
 

 

基于 UPLC-Orbitrap-MS/MS 技术联合 GNPS
分子网络快速分析黑果腺肋花楸果实成分
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摘要：本研究建立了超高效液相色谱-轨道阱串联质谱（UPLC-Qrbitrap-MS/MS）技术联合 GNPS分子网络快速分

析黑果腺肋花楸果实成分。在正、负离子模式下，采集黑果腺肋花楸果实提取物的高分辨质谱数据，总结串联质

谱信息和碎裂规律，依据特征裂解规律的相似性创建分子网络。根据对照品的保留时间、精确相对分子质量及

碎片离子等，对黑果腺肋花楸果实成分进行归属和鉴定。创建了花色苷类、原花青素类、黄酮类和有机酸类的分

子网络，共鉴定出黑果腺肋花楸果实中 42个成分，包括 20个花色苷类、3个原花青素类、12个黄酮类和 7个有

机酸类。该方法能够快速、准确归类并鉴定黑果腺肋花楸果实成分，为其功效物质基础研究及开发利用提供了

依据。
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Abstract: The fruits of Aronia melanocarpa (Michx.) Elliot have high nutritional value and medicinal

value.  This  fruit  is  rich  in  flavonoids,  anthocyanins  and  anthocyanins  and  presents  good  biological

activity  and  pharmacological  effects  in  antioxidant,  anti-aging,  anti-inflammatory,  antibacterial,

hypolipidemic,  hypoglycemic,  anti-cancer,  antidepressant,  anti-fatigue,  etc.  It  is  necessary  for  the

development of this fruit material to explore more chemical constituents. The Global Natural Products

Social  (GNPS)  molecular  network  based  on  mass  spectrometry  technology  can  establish  an

association  network  with  the  similarity  and  fingerprint  characteristics  of  similar  components,  and

quickly analyze unknown components in natural products. In this study, ultra-high performance liquid

chromatography  Orbitrap  tandem  mass  spectrometry  (UPLC-Qrbitrap-MS/MS)  combined  GNPS

molecular  network  was  developed  for  the  rapid  analysis  of  constituents  in  fruits  of  Aronia
melanocarpa  (Michx.)  Elliot.  Under  the  positive  and  negative  ion  modes,  the  high  resolution  mass
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data  were  acquired.  The  multiple  tandem  mass  and  fragmentation  rules  were  summarized.  The
molecular network was established based on the similarity of characteristic fragmentation. According
to the retention time, accurate molecular mass and fragment ions of references, the constituents in the
fruits  were  identified  and  deduced.  The  molecular  network  of  anthocyanins,  proanthocyanidins,
flavonoids and organic acids were built.  Totally 42 compounds are identified in the fruits of Aronia
melanocarpa  (Michx.)  Elliot,  including  20  anthocyanins,  3  proanthocyanidins,  12  flavonoids  and  7
organic  acids.  It  was  concluded  that  UPLC-Qrbitrap-MS/MS  combined  with  GNPS  molecular
network  can  be  used  to  rapidly  and  accurately  identify  the  constituents  in  fruits  of  Aronia
melanocarpa (Michx.) Elliot. This results provides a basis for the research of efficacy substances, and
the development and utilization of Aronia melanocarpa (Michx.) Elliot fruits.
Key  words: ultra-high  performance  liquid  chromatography  Orbitrap  tandem  mass  spectrometry
(UPLC-Qrbitrap-MS/MS)； GNPS  molecular  network； Aronia  melanocarpa  (Michx.)  Elliot  fruits；
rapid analysis

