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臭阿魏化学成分研究 2 

张  旭，李  敏，王  月，陈  倩，刘敬勃，李韶勇，唐生安* 
天津医科大学药学院，天津市临床药物关键技术重点实验室，天津  300070 

摘  要：目的  研究阿魏属植物臭阿魏 Ferula teterrima 的化学成分及其抗肿瘤活性。方法  采用硅胶柱色谱、Sephadex LH-20
凝胶柱色谱及半制备高效液相色谱等色谱方法分离纯化得到单体化合物，利用 MS、1H-NMR、13C-NMR、DEPT、2D NMR
等波谱学方法鉴定化合物的结构。采用计算电子圆二色谱法（ECD）判定新化合物的绝对构型。同时以人肝癌 HepG2 细胞

株为筛选模型对分离得到的化合物进行抗肿瘤活性测试。结果  从臭阿魏中分离得到了 9 个化合物，分别鉴定为臭阿魏脂素

A（1）、镰叶芹二醇（2）、阿魏酸（3）、阿魏酸松柏酯（4）、badrakemin acetate（5）、fekolone（6）、mogoltadone（7）、香

草醛（8）、γ-甲氧基异丁香酚（9）。化合物 1 为降木脂素类成分，2 为聚炔类成分，5～7 为倍半萜香豆素类成分，3、4 为苯

丙素类成分。结论  化合物 1 为新化合物，化合物 2、4 和 9 为首次从阿魏属中分离得到，化合物 3、6～8 为首次从该植物

中得到。化合物 4、6 和 7 表现出潜在的抗肿瘤活性，半数抑制浓度（median inhibition concentration，IC50）分别为 11.09、
17.95 和 23.06 μmol/L。 
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Study on chemical constituents from Ferula teterrima 
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Abstract: Objective  To study the chemical constituents from Ferula teterrima and their antitumor activities. Methods  The 
chemical constituents were separated and purified by silica gel, Sephadex LH-20, semi-prepared HPLC and other chromatography 
techniques. The structures of monomer compounds were determined by MS, 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, 2D NMR and other 
spectroscopic methods. The absolute configuration of new compound was determined by ECD. The cytotoxic activity of isolated 
compounds on human liver cancer (HepG2) cell line was determined. Results  Nine compounds (1—9) were isolated, and were 
identified as teterrimanol A (1), falcarindiol (2), ferulic acid (3), coniferyl ferulate (4), badrakemin acetate (5), fekolone (6), mogoltadone 
(7), vanillin (8), 2-methoxy-4-(3-methoxy-1-propenyl)-phenol (9). Compounds 1 were lignans, 2 were polyacetylene, 5—7 were 
sesquiterpene coumarins, and 3 and 4 were phenylpropanes Conclusion  Compound 1 is a new compound; Compounds 2, 4 and 9 
are isolated from the genus Ferula for the first time; Compounds 3, 6—8 are isolated from this plant for the first time. Compounds 4, 6 and 
7 showed potential antitumor activity with 50% inhibitory concentration (IC50) values of 11.09, 17.95 and 23.06 μmol/L, respectively. 
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臭阿魏 Ferula teterrima Kar. et Kir. 为伞形科

（Umbelliferae）阿魏属 Ferula L. 植物，因能散发处

出似葱蒜的臭味，故得名臭阿魏。臭阿魏产于新疆

的伊犁和准噶尔地区；亦分布于哈萨克斯坦[1]。臭

阿魏为《藏药标准》1979 年版收载“阿魏”的基原

植物，药用其树脂。有杀虫、散痞、消积之功效。

用于虫积腹痛、腹中痞块、肉食积滞、瘀血癥瘕；

阿魏油外用于关节痛[2]。臭阿魏中的特征性成分为

倍半萜香豆素类成分，还含有甾体类、含硫化合物

类等成分[3-5]。近年来药理学研究结果表明，阿魏属
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多种植物具有很好的抗肿瘤活性[6-7]，并且其特征性

