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磁石的傅里叶变换红外光谱指纹图谱研究
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要
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对不同产地和批次的
"!

个生磁石样品的红外光谱法进行分析!建立磁石的红外光谱指纹图谱!并

将炮制品和生品进行分析比较#发现所有生磁石样品指纹图谱的相似度均大于
/'=.

$磁石炮制后相似度和

相关系数均降低#傅里叶变换红外光谱指纹图谱可用于商品磁石的分析与品质评价#
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&为常用中药!历版药典均有收载!系

氧化物类矿物尖晶石族磁铁矿!主含四氧化三铁%
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始载于.神农本草经/!列为中品#性寒!味辛#具镇惊安神!

平肝潜阳!聪耳明目!纳气平喘之功效!临床上用于治疗头

晕目眩!视物昏花!耳鸣耳聋!惊悸失眠!肾虚气喘等证(

0
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目前矿物药的质量控制"安全性评价研究尚属于起步阶段!

现代分析手段的应用较之植物药还有一定的差距#目前!已

经有应用红外光谱分析法对中药进行分析研究的报道(

!

)

#本

文针对目前磁石商品药材的质量状况!在外观形态"内部构

造及全铁含量分析(

#

)的基础上!采用傅里叶变换红外光谱

%

K>SI

&法建立磁石药材的红外光谱指纹图谱分析方法!并

对生品及其炮制品进行比较!为磁石药材的品质评价和质量

控制提供科学依据!亦为磁石药材制定科学"可行的质量标

准提供基础资料#
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&!所有的磁石药材样品为实地收集或由相关

单位提供!均经南京大学孔庆友教授鉴定!为氧化物类矿物

尖晶石族磁铁矿!其中样品
1"#

与
1",

分别为
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和
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对

应炮制品#留样保存于南京中医药大学中药鉴定实验室#磁

石样品来源见表
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实验过程

取干燥过的磁石样品!粉碎过
0//

目筛备用#供试品的

测定 取
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和
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磁石样品于玛瑙研钵中充分研



匀!然后置压片机中压制成透明薄片!置红外分光光度计上

于
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e"扫描测定#每个样品累计扫描
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采集系统采集图像!用
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软件分析#
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方法与结果
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方法学考察

0'"'"

!

精密度实验

取同一样品%
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&片!连续扫描测定
,

次!所得红外光谱

图一致!样品中共有峰波数的
I1N

均小于
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!透光率

的
I1N

均小于
/'+.[
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稳定性试验

取同一样品%
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&片!于干燥器中保存!每隔
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测定
"

次!测定
+

次!所得红外光谱图基本一致!样品中共有峰波

数的
I1N

均小于
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!透光率的
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均小于
!'"0[
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重现性试验

取一份磁石样品%
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&!平行制备
,

份样品片!分别测定#

所得红外光谱图也基本一致!样品中共有峰波数的
I1N

均

小于
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!透光率的
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均小于
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以上结果表明指纹图谱中共有峰波数"透光率基本一

致!相似度较高!符合指纹图谱研究的的技术要求#
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指纹图谱建立

将供试品分别进行压片!按选定的测试条件进行检测#

同一上述实验条件下!测定所有生磁石供试品红外光谱图#

根据不同批次供试品测定结果所给出的峰数"峰位%波数&"

峰值%透光率&等相关参数以及对部分峰的初步归属!进行分

析"比较!磁石
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指纹图谱!见图
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指纹图谱分析
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共有峰的标定

经对所有供试品红外光谱图的分析"比较!标定
+

个共

有峰作为磁石指纹图谱的特征峰!
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部分峰的归属

由于氧化物矿物的红外光谱在
"///3C

e"以上无吸收#

指纹图谱中!
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和
"//*3C

e"的两吸收峰为石英的特征吸

收峰!

,+/3C

e"处的弱小吸收为磁石主要成分四氧化三铁的

吸收峰(
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相似度评价

借助
XG(SA+'/

软件!以所有生磁石样品红外光谱中

共有峰透光率的均值为参照!分别计算各样品的相关系数和

相似度%夹角余弦值&!分析结果见表
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夹角余弦法计算结果显示!所有生磁石中!夹角各样品

的余弦值%相似度&均大于
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!只有
1!

!

1"/

!

1"!

的相关

系数低于
/'=/

!说明大多数磁石样品的主要成分相似!少数

样品的所含成分有一定的差异!可能跟磁石的产地或与其伴

生的其他矿物有关#
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生)煅磁石的分析比较,
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用夹角余弦法计算!
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与生品的相似度分别为
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和
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!相关系数分别为
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!生

品和炮制品的对比指纹图谱!见图
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软件!观察两生品和相应炮制品的二阶导数图!见图
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炮制后!与生品比较!样品的相似度和相关系数均降
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低!尤其是相关系数均低于
/'=

!说明磁石炮制后其中的成

分产生了变化#
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从图中可以看出!磁石炮制后!其红外光谱与生磁石有

微小的差异!

1"

炮制后!石英%

1<

2

X

键&的特征吸收峰%峰
#

和峰
+

&减弱!同时峰
,

和峰
*

的也减弱$而磁石的特征峰

%

,+/3C

e"

&在炮制后可见#由二阶导数分析!可以看出!

1"

炮制后!

"///3C

e"以下的峰的吸光度都有所降低!说明炮

制后磁石中的成分的含量和比例都产生了相应的变化#

1""

炮制后!红外光谱图没有明显变化!但通过二阶导数图谱!

将差异放大后!可以得到同
1"

一样的结果#
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讨
!

论
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指纹谱分析结果表明!不同产地"不同批次磁石样品之

间既有相关性!又有区别#相应共有指纹峰均已在色谱图上

体现!指纹谱相似度较好$但在取样量和
YB5

用量一致!尽

量保证压片厚度相近的条件下!各峰透光率有所不同!说明

不同产地"不同批次药材其成分含量有一定差异#磁石炮制

前后指纹谱相似度具有一定差异!说明炮制后磁石中成分的

含量和比例都产生了相应的变化#

磁石红外光谱中!均能得到石英的红外吸收特征峰!而

磁石主要成分四氧化三铁由于在红外光谱中的弱吸收!只以

肩峰或者弱吸收峰得以观察#而石英吸收峰的确定!也验证

了磁铁矿在形成中!常常有石英与其伴生!与显微鉴定的结

果相一致(

#

)

#其他共有的吸收峰也说明了磁铁矿中还有其他

矿物与其伴生#

指纹图谱已成为中药品质评价和质量控制的重要手段之

一!而矿物药作为中药的一个组成部分!目前有关指纹图谱

研究尚少#本实验初步建立了磁石药材的傅里叶变换红外光

谱%

K>SI

&指纹图谱分析方法!为磁石药材的品质评价和质

量控制提供科学依据!为磁石药材制定科学"可行的质量标

准提供基础资料!亦为其他矿物药建立红外光谱指纹图谱分

析方法提供借鉴#
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