黑果腺肋花楸（Aronia melanocarpa (Michx.)
Elliot）是蔷薇科腺肋花揪属落叶灌木，是以生产

果实为主的特用经济树种。黑果腺肋花楸的果

实味甜酸且略有涩感，又名野樱莓、不老莓，具

有较高的营养价值和药用价值 [1-3]，广泛应用于

食品、保健品及药品等领域 [2,4-8]。黑果腺肋花

楸果实中富含黄酮、花青素和花色苷等化学成

分 [9-10]，在抗氧化、抗衰老、抗炎、抑菌、降血脂、

降血糖、抗癌、抗抑郁、抗疲劳等方面具有较好

的生物活性和药理作用[11-16]。

超高效液相色谱 -轨道阱串联质谱（UPLC-
Qrbitrap-MS/MS）技术兼具高质量精度、高分辨

率和高灵敏度，在天然产物复杂成分归属鉴别中

的优势明显且应用广泛 [17-19]，但对海量复杂成分

的数据解析工作流程过于繁冗，且易造成数据丢

失。因此，进行有效的数据解析流程优化和简化

至关重要。基于质谱技术的Global Natural Products
Social（GNPS）分子网络是将串联质谱碎片的相

似性和指纹特征建立关联网络，选择性地将复杂

成分分类过滤，更加高效地整合处理质谱数据，

充分挖掘同类成分信息，快速解析未知成分[20-25]。

如陈士林等 [26]应用基于 UHPLC-Q-TOF-MS/MS
联合分子网络策略快速分析紫菀中 43个肽类成

分；何春娴等 [27]基于 HPLC-Q-TOF MS网络化技

术发现宁夏枸杞根皮中 21个化学成分。

本研究拟采用 UPLC-Qrbitrap-MS/MS技术

联合 GNPS分子网络快速分析黑果腺肋花楸果

实成分，基于不同类成分的特征性碎片离子构建

分子网络，归属鉴定黑果腺肋花楸果实成分，为

其功效物质基础研究及开发利用提供依据。 

1    实验部分 

1.1    仪器与装置

UltiMate3000超高效液相色谱 -四极杆静电

场轨道阱高分辨质谱仪：美国 Thermo Fisher公
司产品，配有电喷雾离子源（ESI）及 Xcalibur4.3
数据处理系统 ；Hyper  Sonic  DT-A超声波清洗

器：昆山超声仪器有限公司产品；XS-204分析天

平 ：瑞士梅特勒 -托利多仪器有限公司产品 ；

DHG-9246A电热恒温鼓风干燥器：上海精宏实

验设备有限公司产品；Milli-Q超纯水制备系统：

德国Merck Millipore公司产品。 

1.2    材料与试剂

黑果腺肋花楸新鲜果实：2023年 9月 28日

采自吉林省长春市双阳区，50 ℃ 恒温鼓风干燥 3天。

矢车菊-3-O-半乳糖苷（LOT: J21HB189191）、
儿 茶 素 （LOT:  S01HB191501）、 槲 皮 素 （LOT:
O29HB199514）、咖啡酸（SM0425GA14）、绿原酸

（Y20A11K111541）、奎宁酸（A06N11L130128）对
照品：纯度＞98%，上海源叶生物科技有限公司

产品；甲醇、乙腈：色谱级，美国 Tedia公司产品；

甲酸：色谱级，美国 Aladdin公司产品。 

1.3    供试品溶液制备

精密称取各 5 mg矢车菊-3-O-半乳糖苷、儿

茶素、槲皮素、咖啡酸、绿原酸、奎宁酸对照品，

以甲醇为溶剂制成 1 mg/L溶液，供UPLC-Qrbitrap-
MS/MS分析。

将黑果腺肋花楸干燥果实粉碎，过 60目筛，

称取 1 g于具塞锥形瓶中，加入 25 mL甲醇，超声

提取 60 min，在 4 ℃ 下，以 8 000 r/min离心 15 min，
取上清液，减压浓缩，用甲醇定容至 10 mL容量瓶
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中，摇匀，用甲醇将此溶液稀释一定倍数后，过

0.22 μm微孔滤膜，供UPLC-Qrbitrap-MS/MS分析。 

1.4    实验条件 

1.4.1    色谱条件　Thermo Scientific Syncronis C18
色谱柱（100 mm×2.1 mm×1.7 μm）；流动相：0.1%
甲酸水（A）-乙腈（B）；梯度洗脱程序：0～10 min
（3%～20%B）， 10～45  min（20%～90%B）， 45～
47  min（90%～100%B）， 47～50  min（100%B）； 流

