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基于灰色关联－TOPSIS法的“金银花”类药材品质评价
及其多元光谱基原识别研究
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［摘要］ 该研究使用灰色关联-TOPSIS法评价不同基原“金银花”类药材品质，并应用傅里叶变换近红外和中红外光谱技术，
结合化学计量学和光谱融合策略，建立不同基原“金银花”类药材识别模型。通过采用高效液相色谱测定 6种不同基原“金银
花”类药材中新绿原酸、绿原酸、隐绿原酸、咖啡酸、断氧化马钱苷、异槲皮苷、异绿原酸 B、异绿原酸 A、异绿原酸 C 的含量，采
用灰色关联-TOPSIS法对它们的品质进行评价。此外，采集 6种不同基原“金银花”类药材( 忍冬、灰毡毛忍冬、红腺忍冬、黄褐
毛忍冬、华南忍冬、细毡毛忍冬) 的近红外与中红外光谱数据，结合主成分分析( PCA) 、支持向量机( SVM) 及光谱数据融合技
术，确定“金银花”类药材基原识别的最佳方法。结果表明，不同基原“金银花”类药材品质存在差异，其中忍冬与其他 5 种基
原存在显著性差异( P＜0. 01) ，细毡毛忍冬与黄褐毛忍冬、灰毡毛忍冬、红腺忍冬的品质存在显著差异( P = 0. 008、0. 027、
0. 01) ，而红腺忍冬与华南忍冬品质亦存在显著差异( P= 0. 001) 。基于单一光谱建立的 PCA、SVM模型二维图均无法用于“金
银花”类药材的有效识别; 数据融合结合 SVM模型进一步提高识别正确率，中级融合的识别准确率为 100%。可见灰色关联-
TOPSIS法能用于不同基原“金银花”类药材的品质评价; 同时，基于红外光谱数据融合策略，SVM 化学计量学模型，能够对不
同基原的“金银花”类药材进行准确识别，为该类药材的基原鉴定提供了一种新方法。
［关键词］ “金银花”类药材; 灰色关联-TOPSIS法; 品质评价; 光谱融合技术; 化学计量学; 识别研究

Quality evaluation and multi－spectral identification of origin herbs of
Lonicerae Japonicae Flos based on grey correlation-TOPSIS method
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［Abstract］ The grey correlation-TOPSIS method was used to evaluate the quality of the origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos，and
the Fourier transform near-infrared ( NIＲ) and mid-infrared ( MIＲ) spectroscopy was applied to establish the identification model of
origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos by combining chemometrics and spectral fusion strategies． The content of neochlorogenic acid，
chlorogenic acid，cryptochlorogenic acid，caffeic acid，secoxyloganin，isoquercitrin，isochlorogenic acid B，isochlorogenic acid A，and
isochlorogenic acid C in six origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos was determined by high-performance liquid chromatography
( HPLC) ，and their quality was evaluated by the grey correlation-TOPSIS method． The Fourier transform NIＲ and MIＲ spectra of six
origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos ( Lonicera japonica，L． macranthoides，L． hypoglauca，L． fulvotomentosa，L． confuse，and
L． similis) were collected． At the same time，principal component analysis ( PCA) ，support vector machine ( SVM) ，and spectral data
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fusion technology were combined to determine the optimal identification method for the origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos． There
were differences in the quality of the origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos． Specifically，there were significant differences between L．
japonica and the other five origin herbs ( P＜0. 01) ． The quality of L． similis was significantly different from that of L． fulvotomentosa，L．
macranthoides，and L． hypoglauca ( P= 0. 008，0. 027，0. 01) ，and there were also significant differences in the quality of L． hypo-
glauca and L． confuse ( P= 0. 001) ． The PCA and SVM 2D models based on a single spectrum could not be used for the effective iden-
tification of the origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos． The data fusion combined with the SVM model further improved the identifica-
tion accuracy，and the identification accuracy of the mid-level data fusion reached 100%． Therefore，the grey correlation-TOPSIS meth-
od can be used to evaluate the quality of the origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos． Based on the infrared spectral data fusion strategy
and SVM chemometric model，it can accurately identify the origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos，which can provide a new method
for the origin identification of medicinal materials of Lonicerae Japonicae Flos．
［Key words］ origin herbs of Lonicerae Japonicae Flos; grey correlation-TOPSIS method; quality evaluation; spectral fusion technolo-
gy; chemometrics; identification study
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多基原现象是中药的一大特点，对于扩大药源、
保障临床用药具有重要意义，但同时，此现象的存在

给中药的识别与临床使用带来了困难。我国 98 种
忍冬属 Lonicera植物中有 47 种被作为药用植物在
临床、食品中使用［1］。2020年版《中国药典》将忍冬
L． japonica Thunb．作为金银花的基原植物，将灰毡毛
忍冬 L． macranthoides Hand．-Mazz．、华 南 忍 冬
L． confuse ( Sweet．) DC．、红腺忍冬 L． hypoglauca
Miq．、黄褐毛忍冬 L． fulvotomentosa Hsu et S． C．

Cheng作为山银花的基原植物［2］。此外，细毡毛忍
冬 L． similis Hemsl．、淡红忍冬 L． acuminata Wall．及
其他忍冬属植物亦被载入地方中药材标准或在民间

使用［3］。它们形态相似见图 1，化学成分相近，这些
不同基原的商品广泛作为“金银花”类药材使用［4］。
然而，基原不同，品质往往会存在差异，若差异过大，

会给临床、食品及工业生产带来不利影响［4］。因
此，评价不同基原“金银花”类药材品质，并建立一
种能快速甄别它们的方法尤为重要。

a．黄褐毛忍冬; b．华南忍冬; c．红腺忍冬; d．灰毡毛忍冬; e．忍冬; f．细毡毛忍冬。

图 1 6种基原“金银花”类药材
Fig. 1 Images of 6 kinds of origin herbs of " Lonicerae Japonicae Flos"

