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摘  要：为了明确艾纳香药材与艾粉的成分特征，筛选抗炎活性成分，并确定质量标志物，为艾纳香质量控制提供科

学依据，本研究以贵州贞丰、册亨等地的 15 批艾纳香药材及 14 批艾粉为材料，使用 GC-MS 建立指纹图谱，运用聚类

分析（HCA）、主成分分析（PCA）和正交偏最小二乘法-判别分析（OPLS-DA）法分析数据，通过网络药理学，构建

“成分–靶点–通路”网络预测核心抗炎成分，辅以分子对接验证。结果表明：共鉴定出 31 种化合物，艾纳香药材与艾

粉分别标定了共有峰 22、16 个，样本相似度分别介于 0.971~0.997、0.991~0.999 之间，成分轮廓一致性良好，整体质

量稳定；HCA 将艾纳香药材聚为 3 类、艾粉聚为 4 类，PCA 各提取得到 4 个主成分，累计贡献率分别达 87.137%和

88.495%，可有效表征样品质量；OPLS-DA 从艾纳香药材中筛选出左旋龙脑、樟脑等 5 个差异标志物，从艾粉中筛选

出 β-石竹烯、花椒油素等 6 个差异标志物。网络药理学表明，棕榈酸、3-辛醇、α-桉叶醇、γ-桉叶醇、紫苏醛可能为艾

纳香核心抗炎活性成分，可作用于 EGFR、PTGS2、ESR1、JAK2、PPARG 等核心靶点，调控花生四烯酸代谢、Th17

细胞分化、过氧化物酶体增殖物激活受体信号通路和 JAK-STAT 信号通路等炎症相关通路；分子对接结果显示，5 个抗

炎成分与靶点蛋白对接情况良好，结合能均小于 0 kcal/mol。本研究确定左旋龙脑、樟脑、γ-桉叶醇为艾纳香质量标志

物，本研究结果可为艾纳香药材质量评价、抗炎机制研究及资源高效利用提供支撑。 
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Quality Markers Prediction of Blumea balsamifera Based on Fnger-
print, Chemical Pattern Recognition and Network Pharmacology 
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Abstract: In order to clarify the chemical composition characteristics of Blumea balsamifera, screen anti-inflammatory 

active components, and identify quality markers (Q-markers), and to provide a scientific basis for the quality control of 
B. balsamifera, a total of 15 B. balsamifera raw herb and 14 powder herb from Zhenfeng, Ceheng and other regions in 

Guizhou province were utilized for the research. Gas chromatography-mass spectrometry (GC-MS) was employed to 
establish fingerprint profiles. Hierarchical cluster analysis (HCA), principal component analysis (PCA), and orthogonal 

partial least squares-discriminant analysis (OPLS-DA) were applied for data processing. To predict the core an-
ti-inflammatory components, a “component-target-pathway” network was constructed using network pharmacology. 

This prediction was further supplemented by molecular docking verification. A total of 31 compounds were identified. 
In the GC-MS analysis, 22 and 16 common peaks were calibrated for the B. balsamifera raw herb and powder herb, with 

sample similarities ranging from 0.971 to 0.997 and 0.991 to 0.999, respectively. The consistency in chemical profiles 
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indicates that the overall quality of the materials is stable. HCA classified B. balsamifera raw herb into 3 clusters and 

powder herb into 4 clusters. PCA extracted 4 principal components for each sample type, with cumulative contribution 
rates of 87.137% and 88.495%, respectively, which could effectively characterize sample quality. OPLS-DA identified 5 

differential markers (including L-borneol and camphor) from B. balsamifera raw herb and 6 differential markers (in-
cluding β-caryophyllene and xanthoxylin) from powder herb. Network pharmacology analysis suggested that palmitic 

acid, 3-octanol, α-eudesmol, γ-eudesmol and perillaldehyde might be the core anti-inflammatory components of B. 
balsamifera. The components could act on key targets such as EGFR, PTGS2, ESR1, JAK2 and PPARG, and regulate 

inflammation-related pathways including arachidonic acid metabolism, Th17 cell differentiation, PPAR signaling path-
way and JAK-STAT signaling pathway. Molecular docking results showed that the 5 anti-inflammatory components had 

good binding affinity with target proteins, with binding energies<0 kcal/mol. L-borneol, camphor and γ-eudesmol were 
identified as the Q-markers of B. balsamifera. The results would provide support for the quality evaluation, an-

ti-inflammatory mechanism research, and efficient resource utilization of B. balsamifera. 

