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总量统计矩结合聚类分析与主成分分析评价虎杖饮片一致性与差异性 
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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 HPLC法建立 11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（AUCT）、总量响应率（AUCPWT）、总量一阶矩（MCRTT）、总

量二阶矩（VCRTT）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

（PCA）法对虎杖样品进行分类分析。结果  对 11批虎杖饮片进行测定，共标定了 13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 AUCT、AUCPWT、MCRTT、VCRTT的平均值分别为 1.52×106 AU·min、

2.31×103 AU·min·mL/mg、22.0 min、110.0 min2；各批次样品的相似度在 0.85以上；聚类分析法与 PCA法均将样品分为 4

类。结论  化学指纹图谱结合总量统计矩分析、聚类分析与 PCA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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Abstract: Objective  To establish a method to evaluate the consistency and difference of Polygoni Cuspidati Rhizoma et Radix from 
different batches. Methods  Chemical fingerprints of 11 batches of Polygoni Cuspidati Rhizoma et Radix were established by HPLC; 
The follow parameters, such as under curve of total quantum (AUCT), area under curve of total quantum perweight (AUCPWT), mean 

chromatographic retention time of total quantum (MCRTT), and variance of chromatographic retention time of total quantum (VCRTT), 
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were also calculated using total statistical moment method. The similarities were obtained by total statistical moment method, cosine 

method, and correlation coefficient method. Cluster analysis (CA) and principal component analysis (PCA) were adopted to classify 

the samples. Results  Chemical fingerprints were established with 13 common peaks and polydatin, resveratrol, emodin glycosides, 

and emodin were identified. AUCT, AUCPWT, MCRTT, and VCRTTwere calculated as 1.52 × 10
6 AU·min, 2.31 × 103 AU·min·mL/mg, 

22.0 min, and 110.0 min2, respectively. The similarities of all batches of samples were over 0.85. The samples were divided into four 

categories by CA or PCA. Conclusion  Chemical fingerprint combined with total statistical moment method, CA, and PCA can 

evaluate the consistency and difference of Polygoni Cuspidati Rhizoma et Radix, which is suitable for the quality control of Chinese 
materia medica. 

Key words: Polygonum cuspidatum Sieb. et Zucc; consistency; difference; fingerprint; total statistical moment method; cluster 
analysis; principal component analysis; polydatin; resveratrol; emodin glycosides; emodin 

 

虎杖 Polygoni Cuspidati Rhizoma et Radix为蓼

科植物虎杖 Polygonum cuspidatum Sieb. et Zucc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[1]。

虎杖中主要含蒽醌类[2]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[3]，具有抗炎、抗氧化[4]、

抗癌、抗肿瘤[5-6]、抑制血小板凝聚[7]、调节脂蛋白

代谢[8]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[9-10]，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[11]。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（PCA）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。 

1  仪器与材料 

Agilent1260 高效液相色谱仪，美国 Agilent 公

司；HC-400A华晨多功能摇摆粉碎机，浙江省永康

市金穗机械制造厂；KQ5200DE型数控超声波清洗

器，昆山市超声仪器有限公司；CP114 型电子分析

天平（0.1 mg），奥豪斯仪器有限公司；HH-600型

三用恒温水箱，金坛市神科仪器厂；SHZ-D（III）

循环水式真空泵，巩义市英峪予华仪器厂。 

虎杖苷（批号 10201-201309）、白藜芦醇（批

号 10040-201401）、大黄素（批号 10103-201305）

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 98%，大黄素苷对照品（批号 201312），

购自南京泽朗医药科技有限公司，质量分数大于

98%；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 Polygonum cuspidatum Sieb. 
et Zucc的干燥根，购于长沙各大药房，具体信息见

