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抗血栓药物拜瑞妥的远红外光谱研究

魏小柯， 吴旭*， 陆小森， 王俊杰， 李婧楠， 杨颜锶， 褚欣博， 王奇亮， 金钻明， 彭滟
上海理工大学光电信息与计算机工程学院，上海  200093

摘要  以治疗血栓的新型药物拜瑞妥为例，利用远红外光谱，实现了药物快速准确的定量分析。首先，基于密度泛

函理论进行理论仿真，分析了拜瑞妥基团结构的振动模式，预测其在 0~100 cm-1波数范围内存在多种共振吸收。

接着，利用远红外光谱仪对拜瑞妥进行检测，获得了与理论仿真结果高度一致的实验谱图，明确了拜瑞妥在远红外

频段的特征吸收峰。最后，对不同质量拜瑞妥样品进行了测试，研究了拜瑞妥的特征吸收峰强度与其质量之间的线

性关系，以多个特征峰为指标进行联合分析，实现了拜瑞妥药物含量的快速定量分析。研究结果有助于推动相关抗

血栓药物的快速检测手段的发展。
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1　引　　言

深 静 脉 血 栓 形 成（DVT）是 一 种 发 病 率 高 达

66%~84%［1］的骨科术后并发症。形成的血栓一旦脱

落，会随血液循环，堵塞血管，严重时可发展为肺栓塞，

导致病人残疾甚至死亡［2-4］。因此，预防血栓形成是骨

科术后治疗的重要关卡，对病人术后康复至关重要。

目前，治疗血栓的首选方案是口服抗凝血药物［5］。拜

瑞妥（Xarelto）是临床上最常使用的新型口服抗凝药

物［6-7］，通过抑制呈游离状态和呈结合状态的 Xa 因子

（一种丝氨酸蛋白酶）实现抗凝。根据文献［6-9］可知，

拜瑞妥能够有效减少骨科患者术后静脉血栓的形成，

使血栓风险降低至 30%。但由于病人的生理条件不

同，在临床治疗中需要针对个体用药进行定量检测，以

达到更好的治疗效果［10］。

目前，拜瑞妥的定量检测方法主要有两类：1） 直
接检测法，以高效液相色谱串联质谱法（LC-MS/MS）
为代表。LC-MS/MS［11］采用液相色谱分流样本，通过

