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基于 UPLC-Triple TOF-MS/MS 技术分析苍耳草与苍耳子的差异化学成分 
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摘  要：目的  分析苍耳草与苍耳子的差异化学成分。方法  采用超高效液相色谱-串联四级杆飞行时间高分辨质谱

（UPLC-Triple TOF-MS/MS）技术对不同产地苍耳草与苍耳子 8 批样品进行测定，通过多级串联质谱分析，对质谱数据进行

峰匹配、峰对齐、滤噪处理等，以提取特征峰；用主成分分析（PCA）和偏最小二乘法-判别分析（PLS-DA）进行数据处理；

通过一级质谱精确质荷比和二级质谱碎片信息，结合软件数据库搜索及相关文献进行成分鉴别。结果  苍耳草与苍耳子样品

的化学组成得到有效区分；初步筛选出 44 个差异化学成分，并鉴定出 41 个成分，其中所分析样品的 12 个共有差异化学成

分呈现不同的变化规律。结论  从苍耳草与苍耳子化学成分差异的角度，可为揭示二者药性、药效差异的物质基础提供依据。 

关键词：苍耳草；苍耳子；超高效液相色谱-串联四级杆飞行时间高分辨质谱；主成分分析；偏最小二乘法-判别分析 

中图分类号：R284.1      文献标志码：A      文章编号：0253 - 2670(2016)22 - 3951 - 08 

DOI: 10.7501/j.issn.0253-2670.2016.22.004 

Difference of chemical compositions in Xanthii Herba and Xanthii Fructus by 

UPLC-Triple TOF-MS/MS 

LIU Juan-xiu1, LUO Yi-yuan1, LIU Xun-hong1, SONG Jian-ping2, HUA Yu-jiao1, WANG Sheng-nan1,  

ZHAO Hui1, YAN Ying1 

1. Nanjing University of Chinese Medicine, Nanjing 210023, China 

2. Yancheng Health Vocational & Technical College, Yancheng 224006, China 

Abstract: Objective  To analyze the difference of chemical compositions in Xanthii Herba and Xanthii Fructus. Methods  Eight 

batches of Xanthii Herba and Xanthii Fructus samples from different origins were determined by UPLC-Triple TOF-MS/MS. Through 

the analysis of the multistage tandem mass spectrometry, the characteristic peaks were extracted with mass spectrometry data peak 

matching, peak alignment, and noise filtering. Principal component analysis (PCA) and partial least-squares discriminant analysis 

(PLS-DA) were used for data processing. The components were identified according to a mass spectrometry accurate mass and two 

mass spectrometry fragmentation information, combined with the software of database search and literature. Results  The chemical 

compositions in Xanthii Herba and Xanthii Fructus samples are clearly distinguished. Forty-four compositions have the differences 

between Xanthii Herba and Xanthii Fructus. Forty-one chemical compositions are identified. Among of them, there are 12 kinds of 

differential compositions which presented different changing laws. Conclusion  From the different compositions of Xanthii Herba and 

Xanthii Fructus, the material basis can be provided for revealing the property and efficacy in Xanthii Herba and Xanthii Fructus. 
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苍耳草、苍耳子为同基源不同药用部位的药

材[1]，分别收载于 1989 版《江苏省中药材标准》和

《中国药典》2015 年版，分别为菊科植物苍耳 Xanthium 

sibiricum Patr. 的地上部分和成熟带总苞的果实。苍

耳草性微寒，具清风热、解毒之功效[2]；苍耳子性

温，具散风寒、通鼻窍、祛风湿之功效[3-4]，二者的

药性、药效有所不同。由于二者来源于同一植物，

其化学成分类型基本一致[5]，包括挥发油、倍半萜 
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内酯、酚酸、蒽醌、黄酮、水溶性糖苷以及脂肪油

