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基于质量标志物筛选与电子感官技术的红花质量评价研究  
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摘  要：目的  针对现行红花 Carthami Flos 质量评价中体外指标与活血功效关联不足以及性状鉴别依赖主观经验的 2 大瓶

颈，基于质量标志物（quality marker，Q-Marker）理论与电子感官技术，构建红花“内在药效物质-外在感官品质”一体化评

价体系。方法  采用 UPLC-Q-TOF-MS 技术鉴定红花化学成分及入血成分；通过对比正常和急性血瘀模型大鼠药动学行为

差异，筛选 Q-Marker。建立 UPLC-MS/MS 多指标含量测定方法，测定 26 批不同产地红花中 Q-Marker 的含量。进一步利用

电子眼与电子鼻分别获取色泽及气味数字化参数，结合多元统计分析，通过 Spearman 相关分析与偏最小二乘回归（partial 

least squares regression，PLSR）解析 Q-Marker 含量与感官特征的关联。结果  共解析出红花药材中的 16 种化学成分，其中

羟基红花黄色素 A、咖啡酸、对香豆酸、阿魏酸、山柰酚-3-O-芸香糖苷、山柰酚 6 种为入血成分；与正常组相比，急性血瘀

模型大鼠体内咖啡酸、山柰酚的曲线下面积（area under curve，AUC）显著升高，山柰酚-3-O-芸香糖苷在病理状态下呈现更

明显的脱糖代谢倾向，提示活血效应成分在血瘀病理状态下暴露增强。综合 Q-Marker“特有性-可测性-有效性-传递与溯源”

的原则，确定羟基红花黄色素 A、咖啡酸、对香豆酸、阿魏酸、山柰酚-3-O-芸香糖苷、山柰酚 6 个成分为红花活血的 Q-

Marker。基于电子感官参数的主成分分析（principal component analysis，PCA）显示，电子眼与电子鼻可有效区分红花品质

优劣。Spearman 与 PLSR 相关分析表明，电子眼色泽参数 L*、b*及电子鼻传感器 W6S、W3S 信号与 Q-Marker 含量呈显著

相关，可作为表征内在品质的关键指标。结论  将病理状态药动学差异引入红花 Q-Marker 筛选，据此建立的 Q-Marker-电子

感官联用评价体系，实现了红花“化学物质组-药效暴露-感官表型”的三维关联，为红花药材品质快速无损的电子感官鉴别

提供了科学依据和新的研究范式。 
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Abstract: Objective  To address the current bottlenecks in the quality evaluation of Honghua (Carthami Flos, CF), namely the 

insufficient correlation between in vitro indicators and blood-activating efficacy, and the reliance on subjective experience for 

morphological identification, this study constructed an integrated evaluation system of “intrinsic pharmacodynamic substances–

extrinsic sensory quality” based on the quality marker (Q-Marker) theory and electronic sensory technologies. Methods  UPLC-Q-

TOF-MS was employed to identify the chemical constituents and blood-absorbed components of CF. Candidate Q-Markers related to 

blood-activating efficacy were screened by comparing the pharmacokinetic differences between normal rats and rats with acute blood-

stasis syndrome (ABS). A UPLC-MS/MS multi-component quantification method was established to determine the contents of six Q-
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Markers in 26 batches of CF from different origins. Furthermore, an electronic eye and an electronic nose were utilized to obtain digital 

color parameters and odor profiles. Multivariate statistical analyses were performed to distinguish genuine and inferior samples, and 

Spearman correlation analysis combined with partial least squares regression (PLSR) was conducted to elucidate the quantitative 

relationships between Q-Marker contents and sensory features. Results  Sixteen chemical constituents were identified in CF, of which 

hydroxysafflor yellow A, caffeic acid, p-coumaric acid, ferulic acid, kaempferol-3-O-rutinoside, and kaempferol were blood-absorbed 

constituents. Compared with the normal group, the area under the curve (AUC) of caffeic acid and kaempferol in the ABS model rats 

was significantly increased, and kaempferol-3-O-rutinoside showed a more obvious tendency of deglycosylation metabolism in the 

pathological state, suggesting that the exposure of blood-activating components was enhanced in the pathological state of blood stasis. 

Based on the Q-Marker principles of “specificity, measurability, effectiveness, and transmission and traceability”, six components 

including hydroxysafflor yellow A, caffeic acid, p-coumaric acid, ferulic acid, kaempferol-3-O-rutinoside and kaempferol were 

determined as Q-Markers for the blood-activating efficacy of CF. Principal component analysis (PCA) based on electronic sensory 

parameters demonstrated that the electronic eye and electronic nose can effectively distinguish high-quality and inferior-quality CF. 

Spearman and PLSR correlation analysis showed that the electronic eye color parameters L*, b* and the signals from the electronic 

nose sensors W6S and W3S were significantly correlated with Q-Marker content, which could be used as key indicators to characterize 

the internal quality. Conclusion  In this study, the difference of pharmacokinetics in pathological state was introduced into the 

screening of CF Q-Marker. Based on this, the Q-Marker-electronic sensory evaluation system was established, which realized the three-

dimensional correlation of safflower "chemical substance group-pharmacodynamic exposure-sensory phenotype”, and provided a 

scientific basis and a new research paradigm for the rapid and non-destructive electronic sensory identification of CF quality. 

Key words: Carthamus tinctorius L.; quality markers; pharmacokinetics; electronic eye; electronic nose; multivariate statistical 

analysis; hydroxysafflor yellow A; caffeic acid; p-coumaric acid; ferulic acid; kaempferol-3-O-rutinoside; kaempferol 

 

红花为菊科植物红花 Carthamus tinctorius L. 

的干燥管状花[1]，是临床最常用活血化瘀中药之一，

广泛用于血瘀所致的痛经、闭经、胸痹心痛等证，

常与当归、丹参[2-5]等药材配伍使用，现代化学与药

理学研究表明，红花中的酚酸类（如羟基红花黄色

素 A、咖啡酸、阿魏酸）与黄酮类成分（如山柰酚

及其糖苷）是其活血功效的主要物质基础[6-8]。然而，

现行《中国药典》2025 年版仅以羟基红花黄色素 A

和山柰酚作为定量质控指标，评价维度单一，难以

全面评价药材的品质差异。 

当前红花质量评价研究主要存在 2 方面局限。

其一，多数研究停留于体外化学成分的定性定量表

征，未能将活性成分的体内暴露与功效实现过程相

关联[9-12]。事实上，中药成分需经吸收入血并达到一

定暴露水平才能发挥药效，而病理状态（如血瘀）

可能显著改变成分的药动学行为，这种“体内过程

差异”恰恰是筛选真正效应物质的关键切入点，但

迄今鲜有研究将病理模型引入红花质量标志物

（quality marker，Q-Marker）筛选中。其二，红花传

统性状鉴别依赖人工目视与嗅闻，主观误差大、不

可量化，导致市场上染色、掺伪劣品难以被快速识

别，药材品质分级缺乏客观的标尺。 

中药 Q-Marker 理论强调质控指标应具备“特

有性、传递与溯源性、有效性、可测性”[13-15]，为

从功效出发筛选红花核心质控成分提供了理论框

架。与此同时，电子眼与电子鼻等电子感官技术通

过色度空间与气体传感器阵列将药材色泽、气味转

化为数字化信号，已在多种药材的真伪鉴别与等级

划分中展现出快速、无损的优势[16-17]。然而，目前

尚未有研究将 Q-Marker 与电子感官数字化性状进

行系统关联，导致红花的内在药效物质与外在感官

品质之间的关联性仍处于黑箱状态。 

本研究基于血瘀病理状态可显著改变红花活

性成分体内药动学行为的假说，据此筛选与活血功

效关联的 Q-Marker，并将其与药材色泽、气味进行

量化关联，从而通过电子感官信号实现对内在品质

的快速无损表征。为验证该假说，首先采用 UPLC-

Q-TOF-MS 对红花化学组成及入血原型成分进行鉴

定，比较正常组与血瘀模型组大鼠的药动学差异，

从中筛选与活血功效关联的潜在 Q-Marker 候选物；

其次，建立 UPLC-MS/MS 多指标含量测定方法，考

察该方法在不同产地红花样品中的适用性与可测

性；最后，借助电子眼和电子鼻采集色泽、气味的

数字化参数，通过多元统计结合 Spearman 秩相关

分析，揭示 Q-Marker 含量与感官属性间的内在关

联，并用于红花品质的鉴定。本研究旨在构建基于

Q-Marker 与电子感官评价相结合的红花一体化质

量评价体系，突破传统“单一指标＋主观性状”的



 中草药 2026 年 10 月 第 57 卷 第 20 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2026 October Vol. 57 No. 20 ·8273· 

