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摘　要　近红外漫反射光谱和主成分分析法相结合, 选取不同范围内的近红外光谱数据, 对川贝、浙

贝以及东北平贝共 48 个样品进行了主成分分析, 作二维线性投影图和三维线性投影图, 比较了 48 个样品

在红外光谱上的差异程度, 发现基于傅里叶变换近红外光谱的主成分分析投影图能够较好的表征 48 个样

品的类别关系。结果表明: 应用近红外漫反射光谱法能够鉴别贝母及其近缘物种, 具有较好的聚类和鉴别

作用, 作为一种药材质量检测手段, 该方法具有一定的应用价值。
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1　引言
川贝母属百合科植物川贝母 F ritilla ria cirrhosa D. Don. 的干燥鳞茎, 主要产于四川。性味苦

寒、清热润肺、化痰止咳。而浙贝母属百合科植物浙贝母 F. thunberg ii M iq, 大者除去芯芽, 习称大

贝, 小者不去芽, 习称珠贝。东贝母为 F. thunberg i M iq. var. chek iang ensis H siaoet K. C. H sia. 的干

燥鳞茎[1 ]。实际上我国贝母属植物已超过 50 种 (变种) [2 ]。根据中医传统用药习惯, 临床处方一般只

分川贝母和浙贝母两大类。由于贝母原植物种类较多, 商品贝母来源复杂, 市场上伪品混杂, 影响了

临床用药的功效。贝母普遍采用人工性状鉴别, 既需要大量的人力, 又需要鉴别人员具有较高的经

验。不同种类的药材, 其主要成分不相同, 在红外光谱中产生不同的吸收; 而同种中药材, 其主要药

用成分的含量也不相同。目前, 红外光谱法测定中药多采用溶剂萃取法和透射法进行测定[3—5 ] , 其

缺点是制样过程中增加了一些不确定因素。本文采用漫反射近红外光谱技术结合主成分分析法对

川贝、浙贝、东贝进行鉴别和分类, 为保证临床用药的有效性及证实传统贝母分类的合理性提供了

一定的简便快捷的方法。

2　实验材料和方法
2. 1　材料与仪器设备

川贝 (珠贝与松贝)购自四川杏林医药股份公司, 浙贝与东北平贝购自成都荷花池中药材市场,

所有样品均经成都中医药大学鉴定。N exu s670 傅里叶变换红外光谱仪 (美国 T hermo E lectrongon

公司) , 配备D rif t2diffu se 漫反射附件、InGaSn2. 6Λm 检测器、CaF 分束器; 恒温干燥箱 (上海科析

实验设备制造厂)。使用软件为om n ic6. 2 和m atlab6. 5。



2. 2　实验条件

光谱分辨率为 4cm - 1, 测量范围 10000—4000cm - 1, 扫描信号累加 64 次, 扫描速度为
0. 6329cm ös, 增益为自动增益。近红外光谱测量采用漫反射法。各类贝母置于恒温干燥箱内 80℃干
燥 1h 后, 研磨成细粉过 200 目筛, 每类取 12 个样品, 其中 8 个组成模型集, 8 个组成检验集。将贝
母粉末置于样品槽内, 刮平压紧, 采集光谱。为减小实验误差, 每个样品测定 3 次。将各次测定得到
的光谱曲线加和取平均得到各样品的数据曲线, 并用om n ic 软件进行归一化处理。

2. 3　数据处理方法

各类贝母的中、近红外光谱如图 1、图 2 所示, 从图中可看出, 各类贝母的中近红外谱图较为相
似, 难于相互区分。比较 4 类贝母的近红外谱时发现各类贝母的谱图有细微差异, 并具有一定的特
征性, 虽然难于用肉眼进行鉴别, 但这一差异为贝母的主成分分析鉴别和聚类奠定了一定的数学基
础。主成分分析法[6 ]是一种有效的数据降维分析法, 它能将原始变量线性组合成一组新的变量, 即
一组主成分, 仅用部分主成分就可表达原有变量的主要信息。利用这一特性, 可实现红外光谱数据
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主要特性和聚类情况。
本文采用主成分分析法, 选取不同波数范围的近红外光谱数据进行处理, 从而对各类贝母加以鉴别
和聚类。

3　结果及讨论
3. 1　主成分分析结果

首先使用m atlab6. 5 软件对各谱段范围的数据集进行主成分分析, 在全谱 10000—4000cm - 1

的范围内, 并非所有的谱图数据都含有有效的信息, 因此确定对于产地分类最重要的特征谱段就显
得很重要。文献[ 7 ]中列出特征谱段的选择方法, 指出中药光谱的某些谱段具有更好的鉴别与分类
效果。本文中特征谱段的选择根据光谱中各主要吸收峰的位置, 前 4 个主成分贡献率数据见表 1。
一般, 选取的主成分总的方差贡献率大于 85% 即可。对表 1 个谱段范围的数据, 由于前 4 个主成分
的贡献率已超过 85% , 故仅用前 4 个主成分完全可表示原近红外光谱的主要信息。