等[6-7]。其中酚酸类成分被认为是苍耳草与苍耳子的

重要药效物质基础[8-9]。近年来对苍耳草与苍耳子的

品质研究主要集中在化学成分的定量测定和指纹

图谱上[10-19]，仅有苍耳子化学成分的差异研究报

道[20]，而未见苍耳草与苍耳子化学成分的整体变化

或显著差异性化学成分研究，故一直以来很难从植

物化学的角度说明二者药性、药效差异的物质基础。 

近年来，液相色谱-质谱联用技术广泛应用于中

药复杂体系的定性和定量分析中，常用的质谱技术

有四级杆质谱、离子阱质谱、飞行时间质谱，及复

合式串联质谱等[21]。得到较少碎片离子的低分辨率

质谱能够测得化合物的精确分子质量，进而获得化

合物的分子式，且根据多级之偶给出的化合物裂解

碎片，结合相关文献资料能够快速鉴定化合物的结

构[22]。植物代谢组学即研究不同物种、不同基因型

或不同生态类型的植物在不同生长时期或者受某

种刺激干扰前后的所有小分子代谢产物，并对其进

行定性、定量分析，找出代谢变化的规律[23]。本研

究借鉴植物代谢组学的思路和方法，采用超高效液

相 色 谱 - 串 联 四 级 杆 飞 行 时 间 高 分 辨 质 谱

（UPLC-Triple TOF-MS/MS）技术分析不同产地来源

的苍耳草与苍耳子化学成分的差异性，通过多元统

计分析找出其中差异显著的化学成分及其变化规

律，旨在为揭示苍耳草与苍耳子二者药性、药效差

异的物质基础提供依据。 

1  仪器与材料 

SIL-20A XR 快速液相色谱仪（日本岛津公司），

DGU-20A3 脱气装置，LC-20AD XR 液相，SIL-20A 

XR 自动进样器，CTO-20AC 柱温箱；Triple Q-TOF 

5600 质谱仪（AB Sciex 公司）配备有电喷雾离子源

（ESI）系统，Peakview 1.2 数据处理工作站；ME36S

型电子分析天平（德国赛多利斯公司）；KQ-500E

型超声波清洗器（功率 500 W，频率 40 kHz，昆山

市超声仪器有限公司）；湘仪 H1650-W 高速离心机

（湖南湘仪实验室仪器开发有限公司）。 

对照品绿原酸（批号 110753-200413）、阿魏酸（批

号 110773-201012）、咖啡酸（批号 110885-200102）、

芦荟大黄素（批号 110756-201007）、大黄素（批号

110756-200110）、大黄酚（批号 110796-201017）、槲

皮素（批号 100081-200907）、芦丁（批号 0080-9705）、

金丝桃苷（批号 111521-200303）、紫云英苷（批号

11092001）购于中国食品药品检定研究院，质量分数

均大于98%；新绿原酸（批号12112712）、隐绿原酸（批

号12112605）、1,3-二咖啡酰奎宁酸（批号12061112）、

3,5-二咖啡酰奎宁酸（批号 12022803）、4,5-二咖啡酰奎

宁酸（批号 12022804）购于成都普瑞法科技开发有限

公司，质量分数均大于 98%；原儿茶醛（批号

YECQ20140819）、原儿茶酸（批号 YECS20140411）、

3,4-二咖啡酰奎宁酸（批号 YLYB2014041901）购于南

京春秋生物工程有限公司，质量分数均大于98%；水为

超纯水；甲醇、甲酸均为色谱纯（德国默克公司）；其

余试剂为分析纯。 

苍耳草与苍耳子样品均为实地采集，样品信息见

表 1，经南京中医药大学中药鉴定教研室刘训红教授

鉴定。样品 S1～S4 为苍耳草，系菊科植物苍耳

Xanthium sibiricum Patr. 的干燥地上部分；S5～S8 为

苍耳子，系菊科植物苍耳 Xanthium sibiricum Patr. 的

干燥成熟带总苞的果实；S4 及 S8 为同一苍耳植株不

同部位药材。样品晒干，每批样品随机取样 3 份。留

样凭证存放于南京中医药大学中药鉴定实验室。 

表 1  苍耳草、苍耳子药材样品信息 

Table 1  Samples of Xanthii Herba and Xanthii Fructus 

编号 药材 产地 批号 

S1 苍耳草 扬州仪征 20130718 

S2 安徽亳州 20130630 

S3 山东青岛 20130825 

S4 南京中医药大学药苑 20131015 

S5 苍耳子 河南开封 20131020 

S6 四川成都 20131103 

S7 湖北十堰 20131028 