内在成分含量是评价中药品质的重要指标［5］。
鉴于中药多组分协同是其发挥多通道、多靶点药理
作用的重要原因，因此以多个指标对中药进行整体

质量评价更符合中药的整体性概念［6］。近年来，已
有学者基于符合中药整体性并与中医药理论特点相

契合的灰色关联与熵权逼近理想解排序法( TOP-
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SIS) 融合模型从中药多指标成分的角度成功实现中
药质量综合评价［6］。目前，缺乏基于灰色关联度与
TOPSIS联合模型评价不同基原“金银花”类药材品
质的研究。
为保障临床应用的准确性，已有学者使用液相

色谱-四极杆飞行时间质谱进行 6 种基原“金银花”
药材的识别研究，但此方法费时费力，且涉及复杂的

样品制备和大量危险试剂的使用［7］。近年来，具备
快速、无损、操作简便、绿色环保等优点的光谱技术
在多基原中药的识别研究中展现出极大潜力［8］。
然而中药的光谱信息变量复杂，且信息采集易受外

界环境干扰，这严重阻碍到其在中药基原识别中的

应用。为简化高维的变量矩阵并提高光谱技术的可
用性，多种预处理、特征学习和数据融合的算法已用
于光谱数据的优化。其中数据融合因能实现不同波
段光谱特征信息融合而极大提升光谱技术在多基原

中药识别中的应用潜力［9］。数据融合分为低级、中
级、高级 3个层次，其中低级、中级最为常用［9］。低
级融合是指将多源数据直接串联而得到更全面的数

据矩阵［10］。中级融合又称特征融合，是指将光谱的
原始数据特征值提取后将特征变量串联，去除干扰

信息，而得到更加丰富与系统的数据矩阵［10］。目
前，提取原始数据特征变量的方法包括主成分分析

( PCA) 、小波系数、两路卷积神经网络等［9］。
本研究针对目前市场上“金银花”类药材存在

的多基原问题，采用高效液相色谱( HPLC) 测定不
同基原“金银花”类药材中绿原酸、新绿原酸、隐绿
原酸、咖啡酸、异槲皮苷、异绿原酸 A、异绿原酸 B、
异绿原酸 C、断氧化马钱苷的含量，并首次基于灰色
关联度与 TOPSIS融合模型综合评价它们品质的差
异程度。此外，应用傅里叶变换近红外光谱和傅里
叶变换中红外光谱技术采集 6 种基原 145 批“金银
花”类药材的光谱信息，并比较它们的光谱特征差
异。同时结合 PCA、支持向量机( SVM) 、低级及中
级数据融合等化学计量学手段建立快速甄别的不同

基原“金银花”类药材的识别方法，以期为“金银花”
类药材质量控制提供一种有效的新策略。
1 材料
1. 1 样品

145批“金银花”类药材收集于 7 个不同产地见
表 1，均为 2022年所采。经成都中医药大学马云桐
教授鉴定，所有样品来源于 6种基原，分别为忍冬 L．

japonica、灰毡毛忍冬 L． macranthoides、华南忍冬 L．
confuse、红 腺 忍 冬 L． hypoglauca、黄 褐 毛 忍 冬
L． fulvotomentosa和细毡毛忍冬 L． similis。将不同基
原“金银花”类药材于高速粉碎机中粉碎，过 80 目
标准筛盘，分别储存于自封袋中，保存于避光处，备

用。

表 1 6种不同基原“金银花”类药材样品信息
Table 1 Information of 6 kinds of origin herbs of " Lonicerae Ja-
ponicae Flos"

No． 产地 基原
ＲD1～17 河南封丘 忍冬 Lonicera japonica
ＲD18～47 山东平邑 忍冬 L． japonica
HN1～7 贵州绥阳 华南忍冬 L． confuse
HHM1～6 广西隆林 黄褐毛忍冬 L． fulvotomentosa
HHM7～33 贵州安龙 黄褐毛忍冬 L． fulvotomentosa
HX1～18 湖南隆回 红腺忍冬 L． hypoglauca
HZM1～22 湖南隆回 灰毡毛忍冬 L． macranthoides
XZM1～18 四川南江 细毡毛忍冬 L． similis

1. 2 仪器与试剂
异槲皮苷( 批号 CHB211210) 、新绿原酸( 批号

CHB201129) 、绿原酸( 批号 CHB170713) 、异绿原酸
A ( 批 号 CHB201217 ) 、异 绿 原 酸 B ( 批 号
CHB220329) 、异绿原酸 C( 批号 CHB210104) 、断氧
化马钱苷 ( 批 号 CHB201217 ) 、咖啡酸 ( 批 号
CHB170224) 、隐绿原酸( 批号 CHB-Y-136) 均购自
于四川省维克奇生物科技有限公司，各对照品质量

分数均≥98%; 甲醇、乙腈( 色谱纯，美国 Fisher 公
司) ; 三氟乙酸( 分析级，成都科恩实验器材有限公

司) ; 溴化钾( kBr，光谱纯，成都科恩实验器材有限
公司) 。

SIL-20A /C型高效液相系统，包括高压梯度泵、
真空脱气机、自动进样器、柱温箱、UV-VIS 检测器和
色谱工作站( 日本岛津公司) ; 岛津傅里叶变换红外

