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摘= =要：目的= =评价不同批次虎杖饮片一致性与差异性，为其质量控制提供方法参考。方法= =采用 emiC法建立 NN批虎杖

饮片的化学指纹图谱；采用总量统计矩法计算总量零阶矩（ArCq）、总量响应率（ArCmtq）、总量一阶矩（jCoqq）、总

量二阶矩（sCoqq）等参数；采用总量统计矩法、夹角余弦法和相关系数法进行相似度评价；采用聚类分析法与主成分分析

（mCA）法对虎杖样品进行分类分析。结果= =对 NN批虎杖饮片进行测定，共标定了 NP个共有峰，指认了虎杖苷、白藜芦醇、

大黄素苷、大黄素的色谱峰；总量统计矩参数 ArCq、ArCmtq、jCoqq、sCoqq的平均值分别为 NKRO×NMS=Ar·min、

OKPN×NMP=Ar·min·miLmg、OOKM=min、NNMKM=minO；各批次样品的相似度在 MKUR以上；聚类分析法与 mCA法均将样品分为 Q

类。结论= =化学指纹图谱结合总量统计矩分析、聚类分析与 mCA可评价虎杖饮片一致性与差异性，是适合中药特点的质量

控制方法。=
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were=also=calculated=using=total=statistical=moment=methodK=qhe=similarities=were=obtained=by=total=statistical=moment=methodI=cosine=

methodI=and=correlation=coefficient=methodK=Cluster=analysis=ECAF=and=principal= component=analysis=EmCAF=were=adopted=to=classify=

the=samplesK=oesults= = Chemical=fingerprints=were=established=with=NP=common=peaks=and=polydatinI=resveratrolI=emodin=glycosidesI=

and=emodin=were=identifiedK=ArCqI=ArCmtqI=jCoqqI=and=sCoqqwere=calculated=as=NKRO=×=NM
S=Ar·minI=OKPN=×=NMP=Ar·min·miLmgI=

OOKM=minI=and=NNMKM=minOI=respectivelyK=qhe=similarities=of=all=batches=of=samples=were=over=MKURK=qhe=samples=were=divided=into=four=

categories= by=CA=or= mCAK=Conclusion= = Chemical= fingerprint= combined=with= total= statistical=moment=methodI=CAI= and= mCA= can=

evaluate=the=consistency=and=difference=of=molygoni=Cuspidati ohizoma et oadixI=which=is=suitable=for=the=quality=control=of=Chinese=
materia=medicaK=

hey=wordsW=molygonum= cuspidatum piebK= et= wuccX= consistencyX= differenceX= fingerprintX= total= statistical= moment= methodX= cluster=
analysisX=principal=component=analysisX=polydatinX=resveratrolX=emodin=glycosidesX=emodin=

