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摘要　利用傅里叶红外光谱技术结合主成分分析和二维相关红外光谱技术对８种不同品种月季花叶片进行鉴别

分析.月季花叶片的红外光谱整体相似,但是二阶导数光谱在１８００~７００cm－１区域有较大差异,选取该范围二阶

导数光谱用SPSS软件进行主成分分析.主成分分析前三个主成分占总方差的贡献率为９７．７２％,分类正确率达到

９５％.二维相关光谱在１５００~１２７５cm－１和１７００~１５２０cm－１范围内,不同品种月季花叶片的自动峰、交叉峰的强

度和位置具有显著的差异.结果表明:应用傅里叶红外光谱结合主成分分析及二维相关红外光谱技术通过叶片的

光谱可以快速有效地区分不同品种的月季花.
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Abstract　Fouriertransforminfraredspectroscopy(FTIR)combinedwithprincipalcomponentanalysis(PCA)and
twoＧdimensionalcorrelationinfraredspectroscopyisappliedtoidentifyeightdifferentvarietiesofChineserose
leaves．Theresultsshowthatthespectraofdifferentvarietiesofroseleavesaresimilar,butthereareobvious
differencesinsecondderivativespectraintherangeof１８００~７００cm－１ whichareselectedtoperformprincipal
componentanalysisbySPSSsoftware．Thefirstthreeprincipalcomponentshaveacumulativecontributionrateof
９７．７２％andyieldclassificationaccuraciesof９５％．TwoＧdimensionalcorrelationinfraredspectroscopyisappliedto
studyChineseroseleaves．Thesignificantdifferencesintheposition,intensityofautoＧpeaksandcrosspeaksare
observedintherangeof１５００~１２７５cm－１and１７００~１５２０cm－１．ItisdemonstratedthatFTIRcombinedwith
principalcomponentanalysisandtwoＧdimensionalcorrelationinfraredspectroscopyisarapidandeffectivemethod
fordiscriminatingChineseroses．
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１　引　　言
月季花,属蔷薇科,被子门植物,素有“花中皇后”的美称,可用于园林绿化、香料、入药等多用途,具有较

高经济价值.目前我国有上千个品种,分布于全国各地,花色有朱红、大红、鲜红、粉红、金黄、橙黄、复色、洁
白等八大色系.由于具有很高的药用价值,孟志卿[１]对月季花的酶活性进行了研究,萃取液表现出了良好的

抗病功效;张沛等[２]用色谱分离技术对月季花化学成分进行了研究.传统的化学分析、色谱、质谱等仪器分

析方法准确、可靠,但需对样品进行分离提取,这些方法存在分析时间长、会产生一定化学污染[３]等问题.傅
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里叶变换红外光谱不仅能够综合反映物质组成,且具有操作简单、快速、无损、样品需求量少等优点,已大量

应用于食品、医药、生物、环境和植物种类鉴别等领域[４Ｇ５].如郭培源等[６]对猪肉新鲜度的研究,王薇等[７Ｇ８]对

环境大气中水汽的稳定同位素的研究等.邱璐等[９]用傅里叶红外光谱技术结合主成分分析(PCA)对蔷薇科

植物的亲缘关系进行了的研究.
二维相关红外光谱引入了外界微扰,将光谱信号扩展到二维以提高光谱分辨率,已应用于植物种类鉴

别,如Choong等[１０]用傅里叶变换红外光谱和二维相关红外光谱对灵芝做了检验;马方等[１１]采用二维相关

红外光谱对不同产地的茯苓进行了研究;周志琴等[１２]用二维相关红外光谱检测食用植物油品质.
本文采用傅里叶变换红外光谱技术、二维相关红外光谱技术以及PCA方法,通过对叶片的鉴别来分辨

月季花种类.目前类似工作尚未见报道.

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,扫描范围

４０００~４００cm－１,分辨率为４cm－１,扫描次数为１６次;变温附件为EUROTHERM３２１６型温控仪,测试温

度范围５０~１２０℃.

２．２　实验材料

所测试月季花叶片于２０１５年３月采自昆明市斗南花卉基地.将样品风干,取干燥叶片样品放入玛瑙研

钵中研磨,加入溴化钾搅磨均匀,压片测红外光谱.

２．３　光谱预处理及数据分析

所测光谱均扣除背景,光谱处理使用OMNIC８．０软件进行基线校正、５点平滑处理、纵坐标归一化处

理;利用Origin８．５软件进行光谱数据处理;运用SPSS软件进行PCA,并用清华大学分析中心编制的二维

相关软件进行二维相关光谱处理.

