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基于指纹图谱结合多模式化学计量学方法评价补骨脂药材质量3 

王玉勤 1，范国荣 1, 2* 

1. 上海交通大学药学院，上海  200240 

2. 上海交通大学附属第一人民医院临床药学科，上海  200080 

摘  要：目的  采用指纹图谱并结合多种化学计量方法，筛选特征化学成分，区分不同来源的药材，综合评价中药的质量。

方法  采用 HPLC 法建立补骨脂药材指纹图谱，相似性分析（similarity analysis，SA）、聚类分析（hierarchical cluster analysis，

HCA）、主成分分析（principal component analysis，PCA）化学计量方法进行分析。色谱柱为 Waters X Select HSS T3 xp（150 

mm×2.1 mm，2.5 μm），流动相为乙腈（A）-水（B），梯度洗脱，0～10 min，5%～10% A；10～15 min，10%～35%A；

15～25 min，35%～60%A；25～35 min，60%～85%A；35～50 min，85%～95%A；体积流量 0.3 mL/min，检测波长为 246 

nm，柱温为 30 ℃，进样量为 1 μL。以补骨脂素为参照，绘制 11 批样品的 HPLC 图谱，采用《中药色谱指纹图谱相似

度评价软件（2012 年版）》进行相似性评价分析，确定共有峰，并采用 SIMCA 13.0、SPSS 22.0 软件进行 HCA 和 PCA。

结果  11 批补骨脂样品的 HPLC 图谱有 12 个共有峰，根据相似度均在是否大于 0.95，可将 11 批次药材分为 2 类；采用 HCA

的 2 种计算方法，分类结果基本一致，说明样品的一致性良好；3 个主成分因子的累积方差贡献率为 94.524%，以 S8 样品

的主成分因子综合得分最高、整体质量最好。结论  所建 HPLC 指纹图谱的相似度分析及聚类分析和主成分分析方法结果

可为补骨脂药材的质量控制提供参考。 
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Quality evaluation of Psoralea corylifolia by using chromatographic profiles 

combined with chemometric methods 
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Abstract: Objective  To distinguish the medicinal materials from different sources and evaluate the quality of Chinese herbal 

medicines by using chromatographic profiles combined with chemometric methods. Methods  HPLC, similarity analysis (SA), 

cluster analysis (HCA) and principal component analysis (PCA) were used to analyze the original data. The chromatographic column 

was Waters X Select HSS T3 xp (150 mm×2.1 mm, 2.5 μm), the mobile phase was acetonitrile-water (gradient elution), the flow 

rate was 0.3 mL/min, the detection wavelength was 246 nm, the column temperature was 30 ℃, and the injection volume was 1 μL. 

HPLC profiles of 11 batches of samples were drawn using psoralen as the reference. Similarity evaluation software of Chinese 

traditional medicine chromatographic fingerprint (2012 edition) was used for similarity evaluation and analysis to determine the 

common peaks, and hierarchical cluster analysis and principal component analysis were conducted by SIMCA 13.0 and SPSS 22.0 

software. Results  There were 12 common peaks in the fingerprint of 11 batches of P. corylifolia. samples. According to whether the 

similarity index was > 0.95 or not, 11 batches of medicinal materials could be divided into two categories. Two methods of 

hierarchical cluster analysis were adopted, and the classification results were basically consistent, indicating the good consistency of 

samples. The cumulative variance contribution rate of the three principal component factors was 94.524%, and the S8 sample had the 
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highest comprehensive score of principal component factors and the best overall quality. Conclusion  The results of similarity 

analysis, cluster analysis and principal component analysis of HPLC fingerprint can provide reference for quality control of P. 

corylifolia samples. 

Key words: Psoralea corylifolia L.; high performance liquid chromatography; similarity analysis; hierarchical cluster analysis; 

