
素( elemicine)等麻醉镇痛有效成分, 值得进一步研

究开发。

总之, 旱生小鱼仙草精油中活性抑菌成分含量

高( 53. 68%) ,可以作为天然的防腐灭菌剂。其精油

有浓烈的香味,同时也是芳香添加剂。因此,在食品、

医药和化妆品行业;如生产食品香料、防腐添加剂,

除菌油膏、抑菌中药和化妆品添加剂等方面均具有

潜在开发利用的价值。
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利用计算机对蓬莪术环氧酮和

莪术环氧烷酮的两种结构表达式合理性的判定

蔡　阳
1
,欧阳荔

2�

( 1. 北京大学药学院应用药物研究所,北京　100083; 2. 北京大学公共卫生学院 中心仪器室,北京　100083)

　　莪术在亚洲国家特别是在中国和日本具有悠久

的药用历史, 它是姜科植物蓬莪术 Curcuma phaeo-

caulis Valeton、广西莪术 C. kw angsiensi s S. G. Lee

et C. F . L iang、温莪术 C. w enyuj in Y. H. Chen et C.

L ing ,和日本屋久岛莪术 C. aeruginosa Roxb. (北京

大学药学院楼之岑教授鉴定)的干燥根茎, 具有行气

破血,消积止痛
[ 1]
的功效,在日本被用于一个具有悠

图 1　A 式:蓬莪术环

氧酮的错误结

构式

久药用历史胃药的主药。蓬

莪术环氧酮[ 2]和莪术环氧

烷酮 [ 3]是莪术中的主要生

理活性成分
[ 4]
; 由于它们具

有富有反应性的环氧烷结

构, 被认为是莪术生物合成

路线中最重要的中间体。蓬莪术环氧酮的结构曾被

错误地定为 A 式[ 5] ,见图 1。并长时间地被广泛引

用[ 6] ; 我们根据莪术的生物合成路线和在这条生物

合成路线中几个已知化合物的结构,推定蓬莪术环

氧酮的结构是错误的; 利用各种光谱和重原子定位

的 X 线, 修正了它的结构
[ 2]
,和莪术环氧烷酮一样,

它具有反-( 4 甲基, 5 氢) -10E-烯-大根香叶烷类的

结构;蓬莪术环氧酮和莪术环氧烷酮的结构式被传

统地分别表示为 B式和C 式,见图 2。在发表上述结

果时,我们根据直接的仔细观测分别将蓬莪术环氧

酮和莪术环氧烷酮的结构式表示为 B-1 式和 C-1

式
[ 2]
,见图 3, 并认为 B-1 式和 C-1式更符合上述 2

个化合物的实际结构。由于 B-1式和 C-1式违背了

传统的大根香叶烷一反-( 4甲基, 5氢) -10E-烯-环

氧化合物结构式的表达方式, 因而引起了广泛的争

议,并一直没有能够得到广泛的承认和引用。

B式:蓬莪术环氧酮　C 式:莪术环氧烷酮

图 2　传统结构表达式

B-1式:蓬莪术环氧酮　C-1式:莪术环氧烷酮

图 3　在文献[ 2]中的结构表达式

基于上述理由和大根香叶烷中的环氧烷结构在
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有机化学中的重要地位, 我们使用 Chemsketch4. 5

软件对引起争议的蓬莪术环氧酮和莪术环氧烷酮的

几种结构表达式的合理性进行了判定。

1　实验部分

1. 1　实验用计算机软件: Chemsketch 4. 5;免费共

享软件; 下载网址: http: / / chin. icm. ac. cn/ struc-

ture/ chemsk45. htm.

1. 2　3D 图像处理: 使用 Chemsketch 4. 5软件分别

将蓬莪术环氧酮的 B 式和 B-1式以及莪术环氧烷

酮的 C 式和 C-1式绘制出各自的 2D化学结构,进

行结构优化后显示其 3D结构; 用鼠标旋转该 3D结

构至最佳角度;分别得到蓬莪术环氧酮的 B式和 B-

1式的 3D 图像—B′图像和 B-1′图像和莪术环氧烷

酮 C 式和 C-1式的 3D 图像—C′图像和 C-1′图像。

2　结果和讨论

2. 1　基于蓬莪术环氧酮的传统结构表达式—B 式

所绘制其 2D结构、结构优化并显示 3D结构后所得

的该 3D图像—B′图像为顺-( 4甲基, 5氢) -10E-烯-

大根香叶烷类的结构,不符合在文献 [ 2]中所确定的

反-( 4甲基, 5氢) -10E-烯类结构见图 4。

B′图像:蓬莪术环氧酮 B式　C′图像:莪术环氧烷酮 C式

图 4　3D图像

2. 2　基于莪术环氧烷酮的传统结构表达式-C 式所

绘制其 2D结构、结构优化并显示 3D结构后所得的

该 3D 图像-C′图像为顺-( 4甲基, 5氢) -10Z-烯-大

根香叶烷类的结构,不符合在文献[ 2]中所确定的反-

( 4甲基, 5氢) -10E-烯类结构见图 4。

2. 3　基于我们在文献
[ 2]
的蓬莪术环氧酮的结构表

达式—B-1式所绘制其 2D 结构、结构优化并显示

3D结构后所得的该3D图像—B-1′图像为反-( 4甲

基, 5 氢) -10E-烯-大根香叶烷类的结构, 符合在文

献[ 2]中所确定的反-( 4甲基, 5氢) -10E-烯类结构见

图 5。

2. 4　基于我们在文献[ 2]的莪术环氧烷酮的结构表

达式—C-1 式所绘制其 2D 结构、结构优化并显示

3D结构后所得的该 3D图像—C-1′图像为反-( 4甲

基, 5 氢) -10E-烯-大根香叶烷类的结构, 符合在文

献[ 2]中所确定的反-( 4甲基, 5氢) -10E-烯类结构见

图 5。

B-1′图像:蓬莪术环氧酮 B-1式 C-1′图像:莪术环氧烷酮 C-1式

图 5　3D 图像

　　根据以上结论, 我们断定,在文献
[ 2]
所使用的蓬

莪术环氧酮( B-1式)和莪术环氧烷酮( C-1式)的结

构表达式是合理的;而传统的结构表达式—B 式和

C 式是不合理的。这一结论也符合其它类似的( 4甲

基, 5氢) -10E-烯-大根香叶烷环氧化合物的结构表

达式。
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