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韭菜子不同炮制品特异性气味的 GC -IMS 比较
周芃，郭小红，李杰，陈娟，赵迪加，吴文辉

（重庆市中医院，重庆 400021）

　　摘要：目的 对比分析韭菜子生品、酒炙品、盐炙品、醋炙品、清炒品、盐酒共炙品以及蒸熟品等不同炮制方法下特异

性气味的差异，建立一种可从气味上区分韭菜子不同炮制品的方法，并为进一步研究韭菜子的炮制化学转化提供参考。

方法 采用气相色谱—离子迁移质谱（Gas chromatography -ion migration mass spectrometry，GC -IMS）技术对韭菜子不同
炮制品的挥发性有机物进行检测，并结合 VOCal、Reporter、Gallery Plot、Dynamic PCA等软件对 GC -IMS 谱图进行差异分
析、指纹分析、动态主成分分析、相似度分析以及差异物质的定性分析。结果 GC -IMS 图谱的差异分析显示不同炮制
方法下的韭菜子特异性气味成分存在显著差异，明确定性的差异物有 54 种。其中，香叶醇（Geraniol）、乙酰甲醇（1 -hy-
droxy -2 -propanone）、正戊醇（1 -pentanol）、2 -甲基丙醇（2 -Methylpropanol）、烯丙基硫醚（diallyl sulfide）、3 -甲基 -
3 -丁烯-1 -醇（Methyl -3 -but -3 -en -1 -ol）、乙醇（Ethanol）、丙酸（Propanoic acid）、2 -乙酰呋喃（2 -acetylfuran）、
2，5 -二甲基呋喃（2，5 -Dimethylfuran）、乙酸乙酯（ethyl acetate）、二烯丙基二硫M（Diallyl disulfide M）、正戊基呋喃（2 -
Pentylfuran）、己酸M（Hexanoic acid M）、己酸乙酯（Ethyl hexanoate）可作为韭菜子生品的特异性气味的特征挥发物质；
2 -羟基丙酸乙酯（ethyl 2 -hydroxypropanoate）和β-罗勒烯（beta -Ocimene）可作为酒炙或盐酒共炙等辅料为酒的韭菜
子炮制品的特异性气味的特征挥发物质；戊醛（pentanal）可作为醋炙韭菜子的特异性气味的特征挥发物质；呋喃甲醇
（Furfuryl alcohol）、3 -羟基-2 -丁酮（3 -hydroxy -2 -butanone）、丁内酯（Butyrolactone）和芳樟醇（Linalool）可作为蒸熟
韭菜子的特异性气味的特征挥发物质；辛醇（Octanol）可作为清炒韭菜子的特异性气味的特征挥发物质。PCA 结果显示
各组样品分离度良好，且具有相同辅料的样品相似度更大。结论 韭菜子经不同方法炮制后其特异性气味成分存在明显

差异，GC -IMS 技术可作为一种区别韭菜子不同炮制品特异性气味的方法，并为进一步研究韭菜子的炮制转化提供
参考。
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Comparison of Specific Odors of D ifferent Processed Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）by GC-IMS

ZHOU Peng，GUO Xiaohong，LI Jie，CHEN Juan，ZHAO Dijia，WU Wenhui
（Chongqing Traditional Chinese Medicine Hospital，Chongqing 400021，China）

Abstract：Objective To compare and analyze the differences of the special odors of Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）under dif-
ferent processing methods，such as raw products，stir -fried products with wine，stir -fried products with salt，stir -fried products
with vinegar，stir -fried products with nothing，stir -fried products with salt and wine，steamed products.And to establish a meth-
od for distinguishing different processed products of Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）from their odors to provide a reference for fur-
ther study of chemical transformation of Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）.Methods GC -IMS technology was used to detect volatile
organic compounds in different processed products of Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）through the instrument combined with VOCal
and plug -in Reporter，Gallery Plot and Dynamic PCA analysis from different angles including differential analysis，fingerprint a-
nalysis，dynamic principal component analysis，similarity analysis and qualitative analysis of differential substances.Result The
difference analysis of GC -IMS showed that there were significant differences in the specific odor components of Jiucaizi（Semen
Allii Tuberosi）under different processing methods.About 54 compounds had been identified.Among them，geraniol，1 -hydroxy -
2 -propanone，1 -pentanol，2 -methylpropanol，diallyl sulfide，Methyl -3 -but -3 -en -1 -ol，ehanol，propanoic acid，2 -
acetylfuran，5 -dimethylfuran，ethyl acetate，diallyl disulfide M，2 -pentylfuran，hexanoic acid Mand ethyl hexanoate can be used
as the characteristic volatiles of the special odors of raw products.Ethyl 2 -hydroxypropanoate and beta -Ocimene can be used as
the characteristic volatiles of the special odors of Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）processed with wine or salt and wine；pentanal
can be used as the characteristic volatiles of the special odors of stir -fried products with vinegar；3 -hydroxy -2 -butanone，bu-
tyrolactone and linalool could be used as the characteristic volatiles of steamed Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi），and octanol could
be used as the characteristic volatiles of stir -fried products with nothing.The PCA results showed that the separation of the sam-
ples was good，and the similarity of the samples with the same excipients was greater.Conclusion There are obvious differences in
the specific odor components of Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）processed by different methods.GC -IMS technology can be used
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as a method to distinguish the specific odor of different processed products of Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）.It also provides ref-
erence for further study on the processing and transformation of Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）.