成分倍半萜香豆素类单体化合物的抗肿瘤活性研究

也取得了一定进展[8-9]。 
由于对臭阿魏的相关文献报道较少，为了进一

步明确臭阿魏的活性成分，便于对其进行后续研究

和开发利用，本实验采用硅胶柱色谱、Sephadex 
LH-20 凝胶柱色谱及半制备高效液相色谱等色谱分

离方法分离纯化得到单体化合物，用核磁共振波谱

和质谱等波谱学方法鉴定单体化合物的结构，采用

计算电子圆二色谱法（ECD）判定新化合物的绝对

构型。同时以人肝癌 HepG2 细胞为筛选模型对分离

得到的单体化合物进行抗肿瘤活性测试。从臭阿魏

中分离得到了 9 个化合物，分别鉴定为 teterrimanol 
A（1）、镰叶芹二醇（falcarindiol，2）、阿魏酸（ferulic 
acid，3）、阿魏酸松柏酯（coniferyl ferulate，4）、
badrakemin acetate（5）、fekolone（6）、mogoltadone
（7）、香草醛（vanillin，8）、γ-甲氧基异丁香酚

[2-methoxy-4-(3-methoxy-1-propenyl)-phenol，9]。其

中化合物 1 为新化合物，属于降木脂素类成分，采

用 ECD 确定了新化合物的绝对构型，化学结构见图

1。活性筛选结果表明，化合物 4、6 和 7 表现出潜

在的抗肿瘤活性。 
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图 1  化合物 1 的化学结构 
Fig. 1  Chemical structure of compound 1 

1  仪器与材料 
Bruker AVANCE 400 （ 1H-NMR, 400MHz; 

13C-NMR, 100MHz）。Agilent 6200 series TOF/6500 
series（QTOF B.06.01）质谱仪采集。LC3000 半制

备型高效液相色谱仪，色谱柱为 YMC-Pack ODS-A 
柱（250 mm×20 mm, 5 μm; YMC Co. Ltd., Kyoto, 
Japan）。薄层硅胶 GF254 和柱色谱硅胶（青岛海洋

化 工厂）， Sephadex LH-20 填料（ Amersham 
Biosciences 公司），反相 ODS 填料（Merck 公司）。

实验所用试剂均为分析纯有机试剂，为天津市津东

天正精细化学试剂厂产品；氘代试剂（Cambridge 
Isotope Laboratories, Inc. 美国）。 

人肝癌细胞 HepG2 细胞株（武汉普诺赛生命科

技有限公司）；MTT（北京索莱宝科技有限公司）；

DMEM 培养基（美国 Gibco 公司）；PBS（北京索

莱宝科技有限公司）；胰蛋白酶（美国 Gibco 公司）；

紫杉醇 [阿拉丁试剂（上海）有限公司]；DMSO（阿

拉丁试剂（上海）有限公司）；5% CO2 细胞培养箱

（美国赛默飞世尔科技公司）；CKX31 倒置显微镜

（日本 Olympus 公司）；96 孔细胞培养板（美国

Corning 公司）。 
臭阿魏药材购买于新疆维吾尔族自治区乌鲁木

齐市，经天津医科大学唐生安副教授鉴定其为臭阿

魏 F. teterrima Kar. et Kir.的树脂。现保存于天津医

科大学药学院天然药物化学实验室，编号为

CAW20201022。 
2  提取与分离 

臭阿魏树脂（1.0 kg）打磨粉碎，用甲醇回流提

取，每次 1 L 回流 2 h，共提取 3 次。合并提取液浓

缩后得到 703.0 g 提取物。提取物用水混悬，依次用

石油醚，醋酸乙酯，正丁醇萃取，各萃取 3 次，最

终得到石油醚部位 30.0 g、醋酸乙酯部位 343.0 g、
正丁醇部位 31.0 g。 

醋酸乙酯层萃取物（343.0 g）经正相硅胶柱色

谱纯化，依次以石油醚-醋酸乙酯（50∶1、20∶1、10∶
1、5∶1、2∶1、1∶1）进行梯度洗脱，最后再依次

用100%醋酸乙酯、100%甲醇冲洗，将所有流分经TLC
分析合并后最终得到 16 个组分 0101～0116。 

将组分 0112（24.0 g）继续用硅胶柱色谱分离，

以石油醚-醋酸乙酯（4∶1、2∶1、1∶1）为流动相

进行梯度洗脱，共得到 17 个组分 0201～0217；组

分 0210（125.0 mg）经反相半制备 HPLC 分离，以

甲醇-水（75∶25）为流动相，体积流量 5 mL/min，
得到化合物 3（tR＝13 min，23.0 mg）、4（tR＝15min，
1.3 mg）。改变流动相的比例为甲醇-水（80∶20），
体积流量 5 mL/min，取 0205（248.0 mg）经反相半