速 0.2 mL/min；柱温 30 ℃；进样量 5 µL。 

1.4.2    质谱条件　电喷雾离子源（ESI），正、负离

子模式；质量扫描范围 m/z 50～1 000；喷雾电压

3.5 kV；鞘气流速 10.5 L/min；辅助气流速 3 L/min；
离子传输管温度 300 ℃；碰撞能量 10、20、30 eV。 

1.5    GNPS 分子网络构建

首先应用 MsConvert软件将对照品及黑果

腺肋花楸果实提取物的 UPLC-Qrbitrap-MS/MS
数据转换为 GNPS分析平台支持的 .mgf格式。

在 GNPS分子网络分析平台中，设置余弦分数阈

值为 0.7，最小匹配碎片离子设为 6， topK设为

10，离子之间的最大质量偏差设为 0.05 u。将数

据上传至 GNPS分析平台生成分子网络，应用

Cytoscape 3.9.1软件将分子网络结果可视化对化

合物进行鉴定。 

2    结果与讨论
采用 UPLC-Qrbitrap-MS/MS技术，在正、负

离子模式下对黑果腺肋花楸果实提取物成分进

行检测。基于 MS/MS信息，联合 GNPS分子网

络分析，构建各类成分的分子网络，共归属鉴定

出黑果腺肋花楸果实中 42个成分，列于表 1。 

2.1    花色苷类成分的鉴定

花色苷是以花青素为苷元而形成的糖苷类

化合物，基本结构单元为 2-苯基苯并吡喃型阳离

子母核，属于类黄酮物质，是黑果腺肋花楸果实

中的天然色素。植物中普遍存在的花青素包括

矢车菊素、飞燕草素、天竺葵素、芍药素和锦葵

色素等，常与葡萄糖、半乳糖、阿拉伯糖、木糖、

鼠李糖等以糖苷键结合成花色苷。 

 

表 1    黑果腺肋花楸果实中鉴定的成分

Table 1    Identified constituents of Aronia melanocarpa (Michx.) Elliott fruit

编号
No.

类型
Type

鉴定成分
Identified constituent

分子式
Molecular formula

保留时间
Retention time/min

分子离子 Molecular ion（m/z） 特征碎片离子
Fragment ion (m/z)[M]+ [M−H]−

1 花色苷 矢车菊素-3-O-半乳糖苷 C21H21O11
+ 11.75 449.1038 — 287.0545

2 矢车菊素-3-O-葡萄糖苷 C21H21O11
+ 13.28 449.1038 — 287.0545

3 矢车菊素-3-O-木糖苷 C20H19O10
+ 14.05 419.0987 — 287.0545

4 矢车菊素-3-O-阿拉伯糖苷 C20H19O10
+ 15.05 419.0987 — 287.0545

5 天竺葵素-3-O-半乳糖苷 C21H21O10
+ 17.32 433.1176 — 271.0620

6 天竺葵素-3-O-葡萄糖苷 C21H21O10
+ 17.72 433.1176 — 271.0620

7 天竺葵素-3-O-木糖苷 C20H19O9
+ 19.81 403.1081 — 271.0620

8 天竺葵素-3-O-阿拉伯糖苷 C20H19O9
+ 20.97 403.1081 — 271.0620

9 飞燕草素-3-O-半乳糖苷 C28H33O18
+ 11.89 465.1153 — 303.0509

10 飞燕草素-3-O-葡萄糖苷 C28H33O18
+ 12.86 465.1153 — 303.0509

11 飞燕草素-3-O-木糖苷 C27H31O17
+ 13.07 435.0916 — 303.0509

12 飞燕草素-3-O-阿拉伯糖苷 C27H31O17
+ 13.96 435.0916 — 303.0509

13 芍药素-3-O-半乳糖苷 C22H23O11
+ 11.66 463.1288 — 301.0702

14 芍药素-3-O-葡萄糖苷 C22H23O11
+ 12.14 463.1288 — 301.0702

15 芍药素-3-O-木糖苷 C21H21O10
+ 12.89 433.1176 — 301.0702

16 芍药素-3-O-阿拉伯糖苷 C21H21O10
+ 13.98 433.1176 — 301.0702

17 锦葵色素-3-O-半乳糖苷 C23H25O12
+ 8.50 493.1343 — 331.0811

18 锦葵色素-3-O-葡萄糖苷 C23H25O12
+ 9.27 493.1343 — 331.0811

19 锦葵色素-3-O-木糖苷 C22H23O11
+ 11.59 463.1288 — 331.0811

20 锦葵色素-3-O-阿拉伯糖苷 C22H23O11
+ 12.09 463.1288 — 331.0811
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2.1.1    花色苷对照品的质谱裂解规律　以对照