principal component analysis

补骨脂为豆科植物补骨脂 Psoralea corylifolia 

L. 的干燥成熟果实。具有温肾助阳、纳气平喘、

温脾止泻的功效[1]。化学研究表明补骨脂中的主要

成分为香豆素类和黄酮类以及酚类化合物[2]。补骨

脂素、异补骨脂素、补骨脂异黄酮、补骨脂乙

素、补骨脂酚为补骨脂的主要有效成分，其中补

骨脂素和异补骨脂素具有具有抗肿瘤、抗白血

病、促骨形成（拟雌激素）、缓解抑郁症等药理作

用，是评价补骨脂药材质量的主要指标，因此对

补骨脂及其制剂的含量测定多以补骨脂素和异补

骨脂素这 2 种成分为质量控制指标[3]。其含量测定

方法有薄层扫描法、气相色谱法、高效液相色谱

法，但仅采用单一药味的显微及薄层色谱鉴别以

及补骨脂素一种成分的含量测定来控制产品的质

量，无法全面反映产品的质量。鉴于此，笔者通

过检测 11 批补骨脂样品，建立其高效液相色谱

（HPLC）指纹图谱[4]，并结合相似度分析、聚类分

析、主成分分析对其质量进行全面评价，旨在为

补骨脂药材的质量控制提供参考。 

1  材料与仪器 

1.1  材料 

11 批补骨脂药材购于云南、河南、江苏等

地，经范国荣教授鉴定为豆科植物补骨脂 Psoralea 

corylifolia L.的干燥成熟果实，具体信息见表 1。补

骨脂素（批号 1018444-F2290010，质量分数大于

98%）、异补骨脂素（批号 1017007-HO150006，质 

表 1  样品信息 

Table 1  Information of samples 

编号   产地 批号 

S1 云南 180501 

S2 云南 180101 

S3 云南瑞丽 180503 

S4 云南 170802 

S5 河南 20180701 

S6 吉林 170501 

S7 江西 1806004 

S8 湖北 180701 

S9 四川 180903 

 S10 江苏 180502 

 S11 江苏 170912006 

量分数大于 98%）购自上海安谱实验科技有限公

司；补骨脂异黄酮（批号 112021-201601，质量分

数大于 98%）；补骨脂乙素（批号 MB7009，质量

分数大于 98%）；补骨脂酚（批号 MB6546，质量

分数大于 95%）；甲醇、乙腈（色谱纯，Merck

（Darmstadt 公司，德国），其他试剂均为分析纯，

超纯化水（Milli-Q 系统）。 

1.2  仪器 

Thermo U-3000 超高效液相色谱仪，配备自

动进样器、DAD 检测器、变色龙 7.0 工作站（美

国 Thermo Fishe Scientific 公司）；旋转蒸发仪

（上海信科科技有限公司）；DionexTM ASETM 350

加速溶剂萃取仪（美国 Thermo Fishe Scientific

公司）；Millipore（Bedford 公司，MA，美国）；

Eppendorf 5804R 型高速冷冻离心机（Eppendorf

公司，德国）；Scientific Industries Vortex-Genic 

2 型涡旋混合器（Scientific Industries 公司，美

国）；SK5200H 超声仪（上海科导超声仪器有限

公司）；Sartorius CPA 225D 十万分之一电子天

平（赛多利斯公司，德国）；梅特勒托利多

AL104-01 万分之一电子天平（梅特勒托利多公

司，德国）；DJ-O4B 型中药粉粹机（上海淀久

中药机械有限公司公司）。 

2  方法与结果 

2.1  溶液的制备 

2.1.1  对照品溶液的制备  分别精密称取补骨脂

素 10.02 mg、异补骨脂素 10.01 mg、补骨脂异黄酮

17.50 mg、补骨脂乙素 5.20 mg、补骨脂酚 6.05 mg

对照品适量，分别置于 25 mL量瓶中，加甲醇制得

质量浓度分别为 400.8、400.4、700.0、208.0、

242.0 μg/mL 的对照品溶液。 

2.1.2  供试品溶液的制备  将 11 批次干燥补骨脂

药材分别放入粉碎机中粉碎 1 min，过 2 号筛、40

目的粗筛，称取补骨脂粗粉约 1.000 g，与硅藻 1∶

1，充分混匀后，置于样品池中进行 ASE 萃取，收

集萃取液，减压回收溶剂，加入适量甲醇溶解，

定容至 25 mL 量瓶中，精密吸取 1 mL 加 50%甲

醇定容至 10 mL 量瓶中，取 1 mL 供试品溶液，
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13 000 r/min 离心 10 min，重复离心 2 次，上清液