３　结果与分析
３．１　月季花叶片的原始光谱

图１为８种月季花叶片的原始光谱图.图谱的形状大致相似,具有一些典型的特征峰,峰的归属如下:

３４００cm－１附近较宽吸收峰,主要为羟基和氨基伸缩振动吸收;３０５０~２８００cm－１表现为甲基和亚甲基伸缩

振动重叠区,其中２９２５cm－１附近的吸收峰为亚甲基CH２的反对称伸缩振动,２８５４cm－１附近的吸收峰为甲

基和亚甲基中CＧH对称伸缩振动[１３];１７３１cm－１附近的吸收峰归属为脂类中C＝O伸缩振动[１４];１６１８cm－１

附近为芳香环骨架的伸缩振动;１５２０cm－１附近的峰为芳香环骨架的振动吸收[１５];１５００~１２００cm－１区域表

现为蛋白质、木质素、脂肪酸和多糖的混合振动吸收区;１４４５cm－１附近为细胞壁多糖CＧH弯曲振动吸收、苯
环的骨架振动吸收和CＧO伸缩振动吸收[１６];１４４０~１３３０cm－１范围的谱峰为蛋白质纤维素木质素等受氧氮

原子影响的甲基亚甲基对称弯曲振动和CH３剪式振动吸收及CＧH弯曲振动吸收,其中１３７５cm－１附近为纤

维和素半纤维素CＧH 弯曲振动[１７];１２４７cm－１附近是木质素中苯羟基和羟酸类中CＧO键的吸收振动叠

加[１８];１２００~９００cm－１范围内主要是细胞壁中碳水化合物的吸收区;９００~７６０cm－１主要为糖类异构的吸收

区,其中８９５cm－１附近为纤维素的环振动产生的CＧH变形峰[１９].

３．２　月季花叶片的二阶导数图谱分析

比较８种月季花叶片的光谱,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明显.导数光

谱能够显示更多的信息,因此对１８００~７００cm－１范围求二阶导数,如图２所示,不同品种月季花叶片的二阶

导数谱主要区别出现在１７５０~１６００cm－１,１４５０~１２５０cm－１,１１００~９５０cm－１三个波段.在１２７５cm－１附近

a~g均有吸收峰的出现,而h没有吸收峰出现;７８５cm－１附近a,b,e,f的吸收峰较弱,c,d,g,h有较强的

吸收峰.

３．３　PCA
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图１ ８种不同品种月季花叶片４０００~４００cm－１范围的原始光谱图.(a)双色粉叶;(b)大桃红叶;
(c)粉玫瑰叶;(d)黑玫瑰叶;(e)白玫瑰叶;(f)红玫瑰叶;(g)紫皇后叶;(h)浅粉玫瑰叶

Fig敭１ OriginalspectraofeightdifferentChineseroseleavesintherangeof４０００~４００cm－１敭 a Shuangsefenye 

 b dataohongye  c fenmeiguiye  d heimeiguiye  e baimeiguiye  f hongmeiguiye 

 g zihuanghouye  h qianfenmeiguiye

图２ ８种不同品种月季花叶片１８００~７００cm－１范围二阶导数光谱.(a)双色粉叶;(b)大桃红叶;
(c)粉玫瑰叶;(d)黑玫瑰叶;(e)白玫瑰叶;(f)红玫瑰叶;(g)紫皇后叶;(h)浅粉玫瑰叶

Fig敭２ SecondderivativespectraofeightdifferentChineseroseleavesintherangeof１８００~７００cm－１敭 a Shuangsefenye 

 b dataohongye  c fenmeiguiye  d heimeiguiye  e baimeiguiye  f hongmeiguiye 

 g zihuanghouye  h qianfenmeiguiye

选取１８００~７００cm－１范围内的二阶导数图谱,利用SPSS软件对４０个样品进行PCA.图３为月季花

叶片的PCA图.其中PC１占总方差的贡献率达到９３．８３％,PC２占总方差的贡献率达到２．２１％,PC３占总

方差的贡献率达到１．６７％,前三个主成分的累计贡献率达到９７．７２％,分类正确率达到９５％.在图中,黑玫

瑰叶片和浅粉玫瑰叶片出现重叠现象,表明两种叶片相关性较大,其余的月季花叶片分别单独聚在一起,说
明PCA对８种不同品种月季花叶片有较好的分类作用.

