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不同品种牡丹花的傅里叶变换红外光谱研究
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摘要　基于形貌特征的常规鉴别牡丹花品种方法主观性强且缺乏化学信息，运用傅里叶变换红外光谱（ＦＴＩＲ）技

术结合主成分分析（ＰＣＡ）来鉴别不同品种的牡丹花。各牡丹花品种的红外光谱整体上比较相似，主要由蛋白质、

酚类、脂类、苷类、多糖及黄酮类化合物的振动吸收带组成。牡丹花一阶导数光谱在１８００～７００ｃｍ－１区域有较大差

异，选取该范围内的一阶导数数据，运用 Ｍａｔｌａｂ２０１０编程实现主成分分析与相关分析，主成分分析的分类正确率

达到９６％，相关分析与主成分分析结果相一致。结果表明，此方法可以作为牡丹花品种鉴别的一种可行性手段。
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１　引　　言

牡丹属芍药科芍药属落叶小灌木，有红、绿、蓝、

紫、粉、白、黑、黄、复色等９大色系。我国牡丹的种

植面积已达２×１０８ｍ２
［１］。

牡丹皮又名丹皮，具有清热凉血、活血祛瘀的功

效，医用价值高，很多学者已对丹皮的化学成分进行

了研究［２－３］。冯志文等［４］对不同品种牡丹花的抗氧

化活性作了研究，研究结果表明，牡丹花瓣中富含黄

酮、酚类化合物，其提取液初步显示出了良好的抗氧

化功效，且不同品种牡丹花花瓣的抗氧化活性具有

显著差异。史国安等［５－６］对不同品种牡丹花花瓣的

营养与保健价值做出分析评论，结果表明，牡丹花中

ｓ１１５００２１
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富含糖、粗蛋白、维生素，氨基酸种类齐全，且富含人

体必需的矿物元素，但个别品种牡丹花中含有铬、

砷、硒，若不慎将这几个品种研发为食用与保健性食

品，将不利于人体的健康。鉴于以上的研究，筛选出

抗氧化性强，营养价值丰富且不含有害矿物元素的

牡丹品种显得尤为重要。对牡丹花品种的鉴别，一

般是通过花型、花色、香型、芽、叶、枝干、根等，该方

法快速，但主观性强、误差大，化学检测方法准确、可

靠，但污染环境、复杂耗时。

傅里叶变换红外光谱技术以无污染、无损伤取

样、实时性、使用方便等特点成为检测的首选［７－９］，

目前已广泛用于植物的分类鉴别研究。罗庇荣

等［１０］运用傅里叶红外光谱技术结合主成分（ＰＣ）分

析（ＰＣＡ）将杜鹃花科植物的一个属三个亚属进行了

正确的鉴别分类。Ｓｈｅｎ等
［１１］研究了山茶属４组６３

种２变种植物叶片的红外光谱，表明各分类群（种）

的红外光谱具有高度特异性，为山茶属植物的分类

提供了依据。覃小玲等［１２］运用红外光谱技术对１６

种金花茶组植物进行了鉴定研究。本文运用傅里叶

变换红外光谱方法结合主成分分析及相关分析对不

同品种牡丹花的分类进行了初步研究。

２　材料和方法

２．１　仪器设备

实验所用光谱仪为美国ＰｅｒｋｉｎＥｌｍｅｒ公司生产

的Ｆｒｏｎｔｉｅｒ型傅里叶变换红外光谱仪，光谱测定范

围为４０００～４００ｃｍ
－１，分辨率为４ｃｍ－１，扫描次数

为１６次。

傅里叶变换红外光谱仪是先将光源发出的光经

迈克耳孙干涉仪变成干涉光，再让干涉光照射样品，

经检测元件检测后获得干涉图，干涉图通过计算机

进行傅里叶变换得到红外光谱图。

２．２　实验材料

实验所用的花瓣样品于２０１３年４月采自洛阳

市国花园，见表１，每种牡丹品种均采集１０个花瓣

样品。将样品清洗干净后晾干，取风干后的花瓣样

品放入玛瑙研钵中研磨，加入溴化钾搅磨均匀，搅拌

均匀后，压片测红外光谱。

表１ １０种不同品种的牡丹花

Ｔａｂｌｅ１　Ｔｅｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｒｉｅｔｉｅｓｏｆｔｒｅｅｐｅｎｏｙｆｌｏｗｅｒｓ