一级质谱仪和二级质谱仪进行定性分析，筛选目标离

子，实现定量检测。但其预处理的步骤繁琐，耗时较长，

仪器和试剂成本高，不适合临床大范围使用。2） 间接

检测法，主要包括抗 Xa 因子活性检测法和凝血酶原时

间检测法。其中，抗 Xa 因子活性检测法［12］利用紫外可

见光光谱检测 Xa 因子，间接反映抗凝血药物的含量，

但由于该方法中标准化校准的试剂较特殊、符合相关

标准的实验室数量较少，目前临床上对其检测准确性

仍存在争议。传统凝血酶原时间检测法［13］通过在无血

小板的血浆中加入组织凝血酶原和钙离子，测量血浆

凝固时间，间接反映待测物含量。但该方法受病人的

生理特征、仪器和试剂的影响，难以规定统一的参考

值。因此，研究者仍在寻找新型检测方式以实现拜瑞

妥药物含量的快速定量研究。

远红外辐射（FIR）是波长为 25~1000 μm 的电磁

辐射，介于中红外光与微波之间，对分子的构型变化、

晶体变化、分子间作用力变化等相关低频振动或转动

信息具有高灵敏性［14-15］。并且，远红外光谱检测具有

光子能量低、分辨率高、谱带宽的特点，因此在分子定

性鉴别和定量分析领域中得到广泛应用［16-18］。目前，

远红外光谱技术已被用于多种药物的检测分析，如惊

厥药物卡马西平［19］、多晶药物和非晶药物形态的检测

和定量分析等［20-21］，但目前拜瑞妥的远红外光谱特性

及其定量分析研究较少。

本文通过理论仿真法和实验测试法研究了拜瑞妥

药物的远红外光谱特性，并基于其特性进行了定量分

析。具体来说，基于密度泛函理论（DFT），分析了拜

瑞妥在 0~100 cm-1 波数范围内的吸收频率以及相关

分子运动模式，预测了拜瑞妥的远红外吸收特性。利

用傅里叶远红外光谱仪采集了拜瑞妥的实验吸收谱，

通过对比理论分析结果，明确了拜瑞妥在远红外波段

的特征峰。基于多个特征峰，研究了不同质量拜瑞妥

样本在远红外波段的吸收谱的变化规律，分析了拜瑞

妥质量与峰强之间的相关性，从而实现了对拜瑞妥的

定量检测。
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2　材料与方法

2.1　材料

本文所采用的材料为纯度（质量分数）大于 99%
的拜瑞妥、粒径为 40~48 μm 的高密度聚乙烯（PE）、无

水且纯度（质量分数）≥99.9% 的二甲基亚砜。上述材

料在使用前未作进一步提纯处理。

拜瑞妥定性实验样本制备：将 300 mg PE 分别与

25 mg 和 60 mg 药物粉末混合研磨，在 3 MPa 压力下制

成直径为 13 mm 的光滑薄片。

拜瑞妥定量实验样本制备：制备步骤同上，将 300 mg
的 PE 分别与 2.5、5.0、7.5、10.0、12.5、25.0 mg 药物粉

末混合研磨，制成直径为 13 mm 的光滑薄片。

压片制备过程中质量损失控制在 1% 以下。制备

好后样本保存在一个密封干燥箱内（湿度小于 3%），

避免吸收空气中的水汽。

2.2　方法

2.2.1　理论仿真法

本文以 PubChem Structure 数据库中拜瑞妥的模

型为基础，构造分子仿真模型。计算使用量子化学软

件 Gaussian 09。该计算软件是目前计算化学领域内

最流行、应用范围最广的综合性量子化学计算程序包，

可用于分子能量和结构、分子轨道、振动频率等的理论

计算［22-23］。该软件的计算结果已得到大量实验的检验

和认证，结果较为可靠。计算采用密度泛函理论方法，

其基本原理是将一个分子看作是一个由诸多相互作用

粒子组成的系统，将系统的波函数替换为粒子密度函

数，利用基态密度的泛函或者电子密度分布近似解进

行性质解析。该方法已被广泛用于多种分子光谱特性

的预测及分子振动模式的分析，如多糖大分子阿拉伯

半乳聚糖（AG）、硫酸盐阿拉伯半乳聚糖（硫酸盐）［24］、

非 刚 性 分 子 噻 虫 胺（C6H8ClN5O2S）、呋 喃 二 胺

（C7H14N4O3）
［25］等，计算效率高，大多数情况下与实验

数据相比误差较小［20］。因此，本文采用密度泛函理论

方法对拜瑞妥远红外光谱特性进行理论仿真。具体选

用 DFT/B3LYP/3-21G 基组，对拜瑞妥分子模型进行

结构优化和频率计算，预测拜瑞妥在 0~100 cm-1波数

范围内的分子运动模式，并对其进行高斯展宽（半峰全

宽为 4 cm-1）以得到拜瑞妥的理论光谱图。

2.2.2　实验测试法

远红外光谱均通过傅里叶变换远红外光谱仪

（FTIR）采集。该设备信噪比为 55000∶1。检测时，样

本仓为真空环境，减少了水汽对实验结果的影响，单次

