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中药成分质谱分析新技术和新策略进展
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摘要!中药是一个复杂的分子系统&如何全面$高效地分析中药成分是中药研究的难点&质谱分析技

术%尤其是超高效!超高压液相色谱与高分辨质谱联用%具有高选择性$高灵敏和高质量精度的特点%是

中药成分分析的有力手段&近年来%多功能杂化质谱带来的质谱数据采集新技术和数据处理新策略也

在不断发展%如全信息串联质谱"

5>

V

#技术$

>1@KG

技术$质谱树状图相似度过滤技术"

5K>A

#和分子

网络策略"

5_

#等%加快了中药成分分析过程&本文综述了质谱分析新技术和新策略在中药成分分析中

的应用%包括色谱
,

质谱联用和离子淌度技术%以及质谱参数设置$采集模式和数据处理策略%并对其前

景进行展望&

关键词!中药,色谱
,

质谱联用技术,高分辨质谱,数据采集模式,数据处理策略
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中药是中华民族千百年医药发展凝炼的

宝贵财富&中药成分复杂%使得中药药效和

作用机制诠释一直面临挑战&系统解析中药

的复杂成分%深入研究中药成分的生物学特

点和药效作用是破解中药为什么有效$如何

起效的关键&

基于分离$富集$纯化技术从药用植物中提

取$分离和纯化天然产物%采用红外光谱$核磁

共振谱仪等解析化合物结构%诠释药用植物的

次生代谢产物%发现众多新类型$新骨架$新结

构的药用成分%丰富天然产物结构信息%为中药

复杂成分的分离与分析奠定了坚实基础&鉴于

中药复方!制剂成分复杂$多样$微量的特点%经

典的植物化学研究方法难以满足中药复方!制

剂的快速$高通量$全成分的定性和定量分析需

求&随着科学技术的飞速发展%探索新分析技

术%建立中药成分分析新策略%以推动中药复杂

成分的分析研究&特别是色谱
,

质谱分析技术

和数据处理策略的发展%极大地促进了中药复

杂成分的快速$高通量定性和准确定量&

M

!

色谱
$

质谱联用分析技术

色谱
,

质谱联用分析技术具有快速$高效$

高灵敏和选择性好的特点%可以提供丰富的结

构信息%提高复杂体系中微量成分的识别和鉴

定效率%现已广泛应用于中药成分分析和鉴定&

特别是液相色谱
,

质谱联用技术"

9/,5>

#%其液

相色谱部分由高效液相色谱"

G-9/

#发展到

超高效液相色谱"

+-9/

#!超高压液相色谱

"

+G-9/

#%由一维液相色谱"

:S,9/

#发展到二

维液相色谱"

DS,9/

#&质谱部分多为高分辨质

谱%如飞行时间质谱"

KUA

#$四极杆
,

飞行时间

质谱"

L,KUA

#$傅里叶变换离子回旋共振质谱

"

AK,!/=

#和轨道离子阱质谱"

U%.0$%*

)

#&超

高效液相色谱与高效液相色谱相比%分离效率

更高$分析速度更快%与高分辨质谱联用后%在

中药成分分析和鉴定方面优势明显&

S2"

P

等'

:

(采用
+G-9/,LKUA

!

5>

技术表征滋补

脾阴方中
:??

个成分%在
?I'0"

梯度洗脱条件

下%各成分分布均匀$分离度好&

90

等'

D

(建立

+G-9/,LKUA

!