Keywords：Jiucaizi（Semen Allii Tuberosi）；processing；HS -GC -IMS；specific odorsJiucaizi（Semen Allii Tuberosi）；pro-
cessing；HS -GC -IMS；specific odors

　　韭菜子是我国原产蔬菜韭菜 Allium tuberosum Rottl.exS-
preng.的干燥成熟种子，其味辛、甘，性温，归肝经、肾经，具有
温补肝肾、壮阳固精的功能［1］。一直以来，韭菜子都被誉为中

国古代民间“四大壮阳药”之一，为增强其临床疗效，历代医家

有盐炙、酒浸、熬、酒浸曝干微炒、炒、醋煮炒香、汤浸、枣酒制、

酒浸炒、焙、酒煮、蒸熟炒用和醋炒等多种炮制方法的应用，认

为：炒后性温气香，温胃止呕，对胃寒呕吐具有一定疗效；酒炙

能增强韭菜子温肾助阳作用；盐炙引药入肾经等［2］。

韭菜子及其所属的葱属植物均有一股强烈的辛辣性气味。

现代研究证明：韭菜子含有大量挥发油，且大多为二硫、三硫化

物、醛类、醇类以及酮类化合物，是其主要的药效物质之一，也

是其辛辣性气味来源［3］。有学者发现，诸如韭菜子类的葱属

植物挥发油会因产地、部位、生长周期、提取方法、分析方法的

不同，呈现明显的差异［4］。而炮制方法的不同是否对韭菜子

挥发油或辛辣气味有影响尚待系统研究。

气相-离子迁移谱技术（Gas chromatography -ion migra-
tion mass spectrometry，GC -IMS）是衡量挥发性有机气体的快
速可靠分析手段，较电子鼻，气相色谱法（Gas chromatography，
GC）嗅闻分析，气相色谱 -质谱联用仪（Gas chromatography -
Mass spectrometer，GC -MS）等中药领域常用挥发性成分检测技术
更加快速、更加灵敏［5］。目前，该技术正在中药基原［6］、产地［7］、种

植周期［8］及炮制加工［9］等领域中广泛应用。因此，本文采用该项

技术对不同炮制条件下韭菜子特异性气味成分差异进行系统分

析，为进一步研究韭菜子的炮制化学转化提供参考。

1 　仪器与试药
1 .1 　仪器　FlavourSpec®气相色谱 -离子迁移谱联用仪（山
东海能科学仪器有限公司）；电热鼓风干燥箱（上海一恒科学

仪器有限公司）；New Classic MF MS205DU 万分之一电子天平
（瑞士梅特勒-托利多公司），SL -1 00 型小型高速万能粉碎机
（浙江省永康市松青五金厂）。

1 .2　试药　韭菜子购于重庆桐君阁股份有限公司（批号：
20200706），经重庆市中医研究院制剂研究所杨敏主任中药师
鉴定为百合科植物韭菜 Allium tuberosum Rottl.的种子，韭菜子
不同炮制样品按照《中华人民共和国药典》2020 年版“四部”
021 3 炮制通则炮制。详细信息见表 1。