光谱扫描平均次数为 64，光谱分辨率设为 2 cm-1。

本文采用纯 PE 及 25 mg 和 60 mg 拜瑞妥样品压

片进行拜瑞妥的定性实验测试。用 2.5~25.0 mg 拜瑞

妥与 300 mg PE 混合压片进行定量实验。对所有样品

进行检测，采集远红外吸收图谱。

3　分析与讨论

3.1　拜瑞妥的理论仿真分析

拜瑞妥的分子结构式如图 1（a）所示，分子式为

C19H18CIN3O5S，相对分子质量为 435. 88。分子包含两

个六元环、两个五元环以及三个醛基。两个六元环分

别是苯环及 N 和 O 原子掺杂的六元环，两个五元环分

别是 N 和 O 原子掺杂的五元环及 S 原子掺杂的五元

环。通过 DFT/B3LYP/3-21G 基组理论计算，得到拜

瑞妥在 0~100 cm-1 波数范围内的振动模式和理论光

谱。从图 1（b）可明显看到拜瑞妥在该频段内有 5 个明

显 的 吸 收 峰 ，分 别 位 于 24.00、40.22、72.63、81.38、
100.60 cm-1处。

3.2　拜瑞妥的定性实验分析

通过理论分析预测拜瑞妥在 0~100 cm-1 频段存

在特征吸收谱线，接着本文通过远红外检测对拜瑞妥

的远红外特征吸收特性进行实验分析，具体是对纯 PE
（参考）、拜瑞妥样品（分别含 25 mg 和 60 mg 拜瑞妥）

进行定性实验分析。远红外检测原理如图 2（a）中插

图所示。采集到的信号时域图如图 2（a）所示，其中点

线为纯 PE 样品，实线为 25 mg 拜瑞妥样品，点直线为

60 mg 拜瑞妥样品。可以看出：1） 各样品信号之间存

在时移，压片越厚时移越明显，原因在于压片厚度越

大，远红外辐射穿透压片所需的时间就越长；2） 各样

品的信号强度随着拜瑞妥质量的增加而衰减，原因在

于拜瑞妥对远红外辐射的吸收强于 PE 对远红外辐射

的吸收，压片中拜瑞妥含量越高，其对远红外辐射的吸

收量就越多，表现为幅度衰减越大。

接着，对时域图进行傅里叶变换，得到频域图，如

图  1　拜瑞妥理论仿真结果。（a）分子模型；（b）理论光谱图

Fig.  1　Theoretical simulation results of Xarelto.  (a) Molecular 
model; (b) theoretical spectral diagram

图 2（b）所示。可以看出，在 10~120 cm-1范围内，相对

于纯 PE 的参考信号，拜瑞妥的样品信号存在三个明

显吸收谱带，具体分别位于 40~55 cm-1、70~85 cm-1

和 90~105 cm-1处。

为了更清晰地观察拜瑞妥的远红外特征吸收谱线，

首先计算样品的吸光度，然后作吸收图谱。计算公式为

α (w )= lg
é
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， （1）

式中：α 为吸光度；w 为波数；I ref(w )为纯 PE 的频谱强

度；Isam (w )为拜瑞妥样品的频谱强度。当频率小于

20 cm-1或大于 100 cm-1时样品与 PE 频谱强度相近，导

致计算得到的吸光度不准确，故仅对 20~100 cm-1有效

频域范围内的吸光度进行分析。如图 3所示，拜瑞妥吸

收 谱 在 49.03、80.54、96.29 cm-1 处 出 现 吸 收 峰 ，在

38.87 cm-1和 72.66 cm-1处出现两个较弱的吸收肩峰。

将实验吸收谱与理论仿真得到的特征吸收谱线进

行比对，分析拜瑞妥远红外吸收特性对应的分子振动

模式，详细对比结果如表 1 所示，其中 Ph 为苯环。由

表 1 可知，拜瑞妥的理论仿真吸收谱线与实验谱图具

有较高的一致性，各特征吸收峰的相对峰强一致，峰位

偏差较小。38.87 cm-1处肩峰的理论频率和实测频率

偏差较大，主要原因在于仪器在低频处的噪声较大，对

测试结果有一定干扰。

利用 GaussView 软件对理论仿真结果进行图形化

处理，观测拜瑞妥分子模型在 0~100 cm-1频段内每一

个特征吸收谱线下的基团运动模式，从而解析实测远

红外特征吸收峰对应的分子运动模式。具体如下：

图 2　拜瑞妥定性检测的实验结果。（a）时域图，插图为检测示意图；（b）频域图

Fig.  2　Experimental results of qualitative detection of Xarelto.  (a) Time domain diagram with schematic of detection shown in inset; 
(b) frequency domain diagram