5>

技术%在
KUA

动态范围

增强"

S=V

#模式下分析中药利舒康胶囊的成

分%分析过程中若流出物浓度较高达到信号饱

和时%

KUA

会自动切换至低灵敏度模式以测定

该成分的精确质量数&他们获得了未知成分高

质量的一级和二级高分辨数据%鉴定了利舒康

胶囊中
DQH

个成分%其中
;

个为新化合物&

O&

等'

<

(建立了
+G-9/,U%.0$%*

)

,5>

法快速分析

和鉴定丹红注射液中
::Q

个成分%每个样本分

析时间仅需
DJ'0"

&与传统的提取$分离和鉴

定技术相比%超高效!超高压液相色谱
,

质谱联

用技术在中药成分分析和鉴定数目$效率与通

量上已经发生了质的变化&

二维液相色谱因峰容量高"理论峰容量可

达
:IIII

#

'

F

(

%特别适合复杂样本的分析&通过

尽量提高第一维和第二维液相色谱之间的正交

性%扩大色谱峰分布%从而分析和鉴定更多成

分&二维液相色谱有全二维"

9/x9/

#和多中

心切割"

'&3$0

)

3(8(*%$,C&$$0"

P

%

G5/

#

D

种分

析模式&随着超高效!超高压液相系统的耐压

能力不断提升%以及精密流速和多通道进样阀

切换自动化技术的成熟%超高效!超高压二维液

相色谱开始普及%并与高分辨质谱联用进行中

药成分分析和鉴定&

L&

等'

?

(建立
9/x9/,

LKUA

!

5>

技术识别和鉴定了雷公藤多苷片

中
:<D

个生物碱类和三萜类成分%解决了以往

使用一维液相色谱分析时出现的峰重叠$基线

干扰$成分鉴定少"约
DI

个#的技术难题&若将

全二维和多中心切割模式联合使用%还有助于

提高中药成分鉴定数目&一般先在全二维模

式下进行整体表征%再结合多中心切割模式

有针对性地进行成分鉴定&例如%

L0*2

等'

J

(

应用全二维液相色谱结合
LKUA

!

5>

对中药

葛根黄芩汤进行表征%该方法的峰容量高

"

:JDH

#$正交性好"

HFt

#%短时间内"

FD'0"

#

识别了
DHI

个成分%鉴定了
:D?

个成分,在此基

础上结合多中心切割分析模式%降低了高含量

成分的干扰%补充鉴定了葛根黄芩汤中
:<

个微

量成分&

>8("

P

等'

Q

(将全二维和多中心切割分

析模式联用%全面表征中药灯盏生脉的成分)先

应用全二维模式识别和鉴定灯盏生脉中各类成

分
DH<

个%对于全二维模式难以分离的同分异

构体%在多中心切割模式下%使用手性色谱柱作

为第二维分析柱进行分离%补充鉴定了灯盏生

脉中
:D

对同分异构体&

气相色谱
,

质谱联用技术"

7/,5>

#是中药

I:Q

质 谱 学 报
!!

第
FD

卷



挥发油成分分析和鉴定的重要手段%并有

_!>K

和
103(

Z

标准谱库提供化合物的质谱信

息%可实现快速$准确鉴定&气相色谱由一维

"

7/

#发展到二维"

7/x7/

#%峰容量显著提

高%增强了对成分的分离能力&气相色谱
,

质谱

联用技术由气相色谱
,

四极杆质谱联用"

7/,

5>

#发展到气相色谱
,

三重四极杆质谱联用

"

7/,5>

!

5>

#和气相色谱
,

飞行时间质谱联用

"

7/,KUA

!

5>

#%提高了质谱数据的质量精度

和准确性%以及检测灵敏度&

1*"

P

等'

H

(采用

7/,5>

结合
_!>K::

数据库对不同产地的白

香木提取物和沉香挥发油进行成分分析和鉴

定%实现了不同产地来源药材的快速判别&

8̀*2

等'

;

(应用
7/,KUA

!

