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厚朴温中汤煎汤与其配方颗粒化学成分及入血成分一致性研究
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　　摘要：目的 研究厚朴温中汤煎汤与其配方颗粒两者的化学成分及入血成分的一致性，探讨配方颗粒替用传统汤剂

的适用性。方法 采用猪油与冷食醋制造脾胃虚寒大鼠模型，通过 ＥＬＩＳＡ试剂盒测试各给药组生化指标以评价药效。
采用超高效液相色谱－四极杆－飞行时间串联质谱（ＵＰＬＣ－Ｑ－ＴＯＦ－ＭＳ／ＭＳ）技术研究厚朴温中汤煎汤与其配方颗粒
的化学成分、入血原型成分与代谢物。根据保留时间、精确相对分子质量、二级质谱裂解碎片及对照品进行成分鉴定和

表征。结合ＰｅａｋＶｉｅｗ、ＭａｋｅｒＶｉｅｗ、ＭｅｔａｂｏｌｉｔｅＰｉｌｏｔ等软件进行模式识别评价厚朴温中汤煎汤与其配方颗粒化学成分及入
血成分的一致性。结果 以有监督的正交偏最小二乘法（ＯＰＬＳ－ＤＡ），设置 ＶＩＰ＞２．５，筛选出两者差异性化学成分６６
个，差异性入血原型成分１４个，差异性入血代谢物１２个。结论 从生化指标来看，厚朴温中汤煎汤与其配方颗粒无显著

性差异。从化学成分来看，橙皮苷、山姜素等黄酮类及木脂素类成分差异较大，入血后，煎汤与其配方颗粒入血成分差异

缩小，特别是橙皮苷、山姜素等黄酮类成分的差异明显缩小，成分入血后似乎发生了“拉平效应”。
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　　厚朴温中汤是国家中医药管理局２０１８年颁布的《古代经
典名方目录（第一批）》中收录方剂，由姜厚朴、草豆蔻、陈皮

（去白）、炒甘草、茯苓、木香、干姜７味药组成。该方最早见于
《内外伤辨惑论》（金·李东垣）［１］，主治脾胃寒湿气滞证，证

见脘腹胀满或疼痛、不思饮食、四肢倦怠、舌苔白腻、脉沉弦。

临床常用于治疗急慢性胃炎、慢性肠炎、胃溃疡、胃肠功能紊乱

及脾胃虚寒等疾病，疗效显著［２］。鉴于中药主要是用于病理

状态的机体内，而厚朴温中汤主要用于脾胃虚寒动物，当前关

于脾胃虚寒证动物模型造模方法主要有猪油和冷食醋长时间

灌胃法，该法通过检测造模后动物血清中胃泌素（ＧＡＳ）与胃动
素（ＭＴＬ）含量变化结合动物生理状态变化评价造模是否成功
以及药效作用［３－６］。尽管前人对厚朴温中汤的入血成分有少

量研究［７］，但未见对功效相关的物质基础进行深入研究。采

用脾胃虚寒大鼠模型对厚朴温中汤煎汤及配方颗粒的差异性

入血成分进行研究，有利于评价功效相关物质基础的一致性及

可靠性。随着在实际诊疗中的应用愈加广泛，中药配方颗粒在

中医药领域所占比重日益增加。２０２１年《关于结束中药配方
颗粒试点工作的公告》发布后，中药配方颗粒进入“后试点”阶

段［８］。中药配方颗粒与传统汤剂之间的等效性及一致性研究

也显得愈发重要。目前，中药配方颗粒与传统汤剂一致性与等

效性研究主要存在以下问题。一是绝大部分研究报道中，包括

化学、药理药效和临床疗效对比研究，制备用于对比的中药配

方颗粒与传统汤剂两者所采用的原料（中药饮片）批次不同。

因为两者制备的起始原料不同，导致两者没有可比性，得出的

结论存疑［９］。二是化学成分对比研究方面，多数采用单一或

几个有效成分指标，少数采用指纹图谱进行比较［１０－１１］。缺乏

配方颗粒与传统汤剂的整体、系统对比研究，缺少入血成分、药

代动力学等体内过程研究。由于中药复方成分复杂，通过口服

给药后，真正入血的成分才有可能是中药的药效成分，分析和

寻找口服后能够入血的原型成分及成分在体内的代谢物，才能

够为其药效物质基础的阐释提供科学的依据［１２－１４］。三是药理

药效等效性研究方面，多数采用单一或有限指标进行药效学对

比研究，缺乏整体和系统考虑，难以体现“方证对应”中医药

理论［１５－１６］。

因此，本文以同样批次的中药饮片制备厚朴温中汤煎汤及

其配方颗粒，采用超高效液相色谱－四极杆－飞行时间串联质
谱（ＵＰＬＣ－Ｑ－ＴＯＦ－ＭＳ／ＭＳ）技术及化学模式识别法首次研
究了厚朴温中汤煎汤及其配方颗粒的差异性化学成分以及二

者在脾胃虚寒大鼠体内的差异性入血成分，评价二者的一致性

和等效性，为临床用药提供科学依据及指导性意见。

１　材料
１．１　仪器

ＴｒｉｐｌｅＴＯＦＴＭ５６００＋型质谱仪（美国ＡＢＳＣＩＥＸ公司），Ｍｉｌｌｉ－
Ｑ型纯水仪（美国Ｍｉｌｌｉｐｏｒｅ公司），ＬＣ－３０Ａ型液相色谱仪（日
本岛津公司），ＭＴＮ－２８００Ｄ型氮吹浓缩装置（天津奥特赛恩斯
仪器有限公司），ＴＤ５多管架自动平衡离心机（上海卢湘仪离
心机仪器有限公司），ＴＧＬ－１６．５Ｍ型高速离心机（上海卢湘仪
离心机仪器有限公司），ＢＴ２５Ｓ型十万分之一电子天平（德国
Ｓａｒｔｏｒｉｕｓ公司），电磁炉（九阳股份有限公司），Ｃ１８－Ｕ固相萃
取小柱（６ｍＬ／５００ｍｇ）（北京迪马科技有限公司），ＥＹＥＬＡ
Ｎ－１３００型旋转蒸发仪（日本东京理化株式会社）。
１．２　对照品及试剂

对照品厚朴酚（批号：１１０７２９－２０２０１５）、和厚朴酚（批号：
１１０７３０－２０１９１５）、山姜素（批号：１１０７６２－２０１８０６）、桤木桐（批
号：１１１８３０－２０１７０３）、乔松素（批号：１１１８２９－２０１７０３）、小豆蔻
明（批号：１１０７６３－２０２１０５）、橙皮苷（批号：１１０７２１－２０２０１９）、
甘草苷（批号：１１１６１０－２０１９０８）、甘草酸铵（批号：１１０７３１－
２０２１２２）、木香烃内酯（批号：１１１５２４－２０１９１１）、去氢木香内酯
（批号：１１１５２５－２０１９１２）、６－姜辣素（批号：１１１８３３－２０２００７），
以上对照品均购自中国食品药品检定研究院；水为超纯水；乙

腈、甲酸为质谱纯；其他试剂均为分析纯；胃动素（ＭＴＬ：Ｒｅｃｏｍ-
ｂｉｎａｎｔＭｏｔｉｌｉｎ，批号：２０２３０３２５）、胃泌素（ＧＡＳ：Ｇａｓｔｒｉｎ，批号：
２０２３０３２５）检测试剂盒均购自南京建成生物工程研究所，猪油
（金锣肉制品集团有限公司），５％食醋（山西紫林醋业股份有
限公司）。

１．３　药材
各味药配方颗粒均为自制且含量符合配方颗粒国家标准，

与煎汤药材均为同一批次。实验用药材经江西中医药大学中

药鉴定室付小梅教授鉴定如下：厚朴为木兰科植物厚朴 Ｍａｇ-
ｎｏｌｉａｏｆｆｉｃｉｎａｌｉｓ的干燥干皮的姜制品、芸香科植物橘Ｃｉｔｒｕｓｒｅｔｉｃ-
ｕｌａｔａ的干燥成熟果皮、豆科植物甘草 Ｇｌｙｃｙｒｒｈｉｚａｕｒａｌｅｎｓｉｓ的干
燥根茎的炒制品、姜科植物草豆蔻Ａｌｐｉｎｉａｋａｔｓｕｍａｄａｉ的干燥近
成熟种子、多孔菌科真菌茯苓 Ｐｏｒｉａｃｏｃｏｓ的干燥菌核、菊科植
物木香Ａｕｃｋｌａｎｄｉａｌａｐｐａ的干燥根、姜科植物姜 Ｚｉｎｇｉｂｅｒｉｓｏｆｆｉｃｉ-
ｎａｌｅ的干燥根茎。厚朴温中汤配方颗粒与煎汤的产地批号组
方信息见表１。