光谱仪、IＲ Prestige-21型 DTGS检测器( 日本岛津公
司) ; AntarisⅡ型傅里叶变换近红外光谱仪，包括 In
Ga As检测器、标准石英杯、ＲESULTTM 光谱采集软
件和 TQ Analyst 9. 1分析软件( 美国 Thermo Scientific
公司) ; FW-4A粉末压片机、玛瑙研钵( 天津市拓普
仪器有限公司) ; DFT-50A 高速粉碎机( 浙江省台州
温岭市林大机械有限公司) 。
2 方法
2. 1 化学成分含量测定
2. 1. 1 对照品与供试品溶液的制备 精密称取各
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对照品适量，加入适量 50%甲醇，分别制备成每 1
mL 含有 0. 426 mg 新绿原酸，3. 046 mg 绿原酸，
0. 376 mg隐绿原酸，0. 09 mg咖啡酸，0. 434 mg断氧
化马钱苷，0. 222 mg 异槲皮苷，0. 604 mg 异绿原酸
B，1. 434 mg异绿原酸 A，0. 888 mg异绿原酸 C的混
合对照品溶液。
精密称取药材粉末 0. 500 g，置于具塞锥形瓶

中，加入 50%甲醇 25 mL，超声提取 30 min。补足减
失的质量，0. 45 μm微孔滤膜过滤，得供试品溶液。
2. 1. 2 检测条件 Wondasil C18-WＲ 色谱柱( 4. 6
mm×250 mm，5 μm) ; 流动相乙腈( A) -0. 1%三氟乙
酸( B) ，梯度洗脱( 0 ～ 12 min，6. 5% ～ 8% A; 12 ～ 33
min，8% A; 33～ 36 min，8% ～ 10. 6% A; 36 ～ 40 min，
10. 6%～11. 2% A; 40～45 min，11. 2% ～14% A; 45 ～
51 min，14%～15% A; 51～65 min，15%～16% A; 65～
76 min，16% ～ 19% A; 76 ～ 82 min，19% A; 82 ～ 94
min，19% ～ 19. 7% A; 94 ～ 99 min，19. 7% ～ 70% A;
99～106 min，70% A) ; 进样量 10 μL，流速 0. 6 mL·
min－1，检测波长 254 nm，柱温 38 ℃。
2. 1. 3 方法学考察 取 2. 1. 1项下对照品溶液，逐
级稀释为不同质量浓度溶液，摇匀，0. 45 μm滤膜滤
过，即得。按 2. 1. 2项下色谱条件进行分析，以质量
浓度为横坐标，峰面积为纵坐标，绘制标准曲线，计

算得各对照品线性方程及相关系数。
取忍冬样品粉末制备供试品，连续测定 6 次以

计算精密度; 取 6份忍冬粉末制备供试品，进行测定
以计算方法重复性; 取忍冬粉末制备供试品，分别在

制备样品 0、4、8、12、18、24 h 后进样以计算样品稳
定性; 取 6份忍冬粉末，精密加入各对照品适量后制
备供试样品液，进行加样回收率试验。
2. 2 光谱信息采集
2. 2. 1 近红外光谱 取约 3 g 样品粉末装入石英
样品杯中，平铺均匀平整，采用积分球漫反射方法按

以下条件进行图谱采集: 分辨率 8 cm－1，扫描波数范

围 10 000 ～ 4 000 cm－1，信号累计扫描 64 次。每个
样本重复扫描 3 次，取其平均谱图作为最后的样品
谱图。
2. 2. 2 中红外光谱 取 2 mg 样品粉末与光谱纯
KBr粉末于玛瑙研钵中共研磨，比例为 1 ∶ 200，取
适量研细后的粉末平铺于红外压片模具中，以 20
MPa压力压制 1 min，取出，扫描。扫描波数范围
4 000～450 cm－1，分辨率 4 cm－1，信号扫描累计 16

次，每个样本重复扫描 3次，取其平均谱图作为最后
的样品谱图。
2. 3 光谱预处理
为消除实验过程中由实验环境、噪音、样品差异

等对“金银花”类药材基原识别产生的无关干扰，采
用 Omnic 32软件依次对中红外光谱进行平滑、基线
校正、归一化处理; 并利用 SIMCA 14. 1 软件对近红
外与中红外光谱进行多元散射校正( MSC) 、Savitz-
ky-Golay 平滑( SG) 处理［11］。
2. 4 数据融合
基于低级数据融合策略，将近红外与中红外数

据串联，得到新的数据矩阵用于建立判别模型。基
于中级数据融合策略，以 PCA 过程中特征值大于 1
的规则，分别提取近红外、中红外光谱的前 n个主成
分进行特征融合，用于后续模型的建立及分析，流程

见图 2。
2. 5 模型评价标准
通过不同模型对不同基原“金银花”类药材的

识别正确率来衡量所建立模型的可靠性。为消除抽
样过程中的随机性影响，应用 Kennard-Stone 算
法［12］将 145 份样品按 2 ∶ 1 分为训练集与预测集，
其中 97份样品被划分为训练集用于构建光谱识别
模型，剩余 48 份被作为预测集来验证模型预测
能力。
3 结果与分析
3. 1 方法学考察
样品与对照品分离色谱图见图 3，该条件下，不

同基原“金银花”类药材中不同化学成分分离度良
好。方法学考察显示 Ｒ2≥0. 999，表明 9 种指标的
线性关系良好。精密度、重复性、稳定性 ＲSD 均小
于 2%，平均回收率在 97. 20% ～102. 5%。结果表明
HPLC方法稳定可靠，重复性好，准确性高，可用于
不同基原“金银花”类药材中化学成分测定。线性
方程、Ｒ2、线性范围结果见表 2。
3. 2 HPLC
随机各选取 6批不同基原“金银花”类药材，测

定它们的绿原酸、新绿原酸、隐绿原酸、咖啡酸、异槲
皮苷、异绿原酸 A、异绿原酸 B、异绿原酸 C、断氧化
马钱苷含量，结果见表 3。
3. 3 灰色关联-TOPSIS法
采用灰色关联度和 TOPSIS 方法相结合评价不

