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摘  要：目的  基于电子感官、超高效液相色谱-四极杆-飞行时间串联质谱法（UPLC-Q-TOF-MS/MS）与分子对接技术，探

讨黄连苦味与抗氧化活性的关联，系统表征其苦味活性成分并建立质量控制方法。方法  采用电子舌技术与体外抗氧化测

试量化 3个产地黄连的苦味与抗氧化能力，并进行相关性分析；通过液质联用技术鉴定黄连中的化学成分，结合植物代谢组

学及成分与苦味的相关性分析，筛选不同产地黄连的差异性成分及潜在苦味呈味物质；通过分子对接技术进一步筛选出 18

个与苦味受体（TAS2R1、TAS2R7、TAS2R8及 TAS2R14）结合能力较强的成分，同时总结其结合方式；结合 2部分结果确

认黄连中呈苦且发挥抗氧化作用的苦味活性成分；基于上述结果建立同时测定 7个关键苦味活性成分（格兰地新、药根碱、

非洲防己碱、表小檗碱、黄连碱、巴马汀、小檗碱）的 HPLC质量控制方法。结果  相关性分析证实，3个产地黄连的苦味

强度与抗氧化能力呈正相关；液质联用技术共鉴定出黄连中 87个化学成分，筛选得到 3个产地间的差异性成分及潜在苦味

呈味物质；分子对接筛选出 18个与目标苦味受体结合能力较强的成分，明确了各成分与受体的结合方式，并整合分析确定

了黄连中兼具苦味呈味作用与抗氧化活性的苦味活性成分；建立了可同时测定 7 个关键苦味活性成分的 HPLC 质量控制方

法。结论  研究明确了黄连中的苦味活性成分，并建立了基于苦味活性成分的质量控制方法，为阐释黄连“苦味-功效”关

联及其质量控制提供了理论依据与实践参考。 

关键词：黄连；苦味活性成分；味-效关系；植物代谢组学；质量控制；格兰地新；药根碱；非洲防己碱；表小檗碱；黄连

碱；巴马汀；小檗碱 

中图分类号：R282.6      文献标志码：A      文章编号：0253 - 2670(2026)09 - 3548 - 14 

DOI: 10.7501/j.issn.0253-2670.2026.09.023 

Exploration of bitter bioactive components and quality control of Coptis chinensis 

from various origins  

XIE Zeyang1, ZHANG Meiqi1, NIU Liying1, 2, 3, QIAN Qi1, 2, 3, WANG Xinguo1, 2, 3 

1. Hebei University of Chinese Medicine, Shijiazhuang 050200, China 

2. Hebei Provincial Technology Innovation Center of Chinese Medicine Formula Granules, Shijiazhuang 050091, China 

3. Hebei Provincial Engineering Research Center for Quality Evaluation and Standardization of Chinese Medicinal Materials, 

Shijiazhuang 050091, China 

Abstract: Objective  This study aimed to investigate the correlation between bitterness and antioxidant activity in Coptis chinensis, 

systematically characterize its bitter-active compounds, and establish a corresponding quality control method, using an integration of 

electronic sensory techniques, UPLC-Q-TOF-MS/MS, and molecular docking. Methods  The bitterness intensity and antioxidant 

capacity of C. chinensis. from three geographical origins were quantified via an electronic tongue and in vitro antioxidant assays, and 

a subsequent correlation analysis was conducted to explore their relationship. Chemical constituents were identified by UPLC-Q-TOF-

MS/MS, and differential components and potential bitter compounds were screened by integrating plant metabolomics and correlation 

                                                   
收稿日期：2026-01-02 

基金项目：国家中医药管理局科技项目：优质中药材品质评价方法的构建及示范应用（GZY-KJS-2023-030）；河北省自然科学基金资助项目

（H2023423072）；河北省中医药管理局项目（2024095） 

作者简介：解泽阳，硕士研究生，研究方向为中药分析。E-mail: Yjs20232123@hebcm.edu.cn 

*通信作者：王鑫国，教授，博士生导师，从事中药药理研究。E-mail: wangxinguo@hebcm.edu.cn 

钱  琪，讲师，硕士生导师，从事中药分析研究。E-mail: qianqi@hebcm.edu.cn 



 中草药 2026年 5月 第 57卷 第 9期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2026 May Vol. 57 No. 9 ·3549· 

    

analysis between chemical components and bitterness. Molecular docking was performed to further screen components with strong 

binding affinity to the bitter taste receptors TAS2R1, TAS2R7, TAS2R8, and TAS2R14, and their binding modes were summarized. 

