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前言

　　红外光谱法是化合物结构分析与鉴定的传统方法之一，主要用来确定化合物分子所含的官能团，
或者根据其指纹特征对未知物样品进行鉴定。
正是由于不同化合物分子的红外光谱都有其独特的指纹性，各国药典都将红外光谱法作为确认化合物
结构的重要手段。
作为复杂的混合物体系，中药（包括中药材、中药饮片和中药制剂等）的红外光谱具有不同于单纯化
合物的“宏观指纹特征”，而在此基础之上建立的“多级红外光谱宏观指纹分析法”已经逐渐发展成
为中药质量控制的重要方法手段之一。
 　　中药红外光谱宏观指纹分析法是中药学与分析化学相结合的产物，是一种基于中药红外光谱宏观
指纹特征的综合分析方法，主要由整体分析法、三级鉴别法和专家识别法等几类方法组成。
“整体解析法”包括主体成分解析、特定成分解析、相对含量比较等具体措施。
通过官能团指认或者与标准谱图比较，可以根据混合物红外光谱上的多种成分叠加峰或某种成分特征
峰对混合物的成分进行定性分析，也可以根据特征峰相对强度的变化得知某些成分相对含量的改变。
“三级鉴别法”建立于傅里叶变换红外光谱、二阶导数红外光谱以及二维相关红外光谱三种分辨能力
逐级递增的光谱之上，主要用于解决中药等混合物红外光谱上谱峰重叠而难以解析的问题。
将被测样本的红外光谱与相对标准的药材或制剂直接进行比对，从而鉴别中药的真伪与优劣，称为“
一级鉴别”；谱峰叠加严重以致常规的红外光谱尚不足以对中药样本进行鉴别时，可利用分辨能力更
高的二阶导数红外光谱进行分析比较，称为“二级鉴别”；如果不同样品间高度相似以致二阶导数红
外光谱也难以区分，则需要使用二维相关红外光谱，称为“三级鉴别”。
与传统的光谱方法相比，二维相关光谱引入了外界扰动，将传统光谱在第二维上展开，因此具有更高
的分辨能力。
“专家识别法”包括光谱数据库检索、相似度量化评价、多组分定量分析等措施。
借助于光谱数据库、模式识别和多元校正模型，可以通过计算机软件完成对待测样本的分析，而无需
十分专业的红外光谱知识。
通过基于红外光谱的模式识别和多元校正等化学计量学方法，既可以对中药的品种、产地和栽培方式
等进行有效的分类识别，又可以对特定的指标成分进行快速准确的定量分析。
 　　真实反映样品整体信息、宏观与微观相结合、定性与定量分析可同步进行等是红外光谱宏观指纹
分析法的显著特点，是其适用于中药质量控制的根本所在。
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内容概要

中药是成分复杂的混合物，其分析研究与质量控制一直是科研和实践领域的重大难题。
本书阐述了“中药红外光谱宏观指纹分析法”的理论基础与应用实例，提出了将红外光谱用于中药分
析与质量控制的方法与特点优势。
全书共9章，前两章提出了红外光谱法用于混合物分析的基本理论和方法，以及将红外光谱法用于中
药质量控制的方法优势，并对混合物红外光谱解析所需的一些化学计量学方法做了简单介绍。
第3章至第9章，用具体的研究实例说明红外光谱法在中药材、中药饮片和中药制剂等领域的研究应用
，包括中药成分分析、炮制机理分析，以及中药提取物、中药配方颗粒和中药制剂的分析。
     本书重在实践，可供化学和药学等相关专业的师生、中医药领域的科研人员以及中药生产企业的管
理和检验人员参考。
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章节摘录

　　混合物中含有很多不同的分子，这些分子具有多种多样的官能团。
根据红外光谱的基本理论可以知道，分子官能团的红外吸收是有规律可循的。
在不同的化学环境下，同一种官能团的吸收峰位置会有所差别，但总是在一定的光谱区域内出现。
混合物中多种分子可能具有同一种官能团，虽然所处的分子结构有所不同，但是其吸收峰位置也必然
会存在于某一特定的光谱区域内。
因此，可以将不同分子中的同一类官能团看作一个整体，根据其在混合物红外光谱上表现出的叠加峰
进行整体成分结构鉴定，给出混合物中所含物质群组的信息。
　　红外光谱具有极强的指纹特征性，物质在结构或含量上的变化都会在其红外光谱上表现出来。
混合物的红外光谱与其所含成分密切相关，当混合物的组成有所变化时，其红外光谱必然也会随之发
生相应的改变。
这种光谱上的改变可能是极其微弱的，但是使用具有足够分辨能力的谱图解析技术，总是能够将其发
掘出来的。
因此，可以根据红外光谱上的差异对不同的混合物样本进行整体鉴别。
　　混合物的红外光谱可以近似看作所含各种组分红外光谱的叠加，因此某些特定成分的特征吸收峰
依然可以在其中表现出来，只是其强度和数量会因为该组分含量的差异而有所不同。
通过一定的光谱分辨率增强技术和化学计量学方法，可以根据混合物的红外光谱对所含某种特定成分
进行定性与定量分析。
　　根据上述分析可知，混合物的红外光谱所具有的特性不同于传统意义上纯化合物红外光谱的指纹
特征。
例如，纯化合物的红外光谱吸收峰给出其结构中所含官能团的信息，而混合物的吸收峰则说明其中含
有某类具有相似官能团的分子。
另外，不同纯化合物的红外光谱差异比较显著，一般通过直接观察即可分辨，而不同混合物的红外光
谱差异可能很微弱，需要借助一些如导数光谱等分辨率增强技术来进行鉴别。
为了区分混合物与纯化合物红外光谱的性质差异，我们将混合物红外光谱的指纹特征称为“宏观指纹
特征”，而基于这种光谱特征的一系列混合物红外光谱分析方法，可称为“多级红外光谱宏观指纹分
析法”，其基本思想是：根据混合物红外光谱上的叠加峰得到其中所含物质群组的结构信息，使用相
应的光谱分辨率增强技术对不同样本进行区分鉴别，借助一定的化学计量学方法对某些特定成分进行
定性与定量分析。
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