表 1 　韭菜籽样品与炮制信息

编号 名称 炮制方法

P1 生品　　 取原药材，除去杂质

P2 酒炙　　 取净韭菜子，用适量黄酒拌匀，闷润，待酒被吸尽后，置炒

制容器内，用文火炒干。韭菜子每 1 00 kg用黄酒 1 0 kg
P3 盐炙　　 取净韭菜子，用盐水拌匀，待盐水被吸尽后，置炒制容器

内，用文火炒干。韭菜子每 1 00 kg用食盐 2 kg
P4 醋炙　　 取净韭菜子，用适量米醋拌匀，闷润，待米醋被吸尽后，置

炒制容器内，用文火炒干。韭菜子每 1 00 kg用米醋 20 kg
P5 清炒　　 取净韭菜子，置炒制容器内，用文火加热炒至有香气，取

出，放凉

P6 盐酒共炙 取净韭菜子，用适量黄酒和盐水拌匀，闷润，待盐酒水被

吸尽后，置炒制容器内，用文火炒干。韭菜子每 1 00 kg用
黄酒 1 0 kg，食盐 2 kg

P7 蒸熟　　 取净韭菜子，加适量清水拌匀，润透，置蒸制容器内，蒸

熟，干燥

2　方法
2.1　检测条件　气相色谱条件［1 0 -1 1］：E1 漂移气体积流量 0 ~
30 min，1 50 mL/min；E2 气相载气体积流量 0 ~2 min，2 mL/
min；2 ~20 min，2 ~1 00 mL/min；20 ~30 min，1 00 mL/min。

离子迁移谱条件［1 2 -1 3］：色谱柱为 FS -SE -54 -CB -1
（1 5 m ×0.53 mm，1 μm），分析时间 30 min，柱温 60 ℃，载气/
漂移气 N2，IMS 温度 45 ℃。自动顶空进样单元：孵化温度 80
℃，孵化时间 20 min，进样体积 500 μL，进样针温度 85 ℃，孵化
转速 500 r/min。
2.2　样品制备　精密称取 1 g 韭菜籽粉末（过 5 号筛），直接
置于 20 mL顶空进样瓶中，80 ℃孵育 20 min 后按“2.1”项方
法进行测定，每个样品平行 3 次。
2.3　数据处理分析　使用仪器自带的分析软件 VOCal及其内
置的 NIST数据库和 IMS 数据库对特征气味物质进行定性分
析；运用 Reporter 插件直接对比样品之间的谱图差异，并且采
用 Gallery Plot插件进行指纹图谱对比，直观且定量地比较不
同样品之间的挥发性物质差异；采用 Dynamic PCA进行主成分
分析（PCA）。
3　结果与分析
3.1　GC -IMS 谱图分析　使用 Reporter 插件生成不同炮制方
法下韭菜子挥发性化合物的 GC -IMS 二维俯视图，可直观对
比韭菜子不同炮制方法下样品的挥发性物质差异。蓝色为背

景，离子迁移时间为横坐标，气相色谱的保留时间为纵坐标。

横坐标 1 .0 处红色竖线为 RIP峰，其 1 .0 处红色竖线为经归一
化处理后的反应离子峰（RIP 峰），RIP 峰两侧的每 1 个点代表 1
种挥发性有机物，颜色示意有机物浓度，白色表示浓度较低，红

色表示浓度较高，颜色越深表示浓度越大。可看出，韭菜子经不

同方法炮制后挥发性有机物发生了变化。结果见插页ⅩⅧ图 1。
为更加明显比较不同样品图谱的差异，进一步采用差异对

比模式，选取净制品谱图为参比，其他谱图依次对参比进行扣

除，与参比浓度一样则扣减为白色背景，高于参比浓度则为红

色且红色越深则超出越多，低于参比浓度则为蓝色且低得越多

蓝色越深。可看出，不同炮制方法下韭菜子挥发性有机物含量

存在明显差异，特别是酒炙、盐炙、醋炙、盐酒共炙、蒸熟较净制

挥发性有机物增加明显。结果见插页ⅩⅧ图 2。
3.2　Dynamic PCA主成分及最邻近分析　为进一步确定不同
炮制方法韭菜子样品是否有交集。将 GC -IMS 所测不同方法
炮制韭菜子样品数据导入 Dynamic PCA 插件进行动态主成分
和最邻近分析。可见，不同炮制方法下韭菜子各样品分类良

好，说明存在差异，且各炮制方法对韭菜子的影响不同。结果

见插页ⅩⅨ图 3、插页ⅩⅨ图 4。
3.3　韭菜籽不同炮制品的 GC -IMS 指纹图谱分析　为更加
全面分析不同炮制样品间挥发性有机物的组分差异，采用 Gal-
leryplot 插件提取 GC -IMS 谱图中全部待分析峰形成指纹图
谱，图中每一行代表一个样品中选取的全部信号峰，每一列代

表同一挥发性有机物在不同样品中的信号峰，每个样品平行测

定 3 次。同理，红色越深则代表该物质浓度越高，反之则浓度
越低。从韭菜籽及其炮制品中共分析检测出 1 00 种具有差异
的特异性气味成分，通过软件内置的 NIST 201 4 和 IMS 数据库
鉴定出了 54 个化合物。结果见插页ⅩⅩ图 5。

