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山奈酚/β-环糊精包合物的制备及其
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摘　要：为改善山奈酚（kaempferol，KAE）的水溶性和生物利用度，并增强其对肠道菌群的益生调节功能。采用

搅拌溶液法制备 β-环糊精/山奈酚（β-Cyclodextrin/Kaempferol，β-CD/KAE）包合物，通过相溶解度法确定其稳定

常数，并通过傅里叶变换红外光谱、扫描电子显微镜、X射线衍射、核磁共振及分子对接等多种技术手段对包合

物进行系统表征。进一步测定其抗氧化能力、稳定性，并通过体外模拟消化与粪便发酵实验评价其益生潜力。结

果表明，β-CD与 KAE以 1:1摩尔比形成稳定包合物（平衡常数 Kc=3852 L/moL），显著提高了 KAE的水溶性和

对光、热及消化环境的稳定性（P<0.05）。体外消化实验中，β-CD/KAE包合物在胃肠道消化过程中表现稳定，总

糖与还原糖含量无显著变化（P>0.05），能够完整抵达结肠。体外发酵显示，该包合物能显著促进短链脂肪酸和

乳酸的生成，降低 pH，促进益生菌生长，表现出良好的益生元活性。综上所述，β-CD/KAE包合物不仅改善了

KAE的理化性质，还能通过调节肠道菌群组成、促进有益代谢产物生成，展现出良好的益生潜力，在医药与健康

领域具有重要的应用价值。
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Abstract：To improve the water solubility and bioavailability of kaempferol (KAE) and enhance its regulatory effect on gut
microbiota as a probiotic-related agent, β-cyclodextrin/kaempferol (β-CD/KAE) inclusion complexes were prepared using
the stirring solution method. The stability constant was determined using the solubility method, and various techniques in-  
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cluding  Fourier-transform infrared  spectroscopy,  scanning electron  microscopy,  X-ray diffraction,  nuclear  magnetic   reso-
nance, and molecular docking were used for systematic characterization of the inclusion complexes. Furthermore, its antiox-
idant capacity and stability were assessed, along with evaluations of its probiotic potential through in vitro simulated diges-
tion and fecal fermentation experiments. The results showed that β-CD formed the stable inclusion complexes with KAE at
a  1:1 molar  ratio  (Kc=3852 L/moL),  significantly  enhancing  KAE's  water  solubility  as  well  as  its  stability  against  light,
heat,  and digestive  environments  (P<0.05).  In  vitro digestion experiments,  the β-CD/KAE inclusion complexes  remained
stable  during gastrointestinal  digestion,  showing no significant  changes  in  total  sugar  or  reducing sugar  content  (P>0.05)
and reaching the colon intact. In vitro fermentation revealed that the β-CD/KAE inclusion complexes significantly promot-
ed the production of short-chain fatty acids and lactic acid, while lowering pH levels to stimulate the growth of beneficial
bacteria,  thus demonstrating good prebiotic activity. In conclusion, the β-CD/KAE inclusion complexes not only improve
KAE's physicochemical properties, but also exhibit considerable probiotic potential by modulating gut microbiota composi-
tion  and  promoting  beneficial  metabolite  generation.  It  holds  important  application  value  in  the  fields  of  medicine  and
health.

Key words：kaempferol；β-cyclodextrin；inclusion complexes；prebiotic；short chain fatty acids