作为供试品溶液进 HPLC 分析。 

2.2  色谱条件 

色谱柱为 Waters X Select HSS T3 xp（150 

mm×2.1 mm，2.5 μm），流动相为乙腈（A）-水

（B），洗脱梯度：0～10 min，5%～10% A；10～

15 min ， 10% ～ 35%A ； 15 ～ 25 min ， 35% ～

60%A；25～35 min，60%～85%A；35～50 min，

85%～95%A，体积流量 0.3 mL/min，检测波长为

246 nm，柱温为 30 ℃，进样量为 1 μL。混合对照

品和样品色谱图见图 1。 

 

 

 

1-补骨脂素  2-异补骨脂素  6-补骨脂异黄酮  9-补骨脂乙素  12-补骨脂酚 

1-psoralen  2-isopsoralen  6-psoralba isoflavone  9-isobachalcone  

12-bakuchiol 

图 1  混合对照品 (A) 和样品 (B) HPLC 图谱 

Fig 1  HPLC spectra of five mixed reference substances 

2.3  方法学考察 

2.3.1  线性关系考察  分别精密移取“2.1.1”项

对照品母液适量，用 50%甲醇逐级稀释成补骨脂

素质量浓度分别为 269.123、134.562、67.281、

33.640、16.820、8.410、4.205 μmol/L；异补骨

脂 素 质 量 浓 度 分 别 为 268.850 、 134.425 、

67.212、33.606、16.803、8.401、4.200 μmol/L；

补骨脂异黄酮质量浓度分别为 182.073、91.036、

45.518、22.759、11.380、5.690、2.845 μmol/L；

补骨脂乙素质量浓度分别为 160.311、80.155、

40.078、20.039、10.019、5.010、2.505 μmol/L；

补骨脂酚质量浓度分别为 235.978、117.989、

58.994、29.497、14.749、7.374、3.687 μmol/L；

进样 10 μL 测定。以对照品质量浓度（X）对峰面

积（Y）进行线性回归，补骨脂素的线性回归方程

Y＝0.493 9 X＋0.068 7，R2＝0.999 9；异补骨脂

素的线性回归方程：Y＝0.517 1 X＋0.111 9，R2＝

0.999 9；补骨脂异黄酮的线性回归方程 Y＝

0.181 5 X＋0.022，R2＝0.999 9；补骨脂乙素的线

性回归方程 Y＝0.058 6 X－0.006 4，R2＝1.000 0；

补骨脂酚的线性回归方程：Y＝0.038 7 X－0.004 9，

R2＝1.000 0；结果表明，5 个化合物在各自的浓

度范围内线性关系良好，且 R2 均在 0.999 9 以

上。 

2.3.2  精密度试验  将补骨脂供试品溶液（批号

180101）连续进样 6 次，记录各主要峰的峰面积，

5 个特征峰相对峰面积 RSD 值分别为 0.552%、

0.570%、0.735%、0.916%、0.486%。 

2.3.3  稳定性试验  取同一补骨脂试品溶液（批号

180101），分别于室温下放置 0、2、4、8、12、24 

h 进样分析，记录各主要峰的峰面积。结果，5 个

特征峰相对峰面积 RSD 值分别为 1.000%、

0.885%、3.566%、1.519%、1.154%。 

2.3.4  重复性试验  取同一批补骨脂样品（批号

1801011），按“2.1.2”项下方法平行制备 6 份，进

样分析，记录各主要峰的峰面积。结果表明，5 个

特征峰相对峰面积 RSD 值为 0.925%、1.035%、

3.558%、1.270%、0.992%。 

2.3.5  加样回收率试验  精密称取 6 份已测定的补

骨脂药材（批号 1801011）粉末适量，分别加入等

量的的 5 种对照品，按照“2.1.2”项下供试品溶液

的制备方法制备供试品溶液，依法测定并计算加

样回收率，补骨脂素、异补骨脂素、补骨脂异黄

酮、补骨脂乙素、补骨脂酚的平均回收率为

92.32%、91.80%、102.99%、104.26%、107.79%，

RSD%分别为 3.99%、1.98%、1.38%、1.09%、

1.03%。 

2.4  补骨脂药材中特征性成分的定量测定 

分别取不同来源的 11 批补骨脂药材精密称

定，根据“2.2”项色谱条件，测定补骨脂素、异

补骨脂素、补骨脂异黄酮、补骨脂乙素、补骨脂

酚的含量见表 2。 

2.5  指纹图谱的建立 

2.5.1  精密度试验  取补骨脂药材（S1）供试品

溶液，按“2.2”项下确定的色谱条件下连续进样

6 次，检测指纹图谱，以补骨脂酚色谱峰为参照

峰（S），计算各共有指纹峰与 S 峰的相对保留时

间和相对峰面积 RSD 值均小于 3.0%，表明仪器

精密度良好。 

1 
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2.5.2  重复性试验  取同一批次的补骨脂药材粉