    

质控瓶颈，为红花药材的品质鉴定提供科学依据，

也为活血化瘀类中药的综合质量控制探索新的研

究范式。 

1  仪器与材料 

1.1  仪器 

Xevo G2-XS Q-TOF型液质联用仪，美国 Waters

公司；Ultimate 3000 型高效液相色谱仪，赛默飞世

尔科技有限公司；Xevo TQ-S 型三重串联四极杆液

质联用仪，美国 Waters 公司；VA400 型电子眼，法

国 Alpha Mos 公司；PEN3 型电子鼻，德国 Airsense

公司。 

1.2  对照品和药材 

对照品对香豆酸，批号 PS020801，质量分数≥

98%，购自成都普思生物科技股份有限公司；对照

品阿魏酸（批号 110773-202316，质量分数 99.3%）、

羟基红花黄色素 A（批号 111637-202412，质量分数

97.7%）、咖啡酸（批号 110885-202504，质量分数

98.9%）、山柰酚（批号 110861-202013，质量分数

96.1%），购自中国食品药品检定研究院；对照品山

柰酚-3-O-芸香糖苷，批号 MUST-25052417，质量分

数≥98%，购自成都曼思特生物科技有限公司。 

红花药材产地信息见表 1，由中国中医科学院

药用植物研究所郭宝林教授鉴定，基原均为菊科红

花属植物红花 Carthamus tinctorius L.的干燥花。 

1.3  动物 

SPF 级雌性 Wistar 大鼠，体质量（200±20）g，

由斯贝福（北京）实验动物技术有限公司提供，许 

表 1  红花药材产地与批号 

Table 1  Origin and lot number of Carthami Flos 

编号 批号 产地 编号 批号 产地 

S1 HH2205001 云南永德县 S14 HH2204010 新疆塔城区 

S2 HH2205002 云南南涧县 S15 HH2204011 新疆塔城区 

S3 HH2205003 云南鹤庆县 S16 HH2204012 新疆伊犁地区 

S4 HH2205004 云南永胜县 S17 HH2204013 新疆伊犁地区 

S5 HH2205005 云南永胜县 S18 HH2204014 新疆伊犁地区 

S6 HH2204002 新疆吉木萨尔 S19 HH2204015 新疆伊犁地区 

S7 HH2204003 新疆吉木萨尔 S20 HH2204016 新疆伊犁地区 

S8 HH2204004 新疆吉木萨尔 S21 HH20260102001 劣品红花 

S9 HH2204005 新疆吉木萨尔 S22 HH20260102002 劣品红花 

S10 HH2204006 新疆吉木萨尔 S23 HH20260102003 劣品红花 

S11 HH2204007 新疆塔城区 S24 HH20260102004 劣品红花 

S12 HH2204008 新疆塔城区 S25 HH20260102005 劣品红花 

S13 HH2204009 新疆塔城区 S26 HH20260102006 劣品红花 

“劣品红花”为实验室人为混杂的劣品。 

“Inferior Carthami Flos” is artificially adulterated in the laboratory. 

可证号 SCXK（京）2019-0010。动物饲养在中国医

学科学院放射医学研究所动物中心干净舒适的环

境［温度（22±2）℃，相对湿度（60±5）%，光暗

周期 12 h/12 h］中。所有动物实验操作均遵循该研

究所实验动物护理与使用相关规范，且研究方案经

实验动物福利与伦理委员会审核批准，伦理审批号

IRM-DWLL-2022138。 

2  方法与结果 

2.1  红花活血功效 Q-Marker 的筛选 

采用UPLC-Q-TOF-MS技术对红花样品的化学

成分和给药后大鼠血浆样本进行分析，并根据红花

治疗妇科血瘀性痛经的临床应用[18]，构建雌性大鼠

急性血瘀（acute blood stasis，ABS）模型，建立UPLC-

MS/MS 分析方法应用于正常大鼠和 ABS 大鼠体内

6 种入血成分的药动学研究。 

2.1.1  样品制备 

（1）红花供试品溶液的制备：取红花粉末（过

三号筛，S6）约 1.0 g，精密称定，置于 100 mL 锥

形瓶中，精密加入 70%甲醇 25 mL，超声提取 30 

min，放冷至室温，补足减失的质量，摇匀，滤过，

取续滤液，即得红花供试品溶液。 

（2）对照品溶液的制备：分别精密称取羟基红

花黄色素 A、对香豆酸、阿魏酸、山柰酚-3-O-芸香

糖苷、山柰酚、咖啡酸对照品适量，置于量瓶中，

加甲醇分别制成质量浓度为 552、102、230、1 546、

777、267 μg/mL 的单一对照品溶液；分别吸取各单

一对照品溶液适量，置于同一 10 mL 量瓶中，混合

均匀，加甲醇定容，制得混合对照品溶液，备用。 

（3）药动学质控样品的制备：定量吸取 6 种对

照品储备液，加入适量甲醇溶液，分别配制成 4 种

不同质量浓度［定量下限（LLOQ）、低、中、高］

质控溶液。 

（4）血浆样品的处理：取血浆 100 μL，精密加

入 3 倍量甲醇溶液，涡旋 3 min 后，12 470×g 离心

10 min，取上清液，氮气流吹干，70%甲醇 50 μL 复

溶，12 470×g 离心 10 min，取上清液分析。 

2.1.2  动物实验分组及给药 

（1）入血成分鉴定：选取 6 只适应性饲养 1 周

的 SPF 级雌性 Wistar 大鼠，以 5.25 g/kg（为了能够

尽可能测到更多的成分，根据《中国药典》2025 年

版推荐的人用临床最大剂量的 5 倍量换算得到该给

药剂量）的生药剂量对大鼠进行红花［水煎液（10

倍量水一煎 1 h，8 倍量水二煎 40 min，合并 2 次煎
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煮液进行浓缩，得到的浓缩液进行给药），S6］ig 给