表１　药材产地批号组方信息

煎汤编号 厚朴产地及批号 草豆蔻产地及批号 陈皮产地及批号 甘草产地及批号 木香产地及批号 茯苓产地及批号 干姜产地及批号

Ｓ１ 湖北宣恩２０１８０７１７０３ 广西玉林２０１８０９１７０１ 湖北荆门２０１９１１２７０２ 新疆明丰２０２２０１３１０１ 四川广元２０２２０１０５０１ 湖北英山２０２２０２２８０１ 云南曲靖２０１８０９１７０１
Ｓ２ 湖北沙道沟２０１８１００６２２ 广西玉林２０１８０９１７０１ 湖北荆门２０１９１１２７０２ 新疆明丰２０２２０１３１０１ 四川广元２０２２０１０５０１ 湖北英山２０２２０２２８０１ 云南曲靖２０１８０９１７０１
Ｓ３ 浙江杭州２０２１０９２６１０ 广西玉林２０１８０９１７０１ 湖北荆门２０１９１１２７０２ 新疆明丰２０２２０１３１０１ 四川广元２０２２０１０５０１ 湖北英山２０２２０２２８０１ 云南曲靖２０１８０９１７０１
Ｓ４ 湖北宣恩２０１８０７１７０３ 广西玉林２０１９０７０６０４ 湖北荆门２０１９１１２７０４ 新疆和田２０２２０１３３０１ 云南玉龙２０２２０１０９０１ 湖北英山２０２１１２２９０１ 云南曲靖２０１８０９１７０４
Ｓ５ 湖北宣恩２０１８０７１７０３ 海南五指山２０２２０１２３０１ 江西赣州２０１９１１２７０８ 新疆于田２０２２０１３４０１ 云南玉龙２０２２０１０８０１ 湖北英山２０２２０３２４０１ 云南罗平２０２２０６１７０１
Ｓ６ 湖北沙道沟２０１８１００６２２ 广西玉林２０１９０７０６０４ 湖北荆门２０１９１１２７０４ 新疆和田２０２２０１３３０１ 云南玉龙２０２２０１０９０１ 湖北英山２０２１１２２９０１ 云南曲靖２０１８０９１７０４
Ｓ７ 湖北沙道沟２０１８１００６２２ 海南五指山２０２２０１２３０１ 江西赣州２０１９１１２７０８ 新疆于田２０２２０１３４０１ 云南玉龙２０２２０１０８０１ 湖北英山２０２２０３２４０１ 云南罗平２０２２０６１７０１
Ｓ８ 浙江杭州２０２１０９２６１０ 广西玉林２０１９０７０６０４ 湖北荆门２０１９１１２７０４ 新疆和田２０２２０１３３０１ 云南玉龙２０２２０１０９０１ 湖北英山２０２１１２２９０１ 云南曲靖２０１８０９１７０４
Ｓ９ 浙江杭州２０２１０９２６１０ 海南五指山２０２２０１２３０１ 江西赣州２０１９１１２７０８ 新疆于田２０２２０１３４０１ 云南玉龙２０２２０１０８０１ 湖北英山２０２２０３２４０１ 云南罗平２０２２０６１７０１

Ｓ１０▲ 浙江杭州２０２１０９２６１０ 海南五指山２０２２０１２３０１ 湖北荆门２０１９１１２７０２ 新疆和田２０２２０１３３０１ 云南玉龙２０２２０１０８０１ 湖北英山２０２２０３２４０１ 云南罗平２０２２０６１７０１

　　注：标“▲”为本研究实验动物给药的批次。

３８１



第４３卷　第１期
２０２５年 １月

中　华　中　医　药　学　刊
ＣＨＩＮＥＳＥ　ＡＲＣＨＩＶＥＳ　ＯＦ　ＴＲＡＤＩＴＩＯＮＡＬ　ＣＨＩＮＥＳＥ　ＭＥＤＩＣＩＮＥ

Ｖｏｌ．４３Ｎｏ．１
Ｊａｎ．２０２５

１．４　动物
ＳＰＦ级雄性 ＳＤ大鼠３５只，体质量２００～２２０ｇ，均购自湖

南斯莱克景达实验动物有限公司，许可证号 ＳＣＸＫ（湘）２０１９－
０００４，经适应性饲养 ７ｄ后用于此次实验，饲养温度 ２３～２６
℃，相对湿度 ５０％ ～７０％。本文所涉及的动物实验经江西中
医药大学动物伦理委员会批准，批准文号ＪＺＬＬＳＣ２０２２０８１５。
２　方法
２．１　化学成分对比分析
２．１．１　煎汤　经课题组前期考证，确定全方煎煮方法为：取厚
朴（姜制）３７．３０ｇ，陈皮（去白）３７．３０ｇ，甘草（炒制）１８．６５ｇ，
草豆蔻 １８．６５ｇ，茯苓（茯苓块）１８．６５ｇ，木香 １８．６５ｇ，干姜
３.０６９ｇ，混合后制成粗粉，称取 １０ｇ，加水 ４００ｍＬ，煮至 ２００
ｍＬ，去渣，即得。
２．１．２　供试品溶液的制备　（１）煎汤供试液：取“２．１．１项下”
药液，趁热过滤，得到的滤液趁热离心（４０００ｒ·ｍｉｎ－１）１０ｍｉｎ，
取上清液备用。取固相萃取小柱，用甲醇５ｍＬ活化，水５ｍＬ
平衡，平衡后，精密量取离心上清液５ｍＬ上样，加１０％甲醇５
ｍＬ淋洗，再加纯甲醇 ５ｍＬ洗脱，收集洗脱液。取洗脱液过
０.２２μｍ有机滤膜，制备得到煎汤供试液。采用同样的方法平
行制备１０份。

（２）配方颗粒供试液：按比例精密称取前期制得各药材配
方颗粒适量，加水溶解成与煎汤相同的生药浓度（约０．０５ｇ·
ｍＬ－１），同“２．１．２（１）项下”煎汤供试液制备方法，制备得到配
方颗粒供试液。采用同样的方法平行制备１０份。
２．１．３　混合对照品溶液的制备　分别精密称定各对照品适
量，用甲醇溶解制备对照品储备液。精密吸取各对照品储备液

适量，置于１０ｍＬ量瓶中，加甲醇定容至刻度，摇匀，得厚朴酚、
和厚朴酚、山姜素、乔松素、小豆蔻明、桤木酮、橙皮苷、甘草苷、

甘草酸铵、去氢木香内酯、木香烃内酯、６－姜辣素质量浓度分
别为６．６７、４．０１、１２．５４、８．３３、８．３３、１３．３３、２０．８３、５．０１、２５．９２、
２１．３３、２５．４２、２４．９３ｍｇ·Ｌ－１的混合对照品溶液。
２．１．４　辅料供试液　精密称取辅料适量（称取的各药材配方
颗粒量中所含辅料的量），加水溶解后，同“２．１．２（１）项下”煎
汤供试品溶液制备方法，制备得到辅料供试液。

２．２　动物的造模及给药
２．２．１　药液的制备　（１）煎汤药液：按“２．１．１项下”方法制备
后，浓缩至生药浓度为１．５ｇ·ｍＬ－１，即得。

（２）配方颗粒药液：按比例精密称取前期制得各药材配方
颗粒适量，加水溶解成与煎汤相同的生药浓度，即得。

（３）煎汤加辅料药液：向厚朴温中汤煎汤中加入辅料适量
（称取的各药材配方颗粒量中所含辅料的量），即得。

２．２．２　造模　３５只ＳＤ大鼠，随机取７只为空白（ＣＯＮ）组，剩
下的２８只进行造模，每天上午模型组按１０ｍＬ·ｋｇ－１灌胃给
药４℃冷食醋，下午按１０ｍＬ·ｋｇ－１给予精炼猪油［６］，持续造

模１０ｄ；空白组每天上午、下午各灌胃蒸馏水１次，灌胃体积
设为１０ｍＬ·ｋｇ－１。期间自由饮食和饮水，并每天记录实验
动物的体质量、饮食量和饮水量。１０ｄ后观察到模型大鼠出
现了进食饮水减少、舌苔发紫、倦卧少动、部分大便稀溏、腹