肠道菌群的组成与人类肠道健康息息相关，肠

道细菌在结肠中的相互作用对人体肠道疾病和免疫

调节中起着关键作用[1]。因此，维持肠道微生物群落

的丰富多样性和动态平衡是保护机体整体健康和维

持生理稳态的关键因素。饮食干预中使用益生元是

调节肠道微生物组成和活性的主要策略之一[2]。目

前，不可消化的寡糖（Nondigestible oligosaccharides，
NDOs）是研究最广泛且被广泛认可的益生元。此

外，相关研究强调了黄酮类物质与肠道微生物群之间

的相互作用。与 NDOs相比，这些新兴益生元仍有

很大的研究空间[3−4]。黄酮类化合物对结肠健康具有

显著益处。这类化合物不仅能提升肠道菌群的丰度

与物种丰富度，还可通过调节肠道微生态平衡，展现

出潜在的益生元效应，为维持结肠生理功能稳定提供

重要支持[5]。另外，黄酮类化合物在人体内的生物利

用度较低，但在与肠道微生物的特定相互作用后，可

转化为少量具有显著生物活性的代谢物（短链脂肪

酸），这对维持结肠内部环境稳态、保护结肠上皮细

胞的结构完整性和正常功能意义重大[4]。例如，肠道

菌群分泌的酶（如 β-葡萄糖苷酶）可以水解植物黄酮

的糖苷键，使其转化为游离糖苷，这样更易于进一步

代谢或吸收，有助于调节肠道菌群。肠道菌群还可通

过去羟基化去除黄酮分子中的羟基，改变其结构和功

能[6]。

山奈酚（Kaempferol，KAE）是一种天然存在的

黄酮类化合物，广泛存在于水果、蔬菜和草药中[7−8]

（图 1）。然而，KAE在水中溶解度极低（12.4 µg/mL）
且化学稳定性差，在到达结肠之前就常在消化道中降

解或代谢，这限制了其商业应用[9−10]。因此，改善

KAE的溶解性、稳定性和生物利用度是亟待解决的

关键问题。

将疏水性药物封装在环糊精中是一种提高其生

物利用度的有效策略[11−12]。环糊精是由六、七或八

个 D-葡萄糖单元组成的大环碳水化合物，分别称为

α-、β-和 γ-CDs，具有外亲水、内疏水的特性[13−14]。β-
环糊精（β-Cyclodextrin，β-CD）因其良好的水溶性、

理想的腔体尺寸以及经济的生产成本，是环糊精中应

用于包裹最广泛的类型（图 2）。Dutra等[15] 的研究

发现，利用 β-环糊精包埋香豆素，可实现更快的上皮

再形成和最佳的胶原沉积，进而加速并改善伤口愈

合。Pradhan等[16] 构建了槲皮素-β-环糊精包合物的

壳聚糖纳米颗粒，并进行了结构表征。动物实验显

示，该物质显著缩短了癫痫发作持续时间，降低了发

作频率。Qian等[17] 用 β-环糊精包被精油，并开展了

缓释性能研究。结果表明，含有精油包合物的缓释片

在食品保鲜（大黄鱼鱼片）方面前景可观。尽管取得

了一些进展，但之前的工作主要集中在包合物的结构

表征，对宿主–客体相互作用机制以及益生功能尚未

深入探讨。因此，推测 KAE与 β-CD的结合可能是

β-CD/KAE健康益处的关键因素。β-CD作为一种传

递载体，将 KAE运输到远端肠道，在那里可以发生

微生物转化。然而，β-CD/KAE包合物的益生菌特性

尚未阐明。

 
 

(a) (b)

图 2    β-CD的分子结构和三维模型
Fig.2    Molecular structure and 3D model of β-CD

 

因此，本论文采用搅拌溶液法制备了 β-CD/KAE

 

图 1    山奈酚结构

Fig.1    Chemical structure of kaempferol
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包合物，利用相溶解度法测定其化学计量比。通过

傅里叶变换红外光谱 （Fourier-transform  Infrared
Spectroscopy，FT-IR）、扫描电子显微镜（Scanning
Electron  Microscopy， SEM） 、X射线衍射 （X-ray
Diffraction，XRD）和核磁共振（Nuclear Magnetic Res-
onance，NMR）等多种方法对 β-CD/KAE进行表征。

此外，本研究还对 β-CD/KAE包合物的抗氧化性与

稳定性进行了评估。最后，利用健康人的样本，通过

体外模拟消化和粪便发酵研究其潜在的益生作用。

 1　材料与方法

 1.1　材料与仪器

KAE　分析纯，广州科伦生物科技有限公司；β-
CD　分析纯，国药集团化学试剂有限公司；人工胃

液、人工肠液　南京新帆生物科技有限公司；薄层色

谱板（Thin-layer chromatography，TLC）　日照科谱

诺新材料有限公司；其余试剂均为国产分析级。

S-4800场发射扫描电子显微镜　日本日立公

司； IRPrestige-21傅里叶变换红外光谱仪、DSC-
60A差示扫描量热仪　日本岛津公司；SmartLab-SE
X射线衍射仪　日本理学公司；BRUKER AV 500
型核磁共振波谱仪　瑞士布鲁克公司；7890A型气

相色谱仪　美国安捷伦公司。

 1.2　实验方法

 1.2.1   相溶解度曲线　相溶解度研究采用 Higuchi
等[18] 的方法。配制 β-CD样品（100 mL）（0、50、100、
150、200、250和 300 mmol/L）。然后，向每种溶液