末（S1）共计 6 份，按“2.1.2”项下确定的供试

品溶液制备方法制备 6 份供试品溶液，分别进样

测定，检测指纹图谱，以补骨脂酚色谱峰为参照

峰（S），计算各共有指纹峰与 S 峰的相对保留时

间和相对峰面积 RSD 值均小于 3.0%，表明该方

法重复性良好。 

2.5.3  稳定性试验  取补骨脂药材（S1）供试品溶

液，分别在 0、2、4、6、8、12、24 h 进样分析，

检测指纹图谱，以补骨脂酚色谱峰为参照峰（S），

计算各共有指纹峰与 S 峰的相对保留时间和相对峰

面积 RSD 值均小于 3.0%，说明供试品溶液在 24 h

内稳定性良好。 

2.5.4  指纹图谱的建立及相似度评价   取 11 批

补骨脂样品（S1～S11），按照“2.1.2”项下方

法制备供试品溶液，再按“2.2”项下色谱条件

进样测定，将得到的色谱图导入《中药色谱指

纹图谱相似度评价系统（2012 年版）》，以 S1

为参考图谱，时间窗宽度设为 0.1 min，手动匹

配 11 批指纹图谱（采用多点校正），建立补骨

脂 HPLC 指纹图谱的共有模式（平均值法）[5-6]。

根据匹配结果确定 12 个共有峰，并生成对照指

纹图谱，计算出各批次样品的指纹图谱相似

度。在所有共有峰中，12 号峰对照品易得，并

且该成分色谱峰面积最大，分离度及对称性均

良好，确定为参照峰（S）。相似度测定结果分

别见表 3。S1～S11 指纹图谱叠加图谱和对照指

纹图谱见图 2、3。  

表 2  不同产地补骨脂中药材中 5 种主要成分的含量 

Table 2  Contents of five main ingredients in 11 batches of P. corylifolia  

编号 补骨脂素/% 异补骨脂素/% 补骨脂异黄酮/% 补骨脂乙素/% 补骨脂酚/% 

S1 0.315 5 0.245 4 0.180 4 0.593 7 12.303 6 

S2 0.353 7 0.313 2 0.163 8 0.618 9 10.487 8 

S3 0.477 5 0.373 2 0.214 1 0.359 9  9.305 9 

S4 0.231 7 0.189 3 0.139 8 0.896 1 15.067 8 

S5 0.361 1 0.316 9 0.168 4 0.497 9  9.885 1 

S6 0.364 2 0.308 7 0.149 9 0.638 4 11.624 3 

S7 0.393 6 0.331 6 0.161 2 0.479 6  9.663 7 

S8 0.505 6 0.354 5 0.375 6 1.029 9 12.742 0 

S9 0.431 2 0.382 2 0.232 4 0.447 5 10.884 1 

 S10 0.295 7 0.208 3 0.242 6 0.996 3 12.840 7 

 S11 0.278 8 0.252 4 0.126 0 0.379 5  8.355 6 

表 3  11 批样品 HPLC 图谱的相似度 

Table 3  Similarity data for HPLC analysis of 11 batches of P. corylifolia 

编号 
相似度 

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

S1 1.000 0.868 0.876 0.894 0.855 0.886 0.836 0.907 0.852 0.920 0.794 0.938 

S2 0.868 1.000 0.945 0.804 0.811 0.911 0.868 0.916 0.921 0.920 0.873 0.954 

S3 0.876 0.945 1.000 0.810 0.861 0.891 0.909 0.951 0.940 0.876 0.869 0.955 

S4 0.894 0.804 0.810 1.000 0.766 0.889 0.843 0.898 0.806 0.862 0.762 0.907 

S5 0.855 0.881 0.861 0.766 1.000 0.870 0.840 0.871 0.842 0.873 0.769 0.909 

S6 0.886 0.911 0.891 0.889 0.870 1.000 0.863 0.919 0.906 0.920 0.853 0.957 

S7 0.836 0.868 0.909 0.843 0.840 0.863 1.000 0.929 0.886 0.848 0.811 0.929 