部胀气、体质量骤减且较空白组体质量轻等现象，根据上述

现象及试剂盒数据进行综合判断，说明脾胃虚寒大鼠模型制

造成功。

２．２．３　给药　造模成功后将造模大鼠随机分为４组，每组７
只，即模型（ＭＯＤ）组、煎汤（ＤＥＣ）组、配方颗粒（ＧＲＡ）组、煎
汤加辅料（ＡＣＣ）组。以生药量约１３．５ｇ·ｋｇ－１灌胃对应药
液，空白组和模型组灌胃等量的蒸馏水，连续７ｄ；其间模型
组由于造模后过于虚弱，死亡１只。末次给药前禁食不禁水
１２ｈ。
２．２．４　样本采集与处理　（１）含药及空白血浆的采集：于各
组大鼠末次给药后２ｈ，在大鼠眼底静脉丛取血０．７５ｍＬ置于
含肝素钠的 ＥＰ管中，于４℃冰箱放置３０～６０ｍｉｎ后，４℃，
４０００ｒ·ｍｉｎ－１离心１０ｍｉｎ，取上清，即得血浆样品，－８０℃存
放，备用。

（２）含药及空白血浆的处理：取血浆样品１００μＬ，加入５
倍体积的乙腈，涡旋 １ｍｉｎ，静置 １０ｍｉｎ后，以 １２０００ｒ·
ｍｉｎ－１、４℃冷冻离心２０ｍｉｎ，取上清，氮气吹干，残留物加１００
μＬ色谱甲醇复溶，以１２０００ｒ·ｍｉｎ－１、４℃冷冻离心２０ｍｉｎ，
取上清，进样。

（３）ＱＣ样本的处理：将各组血浆各取５０μＬ合并至干燥
离心管中，按２．２．４（２）方法处理，即得。

（４）血清样本的采集与试剂盒检测：待采集完血浆样品后
麻醉，采用腹主动脉采集血清，静置３０～６０ｍｉｎ后，４℃、３５００
ｒ·ｍｉｎ－１取上清，根据ＭＴＬ和ＧＡＳ试剂盒的说明书进行检测。
２．３　色谱条件

色谱柱：ＷａｔｅｒｓＡＣＱＵＩＴＹＢＥＨＣ１８（２．１ｍｍ×５０ｍｍ，１．７
μｍ）；流动相：Ａ（０．１％甲酸水溶液，ｖ／ｖ），Ｂ（乙腈），采用梯度
洗脱方式，设置如下：０．０１～１５ｍｉｎ（５％→４０％Ｂ），１５～３０ｍｉｎ
（４０％→９５％Ｂ），３０～３２ｍｉｎ（９５％Ｂ），３２～３２．１ｍｉｎ（９５％→
５％Ｂ），３２．１～３７ｍｉｎ（５％Ｂ），进样量：５μＬ。
２．４　质谱条件

正负离子模式，温度５００℃，离子源电压５５００Ｖ，裂解电压
１００Ｖ，碰撞能量１０ｅＶ，以氮气为雾化气体，数据采集范围ｍ／ｚ
５０～１５００。
２．５　数据处理及鉴定

采集化学成分及入血成分质谱数据，扣除空白血浆中的内

源性成分及辅料中的成分。通过 ＭａｒｋｅｒＶｉｅｗ软件进行峰对
齐、峰匹配等处理，得到包含化合物保留时间和质荷比信息的

文件。将处理后的数据导入 ＳＩＭＣＡ１４．１统计软件，对其进行
主成分分析（ＰＣＡ）和偏最小二乘法 －判别分析（ＯＰＬＳ－ＤＡ）
分析，通过ＯＰＬＳ－ＤＡ的变量投影重要性（ＶＩＰ）值筛选出差异
性组分；再采用 ＰｅａｋＶｉｅｗ软件根据保留时间和精确分子量及
二级碎片离子信息，结合对照品质谱图、参考文献及课题组前

期自建药材成分数据库对统计分析得到的差异性成分进行结

构鉴定；同时，将鉴定出的入血成分结果导入 ＭｅｔａｂｏｌｉｔｅＰｉｌｏｔ软
件，建立代谢产物数据库，进行代谢产物鉴定。

３　结果
３．１　血清中的ＭＴＬ和ＧＡＳ含量

如插页ⅩⅩⅫ图 １所示，与 ＣＯＮ组比较，ＭＯＤ组 ＧＡＳ及
ＭＴＬ含量显著下降（Ｐ＜０.０５），与ＭＯＤ组相比，各给药组ＧＡＳ
及ＭＴＬ含量均显著上升（Ｐ＜０.０５），且 ＤＥＣ组与 ＧＲＡ组之
间差异无统计学意义（Ｐ＞０.０５），但从趋势上看，ＧＲＡ组稍
优于ＤＥＣ组。提示造模成功且煎汤与配方颗粒疗效良好并
且无显著性差异。
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３．２　给药前后体质量变化
如插页ⅩⅩⅫ图２所示，造模成功后进行分组，给药前 ＣＯＮ

组大鼠体质量显著高于其余各组（Ｐ＜０.０５），给药后，ＭＯＤ组
大鼠体质量显著低于 ＣＯＮ组及各给药组（Ｐ＜０.０５），ＤＥＣ组
与ＧＲＡ组体质量差异无统计学意义（Ｐ＞０.０５），各给药组体
质量有所回升，趋近正常水平。

３．３　样品总离子流图
在上述条件下，分别在正负离子模式下扫描并获取

ＵＰＬＣ－Ｑ－ＴＯＦ－ＭＳ／ＭＳ总离子流图，如图３所示。
３．４　主成分分析（ＰＣＡ）

将经ＭａｒｋｅｒＶｉｅｗ处理过的数据导入ＳＩＭＣＡ１４．１软件中，
进行ＰＣＡ分析，得分矩阵如插页ⅩⅩⅫ图４所示，从图中可以看
出化学成分两组显著分开，说明这两组化学成分差异较大。入

血成分两组有明显交叉，说明化学成分在入血后，两组之间差

异缩小，似乎存在“拉平效应”。

３．５　正交偏最小二乘法－判别分析（ＯＰＬＳ－ＤＡ）
通过ＯＰＬＳ－ＤＡ分析，更好地突出厚朴温中汤煎汤与配方

颗粒成分之间的差异，得分矩阵如下，同时，为了避免模型过度

拟合，本研究进行了置换检验（ｎ＝２００），结果如下，Ｑ２的截距
均小于０．０５，说明模型不存在过度拟合现象并具有良好的稳
定性，具有良好的预测分析能力，结果如插页ⅩⅩⅩⅢ图５所示。
３．６　差异性成分的鉴定

以ＶＩＰ值＞２．５作为判定标准，筛选两组之间化学成分及
入血成分的差异性组分，通过对照品保留时间及二级质谱图，

参考课题组前期自建数据库及相关文献，共筛选鉴定出的差异

性化学成分６６个，入血原型成分１４个，入血代谢物１２个，并对
其来源进行归属。鉴定结果如表２、表３所示。经 ＶＩＰ判别分
析，发现部分成分在化学成分对比分析时为厚朴温中汤煎汤及

配方颗粒之间的差异性成分，但在入血后ＶＩＰ值变化较大，明显
降低（见表４），甚至有的几乎没有差异，似乎存在“拉平效应”。

　　注：正离子模式：Ａ．配方颗粒供试液，Ｂ．煎汤供试液，Ｃ．ＧＲＡ组血浆，Ｄ．ＤＥＣ组血浆；负离子
模式：Ｅ．配方颗粒供试液，Ｆ．煎汤供试液，Ｇ．ＧＲＡ组血浆，Ｈ．ＤＥＣ组血浆。

图３　正负离子模式下的总离子流图
表２　化学成分鉴定结果

序号
ＶＩＰ
值

ｔＲ／

（ｍｉｎ）
分子式 离子模式

理论值／
（ｍ／ｚ）

实测值／
（ｍ／ｚ）

误差／
（ｐｐｍ）

主要碎片离子（ＭＳ／ＭＳ） 化合物名称 来源

１ １３．７ １９．２７ Ｃ４２Ｈ６２Ｏ１６ ［Ｍ－Ｈ］－ ８２１．３９６５ ８２１．３９６７ ０．２ ３５１．０５４１，１９３．０３５６ 甘草酸* 甘草

５．３ １９．１７ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ８２３．４１１１ ８２３．４１１５ ０．５ ６４７．３７７０，４７１．３４６６，４５３．３３３８ 甘草