中加入 100  mL过量的 KAE溶液（500  mmol/L）。
然后将混合物在黑暗（30±2 ℃）中磁力搅拌 48 h
（800 r/min）。过滤后，通过紫外光谱（263 nm）测定

KAE浓度，并绘制 KAE与 β-CD的相溶性曲线。每

种溶液组合设置三个重复样品。根据公式（1），对 β-
CD浓度（X）和 KAE浓度（Y）进行线性回归，以确定

包合物的稳定常数（Kc）：

Kc(L/moL) =
S

S0(1−S)
式（1）

式中：S0 表示在没有宿主分子的条件下的 KAE
含量（mmol/L）；S表示曲线的斜率。

 1.2.2   β-CD/KAE包合物的制备　按 1:1的摩尔比

精确称量 β-环糊精（0.908 g）和山奈酚（0.229 g），然
后将其分散在 10%的乙醇溶液（800 mL）中。混合

物在 35 ℃ 避光条件下 800 r/min搅拌 48 h。蒸除

有机溶剂后过滤（0.45 μm），最后进行冷冻干燥得到

β-CD/KAE包合物。

 1.2.3   β-CD/KAE物理混合物的制备　在石英坩埚

中，按照 1:1的摩尔比混合 β-CD和 KAE，研磨混合

物 15 min后即可制成物理混合物样品。

 1.2.4   β-CD/KAE包合物的表征　将 KAE、β-CD、β-
CD/KAE物理混合物和 β-CD/KAE包合物分别进行

如下表征：采用扫描电子显微镜观察，样品置于样品

台上，涂上铂金后，在 5.0 kV、2.5 k×放大倍率下观察

和拍照；采用傅里叶变换红外光谱分析，取 4.8 mg
样品与溴化钾粉末按 1:20比例混合压片，在 4000~
400 cm−1 范围内采集光谱；利用差示扫描量热法，将

样品（7.2 mg）均匀涂抹在铝坩埚中，在 N2（10 ℃/min）
保护下进行扫描（温度范围为 50~300 ℃）；通过 X射

线衍射（X-ray Diffraction，XRD）分析，使用 Cu Kα
辐射源（λ=1.54060 Å），在 40 kV电压和 50 mA电流

下，于 25±2 ℃ 条件下以 15°/min的扫描速率采集

10°~100°（2θ）图谱；最后进行核磁共振氢谱（ 1H
NMR）测试，β-CD溶于 D2O中，而 KAE单独溶于氘

代二甲基亚砜 （Dimethyl  sulfoxide-d6，DMSO-d6）
中。包合物（15.0 mg）溶于 80%的氧化氘中。

 1.2.5   分子对接　以 β-CD作为受体（ID:444041），
将小分子化合物 KAE（ID:5280863）作为配体。二者

的三维结构模型均来源于 PubChem数据库 （https://
pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/）。首先用 ChemDraw Ul-
tra通过能量最小化（Molecular Mechanics 2，MM2）
获得稳定构象。随后，使用 AutoDock-Tools 1.5.6处

理受体和配体，具体操作包括添加氢原子（极性氢及

非极性氢）、分配原子电荷、设置单键数量以及定义

KAE分子中的根原子。再将处理后的受体和配体

以.pdbqt格式保存。随后，运用 AutoDock-Vina进
行半柔性对接（设置口袋大小为 40 Å×40 Å×40 Å，网

格间距 0.375 Å，对接盒子的坐标为：X:Y:Z=7.477:

24.415:3.944，其他参数保持默认值），将整个 β-CD
结构视为潜在的结合位点。选择自由结合能最低

的构象，并使用 Pymol软件对结果进行可视化分析。

 1.2.6   不同浓度的包合物抗氧化及还原力测定　根

据 Yang等[19] 的方法，测定样品对 DPPH自由基和

羟基自由基的清除能力，并采用维生素 C（VC）作为

阳性对照。

 1.2.7   β-CD/KAE稳定性的考察　样品（5.0 mg/mL）
在三种环境下（180 h）进行处理：模拟自然光（4000±
500 lx）、紫外线（365 nm，2.0±0.2 mW/cm2）和黑暗