图 3　拜瑞妥的远红外特征吸收谱

Fig.  3　Far-infrared characteristic absorbance spectra of Xarelto

表  1　拜瑞妥理论峰与实测峰的对应关系以及相应的分子运动模式

Table 1　Corresponding relationship between theoretical peak and measured peak of Xarelto as well as corresponding molecular 
motion pattern
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图 2（b）所示。可以看出，在 10~120 cm-1范围内，相对

于纯 PE 的参考信号，拜瑞妥的样品信号存在三个明

显吸收谱带，具体分别位于 40~55 cm-1、70~85 cm-1

和 90~105 cm-1处。

为了更清晰地观察拜瑞妥的远红外特征吸收谱线，

首先计算样品的吸光度，然后作吸收图谱。计算公式为
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式中：α 为吸光度；w 为波数；I ref(w )为纯 PE 的频谱强

度；Isam (w )为拜瑞妥样品的频谱强度。当频率小于

20 cm-1或大于 100 cm-1时样品与 PE 频谱强度相近，导

致计算得到的吸光度不准确，故仅对 20~100 cm-1有效

频域范围内的吸光度进行分析。如图 3所示，拜瑞妥吸

收 谱 在 49.03、80.54、96.29 cm-1 处 出 现 吸 收 峰 ，在

38.87 cm-1和 72.66 cm-1处出现两个较弱的吸收肩峰。

将实验吸收谱与理论仿真得到的特征吸收谱线进

行比对，分析拜瑞妥远红外吸收特性对应的分子振动

模式，详细对比结果如表 1 所示，其中 Ph 为苯环。由

表 1 可知，拜瑞妥的理论仿真吸收谱线与实验谱图具

有较高的一致性，各特征吸收峰的相对峰强一致，峰位

偏差较小。38.87 cm-1处肩峰的理论频率和实测频率

偏差较大，主要原因在于仪器在低频处的噪声较大，对

测试结果有一定干扰。

利用 GaussView 软件对理论仿真结果进行图形化

处理，观测拜瑞妥分子模型在 0~100 cm-1频段内每一

个特征吸收谱线下的基团运动模式，从而解析实测远

红外特征吸收峰对应的分子运动模式。具体如下：

图 2　拜瑞妥定性检测的实验结果。（a）时域图，插图为检测示意图；（b）频域图

Fig.  2　Experimental results of qualitative detection of Xarelto.  (a) Time domain diagram with schematic of detection shown in inset; 
(b) frequency domain diagram

图 3　拜瑞妥的远红外特征吸收谱

Fig.  3　Far-infrared characteristic absorbance spectra of Xarelto

表  1　拜瑞妥理论峰与实测峰的对应关系以及相应的分子运动模式

Table 1　Corresponding relationship between theoretical peak and measured peak of Xarelto as well as corresponding molecular 
motion pattern

Theoretical peak
24.00 cm-1

（shoulder peak）
40.22 cm-1

72.63 cm-1

（shoulder peak）
81.38 cm-1

100.60 cm-1

Measured peak
38.87 cm-1

（shoulder peak）
49.03 cm-1

72.66 cm-1

（shoulder peak）
80.54 cm-1

96.29 cm-1

Deviation

14.870 cm-1

8.810 cm-1

0.030 cm-1

0.084 cm-1

4.310 cm-1

Molecular motion pattern
Twisting （—NC4H6O2）+ rocking （—CH2—）+ 

rocking （—C4H2ClS）
Twisting （—NC4H6O2）

Twisting （—NC4H6O2）

Twisting （—Ph）+ twisting （—NC4H6O2）

Rocking （—COC—）
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38.87 cm-1肩峰对应 24.00 cm-1理论峰，主要源于亚甲