5>

技术鉴定了香肉

豆蔻不同部位"果仁部$果皮部$叶部#的
?;

个

挥发性成分%并计算其相对百分含量%为香肉豆

蔻的质量控制提供了数据支持&

G(

等'

:I

(经水

蒸气蒸馏得到中药柴胡疏肝散的挥发油成分%

建立
7/x7/,5>

分析技术%详细的分析参数

优化使
7/x7/,5>

的分离能力极大提高%经

7/,5>

分离后形成的
<

个色谱峰在
7/x7/,

5>

中被鉴定为
J

种中药成分%分离能力的提

高帮助研究人员在柴胡疏肝散挥发油中识别和

鉴定了
D:J

个萜类和苯酞类成分&

与气相色谱
,

质谱联用技术相适应的样本

前处理技术也在不断发展%从普通的样品直接

进样$顶空进样等发展到顶空固相微萃取技术

"

G>,>-5V

#$单滴液液微萃取技术"

>S5V

#

等&这些新型的前处理技术整合了萃取$富集

和进样步骤%提高了分析效率%也扩展了气相色

谱
,

质谱联用技术的应用领域&如
A("

P

等'

::

(

采用超声!微波辅助
,

顶空固相微萃取"

+5GV,

G>,>-5V

#技术结合
7/,5>

分析鉴定了白芷

中
H?

个挥发性成分%与传统的水蒸气蒸馏法相

比%可以提取到更多的白芷挥发性成分%且只需

:I'0"

%整个过程无需有机溶剂&气相色谱难

以分析中药难挥发性成分%衍生化反应可以解

决一部分问题%但受衍生化反应效率$反应产物

稳定性等不利因素限制%气相色谱
,

质谱联用技

术在难挥发性成分中的应用有限&

色谱
,

质谱联用技术是中药成分分析和鉴

定中不可缺少的技术之一%只有针对中药成分

的结构特点和理化性质%选择合适的分析技术%

才能准确$高效地实现中药复杂成分的分析和

鉴定&

N

!

中药成分鉴定质谱技术与策略

质谱分析技术在分辨率$准确性和灵敏度

方面不断提高%特别是多功能杂化质谱新技术

为复杂成分的分析和鉴定提供了多样的扫描模

式和碎裂方式%同时能够获得分辨率高$准确性

好$覆盖度广的质谱数据%为成分鉴定提供高质

量的数据支持&但同时%这些多维度数据的分

析和利用成为新的掣肘问题&因此%针对中

药成分鉴定的质谱新技术和新策略成为研究

热点&

NDM

!

离子淌度质谱技术

离子淌度质谱"

!5,5>

#是离子淌度光谱

与质谱联用的一种技术&离子淌度依据化合物

的碰撞截面"

C2330#02"C%2###(C$02"

%

//>

#进行

分离%能够识别形状与大小相似的组分%特别适

合同分异构体$结构类似成分的分析&色谱分

离后联用离子淌度%能够极大地提高对成分的

分析和鉴定能力&中药竹节参中多为结构相似

的人参皂苷成分%多糖基$分子质量大%色谱分

离困难%

/8("

P

等'

:D

(应用
+G-9/,LKUA

!

5>

技术鉴定了竹节参中
?<

个皂苷成分&为了更全

面表征竹节参活性成分%

8̀*"

P

等'

:<

(在
+G-9/,

LKUA

!

5>

的基础上联用离子淌度"

+G-9/

!

!5,LKUA

!

5>

#%获得了化合物的保留时间$

//>

值$一级质谱和二级质谱的四维数据%结

果表明%竹节参中众多皂苷成分含有
?

个以上

的同分异构体%即使是
+G-9/

也很难分离%

而离子淌度则提高了对这类皂苷成分的分离

能力%共识别和鉴定了
:QH

个皂苷成分%其中

Q?

个未在竹节参中报道过%充分展示了其在

中药同分异构成分分析和鉴定方面的能力&

+G-9/

!

!5,LKUA

!

5>

还被应用于中药血栓

通胶囊的成分鉴定'

:F

(

%所鉴定的中药成分数目

较
+G-9/,L

!

U%.0$%*

)

,5>

提高了
F

倍"从
?D

个到
D<I

个#%解决了血栓通胶囊成分表征不充

分的问题&随着国内外研究人员对
!5,5>

的

深入研究以及更多联用技术的发展%其在中药

成分分析和鉴定中的应用也会越来越多&

NDN

!

