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也粤遭泽贼则葬糟贼页 Objective To study the geographical distribution of the medicinal and edible plant Polygonatum cyrtonema Hua
based on attenuated total reflection-fourier transform infrared spectroscopy (ATR-FTIR). Methods The infrared spectrum data of
Polygonatum cyrtonema Hua powder samples from different places of origin were collected by ATR-FTIR technology. Moreover, the
corresponding functional groups were analyzed by the wave number of the infrared spectrum, and the methodological investigation
test of the precision, repeatability and stability was carried out. After preprocessing the spectral data, the orthogonal partial least
squares-discriminant analysis (OPLS-DA) model and the principal component analysis (PCA) model were established for multivariate
statistical data analysis. Results The peak shape and position of the ATR-FTIR spectra of Polygonatum cyrtonema Hua from different
places of origin were slightly different. The PCA and OPLS-DA were adopted to visualize the data of Polygonatum cyrtonema Hua
from different places of origin. It was found that the metabolic profiles of Polygonatum cyrtonema Hua from 7 different places of
origin were significantly different, which could assist in the identification of Polygonatum cyrtonema Hua from different places of
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黄精为我国传统药食同源植物袁性味甘尧平袁归
脾尧肺尧肾经袁具有补气养阴尧健脾尧润肺尧益肾等功

效袁叶中华人民共和国药典曳2020 版中收载的黄精为

百合科植物滇黄精渊Polygonatum kingianum Coll. et
Hemsl.冤尧黄精渊Polygonatum sibiricum Red.冤或多花

黄精渊Polygonatum cyrtonema Hua冤的干燥根茎[1]遥 我

国黄精资源丰富袁其中多花黄精主要分布在湖南尧湖
北尧陕西以及江西等地[2]遥 黄精含有多糖尧酚类成分尧
氨基酸和矿质元素,具有抗氧化尧降血糖尧调节免疫

的功效袁是多种功能性食品的主要原料[3-7]遥 药食同

源用药材产地讲究道地袁不同地区所产多花黄精的

有效成分会有一定差异袁目前市场中以次充好的现

象屡见不鲜遥 当前袁鉴别黄精真伪的主流方法多采

用性状尧薄层色谱法尧显微观察等鉴别方法袁但这些

方法囿于样本形态尧鉴别人员等因素袁难以识别产地

来源遥
随着分子生物学的不断发展袁采用分子鉴定技

术也可以对药用植物进行鉴别袁而且鉴别结果更加

准确袁但目前此方法鉴别成本较高袁其操作也相对复

杂[8]遥 傅里叶变换衰减全反射红外光谱法渊attenuated
total reflection-fourier transform infrared spectroscopy,
ATR-FTIR冤袁由于其具有无损尧快速尧简便尧成本低尧
重现性好等特点[9]袁近年来已广泛应用于生药学尧食
品尧生物尧环境尧塑料尧纺织尧农业等多领域的分析与

检测[10-12]遥 在药食同源领域袁姚冲等人利用 ATR-
FTIR 对不同产地西红花进行判别曰李秀丽等基于

ATR-FTIR 和 1H NMR 发现高温可改变牡丹籽油

脂肪酸尧酸值等品质指标[13-14]遥
主成分分析渊principal component analysis, PCA冤

根据主成分的得分袁可以描绘 n 个样本在二维或三

维图上的分布情况袁由此可以直观的对样本进行分

类处理遥 正交偏最小二乘-判别分析渊orthogonal par鄄
tial latent squares-discriminant analysis, OPLS-DA冤
是一种多因变量对多自变量的回归建模方法袁可以