Ｓａｍｐｌｅ Ｖａｒｉｅｔｙ Ｃｏｄｅ Ｃｏｌｏｒ Ｆｌｏｗｅｒｔｙｐｅ

ａ ＬｕｏＹａｎｇｈｏｎｇ ＬＹ Ａｍａｒａｎｔｈ ＲｏｓｅＦｏｒｍ

ｂ ＹａｏＨｕａｎｇ ＹＨ Ｙｅｌｌｏｗ ＣｒｏｗｎＦｏｒｍ

ｃ ＺｈａｏＦｅｎ ＺＦ Ｐｉｎｋ ＣｒｏｗｎＦｏｒｍ

ｄ ＤｏｕＬü ＤＬ Ｙｅｌｌｏｗｇｒｅｅｎ ＧｌｏｂｕｌａｒＦｏｒｍ

ｅ ＤａＺｏｎｇｚｉ ＤＺ Ｐｕｒｐｌｅ ＲｏｓｅＦｏｒｍ

ｆ Ｈｅｉｈａｉｓａｊｉｎ ＨＨ Ｄａｒｋｐｕｒｐｌｅ ＬｏｔｕｓＦｏｒｍ

ｇ ＳｉＨｅｌｉａｎ ＳＨ Ａｍａｒａｎｔｈ ＲｏｓｅＦｏｒｍ

ｈ ＸｉａｎｇＹｕ ＸＹ Ｗｈｉｔｅ ＣｒｏｗｎＦｏｒｍ

ｉ ＪｉｎＧｅ ＪＧ Ｇｏｌｄｅｎ Ｆｌｏｒｅｐｌｅｎｏ

ｊ ＨｕａＥｒｑｉａｏ ＥＱ Ｐｒｅｔｔｙｉｎｐｉｎｋ ＲｏｓｅＦｏｒｍ

２．３　光谱预处理及数据分析

所有光谱均扣除背景，光谱均进行基线校正、

７点平滑处理、纵坐标归一化处理。红外光谱采集

使用的是Ｓｐｅｃｔｕｍ１０，光谱处理使用Ｏｍｎｉｃ８．０，运

用 Ｍａｔｌａｂ２０１０编程实现主成分分析和相关分析。

３　结果与分析

３．１　牡丹花瓣的红外光谱分析

图１为１０种牡丹花品种的原始光谱图，可以看

出牡丹花红外图谱整体上比较相似，具有一些典型

的 共 有 峰，归 属 分 析 如 下：光 谱 范 围 ３４２６～

３３１０ｃｍ－１是羟基和氨基伸缩振动的叠加区；光谱范

围２８００～３０５０ｃｍ
－１是甲基和亚甲基伸缩振动叠加

区，其中２９２８ｃｍ－１附近的吸收峰为亚甲基ＣＨ２ 的

不对称伸缩振动峰，２８５５ｃｍ－１附近的吸收峰为亚甲

基ＣＨ２ 对称伸缩振动峰；光谱范围１７３３ｃｍ
－１附近

的吸收峰归属为脂质和甘油三酸酯中Ｃ＝Ｏ伸缩振

动的混合吸收区［１３］；光谱范围１７００～１６００ｃｍ
－１区

域主要为蛋白质酰胺Ｉ带Ｃ＝Ｏ伸缩振动及芳香环

骨架振动的叠加［１４］，其中１６５５ｃｍ－１附近的吸收峰

可能是酰胺Ｉ带、黄酮类化合物的混合吸收区，

１６０６ｃｍ－１附近的强吸收峰说明牡丹花中芳香类成

分较多，这也与黄酮苷类化合物的强吸收有关；

１５１０ｃｍ－１附近为芳香环骨架振动的吸收峰，主要与

黄酮苷类化合物的振动吸收有关［１５］。

光谱在１５００～１２００ｃｍ
－１范围表现为蛋白质、

ｓ１１５００２２



赵帅群等：　不同品种牡丹花的傅里叶变换红外光谱研究

图１ １０种牡丹花品种在４０００～４００ｃｍ
－１范围的

原始光谱图

Ｆｉｇ．１ Ｒａｗｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｅｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｒｉｅｔｉｅｓｏｆ

ｔｒｅｅｐｅｎｏｙｆｌｏｗｅｒｓｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ４０００～４００ｃｍ
－１

脂肪酸和多糖的混合振动吸收区，其中１４４３ｃｍ－１

附近的吸收峰为花色苷类物质和细胞壁中ＣＨ３ 基

团Ｃ－Ｈ不对称变形振动以及氨基酸等化合物中的

Ｎ－Ｈ 变形振动的叠加峰［１６］；光谱在 １４４０～

１３４０ｃｍ－１范围为蛋白质、纤维素中甲基和亚甲基对

称弯 曲 振 动 及 ＣＨ３ 剪 式 振 动 的 吸 收 区
［１７］；

１２４３ｃｍ－１附近的吸收峰是苯羟基和羟酸类中Ｃ－Ｏ

键的伸缩振动叠加区［１７］。

光谱在１２６０～１１８０ｃｍ
－１范围主要是酚类化合

物Ｃ－Ｏ的伸缩振动
［１８］；光谱在１２００～９５０ｃｍ

－１范

围内主要是多糖的吸收区，其中１１０２ｃｍ－１附近的

吸收峰是苷类羟基伸缩振动及Ｃ－Ｏ－Ｃ反对称伸

缩振动的叠加峰［１９］，１０６０ｃｍ－１附近吸收峰主要是

Ｏ－Ｈ弯曲振动及Ｃ－Ｏ－Ｃ反对称伸缩振动的叠

加区；光谱在９００～７６０ｃｍ
－１主要表现为 Ｃ－Ｏ、

Ｃ－Ｃ、Ｃ－Ｎ的弯曲振动，其间８２２、７７６ｃｍ－１附近

的吸收峰为芳烃中Ｃ－Ｈ 的面外弯曲振动
［２０］。综

上所述，牡丹花花瓣光谱主要是由蛋白质、酚类、脂

类、苷类、多糖及黄酮类化合物的吸收带组成。

３．２　牡丹花的一阶导数图谱

比较１０种牡丹花品种的光谱（见图１），发现它

们的原始光谱整体比较相似，样品之间的光谱差异

不是十分明显，而导数光谱具有更高的分辨率，能够

显示更多的信息，比较发现，一阶导数光谱数据比二

阶导数数据的分类效果好，因此可以通过一阶导数

光谱在１８００～７００ｃｍ
－１范围内加以区别，方法选用

ＳａｖｉｔｓｋｙＧｏｌａｙ。１０种牡丹花品种的一阶导数光谱

如图２所示，分析表明不同品种牡丹花一阶导数谱

主要区别出现在１７００～１５００、１２００～１１００、１０００～

９００ｃｍ－１三个波段范围内。

图２ １０种牡丹花品种在１８００～７００ｃｍ
－１范围的

一阶导数光谱图

Ｆｉｇ．２ Ｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｅｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｒｉｅｔｉｅｓ

ｏｆｔｒｅｅｐｅｎｏｙｆｌｏｗｅｒｓｉｎｔｈｅｒａｎｇｅｏｆ１８００～７００ｃｍ
－１

３．３　主成分分析

图３为所有花瓣样品在第一和第二主成分上的

投影图，从图中可以看出：１００个牡丹花瓣样品分别

聚合在１０个区域，其中洛阳红、赵粉、大棕紫、黑海

撒金、香玉、金阁、二乔分别单独聚在一起，大棕紫有

一个样品被分在了豆绿样本区域，赵粉有两个样品

被分在了姚黄样本区域，金阁样本中有一个样品被

分在了似荷莲样本区域。分类正确率达９６％，说明

前两个主成分ＰＣ１、ＰＣ２对１０种不同品种牡丹花有

图３ １００个牡丹花瓣样品一阶导数光谱主成分计分图

Ｆｉｇ．３ Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｃｏｒｅｓｏｆ１００ｔｒｅｅｐｅｎｏｙｓａｍｐｌｅｓｏｎｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｔｒａ
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较好的分类作用。