同基原“金银花”类药材的品质，先利用灰色关联分
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a．低级数据融合; b．中级数据融合( 图 8、9同) 。

图 2 数据融合流程图
Fig. 2 Data fusion flow chart

1．新绿原酸; 2．绿原酸; 3．隐绿原酸; 4．咖啡酸; 5．断氧化马钱苷; 6．异

槲皮苷; 7．异绿原酸 B; 8．异绿原酸 A; 9．异绿原酸 C。

图 3 混合对照品与不同基原“金银花”类药材 HPLC
Fig. 3 HPLC of mixed controls and origin herbs of Lonicerae
Japonicae Flos

析法获得各指标相对于最优序列的灰色关联系

数［13］，见表 4。再采用 TOPSIS 法［14］依据灰色关联
系数矩阵得到最优及最劣的值向量，然后计算各指

标与最优、最劣值的欧氏距离( D+
i、D

－
i ) ，通过接近程

度( Ci ) 评价不同基原“金银花”类药材的品质差异，

表 2 9种对照品的线性方程、Ｒ2、线性范围

Table 2 Linear equations，Ｒ2，and linear ranges of nine com-

ponents

对照品 线性方程 Ｒ2 线性范围
/μg·mL－1

新绿原酸 y= 2×107x－7 012. 3 1. 000 0 0. 136～426. 260

绿原酸 y= 2×107x+49 454 1. 000 0 0. 975～3 046. 627

隐绿原酸 y= 1×107x－4 668. 3 1. 000 0 0. 120～376. 171

咖啡酸 y= 4×107x－4 190. 6 1. 000 0 0. 029～90. 005

断氧化马钱苷 y= 1×107x+377. 34 1. 000 0 0. 139～434. 549

异槲皮苷 y= 4×107x－21 491 0. 999 9 0. 071～222. 048

异绿原酸 B y= 3×107x－82 369 0. 999 9 0. 193～604. 720

异绿原酸 A y= 2×107x－141 193 0. 999 9 0. 459～1 434. 391

异绿原酸 C y= 3×107x－108 068 0. 999 9 0. 284～888. 004

见表 5。
不同基原“金银花”类药材理想值 Ci 见图 4。

基于灰色关联-TOPSIS 模型，以新绿原酸、绿原酸、
咖啡酸、隐绿原酸、断氧化马钱苷、异槲皮苷、异绿原
酸 A、异绿原酸 B、异绿原酸 C 作为品质评价指标，
发现不同基原“金银花”类药材品质存在差异。于
SPSS Statistics 26中以单因素方差分析评价它们之
间的品质差异，发现忍冬与其他 5 种基原存在显著
性差异，P 均小于 0. 01; 细毡毛忍冬与黄褐毛忍
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表 3 不同基原“金银花”类药材化学成分质量分数
Table 3 Content of chemical components of origin herbs of " Lonicerae Japonicae Flos" mg·g－1

基原 新绿原酸 绿原酸 隐绿原酸 咖啡酸 断氧化马钱苷 异槲皮苷 异绿原酸 B 异绿原酸 A 异绿原酸 C
HHM2 1. 336 25. 204 0. 478 3. 764 11. 258 0. 442 0. 794 63. 638 4. 288
HHM3 1. 351 25. 345 0. 466 3. 904 12. 121 0. 508 0. 736 64. 507 4. 385
HHM4 1. 274 25. 708 0. 490 3. 533 11. 225 0. 444 0. 878 66. 088 4. 939
HHM15 0. 910 20. 876 0. 506 2. 617 4. 167 0. 624 0. 865 52. 809 4. 113
HHM19 0. 797 20. 554 0. 411 2. 935 4. 631 0. 573 0. 760 50. 498 3. 396
HHM21 0. 854 20. 997 0. 508 3. 052 4. 258 0. 553 0. 771 54. 390 4. 050
HN2 6. 665 41. 367 4. 669 0. 424 13. 430 0. 674 1. 615 28. 928 5. 299
HN3 5. 981 40. 680 4. 030 0. 610 10. 283 0. 549 0. 940 28. 901 3. 678
HN4 6. 262 38. 556 4. 530 0. 350 10. 412 0. 556 0. 999 26. 614 3. 528
HN5 6. 357 41. 170 4. 167 0. 622 11. 071 0. 660 1. 037 29. 110 3. 603
HN6 6. 165 39. 659 4. 346 0. 532 10. 050 0. 546 0. 999 26. 627 3. 760
HN7 5. 872 39. 530 4. 292 0. 389 11. 319 0. 585 1. 022 28. 508 3. 684
HX2 4. 797 50. 335 4. 325 0. 257 14. 669 0. 355 1. 786 49. 063 6. 502
HX3 5. 831 51. 838 3. 613 0. 288 14. 608 0. 312 1. 430 54. 465 5. 084
HX4 4. 891 52. 232 3. 695 0. 273 15. 162 0. 323 1. 554 55. 663 5. 617
HX6 6. 165 52. 142 3. 542 0. 326 15. 317 0. 317 1. 537 56. 909 5. 284
HX10 4. 994 51. 407 3. 575 0. 297 14. 534 0. 312 1. 443 56. 127 5. 014
HX18 4. 832 49. 374 4. 110 0. 254 14. 751 0. 282 1. 741 51. 056 6. 328
HZM12 6. 902 45. 970 4. 834 0. 336 11. 182 0. 531 1. 125 32. 916 4. 046
HZM13 6. 685 46. 093 4. 355 0. 347 10. 476 0. 566 1. 014 33. 529 3. 700
HZM17 7. 639 45. 015 4. 511 0. 330 10. 069 0. 566 0. 997 30. 976 3. 596
HZM19 7. 015 46. 154 4. 850 0. 323 11. 068 0. 539 1. 121 32. 275 4. 046
HZM7 7. 921 47. 221 4. 794 0. 469 10. 081 0. 572 1. 000 32. 045 3. 676
HZM8 7. 732 47. 662 5. 052 0. 546 10. 458 0. 586 1. 209 35. 081 4. 536
ＲD1 0. 852 24. 343 1. 433 0. 087 6. 668 0. 636 0. 540 14. 667 3. 394
ＲD3 1. 008 24. 712 1. 467 0. 062 7. 419 0. 517 0. 557 14. 346 3. 642
ＲD5 1. 009 25. 960 1. 273 0. 041 7. 488 0. 582 0. 583 15. 189 3. 647
ＲD36 0. 968 35. 221 0. 892 0. 090 4. 404 0. 686 0. 399 12. 076 2. 592
ＲD41 1. 176 38. 227 2. 258 0. 117 4. 108 0. 810 0. 455 14. 780 2. 992
ＲD42 1. 077 36. 110 0. 930 0. 210 3. 901 0. 735 0. 429 13. 307 2. 747
XZM3 3. 572 100. 367 5. 810 0. 078 1. 258 0. 290 1. 571 42. 620 8. 727
XZM5 2. 715 99. 684 5. 940 0. 040 0. 551 0. 223 1. 784 48. 675 9. 310
XZM6 2. 780 93. 654 3. 352 0. 031 0. 892 0. 221 1. 030 51. 731 6. 521
XZM9 2. 824 112. 710 4. 897 0. 086 0. 946 0. 366 1. 452 63. 224 8. 356
XZM10 2. 408 101. 357 5. 203 0. 092 1. 812 0. 370 1. 092 37. 643 7. 987
XZM11 3. 026 116. 880 3. 751 0. 059 0. 556 0. 334 1. 148 70. 149 7. 367