去除自变量 X 中与分类变量 Y 无关的数据变异袁使
得模型变得简单和易于解释袁该方法在代谢组学尧转
录组学等领域已广泛使用[15]遥

本文采用 ATR-FTIR 技术结合代谢组学多元

统计分析策略开展了 7 个不同产地共 70 批次多花

黄精样本中的代谢轮廓差异研究袁可对不同产地的

多花黄精进行辅助鉴别遥ATR-FTIR 技术操作简单袁
环保经济袁作为食品药品领域分析研究的技术平台袁
可为药食同源大品种-多花黄精质量控制提供技术

参考遥
1 仪器与材料

电热恒温鼓风干燥箱渊上海一恒科技有限公司袁
DHG-9145A冤曰高速万能粉碎机渊天津市泰斯特仪器

有限公司袁FW100冤曰傅里叶变换红外光谱仪渊美国赛

默飞世尔科技公司袁Nicolet iS5冤遥
试验选用 7 个不同产地黄精袁经湖南中医药大学

药学院周日宝教授鉴定为多花黄精渊Polygonatum
cyrtonema Hua冤的干燥根茎遥 每个产地 10 批次样

本袁共 70 批次样本作为本试验研究对象袁具体信息

见表 1遥

2 实验方法

2.1 图谱数据采集

将干燥的多花黄精样品粉碎袁过 200 目筛得到

极细粉遥 取样品粉末约 0.05 g 均匀平铺在 ATR 附

件上袁调节压力塔袁使样品粉末与 ATR 附件紧密接

触遥 设置红外采集条件院分辨率 4 cm-1袁光谱扫描波数

范围 600~5500 cm-1袁空白背景光谱扫描 32 次袁自动

扣除大气背景 CO2尧H2O 的影响袁样本扫描 16次遥 所得

图谱均经过 OMNIC-9.2 软件中的野自动基线校正冶
和野透过率%冶转换处理遥
2.2 方法学考察

按野2.1冶方法采集谱图袁OMNIC 自动标峰 6 个

吸收强度最大的特征峰波数袁如样本 Anhui 02渊见图

1冤袁特征峰波数分别是 3339.33尧2939.87尧1623.71尧
1 415.58尧1032.51尧932.10 cm-1袁以此 6 个特征峰波数

origin. Conclusion ATR-FTIR technology is simple to operate, environmental friendly and economic, which can provide technical
reference for the quality control of Polygonatum cyrtonema Hua.

也运藻赠憎燥则凿泽页 Polygonatum cyrtonema Hua; attenuated total reflection-flourier transformed infrared spectroscopy; orthogonal
partial least squares-discriminant analysis; places of origin; quality control

表 1 70 批多花黄精样本来源信息

编号

Anhui 01~10
Gansu 01~10
Guangxi 01~10
Guizhou 01~10
Huaihua 01~10
Xinhua 01~10
Xinshao 01~10

名称

Polygonatum cyrtonema Hua
Polygonatum cyrtonema Hua
Polygonatum cyrtonema Hua
Polygonatum cyrtonema Hua
Polygonatum cyrtonema Hua
Polygonatum cyrtonema Hua
Polygonatum cyrtonema Hua

产地

安徽九华山

甘肃岷县

广西桂林

贵州贵阳

湖南怀化

湖南新化

湖南新邵
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图 1 70 批样品 ATR-FTIR 叠加图

分别计算 RSD 值袁并考察精密度尧重复性尧稳定性遥
2.3 多元统计数据分析

将ATR-FTIR导出的数据经预处理后导入 SIMCA-
14.1 软件渊瑞典 Umetrics 公司冤袁进行 PCA 和 OPLS-
DA 多元统计数据分析遥
3 结果

3.1 方法学考察

3.1.1 精密度 取样本 Anhui 01 连续测定 6 次袁得
红外光谱图袁标峰袁记录 6 个特征峰波数袁计算对应的

RSD 值袁结果分别是 0.24%尧0.03%尧0.03%尧0.01%尧
0.03%尧0.04%袁表明本实验所用光谱仪的仪器精密

度良好遥
3.1.2 重复性 取样本 Anhui 01 分为 6 份袁平行测

定 6 次袁得红外光谱图袁标峰袁记录 6 个特征峰波数袁
计算对应的 RSD 值袁结果分别是 0.24%尧0.06%尧
0.02%尧0.02%尧0.13%尧0.09%袁表明本实验测定方法