表 1。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 1  不同批次虎杖饮片来源  

Table 1  Sourses of different batches of P. cuspidatum 

编号 样品来源 批号 产地 

S1 长沙东塘药店 201401 甘肃 

S2 湖南中医药大学第二附属医院 201403 湖南 

S3 湖南中医药大学第一附属医院 201312 湖南 

S4 湖南济仁堂大药房 201402 广西 

S5 长沙菁苹果大药房 201404 安徽 

S6 湖南省九芝堂大药房 201403 河北 

S7 湖南老百姓大药房 201311 陕西 

S8 湖南万众大药房 201402 湖南 

S9 湖南省中医药研究院附属医院 201312 湖北 

S10 湖南养天和大药房 201311 安徽 

S11 湖南药海堂医药公司 201312 四川 

 
2  方法与结果 

2.1  色谱条件 

安捷伦色谱柱C18柱（250 mm×4.6 mm，5 μm）；

流动相为乙腈-0.1%磷酸水溶液，梯度洗脱，洗脱程

序为 0～8 min，23%～26%乙腈；8～18 min，26%～

32%乙腈；18～27 min，32%～37%乙腈；27～32 

min，37%～85%乙腈；32～37 min，85%～95%乙
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腈；37～42 min，95%～23%乙腈；42～45 min，23%

乙腈；检测波长 0～32 min，306 nm；32～45 min，

254 nm；体积流量 0.8 mL/min；柱温 30 ℃。 

2.2  供试品溶液的制备 

称取虎杖粗粉约 0.5 g，置于 50 mL量瓶中，加

入甲醇超声 30 min，冷却，静置，定容，摇匀，0.45 

μm微孔滤膜滤过即得供试品溶液。 

2.3  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 64 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。 

2.4  方法学考察 

2.4.1 精密度试验  取同一供试品溶液（S3样品），

按照“2.1”项色谱条件连续进样 6次，测得各共有

峰相对保留时间与相对峰面积，计算其 RSD，结果

相对保留时间的 RSD小于 1%，相对峰面积的 RSD

小于 3%，表明仪器精密度较好。 

2.4.2  稳定性试验  取同一供试品溶液（S3样品），

按照“2.1”项色谱条件分别在 0、2、4、6、8、12 h

进样测定，计算各共有峰相对保留时间与相对峰面

积的 RSD，结果各共有峰相对峰面积的 RSD＜3%，

相对保留时间的 RSD＜1%，表明供试品溶液在 12 h

内稳定。 

2.4.3  重复性试验  取同一供试品溶液（S3样品）

适量，共 6份，精密称定，按照“2.2”项方法制备

供试品溶液，按照“2.1”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 RSD，

结果各共有峰相对峰面积的 RSD＜3%，相对保留

时间的 RSD＜1%，表明重复性较好。 

2.5  指纹图谱的建立 

2.5.1  指纹图谱共有模式的建立  将 11 个不同批

次虎杖 HPLC色谱图导入《中药色谱指纹图谱相似

度评价系统 2004A》软件，建立了不同批次虎杖的

指纹图谱共有模式，结果见图 1。由图 1 可知，共

获得 13个共有峰，经对照品对照，1、4、6、12号

峰分别为虎杖苷、白藜芦醇、大黄素苷、大黄素的 

 

 
 
 

1-虎杖苷  4-白藜芦醇  6-大黄素苷  12-大黄素 

1-polydatin  4-resveratrol  6-emodin glycosides  12-emodin 
 

图 1  虎杖对照指纹图谱 (A) 与 HPLC指纹图谱 (B) 

Fig. 1  Control fingerprint (A) and HPLC fingerprint (B) of Polygoni Cuspidati Rhizoma et Radix 
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峰，各批次样品中 4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（S）。 

2.5.2  共有峰的保留时间与相对峰面积  以各批次

的 4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 2。 

2.5.3  总量统计矩分析[12-13]  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

（AUCT）、总量响应率（AUCPWT）、总量一阶矩

（MCRTT）、总量二阶矩（VCRTT）
[12]等，计算结果

见表 3。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。 

2.5.4  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 11 批虎杖样品的 HPLC 指

纹图谱进行相似度评价，相关系数法原理为将每张 
 

表 2  不同批次虎杖样品各共有峰的保留时间与相对峰面积 

Table 2  Retention time and relative peak areas of common peaks from different batches of samples 

峰号 tR/min 
相对峰面积 

平均值 
S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9 S10 S11 

1  9.48 3.301 4 0.965 9 0.468 0 7.208 1 1.678 2 0.858 0 1.629 4 2.131 8 2.247 5 1.656 4 3.294 4 2.312 4 