（置于棕色瓶中，并与其他组在相同的温度条件下）。

此外，包合物溶液（5.0 g/L）在高温（60±2 ℃）和高湿

度（60%±2%）条件下进行测试。样品在不同时间检

测其吸光度，以评估其稳定性。

 1.2.8   体外模拟消化　将等体积的样品溶液（β-CD/
KAE、β-CD和纯化水）加到人工唾液中（40 mL），然
后在 37 ℃（2.5 r/s）的摇床培养箱中进行体外模拟消

化。分别在 0、10、20和 30 min收集样品（2 mL），
然后在 100 ℃ 下灭活 15 min。残余的唾液消化液

与人工胃液以 1:1的体积比混合。在 0、40、80和

120 min时，收集样品（2 mL）并煮沸 15 min。残余上

清液与人工肠道液按 10:3比例混合（V:V）。该混

合物随后转移到摇床继续消化。收集残余上清液

（0、1、2和 3 h）后煮沸并测定。通过蒽酮-硫酸法测

定总糖浓度，通过 DNS比色法评估还原糖浓度。此
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外，还分析了样品的抗氧化活性[19]。根据 Wu等[20]

的研究，采用薄层色谱（Thin-layer chromatography，
TLC）检测 β-CD/KAE包合物的模拟消化过程。

 1.2.9   体外静态粪便菌群发酵　参考 Wu等[21] 方

法，厌氧基础发酵培养基为（g/L）：蛋白胨 2.0、酵母

提取物 2.0、NaHCO3 2.0、NaCl 0.1、KH2PO4 0.04、
K2HPO4 0.04、L-半胱氨酸盐酸盐 0.5、牛胆盐 0.5、
CaCl2  0.01、MgSO4  0.01、血红素 0.025、刃天青