２ ７．５ １３．７０ Ｃ２８Ｈ３４Ｏ１５ ［Ｍ－Ｈ］－ ６０９．１８２５ ６０９．１８３１ １．０ ３２５．０７１４，３０１．０７０８，２８６．０４７８ 橙皮苷* 陈皮

１１．４ １３．６７ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ６１１．１９７１ ６１１．１９７６ ０．９ ４４９．１４５６，３０３．０８７１，２８５．０７７１，１９５．０２９０，１５３．０１７９ 陈皮

３ １０．９ ２０．３３ Ｃ２２Ｈ２４Ｏ９ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ４３３．１４９３ ４３３．１４９２ ０．３ ４１８．１２５４，４０３．１００５，３８５．０９１８，３４５．０６０４ ３，５，６，７，８，３＇，４＇－七甲
氧基黄酮

陈皮

４ １０．６ １９．８４ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ８ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ４０３．１３８５ ４０３．１３７８ １．７ ３８８．１１４１，３７３．０８９６，３５５．０８１０，３２７．０８５６，２１１．０２２９ 川陈皮素 陈皮

５ １０．１ １０．８３ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ９ ［Ｍ－Ｈ］－ ４１７．１１９１ ４１７．１１７６ ３．６ ２５５．０６５３，１３５．０１１４，１１９．０５４２ 甘草苷* 甘草

６ １０．０ ９．７５ Ｃ２９Ｈ３６Ｏ１５ ［Ｍ－Ｈ］－ ６２３．１９８１ ６２３．１９７８ ０．６ ４６１．１６６７，３１５．１０８４，１６１．０２５６，１３５．０４６５ 木兰苷Ａ 厚朴

７ １０．０ １９．８１ Ｃ４２Ｈ６２Ｏ１７ ［Ｍ－Ｈ］－ ８２１．３９６５ ８２１．３９６４ ０．１ ３５１．０５５１ 甘草皂苷Ｋ３ 甘草

８ ９．９ １８．７１ Ｃ４２Ｈ６２Ｏ１８ ［Ｍ－Ｈ］－ ８３７．３９１４ ８３７．３９１４ ０．０ ３５１．０５５２，１９３．０３６４ 甘草皂苷Ｇ３ 甘草

９ ９．１ １１．０９ Ｃ２６Ｈ３０Ｏ１３ ［Ｍ－Ｈ］－ ５４９．１６１４ ５４９．１６１０ ０．６ ２５５．０６５２，１３５．０１１０ 芹糖甘草苷 甘草

１０ ９．１ ８．５４ Ｃ３５Ｈ４６Ｏ２０ ［Ｍ－Ｈ］－ ７８５．２５１０ ７８５．２５０６ ０．５ ６２３．２１５７，４７７．１６００，１６１．０２６１ 木兰苷Ｂ 厚朴

１１ ８．３ １４．７２ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ９ ［Ｍ－Ｈ］－ ４１７．１１９１ ４１７．１１８６ １．２ ３１５．１２３５，２５５．０６６６，１７４．９５７２ 新甘草苷 甘草

５．６ １４．７１ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ４１９．１３３７ ４１９．１３３８ ０．４ ２５７．０８０６，１４７．０４４３，１３７．０２３４ 甘草
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续表２ 化学成分鉴定结果

序号
ＶＩＰ
值

ｔＲ／

（ｍｉｎ）
分子式 离子模式

理论值／
（ｍ／ｚ）

实测值／
（ｍ／ｚ）

误差／
（ｐｐｍ）

主要碎片离子（ＭＳ／ＭＳ） 化合物名称 来源

１２ ８．３ ２２．５５ Ｃ１５Ｈ１８Ｏ２ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ２３１．１３８０ ２３１．１３７８ ０．７ １８５．１３１９，１６５．０７０１，１４３．０８５５，１２８．０６２１ 去氢木香内酯* 木香

１３ ８．１ １７．８７ Ｃ４４Ｈ６４Ｏ１８ ［Ｍ－Ｈ］－ ８７９．４０２０ ８７９．４０５１ ３．６ ３５１．０５５４，２６９．０８２４，２４９．１４９７ ２２β－ａｃｅｔｏｘｙｌ－ｇｌｙｃｙｒ-
ｒｈｉｚｉｎ

甘草

１４ ８．１ １２．６３ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１４ ［Ｍ－Ｈ］－ ５７９．１７１９ ５７９．１７０７ ２．１ ２７１．０６０３，１５１．００５３ 芸香柚皮苷 陈皮

１５ ７．７ １３．０８ Ｃ２９Ｈ３６Ｏ１５ ［Ｍ－Ｈ］－ ６２３．１９８１ ６２３．１９８５ ０．６ ５７９．１７２９，４３３．１１３０，３０１．０７０９，１８７．０９８０ 甲基橙皮苷 陈皮

１６ ７．６ １３．０６ Ｃ２９Ｈ３６Ｏ１５ ［Ｍ－Ｈ］－ ６２３．１９８１ ６２３．１９６７ ２．３ ３１５．１０９４，１６１．０２７４ 木兰苷Ｍ 厚朴

１７ ７．４ ２０．２０ Ｃ１５Ｈ１２Ｏ４ ［Ｍ－Ｈ］－ ２５５．０６６３ ２５５．０６５８ １．９ ２１３．０５５８，１７１．０４６３，１５１．００５８，１０７．０１８０，８３．０２０３，６５．０１１９ 乔松素* 草豆蔻

２．５ ２０．１５ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ２５７．０８０８ ２５７．０８０９ ０．２ １５３．０１７９，１３１．０４８９，１０３．０５４５
１８ ７．４ ２２．２２ Ｃ１８Ｈ１８Ｏ２ ［Ｍ－Ｈ］－ ２６５．１２３４ ２６５．１２３２ ０．８ ２４９．０９２５，２２４．０８４５，２０９．０６１９，１９７．０６３９ 和厚朴酚* 厚朴

１９ ６．９ １７．２８ Ｃ１８Ｈ２０Ｏ４ ［Ｍ－Ｈ］－ ２９９．１２８９ ２９９．１２８４ １．６ ２８１．１１８７，２３９．１０７４，２３７．０９２４，２２１．０９８３，９３．０４０１ 厚朴木脂素Ａ 厚朴

３．６ １７．２２ ［Ｍ＋ＮＨ４］＋ ３１８．１７００ ３１８．１７０３ １．１ ２６５．１２２６，２３９．１０７０，２１１．０７５６，１９８．０６７５ 厚朴

２０ ６．７ １２．０４ Ｃ２９Ｈ３６Ｏ１５ ［Ｍ－Ｈ］－ ６２３．１９８１ ６２３．１９７４ １．３ ４６１．１６５８，３８６．００６２，３１５．１１０７，１６１．０２５８ 毛蕊花糖苷 厚朴

２１ ６．６ １５．２０ Ｃ１８Ｈ２０Ｏ４ ［Ｍ－Ｈ］－ ２９９．１２８９ ２９９．１２９０ ０．４ ２４０．１１２３，２３９．１０５５，１９８．０６６２，１９７．０６２３ 厚朴木脂素Ｃ 厚朴

２２ ６．６ １３．９８ Ｃ２９Ｈ３２Ｏ１７ ［Ｍ－Ｈ］－ ６５１．１５６７ ６５１．１５６６ ０．１ ５４９．１２３０，５０７．１１２５，３４５．０６０３，３３０．０３５８ Ｌｉｍｏｃｉｔｒｉｎ－３－Ｏ －
ＨＭＧ－β－ｇｌｕｃｏｓｉｄｅ

陈皮

２３ ６．６ ２３．１２ Ｃ１８Ｈ１８Ｏ２ ［Ｍ－Ｈ］－ ２６５．１２３４ ２６５．１２３６ ０．８ ２４７．１１２９，２４５．０９５７，２４３．０８１５，２２３．０７６９ 厚朴酚* 厚朴

２４ ６．６ １８．７５ Ｃ４２Ｈ６０Ｏ１６ ［Ｍ－Ｈ］－ ８１９．３８０９ ８１９．３８１７ １．０ ３５１．０５６０ 甘草皂苷Ｅ２ 甘草

２５ ６．３ ２０．７０ Ｃ２０Ｈ２０Ｏ７ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ３７３．１２８２ ３７３．１２８１ ０．２ ３５８．１０５２，３４３．０８０５，３２５．０７１４，２９７．０７６３ 橘红素 陈皮