By integrating these results, the bitter-active compounds responsible for both taste and antioxidant effects were identified. 

Subsequently, a high-performance liquid chromatography (HPLC) method was developed for the simultaneous quantification of seven 

key bitter-active compounds (groenlandicine, jatrorrhizine, columbamine, epiberberine, coptisine, palmatine, and berberine) for quality 

control. Results  Correlation analysis confirmed a positive relationship between bitterness intensity and antioxidant capacity across 

the three origins. UPLC-Q-TOF-MS/MS analysis led to the identification of 87 chemical constituents, from which origin-specific 

differential components and potential bitter-tasting substances were screened. Molecular docking identified 18 components with high 

binding affinity to the target bitter receptors, and their specific binding modes were elucidated. Integrated analysis pinpointed the bitter-

active compounds in C. chinensis that contribute to both taste perception and antioxidant activity. A reliable HPLC method for the 

simultaneous quantification of the seven key bitter-active compounds was successfully established. Conclusion  This study clarified 

the bitter-active compounds in C. chinensis and developed a quality control method based on these components. The findings provide 

a theoretical foundation and practical reference for elucidating the “bitter taste-efficacy” relationship and for optimizing the quality 

control system of C. chinensis. 

Key words: Coptis chinensis Franch.; bitter bioactive components; taste-effect relationship; plant metabolomics; quality control; 

groenlandicine; jatrorrhizine; columbamine; epiberberine; coptisine; palmatine; berberine 
 