Keywords: Blumea balsamifera (L.) DC.; fingerprinting; chemical pattern recognition; network pharmacology; quality 
markers 
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艾纳香[Blumea balsamifera (L.) DC.]为多年

生菊科草本或亚灌木植物，又名大风艾、牛耳艾[1]，

广泛分布于我国贵州、云南、广西、广东、福建

和台湾等地[2]。其中，贵州的主产区位于册亨、

望谟和罗甸等南部边沿的低热河谷区域[3]。艾纳

香中含有挥发油、黄酮类、甾体类、萜类、苯丙

素类等成分[4]，是药物艾片的唯一生产原料[5]。现

代药理研究发现，艾纳香具有抗炎[6]、抗氧化[7-8]、

抗菌 [9]、抗病毒 [10]及抗衰老[11]等药理活性，可用

于治感冒、风湿性关节炎、产后风痛、跌打损伤、

湿疹及皮炎[12]。艾粉是艾纳香茎叶经水蒸气蒸馏提

取所得的产物，通常在种植基地完成加工提取[13]，

经进一步分离后，得到艾片与艾纳香油，提取后

的剩余物料多废弃[14]。市场上艾纳香多以艾粉的

形式流通，其组分已开发出如咽立爽滴丸、金喉

健喷雾等药物[4, 15]，疗效良好。 

当前，艾纳香的质量控制研究仍无法满足产

业发展对原料质量“稳定、可控”的核心需求。

现有研究通过指纹图谱技术与聚类分析方法，初

步探索了不同来源艾纳香及其提取物中成分的种

类与含量相似性 [13, 16]，但仍停留在成分对比阶

段，缺乏对导致艾纳香质量差异的标志性成分的

深入挖掘与验证。基于此，本研究使用化学识别

模式分析，结合网络药理学，围绕艾纳香药材与

艾粉间成分的溯源分析，多角度探讨艾纳香的质

量标志物，阐明其抗炎的物质基础，进一步拓展

艾纳香药材质量控制研究，为艾纳香的质量综合

评价与控制提供理论依据。 

1  材料与方法 

1.1  材料 

1.1.1  仪器  GCMS-QP2020NX 气相色谱质谱联

用仪（日本岛津公司）；SH-I-5Sil MS 色谱柱

（30 m×0.25 mm×0.25 μm）（日本岛津公司）；KQ- 

400DE 型超声波清洗仪（昆山市超声仪器有限公

司）；XS205型电子分析天平（瑞士梅特勒-托利多）。 

1.1.2  试剂与药材  乙酸乙酯（色谱级，批号：

I4210542）购自上海阿拉丁生化科技股份有限公

司；15 批艾纳香药材及 14 批艾粉分别采自贵州

省贞丰、册亨、罗甸、望谟、安龙等县，经贵州

中医药大学庞玉新鉴定为艾纳香药材及艾粉。艾

纳香药材及艾粉来源见表 1。 

1.2  方法 

1.2.1  供试品溶液的制备  称取艾纳香药材粉末

0.5 g（过 2 号筛），置于具塞锥形瓶中，加入 10 mL

乙酸乙酯溶液，超声提取（功率为 400 W，频率

为 40 kHz）40 min，用 0.45 μm 微孔滤膜过滤，取

滤液。称取艾粉 10 mg，置于 10 mL 容量瓶中，以

乙酸乙酯溶液溶解定容，用 0.45 μm 微孔滤膜过

滤，取滤液。 

1.2.2  色谱条件  SH-I-5Sil MS 色谱柱（30 m× 

0.25 mm×0.25 μm）升温程序为：初始温度 50 ℃，

保持 2 min，以 4 ℃/min升温至 140 ℃，保持 6 min，

以 5 ℃/min 温至 190 ℃，保持 6 min，再以 4 ℃/min

升温至 210 ℃，保持 10 min；进样口温度为 250 ℃；

载气为高纯氦气；流速为 1 mL/min；分流比为 10∶1；

进样量为 1 μL。电子轰击（EI）离子源；离子源温 
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表 1  艾纳香药材及艾粉来源 
Tab. 1  Sources of B. balsamifer raw herb and powder 

herbs 

药材 
Raw herb 

药粉 
Powder herb 

编号 
No. 

产地 
Origin 

编号 
No. 