0.001、维生素 K1  0.002、吐温 80  2  mL。以添加

5 mg/mL低聚果糖（Fructo-oligosaccharides，FOS）的
基础发酵培养基作为阳性对照组，未添加任何碳水化

合物的基础发酵培养基作为阴性对照组。试验组则

分别在基础发酵培养基中添加 β-CD和 β-CD/KAE
（5 mg/mL）作为碳源。六名健康个体（三名男性和三

名女性志愿者）在过去三个月内未接受抗生素治疗，

提供了粪便样本。在厌氧条件下，将这些样本重悬于

无菌 PBS溶液中（20 mg/mL），并通过四层纱布过滤

后收集粪便液，在无菌条件下接种到不同实验组。各

组在 37 ℃ 下厌氧培养箱中培养，分别在 0、8、16和

24 h的发酵时间点取样，以测定 pH、OD600 nm、总糖

和还原糖含量。不同发酵时间点的发酵液被冷冻储

存于−80 ℃，以备后续短链脂肪酸（Short-chain fatty
acid，SCFAs）检测。

 1.2.10   短链脂肪酸和乳酸的测定　将不同阶段的发

酵样品进行离心（10000 r/min，15 min），取离心后的

发酵上清液（1 mL），添加终浓度为 1 mmol/L的 2-
甲基丁酸作为内标，再向其中添加 250 μL浓盐酸和

1 mL乙醚，振荡混匀。收集有机层，使用 0.22 μm的

有机滤膜过滤杂质后备用。取样品 5 μL注入气相

系统，采用 HP-INOWAX 色谱柱（30 m×0.25 mm×
0.25 μm）和火焰离子化检测器。测试条件如下：流

速为 1.5 mL/min，分流比为 1:20，加热过程：60 ℃，

1 min；60~190 ℃，升温速率：20 ℃/min，7.5 min；进
样口和火焰离子化检测器温度分别为 220 ℃ 和

250 ℃。使用集成的安捷伦数据库记录和处理数

据。乙酸、丙酸和丁酸的含量根据相同条件下测定

的标准曲线确定：采用一定浓度梯度的 SCFA标准

品溶于发酵培养基中，用同样的处理方法和气相色谱

分析方法，以标准品浓度为横坐标，以其对应的峰面

积与内标的峰面积比为纵坐标，绘制标准曲线。乳酸

浓度通过乳酸试剂盒进行评估[22]。

 1.3　数据处理

实验进行三次平行重复，结果取平均值。数据

统计使用 Excel进行，图表则使用 Origin 2024软件

创建。统计分析通过 SPSS软件（27.0.1）进行，采用

单因素方差分析和邓肯多重比较法评估不同样本之

间的统计差异，P<0.05被视为具有显著性差异。

 2　结果与分析

 2.1　不同浓度的相溶解度曲线

根据 Higuchi's的分类，KAE的溶解度随着宿主

分子浓度的增加而线性增加（R2>0.99）[23]。相图溶解

度曲线为 AL 型，这表明 KAE与宿主分子的摩尔比

均为 1:1（图 3）。Kc是测量包合物稳定性的一个重

要参数，溶液中游离药物分子与被包合药物分子之间

存在动态平衡。若 Kc值较大，则表明 β-CD对 KAE
具有更强的稳定作用[24]。包合物稳定常数 Kc值的

理想范围在 100~5000 L/moL之间。包合物的 Kc
值为 3852 L/moL。结果显示 KAE与 β-CD彼此适

配良好，形成了稳定的包合物。
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图 3    宿主分子存在时 KAE的相溶解度图（25±2 ℃）
Fig.3    Phase solubility diagrams for KAE in the presence

of host molecule (25±2 ℃)
 

 2.2　β-CD/KAE包合物的表征

 2.2.1   扫描电子显微镜观察微观结构　在图 4（a）
中，β-CD为无定形的不规则块状。KAE呈不规则形

状（图 4（b））。物理混合物表明在 β-CD的表面有了

一层额外的细颗粒物质，KAE的结晶团块与 β-
CD的团块共存，表明二者无相互作用（图 4（d））。然

而，在 β-CD/KAE包合物中 KAE和 β-CD的基本结

构都消失了，取而代之的是片状结构（图 4（c））。这

种转变可能是由于 KAE和 β-CD的结晶度都很低，

 

(a) (b)

(c) (d)

10 μm 10 μm

10 μm 10 μm

图 4    β-CD/KAE包合物的扫描电子显微镜图像

Fig.4    SEM images of β-CD/KAE inclusion complex
注：（a）β-CD；（b）KAE；（c）β-CD/KAE包合物；（d）β-CD/KAE
物理混合物。
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二者都未保留其原始形态。这些结果证实，β-CD和

KAE成功地相互作用形成了包合物[25]。

 2.2.2   傅里叶变换红外光谱（FT-IR）分析　β-CD
在 3398.5 cm−1 和 2927.9 cm−1 处出现吸收峰，分别

与-OH和 C-H的伸缩振动有关；在 1643.3 cm−1 和

1033.8 cm−1 处的吸收则归因于-OH弯曲振动和 C-O

伸缩振动（图 5）[26]。而 KAE对应的光谱图与文献一

致，其特征吸收峰位于 1176、1379、1610、1654 和

3421 cm−1 处[27]。例如，在 1654 cm−1 处存在一个特

征性的羰基伸缩振动，包合时，该峰可能会移至 1641

cm−1，波数降低且强度减弱，这是因为在 β-CD腔内

形成了氢键作用[11]。与纯品相比，物理混合物的吸收

光谱整体表现为纯品峰的叠加，未呈现十分显著的差

异，这表明二者之间的相互作用很弱或不存在相互作

用。然而，在 β-CD/KAE包合物中，β-CD的吸收峰

仍然可见，而 KAE的吸收峰则消失了，这表明 KAE

在 β-CD中限制了其红外振动。这些结果表明，与 β-
CD相比，-OH弯曲振动右移了 19 cm−1，这种移动是

由 KAE的-OH基团与 β-CD的 C-O-C基团之间的相

互作用引起的，这进一步证明了氢键的形成，从而证

实了 β-CD/KAE包合物的形成[28]。这些结果与刘乐

乐等[29] 报道的山奈酚/羟丙基-β-环糊精包合物相似。
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图 5    β-CD/KAE包合物的 FT-IR谱图
Fig.5    FT-IR spectra of β-CD/KAE inclusion complex

 