表 1　主成分贡献率 (% )

波数 Μ(cm - 1) 10000—4000 4485—4188 4956—4485 5384—4956 5970—5384 7544—5970 8876—7544

PC1 53. 560 97. 758 85. 556 78. 343 97. 559 82. 248 97. 248

PC2 23. 405 1. 543 11. 323 14. 998 1. 279 11. 944 2. 041

PC3 16. 019 0. 505 2. 8465 5. 959 0. 506 4. 594 0. 355

PC4 4. 704 0. 066 0. 148 0. 334 0. 360 0. 720 0. 095

　　对各谱段的数据做主成分分析, 并作二、三维投影图。结果表明主成分分析在各个谱段对 4 类
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图 3　贝母各谱段的二维和三维主成

分投影图

贝母的鉴别与分类能力明显不一致。图 3a 是全谱数
据的二维投影, 由图根据样本分布能够识别东贝、浙
贝以及川贝 (松贝和珠贝) , 各类贝母样本均各自聚集
分布在一定区间内, 因此利用主成分分析能够对贝母
进行鉴别和分类。从全谱的三维投影 (图 3b) 也能得
到这样的结论。松贝与珠贝的样本之所以难于区分,

是由于两者基于性状形态分类, 实际上都属于川贝
母, 其化学成分极其相似, 因而主成分投影图上二者
难于区分。5384—4956cm - 1 (图 3c 和图 3d )与 4485—

4188cm - 1谱段, 但二维投影图上, 东贝与浙贝的样影
可一定程度区分各类贝母; 谱段的分类效果一般, 三
维投影上各类贝母完全能够加以区分, ; 而 5970—

5384cm - 1、7544—5970cm - 1、8876—7544cm - 1谱段分
类效果很差, 以 7544—5970cm - 1为例, 如图 3e、图 3f

所示, 无论二维投影还是三维投影上各类贝母的样本
都难于区分。对 4956—4485cm - 1谱段, 虽然少数东贝
与浙贝的样本在二维投影图上比较接近, 但绝大多数
样本在二维与三维投影上均能清楚的加以鉴别与分
类, 同时通过增加样本数能够提高分类的准确性。比
较 图 3a、3b、3c、3d 发 现, 使 用 全 谱 与 4956—

4485cm - 1谱段数据对贝母的鉴别与分类效果接近, 但全谱使用的数据过多, 为数据处理带来困难,

所以 4956—4485cm - 1是主成分分析鉴别与分类贝母的最佳谱段范围。

图 4　贝母的聚类图

3. 2　系统聚类分析

本文用系统聚类法中的类平均法对样本的红外光
谱进行聚类分析。该方法是以两类元素两两之间的平均

平方距离为聚类依据, 即: D
2
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别代表两个样品的向量。根据上述公式, 样本为各样品
在 4956—4485cm - 1谱段所对应的红外光谱吸收率, 计算
由M atlab6. 5 编程实现。本文选取东贝、浙贝、川松贝与
川珠贝样品共 6 个, 聚类结果如图 4 所示。由聚类图可以

看出川贝、东贝与浙贝在种属关系上的远近。

4　结论
本文川贝母、珠贝和小东贝同为百合科属植物, 但不同种, 其近红外光谱极其相似, 但可获得分

类特征, 用采用主成分分析和系统聚类法对贝母样本光谱数据进行处理, 可以对其进行鉴别与分
类, 不仅可以用于鉴定伪品, 准确区分不同种类 (产地)的贝母, 而且与中医临床用药习惯相符合。而
且本方法直接、简便、准确。在目前市场正品川贝母货源紧缺, 各种代用品使用不规范的状况下, 作

为一种药材质量检测手段, 该方法具有一定的应用价值。
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Study of Appl ica tion of FT-N IR and Pr inc ipa l Com ponen t Ana lys is
to the Class ing and D istingu ish ing of Fr it illar ia

D EN G Bo　ZHOU Yu2Rong　L IU Zh i2Hong　PAN G X iao2Feng
(T he S cience and T echnology of L if e Colleg e of U ES T C , H eng d u 610054, P. R. Ch ina)

Abstract　48 samp les of frit illa ria from Sichuan, Zhejiang and L iaon ing w ere co llected and

classif ied by near infrared spectro scopy com b ined w ith p rincipal componen t analysis. T hen the

p rincipal componen t analysis of spectra w as fin ished w ith in differen t area and it is found that the

class of 48 samp les cou ld be dist ingu ished acco rd ing to difference of the 2 o r 3 dim en sional p ro jec2
t ive figu res. F inally, the rela t ion of frit illa ria can be classif ied by system class. T he m ethod is valu2
ab le fo r detect ing the quality of frit illa ria and dist ingu ish ing the differen t classif ica t ion of the frit2
illa ria.

Key words　P rincipal Componen t A nalysis, FT 2N IR , F rit illa ria, System C lass.
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