产地 
Origin 

S1 罗甸县红水河镇云里村 A1 罗甸县红水河镇云里村

S2 罗甸县红水河镇把等 A2 罗甸县红水河镇云里村

S3 册亨县岩架镇花冗村 A3 册亨县双江镇八望村 

S4 册亨县双江镇八望村 A4 册亨县双江镇坝麦村 

S5 册亨县双江镇坝麦村 A5 望谟县王母街道 

S6 望谟县王母街道 A6 望谟县昂武镇红湖村 

S7 望谟县昂武镇红湖村 A7 望谟县昂武镇红湖村 

S8 望谟县昂武镇红湖村 A8 望谟县昂武镇红湖村 

S9 望谟县昂武镇昂武村 A9 望谟县昂武镇昂武村 

S10 望谟县昂武镇昂武村 A10 望谟县昂武镇昂武村 

S11 望谟县昂武镇和亭村 A11 望谟县昂武镇昂武村 

S12 望谟县昂武镇上亭村 A12 望谟县昂武镇昂武村 

S13 贞丰县白层镇坡烂村 A13 望谟县昂武镇和亭村 

S14 安龙县德卧镇停西村 A14 望谟县昂武镇上亭村 

S15 安龙县万峰湖镇坝盘村   

 

度为 200 ℃；接口温度为 250 ℃；溶剂延迟 4 min；

扫描方式为全扫描，质荷比（m/z）范围为 50~550。 

1.2.3  成分鉴定与指纹图谱的建立  通过对照品

比对和 NITS11 质谱数据库检索鉴定化合物，用

“中药色谱指纹图谱相似度评价系统（2012.1 版

本）”生成指纹图谱，计算相似度。 

1.2.4  化学模式识别分析   以艾纳香药材和艾

粉指纹图谱的 22 个和 16 个共有峰的峰面积为

原始数据，采用 OriginPro 2024 软件进行聚类分

析，采用 SPSS 26 软件进行 PCA 分析，采用

SIMCA 14.1 软件进行对正交偏最小二乘-判别

（OPLS-DA）分析。 

1.2.5  网络药理学分析  采用 PubChem 数据库

与 SwissADME 数据库查找并筛选潜在活性化合

物，采用 SwissTargetPrediction 数据库预测化合物

靶点，采用 GeenCards 和 OMIM 数据库，以“anti- 

inflammatory”为关键词查找疾病靶点。采用

STRING 数据库分析交集靶基因获取关键靶蛋白，

采用 Cytoscape 3.9.1 进行可视化，采用 Metoscape

数据库对交集靶点进行 GO 和 KEGG 富集分析，

采用微生信进行可视化，整合数据，构建“成分–

靶点–通路”网络，预测质量标志物。从 TCMSP 数

据库下载质量标志物的 3D 结构文件，从 Uniprot

数据库与 PDB 数据库查找并下载关键靶蛋白的

3D 结构文件，用 AutoDock Tools 软件进行分子

对接获取结合能，用 Discovery studio 软件进行可

视化。 

1.3  数据处理 

使用 WPS Office Excel 软件整理试验数据，

使用 Adobe Illustrator 2022 软件整理图片。 

2  结果与分析 
2.1  指纹图谱建立与成分鉴定 

2.1.1  指纹图谱建立  取艾纳香药材（S1）及艾

粉（A1）制备供试品溶液各 1 份，分别连续进样

6 次，以 6 号峰（左旋龙脑）为参照峰（S），计

算各共有峰的相对峰面积与相对保留时间（n=6）。

艾纳香药材各共有峰的相对峰面积的相对标准偏

差（RSD）在 0.79%~2.64%之间，各共有峰的相

对保留时间 RSD 在 0.02%~0.33%之间，艾粉各共

有峰的相对峰面积的 RSD 在 0.54%~2.36%之间，

各共有峰的相对保留时间 RSD 在 0.03%~0.11%之

间，均小于 3.00%，表明仪器精密度良好。 

取艾纳香药材（S1）及艾粉（A1）制备供试

品溶液各 1 份，分别于 0、2、4、8、12、24 h 进

样，以 6 号峰（左旋龙脑）为参照峰（S），计算

各共有峰的相对保留时间与相对峰面积（n=6）。

艾纳香药材各共有峰的相对峰面积的 RSD 在

0.36%~2.66%之间，各共有峰的相对保留时间

RSD 在 0.02%~0.16%之间，艾粉各共有峰的相对

峰面积的 RSD 在 0.99%~2.77%之间，各共有峰的

相对保留时间 RSD 在 0.03%~0.15%之间，均小于

3.00%，表明供试品溶液的稳定性良好。 

制备艾纳香供试品（S1）及艾粉（A1）制备

供试品溶液各 6 份，按色谱条件分别进样，以 6

号峰（左旋龙脑）为参照峰（S），计算各共有峰

的相对保留时间与相对峰面积（n=6）。艾纳香药

材各共有峰的相对峰面积的 RSD 在 1.27%~2.72%

之间，各共有峰的相对保留时间 RSD 在 0.01%~ 

0.11%之间，艾粉各共有峰的相对峰面积的 RSD

在 1.22%~2.68%之间，各共有峰的相对保留时间

RSD 在 0.06%~0.50%之间，均小于 3.00%，表明

方法的重复性良好。 

分别取 15 批艾纳香药材与 14 批艾粉制备供

试品溶液，按色谱条件进样并记录色谱数据，将

所得色谱图导入“中药色谱指纹图谱相似度评价

系统（2012.1 版本）”，设 S1、A1 为参照峰，选