2 12.75 0.271 9 0.155 4 0.085 8 0.675 8 0.203 0 0.095 2 0.137 8 0.165 9 0.253 8 0.235 7 0.245 9 0.229 9 

3 15.48 0.114 7 0.058 7 0.020 7 0.406 3 0.116 3 0.043 4 0.109 8 0.140 7 0.143 0 0.082 0 0.191 7 0.129 2 

4 (S) 20.01 1.000 0 1.000 0 1.000 0 1.000 0 1.000 0 1.000 0 1.000 0 1.000 0 1.000 0 1.000 0 1.000 0 1.000 0 

5 22.71 0.088 7 0.027 0 0.015 2 0.187 5 0.055 1 0.028 2 0.046 1 0.075 5 0.138 7 0.037 9 0.087 8 0.071 2 

6 23.89 2.277 9 0.989 4 0.566 0 6.814 8 2.182 0 0.783 3 1.498 8 2.225 9 2.941 0 1.381 3 3.380 8 2.276 0 

7 27.67 0.468 5 0.152 1 0.157 8 0.521 8 0.191 0 0.148 6 0.213 1 0.291 9 0.483 8 0.201 7 0.424 7 0.295 2 

8 29.55 0.347 0 0.140 0 0.088 4 0.909 8 0.328 5 0.125 3 0.170 7 0.295 5 0.444 5 0.240 0 0.427 6 0.319 4 

9 33.07 0.346 8 0.151 5 0.140 6 0.348 6 0.090 5 0.088 5 0.214 4 0.244 1 0.531 9 0.140 3 0.243 4 0.231 6 

10 34.33 0.074 3 0.016 5 0.015 2 0.325 2 0.095 5 0.017 6 0.026 3 0.034 0 0.013 4 0.055 8 0.062 4 0.067 6 

11 35.00 0.005 4 0.003 0 0.002 2 0.048 5 0.003 7 0.010 7 0.004 3 0.002 4 0.004 6 0.003 8 0.006 1 0.008 2 

12 36.67 1.783 8 1.117 6 0.979 5 6.807 7 1.407 5 0.568 5 1.252 7 1.512 4 1.175 6 1.012 4 2.925 4 1.867 9 

13 39.33 0.311 3 0.172 9 0.227 0 1.252 9 0.205 6 0.138 3 0.198 1 0.263 4 0.237 8 0.229 6 0.502 4 0.339 5 

 
表 3  各批次虎杖样品的总量统计矩参数 

Table 3  Parameters of total quantum statistical moment of 

different batches of samples 

样品号 
AUCT/ 

(AU·min) 

AUCPWT/ 

(AU·min·mL·mg−1) 

MCRTT/ 

min 

VCRTT/ 

min2 

S1 1.41×106 2.33×103 20.1 119.0 

S2 1.71×106 2.58×103 22.1 116.0 

S3 1.56×106 2.12×103 24.5 108.0 

S4 1.32×106 1.91×103 23.0 126.0 

S5 1.94×106 2.87×103 22.4 100.0 

S6 1.77×106 2.77×103 21.3  97.0 

S7 1.46×106 2.25×103 21.5 113.0 

S8 1.29×106 1.94×103 22.1 108.0 

S9 1.38×106 2.18×103 21.0 100.0 

S10 1.55×106 2.46×103 21.0 108.0 

S11 1.34×106 1.96×103 22.8 118.0 

平均 1.52×106 2.31×103 22.0 110.0 

指纹图谱看作是 1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 X ＝（x1，x2，x3，
x4，……xn），比较 2个向量是否在同一条直线上，

即利用 2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

2 个指纹图谱的总量统计矩参数转变成 2 个正态分

布曲线，并定义相似度为 2个指纹图谱的正态曲线

下重叠面积之和[14-15]。本实验相似度评价结果见表

4～6。由表 4～6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 0.90以上；夹角余弦法和

相关系数法 2种方法计算各批次虎杖样品的相似度

除了 3 号样品外也均在 0.910 以上；表明各批次虎

杖样品具有较高的相似度。 

2.6  各批次样品的聚类分析 

采用 SPSS 19.0数据统计软件将 11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 4  总量统计矩法计算各批次虎杖样品的相似度 

Table 4  Similarities of different batches of samples by total statistical moment method 