=

虎杖 molygoni=Cuspidati ohizoma et oadix为蓼

科植物虎杖 molygonum= cuspidatum= piebK= et= wucc的
干燥块茎和根，具有祛风利湿、散瘀定痛、止咳化

痰功效，主要用于关节痹痛、湿热黄疸、闭经、瘸

瘕、咳痰、水火烫伤、跌扑损伤、痈肿疮毒等xNz。

虎杖中主要含蒽醌类xOz和二苯乙烯（茋）类成分，

其中蒽醌类成分主要为大黄素苷、大黄酸、大黄酚、

大黄素和大黄素甲醚等蒽醌类衍生物，茋类成分主

要为白藜芦醇、虎杖苷等xPz，具有抗炎、抗氧化xQz、

抗癌、抗肿瘤xRJSz、抑制血小板凝聚xTz、调节脂蛋白

代谢xUz等功效。=

虎杖药材质量控制方法中虽有指纹图谱定性与

多成分定量测定的研究报道xVJNMz，但没有采用总量

统计矩法对其指纹图谱进行定性定量分析的研究报

道；传统指纹图谱的分析方法大多是将指纹图谱的

特征峰响应值分割不连的数据信息元，采用相对应

特征峰的多维向量方法进行计算判断。但由于中药

特征峰的信息元容易受到实验条件的干扰，同一组

合成分难以出现完全相同的峰形和峰数，给成分的

相应特征峰的分析带来困难。而总量统计矩法是将

指纹图谱作为众多高斯曲线叠加而成的概率密度函

数曲线，用统计学的方法来分析指纹图谱的内在特

征xNNz。本实验建立虎杖化学指纹图谱后首次采用总

量统计矩结合聚类分析与主成分分析（mCA）评价

虎杖饮片一致性与差异性，从而为虎杖饮片质量控

制提供参考方法。=

N= =仪器与材料=

AgilentNOSM 高效液相色谱仪，美国 Agilent 公

司；eCJQMMA华晨多功能摇摆粉碎机，浙江省永康

市金穗机械制造厂；hnROMMab型数控超声波清洗

器，昆山市超声仪器有限公司；CmNNQ 型电子分析

天平（MKN= mg），奥豪斯仪器有限公司；eeJSMM型

三用恒温水箱，金坛市神科仪器厂；pewJa（fff）

循环水式真空泵，巩义市英峪予华仪器厂。=

虎杖苷（批号 NMOMNJOMNPMV）、白藜芦醇（批

号 NMMQMJOMNQMN）、大黄素（批号 NMNMPJOMNPMR）

对照品，均购自南昌贝塔生物科技有限公司，质量

分数均大于 VUB，大黄素苷对照品（批号 OMNPNO），

购自南京泽朗医药科技有限公司，质量分数大于

VUB；虎杖药材经湖南中医药大学药学院刘塔斯教

授鉴定为蓼科植物虎杖 molygonum=cuspidatum=piebK=
et=wucc的干燥根，购于长沙各大药房，具体信息见

表 N。乙腈（色谱纯），美国天地公司；娃哈哈纯净

水，杭州娃哈哈有限公司；其他试剂均为分析纯。=
=

表 N= =不同批次虎杖饮片来源= =

qable=N= =pourses=of=different=batches=of=m.=cuspidatum 

编号= 样品来源= 批号= 产地=

pN= 长沙东塘药店= OMNQMN= 甘肃=

pO= 湖南中医药大学第二附属医院= OMNQMP= 湖南=

pP= 湖南中医药大学第一附属医院= OMNPNO= 湖南=

pQ= 湖南济仁堂大药房= OMNQMO= 广西=

pR= 长沙菁苹果大药房= OMNQMQ= 安徽=

pS= 湖南省九芝堂大药房= OMNQMP= 河北=

pT= 湖南老百姓大药房= OMNPNN= 陕西=

pU= 湖南万众大药房= OMNQMO= 湖南=

pV= 湖南省中医药研究院附属医院= OMNPNO= 湖北=

pNM= 湖南养天和大药房= OMNPNN= 安徽=

pNN= 湖南药海堂医药公司= OMNPNO= 四川=

=
O= =方法与结果=

OKN= =色谱条件=

安捷伦色谱柱CNU柱（ORM=mm×QKS=mm，R=μm）；

流动相为乙腈JMKNB磷酸水溶液，梯度洗脱，洗脱程

序为 M～U=min，OPB～OSB乙腈；U～NU=min，OSB～

POB乙腈；NU～OT= min，POB～PTB乙腈；OT～PO=

min，PTB～URB乙腈；PO～PT= min，URB～VRB乙
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腈；PT～QO=min，VRB～OPB乙腈；QO～QR=min，OPB