质谱采集参数的设置

中药成分的识别和鉴定依赖于高质量的质

::Q

第
?

期
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谱数据&高分辨质谱%如飞行时间质谱"

KUA

#$

四极杆
,

飞行时间质谱"

L,KUA

#$傅里叶变换离

子回旋共振质谱"

AK,!/=

#和静电场轨道离子

阱质谱"

U%.0$%*

)

#是主流仪器%在中药成分的

识别和鉴定中各具优势&除仪器软硬件差异

外%使用过程中的采集速率$分辨率$前体离子

质量窗口$碎裂电压和碰撞能量等参数的设置

也会直接影响质谱数据%进而影响中药成分的

识别和鉴定'

:?

(

&

采集速率用以表示质谱仪单位时间内采集

谱图的数量%中药未知成分鉴定需要选择非靶

向模式%因此%尽可能多地采集谱图从而获得完

整的质谱信息对于成分鉴定至关重要&飞行时

间质谱是采集速率最快的质谱仪%与超高效液

相色谱联用后%适合发现复杂体系中的中药成

分&一般
LKUA

每秒可获得
D

!

:II

张高分辨

全扫描谱图%基本满足中药成分的分析需要%但

KUA

技术自身无法提供二级质谱信息%难以实

现中药成分的准确鉴定%因此常与四极杆质谱

联用%即
L,KUA

%它可同时提供高分辨的一级

和二级质谱数据&

1(0

等'

:J

(采用
+-9/,L,

KUA

!

5>

在正$负离子模式下%识别和鉴定了

化湿败毒方的
D:Q

个中药成分%该方法在

DI'0"

内即可完成化湿败毒方主要成分的质谱

数据采集%充分体现了
KUA

快速定性的优势&

对于
KUA

这类质量分析器来说%仪器采集速

率基本不影响分辨率%但会影响灵敏度&因此%

一些大型仪器制造商致力于设计和改进
KUA

的硬件或软件配置%使其在具有高采集速率时

兼具高灵敏度和宽动态范围&例如%

1*$(%#

推

出的
O([27D,>LKUA

在离子源处使用专利

的堆叠环组件进行离子聚焦和导向%显著提高

了离子传输效率%使质谱仪灵敏度提高
D?

倍以

上,

@

P

03("$

推出的
J??ILKUA

能够基于预先

设定的母离子列表进行
5>

!

5>

采集%显著提

高了
LKUA

的靶向采集能力%适合低丰度中药

成分的靶向鉴定&

KUA

的劣势在于不具备串

级功能%即使与四极杆联用也只能提供二级质

谱数据&因此%当需要多级质谱数据来推断或

确证中药成分结构时%

KUA

应用有限%必须与

其他串级质谱联用&

高分辨质谱仪的分辨率多介于
:

!

D?

万

"

A1G5

#&对于中药成分鉴定%几万至十万的

分辨率基本能够满足分析要求&近年来%大型

仪器制造商也推出了一些超高分辨率的质谱

仪%如
K8(%'2

推出的
U%.0$%*

)

A&#02"

质谱仪

分辨率可达
F?

万"

A1G5

#%

T%&\(%

的傅里叶

变换离子回旋共振质谱仪"

AK,!/=

#分辨率可

达到
:II

万"

A1G5

#&

AK,!/=

技术以其高

灵敏度$超高分辨率$超高质量精确度以及多

级质谱功能%在中药复杂成分识别和鉴定中

具有独特优势&

90&

等'

:Q

(建立
+G-9/,AK,

!/=,5>

分析方法%获得了葛根芩连汤成分的

高精度"

$

D

))

'

#多级质谱数据%可在
D?'0"

内识别和鉴定葛根芩连汤中
:<F

个成分&

8̀*"

P

等'

