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基于 ＦＴ－ＩＲ结合计量学分析快速鉴定香附及炮制香附标准汤剂
李运法１，２，杨颜溶１，２，桑宏扬１，２，乔俊昊１，２，薛洋洁１，２，杨春静１，３，龚海燕１，２，雷敬卫１，２

（１．河南中医药大学药学院，河南 郑州 ４５００４６；２．河南省中药质量控制与评价工程技术研究中心，河南 郑州 ４５００４６；
３．河南中医药大学第三附属医院，河南 郑州 ４５００４６）

　　摘要：目的 建立香附及其炮制品标准汤剂红外指纹图谱，快速鉴别香附及其炮制品标准汤剂。方法 建立香附、酒

香附、醋香附、四制香附汤剂指纹图谱，利用 ＯＭＮＩＣ９．２软件分析香附、酒香附、醋香附、四制香附汤剂的平均红外光谱
间的差异，采用 ＳｐｅｃｔｒｕｍｆｏｒＷｉｎｄｏｗ３．０２软件标定香附及其炮制香附汤剂的共有峰，计算相对峰高；通过主成分分析、
正交偏最小二乘法－判别分析、聚类分析比较香附炮制品汤剂之间差异。结果 通过基线校正、归一化处理对香附汤剂、

醋香附汤剂、酒香附汤剂、四制香附汤剂共标定了１２个共有峰，在１７００～１０００ｃｍ－１波段处差异明显，筛选出２９２９、１０５３、
９９７、１６３９ｃｍ－１共４个波段为差异主要贡献波段，通过分析４种炮制品汤剂均聚为四类。结论 香附汤剂、醋香附汤剂、

酒香附汤剂、四制香附汤剂之间有明显差异，通过红外可以快速鉴别香附及其炮制品汤剂，所用方法快速有效，且结果

准确。
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基金项目：河南省高等学校重点科研项目（２４Ａ３６０００９）；河南省本科高
校大学生创新创业训练计划项目（２０２３１０４７１０４１）

作者简介：李运法（１９９９－），男，安徽亳州人，硕士在读，研究方向：中
药质量分析。

通讯作者：雷敬卫（１９７２－），男，河南郑州人，教授，硕士研究生导师，
博士，研究方向：中药质量分析。Ｅｍａｉｌ：９２５３９０８１２＠
ｑｑ．ｃｏｍ。
龚海燕（１９８０－），女，河南郑州人，副教授，研究方向：中药
质量分析。Ｅｍａｉｌ：ｇｈｙ＿ｍｚ＠１６３．ｃｏｍ。

　　香附，莎草科植物莎草 ＣｙｐｅｒｕｓｒｏｔｕｎｄｕｓＬ．的干燥根茎，始
载于《名医别录》［１］，归肝、脾、三焦经。传统中医理论认为，香

附具有行气解郁、调经止痛的功效［２］，香附在中医学中具有生

熟异治的作用［３］，《本草纲目》［４］记载不同炮制品其功能主治

也略有差别，酒制香附有行经络疏肝理气，止痛，消积化滞功

效，临床用于饮食内停，心气痛，腹痛［５］；四制香附有增强理

气、理血、解郁止痛功效；醋制香附则有消积聚、理气止痛功

效［６］。现代研究表明，香附有抗癌、抗抑郁、抗氧化、抑菌抗炎

等药理作用［７－１３］。临床上的香附炮品有醋制、炒制、蜜制、盐

０２２
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制、酒制、姜制、四制和七制等２０多种［１４］。２０２０版《中华人民
共和国药典》仅收录醋香附，而在各省份的炮制规程中有醋

制、酒制、四制、七制等，其中醋制和四制是应用最为广泛。

本实验采用傅里叶变换红外光谱（ＦＴＩＲ）鉴别香附及炮制
品标准汤剂，傅里叶变换红外光谱具有快速、样品无损坏、绿色

无污染、重复性高等优点［１５－１８］。通过红外光谱可以快速鉴别

出香附及不同炮制品，比较不同炮制品之间的差异，分析香附

及其炮制品红外光谱峰型、峰位、吸收强度等差异，利用化学计

量学方法对香附及其炮制品进行差异分析，鉴别香附及其炮制

品种类，从而可规范临床用药以及为不同炮制品制剂提供参考

鉴定标准。

１　仪器与材料
１．１　仪器与试剂　粉末压片机（型号：ＦＷ－４Ａ，天津市拓扑
仪器有限公司）；傅里叶变换红外分光光度计（型号：Ｓｐｅｃ
ｔｒｕｍ１００，美国ＰｅｋｉｎＥｌｍｅｒ公司）；电热恒温鼓风干燥箱（型号：
１０１－３ＡＢ，北京中兴伟业仪器有限公司）；溴化钾（光谱纯）；无
水乙醇（分析纯）。