乙腈；检测波长 M～PO=min，PMS=nm；PO～QR=min，

ORQ=nm；体积流量 MKU=miLmin；柱温 PM=℃。=

OKO= =供试品溶液的制备=

称取虎杖粗粉约 MKR=g，置于 RM=mi量瓶中，加

入甲醇超声 PM=min，冷却，静置，定容，摇匀，MKQR=

μm微孔滤膜滤过即得供试品溶液。=

OKP= =对照品溶液的制备=

精密称定虎杖苷、白藜芦醇、大黄素苷、大黄

素各对照品适量，分别置于棕色量瓶中，加甲醇溶

解并稀释，分别制备成虎杖苷 SQ=μg/mL、白藜芦醇

71 μg/mL、大黄素苷 73 μg/mL、大黄素 74 μg/mL

的对照品溶液。=

OKQ= =方法学考察=

OKQKN=精密度试验= =取同一供试品溶液（pP样品），

按照“OKN”项色谱条件连续进样 S次，测得各共有

峰相对保留时间与相对峰面积，计算其 opa，结果

相对保留时间的 opa小于 NB，相对峰面积的 opa

小于 PB，表明仪器精密度较好。=

OKQKO= =稳定性试验= =取同一供试品溶液（pP样品），

按照“OKN”项色谱条件分别在 M、O、Q、S、U、NO=h

进样测定，计算各共有峰相对保留时间与相对峰面

积的 opa，结果各共有峰相对峰面积的 opa＜PB，

相对保留时间的 opa＜NB，表明供试品溶液在 NO=h

内稳定。=

OKQKP= =重复性试验= =取同一供试品溶液（pP样品）

适量，共 S份，精密称定，按照“OKO”项方法制备

供试品溶液，按照“OKN”项色谱条件进行测定，计

算各共有峰的相对峰面积和相对保留时间的 opa，

结果各共有峰相对峰面积的 opa＜PB，相对保留

时间的 opa＜NB，表明重复性较好。=

OKR= =指纹图谱的建立=

OKRKN= =指纹图谱共有模式的建立= =将 NN 个不同批

次虎杖 emiC色谱图导入《中药色谱指纹图谱相似

度评价系统 OMMQA》软件，建立了不同批次虎杖的

指纹图谱共有模式，结果见图 N。由图 N 可知，共

获得 NP个共有峰，经对照品对照，N、Q、S、NO号

峰分别为虎杖苷、白藜芦醇、大黄素苷、大黄素的=

=

=
=
=

NJ虎杖苷= = QJ白藜芦醇= = SJ大黄素苷= = NOJ大黄素=

NJpolydatin= = QJresveratrol= = SJemodin=glycosides= = NOJemodin=
=

图 N= =虎杖对照指纹图谱= EAF=与 emiC指纹图谱= EBF=

cigK=N= =Control=fingerprint=EAF=and=emiC=fingerprint=EBF=of=molygoni=Cuspidati ohizoma et oadix=

N=

O=
P=

Q=EpF=

R=

T=

S=

V=
U=

NM=

NN=

NO=

NP=

A=

pNN=
pNM=
pV=
pU=
pT=
pS=
pR=
pQ=
pP=
pO=
pN=

B=

M= = = = = = = = = = = = = = SKRO= = = = = = = = = = = = NPKMR= = = = = = = = = = = = NVKRT= = = = = = = = = = = = OSKMV= = = = = = = = = = = = POKSN= = = = = = = = = = = PVKNQ=

tLmin=
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峰，各批次样品中 Q号峰（白藜芦醇）的峰面积均

比较大，分离度较好，为各批次样品所共有，因此

确定白藜芦醇峰为参比峰（p）。=

OKRKO= =共有峰的保留时间与相对峰面积= =以各批次

的 Q号峰（白藜芦醇）为参比峰，计算同一图谱中

各共有峰的相对峰面积，其结果见表 O。=

OKRKP= =总量统计矩分析xNOJNPz= =采用指纹图谱的一种

定性定量研究新方法：总量统计矩分析法计算不同

批次的虎杖样品的总量统计矩参数，如总量零阶矩

（ArCq）、总量响应率（ArCmtq）、总量一阶矩

（jCoqq）、总量二阶矩（sCoqq）
xNOz等，计算结果

见表 P。可知，总量统计矩参数可以定量评价不同

批次虎杖的指纹图谱，各批次样品存在较大的差异。=

OKRKQ= =相似度评价= =分别采用总量统计矩法、夹角

余弦法和相关系数法对 NN 批虎杖样品的 emiC 指

纹图谱进行相似度评价，相关系数法原理为将每张=
=

表 O= =不同批次虎杖样品各共有峰的保留时间与相对峰面积=

qable=O= =oetention=time=and=relative=peak=areas=of=common=peaks=from=different=batches=of=samples=