样品 S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9 S10 S11 

S1 1.000 0.930 0.923 0.966 0.950 0.928 0.958 0.982 0.938 0.971 0.901 

S2 0.930 1.000 0.981 0.960 0.979 0.973 0.943 0.921 0.869 0.959 0.962 

S3 0.923 0.981 1.000 0.956 0.965 0.989 0.944 0.912 0.865 0.949 0.948 

S4 0.966 0.960 0.956 1.000 0.978 0.961 0.976 0.952 0.909 0.984 0.926 

S5 0.950 0.979 0.965 0.978 1.000 0.962 0.956 0.943 0.889 0.980 0.948 

S6 0.928 0.973 0.989 0.961 0.962 1.000 0.953 0.914 0.873 0.950 0.938 

S7 0.958 0.943 0.944 0.976 0.956 0.953 1.000 0.940 0.919 0.962 0.907 

S8 0.982 0.921 0.912 0.952 0.943 0.914 0.940 1.000 0.938 0.962 0.897 

S9 0.938 0.869 0.865 0.909 0.889 0.873 0.919 0.938 1.000 0.909 0.839 

S10 0.971 0.959 0.949 0.984 0.980 0.950 0.962 0.962 0.909 1.000 0.930 

S11 0.901 0.962 0.948 0.926 0.948 0.938 0.907 0.897 0.839 0.930 1.000 

平均 0.950 0.952 0.948 0.961 0.959 0.949 0.951 0.942 0.904 0.960 0.927 

表 5  夹角余弦法计算各批次虎杖样品的相似度 

Table 5  Similarities of different batches of samples by cosine method 

样品 S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9 S10 S11 

S1 1.000 0.935 0.795 0.949 0.933 0.882 0.976 0.970 0.941 0.957 0.963 

S2 0.935 1.000 0.954 0.907 0.942 0.954 0.983 0.952 0.904 0.957 0.938 

S3 0.795 0.954 1.000 0.792 0.857 0.928 0.894 0.848 0.781 0.873 0.832 

S4 0.949 0.907 0.792 1.000 0.956 0.831 0.949 0.968 0.923 0.933 0.992 

S5 0.933 0.942 0.857 0.956 1.000 0.927 0.973 0.990 0.969 0.972 0.978 

S6 0.882 0.954 0.928 0.831 0.927 1.000 0.947 0.927 0.903 0.967 0.883 

S7 0.976 0.983 0.894 0.949 0.973 0.947 1.000 0.989 0.955 0.982 0.975 

S8 0.970 0.952 0.848 0.968 0.990 0.927 0.989 1.000 0.977 0.982 0.990 

S9 0.941 0.904 0.781 0.923 0.969 0.903 0.955 0.977 1.000 0.961 0.956 

S10 0.957 0.957 0.873 0.933 0.972 0.967 0.982 0.982 0.961 1.000 0.962 

S11 0.963 0.938 0.832 0.992 0.978 0.883 0.975 0.990 0.956 0.962 1.000 

平均 0.936 0.948 0.869 0.927 0.954 0.923 0.966 0.963 0.934 0.959 0.952 

表 6  相关系数法计算各批次虎杖样品的相似度 

Table 6  Similarities of different batches of samples by correlation coefficients 

样品 S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9 S10 S11 

S1 1.000 0.926 0.767 0.943 0.924 0.866 0.973 0.966 0.933 0.951 0.958 

S2 0.926 1.000 0.948 0.896 0.935 0.947 0.980 0.945 0.890 0.950 0.930 

S3 0.767 0.948 1.000 0.766 0.839 0.918 0.880 0.827 0.751 0.855 0.810 

S4 0.943 0.896 0.766 1.000 0.951 0.810 0.943 0.964 0.913 0.924 0.991 

S5 0.924 0.935 0.839 0.951 1.000 0.918 0.970 0.989 0.966 0.969 0.976 

S6 0.866 0.947 0.918 0.810 0.918 1.000 0.940 0.917 0.889 0.962 0.867 

S7 0.973 0.980 0.880 0.943 0.970 0.940 1.000 0.987 0.949 0.980 0.972 

S8 0.966 0.945 0.827 0.964 0.989 0.917 0.987 1.000 0.974 0.980 0.989 

S9 0.933 0.890 0.751 0.913 0.966 0.889 0.949 0.974 1.000 0.955 0.950 

S10 0.951 0.950 0.855 0.924 0.969 0.962 0.980 0.980 0.955 1.000 0.957 

S11 0.958 0.930 0.810 0.991 0.976 0.867 0.972 0.989 0.950 0.957 1.000 

平均 0.928 0.941 0.851 0.918 0.949 0.912 0.961 0.958 0.925 0.953 0.945 
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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 2。从树状聚类图中看到，当类间距离介于