 2.2.3   X射线衍射分析　活性物质的结晶状态与其

溶解度和稳定性有不可分割的联系，而 X射线衍射

（X-Ray Diffraction，XRD）是检测物质的晶体状态的

一种有效方法 [30]。由图 6可知，β-CD和 KAE的

XRD图谱显示出密集而尖锐的衍射峰，表明它们以

晶态存在。当两者以物理方式进行混合以后，结晶峰

的强度略有降低，这表明没有新物质形成[31]。然而，

在包合物中，这些尖锐的衍射峰不再存在。相反，在

10.62°和 12.48°处出现了宽广的无定形衍射峰，这证

实当 KAE穿透 β-CD腔体时，它与 β-CD发生了相

互作用，导致 KAE不再处于晶体态[32]。

 2.2.4   热重分析　如图 7所示，β-CD的热分解分为

两个阶段。在第一阶段，由于表面和内部水分从

50~100 ℃ 蒸发，导致质量损失 8.48%，可能是 β-环

糊精中含有的结合水的挥发。在第二阶段，由于主链

和交联键在 305~386 ℃ 之间断裂导致 β-CD被分

解，质量损失达到 77.52%。在物理混合物的热重曲

线中，两个明显的质量损失区间分别位于 50~113 ℃

和 294~401 ℃，损失率分别为 4.64%和 68.08%。在

水和 KAE挥发及 β-CD降解过程中，呈现出与 KAE

和 β-环糊精相似的谱图趋势，证明 KAE和 β-CD是

主要成分。包合物的热重曲线与其他样品不同，

70~110 ℃ 相的质量损失率较低，表明空腔中的水被

KAE取代，形成了更强的作用力。在从室温升温至

290 ℃ 的过程中，包合混合物的重量损失持续缓慢，

这证实了包合混合物对 KAE的合理保护使其耐热

性能比 KAE更好。
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图 7    β-CD/KAE包合物的热重分析图
Fig.7    Thermogravimetry analysis curves of β-CD/KAE

inclusion complex
 

 2.2.5   差示扫描量热分析　差示扫描量热（Differen-
tial scanning calorimetry，DSC）曲线中热吸收和熔融

峰的消失或变化是新物质产生的证据[33]。由图 8可

知，β-CD在 96 ℃ 时具有更宽的峰形。这种较宽的

峰形可能是由于 β-CD中存在多个 H2O来源，这些

水分子可能通过氢键与 C2 和 C3 葡萄糖吡喃单元上

的-OH基团结合，位于 β-CD分子的较大边界，或与

C6 葡萄糖吡喃单元上-OH基团相关联，位于较小边

界[34]。KAE在 283 ℃ 以下有一个吸热峰，对应其分

解温度。然而，在包合物中 KAE的特征峰完全消

失，这表明 KAE与 β-CD之间存在相互作用，从而形

成了新物质，并导致其从结晶状态转变为无定形状
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图 6    β-CD/KAE包合物的 XRD结果

Fig.6    Result of the XRD of β-CD/KAE inclusion complex
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态。此外，物理包合物仅显示出 KAE和 β-CD特征

峰的合并，仅有轻微的温度偏移。这可能是因为物理

混合物成分之间只有物理相互作用，没有分子间相互

作用或新物质形成。这些结果表明 KAE成功地被

封装在 β-CD内。

 2.2.6   核磁分析　在 δ 4.93 （H1）、δ 3.52 （H2）、δ

3.83 （H3）、δ 3.44 （H4）、δ 3.74 （H5） 和 δ 3.72 （H6） ppm

处观察到 β-CD的质子信号（图 9（a））[35]。图 9（b）

显示 KAE的典型特征峰（δ 12.52 （5-OH）、δ 10.31

（7-OH）、δ 8.05 （H3´, H5´）、δ 6.93 （H2´, H6´）、δ 6.51

（H8）和 δ 6.22 （H6） ppm）。受 KAE的影响，β-CD内

部 H3 和 H5 的化学位移值发生了变化。H3 从 3.819

ppm变为 3.721 ppm（Δ δ=−0.098），而 H5 则从 3.728

ppm变为 3.672 ppm（Δδ=−0.056）（图 9（c））。H3 的

化学位移值高于 H5 的化学位移值，H3 位于空腔的宽

端附近，而 H5 位于窄端附近，这表明 KAE成功地

被 β-CD包裹，表明它从靠近 H3 的宽端进入 β-

CD的空腔[36]。包合后 KAE的低场峰消失了，因为

KAE作为 β-环糊精的核心物质进入空腔时信号峰

被屏蔽了，这进一步证实 KAE与 β-CD形成包

合物。

 2.3　分子对接分析

β-CD/KAE包合物的最佳构象如图 10所示，

KAE可完全进入 β-CD的空腔，二者空间尺寸匹配

良好，最佳结合能为−7.4 kcal/mol。此外，氢键的形

成也进一步提高了包合物的稳定性。KAE的 C环

上的苯酚羟基与 β-CD的 C2 位置的氧原子形成了

2.1 Å的氢键，而 KAE的 A环上的氢原子（5-OH）与

β-CD的 C2 位置的氧原子形成了 2.2 Å的氢键。这

些氢键键长处于合理区间内，表明两者之间存在较强

的氢键作用[37]。整体来看，KAE与 β-CD通过氢键

和疏水作用形成了稳定的包合复合物。这种相互作

用模式有助于 KAE稳定存在于 β-CD空腔内，产生

稳定相互作用。这与之前通过溶解度方法推导出 β-
CD/KAE包合物的化学计量比一致（1:1）。
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图 10    β-CD/KAE包合物最小能量构型
Fig.10    Minimum energy configuration of β-CD/KAE