制备 HPLC 分离纯化后，得到化合物 1（tR＝18 min，
3.0 mg）、2（tR＝40 min，2.2 mg）、5（tR＝94 min，
5.0 mg）、6（tR＝46 min，9.1 mg）、7（tR＝50 min，
8.2 mg）、8（tR＝13 min，14.9 mg）和 9（tR＝14 min，
6.6 mg）。 
3  结构鉴定 

化合物 1：淡黄色油状物；[α]25 
D −1.807（c 0.83，

CH3OH）；经HR-ESIMS m/z: [M＋Na]+ 335.126 3 (计
算值 335.125 9，C19H20O4Na) 确定其分子式为

C19H20O4，不饱和度为 10。1H-NMR（表 1）显示，  
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表 1  化合物 1 的 1H NMR (400 MHz) 和 13C NMR (100 
MHz) 数据 (in CDCl3) 
Table 1  1H and 13C-NMR spectral data of compound 1 
(400/100 MHz, in CDCl3) 

碳位 δH δC 

1  134.7 

2 6.75 (1H, d, J = 1.6 Hz) 110.6 

3  146.6 

4  144.3 

5 6.86 (1H, d, J = 8.1 Hz) 114.3 

6 6.76 (1H, dd, J = 8.1, 1.6 Hz) 120.7 

7 4.13 (1H, dd, J = 6.6, 6.8 Hz)  52.0 

8 6.09 (1H, ddd, J = 6.8, 10.4, 17.2 Hz) 140.4 

9 5.13 (1H, d, J = 17.2 Hz) 

5.17 (1H, d, J = 10.4 Hz) 

115.4 

1'  130.0 

2' 6.89 (1H, brs) 108.2 

3'  146.5 

4'  145.2 

5' 6.86 (1H, d, J = 8.1 Hz) 114.3 

6' 6.88 (1H, overlapped) 119.9 

7' 6.33 (1H, d, J = 15.6 Hz) 130.3 

8' 6.20 (1H, dd, J = 15.6, 6.6 Hz) 129.8 

3-OCH3 3.89 (3H, s) 55.94 

3'-OCH3 3.88 (3H, s) 55.90 
 
在高场区共出现 2 组甲氧基信号 [δH 3.88 (3H, s, 
3'-OMe), 3.89 (3H, s, 3-OMe)]；在低场区存 6 个未取

代的苯环质子信号 [δH 6.86 (2H, d, J = 8.1 Hz, 
H-5',5), 6.88 (1H, overlapped, H-6'), 6.89 (1H, brs, 
H-2'), 6.76 (1H, dd, J = 8.1, 1.6 Hz, H-6) 和 6.75 (1H, 
d, J = 1.6 Hz, H-2)]；该化合物结构中还包括 5 个烯

质子信号 [δH 6.33 (1H, d, J = 15.6 Hz, H-7'), 6.20 
(1H, dd, J = 6.6, 15.6 Hz, H-8'), 6.09 (1H, ddd, J = 
6.8, 10.4, 17.2 Hz, H-8), 5.13 (1H, d, J = 17.2 Hz, 
H-9a), 5.17 (1H, d, J = 10.4 Hz, H-9b)]；1 个次甲基

信号 [δH 4.13 (1H, dd, J = 6.6, 6.8 Hz, H-7)]；综合
13C NMR、DEPT 和 HSQC 谱，发现该化合物含有

19 个碳信号，其中包括 2 个甲氧基碳信号 [δC 55.90 
(3'-OMe), 55.94 (3-OMe)]，1 个烯碳 CH2 信号 δC 
115.4 (C-9)，10 个 CH 信号 [δC 114.3 (C-5'), 119.9 
(C-6'), 108.2 (C-2'), 130.3 (C-7'), 129.8 (C-8'), 52.0 
(C-7), 140.4 (C-8), 114.3 (C-5), 120.7 (C-6), 110.6 
(C-2)]，6 个 C 信号 [δC 146.5 (C-3'), 145.2 (C-4'), 