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择中位数法生成对照图谱，以 0.1 为时间窗宽度，

经多点校正、峰匹配得到艾纳香药材与艾粉的指

纹图谱，指纹图谱见图 1。 

2.1.2  成分鉴定与特征峰指认  对供试品溶液进 

行 GC-MS 分析，用樟脑、左旋龙脑、β-石竹烯标

准品进行比对，并与 NITS11 质谱数据库进行检

索匹配，分析鉴定结果见表 2。15 批艾纳香药材、

14 批艾粉分别有 22 个和 16 个共有峰（图 2）。 
 

 
 

图 1  15 批艾纳香药材（A）及 14 批药粉（B）的 GC-MS 指纹图谱 
Fig. 1  GC-MS fingerprints of 15 B. balsamifera raw herb (A) and 14 powdered herb (B) 

 

表 2  GC-MS 成分鉴定 
Tab. 2  GC-MS component identification 

序号 
No. 

化合物 
Compound 

化学式 
Molecular formula 

保留时间 
Retention time/min 

药材 Raw herb 药粉 Powder herb 

1 α-蒎烯*α-pinene C10H16 7.757  7.771 

2 莰烯*camphene C10H16 8.280  8.296 

3 β-蒎烯*β-pinene C10H16 9.202  9.214 

4 3-辛醇 3-octanol C8H18O 9.866 – 

5 D-柠檬烯 D-limonene C10H16 10.985 – 

6 芳樟醇*linolool C10H18O 13.518 13.535 

7 樟脑*camphor C10H16O 15.223 15.233 

8 左旋龙脑*L-borneol C10H18O 16.192 16.221 
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续表 2  GC-MS 成分鉴定 
Tab. 2  GC-MS component identification (continued) 

序号 
No. 

化合物 
Compound 

化学式 
Molecular formula 

保留时间 
Retention time/min 

药材 Raw herb 药粉 Powder herb 

9 紫苏醛 L-perillaldehyde C10H14O 19.688 19.709 

10 乙酸异龙脑酯 isobornyl acetate C12H20O2 20.031 20.052 

11 silphiperfol-5-ene* C15H24 21.416 21.436 

12 α-愈创木烯*α-guaiene C15H24 22.039 22.059 

13 (+)-γ-古芸烯(+)-γ-gurjunene C15H24 24.112 24.130 

14 百里氢醌二甲醚* 

1,4-dimethoxy-2-methyl-5-propan-2-ylbenzen 

C12H18O2 24.260 24.277 

15 β-石竹烯*β-caryophyllene C15H24 24.522 24.533 

16 α-石竹烯*α-caryophyllene C15H24 25.610 25.712 

17 香树烯*alloaromadendrene C15H24 25.857 25.881 

18 香橙烯 aromadendrene C15H24 26.728 – 

19 石竹烯氧化物*caryophyllene oxide C15H24O 31.382 31.417 

20 愈创醇*guaiol C15H26O 32.144 32.175 

21 喇叭茶醇 ledol C15H26O 32.457 32.49 

22 β-桉叶醇 β-eudesmol C15H28O 32.819 32.664 

23 γ-桉叶醇*γ-eudesmol C15H28O 33.220 33.243 

24 杜松脑 juniper camphor C15H26O 33.652 33.678 

25 α-古芸烯*(-)-α-gurjunene C15H24 33.819 33.847 

26 α-桉叶醇 α-eudesmol） C15H28O 34.497 34.515 

27 绿花白千层醇(+)-viridiflorol C15H26O 34.624 34.65 

28 花椒油素*xanthoxylin C11H14O4 34.889 34.915 

29 十五醛 pentadecanal C15H30O 36.739 – 

30 新植二烯*neophytadiene C20H38 40.230 – 

31 棕榈酸*palmitic acid C16H32O2 43.750 – 

注：*表示为标定的共有成分；–表示该化合物未检出。 
Note: * indicates a calibrated common component; – indicates that the compound was not detected. 

