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图 1  清肺排毒汤提取液总离子流图 

Fig. 1  TICs of extract of Qingfei Paidu Decoction 

 
图 2  混合对照品溶液总离子流图 

Fig. 2  TICs of mixed reference substances solution 

表 1  清肺排毒汤化学成分的鉴定 
Table 1  Ingredient identification of Qingfei Paidu Decoction 

编号 化合物 分子式 模式 
m/z 

tR/min 
误差 

(×10−6) 
碎片离子 归属 

分布 
理论值 实测值 血 心 肝 脾 肺 肾 

1 辛弗林 C9H13NO2 P 168.101 91 168.101 94 1.20 0.207 168.10 [M+H]+, 150.09 [M+H－H2O]+, 135.07 [M+H－H2O－CH3]+, 
119.05 [M+H－H2O－CH5N]+, 91.05 [M+H－H2O－CH5N－CO]+ 

枳实 − − − − − − 

2 琥珀酸 C4H6O4 N 117.018 24 117.017 78 1.78 −3.890 117.02 [M－H]−, 99.01 [M－H－H2O]−, 73.03 [M－H－CO2]− 姜半夏 − − − − − − 
3 没食子酸 C7H6O5 N 169.013 15 169.012 99 2.16 −0.945 169.01 [M－H]−, 125.02 [M－H－CO2]−, 97.03 [M－H－CO2－CO]− M. H. − − − − − − 
4 新绿原酸 C16H18O9 N 353.086 71 353.087 59 7.51 2.497 353.09 [M－H]−, 191.06 [M－H－C9H6O3]−, 179.03 [M－H－C7H10O5]−, 

161.02 [M－H－C7H12O6]−, 135.04 [M－H－C7H10O5－CO2]− 
M. H. − − − − − − 

5 麻黄碱 C10H15NO P 166.122 64 166.122 62 8.05 −0.124 166.12 [M+H]+, 148.11 [M+H－H2O]+, 133.09 [M+H－H2O－CH3]+, 
117.07 [M+H－H2O－CH5N]+, 91.05 [M+H－H2O－CH5N－C2H2]+ 

麻黄 + + + + + + 

6 伪麻黄碱 C10H15NO P 166.122 64 166.122 68 8.91 0.237 166.12 [M+H]+, 148.11 [M+H－H2O]+, 133.09 [M+H－H2O－CH3]+, 
117.07 [M+H－H2O－CH5N]+, 91.05 [M+H－H2O－CH5N－C2H2]+ 

麻黄 + + + + + + 

7 咖啡酸 C9H8O4 N 179.033 89 179.033 81 12.34 −0.420 179.03 [M－H]−, 135.04 [M－H－CO2]−, 117.03 [M－H－CO2－H2O]−, 
107.05 [M－H－CO2－CO]−, 89.04 [M－H－CO2－CO－H2O]− 

M. H. − − − − − − 

8 绿原酸 C16H18O9 N 353.086 71 353.087 43 12.77 2.043 353.09 [M－H]−, 191.06 [M－H－C9H6O3]−, 179.03 [M－H－C7H10O5]−, 
161.02 [M－H－C7H12O6]−, 135.04 [M－H－C7H10O5－CO2]− 

M. H. − − − − − − 

9 隐绿原酸 C16H18O9 N 353.086 71 353.087 62 13.94 2.581 353.09 [M－H]−, 191.06 [M－H－C9H6O3]−, 179.03 [M－H－C7H10O5]−, 
161.02 [M－H－C7H12O6]−, 135.04 [M－H－C7H10O5－CO2]− 

M. H. − − − − − − 

10 苦杏仁苷 C20H27NO11 N (II) 502.155 52 502.156 31 14.11 1.581 502.16 [M+HCOOH－H]−, 323.10 [M+HCOOH－H－C6H11O6]−, 263.08 
[M+HCOOH－H－C6H11O6－C2H4O2]−, 221.07 [M+HCOOH－H－

