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裸蒴中的一个新苯酚衍生物 
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摘  要：目的  研究我国特有属药用植物裸蒴 Gymnotheca chinensis 的化学成分。方法  通过硅胶柱色谱及高效液相制备色

谱分离纯化，以波谱分析和化学方法鉴定结构。结果  从裸蒴全草乙醇提取物中分离得到了一个苯酚衍生物，鉴定为 (7R)-
苯甲酸-7-对羟苯基-乙二醇-8-单酯。结论  该苯酚衍生物为首次报道的新化合物，命名为裸蒴酚甲。 
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A novel phenol derivative from Gymnotheca chinensis 
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Abstract: Objective  To study the chemical constituents in Chinese endemic herb Gymnotheca chinensis. Methods  The ethanol 
extract of the whole plant was separated by silica column chromatography, as well as preparative HPLC. The structure elucidation was 
based on spectroscopic and chemical analyses. Results  A novel phenol derivative was isolated and identified as (7R)-7-[(p-hydroxyl)- 
phenyl]-ethyleneglycol-8-monoethyl benzoic acid ester (1) by using intensive 1D and 2D NMR spectra and chemical transformation. 
Conclusion  Compound 1 is a novel phenol derivative named gymnothol A. 
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三百草科裸蒴属 Gymnotheca Decne. 植物为我

国特有，该属仅有裸蒴 G. chinensis Decne. 和白苞

裸蒴 G. involucrate Pei 2 个种[1]。裸蒴为多年生匍匐

草本植物，主要分布于云南、四川、贵州、广西和

湖北。全草可用于治疗肺虚久咳、劳伤咳嗽、小便

淋痛、水肿和带下病，也可外用治疗跌打损伤[2]。

本课题组曾研究过白苞裸蒴的化学成分[3]，最近又

报道了裸蒴中一系列新木脂素类化合物的结构及通

过化学反应实现的相互转化[4]。为了寻找新的活性先

导化合物以阐明该植物的药用机制，从而为该药材的

科学利用提供物质基础，本实验对该植物的酚类化学

成分进行了研究，并分离鉴定出1个新的苯酚衍生物，

(7R)-苯甲酸-7-对羟苯基-乙二醇-8-单酯（(7R)-7-[(p- 
hydroxyl)-phenyl]-ethyleneglycol-8-monoethyl benzoic 
acid ester，1），命名为裸蒴酚甲。 
1  仪器与材料 

PE—241 旋光仪（美国 PE 公司）；Perkin-Elmer 
Lambda 35 紫外可见分光光度计（美国 PE 公司）；

Nicolet MX—1 型红外光谱仪（美国 Thermo）；Micro 
TOF-Q II 质谱仪（Bruker 德国）；Finnigan-LCQDECA 
质谱仪（美国 Thermo）；Bruker AM-600 核磁共振

仪（Bruker 德国）；Waters 2545 制备色谱仪（美国

Waters）；MCI（70～150 μm，日本三菱公司）；硅

胶柱色谱（160～200 目，青岛海洋化工有限公司）。 
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裸蒴于 2010 年采自重庆市金佛山，由重庆市药

物种植研究所易思荣副研究员鉴定为 Gymnotheca 
chinensis Decne.。植物标本（T57）现存放在中国科

学院成都生物研究所。 
2  提取与分离 

裸蒴全草（1.4 kg）粉碎（5～10 目），用 95%
乙醇室温浸提 3 次（3 L/次），每次 7 d，合并后减

压浓缩回收溶剂得浸膏。将其分散于水中，依次用

石油醚（60～90 ℃）和醋酸乙酯萃取。醋酸乙酯

萃取物经 MCI 柱色谱（70%甲醇-水）脱去叶绿素

后得到混合物 8 g。该混合物经硅胶柱色谱（氯仿-
甲醇 35∶1→1∶1），得到 A～G 共 7 个流分。流分

D（150 mg）经制备 HPLC，流动相为甲醇（A）-
水（B），梯度洗脱 2～15 min，40%～95% A，15～
18 min，100% A，体积流量为 16 mL/min，收集保