 
2.1.3  相似度评价  相似度评价结果见表 3。各

批艾纳香药材与艾粉的相似度分别在 0.971~ 

0.997 和 0.991~0.999 之间，表明相似度较高。 

2.2  化学模式识别分析 

2.2.1  聚类分析（HCA）  以平方欧氏距离作为

药材间的距离公式进行聚类分析，聚类结果显示

艾纳香药材聚为 3 类，S12、S13、S14 聚为一类，

S3、S6、S7、S8、S9、S11、S15 聚为一类，其余

产地聚为一类；艾粉聚为 4 类，A3、A9、A5 聚

为一类，A6、A10、A12 聚为一类，A14、A13、

A11 聚为一类，A1、A2、A4、A7 以及 A8 为一

类（图 3）。 

2.2.2  主成分分析（PCA）  设置特征值大于 1，

各分别提取得到 4 个主成分，累计贡献率分别达

到 87.137%和 88.495%（表 4）。以主成分因子绘

制公因子碎石图，显示艾纳香药材和艾粉特征值

较高的前 4 个主成分因子的斜率更大（图 4）。结

果表明，所提取的主成分可最大程度地代表艾纳

香药材和艾粉的整体质量特征，能基本反映药材

共有峰的信息，具有评价艾纳香药材和艾粉质量

的可行性。 

2.2.3   正交偏最小二乘法-判别分析（OPLS- 

DA）  艾纳香药材的自变量拟合指数（R2
X）为

0.792，因变量拟合指数（R2
Y）为 0.842，模型预测

指数（Q2）为 0.645；艾粉的自变量拟合指数（R2
X）

为 0.785，因变量拟合指数（R2
Y）为 0.788，模型

预测指数（Q2）为 0.613，两模型 R2 和 Q2 均大于

0.500，表明该模型良好预测能力较高（图 5）。在

OPLS-DA 基础上再进行置换检测，次数设为 200

次，结果显示 Q2 与纵轴的相交点均为负值，说明 
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图 2  艾纳香药材（A）及艾粉（B）的 GC-MS 色谱图 
Fig. 2  GC-MS chromatograms of B. balsamifera raw herb (A) and powder herb (B) 

 
表 3  15 批艾纳香药材及 14 批艾粉指纹图谱相似度评价 

Tab. 3  Similarity evaluation of GC-MS fingerprints of 15 B. balsamifera raw herb and 14 powder herb 

药材 Raw herb 药粉 Powder herb 

编号 No. 相似性 Similarity 编号 No. 相似性 Similarity 编号 No. 相似性 Similarity 编号 No. 相似性 Similarity

S1 0.996 S9 0.993 A1 0.999 A9 0.998 

S2 0.991 S10 0.995 A2 0.998 A10 0.999 

S3 0.997 S11 0.994 A3 0.992 A11 0.998 

S4 0.995 S12 0.980 A4 0.996 A12 0.998 

S5 0.995 S13 0.986 A5 0.996 A13 0.999 

S6 0.997 S14 0.991 A6 0.991 A14 0.997 

S7 0.997 S15 0.971 A7 0.997   

S8 0.997   A8 0.999   

 
模型不存在过拟合。进一步分析得到 VIP，以

VIP>1，从艾纳香药材中筛选出峰 6（左旋龙脑）、

峰 16、峰 18、峰 5（樟脑）、峰 3（β-蒎烯）5 个

成分，从艾粉中筛选出峰 6（左旋龙脑）、峰 10

（β-石竹烯）、峰 16（花椒油素）、峰 5（樟脑）、

峰 8（α-愈创木烯）、峰 9（百里烯二甲醚）6 个成

分（图 6）。 

2.3  艾纳香网络药理学研究 

2.3.1  艾纳香质量标志物候选成分选择  GC-MS

分析得到的 31 个候选化合物中同时满足肠胃吸

收（GI absorption）“High”、类药（drug likeness）

五原则≥3 个 Yes 的化合物共有 18 个。以 proba-

bility≥0 为筛选条件预测靶点，结果合并去除重

复值共得到 245 个靶点。通过 GeenCards 和 OMIM

数据库，以 anti-inflammatory 为关键词分别对其

所收纳的疾病靶点进行查找，合并检索结果并去

除重复值，疾病靶点在去除重复值后得到 1827 个

抗炎相关靶点。化合物潜在靶点与抗炎相关靶点取 
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图 3  15 批艾纳香药材（A）和 14 批艾粉（B）的聚类分析 
Fig. 3  Clustering analysis of 15 B. balsamifera raw herb (A) and 14 powder herb (B) 