２６ ６．２ １５．０６ Ｃ１５Ｈ１２Ｏ４ ［Ｍ－Ｈ］－ ２５５．０６６３ ２５５．０６７４ ４．４ １３５．０１２０，１１９．０５４１，９１．０２５１ 甘草素 甘草

２７ ６．２ １４．４６ Ｃ２６Ｈ３０Ｏ１３ ［Ｍ－Ｈ］－ ５４９．１６１４ ５４９．１６０６ １．４ ２５５．０６６６，１３５．００８８ 芹糖异甘草苷 甘草

３．４ １４．４６ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ５５１．１７５９ ５５１．１７７３ ２．４ ４１９．１３５０，２７９．１５９７，２５７．０８１２，１４９．０２３３ 甘草

２８ ６．０ ８．１５ Ｃ２０Ｈ２３ＮＯ＋４ ［Ｍ］＋ ３４２．１７００ ３４２．１７０５ １．５ ２９７．１１３０，２８２．０８９４，２６６５．０８６４ 木兰花碱 厚朴

２９ ５．６ ３０．７９ Ｃ２２Ｈ４３ＮＯ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ３３８．３４１７ ３３８．３４２６ ２．５ ３２１．３１７０，３０３．３０４８，１４９．１３２５，１３５．１１７２，９７．１０２６ 芥酸酰胺 木香

３０ ５．２ ９．３７ Ｃ３５Ｈ４６Ｏ２０ ［Ｍ－Ｈ］－ ７８５．２５１０ ７８５．２５１５ ０．７ ６２３．２１６８，１６１．０２４２ 木兰苷Ｆ 厚朴

３１ ５．２ １８．６６ Ｃ４２Ｈ６２Ｏ１７ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ８３９．４０６０ ８３９．４０６６ ０．８ ４８７．３４０２，４６９．３２９６，４５１．３２０９ 甘草皂苷Ｇ２ 甘草

３２ ５．２ １９．７１ Ｃ４２Ｈ６４Ｏ１５ ［Ｍ－Ｈ］－ ８０７．４１７３ ８０７．４１９２ ２．４ ３５１．０５６２，１９３．０３７２ 甘草皂苷Ｂ２ 甘草

３３ ５．１ ８．４０ Ｃ２７Ｈ３０Ｏ１５ ［Ｍ－Ｈ］－ ５９３．１５１２ ５９３．１５００ ２．０ ５０３．１１８９，４７３．１０７７，３５３．０６５２，３２５．０７１７ 维采宁Ⅱ 厚朴或甘草

３４ ４．９ １７．５５ Ｃ４８Ｈ７２Ｏ２１ ［Ｍ－Ｈ］－ ９８３．４４９３ ９８３．４５０４ １．１ ８２１．３９５１，３５１．０５６２ 甘草皂苷Ａ３ 甘草

３５ ４．８ １７．８７ Ｃ１６Ｈ１４Ｏ４ ［Ｍ－Ｈ］－ ２６９．０８１９ ２６９．０８１６ １．１ ２５４．０５８４，１８４．０５４６，１６５．０２１９，１４９．９９９３，１２２．００４６，９７．０３４３ 山姜素* 草豆蔻

９．１ １７．８４ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ２７１．０９６５ ２７１．０９６６ ０．４ １６７．０３３９，１５２．０１１１，１２４．０１６５ 草豆蔻

３６ ４．４ １８．０４ Ｃ１５Ｈ１４Ｏ３ ［Ｍ－Ｈ］－ ２４１．０８７０ ２４１．０８７４ １．４ ２２３．０７７５，１９７．０９８４，９５．０１８９ Ｒａｎｄａｉｏｌ 厚朴

３７ ４．３ １０．９３ Ｃ２７Ｈ３０Ｏ１６ ［Ｍ－Ｈ］－ ６０９．１４６１ ６０９．１４６１ ０．０ ３０１．０３５１，３００．０２７４，２７１．０２４９ 芦丁 厚朴或甘草

３８ ４．３ １３．６９ Ｃ２２Ｈ２４Ｏ１０ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ４４９．１４４２ ４４９．１４４５ ０．７ ４３１．１３６２，３９５．１１２１，３０３．０８６７，２６３．０５５６，１９５．０２８９ 异樱花苷 陈皮

３９ ４．３ １３．７３ Ｃ２５Ｈ２４Ｏ１２ ［Ｍ－Ｈ］－ ５１５．１１９５ ５１５．１１８６ １．７ ３５３．０８６５，１９１．０５７０，１７９．０３６３，１７３．０４７０ ３，５－Ｏ－双咖啡酰基奎
宁酸

木香

４０ ４．２ １９．０１ Ｃ２０Ｈ２０Ｏ７ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ３７３．１２８２ ３７３．１２９７ ４．１ ３５７．０９７０，３４３．０８２１，３２９．１０２７，３１２．０９９６ 甜橙黄酮 甘草

４１ ４．２ １８．２６ Ｃ２０Ｈ２０Ｏ７ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ３７３．１２８２ ３７３．１２９６ ３．８ ２７１．０９６９，２３７．１８５２，２０５．１５８８，１４１．１１３４ Ｉｓｏｌｉｃｏｌｅａ－ｆｏｌ 甘草

４２ ４．２ ８．８１ Ｃ３４Ｈ４４Ｏ２０ ［Ｍ－Ｈ］－ ７７１．２３５３ ７７１．２３４９ ０．５ ６０９．２０２１，４４７．１６２６，２６１．０７８８，１６１．０２６０ Ａｌｈａｇｉｄｉｎ 厚朴

４３ ４．１ ８．９８ Ｃ２８Ｈ３２Ｏ１６ ［Ｍ－Ｈ］－ ６２３．１６１８ ６２３．１６１６ ０．３ ５３３．１３０３，５０３．１１９８，４１３．０８７３，３８３．０７７４，３１２．０６３８ Ｓｔｅｌｌａｒｉｎ－２ 陈皮

４４ ３．９ ２０．６３ Ｃ２１Ｈ２０Ｏ６ ［Ｍ－Ｈ］－ ３６７．１１８７ ３６７．１１８７ ０．０ ３３７．０７１９，３０９．０４０７，２９７．０４１５，２８４．０３３２，２０１．０２０２ 甘草香豆素 甘草

３．０ ２０．５８ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ３６９．１３３３ ３６９．１３４２ ２．５ ３１３．０７２０，２８５．０７７２，２７０．０５２９，２４３．０６５７ 甘草

４５ ３．９ １４．８７ Ｃ２２Ｈ２２Ｏ９ ［Ｍ＋ＦＡ－Ｈ］－ ４７５．１２４６ ４７５．１２３９ １．５ ２６７．０６６０，２５２．０４２９ 芒柄花苷 甘草

３．２ １４．８４ ［Ｍ＋Ｈ］ ４３１．１３３７ ４３１．１３４０ ０．８ ２６９．０８０５ 甘草

４６ ３．９ １７．１８ Ｃ４４Ｈ６４Ｏ１９ ［Ｍ－Ｈ］－ ８９５．３９６９ ８９５．３９３６ ３．７ ３５１．０５５８ 乌拉尔甘草Ｆ 甘草

４７ ３．６ １９．１９ Ｃ１９Ｈ１８Ｏ６ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ３４３．１１７６ ３４３．１１７６ ０．１ ３１３．０６９８，２８５．０７６１，１８１．０１２７，１５３．０１８１ ４＇，５，６，７－四甲氧基
黄酮

陈皮

４８ ３．４ １７．２３ Ｃ４２Ｈ６２Ｏ１６ ［Ｍ－Ｈ］－ ８２１．３９６５ ８２１．３９８２ ２．１ ２９９．１２９３，３００．１３２８ Ｌｉｃｏｒｉｐｈ－ｅｎｏｎｅ 甘草

４９ ３．４ １３．６９ Ｃ１６Ｈ１４Ｏ６ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ３０３．０８６３ ３０３．０８６２ ０．４ １７９．０３４６，１７７．０５４１，１５３．０１８４，１４５．０２８９，１１７．０３３７ 橙皮素 陈皮

５０ ３．４ １９．３７ Ｃ２６Ｈ３０Ｏ８ ［Ｍ＋ＦＡ－Ｈ］－ ５１５．１９１２ ５１５．１９１８ １．２ ４６９．１８８２，３０６．１２３１，２２９．１２３０ 柠檬苦素 陈皮