药。分别于给药前及给药后 0.5、1、2、4 h，经大

鼠眼眶后静脉丛采集血液样本，放入肝素化的离心

管中，1 000×g 离心 30 min 制备血浆，不同时间点

血浆等量混合后，于−80 ℃冰箱中保存至分析。 

（2）药动学研究：选取 12 只适应性饲养 1 周

的 SPF 级雌性 Wistar 大鼠，分为红花正常组和红花

ABS 模型组，每组 6 只，ABS 模型组大鼠采用 2 次

sc 0.8 mg/kg 的盐酸肾上腺素，间隔 4 h。第 1 次注射

2 h 后，让大鼠在 0～4 ℃、50 cm 深的水中游泳[19]。

给药前采集空白血，大鼠 ig 红花样品（1.05 g/kg，

根据《中国药典》2025 年版推荐的人用临床最大剂

量换算，S6），于给药后（0.083、0.25、0.5、1、1.5、

2、4、6、8、10、12、24 h）从眶后神经丛采血，放

入肝素化的离心管中，3 000 r/min 离心 30 min 制备

血浆，置于−80  ℃冰箱中，保存待测。 

2.1.3  UPLC-Q-TOF-MS 条件 

（1）色谱条件：色谱柱 Cortecs UPLC T3 C18 柱

（150 mm×2.1 mm，1.6 µm）；柱温为 30 ℃；流动

相为 0.1%甲酸水溶液-乙腈，梯度洗脱：0～2 min，

5%乙腈；2～3 min，5%～17%乙腈；3～15 min，

17%～19%乙腈；15～20 min，19%～21%乙腈；20～

25 min，21%～45%乙腈；25～40 min，45%～70%

乙腈；40～45 min，70%～75%乙腈；45～48 min，

75%～80%乙腈；48～49 min，80%～5%乙腈；49～

52 min，5%乙腈；体积流量 0.3 mL/min；检测波长

254 nm；进样量 2.0 µL。 

（2）质谱条件：Waters Acquity UPLC I-Class 超

高效液相色谱串联 Xevo G2-XS QTof 高分辨质谱，

MSE正、负离子扫描，m/z 50～1 500；毛细管电压

负离子−2.5 kV、正离子 3 kV，锥孔电压 20 V；雾

化气（氮气）体积流量 50 L/h，碰撞气为 Ar，脱溶

剂气体积流量 500 L/h、350 ℃，源温 120 ℃；以

亮氨酸脑啡肽（[M＋H]⁺ m/z 566.277 1，[M－H]⁻ m/z 

554.261 5）为调谐校正液（200 ng/mL、15 μL/min），

并用甲酸钠溶液校准质量轴。 

2.1.4  UPLC-MS/MS 条件 

（1）色谱条件：色谱柱为 Acquity UPLC BEH 

Shield C18柱（100 mm×2.1 mm，1.7 µm）；柱温为

30 ℃；流动相为 0.1%甲酸水溶液-乙腈，梯度洗脱：

0～3 min，5%～25%乙腈；3～10 min，25%～70%

乙腈；10～11 min，70%乙腈；11～12 min，70%～

5%乙腈；12～15 min，5%乙腈；体积流量 0.2 

mL/min；进样量 2.0 µL。 

（2）质谱条件：Waters Acquity UPLC I-Class 超

高效液相色谱串联 Xevo TQ-S 三重串联四极杆质

谱，负离子模式检测，多反应监测（multi-reaction 

monitoring，MRM）扫描模式。脱溶气和锥气分别

设为 800 L/h 和 150 L/h。选择氩气作为碰撞气体。

毛细管电压设置为 2.0 kV。源和脱溶温度分别设置

为 150、350 ℃。采用 MRM 和 ESI 负离子模式进

行分析（表 2）。 

表 2  用于检测分析物的 MS/MS 参数 

Table 2  MS/MS parameters for detection of analytes and 

internal standards 

序号 化合物 
tR/ 

min 

MRM 

母离子 

m/z 

子离子 

m/z 

锥孔电 

压/V 

碰撞能 

量/V 

1 羟基红花黄色素A 2.89 611.26 491.19 42 24 

2 咖啡酸 3.12 179.07 135.05 46 16 

3 对香豆酸 4.14 163.08 119.05 44 14 

4 阿魏酸 4.42 193.09 134.04 38 16 

5 山柰酚-3-O-芸香糖苷 4.51 593.25 284.95 60 30 

6 山柰酚 5.41 286.95 153.02 42 32 

7 葛根素（IS） 3.18 415.14 267.11 62 34 
 

2.1.5  药动学方法学验证  参照国家药品监督管

理局《生物分析方法验证指南》与《中国药典》2025

年版四部生物样品定量分析指导原则相关规定，从

专属性、线性关系考察、精密度、准确度、基质效

应、提取回收率及样品稳定性多个维度开展 UPLC-

MS/MS 检测方法的方法学验证。 

专属性结果表明，空白血浆基质的内源性杂质

对 6 种待测成分色谱峰无干扰，该方法专属性良好；

6 种入血活性成分羟基红花黄色素 A、咖啡酸、对

香豆酸、阿魏酸、山柰酚-3-O-芸香糖苷、山柰酚的

LLOQ 分别为 1、5、4、4、1、1 ng/mL，均处于 1～

5 ng/mL，检测灵敏度满足生物样本分析需求。6 种

入血活性成分的线性回归方程分别为羟基红花黄

色素 A Y＝0.003 6 X－0.012 2，R2＝0.996 1，线性

范围 1～500 ng/mL；咖啡酸 Y＝0.002 9 X＋0.033 3，

R2＝0.992 4，线性范围 5～1 000 ng/mL；对香豆酸

Y＝0.001 0 X＋0.004 9，R2＝0.997 5，线性范围 4～800 

ng/mL；阿魏酸 Y＝0.002 1 X＋0.009 8，R2＝0.992 3，

线性范围 4～800 ng/mL；山柰酚-3-O-芸香糖苷 Y＝

0.001 1 X＋0.003 0，R2＝0.991 7，线性范围 1～500 

ng/mL；山柰酚 Y＝0.000 9 X－0.004 1，R2＝0.999 5，

线性范围 1～500 ng/mL；各组分标准曲线相关系数



 中草药 2026 年 10 月 第 57 卷 第 20 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2026 October Vol. 57 No. 20 ·8275· 

    

R2 为 0.991 7～0.999 5，线性关系优良，符合生物样

品定量分析标准。定量下限及低、中、高 4 个质量

浓度质控样本测定结果显示，6 种成分日内准确度

均在 90.77%～107.26%，日内 RSD＜11.15%；日间

准确度均在92.10%～114.30%，日间RSD＜13.83%，

基质因子为 0.96～1.11，RSD 为 1.21%～10.27%，提

取回收率为 88.96%～112.28%，提取回收率的 RSD

均低于 10.60%；4 个质控质量浓度下 6 种成分的冻

融稳定性、室温放置 24 h 短期稳定性及−80 ℃冷冻

保存 28 d 长期稳定性，各组样本测定 RSD 均＜15%

（表 3），以上结果表明，血浆样品满足体内生物样

本批量检测要求。 

表 3  大鼠血浆中 6 种分析物的方法学验证结果 

Table 3  Methodological validation results of six analytes in rat plasma 

化学成分 

质控 

质量浓度/ 

(ng∙mL−1) 

日内 

精密度 

日间 (3 d) 

精密度 

提取回 

收率/% 
基质效应 

短期稳定性 

(室温, 24 h) 

3次冻融循 

环稳定性 

长期稳定性 

(−80 ℃, 4周) 

准确度/ 

% 

RSD/ 

% 

准确度/ 

% 

RSD/ 

% 
回收率 RSD 数值 

RSD/ 

% 

准确度/ 

% 

RSD/ 

% 

准确度/ 

% 

RSD/ 

% 

准确度/ 

% 

RSD/ 

% 

羟基红花黄 1 94.39 11.15 92.10 10.76 88.96 10.48 1.10 9.04 96.88 7.34 90.67 7.81 108.56 12.93 

色素A 3 92.44 5.37 92.98 4.76 101.01 6.94 1.11 6.20 102.28 13.43 102.07 3.40 85.99 8.25 

 250 92.39 9.45 99.16 2.69 93.68 7.29 1.01 9.22 99.65 3.44 98.84 4.96 90.58 10.96 

 400 97.40 7.36 104.42 2.66 96.61 6.16 0.97 2.92 106.63 4.59 96.51 5.24 97.83 7.45 

咖啡酸 5 103.91 3.85 99.38 3.92 102.80 8.42 1.06 10.27 101.09 3.07 101.16 2.48 90.41 14.71 

 15 107.16 5.39 107.47 5.42 101.48 9.39 0.98 5.96 102.91 10.40 101.63 3.05 96.54 11.33 

 500 103.67 6.33 113.60 13.83 97.39 3.73 1.02 4.05 89.87 9.23 100.65 0.47 111.80 7.65 

 800 101.78 3.07 100.99 5.82 104.24 10.60 0.97 1.32 90.78 7.22 111.99 9.68 105.74 9.08 

对香豆酸 4 103.50 4.22 101.55 6.77 101.69 1.23 1.00 6.80 109.95 5.62 96.24 3.26 104.70 12.34 

 12 101.25 5.62 108.83 7.16 94.51 9.87 1.03 9.35 104.42 2.72 99.45 1.34 110.80 11.59 