 
表 4  主成分特征值及贡献率 

Tab. 4  Principal component eigenvalues and contribution rate 

主成分 
Principal  

component  

艾纳香药材 Raw herb 

主成分 
Principal  

component 

艾粉 Powder herb 

特征值
Eigen-value 

方差贡献
Percentage of 

variance/% 

累积方差贡献率
Cumulative variance 
contribution rate/% 

特征值
Eigen-value

方差贡献
Percentage of 

variance/% 

累积方差贡献率
Cumulative  

variance contribu-
tion rate/% 

1 8.602 39.101 39.101 1 6.929 43.305 43.305 

2 5.533 25.149 64.250 2 3.040 19.000 62.304 

3 2.905 13.204 77.454 3 2.487 15.546 77.851 

4 2.130  9.684 87.137 4 1.703 10.644 88.495 

 

 
 

图 4  艾纳香药材（A）和艾粉（B）的 PCA 分析碎石图 
Fig. 4  PCA scree plot of B. balsamifera raw herb (A) and powder herb (B) 

 
交集，得到 135 个交集靶点（图 7）。 

2.3.2  蛋白-蛋白相互作用（protein-protein inter-

action, PPI）网络构建   将交集靶基因输入到

STRING 数据库中，物种设置为“Homo sapiens”，

置信度≥0.7，共获得 103 个节点和 275 条边，可

视化结果按度值（degree）进行排序，度值越大，

节点颜色越深，说明该基因参与的生物功能越多

（图 8）。基于 degree≥30 筛选核心靶点，可见

EGFR、PTGS2、ESR1、JAK2 以及 PPARG 5 个

核心靶点在 PPI 网络中发挥了关键作用。 

2.3.3  GO 富集分析和 KEGG 通路分析  GO 富

集分析结果以 P<0.01 作为标准筛选条件并进行 
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图 5  艾纳香药材（A）与艾粉（B）的 OPLS-DA 得分图 
Fig. 5  OPLS-DA score plot of B. balsamifera raw herb (A) and powder herb (B) 

 

 
 

图 6  艾纳香药材（A）与艾粉（B）的 OPLS-DA VIP 图 
Fig. 6  OPLS-DA VIP plot of B. balsamifera raw herb (A) and powdered herb (B) 

 

 
 

图 7  抗炎潜在靶点韦恩图 
Fig. 7  Anti-inflammatory potential targets Venn diagram 

 

排列，筛选得到生物过程条目 998 条，主要参与细

胞对激素刺激的反应（cellular response to hormone 

stimulus）、细胞对含氮化合物的反应（cellular re-

sponse to nitrogen compound）、炎症反应的调节

（regulation of inflammatory response）等，细胞组

分条目 70 条包括膜筏（membrane raft）、受体复合

物（receptor complex）、小窝（caveola）等，分子

功能条目 153 条涉及核受体活性（nuclear receptor 

activity）、配体调控的转录因子活性（ligand-mod-

ulated transcription factor activity）以及氧化还原酶

活性（oxidoreductase activity）等。KEGG 通路分析

（P<0.01）共鉴定出 146 条显著通路，选取排名前

20 的条目绘制气泡图，气泡大小代表通路富集基因

的个数，颜色差异则代表富集程度，结果显示，主

要涉及花生四烯酸代谢（arachidonic acid metabo-

lism）、Th17 细胞分化（Th17 cell differentiation）、

过氧化物酶体增殖物激活受体信号通路（PPAR 

signaling pathway ）以及 JAK-STAT 信号通路

（JAK-STAT signaling pathway）等炎症通路（图 9）。 

2.3.4  “成分–靶点–通路”网络构建  使用成分

显著富集的 KEGG 通路及各信号通路中的相关靶

点构建艾纳香抗炎的“成分–靶点–通路”网络（图

10），并使用 Cytoscape 3.9.1 软件的 CytoNCA 插

件计算算度中心性（DC）、介数中心性（BC）、

紧密中心性（CC），数据分别归一化处理，以 DC+ 

BC+CC值的大小进行排序筛选前 5的成分为核心 
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图 8  靶点基因 PPI 网络 
Fig. 8  Target gene PPI network 