S8 0.907 0.916 0.951 0.898 0.871 0.919 0.929 1.000 0.943 0.933 0.879 0.980 

S9 0.852 0.921 0.940 0.806 0.842 0.906 0.886 0.943 1.000 0.919 0.962 0.959 

 S10 0.920 0.920 0.876 0.862 0.873 0.920 0.848 0.933 0.919 1.000 0.907 0.963 

 S11 0.794 0.873 0.869 0.762 0.769 0.853 0.811 0.879 0.962 0.907 1.000 0.910 

 对照 0.938 0.954 0.955 0.907 0.909 0.957 0.929 0.980 0.959 0.963 0.910 1.000 
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图 2  11 批样品的 HPLC 叠加指纹图谱 

Fig. 2  HPLC superimposed fingerprint of 10 batches of P. corylifolia  

 

1-补骨脂素  2-异补骨脂素  6-补骨脂异黄酮  9-补骨脂乙素  12-补骨脂酚 

1-psoralen  2-isopsoralen  6-psoralba isoflavone  9-isobachalcone  12-bakuchiol 

图 3  补骨脂的 HPLC 对照指纹图谱 

Fig. 3  HPLC control fingerprint of P. corylifolia 

2.5.5  指纹图谱中共有峰指认  通过与对照品图

谱（图 3）比对可以指认其中的 5 个色谱峰，可作

为特征峰，分别是补骨脂素（1 号峰）、异补骨脂

素（2 号峰）、补骨脂异黄酮（6 号峰）、补骨脂

乙素（9 号峰）、补骨脂酚（12 号峰）。 

2.6  相似度分析 

相似性分析（similarity analysis，SA）[7-8]，精确

计算原始数据的相关系数，对样本的相似性和差异

性进行分类，并对原始数据进行识别，用相关系数

评价它们的相似度见表 3，一般来说，相似度越接近

于 1，2 种色谱图越接近，基于 11 批次补骨脂相似度

分析的结果，将相似性系数大于0.95的分为1组，其

余的分为另1组；即S1、S4、S5、S7、S11为1类；

S2、S3、S6、S8、S9、S10 为 1 类。 

2.7  聚类分析 

聚类分析（hierarchical cluster analysis，HCA）

是一组将研究对象分为相对同质的群组（clusters）

的统计分析技术，也称分类分析（classification 

analysis）或数值分类，实质是在多维空间中将样本

看作不同的点，用不同的测量方法计算样本点之

间的距离，并建立分类基[9-10]。 

以 11 批样品的 12 个共有峰的相对峰面积为

原始数据，采用 SPSS 22.0 软件，以 Ward 最小方

差法以及组间平均连接的系统聚类法结合欧氏距

离（d）为测度进行分析，结果见图 4。由图 4 可

知，用Ward最小方差法，d＝25时，11批样品可

聚为 1 类；d＝5 时，后一类又可聚为 4 类，即

S2、S5、S6、S7 聚为 1 类，S3、S9 聚为 1 类，

S1、S4、S10聚为 1类，S11为 1类；用系统聚类

法，d＝25 时，11 批样品可聚为 1 类；d＝5 时，

后 1 类又可聚为 2 类，即 S5、S7、S2、S6 聚为

一类，S3、S9 聚为 1 类。 

2.8  主成分分析 (principal component analysis，

PCA) 

PCA 作为一种数据简约技术，即无监督数据

降维。通过建模方法将多维数据标准化，消除变 
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A-Ward 最小方差法计算平方欧氏距离  B-欧几里得法计算平方

欧氏距离 

A-calculated through squared euclidean distance couple with Ward’s 

minimum-variannce method  B-calculated through euclidean 

distance couple with average linkage between group method 

图 4  11 批样品聚类分析树状图 

Fig. 4  Dendrogram of cluster analysis for 10 batches of P. 