３．４　二维相关红外光谱分析

二维相关红外光谱是利用外界微扰,将原始光谱在二维上展开,以温度为微扰因素获取变化图谱,并反

映出被测样品随升温变化过程中主体相似成分的动态变化规律,提高了红外谱图的分辨率[２０Ｇ２２],而且提供了

官能团之间结构信息的相关性,可用于鉴别和研究物质成分或基团之间的相互作用.二维相关红外光谱同

步谱中处于主对角线位置上的峰称为自动峰,反映样品中各化学基团对热微扰的敏感程度,对热微扰越敏

感,自动峰强度越强.非主对角线位的峰称为交叉峰,反映官能团之间可能存在着分子内或分子间的相互作

用.对样品进行二维相关红外光谱分析,得到１５００~１２７５cm－１和１７００~１５２０cm－１范围内的二维光谱如图

４、５所示,可以看出８种样品的自动峰和交叉峰差异很大.
图４为８种月季花叶片在１５００~１２７５cm－１范围的二维相关光谱,双色粉叶片出现了５个自动峰,在

１３１５、１３６７、１３９７、１４１８、１４５９cm－１处,其中１４５９cm－１处最强,形成(１４５９cm－１,１４１８cm－１),(１４５９cm－１,

１３９７cm－１)和(１４１８cm－１,１３９７cm－１)等正交叉峰,其中(１４５９cm－１,１４１８cm－１)最强;大桃红叶片出现５
个自动峰,分别是１４６８、１４４８、１３９７、１３７６、１３１５cm－１,其中１４４８cm－１处最强,１３１５cm－１处最弱,各自动峰互

０５３００３Ｇ３



５３,０５３００３(２０１６) 激光与光电子学进展 www．opticsjournal．net

图３ ４０个月季花叶片样品１８００~７００cm－１内二阶导数PCA图

(∞:双色粉叶;×:大桃红叶;□:粉玫瑰叶;○:黑玫瑰叶;△:白玫瑰叶;◇:红玫瑰叶,紫皇后叶,浅粉玫瑰叶)

Fig敭３ PCApicturesof４０Chineseroseleavesonthesecondderivativeintherangeof１８００~７００cm－１

 ∞ shuangsefenye × dataohongye □ fenmeiguiye ○ heimeiguiye 
△ baimeiguiye ◇ hongmeiguiye zihuanghouye qianfenmeiguiye 

图４ ８种月季花叶片在１５００~１２７５cm－１范围内的二维光谱图.(a)双色粉叶;(b)大桃红叶;
(c)粉玫瑰叶;(d)黑玫瑰叶;(e)白玫瑰叶;(f)红玫瑰叶;(g)紫皇后叶;(h)浅粉玫瑰叶

Fig敭４ ２DspectraofeightdifferentChineseroseleavesin１５００~１２７５cm－１敭 a Shuangsefenye  b dataohongye 

 c fenmeiguiye  d heimeiguiye  e baimeiguiye  f hongmeiguiye  g zihuanghouye  h qianfenmeiguiye

相形成正交叉峰,其中(１４４８cm－１,１４６８cm－１)和(１４４８cm－１,１３９７cm－１)最强;粉玫瑰叶片１４５９cm－１处自

动峰最强,１４８９cm－１其次,１３９７、１３６７、１３３６、１３１５cm－１处自动峰最弱,并且１４８９、１４５９、１３９７cm－１等自动峰
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之间形成明显的正交叉峰,其中(１４５９cm－１,１４８９cm－１)最强;黑玫瑰叶片在１４５９cm－１处的自动峰最强,