中药五味之“味”最初源于口尝药物的真实

滋味。由于药物的滋味与药效密切相关，后逐渐

演变为以“味”来解释和归纳药物的功效[1]。在中

医理论中，素有“良药苦口”之说。苦味作为中

药五味理论的重要组成部分，是指导中医临床用

药的关键依据[2]。黄连 Coptidis Rhizoma是毛茛科

黄连属多年生草本植物黄连 Coptis chinensis 

Franch.、三角叶黄连 C. deltoidea C.Y. Cheng et 

Hsiao或云连 C. teeta Wall.的干燥根茎，气微，味

极苦[3]。黄连作为“大苦大寒”之代表性药物，其

清热燥湿、泻火解毒功效正与其强烈的苦味特征

密不可分 [4]。传统中医认为苦味药中呈苦物质即

为药效物质[5]。然而，目前关于黄连呈苦物质与苦

味功效之间的关系尚不明确。 

本研究围绕不同产地间黄连的苦味与药效关

系、苦味活性成分挖掘与其质量控制展开系统研

究。首先，采用电子舌技术定量表征重庆、湖北和

湖南 3 个产地共 15 批黄连的苦味特征，结合主成

分分析（（principal component analysis，PCA）与正交

偏最小二乘判别分析（ orthogonal partial least 

squares-discriminant analysis，OPLS-DA）模型区分

产地间味觉差异，同步开展抗氧化活性测试，通过

相关性分析建立黄连苦味与抗氧化药效的关联，为

传统苦味关联药效的认知提供现代科学佐证；其次

采用 UPLC-Q-TOF MS/MS技术全面鉴定黄连化学

成分，结合植物代谢组学的 PCA、OPLS-DA 及双

向方差分析筛选产地间差异成分，再通过Pearson相

关性分析将化学成分与电子舌苦味数据关联，预测

黄连苦味呈味物质；结合分子对接模拟潜在苦味成

分与苦味受体的相互作用，结合结合能及作用位点

分析筛选核心苦味成分，阐明其呈苦机制。综合以

上部分研究确认黄连能够产生苦味并发挥抗氧化

药效的苦味活性成分；最后建立 HPLC定量分析方

法，对筛选出的 7种苦味活性成分进行含量测定，

实现基于苦味活性成分的黄连质量控制。本研究为

探究中药性味物质基础的真实药味与功效关系提

供研究思路与参考。 

1  仪器与材料 

1.1  仪器 

Waters ACQUITY H-Class 型超高效液相色谱

仪（（包括四元溶剂管理器、自动进样器、二极管阵

列检测器、高温柱温箱，美国沃特世公司）；Waters 

e2695型高效液相色谱仪（（美国沃特世公司）；Triple 

TOFTM 6600+型四极杆串联飞行时间高分辨质谱

仪（配有 ESI离子源）、Analyst TF 1.8.1 数据采集

软件、PeakView®1.2数据处理软件（（美国 SCIEX公

司）；SA402B 型电子舌系统（日本 Insent 公司）；

TDZ5-WS 型低速离心机（中国湖南湘仪实验仪器

开发有限公司）。 

BSA224S-CW 型万分之一、CPA225D 型十万

分之一电子分析天平（（赛多利斯科学仪器北京有限

公司）；KQ-250型超声波清洗器（功率 250 W，频

率 40 kHz，昆山市超声仪器有限公司）；YB-150型

多功能粉碎机（永康市速锋工贸有限公司）；UPR-

11-20L型优普系列超纯水机（（四川优普超纯科技有

限公司）。 
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1.2  试剂与材料 

对照品非洲防己碱（（批号 PS021029）、盐酸巴

马汀（（批号 PS012545）、木兰花碱（（批号 PS012478）、

盐酸表小檗碱（批号 PS012485）、盐酸药根碱（批

号 PS011990）、格兰地新（（批号 PS012483）及小檗

红碱（批号 PS0020365）购自成都普斯生物科技股

份有限公司，质量分数均为 98.0%；对照品盐酸黄

连碱（批号 112026-201601，质量分数 99.3%）、盐

酸小檗碱（批号 110713-201212，质量分数 98.0%）

及阿魏酸（批号 111698-201904，质量分数 99.3%）

购自中国食品药品检定研究院；对照品绿原酸（（批

号MUST-16031610，质量分数 98.0%）购自成都曼

斯特生物科技有限公司。乙腈、甲醇（色谱纯，

Merck，德国），甲酸（（色谱纯，Dikma公司，美国），

其他试剂均为分析纯，实验用水为屈臣氏蒸馏水。 

DPPH 自由基清除能力检测试剂盒（批号

2511008001，货号 BC4750）、ABTS自由基清除能

力检测试剂盒（批号 2511008001，货号 BC4770）、

总抗氧化能力（T-AOC）检测试剂盒（FRAP 法）

（（批号 2510006003，货号 BC1310）均购自北京索莱

宝科技有限公司。样品经石家庄市中医院主任中药

师郑倩鉴定为毛茛科植物黄连 C. chinensis Franch.

的干燥根茎，具体信息见表 1。 

2  方法 

2.1  电子舌评价黄连苦味 

2.1.1  样品的制备  取黄连药材粉末（过 4号筛）

约 0.4 g，精密称定，置具塞锥形瓶中，精密加入纯

水 100 mL，密塞，超声处理（功率 250 W、频率 40  

表 1  黄连药材信息 

Table 1  Information of Coptis chinensis medicinal 

materials 

编号 来源 批号 

S1 重庆 202401131 

S2 重庆 202401132 

S3 重庆 202401133 

S4 湖北 202401134 

S5 湖北 202401135 

S6 湖北 202401136 

S7 湖南 202401137 

S8 湖南 202401138 

S9 湖南 202401139 

S10 重庆 202403061 

S11 重庆 202403062 

S12 湖北 202403063 

S13 湖北 202403064 

S14 湖南 202403065 

S15 湖南 202403066 

kHz）30 min，4 000 r/min离心 10 min，取上清液 10 

mL加入 90 mL纯水，置于电子舌专用样品杯上机

测试。 

2.1.2  测试条件  鲜味、咸味、酸味、涩味使用

Foodstaff 测试方法测试，苦味使用 BTO 测试方法

测试。每一测试循环的过程为正、负极电极分别放

入正、负极清洗液中清洗 90 s；参比液清洗 2次，

每次 120 s；传感器在参比液中平衡归零 30 s；达到

平衡条件后开始测试，测试时间为 30 s；在另外 2

组参比液中各清洗 3 s；传感器插入新的参比液中测

试回味 30 s。电子舌传感器信息见表 2。 

表 2  传感器信息 

Table 2  Sensor information 

编号 传感器名称 测试味觉 

1 CT0 咸味 

2 CA0 酸味 

3 AAE 鲜味及鲜味回味 

4 AE1 涩味及涩味回味 

5 BTO 苦味 

 