130.0 (C-1'), 146.6 (C-3), 144.3 (C-4), 134.7 (C-1)]。 
解析化合物 1 的 1H-1H COSY 谱，共发现 3 组

自 旋 偶 合 体 系 ： H-2/H-5/H-6, H-2'/H-5'/H-6', 
H-9/H-8/H-7/H-7'/H-8'。分析该化合物的 HMBC 谱

共发现 8 组远程相关信号，H-2 与 C-3, C-4，H-5 与

C-4，H-7 与 C-1, C-2, C-6，H-2'与 C-3', C-4'，H-5'
与 C-4'，H-7'与 C-1', C-2', C-6'。解析 2 个甲氧基的

HMBC 相关信号发现，3-OCH3 和 3'-OCH3 分别与

146.6 (C-3)和 146.5 (C-3')相关，确定甲氧基分别连

接于 C-3 和 C-3'位。综合上述数据结果解析出化合

物 1 的平面结构。见图 2。 

 
图 2  化合物 1 的主要 1H-1H COSY 和 HMBC 相关信号 

Fig. 2  Key 1H-1H COSY and HMBC correlations for 
compound 1 

在 Discovery studio 4.0 软件中，采用随机搜索

的方法，获得能量在10 kcal/mol以内的低能量构象，

将得到的构象在 Gaussian 09[10]软件中以密度泛函

理论（DFT）为基础，在 cam-b3lyp/6-31g 水平下进

行优化。将优化后的构象运用同一理论水平进行频

率计算，所得结果显示这些构象没有虚频。对能量

在 0～2.5 kcal/mol 内的构象，应用含时微扰密度泛

函理论（TDDFT），在上述的计算水平上进行 40 个

单激发态的计算。为了去除溶剂对 ECD 谱的影响，

计算时采用了极化连续溶介质模型（polarizable 
continuum model，PCM）。最后，应用玻耳兹曼分

布进行了 ECD 模拟，最终 ECD 谱由 SpecDis 1.63[11]

程序生成。 
以上述方法计算化合物 1 的理论 ECD 光谱，

并将其与甲醇中测得的实际光谱进行比对。如图 3
所示，在 TD-cam-b3lyp/6-31g// cam-b3lyp/6-31g 水

平上计算得到的 ECD 谱图与实验值吻合良好。根据

图中的 ECD 比较，可以将化合物 1 中手性次甲基

的绝对构型确定为 R 构型。经与数据库比对，确定

其为未经报道的新化合物，命名为臭阿魏脂素 A。 
化合物 2：无色油状物。ESI-MS m/z: 261 [M＋

H]+，分子式为 C17H24O2。1H-NMR (400 MHz, CDCl3)  
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图 3  化合物 1 的实测和计算 ECD 谱图 
Fig. 3  Experimental and calculated ECD spectra of 
compound 1 

δ: 5.94 (1H, ddd, J = 5.6, 10.4, 16.0 Hz, H-2), 5.63 
(1H, m, H-10), 5.52 (1H, brd, J = 8.4 Hz, H-9), 5.48 
(1H, d, J = 16.0 Hz, H-1a), 5.26 (1H, brd, J = 10.4 Hz, 
H-1b ), 5.20 (1H, brd, J = 8.4 Hz, H-8), 4.94 (1H, brd, 
J = 5.2 Hz, H-3), 2.11 (2H, m, H-11), 0.88 (3H, t, J = 
6.5 Hz, H-17)；13C-NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 117.4 
(C-1 ), 135.8 (C-2), 63.5 (C-3), 78.2 (C-4), 70.3 (C-5), 
68.7 (C-6), 79.9 (C-7), 58.6 (C-8), 127.7 (C-9), 134.7 
(C-10), 27.7 (C-11), 29.2 (C-12), 29.1 (C-13), 31.8 
(C-15), 22.6 (C-16), 14.1 (C-17)。以上数据与文献报