:H

(应用
AK,!/=

分析并总结萜酸$有

机酸$黄酮$倍半萜$香豆素和蒽醌
J

类中药

成分的质谱裂解规律%实现了茵陈五苓散中

:<H

个成分的鉴定&静电场轨道离子阱质谱

同样具有高分辨率和高质量精度的优势%尤

其以
K8(%'2

发布的四极杆
,

静电场轨道阱杂

交质谱"

LVa*C$0[(

#系列为代表的质谱仪%能

够通过源内捕获实现更高的离子传输速率和离

子去溶剂化%兼具高灵敏度&例如%

90&

等'

:;

(建

立
+G-9/,L,Va*C$0[(,U%.0$%*

)

,5>

分 析 技

术%只需进样
D

"

9

%即可从中药清肺排毒方中

识别和鉴定
FI?

个成分&值得一提的是%尽管

硬件的设计与改进使质谱仪逐渐兼具高分辨率

和高灵敏度%但
AK,!/=

和
U%.0$%*

)

的分辨率

与采集速度会相互牵制&例如%

K8(%'2

的
L

Va*C$0[(GA

质谱仪在分辨率达到
DF

万时%采

集速度会降至每秒
:E?

个谱图&因此%实验过

程中仪器参数的合理设置至关重要&

前体离子质量窗口设置的宽窄关系到数据

采集的灵敏度和选择性%较窄的质量窗口能够

提高分辨率和选择性%但会过滤掉大部分前体

离子%可能造成信息丢失&因此%选择较宽的前

体离子质量窗口"

:

!

<&

#更适合中药成分分析

和鉴定&碎裂电压和碰撞能量的选择会直接影

响二级质谱的碎片信息%设置多个碰撞能量碎

裂'

DI

(

%获得分析对象在各碰撞能量下的碎片信

息%并与其质谱数据库匹配%有助于尽可能多地

鉴定中药成分&另外%目前许多质谱仪支持快

速正负极性切换%中药成分结构和性质差异较

大%电荷分布和电离特点不同%应用正负极性快

速切换扫描模式可以获得未知成分高质量的质

D:Q

质 谱 学 报
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谱数据和碎裂信息%提高中药成分的鉴定效率

和覆盖度'

D:

(

&

NDP

!

质谱采集模式

全扫描模式"

4&33#C*"

#是质谱仪最常用$

最简单的一级质谱数据采集模式%能够获得准

分子离子和分子质量信息&二级质谱数据的获

得通常需要选择采集模式%不同仪器制造商的

高分辨质谱仪具有各自不同的专利技术&目

前%高分辨质谱的二级质谱数据采集模式主要

包括数据依赖扫描模式"

Y*$*,Y(

)

("Y("$*C

m

&0,

#0$02"

%

SS@

#和数据非依赖扫描模式"

Y*$*,

0"Y(

)

("Y("$*C

m

&0#0$02"

%

S!@

#&在
SS@

过程

中%质谱仪先进行全扫描%随后选择满足一定条

件的前体离子触发二级碎裂%选择原则包括丰

度$电荷$动态排除和背景扣除等&

SS@

模式

通过预筛选前体离子减少了干扰离子的存在%

可以获得碎片离子的高质量数据%也是目前最

常用的采集模式&

1*"

P

等'

DD

(在
G-9/,LKUA

!

5>

的
SS@

模式下%采集牛黄上清丸中未知成

分的碎片信息%鉴定了
:;I

个成分&但
SS@

作为一种有选择的采集方式覆盖率低%一般来

说%强度较高的离子更容易被选择成为目标离

子进行二级质谱信息获取%因此当一些关键成

分的有价值离子不满足筛选条件或与很多强度

较高的离子共流出时有丢失风险&这意味着中

药中很多微量成分往往难以获得高质量的碎片

离子信息%难以被鉴定&

S!@

模式不预先筛选母离子%理论上能够

全面地获取所有离子的碎片信息&已开发出一

些
S!@

的策略%比如全信息串联质谱"

5>

V

#技

术"由
1*$(%#

公司开发#和
>1@KG

技术"由

@T>/!VO

公司与苏黎世联邦理工学院合作开

发#&

L0

等'