１．２　材料　香附药材采于２０２２年河南省焦作市，将药材火燎
后直接晒干，切成厚度相同的片，即香附饮片，备用。

醋香附饮片、酒香附饮片、四制香附饮片制备参考乔璐

等［１９］、乔俊昊等［２４］的炮制方法并稍作修改。

标准汤剂样品制备：取５０ｇ样品，置于砂锅中，煎煮两次，
分别加入７、６倍水，第一次煎煮前，浸泡３０ｍｉｎ，武火煮沸腾后
转文火煎煮２５ｍｉｎ，第二次煎煮武火煮沸腾后转文火煎煮１５
ｍｉｎ，趁热过滤，合并滤液，减压浓缩，冷冻干燥，即得标准汤剂
冻干粉末（编号与对应的饮片一致）［２０－２１］。样品信息见表１。

表１　样品信息

编号 样品 编号 样品

ＴＹ１～ＴＹ１０ 香附　 ＴＣ１～ＴＣ１０ 醋香附　
ＴＪ１～ＴＪ１０ 酒香附 ＴＳ１～ＴＳ１０ 四制香附

２　方法与结果
２．１　样品制备与采集　取冻干样品粉末（过九号筛）适量于
研钵中，加入光谱纯溴化钾，研磨均匀，取适量混合样品置于专

用压片模具中，压成均匀半透明薄片，同法制备空白背景片。

中红外光谱扫描范围为４００～４０００ｃｍ－１，首先扫描空白样品
片，扣除背景干扰，分辨率为 ８ｃｍ－１，扫描 ６次／ｓ，扫描速度
０２ｃｍ／ｓ［３］。
２．２　红外谱图处理　按照“２．１”项采集各样品的红外光谱，
由红外图谱可以看到不同样品光谱总体趋势基本相同，包括的

特征峰和形状都差不多，但也有一些特征峰的强度比较明显，

表现出了明显的差别，这可能是因为不同的炮制加工方式所引

起的成分变化，结果见插页ⅩＬⅧ图１。
将香附标准汤剂、醋香附标准汤剂、酒香附标准汤剂、四制

香附标准汤剂的红外光谱图分别进行处理后，得到红外光谱平

均值图谱，结果见插页ⅩＬⅧ图２。
由插页ⅩＬⅧ图２红外图谱中可知，羟基 Ｏ－Ｈ所形成的伸

缩振动峰在３３８８ｃｍ－１波段处；由于亚甲基Ｃ－Ｈ２是不对称分
子其所产生的振动伸缩吸收峰在 ２９２９ｃｍ－１波段处；１７００～
１６００ｃｍ－１附近存在较强的吸收峰，可能为Ｃ＝Ｏ和Ｃ＝Ｃ的不
对称伸缩振动产生；１３００～１４００ｃｍ－１波段处为Ｃ－Ｏ－Ｃ的对
称以及不对称伸缩振动所产生，可能为α，β－不饱和酸酯；糖、
糖苷类等物质 Ｃ－Ｏ键的伸缩振动吸收峰主要在１０５３、９９７、
９３２ｃｍ－１波段处［３，２２］。

由插页ⅩＬⅨ图３可知，香附标准汤剂、酒香附标准汤剂、四
制香附标准汤剂在１５１８、１４２０、１１０９ｃｍ－１波段处存在新峰，香
附标准汤剂、四制香附标准汤剂在１６７８、１３７５ｃｍ－１波段处存在
新峰，在１２００～１３００ｃｍ－１波段处醋香附标准汤剂、酒香附标准
汤剂为１２６３ｃｍ－１的单峰，香附标准汤剂、四制香附标准汤剂
为１２９１、１２５２ｃｍ－１的“双峰”，四制香附标准汤剂在１０３０ｃｍ－１

波段处存在新峰。

２．３　聚类分析　以香附、醋香附、酒香附、四制香附标准汤剂
的共有峰面积为基础，利用 ＳＰＳＳ２２．０软件进行聚类分析，结
果如图４，当组间距离为５时，香附样品聚为２类，香附（ＴＹ１～
ＴＹ１０）、酒香附（ＴＪ１～ＴＪ１０）和四制香附（ＴＳ１～ＴＳ１０）聚为一
类，醋香附（ＴＣ１～ＴＣ１０）单独聚为一类。说明通过标准汤剂的
１２个共有峰，可以区分不同香附及其炮制品。

图４　聚类分析树状图

２．４　主成分分析　将１２个共有峰数据导入多元统计分析软
件ＳＩＭＣＡ１４．１进行主成分分析，得分矩阵 Ｒ２Ｘ ＝０．９９４，Ｑ

２＝
０９４８，如插页ⅩＬⅨ图５所示。从图中可以看出，香附样品可聚
为４类，其中醋香附与酒香附汤剂距离较大，四制香附和香附
汤剂之间距离较小，提示醋香附和酒香附在加工炮制的过程中