inclusion complexes
注：（a）俯视图；（b）侧视图；（c）2D图；黄色虚线代表氢键，红
色代表氧原子，白色代表氢原子。
 

 2.4　不同浓度的 β-CD/KAE包合物抗氧化能力测定

多酚是植物中重要的次级代谢产物，具有很强

的抗氧化活性[38]。研究结果表明，自由基清除活性与

包合物浓度呈正相关（图 11）。浓度为 2.0 g/L时，β-
CD/KAE包合物的 DPPH和羟自由基清除率分别

为 80.2%±1.2%和 73.4%±2.9%，明显高于 KAE及

β-CD。这说明 β-CD的包封大大提高了其抗氧化活

性，在一定程度改善了 KAE在水中的分散，从而可

以更好地接触体系中的自由基。此外，多糖的包覆可

能会改善 KAE的溶解度，β-CD和 KAE之间的分子

间氢键作用可以在一定程度上改善 KAE的空间结

构，从而有效提高其抗氧化活性[39]。根据 Ilk等[40] 的

研究，负载 KAE的卵磷脂/壳聚糖纳米颗粒也提高了

活性物质的抗氧化能力。
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图 8    β-CD/KAE包合物的差示扫描量热曲线

Fig.8    DSC curves of β-CD/KAE inclusion complex
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 2.5　β-CD/KAE的稳定性实验

在自然光和黑暗条件下，随着时间的推移，

KAE的保留率降解速度较慢，表明 KAE在这些条

件下具有良好的稳定性（图 12）。然而，随着暴露时

间（紫外线）的增加，样品的保留率为 54.17%±

0.12%，这表明 KAE的稳定性可能会受到紫外线的

强烈干扰，建议将样品保存在没有长时间紫外线照射

的环境中。此外，虽然 β-CD/KAE包合物在高湿度

条件下保持稳定，但在高温条件下稳定性显著降低，

40 h后降低了 54.28%±0.03%（图 12（b））。

 2.6　β-CD/KAE的体外消化实验

在所有消化阶段，总糖和还原糖的含量都保持

相对稳定，没有观察到显著的统计学差异（P>0.05），
这表明 β-CD在水解条件下保持稳定，并能抵抗胃肠

道中的消化酶（表 1和图 13）。这种稳定性表明，β-
CD可以成为有益结肠细菌的持久碳源。此外，β-
CD还是一种理想的封装载体材料，能够承受上消化

道的恶劣条件[41]。

 
 

表 1    β-CD/KAE包合物中总糖和还原糖含量的变化
Table 1    Changes of the total and reducing sugar contents

in β-CD/KAE inclusion complexes

样品
消化时间
（min）

总糖含量（g·L−1）
还原糖含量

（g·L−1）

人工唾液

0 0.571±0.010 0.017±0.009
10 0.576±0.007 0.020±0.010
20 0.570±0.011 0.019±0.008
30 0.572±0.011 0.022±0.011

人工胃液

0 0.513±0.008 0.033±0.016
40 0.511±0.015 0.035±0.019
80 0.508±0.013 0.036±0.012
120 0.508±0.016 0.038±0.013

人工肠液

0 0.439±0.019 0.051±0.011
60 0.435±0.007 0.054±0.009
120 0.433±0.021 0.056±0.018
180 0.422±0.018 0.057±0.010
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图 13    体外 TLC模拟消化对 β-CD/KAE包合物的影响
Fig.13    Effect of simulated digestion on β-CD/KAE inclusion

complexes by TLC in vitro
 

 2.7　体外消化对 β-CD/KAE抗氧化特性的影响

在消化过程中，β-CD/KAE的抗氧化能力出现了

不同程度和不同趋势的下降（P>0.05）。原因可能是

消化环境的改变导致多酚含量下降，从而降低了清除

活性（图 14）。在同一消化阶段，抗氧化性差异可能
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图 11    不同浓度 β-CD/KAE包合物抗氧化能力活性

