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基于 FTIR 的红花主成分聚类分析 

唐  军 1，王  青 2，王  强 1* 
1. 新疆大学 理化测试中心，新疆 乌鲁木齐  830046 
2. 新疆大学物理科学技术学院，新疆 乌鲁木齐  830046 

摘  要：目的  建立红花药材的化学模式识别方法。方法  采用傅里叶红外光谱法，对 5 种不同产地红花样品的红外谱图，

以 900～1 550 cm−1内的吸收峰为指标，应用主成分和聚类方法进行数据分析。结果  红花样品可分为 4 个产区，同一产区

内红花的化学组分相似，可做为红花药材质量评价的依据。结论  基于 FTIR 谱的主成分和聚类分析能够在一定程度表征出

红花在不同地理位置和气候条件的多样性分化，能对红花的合理利用提供依据。 
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傅里叶转换红外光谱（FTIR）技术具有分析速

度快，对样品无损害，能进行快速定量和定性分析

等特点[1]，目前已用于中药材[2-5]、微生物[6]等的分

类鉴定中，其在中药材分析和质量监控等方面也受

到人们的普遍重视。红花为菊科红花 Carthamus 
tinctorius L. 的干燥花，别名草红花、刺红花、杜红

花，在我国新疆、四川、山东、云南、河南等地均

有栽培。具有活血通经、散瘀止痛之功效。目前主

要依据它的种类以及产地评价红花的优劣，红花鉴

定仍以形态学特征和理化分析为主[7-9]，红花质量的

研究多采用单一或几种主要化学成分测定为主。刘

月庆等[10]对羟基红花黄色素 A 进行测定，赵明波等
[11]以羟基红花黄色素 A 为基准物，对不同产地的红

花药材进行指纹图谱分析，王若菁等[12]用色谱法测

定红花药材，对其中色谱峰进行了指认研究，并从

色素、腺苷的量和黄酮类化合物的指纹图谱来对红

花药材进行质量评价。但采用少数几种化学成分评

价中药材质量的方法并不能客观地体现中药化学成

分的复杂性，而 FTIR 能对中药中的所有化学成分

产生响应吸收峰，可以较全面地体现出中药中的化

学成分变化，而且检测方法便捷、快速。对于不同

产地的同种药材，红外谱图差异较小，不能采用直

接观测分析谱图的形式进行鉴别，而采用主成分和

聚类分析的模式识别方法能对相似红外谱图加以区

分和鉴别[13]，因为采用的是数据降维分析法，可以

实现红外光谱数据的线性降维投影显示，从而使人

们能直观地从二维或三维图中观察到光谱的聚类情

况。本实验利用 FTIR 法以不同产地红花的红外谱

图为对象，对红花的产地进行聚类分析，并以图形

方式表述，主成分和聚类分析的结果与产地都存在

相关性，结果理想。 
1  材料和方法 
1.1  仪器与试样 

Vertex70 FT—IR 光谱仪（德国布鲁克公司）；

光谱分辨率 4.0 cm−1，波数在 600～4 000 cm−1，信

号累加 32 次。新疆塔城红花（编号 T）和新疆博乐

红花（编号 B）均在产地购买，伊朗红花（编号 Y）、

山东红花（编号 S）、四川红花（编号 C）在乌鲁木齐 
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药材公司购买，每个产地购买 4 个样品。 
所用的红花药材经乌鲁木齐市友谊医院主管中