冬、灰毡毛忍冬、红腺忍冬存在显著差异，P 分别为
0. 008、0. 027、0. 01。此外，红腺忍冬与华南忍冬品
质亦存在差异( P = 0. 001) 。因此，为保障临床用药
的准确性，有必要建立快速、绿色、准确的不同基原
“金银花”类药材识别方法。
3. 4 光谱分析

6种基原“金银花”类药材的近红外和中红外平
均光谱图见图 5，在 10 000 ～ 4 000 cm－1和 4 000 ～
450 cm－1波段红外光谱图相似度高。6 种“金银花”
类药材近红外光谱的相似度为 89. 4% ～ 99. 9%，见
表 6。其中灰毡毛忍冬与黄褐毛忍冬最为接近，相

似度为 99. 9%，细毡毛忍冬与黄褐毛忍冬差异最
大，为 89. 4%。6种基原“金银花”类药材中红外光
谱的相似度为 98. 0%～ 99. 8%，其中灰毡毛忍冬、黄
褐毛忍冬、华南忍冬之间的相似度最高，为 99. 8%。
表明 6种基原“金银花”药材整体化学成分组成上
相似，但在成分类型或含量上却存在差异。
对 6种基原“金银花”药材平均光谱进行分析，

发现难以从谱线看出不同基原之间的差别。近红外
光谱有 5处特征峰。其中 6 884 cm－1附近吸收峰主

要与 OH的一级倍频相关; 5 780 cm－1附近吸收峰主

要归属于 C-H 的一级倍频; 5 172 cm－1附近吸收
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表 4 不同基原“金银花”类药材各指标的灰色关联系数( 相对于最优序列)
Table 4 Grey correlation coefficients ( relative to the optimal sequence) for each index of origin herbs of " Lonicerae Japonicae Flos"
基原 新绿原酸 绿原酸 隐绿原酸 咖啡酸 断氧化马钱苷 异槲皮苷 异绿原酸 B 异绿原酸 A 异绿原酸 C