S8 南京中医药大学药苑 20131015 

苍耳草样品中不含成熟带总苞的果实 

The Xanthii Herba samples do not contain mature fruits with 

incolucres 

2  方法与结果 

2.1  UPLC-MS 条件 

2.1.1  色谱条件  Agilent ZORBAX SB-C18 色谱柱

（250 mm×4.6 mm，5 μm）；流动相为甲醇（A）- 0.2%

甲酸水溶液（B），梯度洗脱：0～10 min，20%～30% 

A；10～20 min，30%～35% A；20～30 min，35%～

80% A；30～45 min，80%～100% A；45～48 min，

100%～20% A；体积流量 1.0 mL/min；柱温 35 ℃；

进样量 10 μL；检测波长 254 nm。 

2.1.2  质谱条件  电喷雾离子源（ESI）为负离子

模式；质量扫描范围 m/z 50～1 000；喷雾电压 5.0 

kV；气帘气 30 L/min；雾化气 55 L/min；辅助气 55 
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L/min；离子源温度 500 ℃；碰撞室射出电压（CXP）

9 V；去簇电压（DP）100 V。 

2.2  供试品溶液制备 

取药材粉末（过 3 号筛），精密称取样品粉末 1.0 

g，置于 100 mL 具塞锥形瓶中，加入 40 mL 甲醇，

称重，室温下超声提取 30 min 后取出，放冷以甲醇

补足减失质量，静置冷却，12 000 r/min 离心 10 min，

取上清液经 0.22 μm 的微孔滤膜滤过，即得。 

2.3  样品分析 

根据设定的色谱-质谱条件，取供试品溶液进样

分析，其中样品 S4 及 S8 所得的离子流（BPI）色

谱图见图 1。 

 

 

图 1  苍耳草 (S4, A) 与苍耳子 (S8, B) UPLC-Triple TOF-MS/MS 基峰强度离子流 BPI 色谱图 

Fig. 1  UPLC-Triple TOF-MS/MS base peak intensity (BPI) chromatogram of Xanthii Herb (S4, A) and Xanthii Fructus (S8, B) 

2.4  多元统计分析 

将原始质谱数据和色谱图导入 Peakview 1.2 数

据处理工作站进行峰匹配、峰对齐、滤噪处理等，

结果保存为文本格式。将文本文件调整后导入

SIMCA-P 13.0 软件进行分析。采用主成分分析

（PCA），通过初步观察各样品的聚集情况，直观的

表达苍耳草与苍耳子的化学成分差异；再用偏最小

二乘判别分析（PLS-DA）分别对各样品进行分类，

其中 R2
X、R2

Y 接近 1，表示模型越稳定，Q2＞0.5

表示预测率高。根据 PLS-DA 模型得到的变量权重

值找到潜在的差异化学成分。采用 t 检验，验证多维

统计中找到的差异化学成分是否在单维统计中具有

显著性差异，其中 P＜0.05 有显著性差异。 

2.4.1  PCA 分析  采用 PCA 多变量模式识别方法

对苍耳草与苍耳子样品进行降维分析（图 2）。从图

中可以看到苍耳草与苍耳子样品可以很明显的分

开，各自聚为一类，苍耳草样品在 PC1 轴的负方向，

而苍耳子样品在 PC1 轴的正方向，表明其化学成分

差异较大。苍耳子样品分布相对比较集中，说明组

内差异很小，即化学物质组成相近；苍耳草样品分

布相对比较分散，说明苍耳草组内差异大于苍耳子。

2.4.2  PLS-DA 分析  为了进一步证实苍耳草与苍

耳子样品中化学成分的差异性，采用有监督的模式

识别法 PLS-DA 分析确定苍耳草与苍耳子样品间 

的差异化学成分（图 3）。苍耳草与苍耳子样品沿 PC1 

轴明显分开，其中模型参数为 R2
X＝0.976，R2

Y＝

0.982，Q2＝0.972，证明模型有效可靠。采用模型相

对应的柱状载荷图（图 4）寻找这两组的差异化学成

分。常用变量载荷评价参数（VIP）值用于描述变量

的贡献程度，当 VIP 值＞1 时，一般认为存在潜在 
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S1-□  S2-◇  S3-○  S4-*  S5-▲  S6-■  S7-◆  S8-△ 