品矢车菊-3-O-半乳糖苷为例，在正离子模式下，

准分子离子峰为 m/z 449.491 0[M]+，串联质谱得

到的 m/z 287.054 5离子为其失去 1分子半乳糖残

基（162 u），是矢车菊素类花色苷的特征碎片离子。 

2.1.2    花色苷成分的 GNPS分子网络分析　将检

测到的黑果腺肋花楸果实成分的精确质量数及

串联质谱数据与花色苷类成分特征裂解途径进

行比对，依据此类成分形成分子网络簇的相似性，

推测成分结构归属。在花色苷类分子网络中，检

测到 5种不同花青素结构苷元分子簇，示于图 1。
化合物 1的准分子离子峰为 m/z 449.103 8，

碎片离子 m/z 287.054 5为其失去 162 u产生的，

经与对照品的相对保留时间比对确认，鉴定为矢

车菊素-3-O-半乳糖苷。化合物 2的准分子离子

峰及碎片离子与对照品矢车菊素-3-O-半乳糖苷

完全一致，仅相对保留时间不同，推测其为矢车

菊素-3-O-半乳糖苷的同分异构体矢车菊素-3-O-
葡萄糖苷，且半乳糖苷的相对保留时间先于葡萄

糖苷。化合物 3和 4的准分子离子峰均为 m/z
419.098 7，同样检测到矢车菊素类花色苷特征碎

片离子，为其丢失 132 u产生的，推测其为矢车

菊素与 1分子五碳糖形成的花色苷。根据文献[28]

报道，花色素木糖苷类化合物的相对保留时间先

于阿拉伯糖苷类，鉴定化合物 3和 4分别为矢车

菊素-3-O-木糖苷和矢车菊素-3-O-阿拉伯糖苷。

化合物 5和 6的准分子离子峰为 m/z 433.117 6，
二者均检测到碎片离子 m/z 271.062 0，为其丢失

162 u产生的。碎片离子 m/z 271.062 0与矢车菊

素类特征碎片离子 m/z 287.054 5相差 16 u，其为

天竺葵素类花色苷的特征碎片，因此鉴定化合

物 5和 6分别为天竺葵素-3-O-半乳糖苷和天竺

续表

编号
No.

类型
Type

鉴定成分
Identified constituent

分子式
Molecular formula

保留时间
Retention time/min

分子离子 Molecular ion（m/z） 特征碎片离子
Fragment ion (m/z)[M]+ [M−H]−

21 原花青素 儿茶素 C15H14O6 15.34 — 289.0732 179.0346, 125.0238,
137.0240, 165.0180

22 表儿茶素 C15H14O6 17.50 — 289.0732 179.0346, 125.0238,
137.0240, 165.0180

23 原花青素B1/B2/B3/B4 C30H26O12 13.8 — 577.1443 289.0732

24 黄酮 槲皮素 C15H10O7 19.88 — 301.0369 273.0377, 257.0328,
193.0213

25 槲皮素-3-O-半乳糖苷 C21H20O12 17.26 — 463.0892 301.0369

26 槲皮素-3-O-葡萄糖苷 C21H20O12 17.42 — 463.0892 301.0369

27 槲皮素-3-O-木糖苷 C20H18O11 17.73 433.0688 301.0369

28 槲皮素-3-O-阿拉伯糖苷 C20H18O11 17.89 433.0688 301.0369

29 槲皮素-3-O-洋槐糖苷 C27H30O16 16.72 — 609.1463 463.0892, 301.0369

30 槲皮素-3-O-芸香糖苷 C27H30O16 16.94 — 609.1463 463.0892, 301.0369

31 山奈酚 C15H10O6 19.77 — 285.0367 257.0341, 241.0310,
193.0213

32 山奈酚-3-O-半乳糖苷 C21H20O11 13.13 447.1045 285.0367

33 山奈酚-3-O-葡萄糖苷 C21H20O11 13.67 447.1045 285.0367

34 山奈酚-3-O-木糖苷 C20H18O10 14.07 417.0836 285.0367

35 山奈酚-3-O-阿拉伯糖苷 C20H18O10 14.45 417.0836 285.0367

36 有机酸 对香豆酸 C9H8O3 1.07 — 163.0286 119.0297

37 咖啡酸 C9H8O4 1.24 — 179.0334 161.0257, 135.0240

38 奎宁酸 C7H12O6 1.28 — 191.0548 173.0301

39 阿魏酸 C10H10O4 1.23 — 193.0348 179.0334, 163.0286,
135.0240

40 芥子酸 C11H12O5 1.29 — 223.0460 209.0356, 193.0348,
163.0286

41 新绿原酸 C16H18O9 11.29 — 353.0891 191.0548, 179.0334

42 绿原酸 C16H18O9 13.49 — 353.0891 191.0548, 179.0334
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葵素-3-O-葡萄糖苷。化合物 7和 8的准分子离