道基本一致[12]，鉴定化合物 2 为镰叶芹二醇。 
化合物 3：浅黄色固体。ESI-MS m/z: 195 [M＋

H]+，分子式为 C10H10O4。 1H-NMR (400 MHz, 
pyridine-d5) δ: 8.10 (1H, d, J = 15.8 Hz, H-7), 7.55 
(1H, brs, H-2), 7.26 (1H, brd, J = 8.0 Hz, H-6), 7.18 
(1H, d, J = 8.0 Hz, H-5), 6.86 (1H, d, J = 15.8 Hz, 
H-α), 3.75 (3H, s, 3-OCH3)；13C-NMR (100 MHz, 
pyridine-d5) δ: 127.4 (C-1), 117.3 (C-2), 149.4 (C-3), 
151.2 (C-4), 117.8 (C-5), 123.8(C-6), 145.3 (C-7), 
111.8 (C-8), 171.2 (C-9), 56.3 (3-OCH3)。以上数据与

文献报道基本一致[13]，故鉴定化合物 3 为阿魏酸。 
化合物 4：浅黄色固体。ESI-MS m/z: 357 [M＋

H]+，分子式为 C20H20O6。 1H-NMR (400 MHz, 
pyridine-d5) δ: 8.00 (1H, d, J = 15.9 Hz, H-7), 7.33 
(1H, d, J = 1.6 Hz, H-2'), 7.25 (1H, dd, J = 1.8, 8.2 
Hz, H-6), 7.22 (1H, d, J = 8.2 Hz H-5'), 7.21 (1H, d,  
J = 8.2 Hz, H-5), 7.19 (1H, d, J = 1.8 Hz, H-2), 7.11 
(1H, dd, J = 1.8, 8.2 Hz, H-6'), 6.80 (1H, brd, J = 15.9 
Hz, H-7'), 6.69 (1H, d, J = 15.9 Hz, H-8), 6.44 (1H, dt, 

J = 6.4, 15.9 Hz, H-8'), 5.00 (2H, d, J = 6.4 Hz, H-9'), 
3.77 (3H, s, -OMe), 3.76 (3H, s, -OMe)；13C-NMR 
(100 MHz, pyridine-d5) δ: 135.3 (C-1), 111.9 (C-2), 
151.7 (C-3), 149.3 (C-4), 121.6 (C-5), 129.0 (C-6), 
146.2 (C-7), 117.3 (C-8), 167.7 (C-9), 124.1 (C-1'), 
110.9 (C-2'), 149.4 (C-3'), 149.3 (C-4'), 121.1 (C-5'), 
127.6 (C-6'), 117.1 (C-7'), 115.7 (C-8'), 65.9 (C-9'), 
56.3 (-OMe), 56.3 (-OMe)。以上数据与文献报道基

本一致[14]，故鉴定化合物 4 为阿魏酸松柏酯。 
化合物 5：白色固体粉末。ESI-MS m/z: 425 [M＋

H]+，分子式为 C26H32O5。1H-NMR (400 MHz, CDCl3) 
δ: 7.65 (1H, d, J = 9.6 Hz, H-4), 7.37 (1H, d, J = 8.6 
Hz, H-5), 6.85 (1H, dd, J = 2.4, 8.6 Hz, H-6), 6.82 
(1H, d, J = 2.4 Hz, H-8), 6.25 (1H, d, J = 9.6 Hz, H-3), 
4.93 (1H, brs, H-12'b), 4.70 (1H, brs, H-3'), 4.55 (1H, 
brs, H-12'a), 4.23 (1H, dd, J = 4.1, 9.6 Hz, H-11'a), 
4.18 (1H, dd, J = 7.9, 9.6 Hz‚H-11'b), 2.48 (1H, d, J = 
12.3 Hz, H-7'b), 2.34 (1H, m, H-9'), 2.16 (1H, dt, J = 
4.6, 12.3 Hz‚H-7'a), 0.93 (3H, s, H-14'), 0.89 (3H, s, 
H-13'), 0.88 (3H, s, H-15')；13C-NMR (100 MHz, 
CDCl3) δ: 161.3 (C-2), 113.1 (C-3), 143.4 (C-4), 128.7 
(C-5), 113.0 (C-6), 162.3 (C-7), 101.4 (C-8), 155.9 
(C-9), 112.5 (C-10), 32.5 (C-1'), 23.3 (C-2'), 77.8 
(C-3'), 36.9 (C-4'), 49.3 (C-5'), 23.2 (C-6'), 37.4 
(C-7'), 146.4 (C-8'), 54.8 (C-9'), 38.7 (C-10'), 65.6 
(C-11'), 107.8 (C-12'), 21.9 (C-13'), 28.1 (C-14'), 15.3 
(C-15'), 170.7 (C-1''), 21.3 (C-2'')。以上数据与文献