图 2  苍耳草 (A) 与苍耳子 (B) 在负离子模式下PCA得分图 

Fig. 2  PCA scores of Xanthii Herb (A) and Xanthii Fructus 

(B) in negative ion mode 

 

 

S1-□  S2-◇  S3-○  S4-*  S5-▲  S6-■  S7-◆  S8-△ 

图 3  苍耳草 (A) 与苍耳子 (B) PLS-DA 得分图 

Fig. 3  PLS-DA scores of Xanthii Herb (A) and Xanthii 

Fructus (B) 

 

图 4  苍耳草与苍耳子 PLS-DA 柱状载荷图 

Fig. 4  PLS-DA contribution loading plot of Xanthii Herb 

and Xanthii Fructus 

的差异化学成分。对其 VIP 值和柱状载荷图进行考

察，初步筛选出 44 个差异化学成分。 

2.5  差异化学成分的鉴定 

通过一级质谱确定精确相对分子质量，二级质谱

获得裂解信息，结合 HMDB（http://www. hmdb.ca/） 

和 METLIN（http://metlin.scripps.edu/）数据库搜索

及已有的文献报道[24-30]推测化合物结构式信息。对

VIP＞1 且 P＜0.05 的 44 个差异显著化学成分进行

结构鉴定。初步鉴定出 41 个化学成分，其鉴定结

果见表 2。 

2.6  共有差异化学成分的相对含量变化 

不同产地的苍耳草与苍耳子 8批样品中存在12

个共有的差异化学成分，包括蔗糖、甘草素-4′-O-

芹糖基-O-葡萄糖苷、槲皮素-3-O-(6′-O-丙二酰基) 

葡萄糖苷、3′,4′,5,7-四甲氧基黄酮、隐绿原酸、1,3-

二咖啡酰奎宁酸、苯乙酸丁酯、3,4-二咖啡酰奎宁

酸、3,5-二咖啡酰奎宁酸、异鼠李素-7-O-葡萄糖苷、

4,5-二咖啡酰奎宁酸、硬脂酸。 

提取共有差异成分在各组间对应的峰强度数

值以代表其量，对苍耳草和苍耳子样品间同一物质

峰强度的平均值和标准差进行计算和作图，能够得

到各共有差异成分在不同组间的变化（图 5）。由此

可以看出，12 个共有差异化学成分中，甘草素-4′-O-

芹糖基-O-葡萄糖苷、槲皮素-3-O-(6′-O-丙二酰基) 

葡萄糖苷、隐绿原酸、1,3-二咖啡酰奎宁酸、苯乙

酸丁酯、3,4-二咖啡酰奎宁酸、3,5-二咖啡酰奎宁酸、

异鼠李素-7-O-葡萄糖苷、4,5-二咖啡酰奎宁酸、硬

脂酸的相对含量以苍耳子较高；蔗糖、3′,4′,5,7-四

甲氧基黄酮的相对含量以苍耳草较高。 

3  讨论 

3.1  色谱条件优化 

分别考察了甲醇-水、乙腈-水、甲醇-0.1%甲酸

水、甲醇-0.2%甲酸水等作为流动相对样品中各峰分

离度的影响，在流动相中加入一定比例的甲酸可增

强样品中待测物的保留，并减少色谱峰拖尾。结果

表明，采用甲醇-0.2%甲酸水溶液梯度洗脱时，峰形

较好且有良好的分离效果。 

3.2  质谱条件优化 

分别考察了样品中化学成分在正、负离子模式下

的响应情况。结果表明，负离子模式比正离子模式提

供了更多的峰信息，故采用负离子模式进行分析。 

3.3  供试品制备方法的优化 

供试品溶液的制备中分别考察了甲醇、70%和

50%甲醇水 3 种溶液作为提取溶剂的情况，结果表明

以甲醇为溶剂的色谱峰峰形优于其他两种溶剂。同时

考察了超声提取 30、60、90 min 超声提取时间，结

果表明超声提取 30 min 与其他时间的提取效果无

明显差异。还考察了料液比 1∶20、1∶30、1∶40，

结果表明料液比为 1∶40 具有较大的提取效率。 

4  结论 

苍耳草、苍耳子为同基源不同药用部位的药

材，二者虽化学成分类型基本一致，但其药性、药 

效有所不同。本研究从植物化学的角度，探讨了苍 
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表 2  苍耳草与苍耳子中差异化学成分的鉴定 