基的面内摇摆振动、噻吩衍生结构的面外摇摆振动

和 N，O- 六 元 杂 环 的 面 外 卷 曲 振 动 的 集 合 运 动 。

49.03 cm-1 吸收峰对应 40.22 cm-1 理论峰，主要源于

N，O-五元杂环的面外卷曲振动，如图 4（a）虚线框所

示。72.66 cm-1肩峰对应 72.63 cm-1理论峰，主要来源

于酰胺键的面外卷曲振动。 80.54 cm-1 吸收峰对应

81.38 cm-1理论峰，主要源于苯环和 N，O-六元杂环的

面外卷曲振动，如图 4（b）虚线框所示。96.29 cm-1 吸

收峰对应 100.60 cm-1 理论峰，主要来源于 N，O-六元

杂环中—CH2—O—CH2—的面内摇摆振动，如图 4（c）
虚线框所示。

基 于 以 上 理 论 仿 真 和 实 验 测 试 的 结 果 ，明 确

38.87、49.03、72.66、80.54、96.29 cm-1 为拜瑞妥在 0~
100 cm-1内的特征峰，可用于该药物的定性识别。

3.3　拜瑞妥的定量实验分析

基于拜瑞妥的远红外吸收特性，本文进一步对其

进行定量分析。对不同质量拜瑞妥的压片样品进行远

红外光谱检测，选择 49.03、80.54、96.29 cm-1作为定量指

标，研究峰高随拜瑞妥质量的变化规律，结果如图 5（a）
所示。进一步通过去基线操作，扣除基线对吸收光谱

的影响，结果如图 5（b）所示。可以明显看出，随着拜

瑞妥质量从 2.5 mg 逐渐递增至 25.0 mg，其远红外吸

收峰强度逐渐上升。

接着通过测量三个强峰 49.03、80.54、96.29 cm-1的

峰高，对拜瑞妥进行定量分析。如图 6 所示，拜瑞妥的

质量与其三个特征吸收峰峰高之间存在线性关系，符

合 Beer-Lambert定律。具体的线性拟合函数表达式为

ì
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î

ïïïï
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y49.03 cm-1 = 0.16067 + 0.13444x

R2 = 0.99258
S = 0.07253

， （2）

ì
í
î
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y96.29 cm-1 = 0.09964 + 0.05559x

R2 = 0.99319
S = 0.02587

， （3）

ì
í
î
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ïïïï

y80.54 cm-1 = 0.03228 + 0.0559x

R2 = 0.99656
S = 0.00888

， （4）

式中：x 为拜瑞妥的样本量；y 为拜瑞妥远红外特征峰

的吸光度，其下标为相应的远红外特征峰频率；R2 为相

关系数；S 为标准差。由上述结果可知：1） 80.54 cm-1

与 96.29 cm-1 处特征峰所对应的拟合直线的斜率相

近，均小于 49.03 cm-1 处特征峰所对应的拟合直线的

斜率，说明在拜瑞妥定量分析中，前两者特征峰的检测

灵敏度相差不大，49.03 cm-1 处特征峰是检测灵敏度

最高；2） 三个特征峰线性拟合的 R2 均大于 0.993，S 均

小于 0.026，说明线性拟合估计值与实测数据之间的拟

合程度较高，即拟合结果的可靠性较高，定量估值误差

率较低。因此，在拜瑞妥定量检测中，可通过多特征峰

的联合定量分析来提高结果的准确率。

图 4　拜瑞妥在不同理论峰处的理论振动模式图。（a） 40.22 cm-1；

（b） 81.38 cm-1；（c） 100.60 cm-1

Fig.  4　Theoretical vibration modes of Xarelto at different 
theoretical peaks.  (a) 40.22 cm-1; (b) 81.38cm-1; 