 400 100.10 0.64 104.49 4.22 97.02 5.76 1.00 4.10 101.70 1.53 99.96 0.03 102.66 5.06 

 640 102.94 2.23 101.43 0.82 100.00 2.85 1.00 3.25 103.71 1.90 99.37 1.08 89.44 11.05 

阿魏酸 4 90.80 8.04 98.36 2.75 103.08 2.38 0.97 8.00 94.77 2.91 99.49 5.42 104.89 12.32 

 12 97.65 2.56 99.54 2.30 98.82 4.38 1.01 9.00 106.30 3.96 92.65 7.53 89.27 8.54 

 400 95.50 2.27 100.37 3.87 99.77 2.53 1.00 6.56 99.85 1.13 99.74 0.81 85.39 14.02 

 640 96.75 1.89 99.31 2.08 99.33 7.97 0.96 3.79 104.78 2.49 99.41 1.33 96.70 5.92 

山柰酚-3-O- 1 94.15 5.01 106.46 10.31 94.16 6.94 1.08 5.83 106.94 13.60 100.34 3.46 93.33 12.61 

芸香糖苷 3 107.26 9.32 108.27 5.22 94.42 8.35 0.97 6.44 102.31 7.59 94.10 5.71 110.09 5.32 

 250 98.15 8.74 98.00 6.39 98.95 2.81 1.00 4.40 94.00 8.07 87.98 9.09 96.66 5.06 

 400 98.51 5.18 98.34 5.06 99.73 4.57 1.01 2.62 99.53 14.03 94.58 3.85 94.18 10.06 

山柰酚 1 90.77 6.69 94.04 8.61 99.06 2.18 0.99 4.35 99.51 1.95 101.79 6.51 96.54 10.49 

 3 100.57 1.93 103.62 2.71 99.73 3.67 1.01 6.97 96.05 10.96 92.41 5.86 101.55 11.88 

 250 98.98 8.80 93.09 12.92 102.11 5.14 0.99 6.96 109.12 6.39 92.70 7.45 101.87 3.14 

 400 101.34 3.83 93.59 5.82 112.28 9.13 1.00 6.66 102.21 4.04 100.46 6.35 89.86 12.13 

葛根素 4 96.55 5.26 105.44 7.52 98.47 2.20 1.00 1.21 103.17 3.64 95.17 5.62 105.87 11.04 

（IS） 12 101.50 3.28 109.74 8.28 96.79 3.44 1.01 2.99 104.75 2.25 95.85 3.06 110.23 6.51 

 400 97.17 2.30 98.25 2.27 101.02 3.47 0.99 4.11 98.60 1.32 98.59 1.09 95.94 9.57 

 640 101.55 1.23 114.30 12.08 102.43 6.74 0.99 1.78 99.92 0.81 97.20 3.15 113.48 13.24  

2.1.6  红花化学成分及入血成分分析  采用 UPLC-

Q-TOF-MS 技术对红花及大鼠给药后含药血浆样品

进行成分分析。共鉴别 16 个化学成分。进一步比对

保留时间与精确质荷比，在大鼠血浆中共检出 6 个

入血成分（图 1），分别为羟基红花黄色素 A、咖啡

酸、对香豆酸、阿魏酸、山柰酚-3-O-芸香糖苷与山

柰酚。各化合物的保留时间、正负离子模式下精确

相对分子质量、分子式等质谱鉴定信息见表 4。以峰

1 为例，在负离子模式下检测到[M－H]−准分子离子

m/z 611.178 4，ESI-MSE 检测到的碎片离子分别为

m/z 491.120 1 [M－H－C4H8O4]−、371.062 6 [M－H－ 

C4H8O4－C4H8O4]−、353.052 1 [M－H－C4H8O4－ 
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A、B-红花在正、负离子模式下的总离子流图；C、D-正、负离子模式下大鼠含药血浆总离子流图；E、F-正、负离子模式下空白血浆的总离子

流图。 

A, B-total ion chromatogram of CF in positive, negative ion modes; C, D-total ion chromatogram of CF in rat plasma after administration in positive, 

negative ion modes; E, F-total ion chromatogram of blank plasma in positive, negative ion modes. 

图 1  红花化学成分和入血成分的质谱图 

Fig. 1  Mass spectra of chemical components and blood components of CF 

表 4  红花化学成分和入血成分鉴定 

Table 4  Identification of chemical constituents and blood components of CF 

序号 
tR/ 

min 

正离子 

(m/z) 

负离子 

(m/z) 
鉴定结果 分子式 

入血 

成分 
序号 

tR/ 

min 

正离子 

(m/z) 

负离子 

(m/z) 
鉴定结果 分子式 

入血 

成分 

1 5.26 613.179 0 611.178 4 羟基红花黄色素A* C27H32O16 + 9 7.38 − 193.053 9 阿魏酸* C10H10O4 + 

2 5.34 − 353.096 0 绿原酸* C16H18O9 − 10 7.87 595.168 0 593.164 6 山柰酚-3-O-芸香糖苷* C27H30O15 + 

3 5.69 627.160 6 625.153 5 quercetin-3,7-O-β-D-glucoside C27H30O17 − 11 8.00 625.178 4 623.173 6 异鼠李素-3-O-新橙皮苷 C28H32O16 − 

4 5.75 − 179.037 1 咖啡酸* C9H8O4 + 12 8.56 − 447.102 0 山柰酚-3-O-β-D-吡喃葡萄糖苷 C21H20O11 − 

5 6.11 − 593.150 6 红花黄色素A C27H30O15 − 13 20.48 584.277 6 582.273 3 safflospermidine A同分异构体 C34H37N3O6 − 

6 6.41 − 463.098 4 异槲皮苷 C21H20O12 − 14 23.36 584.277 6 582.273 3 safflospermidine A同分异构体 C34H37N3O6 − 

7 6.83 − 163.043 8 对香豆酸* C9H8O3 + 15 23.77 − 285.046 2 山柰酚* C15H10O6 + 

8 7.27 1 045.289 9 1 043.293 8 脱水红花黄色素B* C48H52O26 − 16 23.89 584.277 6 582.273 3 safflospermidine A同分异构体 C34H37N3O6 − 

*与对照品进行比对。 

* compare with reference substance. 

C4H8O4－H2O]−，该裂解过程为母离子脱掉 1 分子

C4H8O4（−120），继而再脱掉 1 分子 C4H8O4（−120），

继而再脱掉 1 分子 H2O（−18）得到的。同时通过

跟对照品比对，峰 1 确定为羟基红花黄色素 A。 

2.1.7  红花在正常和血瘀大鼠体内药动学研究  将

验证的 UPLC-MS/MS 方法用于正常大鼠和 ABS 大

鼠口服红花样品后的 6 种入血成分药动学研究，平

均血药浓度-时间曲线见图 2，药动学参数见表 5。相

较于正常组，ABS 模型大鼠体内咖啡酸的 AUC0～t

显著升高；山柰酚的 AUC0～t、AUC0～∞显著增加，消

除半衰期（（t1/2）明显延长，药物在体内清除速度放

缓。羟基红花黄色素 A 的消除半衰期在模型组有所

延长，对香豆酸的 Cmax 显著降低、MRT0～t 显著延

长，但 AUC 未见显著变化，其余吸收与暴露参数

组间差异较小。阿魏酸与山柰酚-3-O-芸香糖苷的药

动学参数在 2 组之间无显著性变化。 

综合上述数据可以看出，血瘀病理状态能够提

升咖啡酸、山柰酚的体内药物暴露量，同时延缓羟

基红花黄色素 A 与山柰酚的体内消除。山柰酚-3-O-

芸香糖苷在血瘀环境下更易发生去糖代谢，转化为

苷元山柰酚，这也是山柰酚体内暴露水平显著升高

的重要原因，该变化与红花针对血瘀证发挥活血药 
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图 2  大鼠 ig 红花后 6 种主要成分的血药浓度-时间谱 ( x s , n = 6) 