通过指纹图谱可以看出，不同炮制方法韭菜子样品挥发性
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物质既有共同区域，也有各自的特征峰区域：（1）生品韭菜子
样品（P1）的挥发性物质种类特征区域与其他样品相差十分明
显，主要体现在 A框所示物质香叶醇、乙酰甲醇、正戊醇、2 -
甲基丙醇、丙烯基硫醚、3 -甲基 -3 -丁烯 -1 -醇、乙醇、丙
酸、2 -乙酰呋喃、2，5 二甲基呋喃、乙酸乙酯 ethyl acetate、二烯
丙基二硫M、正戊基呋喃、己酸 M、己酸乙酯以及未知化合物
2、23、1、1 6、1 8、26、21、3 和 1 0 的浓度远高于各炮制样品；B 框
所示物质丁醛、（E）-2 -辛烯醛、苯甲醛、2 -丁酮、2 -庚酮、
2 -环己烯-1 -酮、二甲基三硫醚、二甲基二硫醚、α-水芹烯
以及未知化合物 28、9、37 的浓度远低于各炮制样品，可作为韭
菜子生品特征性挥发物质。（2）清炒韭菜子样品（P5）与其他
炮制样品区别主要体现在 C 框所示物质乙酸戊酯、二烯丙基
二硫醚 D、丁酸戊酯、苯甲酸甲酯、异丁香酚、（E）-2 -壬烯
醛、2 -乙酰基吡嗪、2 -羟基-3 -甲基-2 -环戊烯-1 -酮、
顺-3 -己烯醇、2 -戊酮、己酸 D、2 -甲酰基 -5 -甲基噻吩、
3 -甲基丁醛、3 -辛酮、甲硫醇以及未知化合物 39、25、24、41、
36、40、42、1 7、8、27、1 5、29、31、43、4、1 9 的浓度远低于其余 5 种

韭菜种子炮制样品，几乎与生品韭菜子相似；D 框所示物质辛
醇远高于其余所有炮制品，可作为韭菜子清炒品特征性挥发物

质。（3）韭菜子酒炙样品（P2）与盐酒共炙样品（P6）具有共同
的显著高于其他炮制品和生品的特征峰区域，主要体现在 E
框所示物质 2 -羟基丙酸乙酯和 β-罗勒烯以及未知化合物
1 2、1 4，其中β-罗勒烯又以酒炙品浓度最高，可分别作为韭菜
子酒炙品和盐酒共炙品特征性挥发物质。（4）韭菜子蒸熟样
品（P7）与其他炮制品的区别特征峰区域主要体现在 F 框所示
物质糠醇、3 -羟基-2 -丁酮、丁内酯和芳樟醇，可作为韭菜子
蒸熟品特征性挥发物质。（5）韭菜子醋炙样品与其他炮制品
的区别特征峰区域主要体现在 G框所示物质戊醛以及未知化
合物 1 1、44、45、46，可作为韭菜子醋炙品特征性挥发物质。
（6）韭菜子盐炙样品（P3）与清炒样品（P5）在 2 -丙醇、乙酸、
乙酸丙酯以及未知化合物 1 3 上表现出与清炒相似的浓度增
加，且远高于其他炮制品，但在 C 框所示物质上又表现出与除
清炒样品（P5）和生品（P1）外其他炮制品相似的转化作用，具
体变化规律尚待进一步深入研究。