D<

(应用
+G-9/

结合
1*$(%#L,

KUA>M_@-K7D

质谱仪具有的
5>

V 采集模

式%对乌头汤中的生物碱$三萜皂苷$黄酮等
QF

个成分进行鉴定&

5>

V 模式还被用于四君子

汤中
JJ

个成分的鉴定'

DF

(

&以上
D

个研究借助

5>

V 模式具有的线性升高碰撞能量的方式%使

中药成分在最佳的碰撞能下实现碎裂%获得了

未知成分高分辨率的一级质谱和碎片离子信

息%提高了鉴定准确度&

S!@

采集数据相对全

面%但数据量大$谱图复杂$数据解卷积困难%即

使是采用母离子分段传输"

D?&

#的
>1@KG

技术%也只是在一定程度上缓解了后期数据处理

的压力%并且与
SS@

具备的大量成熟的分析工具

相比%

S!@

数据处理软件还处于发展阶段&目前%

5>,S!@9

软件能够支持小分子化合物的识别与

鉴定%而
U

)

(">1@KG

$

S!@_@

$

)

>5@=K

和

S!@,+'

)

0%(

等
S!@

软件还只适用于蛋白质组

学平台&

就中药复杂成分的分析和鉴定而言%

SS@

与
S!@

模式各有利弊%两者结合取得了较好的

效果&

5*

等'

D?

(结合
LKUA

!

5>

的
5>

V 采集模

式和
LK%*

)

!

5>

的
SS@

采集模式%从中药保元汤

中鉴定了
D<J

个成分)先利用
+-9/,LKUA

!

5>

的
5>

V模式全面采集保元汤的成分信息%鉴定了

相对含量较高的成分,再利用
+-9/,LK%*

)

!

5>

的多种
SS@

采集模式%例如预测离子对扫描

模式"

)

5=5

#$多离子检测
,

增强子离子扫描模

式"

5!5,V-!

#识别和鉴定保元汤中的微量成

分&两种采集模式的结合既发挥了全面鉴定的

优势%提高鉴定覆盖度,又使结构鉴定困难的微

量成分得以表征%提高了对未知中药成分的鉴

定深度&另有蛋白质组学实验结果表明'

DJ

(

%

S!@

模式与离子淌度联用可以有效降低肽谱

复杂性$提高检测灵敏度和深度&因此%

S!@

模式与离子淌度联用将有力地推动中药复杂成

分的解析&

NDE

!

质谱数据处理策略

质谱数据蕴含着丰富的结构信息%通过对

化合物结构相关规律的总结%建立数据库%应用

于中药成分鉴定%已被证明行之有效%克服了标

准品缺乏$数据库标准图谱有限对中药成分分

析和鉴定的掣肘瓶颈&研究者们探索和总结化

合物的质谱裂解规律%整合多种数据处理与分

析方式%形成了多种商业化的质谱数据处理

策略&

常用的质谱数据处理策略有)背景扣除

"

T>

#$质量亏损过滤"

5SA

#$子离子过滤"

-!9

#$

中性丢失过滤"

_9A

#和主成分分析"

-/@

#等&

L0*2

等'

DQ

(结合多种中性丢失!前体离子扫描和

主成分分析策略识别姜黄中姜黄素类成分)通

过中性丢失!前体离子扫描挖掘了大量潜在的

姜黄素类成分,主成分分析则对具有不同质谱

碎片特征的未知姜黄素类成分进行归类%方便

未知成分结构的推断%最终鉴定了
HJF

个姜黄

<:Q

第
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素类成分&整合多种质谱数据的鉴定模式能够

充分挖掘同类未知成分%具有全面$系统的优

势&不足之处在于%识别的大量质谱数据需要

逐一分析用于鉴定%速度较慢&因此%上述质谱

数据处理策略与化学信息学和计算科学相结合%

诞生了一些具有更好选择性和高效性的中药复

杂成分数据处理策略%包括)基于模板化合物的

质谱树状图相似度过滤技术"