峰号= toLmin=
相对峰面积=

平均值=
pN= pO= pP= pQ= pR= pS= pT= pU= pV= pNM= pNN=

N= = VKQU= PKPMN=Q= MKVSR=V= MKQSU=M= TKOMU=N= NKSTU=O= MKURU=M= NKSOV=Q= OKNPN=U= OKOQT=R= NKSRS=Q= PKOVQ=Q= OKPNO=Q=

O= NOKTR= MKOTN=V= MKNRR=Q= MKMUR=U= MKSTR=U= MKOMP=M= MKMVR=O= MKNPT=U= MKNSR=V= MKORP=U= MKOPR=T= MKOQR=V= MKOOV=V=

P= NRKQU= MKNNQ=T= MKMRU=T= MKMOM=T= MKQMS=P= MKNNS=P= MKMQP=Q= MKNMV=U= MKNQM=T= MKNQP=M= MKMUO=M= MKNVN=T= MKNOV=O=

Q=EpF= OMKMN= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M= NKMMM=M=

R= OOKTN= MKMUU=T= MKMOT=M= MKMNR=O= MKNUT=R= MKMRR=N= MKMOU=O= MKMQS=N= MKMTR=R= MKNPU=T= MKMPT=V= MKMUT=U= MKMTN=O=

S= OPKUV= OKOTT=V= MKVUV=Q= MKRSS=M= SKUNQ=U= OKNUO=M= MKTUP=P= NKQVU=U= OKOOR=V= OKVQN=M= NKPUN=P= PKPUM=U= OKOTS=M=

T= OTKST= MKQSU=R= MKNRO=N= MKNRT=U= MKRON=U= MKNVN=M= MKNQU=S= MKONP=N= MKOVN=V= MKQUP=U= MKOMN=T= MKQOQ=T= MKOVR=O=

U= OVKRR= MKPQT=M= MKNQM=M= MKMUU=Q= MKVMV=U= MKPOU=R= MKNOR=P= MKNTM=T= MKOVR=R= MKQQQ=R= MKOQM=M= MKQOT=S= MKPNV=Q=

V= PPKMT= MKPQS=U= MKNRN=R= MKNQM=S= MKPQU=S= MKMVM=R= MKMUU=R= MKONQ=Q= MKOQQ=N= MKRPN=V= MKNQM=P= MKOQP=Q= MKOPN=S=

NM= PQKPP= MKMTQ=P= MKMNS=R= MKMNR=O= MKPOR=O= MKMVR=R= MKMNT=S= MKMOS=P= MKMPQ=M= MKMNP=Q= MKMRR=U= MKMSO=Q= MKMST=S=

NN= PRKMM= MKMMR=Q= MKMMP=M= MKMMO=O= MKMQU=R= MKMMP=T= MKMNM=T= MKMMQ=P= MKMMO=Q= MKMMQ=S= MKMMP=U= MKMMS=N= MKMMU=O=

NO= PSKST= NKTUP=U= NKNNT=S= MKVTV=R= SKUMT=T= NKQMT=R= MKRSU=R= NKORO=T= NKRNO=Q= NKNTR=S= NKMNO=Q= OKVOR=Q= NKUST=V=

NP= PVKPP= MKPNN=P= MKNTO=V= MKOOT=M= NKORO=V= MKOMR=S= MKNPU=P= MKNVU=N= MKOSP=Q= MKOPT=U= MKOOV=S= MKRMO=Q= MKPPV=R=

=
表 P= =各批次虎杖样品的总量统计矩参数=

qable=P= =marameters=of=total=quantum=statistical=moment=of=

different=batches=of=samples=

样品号=
ArCqL=

EAr·minF=

ArCmtqL=

EAr·min·mi·mg−NF=

jCoqqL=

min=

sCoqqL=

minO=

pN= NKQN×NMS= OKPP×NMP= OMKN= NNVKM=

pO= NKTN×NMS= OKRU×NMP= OOKN= NNSKM=

pP= NKRS×NMS= OKNO×NMP= OQKR= NMUKM=

pQ= NKPO×NMS= NKVN×NMP= OPKM= NOSKM=

pR= NKVQ×NMS= OKUT×NMP= OOKQ= NMMKM=

pS= NKTT×NMS= OKTT×NMP= ONKP= = VTKM=

pT= NKQS×NMS= OKOR×NMP= ONKR= NNPKM=

pU= NKOV×NMS= NKVQ×NMP= OOKN= NMUKM=

pV= NKPU×NMS= OKNU×NMP= ONKM= NMMKM=

pNM= NKRR×NMS= OKQS×NMP= ONKM= NMUKM=

pNN= NKPQ×NMS= NKVS×NMP= OOKU= NNUKM=

平均= NKRO×NMS= OKPN×NMP= OOKM= NNMKM=

指纹图谱看作是 N个由图谱峰对时积分所获得的面

积值构成的一个 n 维空间向量 u ＝（xN，xO，xP，
xQ，……xn），比较 O个向量是否在同一条直线上，

即利用 O个向量的相关系数来反映样品间的相似程

度；夹角余弦法是采用比较各向量之间的夹角余弦

值 cosθ来反映样品的相似程度；总量统计矩法是将

O 个指纹图谱的总量统计矩参数转变成 O 个正态分

布曲线，并定义相似度为 O个指纹图谱的正态曲线

下重叠面积之和xNQJNRz。本实验相似度评价结果见表

Q～S。由表 Q～S结果可知，总量统计矩法计算各批

次虎杖样品的相似度均在 MKVM以上；夹角余弦法和

相关系数法 O种方法计算各批次虎杖样品的相似度

除了 P 号样品外也均在 MKVNM 以上；表明各批次虎

杖样品具有较高的相似度。=

OKS= =各批次样品的聚类分析=

采用 pmpp=NVKM数据统计软件将 NN批虎杖样品

的共有峰峰面积数据进行标准化，选用组间联接法=
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表 Q= =总量统计矩法计算各批次虎杖样品的相似度=

qable=Q= =pimilarities=of=different=batches=of=samples=by=total=statistical=moment=method=