 

 
 

图 9  GO 富集分析（A）和 KEGG 通路分析（B） 
Fig. 9  GO enrichment analysis (A) and KEGG pathway analysis (B) 

 

化合物。结果显示，棕榈酸、3-辛醇、α-桉叶醇、

γ-桉叶醇以及紫苏醛等可能是艾纳香发挥抗炎化

作用的关键活性成分。 

2.3.5  分子对接结果  对筛选出的艾纳香质量标

志物（棕榈酸、3-辛醇、α-桉叶醇、γ-桉叶醇、紫

苏醛）及抗炎关键靶蛋白（EGFR、PTGS2、ESR1、

JAK2、PPARG）进行分子对接模拟验证（表 5）。

结合能越小，表明化合物与蛋白的亲和力越强，

结合能小于-5 kcal/mol，二者具有较强结合活性，

其中以γ-桉叶醇效果最好（图 11）。 
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图 10  “成分–靶点（基因）–通路”网络图 
Fig. 10  “Component-Target (gene)-Pathway” network diagram 

 

表 5  分子对接结合能 
Tab. 5  Molecular docking binding energy 

质量标志物 Q-marker EGFR PTGS2 ESR1 JAK2 PPARG 

棕榈酸 –2.61 –5.26 –3.41 –2.72 –3.35 

3-辛醇 –2.13 –3.63 –3.27 –3.60 –2.78 

α-桉叶醇 –4.45 –7.72 –4.80 –5.56 –5.87 

γ-桉叶醇 –5.55 –7.67 –6.11 –6.86 –6.69 

紫苏醛 –4.05 –6.08 –5.46 –6.00 –4.59 
 

 
 

A: EGFR-γ-eudesmol; B: PTGS2-γ-eudesmol; C: ESR1-γ-eudesmol; D: JAK2-γ-eudesmol; E: PPARG-γ-eudesmol. 

图 11  分子对接结果示意图 
Fig. 11  Schematic diagram of molecular docking results  
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3  讨论 