(c) 100.60 cm-1

图 5　不同质量拜瑞妥样品的吸收图。（a）未去基线的吸收图；（b）去基线后的吸收图

Fig.  5　Absorption spectra of samples with different Xarelto masses.  (a) Before baseline removal; (b) after baseline removal

4　结　　论

基于密度泛函理论，使用远红外探测技术，对新型

抗血栓药物拜瑞妥进行了光谱分析。通过理论仿真，

预测拜瑞妥谱图在 100 cm-1以下波数范围内存在 5 个

特征峰，使用远红外检测技术采集到与理论预测高度

一致的实验谱图，确定该药物的特征频率为 38.87、
49.03、72.66、80.54、96.29 cm-1，并结合理论仿真结果

分析了特征吸收峰对应的分子振动模式。在此基础

上，对不同质量拜瑞妥药物进行了进一步检测分析，结

果显示，特征吸收峰峰高随着拜瑞妥质量的增加呈线

性递增的趋势（R2 均大于 0.993，S 均小于 0.026）。基

于多个特征峰与拜瑞妥质量的相关性可实现拜瑞妥的

快速、定量检测。研究结果有助于推动拜瑞妥药物快

速检测技术的发展。
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Far Infrared Spectrum of Antithrombotic Drug Xarelto

Wei Xiaoke, Wu Xu*, Lu Xiaosen, Wang Junjie, Li Jingnan, Yang Yansi, Chu Xinbo,
Wang Qiliang, Jin Zuanming, Peng Yan

College of Optical-Electrical and Computer Engineering, University of Shanghai for Science and Technology, 
Shanghai 200093, China

Abstract
Objective　Deep venous thrombosis (DVT) is an orthopedic complication with an incidence rate ranging from 66% to 84%.  When a 
thrombus dislodges, it can circulate through the bloodstream and obstruct blood vessels.  In severe cases, this can lead to disability or 
even death in patients.  Consequently, preventing thrombosis is a critical aspect of orthopedic treatment and is essential for patient 
recovery after surgery.  Xarelto is currently the most widely used new oral anticoagulant in clinical practice.  It achieves 
anticoagulation by inhibiting factor Xa in a combined state, reducing the risk of thrombosis by 30%.  However, due to varying 
physiological conditions among patients, quantitative testing is necessary for individualized medication in clinical treatment to realize 
optimal therapeutic effects.  Current quantitative measurement methods can be classified into direct and indirect measurement 
techniques.  However, these methods have certain limitations, including high cost, accuracy issues, and controversy to a certain 
extent.  They are also influenced by patients’ physiological characteristics, instruments, and reagents.  Consequently, researchers are 
seeking a novel testing method to enable rapid and quantitative analysis of Xarelto contents.  Far-infrared radiation, with a wavelength 
of 25 µm to 1000 µm, is highly sensitive to related low-frequency vibrations or rotational information, such as changes in 
configuration, crystal structure, and molecular agglomeration.  The far-infrared spectrum detection boasts low photon energy, high 
resolution, and broad spectral bandwidth, making it widely used in molecular qualitative identification and quantitative analysis.  In 
this study, we examined the far-infrared spectral characteristics of Xarelto using theoretical simulation and experimental testing 
methods and performed quantitative analysis based on these characteristics.  We analyzed the absorption frequency of Xarelto in the 
wavenumber range of 0 ‒ 100 cm-1 and related molecular motion modes to predict its far-infrared absorption characteristics using 
density theory.  By collecting Xarelto experimental absorption spectrum and employing Fourier far-infrared precision spectrometer, 
we compared the results with theoretical analyses.  This revealed Xarelto characteristic peaks in the far-infrared band.  By examining 
multiple characteristic peaks, we studied the absorption spectrum changes of Xarelto samples with different contents in the far-infrared 
band.  We then analyzed the correlation between Xarelto content and peak intensity, ultimately achieving quantitative testing of 
Xarelto.