样品= pN= pO= pP= pQ= pR= pS= pT= pU= pV= pNM= pNN=

pN= NKMMM= MKVPM= MKVOP= MKVSS= MKVRM= MKVOU= MKVRU= MKVUO= MKVPU= MKVTN= MKVMN=

pO= MKVPM= NKMMM= MKVUN= MKVSM= MKVTV= MKVTP= MKVQP= MKVON= MKUSV= MKVRV= MKVSO=

pP= MKVOP= MKVUN= NKMMM= MKVRS= MKVSR= MKVUV= MKVQQ= MKVNO= MKUSR= MKVQV= MKVQU=

pQ= MKVSS= MKVSM= MKVRS= NKMMM= MKVTU= MKVSN= MKVTS= MKVRO= MKVMV= MKVUQ= MKVOS=

pR= MKVRM= MKVTV= MKVSR= MKVTU= NKMMM= MKVSO= MKVRS= MKVQP= MKUUV= MKVUM= MKVQU=

pS= MKVOU= MKVTP= MKVUV= MKVSN= MKVSO= NKMMM= MKVRP= MKVNQ= MKUTP= MKVRM= MKVPU=

pT= MKVRU= MKVQP= MKVQQ= MKVTS= MKVRS= MKVRP= NKMMM= MKVQM= MKVNV= MKVSO= MKVMT=

pU= MKVUO= MKVON= MKVNO= MKVRO= MKVQP= MKVNQ= MKVQM= NKMMM= MKVPU= MKVSO= MKUVT=

pV= MKVPU= MKUSV= MKUSR= MKVMV= MKUUV= MKUTP= MKVNV= MKVPU= NKMMM= MKVMV= MKUPV=

pNM= MKVTN= MKVRV= MKVQV= MKVUQ= MKVUM= MKVRM= MKVSO= MKVSO= MKVMV= NKMMM= MKVPM=

pNN= MKVMN= MKVSO= MKVQU= MKVOS= MKVQU= MKVPU= MKVMT= MKUVT= MKUPV= MKVPM= NKMMM=

平均= MKVRM= MKVRO= MKVQU= MKVSN= MKVRV= MKVQV= MKVRN= MKVQO= MKVMQ= MKVSM= MKVOT=

表 R= =夹角余弦法计算各批次虎杖样品的相似度=

qable=R= =pimilarities=of=different=batches=of=samples=by=cosine=method=

样品= pN= pO= pP= pQ= pR= pS= pT= pU= pV= pNM= pNN=

pN= NKMMM= MKVPR= MKTVR= MKVQV= MKVPP= MKUUO= MKVTS= MKVTM= MKVQN= MKVRT= MKVSP=

pO= MKVPR= NKMMM= MKVRQ= MKVMT= MKVQO= MKVRQ= MKVUP= MKVRO= MKVMQ= MKVRT= MKVPU=

pP= MKTVR= MKVRQ= NKMMM= MKTVO= MKURT= MKVOU= MKUVQ= MKUQU= MKTUN= MKUTP= MKUPO=

pQ= MKVQV= MKVMT= MKTVO= NKMMM= MKVRS= MKUPN= MKVQV= MKVSU= MKVOP= MKVPP= MKVVO=

pR= MKVPP= MKVQO= MKURT= MKVRS= NKMMM= MKVOT= MKVTP= MKVVM= MKVSV= MKVTO= MKVTU=

pS= MKUUO= MKVRQ= MKVOU= MKUPN= MKVOT= NKMMM= MKVQT= MKVOT= MKVMP= MKVST= MKUUP=

pT= MKVTS= MKVUP= MKUVQ= MKVQV= MKVTP= MKVQT= NKMMM= MKVUV= MKVRR= MKVUO= MKVTR=

pU= MKVTM= MKVRO= MKUQU= MKVSU= MKVVM= MKVOT= MKVUV= NKMMM= MKVTT= MKVUO= MKVVM=

pV= MKVQN= MKVMQ= MKTUN= MKVOP= MKVSV= MKVMP= MKVRR= MKVTT= NKMMM= MKVSN= MKVRS=

pNM= MKVRT= MKVRT= MKUTP= MKVPP= MKVTO= MKVST= MKVUO= MKVUO= MKVSN= NKMMM= MKVSO=

pNN= MKVSP= MKVPU= MKUPO= MKVVO= MKVTU= MKUUP= MKVTR= MKVVM= MKVRS= MKVSO= NKMMM=

平均= MKVPS= MKVQU= MKUSV= MKVOT= MKVRQ= MKVOP= MKVSS= MKVSP= MKVPQ= MKVRV= MKVRO=

表 S= =相关系数法计算各批次虎杖样品的相似度=

qable=S= =pimilarities=of=different=batches=of=samples=by=correlation=coefficients=