Table 2  Identification of different chemical constituents in Xanthii Herb and Xanthii Fructus 

峰号 tR/min 化合物 分子式 
[M－H]− 

质谱数据 (m/z) 
理论值 (m/z) 测量值 (m/z) 偏差×10−6 

1 2.51 蔗糖[28] C12H22O11 341.108 94 341.109 52 1.7 179.056 0, 161.045 2, 119.035 2, 

71.016 5,  89.026 1 

2 2.60 甘草素-4′-O-芹糖基-O-葡萄糖苷 C26H30O13 549.160 81 549.161 22 0.7 503.162 8, 341.106 8, 323.098 8,  

221.066 2, 179.055 3, 89.026 0 

3 3.10 槲皮素-3-O-(6′-O-丙二酰基)葡萄糖苷[30] C24H22O15 549.088 59 549.092 64 7.4 505.025 4, 303.065 2 

4 3.20 3′,4′,5,7-四甲氧基黄酮 C19H18O6 342.103 06 341.109 52 1.9 241.003 8, 96.960 5 

5 4.38 绿原酸[24,26-27] C16H18O9 353.087 81 353.088 01 0.6 191.060 3, 182.084 2, 97.089 1, 

79.083 4, 45.045 5 

6 5.20 香草酸[26-27] C8H8O4 167.034 98 167.036 38 8.4 123.069 9, 108.056 9 

7 5.66 新绿原酸[26-27] C16H18O9 353.087 81 353.088 01 0.6 193.060 3, 179.035 4, 136.048 9, 

107.224 4, 93.036 6 

8 6.53 原儿茶醛[26-27] C7H6O3 137.024 42 137.026 45 1.9 120.017 6, 109.026 1, 93.031 8 

9 7.30 脱氧腺苷 C10H13N5O3 250.094 56 250.094 40 −0.6 186.935 8, 169.049 0, 125.061 9, 

78.960 7 

10 8.59 原儿茶酸[26-27] C7H6O4 153.019 33 153.020 76 1.3 152.082 1, 109.018 2, 96.078 7, 

81.025 7 

11 9.24 隐绿原酸[26-27,30] C16H18O9 353.087 81 353.088 01 0.6 191.015 2, 179.011 7, 173.005 4, 

135.027 4, 93.085 1 

12 11.75 咖啡酸[24,26-27] C9H8O4 179.034 98 179.035 94 0.3 136.048 6, 90.044 2, 265.022 4, 

239.047 2, 45.024 4 

13 11.95 1,3-二咖啡酰奎宁酸[26-27] C25H24O12 515.119 50 515.118 78 −1.4 353.088 2, 333.077 4, 191.055 3, 

135.044 6 

14 14.95 绿原酸甲酯/新绿原酸甲酯/隐绿原 

酸甲酯[26-27] 

C17H20O9 367.103 46 367.103 38 −0.2 193.049 5, 191.055 6, 190.448 2, 

134.036 4, 93.035 5 

15 15.20 苯乙酸丁酯 C12H16O2 191.107 75 191.108 89 6.0 87.923 9, 47.931 2 

16 19.96 阿魏酸[24,26-27] C10H10O4 193.050 63 193.051 20 3.0 178.026 6, 149.060 3, 133.029 2, 

106.043 0, 89.040 1 

17 23.99 3,4-二咖啡酰奎宁酸[26-27] C25H24O12 515.119 50 515.118 78 −1.4 353.087 2, 335.076 5, 191.055 0, 

179.033 9, 135.044 6, 93.036 1 

18 24.46 3,5-二咖啡酰奎宁酸[26-27,30] C25H24O12 515.119 50 515.118 78 −1.4 353.086 2, 191.054 5, 179.033 2, 

135.043 7, 127.039 5 

19 24.94 1,4-二咖啡酰奎宁酸或 1,5-二咖啡酰奎 

宁酸[26-27] 