Methods　This study utilized the PubChem Structure database to construct a molecular simulation model for Xarelto.  We employed 
quantum chemical software Gaussian 09 and density functional theory to calculate and simulate Xarelto theoretical far-infrared spectral 
characteristics.  Specifically, we selected the DFT/B3LYP/3-21G basis set to optimize and calculate the Xarelto molecular model, 
predicting its properties in the 0 ‒ 100 cm-1 range and applying the Gaussian broadening of Xarelto spectral lines (with a full width at 
half-maximum of 4 cm-1).  We then used a far-infrared spectrometer to conduct qualitative experimental tests on pure polyethylene 
(PE) and 25 mg and 60 mg Xarelto samples.  We also collected the far-infrared absorption maps of Xarelto/PE hybrid chips with 
Xarelto masses ranging from 2.5 mg to 25 mg for quantitative experiments.

Results and Discussions　 In this study, we obtained Xarelto theoretical spectrum through the theoretical simulation method (Fig.  
1), which identified the peaks of Xarelto theoretical characteristics at 24.00, 40.22, 72.63, 81.38, and 100.60 cm-1.  Through 
qualitative experimental tests of pure PE and 25 mg and 60 mg Xarelto samples, we obtained the drug experimental far-infrared 
absorption diagram (Fig.  3), revealing absorption peaks at 49.03, 80.54, and 96.29 cm-1, as well as two weak absorption shoulder 
peaks at 38.87 cm-1 and 72.66 cm-1.  The relative peaks are consistent, and peak deviation is minimal.  Based on Xarelto far-infrared 
absorption characteristics, we selected 49.03, 80.54, and 96.29 cm-1 as quantitative indicators to examine the far infrared spectrum 
rules of different samples with different Xarelto masses (Fig.  5) and conducted a quantitative analysis.  There is a linear relationship 
between Xarelto mass and the three feature absorption peak heights, which aligns with Beer-Lambert’s law (Fig.  6).  The specific 
expressions of the linear fitting functions are y49. 03 cm-1=0.16067+0.13444x with a correlation coefficient of 0.99258 and a standard 
deviation of 0.07253, y96. 29 cm-1=0.09964+0.05559x with a correlation coefficient of 0.99319 and standard deviation of 0.02587, and 
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y80. 54 cm-1=0.03228+0.0559x with a correlation coefficient of 0.99656 and standard deviation of 0.008888.  These results indicate that 
the linear fitting estimation values and measured data are highly consistent, and the reliability of the linear fitting trend line is 
substantial.  In conducting proper quantitative tests for Xarelto, we can further improve the quantitative accuracy via multi-peak and 
quantitative analysis.

Conclusions　Based on density functional theory, in this study, far-infrared detection technology was employed to analyze the novel 
oral anticoagulant Xarelto, examining its far-infrared spectral characteristics and conducting quantitative analysis using its 
characteristic absorption peaks.  Through theoretical simulation, it was predicted that Xarelto exhibits five characteristic peaks within 
the wavenumber range below 100 cm-1.  Subsequently, we used far-infrared detection technology to collect experimental spectra 
consistent with the theoretical prediction results, determining the drug characteristic frequencies at 38.87, 49.03, 72.66, 80.54, and 
96.29 cm-1.  Theoretical simulation results were combined to analyze the corresponding molecular vibration modes for these 
characteristic absorption peaks.  Building on this foundation, different samples with different Xarelto masses were detected and 
analyzed.  Furthermore, it was discovered that the characteristic absorption peak height increases linearly with the Xarelto mass 
(correlation coefficients are greater than 0.993, and standard deviations are less than 0.026).  The correlation between multiple 
characteristic peaks and Xarelto masses enables rapid and quantitative testing of Xarelto contens.  The findings of this study will 
contribute to the development of rapid detection methods for antithrombotic drugs like Xarelto in the future.

Key words medical optics; far-infrared spectrum; Xarelto; quantitative determination; density functional theory
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