Fig. 2  Blood concentration-time profiles of six major components in rats after oral administration of CF ( x s , n = 6) 

表 5  大鼠 ig 红花 (1.05 g∙kg−1) 后 6 种主要成分的药动学参数 ( x s , n = 6) 

Table 5  Pharmacokinetic parameters of six major components in CF (1.05 g∙kg−1) after oral administration to rats ( x s ,  

n = 6) 

成分 组别 
AUC0～t/ 

(ng∙h∙mL−1) 

AUC0～∞/ 

(ng∙h∙mL−1) 
MRT0～t/h MRT0～∞/h t1/2z/h Tmax/h 

Cmax/ 

(ng∙mL−1) 

羟基红花黄 正常 573.30±194.84 585.81±203.48 5.35±0.68 5.85±0.93 3.86±1.74 0.46±0.19 185.86±70.50 

色素A 模型 527.77±147.91 553.48±128.50 5.54±0.81 7.35±1.80 6.93±3.78 0.71±0.33 145.74±48.28 

咖啡酸 正常 12.14±2.43 24.34±9.61 8.27±1.66 14.03±3.02 9.30±3.74 1.75±1.01 2.41±0.75 

 模型 27.19±4.44**** 31.17±7.87 6.86±1.07 10.70±5.49 7.44±2.87 3.25±1.72 4.83±1.82* 

对香豆酸 正常 352.64±68.68 431.47±123.13 7.01±1.30 19.23±7.01 10.31±3.64 0.64±0.32 79.87±23.94 

 模型 282.61±65.77 442.33±201.75 9.18±1.85* 21.23±7.33 15.47±5.02 0.76±0.30 52.26±15.43* 

阿魏酸 正常 462.51±177.58 556.50±260.28 5.96±1.34 12.32±4.14 9.91±3.81 0.40±0.15 149.71±54.92 

 模型 687.41±234.18 1 069.10±429.25 6.14±1.24 19.86±5.41 13.92±3.69 0.75±0.27 201.42±55.08 

山柰酚-3-O- 正常 171.64±75.89 374.86±94.54 10.48±1.28 38.57±7.62 25.18±10.42 0.50±0.17 12.23±2.75 

芸香糖苷 模型 138.77±57.19 223.72±73.60 11.81±1.78 22.50±9.85 17.54±6.57 0.58±0.14 9.42±3.06 

山柰酚 正常 248.42±57.59 292.44±87.01 7.86±1.48 12.06±5.05 7.76±2.50 0.92±0.39 50.68±6.24 

 模型 441.54±67.00*** 747.42±250.52* 8.38±1.78 18.97±7.02 17.06±6.22 0.88±0.24 77.25±12.61*** 

与正常组比较：*P＜0.05  ***P＜0.001  ****P＜0.000 1。 

*P < 0.05  ***P < 0.001  ****P < 0.000 1 vs normal group. 

效密切相关。 

基于 Q-Marker 筛选的“特有性、有效性、传递

与溯源、可测性”原则，结合入血成分鉴定与病理

状态药动学差异，确定羟基红花黄色素 A、咖啡酸、

对香豆酸、阿魏酸、山柰酚-3-O-芸香糖苷、山柰酚

6 个成分为红花活血功效的 Q-Marker。 

2.2  红花多指标成分含量测定研究 

采用 UPLC-MS/MS 技术对 26 批红花样品中羟

基红花黄色素 A、对香豆酸、阿魏酸、山柰酚-3-O-

芸香糖苷、山柰酚、咖啡酸 6 个 Q-Marker 进行含量

测定。 

2.2.1  供试品溶液制备方法考察  通过考察提取溶

剂、提取体积、提取时间、提取功率对供试品溶液

制备的影响，最终确定制备方法为取红花粉末（过

三号筛，S6）约 0.2 g，精密称定，置于 100 mL 锥

形瓶中，精密加入 70%甲醇 20 mL，390 W 功率超

声提取 30 min，放冷至室温，补足减失的质量，摇

匀，滤过，取续滤液，即得红花供试品溶液，按照
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“2.1.4”项下 UPLC-MS/MS 条件进样分析。 

2.2.2  方法学验证  专属性、精密度、稳定性、重

复性、加样回收率及线性关系考察结果显示，各目

标组分在 70%甲醇空白溶剂中无干扰，色谱峰分离

度良好；精密度试验中混合对照品溶液连续进样 6

次，各成分峰面积 RSD 均＜3.0%；供试品溶液在 0、

3、6、9、12、24 h 内稳定性良好，各时间点峰面积

RSD 均＜3.0%；6 份平行供试品重复性试验的峰面

积 RSD 均＜3.0%；加样回收率试验中，羟基红花黄

色素 A、对香豆酸、阿魏酸、山柰酚-3-O-芸香糖苷、

山柰酚和咖啡酸的平均回收率分别为 97.86%、

98.31%、100.94%、102.66%、98.89%、100.19%，

RSD 分别为 0.96%、2.45%、1.27%、1.81%、2.34%、

1.96%。6 种成分的线性回归方程分别为羟基红花黄

色素 A Y＝1 148.8 X＋7.0×107，R2＝0.999 1，线性

范围 6.90～276.00 mg/mL；对香豆酸 Y＝113 761.0 

X＋5.0×106，R2＝0.997 2，线性范围 0.99～3 959.60 

μg/mL；咖啡酸 Y＝88 043.0 X＋487 241.0，R2＝ 

0.999 1，线性范围 0.31～1 244.30 μg/mL；阿魏酸 Y＝

9 260.6 X＋49 273.0，R2＝0.996 1，线性范围 0.11～

444.00 μg/mL；山柰酚-3-O-芸香糖苷 Y＝43 516.0 X＋

247 512.0，R2＝0.999 3，线性范围 1.78～7 102.80 

μg/mL；山柰酚 Y＝11 565.0 X－77 105.0，R2＝  

0.999 1，线性范围 0.21～826.00 μg/mL；结果表明，

各成分在考察质量浓度范围内线性关系良好。以上

方法学验证均符合分析要求。 

2.2.3  红花中 Q-Marker 含量测定  将 20 批红花和

6 批劣品红花分别制备供试品溶液，测定其中羟基

红花黄色素 A、对香豆酸、阿魏酸、山柰酚-3-O-芸

香糖苷、山柰酚和咖啡酸的含量，结果见表 6。 

表 6  6 种 Q-Marker 在各批次红花样品中的含量 

Table 6  Contents of six Q-Marker in each batch of CF 

样品 

质量分数/(μg∙g−1) 

样品 

质量分数/(μg∙g−1) 