3.1  提取条件考察   

参考相关文献[16~18]，针对艾纳香提取方法，

本研究选择以乙酸乙酯为提取溶剂，以超声提取

为提取方式，检测不同提取时间（20、30、40、

50 min）和不同料液比（1∶10、1∶20、1∶30、

1∶40）对艾纳香药材指纹图谱和峰面积测定的影

响。结果表明，当提取时间达到 40 min 时，延长

提取时间后峰面积未明显增加；当料液比超过 1∶

20 时，色谱峰数量较多、分离度良好。结果发现，

以料液比 1∶20、超声提取 40 min 可获得最佳提

取效果。 

3.2  GC-MS 成分分析   

收集艾纳香有效成分相关内容[13, 17, 19-20]，结

合标准品比对与 NITS11 质谱数据库检索结果，

从艾纳香及艾粉中各鉴定出 31、25 个化合物，共

有峰中左旋龙脑、樟脑及 β-石竹烯由标准品比对

鉴定，其余化合物相似度均大于 80%，化合物主

要涉及萜类、醇类、醛类、酯类、苯丙素类及脂

肪酸类等类型。进一步建立艾纳香的 GC-MS 指

纹图谱，本研究的精密度、稳定性和重复性均符

合要求。 

3.3  化学模式识别分析   

15 批药材与 14 批艾粉相似度均在 0.971~ 

0.999 之间，各个产地的艾纳香药材、艾粉相似度

均较高，说明整体成分轮廓相似，特征成分相同。

艾纳香药材 HCA 和 OPLS-DA 结果一致，药材被

分为 3 类，可能是由栽培管理、种质及生长周期

等因素造成的差异。艾粉样本的 HCA 和 OPLS- 

DA 结果基本一致，经提取后得到的艾粉质量差

异小，这与孙绪等[13]的结论相符合。PCA 结果表

明，所提取的主成分可最大程度地代表艾纳香药

材和艾粉的整体质量特征，能基本反映药材共有

峰的信息，可用于评价艾纳香药材和艾粉质量。

以 VIP>1 分别从艾纳香药材中筛选出左旋龙脑、

峰 16、峰 18、樟脑、β-蒎烯 5 个成分，从艾粉中

筛选出左旋龙脑、β-石竹烯、花椒油素、樟脑、α-

愈创木烯、百里烯二甲醚 6 个成分，判断这些成

分可能是影响艾纳香药材及艾粉质量的关键差异

标志物。 

3.4  艾纳香抗炎活性的系统评价   

本研究经筛选获得 EGFR、PTGS2、ESR1、

JAK2 以及 PPARG 共 5 个核心基因。相关研究表

明，这些基因均能参与炎症调控。其中，EGFR

可通过磷酸化和影响炎症因子生成从而减轻炎

症，降低组织损伤[21-22]；降低 PTGS2 的表达可抑

制软骨细胞的炎症[23]；抑制 ESR1 信号传导可减轻

哮喘小鼠的气道炎症[24]；JAK2 活化可刺激下游

STAT3 蛋白的磷酸化，二者协调炎症级联反应，

可导致持续的炎症和组织损伤[25]；PPARG 通过促

进自噬加速活性氧（ROS）清除，从而抑制 ROS

介导的巨噬细胞极化和 NLRP3 炎性小体激活[26]。 

GO 和 KEGG 富集结果共同揭示基因功能与

疾病机制的整体性和复杂性。核心基因可调控花

生四烯酸代谢、Th17 细胞分化、过氧化物酶体增

殖物，激活受体信号通路以及 JAK-STAT 信号通

路；利用核受体活性、配体调控的转录因子活性

和氧化还原酶活性，在膜筏与受体复合物等领域

参与细胞对激素刺激、含氮化合物以及炎症反应

的调节活动。取上述 5 个基因进行分子对接，结

果显示，γ-桉叶醇效果最佳，其余成分与靶点的

结合能均小于 0 kcal/mol，提示艾纳香挥发性化合

物在抗炎过程中扮演着重要角色，可进一步探索

其相关机制。 

3.5  艾纳香质量标志物预测分析   

中药质量标志物的筛选与确定需以中药形成

的全过程为视角，其考量范围应覆盖中药材从种

植、加工、生产、流通及最终应用的各个环节[27]。

成分可稳定提取时，才具有成为质量标准物的潜

在可能。艾纳香药材与艾粉指纹图谱标定的共有

成分存在明显差异，其中艾纳香指纹图谱中后 9

个特征峰在艾粉中未检出，因此这些成分不宜作

为质量标志物的候选对象。剔除艾纳香中峰 16、

峰 18 后，两样品中 VIP>1 的化合物有左旋龙脑、

樟脑、花椒油素、β-石竹烯、β-蒎烯、α-愈创木烯、

百里烯二甲醚；其中，左旋龙脑、樟脑为二者共

有的特征成分。通过“成分–靶点–通路”网络分

析进一步筛选出 5 个关键成分，包括棕榈酸、3-

辛醇、α-桉叶醇、γ-桉叶醇和紫苏醛。 

左旋龙脑作为艾纳香质量标志物质[28]，具有

显著改善脑缺血、增加脑血流量[29]及心肌保护[30]

等作用。樟脑作为天然促透剂，具有局部止痒、

止痛[31]、保护脑缺血[32]以及镇静[33]的作用。研究

表明，α-、β-和 γ-桉叶醇显示出对肿瘤细胞的毒

性[34]，同时能够减少细胞增殖以及通过半胱天冬

酶介导的细胞凋亡途径诱导肿瘤细胞死亡[35]，另
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有研究还发现，α-桉叶醇能减轻氧化应激和炎症，

并具有抗脑损伤的作用[36]。紫苏醛则具有抗炎和

抗细胞凋亡的活性[37]。3-辛酮作为一种安全的天

然香料，早已被列入我国食品添加剂使用标准中。

棕榈酸具有一定脂毒性，可引起细胞内过度炎症

反应和氧化应激，能促进巨噬细胞早期 M1 极化，

明显升高 TNF-α 和 IL-6 的分泌能力[38]。在本研

究中，3-辛醇、棕榈酸在艾粉中未检测到，样品

中紫苏醛与 α-桉叶醇的峰面积较低，检测难度较

大，因此根据 Q-marker 的质量传递、溯源性和可

测性原则[39]，剔除这 4 个化合物，仅认为 γ-桉叶

醇是艾纳香潜在的抗炎质量标志物。 

4  结论 

综上所述，本研究通过指纹图谱技术结合化

学识别模式，从艾纳香与艾粉的对比分析中筛选

出左旋龙脑、樟脑 2 个特征性成分。随后，结合

网络药理学及分子对接进一步筛选，获得 γ-桉叶

醇作为补充。最终从多维度综合分析，确定左旋

龙脑、樟脑、γ-桉叶醇 3 个成分作为质量标志物。 
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