HHM2 0. 351 0. 346 0. 336 0. 933 0. 645 0. 444 0. 412 0. 817 0. 401
HHM3 0. 352 0. 345 0. 336 1. 000 0. 698 0. 493 0. 398 0. 837 0. 405
HHM4 0. 349 0. 333 0. 337 0. 839 0. 643 0. 446 0. 433 0. 877 0. 435
HHM15 0. 337 0. 334 0. 337 0. 601 0. 398 0. 613 0. 430 0. 626 0. 393
HHM19 0. 333 0. 334 0. 333 0. 666 0. 409 0. 554 0. 403 0. 596 0. 362
HHM21 0. 335 0. 344 0. 337 0. 694 0. 400 0. 534 0. 406 0. 648 0. 390
HN2 0. 739 0. 389 0. 685 0. 358 0. 796 0. 684 0. 802 0. 413 0. 456
HN3 0. 647 0. 387 0. 591 0. 370 0. 595 0. 530 0. 450 0. 413 0. 374
HN4 0. 682 0. 381 0. 662 0. 353 0. 601 0. 536 0. 468 0. 400 0. 367
HN5 0. 695 0. 389 0. 609 0. 371 0. 635 0. 662 0. 481 0. 414 0. 370
HN6 0. 670 0. 384 0. 634 0. 365 0. 584 0. 527 0. 468 0. 400 0. 377
HN7 0. 635 0. 384 0. 626 0. 355 0. 649 0. 567 0. 476 0. 411 0. 374
HX2 0. 533 0. 420 0. 631 0. 347 0. 919 0. 393 1. 000 0. 579 0. 545
HX3 0. 630 0. 425 0. 543 0. 349 0. 912 0. 372 0. 661 0. 649 0. 443
HX4 0. 540 0. 427 0. 552 0. 348 0. 979 0. 377 0. 749 0. 667 0. 476
HX6 0. 670 0. 427 0. 536 0. 351 1. 000 0. 374 0. 736 0. 687 0. 455
HX10 0. 549 0. 424 0. 539 0. 349 0. 904 0. 371 0. 669 0. 674 0. 439
HX18 0. 536 0. 416 0. 602 0. 347 0. 929 0. 358 0. 939 0. 603 0. 530
HZM7 1. 000 0. 409 0. 707 0. 360 0. 585 0. 553 0. 469 0. 432 0. 374
HZM8 0. 950 0. 410 0. 757 0. 366 0. 603 0. 568 0. 546 0. 453 0. 413
HZM12 0. 778 0. 404 0. 714 0. 352 0. 641 0. 514 0. 512 0. 438 0. 390
HZM13 0. 742 0. 405 0. 636 0. 352 0. 604 0. 547 0. 473 0. 442 0. 375
HZM17 0. 927 0. 401 0. 659 0. 351 0. 585 0. 547 0. 468 0. 426 0. 370
HZM19 0. 797 0. 405 0. 717 0. 351 0. 635 0. 520 0. 510 0. 434 0. 390
ＲD1 0. 335 0. 342 0. 380 0. 337 0. 461 0. 629 0. 358 0. 344 0. 362
ＲD3 0. 340 0. 343 0. 382 0. 335 0. 483 0. 502 0. 361 0. 342 0. 372
ＲD5 0. 340 0. 346 0. 372 0. 334 0. 485 0. 563 0. 366 0. 346 0. 372
ＲD36 0. 339 0. 371 0. 354 0. 337 0. 404 0. 704 0. 333 0. 333 0. 333
ＲD41 0. 346 0. 380 0. 429 0. 338 0. 397 1. 000 0. 343 0. 344 0. 347
ＲD42 0. 342 0. 374 0. 356 0. 344 0. 393 0. 797 0. 338 0. 338 0. 339
XZM5 0. 406 0. 745 1. 000 0. 334 0. 333 0. 334 0. 997 0. 575 1. 000
XZM6 0. 409 0. 737 0. 516 0. 333 0. 339 0. 333 0. 478 0. 612 0. 546
XZM9 0. 411 0. 675 0. 726 0. 337 0. 339 0. 399 0. 675 0. 807 0. 779
XZM10 0. 392 0. 920 0. 789 0. 337 0. 353 0. 401 0. 500 0. 472 0. 717
XZM11 0. 421 0. 756 0. 558 0. 335 0. 333 0. 382 0. 521 1. 000 0. 633

表 5 不同基原“金银花”类药材灰色关联-TOPSIS评价
Table 5 Grey correlation-TOPSIS evaluation of origin herbs of " Lonicerae Japonicae Flos"
基原 D+

i D－
i Ci 基原 D+

i D－
i Ci

HHM2 1. 389 0. 839 0. 377 HZM7 1. 488 0. 797 0. 349
HHM3 1. 543 0. 927 0. 375 HZM8 1. 278 0. 797 0. 384
HHM4 1. 226 0. 825 0. 402 HZM12 0. 865 0. 678 0. 439
HHM15 0. 823 0. 530 0. 392 HZM13 0. 795 0. 599 0. 430
HHM19 0. 631 0. 500 0. 442 HZM17 1. 308 0. 735 0. 360
HHM21 0. 756 0. 490 0. 393 HZM19 0. 918 0. 692 0. 430
HN2 0. 820 0. 874 0. 516 ＲD1 0. 755 0. 325 0. 301
HN3 0. 577 0. 458 0. 443 ＲD3 0. 394 0. 232 0. 371
HN4 0. 672 0. 562 0. 456 ＲD5 0. 562 0. 283 0. 335
HN5 0. 663 0. 576 0. 465 ＲD36 1. 002 0. 380 0. 275
HN6 0. 635 0. 502 0. 442 ＲD41 1. 797 0. 672 0. 272
HN7 0. 571 0. 549 0. 490 ＲD42 1. 256 0. 463 0. 270
HX2 1. 370 0. 985 0. 418 XZM3 1. 278 1. 020 0. 444
HX3 1. 190 0. 798 0. 402 XZM5 1. 391 1. 247 0. 473
HX4 1. 359 0. 874 0. 391 XZM6 0. 707 0. 548 0. 436
HX6 1. 390 0. 913 0. 397 XZM9 1. 157 1. 017 0. 468
HX10 1. 186 0. 778 0. 396 XZM10 0. 945 0. 760 0. 446
HX18 1. 233 0. 946 0. 434 XZM11 1. 470 1. 037 0. 413
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图 4 不同基原“金银花”类药材接近程度( Ci ) 箱线图

Fig. 4 Box plot of proximity ( Ci ) of origin herbs of " Lonicerae

Japonicae Flos"

峰主要归属于 O-H的一级倍频、C =O 的二级倍频;
4 328、4 246 cm－1附近吸收峰主要与芳环 C-C 的伸
缩振动相关［15］。中红外光谱有 13 个特征峰。
3 417 cm－1附近吸收峰与 O-H 的伸缩振动相关;
2 929 cm－1附近吸收峰与-CH2 的对称伸缩振动相

关，可能与多糖有关; 1 735 cm－1附近吸收峰与 C=O
的伸缩振动相关，可能与挥发油、脂肪酸相关; 1 631
cm－1与 C=C的伸缩振动相关，可能与环烯醚萜类化
合物有关; 1 527 cm－1处与 N = O 的伸缩振动相关;
1 450、1 380、1 319 cm－1附近吸收峰与 C-H 的弯曲
振动相关，可能与黄酮类物质有关; 1 270 cm－1处与

C-OH的振动峰相关，可能与有机酸类成分有关;
1 056 cm－1处与醚、酯等含氧化合物的 C-O 不对称

图 5 不同基原“金银花”类药材近( a) 、中( b) 红外平均光谱图
Fig. 5 Average NIＲ ( a) and MIＲ ( b) spectra of origin herbs of " Lonicerae Japonicae Flos"