表 2　韭菜籽及其炮制品挥发性有机物定性分析结果

序号 化合物 分子式
相对分

子质量

保留

指数
保留时间

迁移

时间

峰强度（面积）平均值（n=3）

生品 酒炙 盐炙 醋炙 清炒 盐酒共 蒸

1 香叶醇 C1 0H1 8O 1 54.3 1 250.5 704.866 1 .233 74 259.02 1 63.55 1 85.1 2 252.96 1 54.91 1 53.1 1 1 90.02
2 1 -羟基-2 -丙酮 C3H6O2 74.1 701 .0 1 63.31 4 1 .043 03 870.47 327.1 7 31 0.64 272.47 220.40 271 .21 21 9.62
3 1 -戊醇 C5H1 2O 88.1 768.2 1 91 .345 1 .51 7 24 525.1 5 31 2.26 21 2.91 332.09 243.81 288.1 0 241 .29
4 2 -甲基丙醇 C4H1 0O 74.1 636.2 1 43.893 1 .364 77 902.82 420.65 1 09.29 302.24 1 1 1 .35 278.98 233.29
5 二烯丙基硫醚 C6H1 0S 1 1 4.2 854.2 236.024 1 .1 1 9 59 1 288.1 2 542.79 441 .68 31 9.26 479.71 393.73 253.40
6 甲基-3 -丁烯-1 -醇 C5H1 0O 86.1 729.8 1 75.334 1 .497 02 563.23 286.87 1 29.23 1 83.28 1 77.85 258.71 97.92
7 乙醇 C2H6O 46.1 466.5 97.723 1 .046 1 6 3 727.03 1 241 .1 1 1 475.22 1 725.20 1 466.20 929.56 1 424.24
8 丙酸 C3H6O2 74.1 703.0 1 64.1 58 1 .265 45 331 .06 1 49.1 0 1 58.40 1 56.92 200.70 1 29.34 1 1 8.71
9 2 -乙酰呋喃 C6H6O2 1 1 0.1 908.0 270.208 1 .1 1 1 37 283.25 1 20.1 7 1 1 0.63 73.29 1 56.56 1 09.00 74.58
1 0 2，5 -二甲基呋喃 C6H8O 96.1 71 4.0 1 68.766 1 .030 46 327.66 244.61 262.65 238.85 321 .32 1 93.68 1 38.62
1 1 乙酸乙酯 C4H8O2 88.1 61 0.7 1 36.950 1 .335 63 5 306.46 3 632.55 2 392.63 4 659.1 8 1 942.71 3 804.32 2 650.78
1 2 二烯丙基二硫醚 C6H1 0S2 1 46.3 1 071 .7 452.481 1 .1 97 26 3 298.43 2 663.70 2 636.42 2 566.05 2 647.35 2 671 .31 2 597.97
1 3 2 -戊基呋喃 C9H1 4O 1 38.2 994.7 344.887 1 .253 1 9 645.01 446.58 453.1 9 441 .20 41 1 .74 522.74 391 .42
1 4 己酸M C6H1 2O2 1 1 6.2 994.0 344.282 1 .297 51 305.52 222.33 237.68 21 4.98 1 96.80 239.20 293.01
1 5 己酸乙酯 C8H1 6O2 1 44.2 1 002.2 354.400 1 .342 76 1 62.28 1 1 4.74 92.73 66.47 1 09.38 1 26.36 73.74
1 6 2 -丙酮 C3H6O 58.1 507.8 1 08.972 1 .1 1 4 97 2 896.50 3 005.40 3 635.25 3 797.43 3 387.61 3 036.49 4 334.47
1 7 乙酸戊酯 C7H1 4O2 1 30.2 91 3.2 274.704 1 .31 5 00 1 56.47 226.1 8 21 9.36 21 0.21 1 95.27 221 .80 208.03
1 8 二烯丙基二硫醚 C6H1 0S2 1 46.3 1 073.0 454.301 1 .637 63 4 951 .71 6 346.1 3 7 692.37 6 905.25 4 634.1 8 6 465.93 6 298.83
1 9 丁酸戊酯 C9H1 8O2 1 58.2 1 072.7 453.937 1 .400 04 1 663.80 1 947.81 2 254.37 2022.07 1 497.89 1 968.69 1 861 .56
20 苯甲酸甲酯 C8H8O2 1 36.1 1 097.7 489.21 9 1 .205 84 521 .1 2 51 9.43 571 .1 3 545.30 440.69 566.58 562.33
21 异丁香酚 C1 0H1 2O2 1 64.2 1 468.5 1 01 2.41 1 1 .288 54 41 7.23 91 8.60 1 350.93 1 21 9.21 586.51 1 000.72 955.24
22 （E）-2 -壬烯醛 C9H1 6O 1 40.2 1 1 42.8 552.865 1 .405 1 6 40.34 227.44 275.28 232.1 2 1 32.52 245.44 1 50.44
23 2 -乙酰吡嗪 C6H6N2O 1 22.1 980.2 332.368 1 .537 43 36.45 437.47 603.68 439.38 31 2.66 507.37 41 9.44
24 2 -羟基 -3 -甲基 -2 -环戊烯 -

1 -酮
C6H8O2 1 1 2.1 1 01 6.1 374.1 47 1 .1 42 96 1 1 4.97 258.1 0 320.88 337.93 1 60.20 254.37 278.34