样品= pN= pO= pP= pQ= pR= pS= pT= pU= pV= pNM= pNN=

pN= NKMMM= MKVOS= MKTST= MKVQP= MKVOQ= MKUSS= MKVTP= MKVSS= MKVPP= MKVRN= MKVRU=

pO= MKVOS= NKMMM= MKVQU= MKUVS= MKVPR= MKVQT= MKVUM= MKVQR= MKUVM= MKVRM= MKVPM=

pP= MKTST= MKVQU= NKMMM= MKTSS= MKUPV= MKVNU= MKUUM= MKUOT= MKTRN= MKURR= MKUNM=

pQ= MKVQP= MKUVS= MKTSS= NKMMM= MKVRN= MKUNM= MKVQP= MKVSQ= MKVNP= MKVOQ= MKVVN=

pR= MKVOQ= MKVPR= MKUPV= MKVRN= NKMMM= MKVNU= MKVTM= MKVUV= MKVSS= MKVSV= MKVTS=

pS= MKUSS= MKVQT= MKVNU= MKUNM= MKVNU= NKMMM= MKVQM= MKVNT= MKUUV= MKVSO= MKUST=

pT= MKVTP= MKVUM= MKUUM= MKVQP= MKVTM= MKVQM= NKMMM= MKVUT= MKVQV= MKVUM= MKVTO=

pU= MKVSS= MKVQR= MKUOT= MKVSQ= MKVUV= MKVNT= MKVUT= NKMMM= MKVTQ= MKVUM= MKVUV=

pV= MKVPP= MKUVM= MKTRN= MKVNP= MKVSS= MKUUV= MKVQV= MKVTQ= NKMMM= MKVRR= MKVRM=

pNM= MKVRN= MKVRM= MKURR= MKVOQ= MKVSV= MKVSO= MKVUM= MKVUM= MKVRR= NKMMM= MKVRT=

pNN= MKVRU= MKVPM= MKUNM= MKVVN= MKVTS= MKUST= MKVTO= MKVUV= MKVRM= MKVRT= NKMMM=

平均= MKVOU= MKVQN= MKURN= MKVNU= MKVQV= MKVNO= MKVSN= MKVRU= MKVOR= MKVRP= MKVQR=
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进行聚类，用余弦法计算样品相似性程度，聚类结