子峰为 m/z 403.108 1，同样检测到天竺葵素类特

征碎片离子，为其丢失 132 u产生的，同理推测

其分别为天竺葵素-3-O-木糖苷和天竺葵素-3-O-
阿拉伯糖苷。

化合物 9、10、11和 12均检测到碎片离子

m/z 303.050 9，为其丢失 132 u或 162 u产生的。

碎片离子 m/z 303.050 9与矢车菊素类特征碎片

离子 m/z 287.054 5相差 16 u，其为飞燕草素类花

色苷的特征碎片，因此推测化合物 9、10、11和

12分别为飞燕草素-3-O-半乳糖苷、飞燕草素-3-
O-葡萄糖苷、飞燕草素-3-O-木糖苷和飞燕草素-
3-O-阿拉伯糖苷。

化合物 13、14、15和 16在分子网络中聚为

一簇，均检测到碎片离子 m/z 301.070 2，为其丢

失 162 u或 132 u产生的。碎片离子 m/z 301.070 2
与矢车菊素类特征碎片离子 m/z 287.054 5相差

14 u，其为芍药素类花色苷的特征碎片，因此推

测化合物 13、14、15和 16分别为芍药素-3-O-半
乳糖苷、芍药素 -3-O-葡萄糖苷、芍药素 -3-O-木
糖苷和芍药素-3-O-阿拉伯糖苷。

在分子网络中，化合物 17、18、19和 20聚为

一簇，均检测到碎片离子 m/z 331.081 1，为其丢

失 132 u或 162 u产生的。碎片离子 m/z 331.081 1
与矢车菊素类特征碎片离子 m/z 287.054 5相差

44 u，其为锦葵色素类花色苷的特征碎片，因此

推测化合物 17、18、19和 20分别为锦葵色素-3-
O-半乳糖苷、锦葵色素 -3-O-葡萄糖苷、锦葵色

素-3-O-木糖苷和锦葵色素-3-O-阿拉伯糖苷。 

2.2    原花青素类成分的鉴定

原花青素属于多酚类化合物，在酸性条件下

可生成花青素。在黑果腺肋花楸果实中检测到

的原花青素类成分较少，示于图 2。
以对照品儿茶素为例，在负离子模式下，其

准分子离子峰为 m/z 289.073 2[M−H]−，串联质谱

得到碎片离子 m/z 179.034 6、125.023 8、137.024 0、
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165.018 0。化合物 21的准分子离子峰、碎片离

子和相对保留时间均与对照品儿茶素一致，鉴定

其为儿茶素。化合物 22的准分子离子峰和碎片

离子与对照品儿茶素一致，但相对保留时间不

同，鉴定其为儿茶素的空间异构体表儿茶素。化

合物 23的准分子离子峰为 m/z 577.144 3，检测到

特征碎片离子 m/z 289.073 2，其为丢失中性碎片

288 u产生的，推测为儿茶素的二聚体原花青素

B1/B2/B3/B4。 

2.3    黄酮类成分的鉴定

在黑果腺肋花楸果实中检测到的黄酮类成

分是以黄酮醇为苷元形成的黄酮醇苷类化合物。 

2.3.1      黄酮醇对照品的质谱裂解规律　以对

照品槲皮素为例，在负离子模式下，其准分子离

子峰为 m/z 301.036 9[M−H]−，串联质谱得到 m/z
273.037 7、257.032 8、193.021 3离子，示于图 3，其
中 m/z 193.021 3为失去 B环的特征碎片离子。 

2.3.2    黄酮醇成分的 GNPS分子网络分析　在

黄酮醇类成分形成的分子簇中，化合物 24的准

分子离子峰、碎片离子和相对保留时间均与对

照品槲皮素一致，鉴定其为槲皮素。化合物 25、
26、27和 28均检测到碎片离子 m/z 301.036 9，为
丢失 162 u或 132 u产生的，其为槲皮素类黄酮