2.2  黄连抗氧化能力评价 

采用 DPPH自由基清除法、ABTS自由基清除

法、总抗氧化能力（（T-AOC）3种体外抗氧化测试，

所有操作步骤及计算方法均严格按照北京索莱宝

科技有限公司对应试剂盒说明书执行。均称取对应

量黄连粉末（（DPPH/ABTS自由基清除 50.0 mg，T-

AOC 5 mg），加入 1 mL试剂盒配套提取液，40 ℃

水浴浸提 30 min后，室温 10 000 r/min离心 10 min，

取上清置冰上待测。 

2.3  UPLC-Q-TOF-MS/MS 方法定性鉴定 

2.3.1  对照品溶液的制备 

（1）生物碱类混合对照品溶液：分别吸取非洲

防己碱、盐酸黄连碱、盐酸小檗碱、木兰花碱、盐

酸表小檗碱、盐酸药根碱、格兰地新、盐酸巴马汀、

小檗红碱对照品适量，精密称定，置于量瓶中，加

甲醇溶解并定容至刻度，即得各成分质量浓度均为

20 μg/mL的混合对照品溶液。 

（（2）酸性成分混合对照品溶液：分别吸取绿原

酸、阿魏酸对照品适量，精密称定，置于量瓶中，

加甲醇溶解并定容至刻度，即得各成分质量浓度均

为 20 μg/mL的混合对照品溶液。 

2.3.2  供试品溶液的制备  取黄连药材粉末（（过四

号筛）约 0.2 g，精密称定，置具塞锥形瓶中，加入
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甲醇 50 mL，称定质量，超声处理（功率 250 W、