表 6 不同基原“金银花”类药材近、中红外光谱图相似度
Table 6 Similarity of NIＲ and MIＲ spectra of origin herbs of " Lonicerae Japonicae Flos" %

编号
近红外光谱 中红外光谱

HHM HN HX HZM ＲD XZM HHM HN HX HZM ＲD XZM
HHM 100. 0 99. 7 89. 4 99. 9 99. 3 89. 4 100. 0 99. 8 98. 6 99. 8 99. 6 98. 7
HN 100. 0 92. 1 99. 7 99. 7 92. 1 100. 0 98. 6 99. 8 99. 6 98. 9
HX 100. 0 90. 0 92. 9 99. 8 100. 0 99. 2 98. 0 99. 7
HZM 100. 0 99. 2 89. 9 100. 0 99. 5 99. 3
ＲD 100. 0 92. 7 100. 0 98. 0
XZM 100. 0 100. 0

伸缩振动相关，可能与黄酮、苷类等成分有关; 772、
613 cm－1可能与多糖含量有关［16-17］。
综合分析，6种“金银花”类药材均含有黄酮、有

机酸、环烯醚萜、多糖等成分。此外，6 种忍冬属药
材的近、中红外光谱特征峰峰形、峰位基本一致，且

相似度高，表明它们的整体化学组成相似，但各种官

能团引起的振动吸收强度存在差异，表明它们的化

学成分累积量存在差异。因此，仅对比 6 种不同基
原“金银花”类药材的近中、红外光谱图来识别它们
存在困难，故进一步采用化学计量学模型对样品进
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行比较分析。
3. 5 主成分分析
将近红外光谱预处理后，进行 PCA及其可视化。

前 2个主成分的累计贡献率为 98. 18%，表明建立的
模型能代表近红外光谱中大多数信息。华南忍冬、忍
冬、红腺忍冬较好地聚为一类，但黄褐毛忍冬、细毡毛

忍冬、灰毡毛忍冬的聚类效果差，且灰毡毛忍冬与红
腺忍冬存在重叠，无法对它们有效区分，可能与它们

的整体化学成分相似性高相关，见图 6a。黄褐毛忍冬
聚为 2类，可能与其来自广西隆林、贵州安龙两地相
关。因此，综合分析，基于近红外光谱建立的 PCA模
型无法实现对“金银花”类药材的基原进行准确识别。

a．近红外光谱 PCA二维得分图; b．中红外光谱 PCA二维得分图。

图 6 不同基原“金银花”类药材 PCA二维得分图
Fig. 6 PCA 2D score plots of origin herbs of " Lonicerae Japonicae Flos"

对不同来源“金银花”类药材的中红外光谱进
行可视化分析，前 2 个主成分累计贡献率为
72. 70%，表明建立的 PCA 模型对原始光谱的解释
能力较好。从 PCA得分图可以看出，细毡毛忍冬与
红腺忍冬聚类效果好，能进行有效区分，见图 6b。
忍冬聚为 2 类，可能与它们来自河南、山东两地相
关。虽黄褐毛忍冬、灰毡毛忍冬、华南忍冬能聚为一
类，但它们与忍冬重叠严重，不能进行有效区分，可

能与它们之间的整体化学成分相似度在 99%以上
有关，见表 2。此外，由于光谱数据的复杂性，且不
同基原“金银花”类药材差异性低，PCA作为一种探
索性的分析方法，无法很好对它们进行分类［18］。因
此，有必要进一步利用其他有监督的化学计量手段

对“金银花”类药材的基原进行识别。
3. 6 支持向量机分析
与 PCA 不同，SVM 是有监督的判别方法，能将

数据映射到更高维的特征平面，而解决样本数据线

性不可分的问题［19］。近红外、中红外光谱 SVM 模
型训练集参数 c和 g的优化结果见图 7，发现近红外
SVM模型交叉验证正确率低于中红外模型。将参
数 c和 g带入 SVM进行训练，得到训练集和预测集

的分类正确率见表 7。SVM模型对训练集的准确率
未达到 100%，无法完全实现对“金银花”类药材基
原的识别。
3. 7 数据融合
鉴于单一光谱建立的 PCA、SVM 模型均无法有

效识别出不同基原“金银花”类药材，本实验采用低
级、中级融合策略将近红外与中红外数据进行融合，
并与 PCA、SVM 联用，以便确定快速识别“金银花”
类药材基原的方法。
将近红外与中红外数据串联，得到 145 批样

本×3 341 个变量的新矩阵，即为低级数据融合矩
阵; 基于 PCA过程中取特征值大于 1 的规则，从近
红外光谱中提取前 4 个主成分的累计贡献率达到
98. 5%，说明这些主成分已经能够代表原变量所包
含的信息。从中红外光谱中提取前 7个主成分的累
计贡献率达到 97. 5%，说明这 7 个新的主成分变量
能代表原来的 1 841 个波数变量。将近红外、中红
外光谱中提取前 4、7 个主成分进行特征融合，得到
145批样本×11 个变量的新矩阵，即为中级数据融
合矩阵。
首先，使用无监督的 PCA 探索低级、中级光谱
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图 7 基于近红外( a) 与中红外( b) 光谱的 SVM参数 c和 g的优化结果
Fig. 7 Optimization results of SVM parameters c and g based on NIＲ ( a) and MIＲ ( b)

表 7 基于近红外、中红外建立的 SVM模型的预测
Table 7 Prediction of SVM models based on NIＲ and MIＲ
模型类型 c g 交叉验证准确率 /% 训练集正确率 /% 预测集正确率 /% 误判数

近红外 2 352. 534 2 0. 001 288 6 96. 91 95. 88 100. 00 4
中红外 3. 031 4 0. 006 801 2 97. 94 98. 96 100. 00 1