'*###

)

(C$%*3$%((

#0'03*%0$

Z

403$(%$(C8"0

m

&(

%

5K>A

#

'

DJ,DQ

(

$基于碎

片指纹特征从头鉴定未知化合物的1碎片树2

"

4%*

P

'("$*$02"$%((#

%

AK#

#策略'

DH

(

$基于二级碎

片相似度评分的分子网络"

'23(C&3*%"($]2%,

\0"

P

%

5_

#

'

D;,<I

(和基于分子描述符"

'23(C&3*%

Y(#C%0

)

$2%

#的化合物预测策略'

<:

(

&

质谱树状图相似度过滤技术"

5K>A

#以化

合物的一级高分辨质谱数据为1树干2%多级质

谱数据为1分支2%计算未知化合物与模板"已

知#化合物的相似度&

1*"

P

等'

DH

(将
5K>A

技

术用于发现和鉴定中药小续命汤的成分&质谱

识别了小续命汤中
<<JD

个潜在化合物%逐一

鉴定的速度慢$难度大&通过计算
<<JD

个潜在

化合物与小续命汤
:F

个模板化合物的相似度%

保留了
<QQ

个相关成分%排除了接近
;It

的干

扰信息%极大地降低了未知成分的鉴定难度%最

终小续命汤中
JH

个成分得到鉴定&

8̀*"

P

等'

D;

(应用
5K>A

技术%以金银花中的已知绿

原酸类成分为模板%鉴定了相关的
:H

个大类的

::?

个绿原酸类成分%首次全面系统地识别和

鉴定了金银花中的绿原酸类成分&碎片树

"

AK#

#策略通过拼合碎片离子合理地重建母离

子结构%自下而上地表征未知成分结构&基于

碎片树策略设计的代表性化合物鉴定软件为

>!=!+>

%目 前已 更 新 至
FEI

版 本 "

>!=!+>

F

#

'

<I

(

%能够广泛地对药物$天然产物$代谢物等

小分子化合物进行结构预测&全球自然产品社

交分子网络"

7_->

#平台基于二级碎片相似度

建立分子网络"

5_

#%挖掘未知成分%自
DI:F

年建 立 以 来%颇 受 关 注&

1*"

P

等'

<D

(借 助

7_->

平台识别和鉴定中药平消胶囊中黄酮$

生物碱$有机酸等成分%构建了平消胶囊中潜在

的
?::

个成分的
:?J

个分子网络&分子网络不

仅实现了未知成分的归类%还能计算具有相关

性的
D

个成分的精确质量数差值%并可对比碎

片离子&结合碎片离子提供的结构信息%平消

胶囊中
H;

个成分得到鉴定%分子网络有效地提

高了未知成分的鉴定效率&通过软件计算已知

成分的分子描述符构建
L>=@

模型%也可用于

预测未知成分的结构%且当使用同分异构体建

立
L>=@

模型%并与同分异构体的色谱保留时

间结合后%还能够区分未知的同分异构体&

1&

等'

<<

(利用
:Q

个人参皂苷成分的
J

个分子描述

符建立
L>=@

模型%通过保留时间预测了生脉

注射液中
FJ

个人参皂苷成分%并有效地区分了

其中的同分异构体&

总体来看%上述新策略部分解决了传统鉴

定过程中存在的标准品有限$工作量大$数据库

更新不及时等难题%但其鉴定结果的准确性仍

有待提高&

P

!

结语与展望

现代分析测试技术的蓬勃发展以及研究策

略的不断涌现%为突破中药物质基础和作用机

制研究的瓶颈提供了强有力的技术支撑&多维

色谱分析$离子淌度质谱和质谱成像等新兴技

术为中药研究提供了广阔的探索空间%不拘一

格的研究手段$思路和方案将形成更加科学$可

行$有效的中药研究体系&
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