25 顺-3 -己烯醇 C6H1 2O 1 00.2 890.0 255.422 1 .51 0 44 21 1 .29 31 3.39 399.52 522.39 31 9.65 331 .01 560.45
26 2 -戊酮 C5H1 0O 86.1 691 .5 1 59.380 1 .371 03 96.37 21 1 .97 207.1 8 1 84.40 1 73.68 234.90 272.33
27 己酸 C6H1 2O2 1 1 6.2 994.6 344.771 1 .644 1 6 339.1 8 581 .1 0 51 2.09 546.89 285.93 466.51 550.03
28 2 -甲酰基-5 -甲基噻吩 C6H6OS 1 26.2 1 1 41 .3 550.787 1 .1 70 1 8 382.46 1 21 3.67 1 347.79 1 957.1 2 874.62 1 336.81 2 073.72
29 3 -甲基丁醛 C5H1 0O 86.1 651 .9 1 48.1 63 1 .409 26 1 052.00 1 81 5.26 1 429.57 2 274.36 1 273.84 1 482.1 2 1 964.1 9
30 3 -辛酮 C8H1 6O 1 28.2 1 002.7 355.1 45 1 .71 4 40 1 33.04 21 2.1 6 1 78.87 235.68 97.55 241 .37 264.1 7
31 甲硫醇 C4H1 0OS 1 06.2 984.2 335.795 1 .469 98 58.52 484.22 31 7.40 447.39 21 9.32 31 4.78 335.26
32 丁醛 C4H8O 72.1 608.5 1 36.365 1 .289 28 585.1 1 1 456.06 1 378.07 1 41 8.63 1 275.65 1 502.71 1 794.61
33 2 -环己烯-1 -酮 C6H8O 96.1 920.9 281 .326 1 .1 1 1 59 751 .1 1 2 298.58 1 889.29 2 057.96 2 61 7.1 5 2 020.70 1 572.48
34 苯甲醛 C7H6O 1 06.1 959.0 31 4.1 09 1 .1 47 04 223.23 31 1 .99 228.07 31 9.1 7 257.07 21 2.1 3 245.55
35 α-水芹烯 C1 0H1 6 1 36.2 980.5 332.695 1 .21 4 69 1 1 8.43 307.83 382.45 336.20 31 9.80 327.65 337.34
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续表 2 韭菜籽及其炮制品挥发性有机物定性分析结果

序号 化合物 分子式
相对分

子质量

保留

指数
保留时间

迁移

时间

峰强度（面积）平均值（n=3）

生品 酒炙 盐炙 醋炙 清炒 盐酒共 蒸

36 二甲基三硫醚 C2H6S3 1 26.3 964.8 31 9.1 49 1 .304 34 26.24 1 1 0.43 1 78.62 1 23.83 1 42.41 1 70.67 1 38.71
37 2 -庚酮 C7H1 4O 1 1 4.2 888.9 254.833 1 .633 87 348.50 875.71 947.65 889.90 761 .38 1 1 91 .1 7 983.09
38 2 -丁酮 C4H8O 72.1 588.6 1 30.927 1 .242 76 1 1 08.35 2 262.71 2 1 42.1 3 2 053.94 2 1 1 7.93 2 279.34 3 704.50
39 二甲基二硫醚 C2H6S2 94.2 746.2 1 82.1 99 1 .1 41 74 32.66 57.88 1 32.04 92.96 1 27.1 5 1 22.1 2 1 38.70
40 （E）-2 -辛烯醛 C8H1 4O 1 26.2 1 056.2 430.649 1 .332 45 90.50 362.62 286.65 237.09 303.91 269.52 1 64.53
41 己醛 C6H1 2O 1 00.2 794.1 203.41 4 1 .561 83 1 73.50 377.01 378.64 66.1 2 444.45 358.26 73.62
42 2 -羟基丙酸乙酯 C5H1 0O3 1 1 8.1 81 1 .3 21 2.768 1 .537 58 276.36 1 463.04 221 .30 1 23.83 1 09.1 6 1 539.98 44.1 7
43 β-罗勒烯 C1 0H1 6 1 36.2 1 039.0 406.408 1 .245 99 65.77 395.70 1 36.49 221 .40 1 75.00 21 1 .50 1 44.77
44 顺式玫瑰醚 C1 0H1 8O 1 54.3 1 1 08.0 503.795 1 .372 1 4 46.91 255.72 1 29.62 21 0.48 79.58 1 1 1 .54 1 1 6.41
45 戊醛 C5H1 0O 86.1 701 .8 1 63.682 1 .422 46 75.07 91 .98 1 37.1 5 1 75.34 1 29.00 1 1 9.37 1 34.41
46 3 -羟基-2 -丁酮 C4H8O2 88.1 71 6.2 1 69.650 1 .330 59 81 .23 320.62 244.66 447.05 1 39.38 383.1 2 1 1 43.66
47 2，3 -丁二醇 C4H1 0O2 90.1 791 .3 201 .91 3 1 .369 88 31 4.49 406.55 286.05 3 01 6.51 303.06 298.08 3 1 02.77
48 糠醇 C5H6O2 98.1 880.8 250.420 1 .364 91 1 32.1 8 1 05.89 1 47.63 377.69 1 83.26 1 1 8.62 445.60
49 丁内酯 C4H6O2 86.1 903.5 266.335 1 .301 37 9.26 72.91 1 06.50 1 33.46 86.46 94.45 1 66.67
50 芳樟醇 C1 0H1 8O 1 54.3 1 089.3 477.308 1 .21 8 59 1 76.76 232.33 260.37 1 82.87 1 86.73 262.54 468.88
51 2 -丙醇 C3H8O 60.1 51 6.0 1 1 1 .1 99 1 .090 25 582.81 867.41 1 598.30 934.64 1 732.67 1 208.1 1 860.59
52 乙酸 C2H4O2 60.1 584.3 1 29.783 1 .1 53 50 292.23 722.88 923.98 735.29 991 .04 782.35 466.66
53 醋酸丙酯 C5H1 0O2 1 02.1 71 5.1 1 69.1 88 1 .1 59 75 546.29 1 302.07 1 721 .70 1 032.92 1 81 3.57 1 501 .1 3 1 096.40
54 辛醇 C8H1 8O 1 30.2 1 055.7 429.991 1 .458 55 1 62.65 221 .67 225.30 203.31 41 8.75 251 .20 235.55