药师沈莉红鉴定为菊科植物红花 Carthamus 
tinctorius L. 的干燥花。 
1.2  样品的制备 

不同产地红花样品用玛瑙研钵粉碎后过 200 目

筛，供 FTIR 测试用。 
1.3  数据分析 

通过测定得到5个不同产地共20个红花样品的

FTIR 谱图，先将红外吸收谱图矢量归一化处理，通

过对吸收峰的吸光度值进行方差分析，以波数

900～1 550 cm−1 的红外吸光度值为指标，以不同产

地的红花为对象，构建原始数据矩阵。最后对测量

结果的主成分分析（principal component analysis，
PCA）采用 Matlab 7.5 软件自编程序进行，聚类分

析（cluster analysis）采用德国布鲁克公司 OPUS 光

谱软件中的 Cluster analysis 程序进行，得到表征 5
个不同地域红花的相似性关系的主成分三维、二维

排序图和聚类图。 
2  结果与讨论 
2.1  光谱分析 

红花作为天然产物，成分复杂，不同产地、品

种的红花有着基本一致的化学组成，但也存在着差

异[8-9]，从不同地域红花样品红外光谱图（图 1）中

可以看出，不同产地红花样品的红外光谱存在一定

差异，主要表现为各特征峰的相对吸收强度有所变

化和指纹区小峰的微小差异，通过方差分析，能明

显看出红外光谱图中差异的波数位置和大小，这可

能与不同的生境条件差异有关。但其主要化学物质

在红外光谱吸收峰中的峰强和出峰位置上都很相

似，在 3 400、1 042 cm−1 处有强的羟基（O-H）伸

缩振动和弯曲振动吸收峰，在 2 942 cm−1 有强的饱

和 C-H 伸缩振动吸收峰，1 737 cm−1 处的吸收峰是

脂肪酸、皂苷和黄酮类化合物中的脂羰基 C＝O 伸

缩振动吸收，1 609、1 546 cm−1 左右的肩峰为酰胺

化合物的吸收Ⅰ和Ⅱ带，1 452 cm−1处的肩峰为 C-N
键的伸缩振动吸收吸收峰，在 1 419、1 246 cm−1 处

各有一个 C-O 伸缩振动峰，应为红花苷类物质的吸

收峰。通过红外光谱分析完全能反映出红花的化学

特征，因此以 FTIR 为指纹图谱，通过模式识别技

术来描述红花样品的差异性并用于红花的质量鉴别

是一种可行的方法。 
2.2  光谱特征的选择 

 

a-博乐（B） b-塔城（T） c-伊朗（Y） d-山东（S） e-四川（C） 

a-Bole (B) b-Tacheng (T) c-Yilan (Y) d-Shandong (S) e-Sichuan(C) 

图 1  不同产地红花样品红外光谱图 
Fig. 1  FTIR spectra of safflower from different areas 

方差的意义在于能描述随机变量波动性大

小，为找出合适的光谱数据分析范围，本课题组

以所有红花样品的红外光谱吸光度为样本，以波

长变化为变量，求出每一波长下的吸光度方差值

∑＝D（X），并以方差 Σ 对波长进行做图，得到

方差曲线图（图 2），方差越大表明光谱数据的变

异性越大，在此波数下不同产地红外谱图的差别

也越大，越能体现出不同产地红花化学物质的不

同。从图 2 可以看出不同产地红花的红外光谱在

900～1 550 cm−1 方差有较明显的差异。因此最后

以特征性较强的 900～1 550 cm−1波段的吸光度值

作为红花主成分和聚类分析的原始数据，对此波

段采集的原始数据进行 9 点平滑和矢量归一化处

理后做为分析数据矩阵。 

  
图 2  方差分析图 

Fig. 2  Plot of covariance analysis 
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2.3  主成分分析 
对来自5个不同地区的20个已知产地的红花样