重复性良好遥
3.1.3 稳定性 取样本Anhui 01分别在 0尧1尧2尧4尧6 h
进行测定袁得红外光谱图袁标峰袁记录 6 个特征峰波

数袁计算对应的 RSD 值袁结果分别是 0.14%尧0.09%尧
0.19%尧0.02%尧0.12%尧0.06%袁表明该样本在 6 h 内

稳定性良好遥
3.2 谱图分析

通过查阅文献资料对多花黄精主要特征峰波数

进行归属袁并推断其可能的贡献物遥 特征峰波数

3339 cm-1 主要归属为 N-H 伸缩振动尧-OH 伸缩振

动袁可能贡献物为蛋白质尧生物碱类[16-17]曰2939 cm-1

主要归属为饱和 C-H 伸缩振动袁可能贡献物为脂

肪酸化合物[18]曰1623 cm-1 主要归属为 C=C 伸缩振

动袁可能贡献物为烯类化合物[19]曰1415 cm-1 主要归属

为-OH 弯曲振动袁可能贡献物为多糖类化合物[16-17]曰
900~1200 cm-1 主要归属为 C-O尧C-OH 伸缩振动袁
可能贡献物为单糖类尧多糖类化合物[16-17]遥

由此推断多花黄精红外光谱图主要由多糖类尧
蛋白质类尧生物碱类尧脂类等吸收带组成遥 将 70批
次多花黄精红外光谱图叠加渊见图 1冤袁由图 1 可看

出袁不同批次样本总体上峰形相似袁峰位基本相同袁
但仍然具有细微差别袁为此需要建立 PCA尧OPLS-DA
模型来进行多元统计分析遥
3.3 多元统计数据分析结果

3.3.1 PCA 将 ATR-FTIR 导出的数据经预处理后

导入 SIMCA-14.1 软件袁设置 model-type 为 PCA-X袁
Autofit 进行拟合袁点击 scores 得到主成分分析得分

图渊见图 2A冤袁将数据可视化后能观察到 7 个不同产

地多花黄精能够很好的分类遥 设置 Hotelling's T2袁
筛选极少数离群样本袁通过 SIMCA软件中离群(Outli鄄
er冤图渊见图 2B冤分析可知袁样本 Anhui 03尧Guangxi 01
为离群样本袁去除离群值后袁再重新拟合遥 离群样本

出现此现象的原因有很多袁药用植物的品质受产地

环境尧产地初加工尧种养条件尧药材年龄差异等多种

因素的影响[20]遥
将离群样本合理去除后袁提取了 3 个主成分袁其

累计贡献率为 94.27%遥其中第一主成分 PC1 贡献率

为 76.76%袁第二主成分 PC2 贡献率为 11.17%袁第三

主成分 PC3 贡献率为 6.34%袁模型中 R2X渊累计解释

参数能力冤值为 0.943袁Q2渊预测能力参数冤值为0.938袁
均高于 0.5袁说明该模型稳定性和预测性良好袁能较

为全面的反映样品间的差异遥 从图 2 中能清晰看到

同一产地更趋向于聚在一起袁不同产地会有所区分遥
其中怀化尧新化尧新邵这 3 个产地都是在湖南省内袁
地理位置相对较近遥 虽然这 3 个产地两两之间也能

明显区分袁但从图中整体来看袁这 3 个产地的多花

黄精有一定的靠近的趋势袁一定程度上说明产地相

近的多花黄精袁其成分差异可能更小遥
3.3.2 OPLS-DA OPLS-DA 二维得分图在两两分

析中具有更好的区分性袁因此对样本类型两两一组袁

866



湖南中医药大学学报 http://hnzyydxxb.hnucm.edu.cn圆园23 年第 43 卷

图 3 OPLS-DA置换检验

图 2 多元统计数据分析

注院A.主成分分析得分图曰B. Outlier 图曰C.怀化尧新化多花黄精 OPLS-DA曰D.广西尧贵州多花黄精 OPLS-DA曰E.安徽尧
新化多花黄精 OPLS-DA曰F.安徽尧新邵多花黄精 OPLS-DA遥