频率 40 kHz）30 min，取出，放冷，再称定质量，

用甲醇补足减失的质量，摇匀，滤过，0.22 μm微

孔滤膜滤过，取续滤液，用于 UPLC-Q-TOF-

MS/MS分析。 

2.3.3  色谱条件  Waters Acquity UPLC BEH C18色

谱柱（100 mm×2.1 mm，1.7 μm），流动相为 0.1%

甲酸乙腈（A）-0.1%甲酸水溶液（B）；梯度洗脱（0～

2.5 min，80% B；2.5～10 min，80%～75% B；10～

15 min，75%～50% B；15～19 min，50%～20% B；

19～23 min，20%～80% B）；柱温 40 ℃；体积流量

0.3 mL/min；进样体积 1 μL。 

2.3.4  质谱条件  TOF-MS 扫描模式参数设置为：

相对分子质量扫描范围 m/z 50～1 000；累积时间

0.1500 s；离子化温度（（TEM）550 ℃；雾化气（（GS1）：

345 kPa；辅助加热气（（GS2）345 kPa；气帘气（（CUR）

241 kPa；去簇电压（（DP）80 V；碰撞能量（（CE）30 

eV；正、负离子模式下喷雾电压（（ISVF）分别为 5 

500、−4 500 V。子离子扫描模式的相对分子质量扫

描范围为 m/z 50～1 000；碰撞扩展能量为 15 eV，

其他主要参数同 TOF-MS模式。采用 AB公司的调

谐液传递系统（CDS）对相对分子质量准确度进行

自动校准。信息依赖采集（information dependent 

acquistion，IDA）：对超过 50 cps的 10个响应最强

峰进行 MS2 采集，开启动态背景扣除（dynamic 

background subtraction，DBS）；累积时间 200 ms；

每 5 个样品采取自动校准（calibration delivery 

system，CDS）。 

2.3.5  成分鉴定及植物代谢组学分析方法  通过

CNKI、万方、Pubmed、ScienceDirect等数据库进行

黄连相关文献的检索，结合 Chemspider、

ChemicalBook系列梳理黄连化学成分相关信息，创

建包含中英文化学名称、分子式、CAS号、检测离

子模式、二级质谱碎片等信息的自建数据库，并保

存结构式的“.mol”文件。将自建数据库中的化学

成分分子式输入到 PeakView®1.2 软件中进行峰提

取，对于有对照品的化学成分，将样品与对照品进

行保留时间、一级二级质谱的比对，对其质谱裂解

特征进行总结。对于无对照品的化学成分，允许一

级质量误差为±5×10−6，利用 Fragments Pane功能

预测理论碎片，再根据裂解规律与实测二级碎片推

导化合物的结构。利用 PeakView®1.2软件的 Graph 

Selection Info功能提取目标峰面积，用于后续植物

代谢组学的 PCA、OPLS-DA分析。 

2.4  黄连呈苦物质筛选 

采用 SPSS v27.0.1统计软件（IBM公司）筛选不

同产地黄连的差异性成分；通过MetaboAnalyst 5.0平

台（https://www.metaboanalyst.ca）计算变量投影重要

性（variable importance projection，VIP）值；采用Microsoft 

Excel 2019计算P值（t检验）和倍数变化（fold change，

FC）值。差异性成分的筛选标准为VIP＞1、P＜0.05、

FC≥1.2或 FC≤0.8。采用 SPSS v27.0.1和GraphPad 

Prism 9.5进行化学成分与苦味值的 Pearson相关性分

析和双向方差分析；使用 Excel 2019、GraphPad Prism 

9.5进行数据处理与可视化。 

2.5  黄连呈苦物质的分子对接筛选 

选取 TAS2R1、TAS2R7、TAS2R8和 TAS2R14

作为分子靶点，以验证潜在苦味化合物与味觉受体

之间的结合相互作用。分子对接在 PubChem 数据

库中下载目标化合物 2D 结构作为配体，储存为

（“sdf”格式；同时在 Uniprot和 Alphafold数据库中

筛选苦味相关蛋白 PDB，保存为（“PDB”格式；使

用在线分子对接软件 CB-Dock2评估化合物与靶基

因的结合活性[6-7]，分子对接结果中，若结合能小于

−5 kcal/mol表示具有较好的结合活性，若结合能小

于−7 kcal/mol表明具有强烈的结合活性[8-9]。 

2.6  基于黄连核心苦味药效成分的定量测定 

2.6.1  供试品溶液的制备  取黄连药材粉末（过 4

号筛）约 0.2 g，精密称定，置具塞锥形瓶中，精密

加入甲醇-盐酸（100∶1）50 mL，密塞，称定质量，

超声处理（功率 250 W、频率 40 kHz）30 min，放

冷，甲醇-盐酸（100∶1）补足减失质量，摇匀，滤

过，续滤液经 0.22 μm微孔滤膜滤过，即得。 

2.6.2  对照品溶液的制备  分别取盐酸小檗碱、盐

酸黄连碱、盐酸表小檗碱、盐酸巴马汀、非洲防己

碱、盐酸药根碱、格兰地新对照品适量，精密称定，

加甲醇溶解，制成质量浓度分别为 1.018 0、1.000 0、

1.000 8、1.012 0、1.010 0、1.000 0、1.010 0 mg/mL

的对照品储备液；精密吸取上述各储备液适量，加

甲醇稀释，即得质量浓度分别为 0.012 9、0.013 1、

0.016 4、0.037 2、0.073 8、0.047 7、0.200 8 mg/mL

的混合对照品溶液。 

2.6.3  色谱条件  色谱柱：Waters Symmetry C18

（250 mm×4.6 mm，5 μm），以乙腈为流动相 A，[25 

mmol/L 乙酸铵＋8 mmol/L十二烷基硫酸钠（氨水

调 pH 9.4）]溶液为流动相 B，梯度洗脱（0～8 min，
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15%～25% A；8～12 min，25%～40% A；12～24 

min，40%～50% A；24～38 min，50% A）；柱温

30 ℃；体积流量 1.0 mL/min；检测波长 365 nm；

进样体积 10 µL。供试品溶液和对照品溶液 HPLC

图见图 1。 

 

5-格兰地新；6-药根碱；7-非洲防己碱；8-表小檗碱；9-黄连

碱；10-巴马汀；11-小檗碱。 

5-groenlandicine; 6-jatrorrhizine; 7-columbamine; 8-epiberberine; 9-

coptisine; 10-palmatine; 11-berberine. 

图 1  供试品溶液 (A) 和对照品溶液 (B) HPLC 图 

Fig. 1  HPLC of test sample solution (A) and reference 

standard solution (B) 