报道基本一致[3]，故鉴定化合物 5 为 badrakemin 
acetate。 

化合物 6：淡黄色固体。ESI-MS m/z: 381 [M＋

H]+，分子式为 C24H28O4。1H-NMR (400 MHz, CDCl3) 
δ: 7.65 (1H, d, J = 9.4 Hz, H-4), 7.37 (1H, d, J = 8.6 
Hz, H-5), 6.85 (1H, dd, J = 2.4, 8.6 Hz, H-6), 6.82 
(1H, d, J = 2.4 Hz, H-8), 6.25 (1H, d, J = 9.4 Hz, H-3), 
5.45 (1H, brt, J = 6.5 Hz, H-9'), 5.03 (1H, brs, 
H-15'a), 4.88 (1H, brs, H-15'b), 4.61 (2H, d, J = 6.5 
Hz, H-11'), 1.76 (3H, s, H-12'), 1.02 (3H, s, H-13'), 
0.7 (3H, s, H-14')；13C-NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 
161.3 (C-2), 113.0 (C-3), 143.4 (C-4), 128.7 (C-5), 
113.2 (C-6), 162.1 (C-7), 101.6 (C-8), 155.9 (C-9), 
112.5 (C-10), 30.7 (C-1'), 37.6 (C-2'), 215.1 (C-3'), 
49.0 (C-4'), 55.9 (C-5'), 25.4 (C-6'), 37.3 (C-7'), 141.9 
(C-8'), 118.8 (C-9'), 144.7 (C-10'), 65.4 (C-11'), 16.8 
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(C-12'), 27.2 (C-13'), 21.3 (C-14'), 113.5 (C-15')。以上

数据与文献报道基本一致[15]，故鉴定化合物 6 为

fekolone。 
化合物7：白色粉末。ESI-MS m/z: 381 [M＋H]+，

分子式为 C24H28O4。1H-NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 
7.63 (1H, d, J = 9.5 Hz, H-4), 7.36 (1H, d, J = 8.3 Hz, 
H-5), 6.80 (1H, dd, J = 2.4, 8.3 Hz, H-6), 6.78 (1H, d, 
J = 2.4 Hz, H-8), 6.25 (1H, d, J = 9.5 Hz, H-3), 4.90 
(1H, s, H-12'a), 4.81 (1H, s, H-12'b), 4.26 (1H, dd, J = 
6.2, 9.9 Hz, H-11'a), 4.04 (1H, dd, J = 5.8, 9.9 Hz, 
H-11'b), 1.21 (3H, s, H-13'), 1.14 (3H, s, H-14'), 1.06 
(3H, s, H-15')；13C-NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 161.1 
(C-2), 113.0 (C-3), 143.3 (C-4), 128.8 (C-5), 113.2 
(C-6), 161.7 (C-7), 101.6 (C-8), 155.9 (C-9), 112.6 
(C-10), 35.5 (C-1'), 35.1 (C-2'), 215.7 (C-3'), 47.9 
(C-4'), 47.7 (C-5'), 23.9 (C-6'), 32.1 (C-7'), 146.1 
(C-8'), 56.1 (C-9'), 37.4 (C-10'), 68.1 (C-11'), 112.2 
(C-12'), 25.8 (C-13'), 21.1 (C-14'), 22.3 (C-15')。以上