设置 model-type 为 OPLS-DA袁进行模型拟合渊部分

样本见图 2C要F冤遥 OPLS-DA 能够进一步对 2 个不

同产地样本间进行判别分析袁提取出 3 个主成分袁模
型中质量参数 R2Xcum渊反映 X 矩阵的解释率冤尧R2Y cum
渊反映模型的稳定性冤和 Q2cum渊反应模型的预测性冤
三者值分别为 0.980尧0.921 和 0.840袁均大于 0.5袁表
明所建立的模型稳定性和预测性均良好遥 利用 O鄄
PLS-DA 图能够更加直观准确的区分两个不同产

地的多花黄精遥
最后检验 OPLS-DA 有无过拟合袁对 Y 矩阵变量

进行随机分组 200 次的置换检验渊见图 3冤遥 模型验

证结果显示置换参数拟合截距渊R2 intercepts冤为
0.265渊应小于 0.4冤袁预测截距渊Q2 intercepts冤为-0.674
渊应小于 0冤袁表明所建的模型具有较高的可靠性袁不
存在过度拟合现象遥

4 结论

多花黄精作为我国一种传统补益类中药材袁且
能药食两用袁在各大中药材及食品原材料市场十分

常见遥湖南新化尧怀化等湘中地区和安徽九华地区等

地生产的黄精品质优良袁如新化黄精获得中国地理
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标志证明商标袁黔阳黄精尧安化黄精和九华黄精分别

获得国家农产品地理标志遥 黄精的产地主要依赖外

观性状和经验来鉴定袁但是打粉后的黄精药材产地

难以识别遥 目前袁随着中药代谢组学研究的兴起袁基
于高通量数据研究可以辅助对中药的道地性进行

评价袁而国内外中药代谢组学研究主要采用 LC/MS尧
GC/MS尧1H-NMR尧GC/IMS尧ATR-FTIR 等技术[21-22]袁在
这些技术平台中袁ATR-FTIR 技术具有仪器价格相

对低廉尧操作简便尧无损检测尧原位测试等优点遥 周

晔等[23]利用傅里叶红外光谱法对部分黄精属生药进

行鉴别袁研究过程中确定了共有峰和变异峰袁通过共

有峰率和变异峰率的高低对不同种属黄精的亲缘关

系和成分差异做关联性研究袁并用来判断药食两用

植物的亲缘关系袁具有实际应用价值遥
本研究在前人研究基础上袁运用 ATR-FTIR 技

术对 70 批次不同产地多花黄精红外光谱图分析发

现袁多花黄精光谱可能主要由多糖类尧蛋白质类尧生
物碱类尧脂类等物质吸收带等组成遥 样本间图谱大

致相同袁但仍然存在细微差异袁通过 SIMCA 软件的

PCA尧OPLS-DA 模型能够对不同产地的多花黄精进

行代谢轮廓差异分析袁证实了不同产地的多花黄精

存在着差异袁而产地相近的多花黄精袁其差异可能会

更小袁此种差异可能是由多花黄精中化合物的种类

或含量引起的袁这也为药食两用中药的野道地性冶提
供了一定的理论依据遥 而样本中出现的离群样本袁
其原因可能是多样的院如个别多花黄精的质量问题

或者多花黄精的产地加工等多种因素有关袁今后还

需要进一步探究遥 综上袁ATR-FTIR 技术以其绿色尧
便捷尧不损耗样本的特点袁并结合多元统计数据分

析袁能够更准确尧有效地将数据可视化袁对药食两

用类药材粉末的鉴别和质量控制具有十分重要的

意义遥
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