C6H11O6－C7H4N]−, 179.06 [M－H－C15H18O7]−, 161.04 [M－H－

C15H18O7－H2O]−, 119.03 [M－H－C15H18O7－H2O－C2H2O]−, 101.02 
[M－H－C15H18O7－H2O－C2H2O－H2O]− 

杏仁 + + + + + + 

11 野黑樱苷 C14H17NO6 N (II) 340.102 69 340.103 58 14.42 2.608 340.10 [M+HCOOH－H]−, 161.04 [M－H－C9H9O3]−, 101.02 [M－H－

C9H9O3－C2H4O2]−, 89.02 [M－H－C9H9O3－C3H4O2]−, 71.01 [M－H－

C9H9O3－C3H4O2－H2O]− 

杏仁 + + + + + + 

12 莱蓟素 C25H24O12 N 515.118 40 515.119 14 15.46 1.432 515.12 [M－H]−, 353.09 [M－H－C9H6O3]−, 191.06 [M－H－C9H6O3－

C9H6O3]−, 179.03 [M－H－C9H7O4－C9H7O4]−, 161.02 [M－H－

C9H6O3－C7H13O5]− 

M. H. − − − − − − 

13 阿魏酸 C10H10O4 N 193.049 54 193.049 59 17.56 0.284 193.05 [M－H]−, 178.03 [M－H－CH3]−, 149.06 [M－H－CO2]−, 134.04 
[M－H－CO2－CH3]− 

M. H. − − − − − − 

14 甘草苷 C21H22O9 N 417.118 00 417.118 77 18.76 1.825 417.12 [M－H]−, 255.07 [M－H－C6H10O5]−, 153.02 [M－H－C6H10O5－

C6H6]−, 135.01 [M－H－C6H10O5－C6H6－H2O]− 
甘草 + + + + + + 
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续表 1 

编号 化合物 分子式 模式 
m/z 

tR/min 
误差 

(×10−6) 
碎片离子 归属 

分布 
理论值 实测值 血 心 肝 脾 肺 肾 

15 异绿原酸 B C25H24O12 N 515.118 40 515.118 84 19.89 0.849 515.12 [M－H]−, 353.09 [M－H－C9H6O3]−, 191.06 [M－H－C9H6O3－

C9H6O3]−, 179.03 [M－H－C9H7O4－C9H7O4]−, 161.02 [M－H－

C9H6O3－C7H13O5]− 

M. H. − − − − − − 

16 异绿原酸 A C25H24O12 N 515.118 40 515.118 90 19.95 0.966 515.12 [M－H]−, 353.09 [M－H－C9H6O3]−, 191.06 [M－H－C9H6O3－

C9H6O3]−, 179.03 [M－H－C9H7O4－C9H7O4]−, 161.02 [M－H－

C9H6O3－C7H13O5]− 

M. H. + − − − + + 

17 金丝桃苷 C21H20O12 N 463.087 10 463.087 95 20.19 1.830 463.09 [M－H]−, 301.03 [M－H－C6H10O5]−, 271.02 [M－H－C6H10O5－

CH2O]−, 243.03 [M－H－C6H10O5－CH2O－CO]−, 151.00 [M－H－

C6H10O5－CH2O－C7H4O2]− 

M. H. + + + − + + 

18 芦丁 C27H30O16 N 609.145 01 609.146 00 20.21 1.623 609.15 [M－H]−, 300.03 [M－H－C6H11O4－C6H10O5]−, 271.02 [M－H－

C6H11O4－C6H10O5－CHO]−, 151.00 [M－H－C6H11O4－C6H10O5－

C8H5O3]− 

M. H. − − − − − − 

19 白藜芦醇 C14H12O3 P 229.085 92 229.085 92 20.41 −0.003 229.09 [M+H]+, 211.08 [M+H－H2O]+, 193.06 [M+H－H2O－H2O]+, 
183.08 [M+H－H2O－CO]+, 165.07 [M+H－H2O－H2O－CO]+, 135.04 
[M+H － C6H6O]+, 119.05 [M+H － C6H6O － O]+, 107.05 [M+H －

C7H6O2]+, 91.05 [M+H－C7H6O2－O]+ 

M. H. − − − − − − 

20 柚皮苷 C27H32O14 N 579.170 83 579.171 51 20.44 1.171 579.17 [M－H]−, 459.12 [M－H－C8H8O]−, 271.06 [M－H－C12H20O9]−,  
193.01 [M－H－C12H20O9－C6H6]−, 151.00 [M－H－C12H20O9－C8H8O]− 