咖啡酸 阿魏酸 
对香 

豆酸 

羟基红花 

黄色素A 
山柰酚 

山柰酚-3-O- 

芸香糖苷 
咖啡酸 阿魏酸 

对香 

豆酸 

羟基红花 

黄色素A 
山柰酚 

山柰酚-3-O- 

芸香糖苷 

S1 7.7 1.6 16.8 11 100.0 940.0 49.3 S14 10.1 17.6 25.3 12 300.0 840.0 41.4 

S2 8.7 7.8 28.3 14 000.0 1 100.0 56.7 S15 10.4 14.5 22.2 13 500.0 820.0 38.1 

S3 5.8 7.8 13.8 13 100.0 960.0 57.2 S16 11.1 2.9 25.6 12 600.0 850.0 41.9 

S4 17.6 12.3 29.5 10 600.0 1 180.0 89.9 S17 8.7 11.5 21.2 11 600.0 860.0 36.2 

S5 6.9 11.8 19.9 12 300.0 1 100.0 62.3 S18 8.9 2.5 19.6 13 300.0 960.0 37.3 

S6 12.5 17.2 31.1 11 200.0 910.0 37.5 S19 7.3 13.0 21.5 14 200.0 890.0 36.9 

S7 9.4 2.8 28.1 13 800.0 1 110.0 43.9 S20 9.9 13.6 20.8 13 300.0 840.0 30.7 

S8 8.5 10.2 18.1 14 700.0 1000.0 31.3 S21 0.4 0.2 40.9 33.4 0.8 1.6 

S9 10.7 12.9 25.5 12 000.0 830.0 33.7 S22 0.1 0.3 38.3 19.3 0.7 1.9 

S10 11.3 14.0 24.1 13 200.0 800.0 34.9 S23 0.2 0.9 37.0 33.2 0.7 6.2 

S11 9.4 3.0 25.1 10 000.0 790.0 39.6 S24 0.8 0.5 38.2 30.9 1.0 7.0 

S12 9.8 17.3 25.5 12 600.0 880.0 40.5 S25 0.3 0.4 38.2 33.3 0.7 1.0 

S13 9.4 17.6 23.9 12 800.0 880.0 40.6 S26 0.2 0.5 37.5 18.5 0.8 1.7 
 

2.3  红花色泽与气味的电子感官数字化表征 

为客观区分红花药材品质优劣，本研究收集 6

批市售劣品红花（S21～S26）作为对照样本，采用

电子眼、电子鼻感官技术分别完成色泽、气味检测，

通过量化色度与气味响应数据对比正品与劣品红

花的感官特征差异，建立客观、可重复的药材品质

快速判别方法。 

2.3.1  电子眼分析  将红花粉末均匀平铺于圆形样

品盛放器皿中，平稳放置于仪器样品承载台；对每

1 份样品重复图像平行采集 3 次。采集完成后系统

自动提取图像对应的亮度（L*）、红绿色度（a*）、黄

蓝色度（b*）三维色度空间数值（Lab 值，表 7）作

为颜色量化特征。基于红花粉末 Lab 色度参数开展

主成分分析（principal component analysis，PCA，图

3-A），结果显示，新疆产地与云南产地正品红花色

度特征差异较小；劣品红花色度指标与 2 类正品红

花存在显著区分度。其中，第 1 主成分 PC1 方差贡

献率为 68.8%，第 2 主成分 PC2 方差贡献率为

29.1%，双主成分累积方差贡献率可基本覆盖样品

颜色主要变异信息。采用典型判别分析（canonical 

discriminant analysis，CDA）模型对全部样品色度数

据建模（图 3-B），模型可实现新疆正品红花、云南 
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表 7  红花样品电子眼 Lab 值 

Table 7  Lab value of CF electronic eye 

编号 L* a* b* 编号 L* a* b* 

S1 38.695 3 21.201 1 37.573 8 S14 38.264 1 22.999 5 41.023 7 

S2 38.440 2 21.088 6 36.455 1 S15 40.171 0 21.923 5 39.666 5 

S3 39.014 7 21.298 9 37.293 7 S16 38.986 9 21.927 8 37.761 3 

S4 33.189 8 18.425 1 27.759 8 S17 39.037 3 21.784 6 39.731 9 

S5 38.725 3 20.904 5 36.116 3 S18 39.122 6 23.162 7 42.433 9 

S6 40.100 5 22.298 7 38.901 9 S19 38.274 8 21.836 9 38.026 1 

S7 41.312 3 23.227 5 45.098 5 S20 39.250 8 21.677 6 39.057 5 

S8 39.531 6 21.545 5 38.423 2 S21 45.049 9 22.509 9 39.455 8 

S9 39.041 6 21.978 8 38.189 3 S22 45.354 1 20.925 7 37.082 0 

S10 40.451 3 22.282 1 41.088 4 S23 43.464 9 18.347 5 32.927 6 

S11 38.729 6 21.429 5 37.146 2 S24 38.735 7 16.091 2 27.610 7 

S12 39.439 4 22.442 6 39.847 0 S25 45.755 7 22.128 9 37.712 3 

S13 42.302 7 24.115 8 45.450 2 S26 44.263 1 21.577 9 35.782 5 

 

 

 

图 3  红花不同产地及劣品样品电子眼分析的 Lab 颜色

PCA (A) 和 CDA (B) 

Fig. 3  Electronic eye analysis of PCA (A) and CDA (B) of 

Lab color parameters of CF from different producing areas 

and inferior products 

正品红花、劣品红花 3 类样本的有效区分，基于机

器视觉颜色特征能够完成红花优劣及产地判别。 

2.3.2  电子鼻分析  电子鼻传感器阵列由 10 个金属

氧化物传感器组成，其响应特性覆盖多类挥发性物

质：W1C、W3C 及 W5C 均对芳香类成分敏感，其

中 W1C 偏向苯类，W3C 对氨水亦有响应，W5C 侧

重烷烃芳香物，W5S 专用于氮氧化合物检测，W6S

对氢气有选择性，W1S 和 W3S 分别针对短链和长

链烷烃，W1W 与 W2W 分别检测无机硫化物和有机

硫化物，W2S 则对醇、醚、醛、酮等含氧有机物灵

敏。每批红花样品精密称取 0.5 g，置 40 mL 顶空瓶

中，以双层保鲜膜密封，室温平衡 60 min 后，每份

样品平行进样 3 次。电子鼻检测参数设定为采样时

间每组 1 s，传感器自清洗 80 s，归零 5 s，样品准备

5 s，进样流量 200 mL/min，分析采样 60 s。测定前

执行传感器清洗至基线稳定，随后将顶空瓶依次进

样，记录响应值。以 Origin 2024 软件进行 PCA 绘

图。结果（图 4 和表 8）显示，传感器 W1W、W5S、 
 

 

 

图 4  红花不同产地及劣品样品电子鼻分析的雷达图 (A) 

和 PCA 图 (B) 

Fig. 4  Electronic nose analysis radar chart (A) and PCA 

(B) of CF from different producing areas and inferior 

products 
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表 8  红花样品电子鼻不同传感器结果 

Table 8  Results of different sensors of CF electronic nose 

编号 
传感器数值 

编号 
传感器数值 

W1C W5S W3C W6S W5C W1S W1W W2S W2W W3S W1C W5S W3C W6S W5C W1S W1W W2S W2W W3S 

S1 1.029 2 4.771 2 1.049 1 0.951 9 1.046 9 1.271 6 3.900 1 1.100 2 3.386 5 1.017 2 S14 0.972 2 5.937 9 0.981 7 1.019 3 0.982 3 1.424 1 4.626 4 1.164 6 4.038 0 1.032 3 

S2 1.004 8 3.477 9 1.029 4 0.959 2 1.028 8 1.408 5 3.430 0 1.165 0 3.156 2 1.043 4 S15 0.981 2 4.636 8 0.988 2 0.993 4 0.990 3 1.406 9 3.887 2 1.138 3 3.593 4 1.023 6 

S3 1.049 5 3.941 5 1.067 2 0.941 3 1.062 7 1.125 0 4.093 6 1.030 0 3.705 4 1.004 6 S16 0.988 5 6.335 2 0.989 3 0.948 7 0.989 3 1.303 3 4.182 1 1.086 2 3.854 0 1.008 5 

S4 1.055 1 3.080 0 1.065 7 0.941 5 1.057 8 1.003 4 3.144 8 0.965 7 3.068 6 0.986 7 S17 1.009 4 4.704 8 1.021 7 0.967 3 1.020 5 1.300 2 3.786 7 1.098 1 3.574 6 1.015 5 

S5 1.035 6 3.947 2 1.052 5 0.980 2 1.047 4 1.232 1 3.504 9 1.088 4 3.202 6 1.013 0 S18 1.009 8 5.155 4 1.019 6 0.983 4 1.019 8 1.271 8 4.049 4 1.099 7 3.705 9 1.018 0 

S6 1.099 6 3.023 5 1.099 8 0.927 7 1.084 8 0.953 2 3.193 6 0.902 3 3.202 9 0.946 1 S19 1.011 9 4.230 8 1.020 6 0.983 6 1.022 8 1.229 6 3.533 4 1.077 2 3.365 3 1.012 4 

S7 1.028 3 4.707 3 1.053 5 0.998 7 1.052 9 1.464 5 3.926 5 1.180 2 3.512 1 1.021 6 S20 1.017 9 3.682 6 1.036 8 0.968 5 1.035 6 1.248 2 3.710 1 1.094 0 3.535 4 1.021 3 