5～10时，虎杖药材可以聚为 4类，S3为一类，S2、

S6为一类，S9为一类，其他虎杖样品为一类。 
 

 
 

图 2  虎杖不同批次样品指纹图谱聚类分析 

Fig. 2  Cluster analysis of different batches of samples 
 

2.7  各批次样品的 PCA 

PCA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[16]。本实验将 11 批

样品的 13个共有峰峰面积导入 SPSS 19.0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 PCA。主成分个数提取

原则为主成分的特征值大于 1的前 m个主成分，结

果见表 7、8。 

由表 7可知，经计算，提取到了 4个主成分， 

表 7  虎杖 PCA的特征值与贡献率结果 

Table 7  Eigenvalue and contribution rate of PCA 

主成分 特征值 贡献率/% 累计贡献率/% 

 1 4.689 36.069  36.069 

 2 3.232 24.860  60.929 

 3 2.479 19.069  79.997 

 4 1.045  8.037  88.034 

 5 0.625  4.810  92.844 

 6 0.424  3.258  96.102 

 7 0.255  1.965  98.067 

 8 0.169  1.297  99.364 

 9 0.070  0.539  99.903 

10 0.013  0.097 100.000 

表 8  虎杖 PCA成分矩阵 

Table 8  Component matrix of Polygoni Cuspidati Rhizoma 
et Radix 

峰号 
主成分 

1 2 3 4 

 1 0.808 0.070 −0.046 −0.285 

 2 0.547 0.330 0.548 0.230 

 3 0.867 0.125 −0.236 −0.063 

 4 −0.110 0.193 0.910 −0.021 

 5 0.728 −0.598 0.111 −0.053 

 6 0.943 0.077 −0.013 0.123 

 7 0.156 −0.581 0.732 0.064 

 8 0.920 0.090 0.252 0.149 

 9 −0.126 −0.818 0.425 0.278 

10 0.607 0.717 −0.059 0.087 

11 0.000 0.229 0.470 −0.824 

12 −0.202 0.844 0.122 0.311 

13 −0.507 0.638 0.511 0.046 
 
前 4 个主成分的特征值大于 1，即 4.689、3.232、

2.479、1.045，对方差的贡献率分别为 36.069%、

24.860%、19.069%、8.037%，累计贡献率为 88.034%。

从表 7可以看出，虎杖的多个成分可以简化为 4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 8的成分矩阵可知，6号峰在第 1主成分上有最

高的载荷，12号峰在第 2主成分上有最高的载荷，

4号峰在第 3主成分上有最高的载荷，另外 1号峰

在第 1主成分上也有较高的载荷，说明 1号峰（虎

杖苷）、4号峰（白藜芦醇）、6号峰（大黄素苷）、

12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 4个主成分的特征值大于 1，但前 3个

主成分的特征值相对较大，因此取前 3个主成分的

得分进行三维作图，得图 3。可知，11批样品归为

4 类，S3样品为 1 类、S5样品为一类，S9 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。 

3  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 13个主要共有峰，

并识别了 4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 
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图 3  虎杖不同批次样品主成分 3D得分图 

Fig. 3  3D PCA 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[11]，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 AUCT、AUCPWT、MCRTT、VCRTT，

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 3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 0.90。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[14]，因此可以

较好地评价样品的相似度。 

聚类分析与 PCA 广泛应用于品质鉴定与样品

分类研究中[17]。本实验的样品分类方面，分别采用

PCA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 PCA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

2种分类模式结果存在差异；PCA中，S5样品被分

类出来，观察其色谱图，可能由于 S5样品的 3、6、

8、12号峰的峰面积较其他样品大的原因。 
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