果见图 O。从树状聚类图中看到，当类间距离介于

R～NM时，虎杖药材可以聚为 Q类，pP为一类，pO、

pS为一类，pV为一类，其他虎杖样品为一类。=
=

=
=

图 O= =虎杖不同批次样品指纹图谱聚类分析=

cigK=O= =Cluster=analysis=of=different=batches=of=samples 
=

OKT= =各批次样品的 mCA=

mCA是在尽可能保持原有信息的前提下，将原

本个数较多且彼此存在相关性的指标转换成为新的

个数比较少且彼此独立或不相关的综合性指标，从

而达到简化多指标分析的目的xNSz。本实验将 NN 批

样品的 NP个共有峰峰面积导入 pmpp=NVKM软件，对

共有峰面积进行标准化处理，计算相关系数矩阵、

特征值和方差贡献率，进行 mCA。主成分个数提取

原则为主成分的特征值大于 N的前 m个主成分，结

果见表 T、U。=

由表 T可知，经计算，提取到了 Q个主成分，=

表 T= =虎杖 mCA的特征值与贡献率结果=

qable=T= =bigenvalue=and=contribution=rate=of=mCA=

主成分= 特征值= 贡献率LB= 累计贡献率LB=

= N= QKSUV= PSKMSV= = PSKMSV=

= O= PKOPO= OQKUSM= = SMKVOV=

= P= OKQTV= NVKMSV= = TVKVVT=

= Q= NKMQR= = UKMPT= = UUKMPQ=

= R= MKSOR= = QKUNM= = VOKUQQ=

= S= MKQOQ= = PKORU= = VSKNMO=

= T= MKORR= = NKVSR= = VUKMST=

= U= MKNSV= = NKOVT= = VVKPSQ=

= V= MKMTM= = MKRPV= = VVKVMP=

NM= MKMNP= = MKMVT= NMMKMMM=

表 U= =虎杖 mCA成分矩阵=

qable=U= =Component=matrix=of=molygoni=Cuspidati ohizoma 
et oadix=

峰号=
主成分=

N= O= P= Q=

= N= MKUMU= MKMTM= −MKMQS= −MKOUR=

= O= MKRQT= MKPPM= MKRQU= MKOPM=

= P= MKUST= MKNOR= −MKOPS= −MKMSP=

= Q= −MKNNM= MKNVP= MKVNM= −MKMON=

= R= MKTOU= −MKRVU= MKNNN= −MKMRP=

= S= MKVQP= MKMTT= −MKMNP= MKNOP=

= T= MKNRS= −MKRUN= MKTPO= MKMSQ=

= U= MKVOM= MKMVM= MKORO= MKNQV=

= V= −MKNOS= −MKUNU= MKQOR= MKOTU=

NM= MKSMT= MKTNT= −MKMRV= MKMUT=

NN= MKMMM= MKOOV= MKQTM= −MKUOQ=

NO= −MKOMO= MKUQQ= MKNOO= MKPNN=

NP= −MKRMT= MKSPU= MKRNN= MKMQS=
=
前 Q 个主成分的特征值大于 N，即 QKSUV、PKOPO、

OKQTV、NKMQR，对方差的贡献率分别为 PSKMSVB、

OQKUSMB、NVKMSVB、UKMPTB，累计贡献率为 UUKMPQB。