S8 0.998 2 5.710 8 1.024 7 1.001 4 1.025 5 1.432 2 4.446 1 1.212 0 3.877 1 1.048 3 S21 1.039 6 3.309 7 1.064 9 0.932 7 1.066 1 1.230 4 2.960 3 1.076 5 2.914 1 1.030 9 

S9 1.012 8 4.494 9 1.043 2 0.976 9 1.044 4 1.436 0 3.721 6 1.189 7 3.413 9 1.038 8 S22 1.026 0 3.287 8 1.050 6 0.953 3 1.049 3 1.299 2 2.958 6 1.115 4 2.639 8 1.034 8 

S10 0.958 0 5.829 0 0.973 5 0.990 8 0.982 6 1.519 4 4.706 2 1.205 7 4.391 1 1.061 4 S23 0.992 3 4.483 3 1.007 7 0.934 7 1.007 2 1.420 7 3.915 1 1.141 4 3.114 9 1.027 6 

S11 0.964 4 5.038 5 0.978 1 1.002 3 0.984 0 1.441 4 4.493 6 1.173 1 4.187 7 1.050 6 S24 1.002 8 5.452 9 1.037 8 0.909 5 1.044 4 1.475 5 4.981 4 1.214 2 3.862 9 1.064 2 

S12 0.970 1 4.619 5 0.980 7 0.959 9 0.985 0 1.354 8 3.759 3 1.117 4 3.586 2 1.040 7 S25 1.021 7 4.899 5 1.050 1 0.923 2 1.048 7 1.395 7 4.221 0 1.144 0 3.471 5 1.039 7 

S13 0.972 6 5.882 1 0.981 9 1.022 3 0.985 7 1.566 1 4.804 8 1.213 3 4.105 4 1.038 2 S26 1.010 8 4.037 4 1.045 7 0.958 3 1.048 3 1.446 2 3.558 4 1.211 8 3.229 2 1.068 4 
 

W2W 是区分样本差异的主要贡献因子。PCA 结果

表明，新疆与云南红花气味差异较小。劣品气味与

正品气味接近。 

2.4  Q-Marker 含量与感官特征的关联建模 

2.4.1  “颜色-气味-含量”数据相关性分析  采用

Spearman 相关分析对 6 种红花 Q-Marker 含量与电

子眼 L*、a*、b*色泽参数、电子鼻 10 个传感器响应

信号开展关联分析，结果见表 9 和图 5。 

色泽维度相关性显示，咖啡酸含量与红度值

a*、黄度值 b*均呈显著正相关，即咖啡酸含量越高，

红花样品红色调、黄色调越明显；羟基红花黄色素

A 与黄度值 b*显著正相关，提示羟基红花黄色素 A

含量越高，样品黄色调越强；山柰酚、山柰酚-3-O-

芸香糖苷均与亮度 L*呈显著负相关，代表二者含量

越高，药材样品亮度越低、色泽越暗沉；仅对香豆

酸与亮度 L*呈显著正相关，即对香豆酸含量越高，

样品表观亮度越高。说明咖啡酸、羟基红花黄色素

A 是影响红花红、黄色视觉特征的主要物质，而山

柰酚、山柰酚-3-O-芸香糖苷积累量越高，药材外观

亮度越低、色泽更深。 

电子鼻传感器信号与 6 种 Q-Marker 含量的相

关规律分析发现，W6S 传感器与阿魏酸、羟基红花

黄色素 A 显著正相关，与对香豆酸极显著负相关；

W3C、W5C 仅与阿魏酸显著负相关；W2W 仅与对

香豆酸呈显著负相关；W3S 与山柰酚、山柰酚-3-O-

芸香糖苷显著负相关。W1C、W5S、W1S、W1W、

W2S 5 个传感器与 6 种 Q-Marker 均无显著相关性。

整体相关性结果表明，红花外观色泽、挥发性气味 

表 9  红花中 6 种质量标志物含量与电子眼、电子鼻的 Spearman 相关性分析 

Table 9  Spearman correlation analysis of contents of six Q-Markers in CF with electronic eye and electronic nose 

变量 

相关性 

变量 

相关性 

咖啡酸 阿魏酸 
对香 

豆酸 

羟基红花 

黄色素A 
山柰酚 

山柰酚-3-O- 

芸香糖苷 
咖啡酸 阿魏酸 

对香 

豆酸 

羟基红花 

黄色素A 
山柰酚 

山柰酚-3-O- 

芸香糖苷 

L* −0.334 −0.324 0.411* −0.252 −0.547** −0.669** W5C −0.315 −0.450* 0.304 −0.300 0.159 −0.075 

a* 0.394* 0.351 −0.047 0.338 0.048 −0.041 W1S 0.006 0.008 0.162 −0.002 −0.319 −0.216 

b* 0.441* 0.484* −0.321 0.532** 0.154 0.033 W1W 0.097 0.109 −0.263 0.142 −0.118 0.013 

W1C −0.209 −0.315 0.094 −0.197 0.305 0.084 W2S −0.113 −0.038 0.123 −0.005 −0.280 −0.276 

W5S 0.173 0.117 −0.269 0.199 −0.089 0.020 W2W 0.365 0.381 −0.447* 0.356 0.006 0.114 

W3C −0.273 −0.395* 0.233 −0.274 0.242 0.029 W3S −0.241 −0.177 0.314 −0.178 −0.491* −0.476* 

W6S 0.344 0.534** −0.522** 0.587** 0.245 0.257        

*P＜0.05  **P＜0.01。 

*P < 0.05  **P < 0.01. 
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*P＜0.05  **P＜0.01  ***P＜0.001。 

*P < 0.05  **P < 0.01  ***P < 0.001. 

图 5  红花中 6 种质量标志物含量与电子眼、电子鼻的 Spearman 相关性分析图 

Fig. 5  Spearman correlation analysis of content of six Q-Markers in CF with electronic eye and electronic nose 

指标与 6 种 Q-Marker 含量存在量化关联，色泽参

数 L*、b*及 W6S、W3S 传感器信号可作为无损表征

药材内在品质的关键指标，为构建电子感官快速预

测活性成分含量的无损检测模型提供数据支撑。 

2.4.2  红花电子感官特征与 6 种 Q-Marker 含量的

定量预测模型  为建立红花电子感官特征与6种Q-

Marker 含量的定量预测模型，进一步采用偏最小二

乘回归（partial least squares regression，PLSR）进行

多变量关联分析。由于样本量有限（20 批正品红花

和 6 批劣品红花）且因变量维度较高（6 个 Q-

Marker），因此，本实验采用单目标独立建模策略，

即为每个 Q-Marker 分别构建独立的 PLSR 模型。自

变量（X）为 13 个电子感官特征（色泽参数 L*、a*、

b*及 10 个电子鼻传感器响应值），因变量（Y）为各

Q-Marker 含量。为消除量纲差异并确保回归系数与

变量重要性投影（variable importance projection，

VIP）值的可靠性，对 X 和 Y 分别进行 Z-score 标准

化（均值为 0，方差为 1）。模型采用留一交叉验证

（leave-one-out cross-validation，LOOCV）选取使交

叉验证决定系数（Q2）最大的主成分数，以平衡模

型拟合精度与预测泛化能力。模型性能通过训练集

决定系数（R2）、Q2及均方根误差（root mean square 

error of cross-validation，RMSECV）综合评估。同

时，计算 VIP 值，以 VIP＞1 为阈值筛选影响各 Q-

Marker 含量的关键感官指标。所有数据分析基于

Python scikit-learn 机器学习库完成。 

实验结果发现，预测值与实测值的线性回归斜

率接近 1（0.95～1.02），进一步验证了模型在区分

不同品质等级样品方面的有效性。6 种 Q-Marker 的

PLSR 单目标模型性能见图 6。结果显示，各模型训

练集（train）R2 介于 0.904～0.930，交叉验证（CV）

Q2 介于 0.794～0.883，过拟合差距（train R2—CV 

Q2）均控制在 0.10 以内，表明各模型在保持良好拟

合能力的同时具备稳健的预测能力。VIP 分析结果

显示，13 个感官特征中，色泽参数 L*、b*及电子鼻

传感器 W6S、W3S 为影响 Q-Marker 含量的关键感

官指标。其中，L*对山柰酚及山柰酚-3-O-芸香糖苷

的解释贡献最大，b*对羟基红花黄色素 A 和咖啡酸

贡献显著，W6S 和 W3S 分别与酚酸类和黄酮类成

分的香气特征密切关联。其余 9 个感官变量 VIP＜

1.0，贡献相对较小。LOOCV 散点图显示，6 个劣

品样本（红色标记）的预测残差在羟基红花黄色素

A、咖啡酸及山柰酚模型中明显偏离正常样本的零

线分布范围，提示模型对掺伪染色及混淆品样本的 
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图 6  红花电子感官特征与 6 种 Q-Marker 含量的定量预测 PLSR 模型 