本进行了主成分分析。前 3 个主成分的特征值及累

积可信度见表 1，第 1 主成分的方差贡献率为

45.18%，是最重要的成分，前 3 个主成分的累积方

差贡献率为 86.52%，表示前 3 个主成分可表达全部

信息的 86.52%，而有 13.48%的信息丢失，所以前 3
个主成分基本可以表示原红外光谱的主要信息，并

能显示出各产地红花之间的相似性关系。 
表 1  特征值和可信度表 

Table 1  Eigenvalues and reliabilities 

主成分 特征值 累积可信度/% 
PC1 138.26 45.18 
PC2 84.10 72.63 
PC3 42.51 86.52 

运用主成分分析程序对红花样品的光谱数据进 
行运算，得到 5 个不同分布地域红花的主成分分析

排序三维散点图和第一、第三主成分的平面投影图

（图 3）。从 3D 排序图上可以看出，不同地区红花的

红外光谱在排序三维图上的位置关系与它们间的地

理距离和相对地理位置有一定的对应性。其中地理

位置接近的新疆两产地的红花样品在三维图上的位

置关系最近，并与其他产地有明显差异，四川、山

东、伊朗红花的红外光谱也各有特点，在主成分三

维图中也都存在明显差异，多样性分化明显。将 3D
和 2D 两个图结合起来，可看出，不同样本的红花

由于受地理和人为等因素影响，其化学成分的积累

也是不同的，因此在主成分聚类图中呈分布聚集状

态。根据这一分布，可将其分为 4 个区域，分别对

应着新疆、伊朗、四川和山东产区，在 3D 图中可

以看出它们基本都聚在一起，可作为鉴别红花产地

的依据，但在 2D 图中分辨率较低，使得新疆塔城

（T）、新疆博乐（B）、四川（C）三产区红花样本有

聚集在一起的趋势。 
从主成分聚类结果和其分布分析结果可以看

出，红花主成分聚类分析结果基本与产地相对应，

这很可能是由于各地的地理环境和气候条件差异造

一定的片面性，并不能全面反映中药中化学成分的

复杂性。不同产地的红花能很好地归类在一起，说

明主成分聚类结果是有意义的，能正确判断出红花

样品中化学成分的变化。 
2.4  聚类分析 

 

  
B-博乐  T-塔城  Y-伊朗  S-山东  C-四川 
B-Bole  T-Tacheng  Y-Iran  S-Shandong  C-Sichuan 

图 3  红花样品主成分聚类分析图（左边：3D，右边：2D） 
Fig. 3  PCA clustering plot of safflower sample (left: 3D, right: 2D) 

 
基于欧式距离，采用 OPUS 软件中的 Cluster 

analysis 聚类分析程序中的沃德算法（Ward’s 
algorithm）对红花样品的红外光谱进行分析，得到

5 个不同地区红花样品的树形图（图 4）。从结果来

看 5 个地区红花之间的距离系数在 0.05～1.0 变动，

在欧式距离系数为 0.32 处可划分为 4 个表征群。新

疆博乐和新疆塔城红花的距离系数最小（0.16），分

化不明显，首先聚在一起，这与两者之间的地理距

离较近，环境条件相似，居群多样性分化相对较小

有关，可做为同一产群来对待。伊朗红花、新疆红

花与四川和山东红花分化较大，推测由于伊朗和新

疆与另外 2 个产地空间距离较大，造成地理空间隔

阂，导致红花化学成分的不同。 
红花聚类分析结果完全达到指纹图谱的技术要 
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图 4  红花样品聚类分析图 
Fig. 4  Clustering plot of safflower sample 

求，在距离系数为 0.32 时，结果与主成分分析结果

基本一致，这也说明红花 FTIR 谱图能够反映出它

们各自化学组成的差异性，因此，用聚类分析的方

法能较全面、综合地反映出不同产地红外谱图之间

的多样性分化，能够对红花样品混合成分的 FTIR
指纹图谱进行鉴别，可为保证红花产品质量的一致

性提供依据。 
3  结论 

对不同产地红花样品的主成分分析和聚类分析

均表明，分布地不同会造成红花在化学组成上存在

着差异，同时也说明地理位置对红花质量是有影响

的，只有采取对其复杂化学组分进行全面综合的评

价方法，才能保障红花产品质量的一致性。本实验

采用FTIR方法测定了不同产地红花的红外光谱图，

使用主成分分析和聚类分析对不同地理区域红花样 
品的 FTIR 谱图进行了分析，其结果能够很好地反

映出红花中的整体化学组分变化，同一产地红花具

有相似的化学组分，能够很好地归在同一类别中。 

该方法具有客观全面的优点，是一种简便易行，快

速准确，且具有一定实用性的鉴别方法。 
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