５１ ３．３ ２０．１１ Ｃ４２Ｈ６４Ｏ１６ ［Ｍ－Ｈ］－ ８２３．４１２２ ８２３．４１１２ １．２ ７７７．４０５０，３５１．０５６４ 甘草皂苷Ｊ２ 甘草

５２ ３．３ １４．９３ Ｃ３４Ｈ４８Ｏ１６ ［Ｍ－Ｈ］－ ７１１．２８７０ ７１１．２８７５ ０．８ ６５１．２６８６，６０７．２７７２ Ｎｏｍｉｌｉｎａｃｉｄｇｌｕｃｏｓｉｄｅ 陈皮

５３ ３．３ １２．６５ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１４ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ５８１．１８６５ ５８１．１８６８ ０．５ ２７３．０７５５，１９５．０２８８，１５３．０１８３，１２９．０５５１，８５．０３０８ 柚皮苷 陈皮

５４ ３．２ ２０．１３ Ｃ１７Ｈ２４Ｏ３ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ２７７．１７９８ ２７７．１８０８ ３．５ １８９．０９１３，１７７．０９１１，１４５．０６４９，１３７．０５９７ ６－姜烯酚 干姜或陈皮

６８１
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续表２ 化学成分鉴定结果

序号
ＶＩＰ
值

ｔＲ／

（ｍｉｎ）
分子式 离子模式

理论值／
（ｍ／ｚ）

实测值／
（ｍ／ｚ）

误差／
（ｐｐｍ）

主要碎片离子（ＭＳ／ＭＳ） 化合物名称 来源

５５ ３．２ １０．８４ Ｃ１５Ｈ１２Ｏ４ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ２５７．０８０８ ２５７．０８０８ ０．２ ２３９．０７０３，２１１．０７４６，１４７．０４３７，１３７．０２３０，１１９．０４９２ 异甘草素 甘草

５６ ３．１ １３．６９ Ｃ２２Ｈ２４Ｏ１１ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ４６５．１３９１ ４６５．１４００ １．９ ３０３．０８６７，１７９．０３４３，１７７．０５４７ 橙皮素 －７－Ｏ－葡萄
糖苷

陈皮

５７ ３．１ １６．５９ Ｃ４２Ｈ６４Ｏ１６ ［Ｍ－Ｈ］－ ８２３．４１２２ ８２３．４１３８ １．９ ６９３．２０４２，６６９．１８２３，５５１．１４０７ 甘草皂苷Ｊ２ 甘草

５８ ３．１ ２２．２５ Ｃ１５Ｈ２０Ｏ２ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ２３３．１５３６ ２３３．１５４４ ３．５ ２１５．１４３０，１８７．１４８５，１５９．１１７２，１４５．１０１９，１３１．０８６１ 木香烃内酯* 木香

５９ ２．９ ２０．６４ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ９ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ４１９．１３３７ ４１９．１３３２ １．１ ２５７．０８１４，１４７．０４４４，１３７．０２３６ 异甘草苷 甘草

６０ ２．８ ８．３５ Ｃ１０Ｈ１０Ｏ２ ［Ｍ＋ＮＨ４］＋ １８０．１０１９ １８０．１０１６ １．７ １２０．０１８５，１１２．０７６０，８２．０６６６，６９．０３６４ 肉桂酸甲酯 草豆蔻

６１ ２．８ ２４．０４ Ｃ１５Ｈ２２Ｏ２ ［Ｍ－Ｈ］－ ２３３．１５４７ ２３３．１５５５ ３．３ １１６．９３０９ Ｉｓｏｄｉｈｙｄｒｏ－ｃｏｓｔｕｎｏｌｉｄｅ 木香

６２ ２．８ １６．７３ Ｃ３２Ｈ３８Ｏ１８ ［Ｍ－Ｈ］－ ７０９．１９８５ ７０９．１９９７ １．６ ６０７．１６６６，５６５．１５５８，４０３．１０１９ 单羟基五甲氧基黄烷

醇－３－Ｏ－ＨＭＧ－β－
葡萄糖苷

陈皮

６３ ２．７ ２１．３２ Ｃ２０Ｈ１８Ｏ６ ［Ｍ－Ｈ］－ ３５３．１０３１ ３５３．１０３９ ２．４ ２８４．０３２６，２４３．１０２７，２２７．０７２０，１２５．０２７７ 甘草异黄酮Ａ 甘草

６４ ２．７ ８．５１ Ｃ３５Ｈ４６Ｏ２０ ［Ｍ＋ＮＨ４］＋ ８０４．２９２１ ８０４．２９４５ ３．０ ６３３．２０３５，４７１．１４７３，３２５．０９２１，３０９．０９８３，１６３．０３９３，１４７．０６６９ 松果菊苷 厚朴或干姜

６５ ２．６ １９．７４ Ｃ４２Ｈ６２Ｏ１６ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ８２３．４１１１ ８２３．４１１０ ０．１ ７０５．３８４７，６４７．３７８７，４５３．３３６８，４３９．３５７２ 甘草皂苷Ｋ２ 甘草

６６ ２．５ １５．６１ Ｃ１５Ｈ１４Ｏ３ ［Ｍ－Ｈ］－ ２４１．０８７０ ２４１．０８７４ １．６ ２２５．０５４５，１９９．０４１４，１７１．０４７２ 厚朴三醇Ｂ 厚朴

　　注：标“*”的为与对照品对比鉴定出来的化合物。
表３　入血成分鉴定结果

序号
ＶＩＰ
值

ｔＲ／

（ｍｉｎ）
分子式 离子模式

理论值／
（ｍ／ｚ）

实测值／
（ｍ／ｚ）

误差／
（ｐｐｍ）

主要碎片离子（ＭＳ／ＭＳ） 化合物名称 药材 类别

１ １３．０ １６．８６ Ｃ２４Ｈ２６Ｏ８ ［Ｍ－Ｈ］－ ４４１．１５５５ ４４１．１５５１ ０．９ ２６５．１２２１，２４７．１１２３，１１３．０２８１，８５．０３５１ 厚朴酚葡萄糖醛酸 厚朴 代谢物

２ １１．５ １５．９１ Ｃ２４Ｈ２６Ｏ８ ［Ｍ－Ｈ］－ ４４１．１５５５ ４４１．１５５４ ０．２ ２６５．１２３５，２２４．０８５７，１７５．０２６４，１１３．０２８５，８５．０３５８ 和厚朴酚葡萄糖醛酸 厚朴 代谢物

３ ６．０ １３．２５ Ｃ１５Ｈ２２Ｏ４ ［Ｍ－ＯＨ］－ ２４９．１４８５ ２４９．１４７７ ３．３ １８９．１２８２，１６１．０９８７，１３５．０８３８ ４－姜酚 厚朴 原型

４ ５．８ １２．４４ Ｃ２１Ｈ２０Ｏ１０ ［Ｍ－Ｈ］－ ４３１．０９８４ ４３１．０９７８ １．３ ２５５．０６６２，１５１．００５０，８５．０３４８ 乔松素葡萄糖醛酸 草豆蔻 代谢物

３．２ １２．４６ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ４３３．１１２９ ４３３．１１２３ １．４ ２５７．０８０５，１５３．１８４０，１３１．０４９４
５ ５．５ １６．３５ Ｃ１８Ｈ１８Ｏ５Ｓ ［Ｍ－Ｈ］－ ３４５．０８０２ ３４５．０８０３ ０．３ ２６５．１２３５，２３７．０９２５，２２４．０８４７ 和厚朴酚硫酸酯 厚朴 代谢物

６ ５．５ ８．４８ Ｃ１８Ｈ１７Ｏ３ ［Ｍ－Ｈ］－ ２８０．１１０５ ２８０．１１０５ ０．０ ２６５．０８６２，２６１．０９２４，２４７．０７６３，２１９．０８１４ 羟基厚朴酚 厚朴 代谢物

７ ５．２ ２１．００ Ｃ１８Ｈ１８Ｏ２ ［Ｍ－Ｈ］－ ２６５．１２３４ ２６５．１２３５ ０．４ ２４７．１１２０，２４５．０９６５，２４３．０８４７，２２３．０７５８ 厚朴酚* 厚朴 原型

８ ４．３ １３．１５ Ｃ２３Ｈ３４Ｏ１０ ［Ｍ－Ｈ］－ ４６９．２０７９ ４６９．２０７６ ０．７ ４５１．１９８０，２９３．１７５０，１９３．０８８０，１１３．０２７７ ６－姜辣素葡萄糖醛酸 干姜 代谢物