Fig.11    Antioxidant capacity activity of different concentra-
tions of β-CD/KAE inclusion complexes

注：（a）DPPH自由基清除率；（b）羟基自由基清除率。
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与抗氧化活性检测系统的作用机制有关[42]。总的来

说，唾液消化不影响样品的抗氧化活性，而通过胃肠

道消化会导致抗氧化活性下降。

 2.8　包合物对肠道微生物群的影响

 2.8.1   不同碳源对益生菌生长和发酵 pH的影响　

发酵系统的 pH持续下降，这可能是肠道微生物在发

酵过程中利用样品产生酸性代谢产物（短链脂肪酸）

所致（图 15（a））。包合物组的 pH降幅较大（5.76±

0.04），表明 KAE可能通过促进特定菌群的生长，加

快了发酵期间的代谢活性。随着发酵时间延长

（16~24 h），与 CK组相比，包合组的 OD600 nm 逐渐

上升（P<0.05） （图 15（b））。这表明 KAE在后期对

肠道菌群生长具有促进作用，可能通过调节菌群的代

谢途径来促进益生菌增殖。此外，不同样品可被肠道

菌群作为天然碳源利用和降解，但其利用率存在一定

差异[43]。

 2.8.2   样品对 SCFAs的影响　SCFAs参与体内重

要的生理代谢过程，为结肠粘膜细胞提供主要能量，

维持肠道正常功能[44−45]。发酵 24 h后，各组 SCFAs

的含量均有所增加，表明在发酵过程中，肠道微生物

群对底物进行了一定程度的利用。随着发酵时间的

变化，不同基质实验组的 SCFAs浓度也不同，这说明

在不同基质的发酵期，肠道微生物群的生长状态也不

同（图 16）。

各组的乙酸浓度在 SCFAs中占主导地位。包合

物组检测到的乙酸含量（1.41±0.02 g/L）显著（P<0.05）

高于 β-CD组（1.19±0.02 g/L）（图 16（a））。这可能与

双歧杆菌、乳酸杆菌和大单胞菌的数量增加有关，它
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们促进了乙酸和丙酸的产生，而乙酸能够通过影响体

内脂质代谢和葡萄糖平衡来维持能量平衡和代谢平

衡[46]。丙酸是 SCFAs的重要组成部分，可参与葡萄

糖生成途径，降低肝脏和血浆中的脂肪酸水平[47−48]。

随着发酵过程的进行，包合物组中丙酸的含量不断增

加，在发酵结束时达到 127.06±3.14 mg/L（图 16（b））。
丁酸有助于维持结肠细胞的完整性、增强屏障

功能和促进粘蛋白的表达 [49]。在 24 h时，β-CD/
KAE包合物产生的丁酸浓度为 81.53±2.48 mg/L，显
著高于空白组的丁酸浓度（P<0.05）（图 16（c））。丁

酸的产生往往伴随着黄酮类和生物胺等分子，这些分

子对肠道有不利影响。因此，粪便发酵中植物多酚的

丁酸产量较低，表明其具有减少有害代谢物的潜

力[50]。乳酸还有益于免疫系统，因为它可以作为促炎

和抗炎细胞因子产生的调节因子[51]。如图 16（d） 所
示，包合物组的乳酸浓度达到 1.91±0.02 g/L。

 3　结论
本研究成功制备 β-CD/KAE包合物，经多表征

手段确认其形成与结构特征。该包合物能够提高

KAE的水溶性与稳定性，且体外消化中稳定性良好，

能完整进入结肠。体外发酵实验证实，其还可通过调

节肠道菌群及短链脂肪酸发挥益生作用。本研究为

KAE的高质化开发利用提供了一定的理论参考。然

而，β-CD/KAE包合物的作用机制仍需通过代谢组学

等技术深入解析，其体内功效（如肠道菌群调节、抗

氧化应激）有待动物模型验证。未来需探索通过体内

实验，深化菌群调节机制研究及其协同效应来提升其

综合生物活性。

© The Author(s) 2026.  This  is  an  Open  Access  article   dis-
tributed under  the  terms  of  the  Creative  Commons  Attribution   Li-
cense (https://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/4.0/).
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图 16    粪便发酵过程中 β-CD/KAE包合物对体外 SCFAs浓度的影响
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