M. H. − − − − − − 

21 橙皮苷 C28H34O15 N 609.181 40 609.181 82 21.35 0.695 609.18 [M－H]−, 301.07 [M－H－C12H20O9]−, 286.05 [M－H－C12H20O9－

CH3]−, 257.08 [M－H－C12H20O9－CO2]−, 242.06 [M－H－C12H20O9－

CH3－CO2]− 

陈皮 + + + + + + 

22 异绿原酸 C C25H24O12 N 515.118 40 515.118 77 21.53 0.713 515.12 [M－H]−, 353.09 [M－H－C9H6O3]−, 191.06 [M－H－C9H6O3－

C9H6O3]−, 179.03 [M－H－C9H7O4－C9H7O4]−, 161.02 [M－H－

C9H6O3－C7H13O5]− 

M. H. − − − − − − 

23 桂皮醛 C9H8O P 133.064 79 133.064 87 21.90 0.590 133.06 [M+H]+, 115.05 [M+H－H2O]+, 105.07 [M+H－ CO]+, 86.10 
[M+H－H2O－C2H5]+ 

桂枝 −    − − 

24 黄芩苷 C21H18O11 P 447.092 19 447.091 83 23.02 −0.800 271.06 [M+H－C6H8O6]+, 243.06 [M+H－C6H8O6－CO]+, 225.05 
[M+H－C6H8O6－CO－H2O]+, 153.01 [M+H－C6H8O6－C8H6O]+, 
119.05 [M+H－C6H8O6－C7H4O4]+ 

黄芩 + + + + + + 

25 槲皮素 C15H10O7 N 301.034 28 301.035 10 23.60 2.727 301.04 [M－H]−, 179.00 [M－H－C7H6O2]−, 151.00 [M－H－C8H6O3]−, 
121.03 [M－H－C8H4O5]−, 107.01 [M－H－C8H6O3－CO2]− 

M. H. − − − − − − 

26 木犀草素 C15H10O6 N 285.039 36 285.040 28 24.34 3.212 285.04 [M－H]−, 241.05 [M－H－CO2]−, 151.00 [M－H－C8H6O2]−, 
133.03 [M－H－C7H4O4]−, 107.01 [M－H－C8H6O2－CO2]− 

M. H. − − − − − − 

27 山柰酚 C15H10O6 N 285.039 36 285.040 22 25.23 3.001 285.04 [M－H]−, 151.00 [M－H－C8H6O2]−, 133.03 [M－H－C7H4O4]−, 
107.01 [M－H－C8H6O2－CO2]−, 93.03 [M－H－C9H4O5]− 

M. H. − − − − − − 

28 次野鸢尾 
黄素 

C20H18O8 P 387.107 44 387.107 12 27.92 −0.837 387.10 [M+H]+, 372.08 [M+H－CH3]+, 357.06 [M+H－CH3－CH3]+, 
341.07 [M+H－CH3－CH3O]+, 326.08 [M+H－CH3－CH2O2]+ 

射干 + + + + + + 

29 6-姜辣素 C17H26O4 P (II) 317.172 33 317.172 06 28.86 −0.853 317.17 [M+Na]+, 217.08 [M+Na－C6H12O]+ 生姜 − − − − − − 
30 山药素 I C17H16O4 P 285.112 14 285.112 12 29.92 −0.054 285.11 [M+H]+, 270.09 [M+H－CH3]+, 254.09 [M+H－CH3O]+, 253.09 

[M+H－CH3－OH]+, 225.09 [M+H－CH3O－CHO]+ 
山药 − − − − − − 

31 细辛脂素 C20H18O6 P (II) 377.099 56 377.099 37 31.12 −0.502 377.10 [M+Na]+, 337.11 [M+H－H2O]+, 319.10 [M+H－H2O－H2O]+, 
289.09 [M+H － H2O － H2O － CH2O]+, 261.09 [M+H － CH3O2 －

CH3O2]+, 215.07 [M+H－C7H6O2－H2O]+ 

细辛 − − − − − − 

32 甘草酸 C42H62O16 N 821.395 41 821.396 42 31.95 1.227 821.40 [M－H]−, 803.38 [M－H－H2O]−, 759.40 [M－H－H2O－CO2]−, 
645.37 [M－H－C6H8O6]−, 469.33 [M－H－C6H8O6－C6H8O6]− , 351.06 
[M－H－C30H46O4]−, 193.03 [M－H－C30H46O4－C6H6O5]− , 175.02 
[M－H－C30H46O4－C6H8O6]− 

甘草 + − − − − − 