留时间为 9.7 min 的色谱峰，经减压浓缩后得到化

合物 1（5 mg）。 
3  结构鉴定 

化合物 1：白色粉末；
20
D]α[ −12°(c 0.02, 

MeOH)。 MeOH
maxUV λ (nm): 247，说明分子中存在共轭

体系。
KBr
maxIR ν (cm−1): 3 343, 1 645, 1 614, 1 511,     

1 239, 1 069；红外光谱 3 343 cm−1 归属为 OH 伸缩

振动，1 645 cm−1 为与苯环共轭酯羰基的伸缩振动，

而 1 614, 1 511 cm−1 则归属为苯环骨架（C=C）伸

缩振动。HR-ESI-MS m/z: 281.079 1 [M＋Na]+（计

算值 281.078 9，C15H14O4Na）。推测该化合物的分

子式为 C15H14O4，不饱和度为 9。1H-NMR 数据（表

1）显示分子中含有 1 个氧取代亚甲基（δH 3.47, dd, 
J = 13.5, 8.1 Hz, H-8α；δH 3.66, dd, J = 13.6, 4.1 Hz, 
H-8β），1 个氧取代次甲基（δH 4.83, dd, J = 7.8, 3.9 
Hz, H-7）和 9 个芳香质子。芳香质子属于 2 个苯

环，分别构成 1, 4-二取代苯的 AA′BB′四旋系统（δH 

7.25, d, J = 8.4 Hz, H-3, 5；δH 6.80, d, J = 8.4 Hz, 
H-2, 6）和单取代苯的 AA′BB′C 五旋系统（δH 7.89, 
d, J = 7.5 Hz, H-11, 15；δH 7.45, t, J = 7.5 Hz, H-12, 
14；δH 7.51, t, J = 7.3 Hz, H-13）。13C-NMR 信号显

示出 1 个氧取代亚甲基（δC 48.9），1 个氧取代次

甲基（δC 73.1），1 个单取代苯（δC 132.0，C-13；
δC 129.1, C-11, 15；δC 135.7, C-10；δC 128.0, C-12, 
14）和 1个 1, 4-二取代苯（δC 128.0, C-3, 5；δC 115.7, 
C-2, 6；δC 157.4, C-1；δC 135.1, C-4），以及酯羰

基 sp2 杂化碳（δC 168.1）。根据 HMBC 谱（图 1），
由 H-3, 5 与 C-1 和 C-7 的远程相关信息说明 1, 4- 

表 1  化合物 1 的 1H- NMR 和 13C-NMR  
    (600/150 MHz, CD3COCD3) 数据 

Table 1  1H-NMR and 13C-NMR data of compound 1  
(600/150 MHz, CD3COCD3) 

碳位 δH δC 
3, 5 7.25 (2H, d, J = 8.4 Hz) 128.0
2, 6 6.80 (2H, d, J = 8.4 Hz) 115.7
1  157.4
4  135.1
7 4.83 (1H, dd, J = 7.8, 3.9 Hz) 73.1
8 3.66 (1H, dd, J = 13.6, 4.1 Hz) 

3.47 (1H, dd, J = 13.5, 8.1 Hz) 
48.9

11, 15 7.89 (2H, d, J = 7.5 Hz) 129.1
12, 14 7.45 (2H, t, J = 7.5 Hz) 128.0
13 7.51 (1H, t, J = 7.3 Hz) 132.0
10  135.7
9  168.1

 

 

图 1  化合物 1 的结构及主要 HMBC 相关 
Fig. 1  Structure and key HMBC correlations 

of compound 1 

二取代苯的存在，同时也说明了化合物的 2 个羟

基分别位于 C-1 和 C-7。此外，H-8 与 C-4 相关以

及 H-8 与 C-9 相关说明对羟基苯基连在 C-7 位上，

而非C-8位上；H-11, 15与C-9和C-13均相关，H-12, 
14 与 C-10 相关，H-13 与 C-11, 15 相关，印证了苯

甲酸（单取代苯）亚结构单元的存在；H-8 与 C-9
的远程相关说明对羟基苯基乙二醇与苯甲酸成酯

的连接方式为 8-OH 与羧基脱水形成酯键。通过以

上数据分析得出该化合物平面结构如图 1 所示。 
为了确定分子中 C-7 的绝对构型，对该化合物

进行酸水解。取化合物 3 mg，用少量甲醇完全溶

解，加入 3 mL 2 mol/L 硫酸于 80 ℃回流 1 h，待

反应液冷却至室温后用 NaHCO3 溶液调节至 pH 为

8，滤过得滤液，用乙醚萃取 3 次，每次 5 mL，合

并乙醚液并用无水 MgSO4 干燥，滤过，回收乙醚，

得到产品对羟基苯基乙二醇（1.5 mg，产率为

84%），ESI-MS m/z: 153 [M－H]−。测定其比旋光

度为[α]24
D −9°（c 0.04, MeOH）。与文献报道对照[5]，
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确定 C-7 为 R 构型。故鉴定化合物 1 为 (7R)-苯甲

酸-7-对羟苯基-乙二醇-8-单酯，为 1 个新苯酚衍生

物，命名为为裸蒴酚甲。 
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