2.6.4  线性范围与检测限、定量限考察  精密吸取

混合对照品溶液适量，加提取溶剂逐级稀释制备标

准曲线的工作溶液，分别精密吸取 10 μL，按色谱

条件进样分析。以对照品质量浓度为横坐标（X），

以峰面积为纵坐标（Y），绘制标准曲线，计算得到

各成分的回归方程和线性范围：格兰地新 Y＝2.72×

107 X＋8.27×103，r＝0.999 1，线性范围 1.018～

61.080 μg/mL；药根碱 Y＝3.99×107 X＋1.42×104，

r＝0.999 1，线性范围 1.000～60.000 μg/mL；非洲

防己碱 Y＝3.22×107X＋9.49×103，r＝0.999 0，线

性范围1.000 8～60.048 0 μg/mL；表小檗碱Y＝4.54×107 

X＋4.35×104，r＝0.999 3，线性范围 2.530～151.800 

μg/mL；黄连碱 Y＝4.22×107 X＋8.07×104，r＝

0.999 0，线性范围 5.050～303.000 μg/mL；巴马汀

Y＝3.75×107 X＋3.62×104，r=0.999 9，线性范围

2.500～150.000 μg/mL；小檗碱 Y＝4.07×107 X＋

2.44×105，r＝0.999 4，线性范围 12.625～757.500 

μg/mL；以 S/N≈3 计算 7 个待测组分的检测限

（LOD），以 S/N≈10计算定量限（LOQ），确定格兰

地新、药根碱、非洲防己碱、表小檗碱、黄连碱、

巴马汀、小檗碱的检测限分别为 0.408、0.313、0.280、

0.316、0.253、0.333、0.270 μg/mL，定量限分别为

0.884、0.913、0.932、0.843、0.843、0.833、0.899 

μg/mL。 

2.6.5  精密度试验  取同一批（（S1）样品粉末约 0.2 

g，依照（“2.6.1”项下方法制备供试品溶液，按（“2.6.3”

项下色谱条件连续进样 6次，计算各共有峰峰面积

的 RSD值。结果格兰地新、药根碱、非洲防己碱、

表小檗碱、黄连碱、巴马汀、小檗碱峰面积的 RSD

分别为 0.38%、0.32%、0.28%、0.44%、0.40%、0.30%、

0.41%，表明该仪器精密度良好。 

2.6.6  稳定性试验  取同一批（（S1）样品粉末约 0.2 

g，依照（“2.6.1”项下方法制备供试品溶液，按（“2.6.3”

项下色谱条件分别在 0、6、10、14、20、24 h进样，

计算各共有峰峰面积的 RSD值。结果格兰地新、药

根碱、非洲防己碱、表小檗碱、黄连碱、巴马汀、

小檗碱峰面积的 RSD分别为 1.37%、1.64%、1.06%、

1.62%、1.73%、1.61%、2.07%，表明该方法所得供

试品溶液在 24 h内稳定性良好。 

2.6.7  重复性试验  取同一批（（S1）样品粉末约 0.2 

g，依照“2.6.1”项下方法平行制备 6 份供试品溶

液，按（“2.6.3”项下色谱条件测定，计算各共有峰

质量分数的 RSD值。结果格兰地新、药根碱、非洲

防己碱、表小檗碱、黄连碱、巴马汀、小檗碱质量

分数的 RSD分别为 3.44%、2.68%、3.78%、3.22%、

3.61%、2.54%、2.55%，结果表明，该方法重复性良

好。 

2.6.8  加样回收率试验  取同一批已测定含量的

黄连样品（（S1）9份，每份 0.1 g，精密称定，分为

低、中、高 3组，每组精密加入对照品盐酸小檗碱、

盐酸黄连碱、盐酸表小檗碱、盐酸巴马汀、非洲防

己碱、盐酸药根碱、格兰地新的量相当于黄连样品

中各对照品质量分数的 50%、100%、150%，按

（“2.6.1”项下方法制备供试品溶液，按（“2.6.3”项下

进样分析，记录各成分峰面积，计算平均加样回收

率及 RSD值。结果显示格兰地新、药根碱、非洲防

己碱、表小檗碱、黄连碱、巴马汀、小檗碱的平均

加样回收率分别为 100.87%、100.75%、100.74%、

100.24%、100.26%、99.76%、100.68%，RSD分别

为 1.62%、1.44%、1.19%、1.34%、1.07%、0.92%、

1.27%，结果表明该方法准确度良好。 

3  结果与分析 

3.1  黄连苦味与抗氧化评价 

3.1.1  黄连苦味表征  为探究不同产地黄连的味

觉差异，采用 SA402B型电子舌对 15批黄连中的 7

项味觉指标进行数字化定量分析，数据均以模拟人
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体口腔唾液状态的人工唾液（参比液）绝对输出值