从表 T可以看出，虎杖的多个成分可以简化为 Q个

主成分进行分析。=

载荷的绝对值越大，对主成分的贡献越大。由

表 U的成分矩阵可知，S号峰在第 N主成分上有最

高的载荷，NO号峰在第 O主成分上有最高的载荷，

Q号峰在第 P主成分上有最高的载荷，另外 N号峰

在第 N主成分上也有较高的载荷，说明 N号峰（虎

杖苷）、Q号峰（白藜芦醇）、S号峰（大黄素苷）、

NO号峰（大黄素）对虎杖的质量贡献较大（作为主

要化学成分）。=

虽然有 Q个主成分的特征值大于 N，但前 P个

主成分的特征值相对较大，因此取前 P个主成分的

得分进行三维作图，得图 P。可知，NN批样品归为

Q 类，pP样品为 N 类、pR样品为一类，pV 样品为

一类，其他为一类，与聚类分析结果接近，但也有

一定的差异。=

P= =讨论=

本实验采用构建化学指纹图谱的方法识别不同

批次虎杖饮片的一致性与差异性。指纹图谱研究中

通过变波长与变梯度洗脱，获得 NP个主要共有峰，

并识别了 Q个共有峰：虎杖苷、白藜芦醇、大黄素

苷、大黄素的峰。指纹图谱的识别模式中采用定性=

相似距离=

M= = = = = = = = R= = = = = = = = NM= = = = = = = NR= = = = = = = OM= = = = = = = OR=

pT=
=
pNM=
=
pR=
=
pU=
=
pN=
=
pQ=
=
pNN=
=
pV=
=
pO=
=
pS=
=
pP=
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=
=

图 P= =虎杖不同批次样品主成分 Pa得分图=

cigK=P= =Pa=mCA=score=of=different=batches=of=samples 
=
定量方法之总量统计矩法，它具有抗干扰性、加合

性与偶联性等特点，能消除操作方法的干扰，能与

多维向量偶联构成谱学的特点xNNz，所以可以作为评

价指纹谱图的方法。研究中计算出各批次的总量统

计矩参数如 ArCq、ArCmtq、jCoqq、sCoqq，

结果发现各批次样品的总量统计矩参数差异较大，

表明各批次样品在“量”上存在较大的差异。相似

度研究中，首次同时采用总量统计矩法、夹角余弦

法和相关系数法 P种方法计算出了各批次样品之间

的相似度，表明各样品在“形”上存在较高的相似

性，其中总量统计矩法计算出的相似度最高，其相

似度均高于 MKVM。由于总量统计矩分析方法可使相

似度主要反映成分的相似程度，对其特征峰不明显

的指纹图谱也可以进行分析；它体现了单成分特征

性与模糊指纹图谱整体随机性，同时也体现单个指

纹峰定量分析与总量统计矩整合分析xNQz，因此可以

较好地评价样品的相似度。=

聚类分析与 mCA 广泛应用于品质鉴定与样品

分类研究中xNTz。本实验的样品分类方面，分别采用

mCA与聚类分析对各批次虎杖样品进行分类，分类

结果接近，但也存在一定的差异，可能由于 mCA法

所提取的主要因素不能完全反映药材的所有信息，

也有可能与参数设置与色谱峰选择有关，因此导致

O种分类模式结果存在差异；mCA中，pR样品被分

类出来，观察其色谱图，可能由于 pR样品的 P、S、

U、NO号峰的峰面积较其他样品大的原因。=
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