醇苷的特征离子，因此鉴定这 4种化合物分别为

槲皮素 -3-O-半乳糖苷、槲皮素 -3-O-葡萄糖苷、

槲皮素 -3-O-木糖苷和槲皮素 -3-O-阿拉伯糖苷。

化合物 29和 30的准分子离子峰均为 m/z 609.146 3，
同样检测到槲皮素类特征离子，为丢失 1分子二

糖残基（308 u）产生的，同时检测到碎片离子 m/z
463.089 2为丢失 146 u产生的，因此推测其分别为

槲皮素-3-O-洋槐糖苷和槲皮素-3-O-芸香糖苷。

化合物 31的准分子离子峰为 m/z 285.036 7，
串联质谱得到 m/z 257.034 1、241.031 0、193.021 3
碎片离子。其中，m/z 193.021 3为失去 B环的碎
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片离子，与槲皮素特征碎片离子一致，表明二者

的结构差异在 B环的羟基取代，推测其为山柰

酚。化合物 32、33、34和 35均检测到山柰酚类

黄酮醇苷的特征离子 m/z 285.036 7，为丢失 162 u
或 132 u产生的，推测其分别为山柰酚-3-O-半乳

糖苷、山柰酚 -3-O-葡萄糖苷、山柰酚 -3-O-木糖

苷和山柰酚-3-O-阿拉伯糖苷。 

2.4    有机酸类成分的鉴定

黑果腺肋花楸果实中含有丰富的有机酸类

成分，且在结构上具有相似性特征。 

2.4.1    有机酸对照品的质谱裂解规律　在负离

子模式下，咖啡酸的准分子离子峰为 m/z 179.033 4
[M−H]−，串联质谱得到的 m/z 161.025 7、135.024 0
碎片离子分别为丢失 1分子 H2O和 CO2 产生

的。奎宁酸的准分子离子峰为m/z 191.054 8[M−H]−，
串联质谱得到的 m/z 173.030 1碎片离子为丢失

1分子 H2O产生的。绿原酸的准分子离子峰为

m/z 353.089 1[M−H]−，串联质谱得到 m/z 191.054 8
和 179.033 4特征离子，分别为中性丢失咖啡酰

基产生的奎宁酸分子离子和丢失脱氧奎宁酸中

性碎片产生的咖啡酸分子离子，示于图 4。 

2.4.2    有机酸成分的 GNPS分子网络分析　化

合物 37和 38的准分子离子峰、碎片离子和相对

保留时间分别与对照品咖啡酸和奎宁酸一致，鉴

定其分别为咖啡酸和奎宁酸。化合物 36的准分

子离子峰为 m/z 163.028 6，与咖啡酸准分子离子

峰相差 16 u，其碎片离子 m/z 119.029 7为丢失

1分子 CO2 产生的，与咖啡酸产生了相同的中性

丢失，推测为对香豆酸。化合物 39的准分子离

子峰为 m/z 193.034 8，与咖啡酸准分子离子峰相

差 14 u，其碎片离子为 m/z 179.033 4、163.028 6
和 135.024 0，与咖啡酸相差 1个甲基取代，推测

为阿魏酸。化合物 40的准分子离子峰为 m/z
223.046 0，其碎片离子为 m/z 209.035 6、193.034 8、
163.028 6，其与化合物 39的碎裂规律类似，二者

在结构中相差 1个甲基取代，推测为芥子酸。化

合物 41和 42的准分子离子峰和碎片离子相同，

且均与绿原酸一致，推测二者为 1对同分异构

体。其中，化合物 42的相对保留时间与绿原酸

一致 ，鉴定其为绿原酸 ，故化合物 41为新绿

原酸。

综上所述，在黑果腺肋花楸果实提取物中检

测到的成分归属为花色苷、原花青素、黄酮类及

有机酸类。其中，花色苷类包括矢车菊素、飞燕

草素、天竺葵素、芍药素和锦葵色素类；黄酮主

要为黄酮醇类化合物；有机酸则以酚酸类为主。

这与文献 [2-4]报道的黑果腺肋花楸果实成分组成

一致，未发现新的化合物组成。 
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3    结论

本研究应用 UPLC-Qrbitrap-MS/MS技术联

合 GNPS分子网络分析黑果腺肋花楸果实成分，

依据成分特征碎片离子，共归属出 4类成分的分

子网络簇。在此基础上，根据各类成分网络簇中

分子离子和碎片离子的差异及相对保留时间顺

序，结合对照品的精确分子质量及参考文献，进

一步推测并鉴定了 20个花色苷类、3个原花青

素类、12个黄酮醇类和 7个有机酸类成分。该

方法能够快速、准确归类并鉴定黑果腺肋花楸

果实成分，为其功效物质基础研究及开发利用提

供依据。
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