１３１５、１４８９cm－１处自动峰最弱,并且１４８９、１４５９、１３１５cm－１等自动峰之间形成明显的正交叉峰,其中

(１４５９cm－１,１３９７cm－１)和(１４５９cm－１,１３３６cm－１)最 强;白 玫 瑰 叶 片 在１４５９cm－１处 自 动 峰 最 强,

１３７６cm－１处较强,出现在１３４５、１３１５cm－１处的自动峰最弱,１４５９、１３７６、１３１５cm－１等自动峰之间形成明显

的正交叉峰,其中(１４５９cm－１,１３７６cm－１)最强;红玫瑰叶片在１４５９cm－１处自动峰最强,１３７６cm－１处自动

峰较弱,１３１５cm－１处自动峰最弱,其中１４５９、１３７６、１３６７cm－１等自动峰之间形成明显的正交叉峰,其中

(１４５９cm－１,１３７６cm－１)和(１４５９cm－１,１３６７cm－１)交叉峰最强;紫皇后叶片在１４５９cm－１处自动峰最强,

１３３６cm－１处自动峰较弱,１３１５cm－１处自动峰最弱,其中１４５９、１４８９、１３９７cm－１等自动峰之间形成明显的正

交叉峰,其中(１４５９cm－１,１３９７cm－１)和(１４５９cm－１,１３６７cm－１)交叉峰最强;浅粉玫瑰叶片在１４５９cm－１处

自动峰最强,１３１５cm－１处自动峰较弱,１３６７cm－１处自动峰最弱,其中１４５９、１３９７、１３６７cm－１等自动峰之间

形成明显的正交叉峰,其中(１４５９cm－１,１３９７cm－１)和(１４５９cm－１,１３１５cm－１)交叉峰最强.

图５ ８种月季花叶片在１７００~１５２０cm－１范围内的二维光谱图.(a)双色粉叶;(b)大桃红叶;
(c)粉玫瑰叶;(d)黑玫瑰叶;(e)白玫瑰叶;(f)红玫瑰叶;(g)紫皇后叶;(h)浅粉玫瑰叶

Fig敭５ ２DspectraofeightdifferentChineseroseleavesin１７００~１５２０cm－１敭 a Shuangsefenye  b dataohongye 

 c fenmeiguiye  d heimeiguiye  e baimeiguiye  f hongmeiguiye  g zihuanghouye  h qianfenmeiguiye

图５为８种月季花叶片在１７００~１５２０cm－１范围的二维相关红外光谱,双色粉叶片和大桃红叶片均有

１６４０、１５６０cm－１自动峰出现,此外大桃红叶片在１６２０cm－１处出现一个自动峰,双色粉叶片和大桃红叶片在

以上自动峰均有明显的正交叉峰出现;粉玫瑰叶片在１６５０、１６２０、１５６０cm－１处出现自动峰,１６５０cm－１处的

自动峰最强,１６２０cm－１处的自动峰最弱,各自动峰之间形成明显的正交叉峰,分别是 (１６５０cm－１,

１６２０cm－１)、(１６５０cm－１,１５６０cm－１)和(１６２０cm－１,１５６０cm－１);黑 玫 瑰 叶 片 在 １６５０、１６２０、１５７０、
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１５５０cm－１处出现自动峰,在１６５０cm－１处自动峰最强,１５７０cm－１处最弱,１６５０、１６２０、１５７０cm－１等自动峰之

间形成明显的正交叉峰,其中(１６５０cm－１,１５５０cm－１)交叉峰最强;白玫瑰叶片和浅粉玫瑰叶片在１６４０、

１６２０、１５６０cm－１处均有自动峰出现,在１６４０cm－１处自动峰最强,各自动峰之间形成明显的正交叉峰,其中

(１６４０cm－１,１６２０cm－１)交叉峰最强;红玫瑰叶片在１６４０cm－１处自动峰最强,１５６０cm－１处最弱,１６４０、

１６５０、１６２０cm－１等自动峰之间形成明显的正交叉峰,其中(１６４０cm－１,１６２０cm－１)交叉峰最强;紫皇后叶片

在１６４０、１５７０、１５５０cm－１处出现自动峰,１６４０cm－１处自动峰最强,１５７０cm－１处最弱,各自动峰之间形成明

显的正交叉峰,其中(１６４０cm－１,１５５０cm－１)交叉峰最强;结合图４、５可知,８种月季花叶片中所含的热敏物

质不同,所以二维相关光谱中有多处差异,根据每一种月季花叶片图谱中自动峰的个数、强度和位置差异可

以对不同品种的月季花进行有效鉴别.

４　结　　论
通过利用傅里叶变换红外光谱技术、PCA及二维相关光谱分析对８种不同品种的月季花叶片进行了分

析.所得到的 光 谱 比 较 相 似,差 异 较 小,说 明 不 同 品 种 的 月 季 花 叶 片 的 化 学 成 分 比 较 相 似.选 取

１８００~７００cm－１范围,对该范围进行二阶导数光谱分析,运用SPSS软件对８种月季４０个样品进行PCA,其中,
前三个主成分累计贡献率达到９７．７２％,分类正确率达到９５％.在二维相关分析中,根据图谱中自动峰和交叉

峰的个数、强度和峰的位置差异可以对月季花叶片种类进行完全鉴别.综上研究结果表明,傅里叶变换红外光

谱技术、PCA及二维相关红外光谱分析可用来鉴别不同品种的月季花叶片,进而鉴别月季花的种类.
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