C25H24O12 515.119 50 515.118 78 −1.4 353.095 4, 299.032 0, 254.902 4, 

173.024 3 

20 25.01 金丝桃苷[27] C21H20O12 463.088 20 463.087 75 −1.0 300.000 0, 271.024 4, 254.078 7, 

242.048 1 

21 25.40 异鼠李素-7-O-葡萄糖苷[29] C22H22O12 477.103 85 477.103 53 −0.7 478.024 2, 357.084 1, 315.014 2, 

285.058 4, 271.045 7, 151.025 2 

22 25.60 芦丁[26-27,30] C27H30O16 609.146 11 609.145 77 −0.5 300.000 0, 271.024 2, 255.074 2, 

243.046 2, 227.005 4 

23 26.26 4,5-二咖啡酰奎宁酸[26-27] C25H24O12 515.119 50 515.118 78 −1.4 353.095 2, 191.056 8, 179.035 3, 

173.045 7, 135.045 4, 93.035 5 

24 27.29 紫云英苷[26] C21H20O11 447.093 29 447.092 50 −1.8 284.000 0, 255.015 2, 227.024 5, 

149.002 1, 101.015 5, 89.046 2 

25 28.18 3,4,5-三咖啡酰奎宁酸或 1,3,5-三咖啡酰奎宁

酸[26-27] 

C34H30O15 677.151 19 677.150 50 −1.0 515.075 2, 497.081 2, 335.031 3, 

317.054 2, 271.924 2, 255.014 4 

26 28.94 苍耳明[27] C17H2205 245.246 94 245.139 62 0.6 202.902 1, 167.903 8, 180.920 1, 

136.929 8, 112.985 3, 78.962 0 

27 29.63 苍耳亭[25,27-28] C15H18O3 245.118 32 245.118 47 0.6 229.035 2, 183.065 2, 159.352 1, 

94.802 2  
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  续表 2 

峰号 tR/min 化合物 分子式 
[M－H]− 

质谱数据 (m/z) 
理论值 (m/z) 测量值 (m/z) 偏差×10−6 

28 30.35 香草醛[27] C8H8O3 151.040 07 151.039 97 −0.7 137.025 6, 135.004 5, 123.005 5, 

109.025 4, 81.005 5 

29 32.03 未知物 1 C11H14O3 193.087 02 193.087 66 3.3 178.062 7, 177.054 9, 176.048 5, 

163.038 3, 135.051 5 

30 32.13 未知物 2  C12H16O3 207.102 67 207.102 87 1.0 192.078 9, 191.071 5, 179.107 9, 

177.056 3, 109.031 8 

31 32.66 未知物 3  C14H20O4 251.128 88 251.127 11 −7.1 251.099 0, 250.310 7, 237.116 3, 

183.137 8, 155.122 3, 151.071 5 

32 32.90 芦荟大黄素[26] C15H10O15 428.994 69 429.209 59 5.9 240.025 1, 239.075 1, 211.003 2, 

195.016 2, 183.026 2 

33 33.23 苍术烯内酯[27] C15H20O3 247.133 97 247.134 21 1.0 204.147 8, 135.087 2, 112.986 2, 

95.050 0, 57.037 1 

34 33.70 4′-去磺基苍术苷[26-27] C30H45SO13 644.250 81 644.247 02 −5.9 579.872 7, 443.898 7, 375.909 9, 

306.919 5, 239.945 2, 112.981 9, 

102.953 7 

35 36.85 大黄素[26] C15H10O5 269.045 55 269.045 60 0.2 243.057 4, 227.061 7, 225.055 4, 

197.056 0, 181.063 3 

36 37.05 芹菜素[29] C15H10O5 269.045 55 269.045 60 0.2 269.025 1, 225.047 2, 183.066 2, 

151.084 2, 117.035 4, 65.021 2 

37 38.68 大黄酚[26] C15H10O4 253.050 63 253.050 79 0.6 225.056 0, 182.037 6, 153.071 5 

38 39.00 葡萄糖醛酸内酯 C6H8O6 175.024 81 175.027 36 4.6 146.960 9, 130.966 4, 86.978 7 

39 42.94 肉豆蔻酸[26-27] C14H28O2 227.201 65 227.201 82 0.7 158.975 7, 114.990 1, 71.000 2 