成分含量变化较大，导致峰面积变化较大，而四制香附在炮制

加工的过程中虽然伴随着成分含量的变化，但是在得分矩阵中

四制香附炮制品间距离相较于香附饮片较近。

２．５　正交偏最小二乘法－判别分析　为更好挖掘出香附炮制
品之间的差别，以各标准汤剂的共有峰的相对峰高为变量，通

１２２
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过正交偏最小二乘法 －判别分析（ＯＰＬＳ－ＤＡ），结果数据矩
阵的模型区分参数（Ｒ２Ｙ＝０．９３７）、解释率参数（Ｒ

２
Ｘ＝０．９８８）、

模型预测能力参数（Ｑ２＝０．９１５）均接近１，表明所建立的模型
预测能力良好、稳定可靠［２３］。４０批样品可聚为４类，醋香附
（ＴＣ１～ＴＣ１０）、四制香附（ＴＳ１～ＴＳ１０）、香附（ＴＹ１～ＴＹ１０）、
酒香附（ＴＪ１～ＴＪ１０）分别单独聚为一类。结果见插页ⅩＬⅨ
图６。

通过２００次置换实验，对已构建的ＯＰＬＳ－ＤＡ模型进行了
验证，发现 Ｒ２、Ｑ２均小于０．３，说明该模型是精确、可信的，能
有效地避免过拟合，可为后续的标记筛选提供依据［３］。结果

见插页Ｌ图７。
为进一步筛选出不同香附汤剂中的差异性成分，以 ＶＩＰ＞

１为作为筛选指标，筛选出不同香附汤剂间差异的吸收峰依次
为２９２９、１０５３、９９７、１６３９ｃｍ－１，表明这４个吸收峰在４０批香附
聚类分组中占有显著的重要性，可作为区分不同香附汤剂间差

异标志物。结果见图８。

图８　１２个共有峰的ＶＩＰ值

３　讨论
本实验采用傅里叶变换红外光谱快速鉴别香附及其炮制

品标准汤剂，通过基线校正、归一化处理后，共标定了１２个共
有峰。通过图谱差异性比较在１５１８、１４２０、１１０９ｃｍ－１波段处醋
香附缺少相对应的峰位，香附标准汤剂、四制香附标准汤剂在

１６７８、１３７５ｃｍ－１波段处存在新峰，在１２００～１３００ｃｍ－１波段处
醋香附标准汤剂、酒香附标准汤剂为１２６３ｃｍ－１的单峰，香附
标准汤剂、四制香附标准汤剂为１２９１、１２５２ｃｍ－１的“双峰”，四
制香附标准汤剂在１０３０ｃｍ－１波段处存在新峰。通过主成分
分析（ＰＣＡ）以及正交偏最小二乘法 －判别分析（ＯＰＬＳ－ＤＡ）
结果均显示４０批香附样品可聚为４类，醋香附（ＴＣ１～ＴＣ１０）、
四制香附（ＴＳ１～ＴＳ１０）、香附（ＴＹ１～ＴＹ１０）、酒香附（ＴＪ１～
ＴＪ１０）分别单独聚为一类。表明香附标准汤剂、醋香附标准汤
剂、酒香附标准汤剂、四制香附标准汤剂间存在差异。对各标

准汤剂进行差异性评价，通过 ＶＩＰ法（ＶＩＰ＞１）筛选引起样品
间差异的主要波段，筛选出２９２９、１０５３、９９７、１６３９ｃｍ－１共４个
波段为差异主要贡献波段，其中１０５３、９９７ｃｍ－１波段处属于糖
类成分的特征吸收峰，１６３９ｃｍ－１波段处属于酸类成分的特征
吸收峰，提示区分香附饮片标准汤剂、醋香附标准汤剂、酒香附

标准汤剂、四制香附标准汤剂应重点关注糖类成分、酸类成分

的变化［２４］。红外光谱能够体现出药材整体化学物质的相关差

异［２５］，红外光谱技术能够很好并快速区分香附以及各炮制品

标准汤剂。

综上所述，本实验中香附及各炮制品标准汤剂间的红外光

谱图差异明显，能够很好并快速对各标准汤剂进行鉴别分析，

可为标准汤剂相关研究提供参考。
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基于 FT -IR结合计量学分析快速鉴定香附及炮制香附标准汤剂

（正文见 220 -222 页）

图 1 　40 批香附样品的红外光谱叠加图

图 2　香附及炮制品标准汤剂平均红外光谱图
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图 3　香附及炮制品平均红外光谱图差异对比图

图 5　香附汤剂主成分分析得分图

图 6　香附汤剂正交偏最小二乘法-判别分析得分图
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图 7　200 次响应排序检验

五态人格的潜在剖面分析及其与大五人格的相关性研究

（正文见 226 -230 页）

图 1 　五类别潜在剖面模型在五态人格五维度上的特征分布（Z分数）