3.4　定性鉴别分析　为直观且定量地比较不同样品之间的挥
发性有机物差异，继续采用 Galleryplot 插件对指纹图谱中各物
质进行定量分析，通过数据库比对，共识别差异化合物 54 种。
结果见表 2、插页ⅩⅪ图 6。

由表 2、插页ⅩⅪ图 6 可知，韭菜子从生品到炮制品，各化合
物峰强度（面积）均有不同程度的增加或减少，说明其相应的

物质含量亦在不同程度地增加或减少，增加或减少的量与峰强

度（面积）成正比。其中，香叶醇、乙酰甲醇、正戊醇 l、2 -甲基
丙醇、烯丙基硫醚、3 -甲基-3 -丁烯-1 -醇、乙醇、丙酸、2 -
乙酰呋喃、2，5 -二甲基呋喃、乙酸乙酯、二烯丙基二硫M、正戊
基呋喃、己酸M和己酸乙酯等物质峰强度经炮制后集体减少，
减少百分比在范围 2.34% ~87.67%不等。其余化合物，除二
烯丙基二硫醚 D、丁酸戊酯、苯甲酸甲酯、己酸 D、3 -辛酮、苯
甲醛、己醛、2 -羟基丙酸乙酯、2，3 -丁二醇 l 和糠醇等 1 0 种
化合物在各炮制品中增减不同外，均呈增加趋势，增加范围在

3.46% ~1 699.89%不等。化合物二烯丙基二硫醚 D、丁酸戊
酯、苯甲酸甲酯、己酸 D 和 3 -辛酮仅在清炒品中呈略微减少
趋势（6.41 % ~26.68%），其余炮制品均是增加，可考虑作为
GC -IMS 鉴别分析的韭菜子清炒特征性挥发物质；苯甲醛仅
在盐酒共炙中呈减少趋势，其余炮制品均是增加，可考虑作为