数据与文献报道基本一致[16]，故鉴定化合物 7 为

mogoltadone。 
化合物 8：白色固体粉末。ESI-MS m/z: 153 [M＋

H]+，分子式为 C8H8O3。1H-NMR (400 MHz, CDCl3) 
δ: 9.83 (1H, s, H-7), 7.42 (1H, brd, J = 8.5 Hz, H-6), 
7.42 (1H, brs, H-2), 7.04 (1H, d, J = 8.5 Hz, H-5), 
3.96 (3H, s, 3-OCH3)；13C-NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 
56.1 (3-OCH3), 108.8 (C-5), 114.4(C-2), 127.5 (C-6), 
129.9 (C-1), 147.2 (C-3), 151.7 (C-4), 190.9 (C-7)。以

上数据与文献报道基本一致[17]，故鉴定化合物 8 为

4-羟基-3-甲氧基-苯甲醛，即香草醛。 
化合物 9：淡黄色固体。ESI-MS m/z: 195 [M＋

H]+，分子式为 C11H14O3。1H-NMR (400 MHz, CDCl3) 
δ: 6.92 (1H, brs, H-2), 6.89 (1H, brd, J = 8.1 Hz, H-6), 
6.86 (1H, d, J = 8.1 Hz, H-5), 6.53 (1H, d, J = 15.6 
Hz, H-7), 6.13 (1H, dt, J = 15.6, 6.4 Hz, H-8), 4.07 
(2H, d, J = 6.4 Hz, H-9), 3.90 (3H, s, 3-OMe), 3.38 
(3H, s, 9-OMe)；13C-NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 55.9 
(9-OMe), 57.9 (3-OMe), 73.2 (C-9), 108.3 (C-7), 
114.4 (C-2), 120.4 (C-5), 123.6 (C-6), 129.3 (C-1), 
132.6 (C-8), 145.6 (C-4), 146.6 (C-3)。以上数据与文

献报道基本一致[18-20]，故鉴定化合物 9 为 γ-甲氧基

异丁香酚。 
4  细胞毒活性研究 

采用 MTT 法[21]测定细胞毒活性。将处于对数

生长期的细胞计数后，以 5×104个/mL 的密度接种

于 96 孔板中，每孔加入 200 μL 的细胞悬液，再设

置空白培养基对照以去除培养基颜色对最终吸光度

（A）值的影响，孔板周围用 200 μL PBS 填充，放置

于培养箱中培养。待细胞贴壁后，每孔加入 0.5 μL 8 
mmol/L 的待测化合物，阳性对照孔加入 0.5 μL 8 
mmol/L 的阳性药紫杉醇（taxol），对照组加入 0.5 μL
的 DMSO，每组设置 3 个复孔，置于孵箱中培养。

24 h 后取出孔板，在避光条件下，在实验孔每孔加

入 20 μL MTT 溶液，轻拍摇匀后放置于孵箱中。4 h
后，取出孔板，将上清全部吸走后，每孔加入 150 μL 
DMSO，置于摇床上震荡，待甲臜结晶全部溶解后，

用酶联免疫仪在 490 nm 波长下检测 A，并利用公式

计算出药物对于细胞的抑制率。 
抑制率＝1－(A 给药－A 空白)/(A 对照－A 空白) 

表 2  化合物 4、6、7 对 HepG2 细胞的抑制活性 
Table 2  Inhibition effects of compounds 4, 6 and 7 on 
HepG2 cells  

化合物 IC50/(μmol·L−1) 

4 11.09 

6 17.95 

7 23.06 

Taxol ＜0.008 

5  讨论 
肿瘤是严重威胁人类身心健康的重大疾病, 如

何切实有效的对其进行预防和治疗一直是多个领域

需要解决的难题。从民族药中寻找出可以预防和治

疗肿瘤的特色药并且结合相关理论和诊疗技法，可

以为肿瘤防治提供新思路。本研究利用各种色谱分

离技术和现代波谱学技术，从臭阿魏的乙酸乙酯层

萃取物中分离鉴定出 9 个单体成分，其中化合物 1 
为新化合物，并通过计算 ECD 的方法确定了化合物

1 的绝对构型。抗肿瘤活性筛选实验结果表明化合

物 4、6 和 7 对 HepG2 细胞株表现出潜在的细胞毒

活性。本研究为民族药臭阿魏在抗肿瘤药物方面的

进一步开发提供了一定的数据支持。 
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