Fig. 6  Quantitative prediction PLSR model of electronic sensory characteristics and six Q-Marker contents of CF 

响应异于正品，该特征可作为质量异常的无损辅助

判别依据。 

2.4.3  基于关键感官指标的偏最小二乘-判别分析

（partial least squares-discriminant analysis，PLS-DA）  

为进一步考察筛选出的 4 个关键感官指标（L*、b*、

W6S、W3S）对红花药材品质的区分能力，以 20 批

红花样品为对象，以 6 批劣品作为对照，采用 PLS-

DA 建立判别模型。结果如图 7 所示，PLS-DA 二维 
 

 

图 7  红花基于关键感官指标的 PLS-DA 

Fig. 7  PLS-DA of CF based on key sensory indicators 

得分图显示，正品红花与劣品在潜在变量空间内呈

现明显的分离趋势，正品（蓝色圆点）集中分布于

坐标轴一侧，劣品（红色方块）则聚于另一侧，2 组

样品的 95%置信椭圆无重叠，表明该 4 个指标的组

合能够有效区分红花品质优劣。载荷箭头表明，L*

和 W3S 对劣品侧贡献较大，b*和 W6S 则与正品侧

关联更密切，提示这些指标的变化方向与品质等级

存在内在联系。综上所述，基于 VIP 筛选出的 4 个

关键感官指标不仅可以从单变量水平上反映品质

差异，且通过 PLS-DA 模型可实现对红花正品与劣

品的有效判别，为红花药材的快速无损评价提供了

创新方法。 

3  讨论 

本研究系统整合了体内外化学物质组、病理状

态药动学与电子感官数字化技术，构建了红花 Q-

Marker-电子感官联用质量评价体系。该体系突破了

传统红花质控“单一指标成分＋主观性状鉴别”的

局限，从入血成分与感官信号 2 个核心问题出发，

实现了红花内在药效物质基础与外在感官品质的

联动解析。本研究发现，与正常大鼠相比，ABS 模

型大鼠 ig 红花后，咖啡酸、山柰酚的体内暴露水平

（AUC）显著升高，而山柰酚-3-O-芸香糖苷在病理
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状态下的 AUC 在模型组呈降低趋势（虽无统计学

显著性），提示其在病理状态下可能更易发生去糖

代谢。结果提示血瘀环境可能通过 2 种途径增强药

效：其一，直接提升咖啡酸等酚酸类成分的系统暴

露，这些成分具有明确的抗血小板聚集和抗氧化活

性；其二，促进山柰酚-3-O-芸香糖苷的脱糖代谢，

使山柰酚在体内的消除延缓、暴露时间延长。值得

注意的是，羟基红花黄色素 A 在正常与模型组间的

暴露差异并不显著，提示其作为《中国药典》单一

质控指标可能无法充分反映病理状态下的药效变

化。这一结果从药动学层面验证了 Q-Marker 筛选

必须考虑病理状态的科学假设，这与桃红四物汤[19]

研究中观察到的血瘀模型药动学改变趋势一致，进

一步支持了病理药动学在中药效应物质筛选中的

必要性。 

研究发现红花的 Q‑Marker 含量与药材感官属

性存在量化关系，通过相关分析和 PLSR 建模，确

定色泽参数 L*、b*及电子鼻传感器 W6S、W3S 为稳

定的关键感官指标。其中羟基红花黄色素 A 与黄蓝

色度（b*值）存在显著的正向关联，咖啡酸则与红

绿色度（a*值）及黄蓝色度（b*值）均为正向相关，

这符合两者作为水溶性黄色或红褐色色素的化学

特征，其含量直接影响红花鲜亮红黄的色泽表现。

相比之下，山柰酚及其芸香糖苷衍生物与亮度（L*

值）表现为显著负向关联，表明该类脂溶性黄酮苷

元成分富集时会降低药材表面的光反射能力，促使

颜色向暗沉方向变化。该结果与红花传统商品规格

中色泽红黄鲜艳者为优的经验标准相吻合[20]。就气

味而言，W6S 传感器的信号强度与阿魏酸及羟基红

花黄色素 A 呈正向相关，而与对香豆酸呈极显著负

向相关，反映该探头能够区分结构相异的酚酸类物

质；W3S 传感器则与山柰酚成分含量呈负向相关，

其机制有待进一步研究。总体来看，红花的外观色

泽和气味并非各自独立、随意变化的表型性状，而

是特征性 Q-Marker 积累差异在宏观层面的感官映

射，这为基于外观推断内在品质的无损检测策略提

供了化学计量学支撑。与现有红花质量研究方法相

比，本研究基于病理状态下的药动学差异来筛选 Q-

Marker，使其直接关联活血药效，这有效避免了传

统质控中“测非所用”的质控困境。其次，化学定

量不再局限于单一成分，而是扩展到 6 种 Q-Marker

的组合，同时涵盖酚酸和黄酮 2 类主要活血活性物

质群，从而能更全面地反映药材内在的化学多样

性。最后，采用电子感官初筛与液相精准定量互为

印证，既能满足流通环节的快速辨识需求，也适用

于生产过程的质量监控。该策略与尚超凡等[17]提出

的“电子感官辅助中药质量辨识”理念高度契合，

但本研究进一步将感官信号锚定到具体的 Q-

Marker 上，使“快筛-精测”之间的信息传递从经验

相关上升为数理关联，为其他活血化瘀类中药的综

合质控提供了新的技术路径。 

但本研究仍存在一些不足，首先，样本覆盖范

围有限，20 批正品集中于新疆、云南 2 大产区，劣

品仅为常规市售掺伪样品，未纳入染色、熏硫、提

取残渣再售等更多类型的伪劣品，判别模型的泛化

能力需在后续研究中通过扩大样本量、增加伪劣类

型来验证和优化。其次，PLSR 模型虽在交叉验证

中取得可接受的预测性能，但尚处于探索性阶段，

未转化为便携式近红外或机器视觉设备的嵌入式

算法，距离实际产线应用仍有距离。后续研究将采

集更多产地、采收期的红花样本，建立更具代表性

的电子感官-Q-Marker 定量预测模型。同时引入深

度学习算法（如卷积神经网络）[21]直接实现从粉末

图像端到端预测 Q-Marker 含量，免去人工提取 Lab

值的中间步骤。并基于本研究提供的6个Q-Marker，

开发红花配方颗粒及含红花复方制剂的质控方法，

验证其在中药全产业链质量控制中的适用性。 

本研究以病理状态下的药动学差异为突破口，

筛选出羟基红花黄色素 A、咖啡酸、对香豆酸、阿

魏酸、山柰酚-3-O-芸香糖苷、山柰酚等 6 个红花活

血的 Q-Marker，并建立了含量测定方法。通过构建

的 Q-Marker-电子感官联用体系，发现电子眼色泽

参数 L*、b*及电子鼻传感器 W6S、W3S 信号可用于

表征 Q-Marker 含量。实现了红花“内在药效物质-

外在感官品质”的一体化评价，为活血化瘀类中药

的品质保障提供了新的研究范式。 
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