３．４　相关分析

选取各牡丹花品种的一阶导数光谱在１８００～

７００ｃｍ－１范围内的平均光谱数据进行相关分析，各

品种之间的相关系数如表２所示。从表２可以看

出，每一种牡丹花与其以外的９种牡丹花两两相关

系数最高的品种，由高到低的顺序为：姚黄和赵粉

（０．９８４）、香玉与 大 棕 紫 （０．９７９）、香 玉 与 金 阁

（０．９７３）、洛阳红与姚黄（０．９６７）、洛阳红与赵粉

（０．９６３）、金阁与似荷莲（０．９６１）、黑海撒金与似荷莲

（０．９５９），说明它们两两品种牡丹花的亲缘关系比较

近，二乔与其他各牡丹品种的相关系数明显较低，说

明它与其他品种牡丹花的亲缘关系均比较远，粗略

比较，１０种牡丹花的相关性系数与图３的主成分分

析结果相吻合。结果表明，部分花型相同的品种两

两相关系数较高，但部分花型不同的品种两两相关

系数也较高，部分花色较接近的品种两两相关系数

较高，但部分花色完全不同的品种两两相关系数也

较高，这种现象说明分类结果与牡丹品种的性状（如

花型、花色）间有一定的相关性，但并不完全相关。

表２ １０种牡丹花品种之间的相关系数

Ｔａｂｌｅ２　Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｂｅｔｗｅｅｎ１０ｖａｒｉｅｔｉｅｓｏｆｔｒｅｅｐｅｎｏｙｆｌｏｗｅｒｓ

ＬＹ ＹＨ ＺＦ ＤＬ ＤＺ ＨＨ ＳＨ ＸＹ ＪＧ ＥＱ

ＬＹ １．０００ ０．９６７ ０．９６３ ０．８４１ ０．８９０ ０．９１５ ０．９４１ ０．９３９ ０．９５２ ０．８９９

ＹＨ １．０００ ０．９８４ ０．９０６ ０．９１８ ０．９４２ ０．９５６ ０．９５６ ０．９５３ ０．８５７

ＺＦ １．０００ ０．８８４ ０．８８５ ０．９２０ ０．９５１ ０．９３１ ０．９３９ ０．８７６

ＤＬ １．０００ ０．９５２ ０．９０１ ０．８７３ ０．９４３ ０．９０６ ０．６９４

ＤＺ １．０００ ０．９４８ ０．９２６ ０．９７９ ０．９４９ ０．７９３

ＨＨ １．０００ ０．９５９ ０．９６２ ０．９４８ ０．８７６

ＳＨ １．０００ ０．９４７ ０．９６１ ０．９１４

ＸＹ １．０００ ０．９７３ ０．８３６

ＪＧ １．０００ ０．８７８

ＥＱ １．０００

４　结　　论

运用傅里叶变换红外光谱法研究了１０种牡丹

花花瓣的光谱，发现它们整体十分相似，表明１０种

牡丹花的主要化学成分较为相似。选取光谱在

１８００～７００ｃｍ
－１范围内的一阶导数数据运用

Ｍａｔｌａｂ２０１０编程来实现统计分析，主成分分析的

分类正确率达９６％，主成分分析与相关分析结果相

吻合。研究结果表明，傅里叶变换红外光谱技术结

合化学统计学方法，可用于鉴别不同品种的牡丹花，

这为牡丹花的研究和品种鉴别提供了一种新的快

速、有效的工具，也对牡丹花食用与保健价值的研发

具有重要意义。
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