数据是否可用于不同基原“金银花”类药材的识别。
忍冬、红腺忍冬、细毡毛忍冬可较好聚为一类，但不
同基原“金银花”类药材存在明显的重叠现象，无法
对它们进行有效识别，见图 8a。相较于单一光谱，
低级融合对“金银花类”药材基原的区分效果更差，
可能与低级数据含有太多的无用信息有关［20］。基
于中级融合建立的 PCA 模型对 6 种“金银花”类药
材的可视化识别效果大大提升，见图 8b。所有“金

银花”类药材大致聚为 6类，正好与其 6种基原相对
应。此外，忍冬与黄褐毛忍冬分别聚为 2类，但聚类
距离接近，可能与忍冬来自山东、河南，黄褐毛忍冬
来自贵州、广西两地有关，推测基于中级融合建立的
PCA模型能用于它们产地溯源的研究。但发现红
腺忍冬与灰毡毛忍冬仍有重叠的现象，正确将之识

别出存在困难，因此采用有监督的 SVM 对“金银
花”类药材基原的识别作进一步分析。

图 8 基于数据融合的 PCA二维得分图
Fig. 8 PCA 2D score plots based on data fusion

基于低级与中级数据融合建立的 SVM模型训练
集参数 c和 g的优化结果见图 9。发现低级数据融合
的 SVM模型交叉验证正确率低于中级融合模型。将
参数 c和 g 带入 SVM 进行训练，得到训练集和预测

集的分类正确率见表 8。结果显示，基于低级融合的
SVM模型对训练集与预测集识别错误数分别为 6、2;
基于中级融合的 SVM模型对训练集与预测集的识别
正确率为 100%。此外，不同数据建立的 SVM模型对
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“金银花”类药材基原识别效果为中级融合＞中红外
光谱＞近红外光谱＞低级融合，其中中级数据融合模型
分类准确率最高，145份样品识别全部正确，可能与中

级融合能将光谱的特征变量进行融合，且能大大减少

干扰变量相关［9］。综上，基于中级融合建立的 SVM
模型能用于“金银花”类药材基原的识别。

图 9 基于数据融合的 SVM参数 c和 g的优化
Fig. 9 Optimization of SVM parameters c and g based on data fusion

表 8 基于低级融合、中级融合建立的 SVM模型的预测
Table 8 Prediction of SVM models built based on low-level fusion and mid-level fusion
模型类型 c g 交叉验证准确率 /% 训练集正确率 /% 预测集正确率 /% 误判数

低级融合 147. 033 4 0. 000 244 14 93. 81 93. 81 95. 80 8
中级融合 1. 741 1 0. 329 88 100. 00 100. 00 100. 00 0

4 分析与讨论
“金银花”类药材多基原的品质等效性与差异
性问题是中药品质评价的难题，内在成分的类同与

差别是评价中药品质的重要依据［5］，王莹等［21］对华

南忍冬、灰毡毛忍冬、红腺忍冬、黄褐毛忍冬及忍冬
的品质差异性研究显示绿原酸、异绿原酸 A、异绿原
酸 B、异绿原酸 C 4 种成分含量存在差异。本研究
针对 6种基原的“金银花”药材的品质采用灰色关
联-TOPSIS法进行评价。使用 HPLC 测定不同基原
“金银花”类药材中绿原酸、咖啡酸、新绿原酸等 9
种成分含量，基于灰色关联-TOPSIS 模型，发现不同
基原“金银花”类药材的 Ci 为华南忍冬＞细毡毛忍
冬＞灰毡毛忍冬＞红腺忍冬＞黄褐毛忍冬＞忍冬，即表
明它们品质存在差异。结果与传统认为忍冬的品质
与成分的表征应是正相关的观点不吻合。然而，中
药成分组成复杂，且通过多靶点发挥作用［22］，仅使

用绿原酸、新绿原酸等 9 种成分可能无法完全代表
不同基原“金银花”类药材的品质。因此，未来可使
用质谱等技术［23］定量更多的化学成分含量，基于灰

色关联-TOPSIS 模型，在契合中医整体观的情况下，
实现不同基原“金银花”类药材品质的全面综合
评价。

近年来，近红外和中红外光谱技术被用来解决

中药鉴定或溯源问题，显示了在中药质量控制领域

的巨大潜力［24-26］。由于近红外光谱具有能给出样
品的整体指纹图谱的特性，常用于中药品种鉴定，且

结果良好［27-28］，中红外光谱具有大分子选择性，更

易解释光谱信息［29］; 两者的结合能更全面表征样品

的化学属性［29］。研究结果表明单光谱技术的应用
无法对 6种不同基原的“金银花”类药材进行准确
地识别，经采用多种数据融合处理并建立的 PCA与
SVM模型对“金银花”类药材基原的识别，结果为中
级融合模型＞中红外模型＞近红外模型＞低级融合。
可见，将不同光谱技术的数据矩阵在不同的数据融

合策略下对光谱识别能力的提升存在差异。其中低
级数据融合建立的 PCA、SVM 识别能力低，这与孙
飞等［30］的结果相似，可能与低级融合仅是通过简单

串联的方式将近红外与中红外光谱直接进行拼接，

数据量大幅增加，在增加了有效信息的同时也引入

了大量的无关变量与噪音［31］。中级融合通过对光
谱数据进行特征提取，去掉了冗余数据［9］。因此，
基于中级数据融合建立的 SVM模型对 6种基原“金
银花”类药材的识别准确率达到 100%。因此，未来
可通过数据的处理与融合技术提高数据特征提取的
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精准性; 利用云平台开展多光谱数据的采集和数据

的融合处理形成技术集成，为中药品种品质的鉴定

提供新的快速检测手段。
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