９ ４．０ ７．５３ Ｃ２１Ｈ２０Ｏ１０ ［Ｍ－Ｈ］－ ４３１．０９８４ ４３１．０９６６ ４．１ ４１７．１１７９，３９５．０７９１，３２３．０５９０ 牡荆素 甘草或陈皮 原型

１０ ３．８ ９．１３ Ｃ１６Ｈ１４Ｏ７Ｓ ［Ｍ－Ｈ］－ ３４９．０３８７ ３４９．０３８８ ０．２ ２６９．０８１７，２２５．０９２０，１８４．０５３８ 山姜素硫酸酯 草豆蔻 代谢物

１１ ３．６ ９．７７ Ｃ２２Ｈ２２Ｏ１０ ［Ｍ－Ｈ］－ ４４５．１１４０ ４４５．１１３８ ０．６ ２６９．０８１９，２５４．０５８４，１６５．０１９８，８５．０３２７ 山姜素葡萄糖醛酸 草豆蔻 代谢物

１２ ３．５ ２８．１３ Ｃ２８Ｈ３４Ｏ２ ［Ｍ－Ｈ］－ ４０１．２４８６ ４０１．２４７４ ３．０ ３３３．１８６６，３３１．１７０６，３１３．１６１５，２４７．１１３７ 辣薄荷基厚朴酚 厚朴 原型

１３ ３．４ ２２．５０ Ｃ３０Ｈ４６Ｏ４ ［Ｍ－Ｈ］－ ４６９．３３２３ ４６９．３３１９ １．０ ４２５．３４２１，３５５．２６４４ 甘草酸脱糖产物 甘草 代谢物

１４ ３．２ １８．９４ Ｃ１９Ｈ１８Ｏ５ ［Ｍ－ＯＨ］－ ３０９．１１２１ ３０９．１１２９ ２．５ ２９１．１０１７，２７７．０８５８，２４９．０９１６，２３３．０９８９，２３１．０７９９ （４Ｅ，６Ｅ）－１，７－ｂｉｓ（３，４－
ｄｉｈｙｄｒｏｘｙｐｈｅｎｙｌ）ｈｅｐｔａ－４，
６－ｄｉｅｎ－３－ｏｎｅ

厚朴 原型

１５ ３．１ １７．３５ Ｃ１８Ｈ１８Ｏ５Ｓ ［Ｍ－Ｈ］－ ３４５．０８０２ ３４５．０８０１ ０．４ ２６５．１２３７，２４７．１１２８，２４５．０９７５ 厚朴酚硫酸酯 厚朴 代谢物

１６ ３．１ １１．４８ Ｃ１６Ｈ１４Ｏ７Ｓ ［Ｍ－Ｈ］－ ３４９．０３８８ ３４９．０３８６ ０．３ ２６９．０８１５，２５４．０５７７，２２７．０７１１，１６５．０１９９，１４９．９９６１ 小豆蔻明硫酸酯 草豆蔻 代谢物

１７ ２．９ １７．０６ Ｃ１８Ｈ１６Ｏ３ ［Ｍ－Ｈ］－ ２７９．１０２７ ２７９．１０２３ １．３ ２６１．０９２４，２３３．０９６１，２３１．０８１４ Ｒａｎｄａｉ－ｎａｌ 厚朴 原型

１８ ２．９ １５．７７ Ｃ１８Ｈ１８Ｏ３ ［Ｍ－Ｈ］－ ２８１．１１８３ ２８１．１１８２ ０．４ ２６３．１０６６，２４５．０９７１，２４３．０８０６，２３５．１１３４ Ｒａｎｄａｉ－ｎｏｌ 厚朴 原型

１９ １３．３ ３０．３１ Ｃ２２Ｈ４３ＮＯ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ３３８．３４１７ ３３８．３４１７ ０．１ ３３８．３４１３，３２１．３１５５，３０３．３０４６，１４９．１３００，１３５．１１７５ 芥酸酰胺 木香 原型

２０ ４．０ １３．３７ Ｃ１５Ｈ２０Ｏ２ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ２３３．１５３６ ２３３．１５４２ ２．５ １８７．１４７８，１４５．１０１２，１３１．０８５７，１０５．０７１２ 土木香内酯 木香 原型

２１ ３．７ ２２．５１ Ｃ３０Ｈ４６Ｏ４ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ４７１．３４６９ ４７１．３４７１ ０．４ ４２５．３４４２，３１７．２１３９，２３５．１７０５，１８９．１６４５ 甘草次酸 甘草 原型

２２ ２．８ １９．６０ Ｃ３０Ｈ４６Ｏ５ ［Ｍ－Ｈ］－ ４８５．３２７３ ４８５．３２６１ ２．４ ４４１．３３６６，３５５．２６４３，３０３．２１３８ ２２－羟基甘草次酸 甘草 代谢物

２３ ２．８ ２８．３６ Ｃ１８Ｈ３２Ｏ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ２６５．２５２６ ２６５．２５３０ １．５ ２４７．２４１７，１６３．１４８５，１３５．１１７８，１２１．１０２２，８１．０７２４ ９，１２－十八碳二烯醛 厚朴 原型

２４ ２．６ ２５．３６ Ｃ２３Ｈ３８Ｏ４ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ３７９．２８４３ ３７９．２８５４ ２．９ ３０５．２４７６，２８７．２３５７，２６９．２２５４，２０３．１７９６，１３１．０８５８ １２－姜酚 干姜 原型

２５ ２．５ １６．８９ Ｃ１８Ｈ１８Ｏ２ ［Ｍ＋Ｈ］＋ ２６７．１３８０ ２６７．１３７３ ２．５ ２３９．１０７４，２２６．０９８７，２１１．０７５９，１９７．０５９７，１８１．０６５４ 异厚朴酚 厚朴 原型

２６ ２．５ １５．６７ Ｃ１８Ｈ１８Ｏ４ ［Ｍ－Ｈ］－ ２９７．１１３２ ２９７．１１３１ ０．４ ２３７．０９２４，２２５．０９２２，２０７．０８２３ 厚朴木脂素 Ｅ 厚朴 原型

　　注：标“*”的为与对照品对比鉴定出来的化合物。

３．７　代表性化合物色谱峰的质谱分析
３．７．１　化学成分　以表２化合物２为例，推测其二级质谱的
可能裂解途径，鉴定为橙皮苷。橙皮苷是来自陈皮的黄酮类化

合物，正离子模式下准分子离子峰［Ｍ＋Ｈ］＋实测值为

６１１．１９７６，分子式为 Ｃ２８Ｈ３４Ｏ１５，其离子碎片有 ４４９．１４５６，
３０３．０８７１，２８５．０７７１，１９５．０２９０，１５３．０１７９；该化合物二级质
谱可能裂解途径如图6所示。准分子离子ｍ／ｚ６１１．１９７６脱去
一分子鼠李糖得到碎片 ｍ／ｚ４４９．１４５６，再脱去一分子葡萄糖
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得到碎片 ｍ／ｚ３０３．０８７１，接下来经逆 ＤＡ反应得到碎片 ｍ／ｚ
１９５．０２９０，１５３．０１７９。同时，结合对照品的保留时间及二级质
谱，确定其为橙皮苷。

表４　部分化合物ＶＩＰ值对比结果

化合物 甘草苷 橙皮苷 乔松素 和厚朴酚 山姜素

化学成分ＶＩＰ １０．１ ７．５ ７．４ ７．４ ４．８
入血成分ＶＩＰ ０．７ ０．６ ０．４ １．４ １．０

３．７．２　入血成分　（１）原型成分：以表３化合物１１为例，推测
其二级质谱的可能裂解途径，鉴定为厚朴酚。厚朴酚是来自厚

朴的木脂素类化合物，负离子模式下准分子离子峰［Ｍ－Ｈ］－

实测值为 ２６５．１２３５，分子式为 Ｃ１８Ｈ１８Ｏ２，其离子碎片有
２４７.１１２０，２４５．０９６５，２４３．０８４７，２２３．０７５８；其二级质谱可能
裂解途径如图 所示。准分子离子ｍ／ｚ２６５．１２３５脱去一分子
Ｈ２Ｏ得到碎片ｍ／ｚ２４７．１１２０，再脱去一分子Ｈ２得到碎片
ｍ／ｚ２４５.０９６５，接下来再脱去一分子Ｈ２得到碎片
ｍ／ｚ２４３．０８４７。其次，准分子离子脱去一分子丙烯得到碎片
ｍ／ｚ２２３．０７５８。同时，结合对照品的保留时间及二级质谱，确
定其为厚朴酚。