为标准。参比液是由氯化钾和酒石酸按一定比例配

成，本实验将参比溶液（Reference）的检测结果设

为味觉零点，因此酸味和咸味的味觉零点分别为

−13和−6，其他味道味觉零点均为 0。 

图 2-A雷达图显示，相较于味觉零点，所有样

品对苦味（（BTO）、鲜味（（AAE）及涩味（（AE1）的

响应较强，其中苦味值显著突出，其余味觉指标响

应较低且无明显差异。对 4 项关键味觉指标进行

PCA，结果显示前 2 个主成分共解释了 97.8%的总

方差（（PC1：92.5%；PC2：5.3%），几乎涵盖了数据

集中所有的变异信息（（图 2-B），且重庆、湖北产黄

连的味觉特征与湖南产黄连相比，呈现出显著的地

域差异；对 3 种产地黄连样品的 OPLS-DA 结果显

示，仅苦味指标的 VIP值大于 1，提示苦味是不同

产地黄连核心差异味觉；进一步双向方差分析显示

（（图 2-C），重庆、湖北产黄连与湖南产黄连的苦味

存在极显著差异（（P＜0.001），其差异性显著高于鲜

味、酸味、涩味等其他味觉指标。综上，明确苦味

为区分不同产地黄连的关键味觉指标。 

现代化学认为，味觉是一种感官属性，其多样性

由多种化合物间的复杂相互作用产生。因此味觉感

知可通过与化学分析结合实现客观评价，进而为相

关化合物的评估提供依据。古籍文献及现代研究证

实，黄连具有强烈苦味，且该苦味主要由其生物碱成

分引起，因此针对黄连的苦味进行更深一步研究。 

 

*P＜0.05  **P＜0.01  ***P＜0.001，下图同。 

*P < 0.05  **P < 0.01  ***P < 0.001, same as below. 

图 2  电子舌雷达图 (A)、PCA 图 (B) 及组内误差柱状图 (C) 

Fig. 2  E-tongue radar plot (A), PCA (B) and group error histogram (C) 

3.1.2  不同产地间抗氧化能力及与苦味关联研究  

图 3-A显示 3个产地供试样品在DPPH自由基清除

率、ABTS自由基清除率、总抗氧化能力（T-AOC）

3项抗氧化指标中存在显著活性差异，且样品的抗氧

化活性存在显著地域依赖性，重庆产地样品在 3 项

指标中均表现出相对较强的抗氧化能力，湖北产地

次之，湖南产地最弱，提示产地环境对于黄连抗氧化

活性存在较大影响。相关性分析结果（图 3-B）显示，

黄连苦味与 ABTS自由基清除率及 DPPH自由基清

除率存在显著相关性（P＜0.05）。这一结果表明，黄

连中的苦味物质可能是其自由基清除活性的重要贡

献组分，也是黄连发挥药效的生物活性成分。 

 

图 3  不同产地抗氧化能力 (A) 与苦味与抗氧化能力相关性分析 (B)  

Fig. 3  Antioxidant capacities of samples from different producing areas (A) and correlation analysis between bitterness and 

antioxidant capacity (B) 
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3.2  黄连苦味呈味物质筛选 

3.2.1  黄连化学成分分析  按照“2.3.1”项下色谱、

质谱条件，将混合对照品、15批供试品溶液分别在

正、负离子模式下进行 UPLC-Q-TOF-MS/MS分析。

以 S1样品为例，总离子流图见图 4。最终在正、负

离子模式下共鉴定出 87个化合物（表 3），其中 11

个化合物经对照品指认确定，分别为非洲防己碱、

盐酸黄连碱、盐酸小檗碱、木兰花碱、盐酸表小檗

碱、盐酸药根碱、格兰地新、盐酸巴马汀、小檗红

碱、绿原酸、阿魏酸。 

 

图 4  黄连正 (A) 和负 (B) 模式下总离子流图 

Fig. 4  Total ion current chromatograms of C. chinensis under positive (A) and negative(B) modes 

表 3  正、负离子模式下黄连化学成分鉴定结果 

Table 3  Identification results of chemical components in C. chinensis under positive and negative ion modes 

编号 化合物名称 分子式 tR/min 误差（×10−6） 理论值（m/z） 实测值（m/z） 加和离子 碎片离子（m/z） 

1 水苏糖 C24H42O21 0.80 −0.9 665.214 6 665.214 4 [M−H]− 179.055 8, 341.108 9, 383.120 1, 485.153 4, 665.217 4 

2 胆碱 C5H14NO 0.81 −0.8 104.107 0 104.106 5 [M]+ 103.788 7, 104.106 4 

3 
棉籽糖 C18H32O16 0.81 1.0 522.202 9 522.202 4 [M＋NH4]+ 85.027 8, 145.048 4, 163.059 8, 325.114 1, 343.123 5, 

522.195 3 

4 1-deoxy-1-D-fructose C10H19NO7 0.82 1.0 266.123 4 266.123 4 [M＋H]+ 98.059 4, 230.102 9, 248.113 6, 266.123 6 

5 葫芦巴碱 C7H7NO2 0.84 −4.8 138.055 0 138.054 3 [M＋H]+ 92.049 0, 136.039 2, 138.054 8 