corylifolia  

量之间在数量级上的差异，计算标准化数据的相

关矩阵并计算相关矩阵的特征向量、特征值和累

积贡献率，确定主成分的个数，计算每个样品的

综合函数得分，以该得分进行排序评价，并能提

供一个可视化的分布视图[11-12]。 

以各共有峰的相对峰面积为指标，将 11 批

补骨脂 12 个共有峰的相对峰面积进行标准化处

理，采用 SPSS 22.0 软件和 SIMCA 13.0 软件进

行 PCA，得到 12 种共有成分在 11 批次补骨脂样

品中的得分图和装载图，见图 5，表明不同产地

的补骨脂药材的化学成分指纹图谱有明显的差

别。在载荷图中选取距离原点较远的几个点，

得到主成分 1中变量的权重值，权重值越大表明

该成分在决定样品区分中的作用越大，其中前 4

名变量的权重值分别为 0.58、 0.90、 0.14 和

0.11，它们的保留时间分别为 21.81、22.19、

27.82 和 30.22 min，分别为指纹图谱中的 1、2、

6 和 9 号色谱峰。 

用 SPSS 22.0 软件计算其特征值和方差贡献率，

以特征值＞1 为标准，得到前 3 个因子的特征值

分别为 7.001、3155、1.186，是影响补骨脂质量

评价的主要因子[13]。结合表 4，前 3 个主成分因

子的累积方差贡献率为 94.524%。选择提取该 3

个主成分因子对 11 批补骨脂样品进行评分，以

方差贡献率为分配系数，线性组合 3 个主成分因

子，计算各批样品的主成分因子得分及综合得

分，并对综合得分进行排序[14]，结果见表 5，综

合得分由高到低的批次依次为 S8、S3、S9、

S7、S2、S5、S10、S1、S11、S4。 

3  讨论 

中药指纹图谱是一种多指标质量控制模式，可 

 

图 5  11 批次样品的主成分分析 PCA 评分图 (A) 和 12 种共有成分的 PCA 装载图 (B) 

Fig. 5  PCA analysis score plot of eleven batches of P. corylifolia samples (A) and PCA loading plot of 12 characteristic 

chemical components (B) 
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表 4  3 个主成分因子的特征值和方差贡献率 

Table 4  Eigenvalue and variance contribution rate of three 

main component factors 

主成分因子 特征值 方差贡献率/% 累积方差贡献率/% 

1 7.001 58.343 58.343 

2 3.155 26.295 84.638 

3 1.186 9.886 94.524 

表 5  11 批补骨脂样品主成分因子得分及排序 

Table 5  Factor scores and sorting of principal components 

for 11 batches of P. corylifolia sample 

编号 主成分 1 得分 主成分 2 得分 主成分 3 得分 主成分综合得分 排序 

S1 393.841 1 438.510 1.721 1 046.390  9 

S2 499.108 1 663.298 2.676 1 161.514  6 

S3 681.129 2 158.822 3.862 1 473.831  2 

S4 235.496 1 048.659 8.593  821.756 11 

S5 532.441 1 694.727 4.432 1 157.854  7 

S6 509.689 1 691.445 4.871 1 176.885  5 

S7 568.464 1 816.473 2.858 1 250.867  4 

S8 554.783 2 197.407 14.799 1 657.423  1 

S9 647.859 2 051.661 15.877 1 387.925  3 

S10 264.495 1 290.697 27.297 1 053.499  8 

S11 414.413 1 331.788 2.407   919.782 10 

通过表征中药复杂成分及其内在质量的关系来较

全面地反映所含化学成分的种类和数量，从而反

映药品的质量，在中药制剂的质量评价中应用广

泛 [15]。本研究通过查阅文献资料[16-17]在制备测定

补骨脂 HPLC 供试品溶液时，考察了提取工艺以及

色谱柱、流动相、波长、温度等因素的选择，确

定最佳提取条件和色谱条件。 

本实验所建立的补骨脂 HPLC 指纹图谱，可反

映补骨脂的整体性和特异性信息，在 12 个共有峰

中，通过与对照品 HPLC 图谱比对指认出 5 个成

分。SA 选择成分的平均值进行分析，精确计算原

始数据的相关系数，对样本的相似性和差异性进

行分类，将样品的共有峰作为特征性成分进行定

量的计算标记；HCA 和 PCA 则是选择样品中的相

似对象进行分类分析，通过对象倾向找出潜在的

聚类，将整个色谱图转化为统计结构，将不同来

源的样品分成不同的簇和类别。本研究具备了定

性、鉴别和定量测定的双重作用，提高了中药材

的内在质量控制水平，为不同化学计量方法与质

量评价的比较提供了一种新的综合策略，对中药

材的质量控制提供了准确性和可靠性的有价值的

参考依据。 
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