40 43.54 白桦脂酸[26-27] C30H48O3 455.353 07 455.351 58 −3.3 383.175 6, 337.344 8, 112.982 2 

41 44.44 山嵛酸[26-27] C22H44O2 339.326 85 339.326 83 −0.1 279.232 3, 261.222 4 

42 45.22 槲皮素[25-27,28] C15H10O7 301.035 38 301.035 22 −0.5 301.048 7, 45.025 4 

43 47.58 硬脂酸[27] C18H36O2 283.264 25 283.264 39 0.5 197.022 1, 148.955 3 

44 47.65 β-胡萝卜素[25] C40H56 535.430 93 535.482 32 1.7 489.379 7, 471.368 0, 423.385 5, 

317.378 1, 281.159 1, 94.978 2 

化合物 5、7、8、10～13、16～18、20、22～24、32、35、37、42 同时由对照品进行确认 

The compounds 5, 7, 8, 10—13, 16—18, 20, 22—24, 32, 35, 37, and 42 were confirmed by chemical reference subslances 

耳草与苍耳子化学成分的整体差异，为说明苍耳草

与苍耳子药性、药效的差异提供了一些实验资料。 

实验结果显示，苍耳草与苍耳子中 44 个化学成

分存在显著差异，主要为酚酸、黄酮、蒽醌、倍半

萜内酯和脂肪酸等类成分；12 个共有差异化学成分

中，除蔗糖、3′,4′,5,7-四甲氧基黄酮外，其余 10 个

化合物均以苍耳子为高。现代研究表明，苍耳植物

中酚酸、黄酮、蒽醌、倍半萜内酯和脂肪酸等类成

分均具有一定的活性。酚酸类成分具有抗炎、抗菌、

抗血栓等作用[31-32]；黄酮类成分具有抗炎、抗氧化、

抗肿瘤等作用[33-34]；蒽醌类成分具有抗菌消炎、抗

病毒、调血脂、增加免疫等作用[35]；倍半萜内酯类

成分具有抗菌、抗病毒、抗疟、抗肿瘤和抗炎等作

用[36]；脂肪酸具有抗癌、消炎等作用[37]。由于苍耳

草与苍耳子中整体化学成分的潜在差异，可能会导

致其在体内的吸收、代谢及效用有所不同，最终导 

致二者临床用途的一些差异，因而这些差异化学成

分可能与苍耳草与苍耳子药性、药效差异的物质基

础有关，至于深层次地阐明二者药性、药效差异的

物质基础还有待于进一步药效学研究。 
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1-蔗糖  2-甘草素-4′-O-芹糖-O-葡萄糖苷  3-槲皮素-3-O-(6′-O-丙二酰)葡萄糖苷  4-3′,4′,5,7-四甲氧基黄酮  5-隐绿原酸  6-1,3-二咖啡酰奎宁

酸  7-苯乙酸丁酯  8-3,4-二咖啡酰奎宁酸  9-3,5-二咖啡酰奎宁酸  10-异鼠李素-7-O-葡萄糖苷  11-4,5-二咖啡酰奎宁酸  12-硬脂酸 

1-sucrose  2-liquiritigenin 4′-O-apiosyl-O-glucoside  3-quercetin-3-O-(6′-O-malonyl)-glucoside  4-3′,4′,5,7-tetramethoxyflavone  5-4-dicaffeoylquinic acid 

6-1,3-dicaffeoylquinic acid  7-butyl phenylacetate  8-3,4-dicaffeoylquinic acid  9-3,5-dicaffeoylquinic acid  10-isorhamnetin-7-O-glucoside 

11-4,5-dicaffeoylquinic acid  12-octadecanoic acid 

图 5  苍耳草 (A) 与苍耳子 (B) 样品中共有差异化学成分的相对含量 

Fig. 5  Relative contents of different chemical constituents in Xanthii Herba (A) and Xanthii Fructus (B) 

本实验建立了基于 UPLC-Triple TOF-MS/MS

结合多元统计分析技术的苍耳草与苍耳子中化学

成分差异的分析方法，找出差异显著的化学成分及

其变化规律，从而为揭示苍耳草与苍耳子二者药

性、药效差异的物质基础提供依据。 
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