（２）代谢物：以表３化合物２为例，推测其二级质谱的可
能裂解途径，鉴定为和厚朴酚葡萄糖醛酸。和厚朴酚为厚朴中

的木脂素类成分，是厚朴中的主要成分，其易发生Ⅱ相代谢反
应，和厚朴酚苯环上的酚羟基发生葡萄糖醛酸化，生成和厚朴

酚葡萄糖醛酸化产物，负离子模式下准分子离子峰［Ｍ－Ｈ］－

实测值为 ４４１．１５５４，分子式为 Ｃ２４Ｈ２６Ｏ８，其离子碎片有
２６５．１２３５，２２４．０８５７，１７５．０２６４，１１３．０２８５，８５．０３５８；该化合
物二级质谱可能裂解途径如图 所示。准分子离子 ｍ／ｚ
４４１．１５５４脱去一分子葡萄糖醛酸得到碎片 ｍ／ｚ２６５．１２３５，再
脱去一分子丙烯基自由基得到碎片 ｍ／ｚ２２４．０８５７。其次，准
分子离子脱去一分子和厚朴酚得到碎片ｍ／ｚ１７５．０２６４，该碎片离
子再脱去－ＣＯＯＨ和一分子Ｈ２Ｏ得到碎片ｍ／ｚ１１３．０２８５，最后通
过异构化再脱去一分子ＣＯ得到碎片ｍ／ｚ８５．０３５８。同时，结合对
照品和厚朴酚的二级质谱，确定其为和厚朴酚葡萄糖醛酸。４

　

讨

论４．１

　

样品及数据处理方式的选择４．１．１

　

血浆样品处理方法

的选择

　

本研究在血浆样品处理时分别考察了甲醇及乙腈沉淀

蛋白法，乙腈沉淀蛋白法沉淀蛋白效果更优，使得血浆中的基质

干扰降低，且对血浆样品中成分的提取率更高，故采用乙腈沉

淀蛋白法。４．１．２

　

大鼠采血时间点的确定

　

采取大鼠血浆采

血时间时，考察了采血时间为０．５、１、２、３ｈ的血浆，发现在
２ｈ时血浆中的成分最多，故将采血时间确定为２ｈ。４．１．３

　

质谱仪器校正及数据的处理

　

为确保结果的准确性、重复性

和稳定性，采用仪器校正液进行实时校正并采用质控样品进行

方法学验证。质谱数据处理时，正负离子模式下，厚朴温中汤

中部分成分同时出峰，但由于离子模式的不同，其峰面

图６　橙皮苷二级质谱可能裂解途径

８８１
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图７　厚朴酚二级质谱可能裂解途径

图８　和厚朴酚葡萄糖醛酸二级质谱可能裂解途径

积差异不同。由于厚朴及甘草中的大部分成分仅在负离子模

式下出峰，故选用负离子模式下的质谱数据进行峰面积及 ＶＩＰ
值对比分析。

４．２　生化指标的评价
临床研究表明厚朴温中汤多用于治疗脾胃虚寒型慢性胃

炎［１７－１９］，疗效良好。关于脾胃虚寒证动物模型造模结果与本

课题组采用该动物模型针对厚朴温中汤的前期研究结果一

致［６］。因此，本研究继续采用猪油和冷食醋长时间灌胃法对

厚朴温中汤煎汤及配方颗粒进行一致性研究，并通过对脾胃虚

寒大鼠模型的治疗作用来判断二者的药效差异。试剂盒数据

表明ＤＥＣ组与ＧＲＡ组大鼠的ＭＴＬ及ＧＡＳ含量趋近正常水平
且无显著性差异，表明脾胃虚寒大鼠模型制造成功，厚朴温中

汤煎汤及配方颗粒疗效良好并且两组的治疗作用一致。

４．３　化学成分对比分析
通过对照品、文献及数据库对质谱数据进行鉴定分析，共

鉴定出差异性化学成分６６个。因此，本研究通过 ＶＩＰ值进行
分析，发现二者中厚朴酚、和厚朴酚、山姜素及橙皮苷等成分

ＶＩＰ值均大于２．５，说明二者在化学成分上差异较大。
４．４　入血成分对比分析

本研究基于脾胃虚寒大鼠模型对厚朴温中汤煎汤与配方

颗粒的差异性入血成分进行鉴定，鉴定出差异性入血原型成分

１４个、入血代谢物１２个，并且１２个代谢物首次被鉴定为厚朴
温中汤的入血代谢物。煎汤与其配方颗粒入血成分差异缩小，

特别是橙皮苷、山姜素等黄酮类成分的差异明显缩小，成分入
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血后似乎发生了“拉平效应”。例如橙皮苷在入血后，ＧＲＡ组
大鼠与ＤＥＣ组大鼠之间的ＶＩＰ＜１，说明其在入血后不能作为
差异性指标成分，类似于酸碱的“拉平效应”，在成分进入大鼠

体内后，由于机体本身口服吸收或者经肝脏代谢的缘故，得到

缓冲，使得配方颗粒与煎汤之间的入血成分差异缩小，值得深

入研究。

４．５　脾胃虚寒证药效物质基础分析
厚朴温中汤煎汤与配方颗粒的差异性成分主要分布在厚

朴、草豆蔻、陈皮、干姜及甘草中，符合中药方剂君臣佐使的原

则。其中厚朴酚能起到保护脓毒症急性胃肠道损伤的作

用［２０］，和厚朴酚能够治疗腹泻导致的胃肠疾病的作用［２１］。山

姜素能治疗胃肠道感染和炎症反应的关键病［２２］。厚朴酚、橙

皮苷、６－姜辣素对幽门螺杆菌感染引起的胃病产生作用［２３］。

甘草苷能减少胃溃疡的发生，对胃黏膜损伤有明显的保护作

用［２４］。木香烃内酯与去氢木香内酯合用可促进胃溃疡的修

复，有效减轻胃黏膜肠上皮化生［２５］。木兰花碱通过细胞周期

阻滞和凋亡诱导抑制了原发肿瘤和转移性人胃癌细胞系衍生

的相关细胞的增殖，可作为胃癌的潜在治疗方法［２６］，说明上述

成分能够增强厚朴温中汤及其配方颗粒对胃肠疾病的治疗作

用。由于其中厚朴酚、和厚朴酚、山姜素及橙皮苷的 ＶＩＰ值在
入血前后发生较大变化，并且这４个成分在入血后峰面积较
高，因此本研究采用质谱数据进行综合分析，根据上述文献报

道进行对照，结合中药质量标志物“五原则”［２７］进行预测，认

为这４个成分可以作为发挥抗脾胃虚寒证的药效物质基础，可
作为药效指标成分用于后续药动学方面的一致性研究。

综上所述，厚朴温中汤煎汤及其配方颗粒在化学成分上存

在较大差异，入血后，入血成分差异减小。二者在生化指标上，

对于脾胃虚寒大鼠模型效果无显著差异。本研究建立了快速

识别鉴定化学成分及入血成分的方法，采用化学模式识别法首

次基于脾胃虚寒大鼠对厚朴温中汤煎汤及配方颗粒在体内外

成分上的差异进行研究，并对其在脾胃虚寒类胃部疾病的疗效

差异进行研究。为传统煎汤与配方颗粒的一致性评价及临床

用药研究提供了科学参考。
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ⅩⅩⅫ

厚朴温中汤煎汤与其配方颗粒化学成分及入血成分一致性研究

（正文见１８２－１９０页）

图１　各组大鼠ＧＡＳ及ＭＴＬ水平（�ｘ±ｓ，ｎ≥６） 图２　各组大鼠给药前后体质量（�ｘ±ｓ，ｎ≥６）

注：Ａ：化学成分正离子，Ｂ：化学成分负离子，Ｃ：入血成分正离子，Ｄ：入血成分负离子。
图４　正负离子模式下的各组大鼠ＰＣＡ得分图
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注：Ａ：化学成分正离子，Ｂ：化学成分负离子，Ｃ：入血成分正离子，Ｄ：入血成分负离子。
图５　正负离子模式下的各组大鼠ＯＰＬＳ－ＤＡ及相关模型验证图