GC -IMS 鉴别分析的韭菜子盐酒共炙特征性挥发物质；2 -羟
基丙酸乙酯和糠醇则表现出相反的增减趋势，前者仅在酒炙和

盐酒共炙品中表现出增加趋势，其余炮制品均是减少，后者在

二者中则表现出减少，其余炮制品均是增加，可考虑作为 GC -
IMS 鉴别分析的韭菜子酒炙或盐酒共炙特征性挥发物质。
4　讨论

韭菜籽的外壳是非常坚硬的硬质纤维，加热炒制可使其种

壳破裂，一方面可增加有效物质的溶出度，另一方面也可使质

地酥脆而便于粉碎［1 4］。本实验中韭菜子生品经过炒制或蒸熟

以后，有多达 60%以上的有机挥发物种类峰强度（面积）和总
峰强度（面积）均大幅度增加，故韭菜子古法炒用是具有一定

科学道理的，也符合“逢子必炒”的中药炮制理论。其次传统

中药炮制理论认为“盐味咸，咸入肾，盐炙引药入肾经，增强补

肾助阳作用”“酒味辛、甘，性大热，热者益热，增强温阳祛寒作

用”“醋味酸，酸入肝，引药入肝经，增强理气止痛作用”。韭菜

子加入辅料盐、酒、醋炮制以后，均能在清炒的基础上进一步增

加挥发性有机物的检出，此可能与盐、酒、醋的化学性质有关：

一是可能使韭菜子所含挥发性有机物从与钾、钙等金属离子结

合成的盐里游离出来，从而增加峰强度（面积）［1 5］；二是可能

酒［1 6］和醋［1 7］中本身含有一定量的挥发性有机物的混入，此二

者均尚需进一步研究探索。

主要差异物质 Diallyl disulfide，中文名为二烯丙基二硫
（大蒜素），是一种淡黄色液体，有强烈的大蒜气味，具有抗

癌［1 8］、护肝［1 9 -20］、抗肺纤维化［21］、降血脂［22］、抗氧化［23 -24］和

抗炎［25 -26］等多种作用，对许多类型的肿瘤细胞表现出抗肿瘤

活性，包括肺癌、胃肠道及相关癌症（食道癌、胃癌、结直肠

癌）、肝细胞癌细胞系等，具体表现为可显著降低四氯化碳肝

损伤小鼠肝脏指数，降低天门冬氨酸氨基转移酶（Aspartate
aminotransferase，AST）、碱性磷酸酶（Alkaline phosphatase，ALP）
活力，提高超氧化物歧化酶（Superoxide dismutase，SOD）活力，
减少肝脏组织损伤面积、细胞坏死、炎细胞浸润等；激活乙醇/
乙醛脱氢酶的活性、抑制肝脏氧化应激、调控肠 -肝轴和抑制
肝脏 NOD样受体热蛋白结构域相关蛋白 3（Nod -like receptor
heat Protein Domain Associated Protein 3，NLRP3）炎性小体激
活，拮抗酒精诱导的小鼠肝脏炎症，并通过核因子 E2 相关因
子 2（Nuclear factor E2 related factor 2，Nrf2）依赖的方式减轻酒
精诱导的肝脏脂肪蓄积；介导法尼醇 X受体（Farnesoidx recep-
tor，FXR）-Yes 相关蛋白 1（Yes -associated protein 1，YAP1）
信号交互改善肺纤维化；降低血清中总胆固醇（Total cholester-
ol，TC）、甘油三酯（Triglyceride，TG）和低密度脂蛋白胆固醇
（Low density lipoprotein cholesterol，LDL -C）水平，激活 Kelch
样环氧氯丙烷相关蛋白 1（Kelch -like epichlorohydrin associat-
ed protein 1，Keap1）/Nrf2 通路，并上调下游蛋白相关蛋白 NAD
（P）H脱氢酶醌 1［NAD（P）H dehydrogenase quinone 1，NQO1］、
谷氨酸半胱氨酸合成酶（Glutamate -cysteine synthetase，γ-
GCSc）、超氧化物歧化酶 1（Superoxide dismutase 1，SOD -1）表
达水平以改善肝脏氧化应激水平，减轻脂质过氧化，下调类固

醇调节元件结合蛋白 1 c（Steroid regulatory element -binding
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protein 1 c，SREBP1 c）的表达，抑制肝脏 TG及相关脂质的合成，
上调肝脏细胞过氧化物酶体增殖物激活受体 α（peroxisome
proliferator -activated receptor α，PPARα）蛋白表达，加快 TG分
解及脂肪酸的氧化代谢等。此外，Pentyl butanoate、3 -Oc-
tanone、Benzaldehyde和 Hexanal亦均是具有气味的活性有机化
合物。其中，Pentyl butanoate 中文名为丁酸戊酯，是一种具有
气味活性的有机化合物，已被确定为香蕉、杏和苹果中的主要

风味成分之一［27］；3 -Octanone，中文名 3 -辛酮，是薰衣草型
香精的调和香料，具有改善糖尿病患者冠心病风险等作用［28］；

Benzaldehyde，中文名苯甲醛，天然来源是苦杏仁苷，一种常见
的芳香族化合物，GB2076 -201 1 规定的允许使用的食品用合
成香料，具有保护广州管圆线虫感染致小鼠脑损伤等作用［29］；

Hexanal，中文名正己醛，是一种主要的挥发性醛，可作为肺癌
诊断的潜在生物标志物等［30］。上述物质均与韭菜子炮制后气

味改变有关，亦需系统深入研究。
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韭菜子不同炮制品特异性气味的 GC -IMS 比较

（正文见 61 -65 页）

图 1　韭菜子不同炮制方法下样品气相色谱离子迁移谱谱图

图 2　韭菜子不同炮制方法下样品气相色谱离子迁移谱差异图（以净制韭菜籽谱图为背景参照）
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图 3　不同炮制方法韭菜籽的 PCA（主成分分析）图

图 4　不同炮制方法韭菜籽的“最邻近”分析图
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注：编号代表未能通过 NIST和 IMS 数据库识别的化合物。
图 5　生品及 6 种炮制工艺韭菜子的挥发性物质的 Gallery Plot图（指纹图谱）
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图 6　韭菜子不同炮制方法特异性气味物质相对峰强度（面积）