6 D-(−)-奎宁酸 C7H12O6 0.84 0.9 191.056 1 191.056 4 [M−H] − 93.035 0, 173.046 2, 191.057 1 

7 腺苷 C10H13N5O4 0.85 −1.7 268.104 0 268.103 6 [M＋H]+ 119.035 1, 136.061 2 

8 半乳糖-1-磷酸 C6H13O9P 0.86 −3.0 261.037 0 261.036 2 [M＋H]+ 98.983 6, 127.038 4, 215.081 2, 261.091 5 

9 柠檬酸 C6H8O7 0.89 1.0 191.019 7 191.020 3 [M−H]− 85.029 1, 93.034 7, 111.008 7, 191.056 2 

10 丹参素 C9H10O5 1.05 0.7 199.060 1 199.059 5 [M＋H]+ 134.036 8, 135.045 0, 179.107 9, 197.044 8 

11 香草酸 C8H8O4 1.09 −0.3 167.035 0 167.034 9 [M−H] − 108.021 4 

12 原儿茶酸 C7H6O4 1.11 −4.8 155.033 9 155.033 1 [M＋H]+ 109.028 0, 137.021 9, 155.071 2 

13 3,4-二羟基苯乙醇 C8H10O3 1.15 −1.0 153.055 8 153.055 6 [M−H] − 108.021 1, 123.045 5 

14* 绿原酸 C16H18O9 1.22 −0.6 353.087 8 353.087 5 [M−H] − 135.045 0, 179.034 7, 191.055 8 

15 
去甲乌药碱 C16H17NO3 1.25 −1.6 272.128 1 272.127 7 [M＋H]+ 107.047 9, 123.042 3, 137.060 2, 161.057 1, 255.101 9, 

272.090 8 

16 
tryptophan N-glucoside C17H22N2O7 1.28 −0.6 367.150 0 367.151 6 [M＋H]+ 146.059 0, 188.069 6, 229.096 5, 276.123 3, 349.140 0, 

367.151 6 

17 红景天苷 C14H20O7 1.29 −2.3 299.113 6 299.113 3 [M−H] − 137.026 7 

18 DARENDOSIDE A C19H28O11 1.33 −1.8 431.155 9 431.155 5 [M−H] − 89.024 5, 119.050 2, 191.054 9, 299.111 4, 431.154 8 

19 melicopidine C17H15NO5 1.36 −0.3 314.102 3 314.067 3 [M＋H]+ 177.076 7, 192.102 2, 270.075 9, 314.067 3 

20 L-色氨酸 C11H12N2O2 1.44 −3.8 205.097 2 205.140 3 [M＋H]+ 146.058 9, 188.068 5, 205.140 3 

21 隐绿原酸 C16H18O9 1.52 −1.9 353.087 8 353.087 6 [M−H] − 191.056 3 

22* 阿魏酸 C10H10O4 1.71 −0.7 195.065 2 195.064 4 [M＋H]+ 145.028 2, 163.039 3, 177.055 0 

23 4-O-阿魏酰奎尼酸 C17H20O9 1.74 1.2 367.103 5 367.103 8 [M−H] − 134.037 9, 191.056 3, 193.051 7, 367.104 9 

24 
松脂醇-4-O-β-D-吡喃葡萄糖苷 C26H32O11 1.86 3.6 521.201 7 521.219 3 [M＋H]+ 103.052 7, 131.048 4, 161.059 5, 163.074 4, 187.075 7, 

341.135 4, 521.219 3 

25 原儿茶醛 C7H6O3 1.89 −1.4 137.024 4 137.024 1 [M−H] − 108.021 6, 137.024 0 

26 咖啡酸 C9H8O4 2.11 −2.8 179.035 0 179.034 5 [M−H] − 134.037 2, 135.045 6, 178.832 6 
  

1                                           9                                              18 
t/min 
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表 3（续） 

编号 化合物名称 分子式 tR/min 误差（×10−6） 理论值（m/z） 实测值（m/z） 加和离子 碎片离子（m/z） 

27* 木兰花碱 C20H24NO4 2.39  0.0 342.170 0 342.171 9 [M]+ 191.085 5, 207.0803 , 237.091 6, 265.087 2, 297.113 6, 

342.171 9 

28 松酯醇二葡萄糖苷 C32H42O16 2.43  0.6 681.240 0 681.240 5 [M−H] − 357.132 8, 519.193 5 

29 反式阿魏酸 C10H10O4 2.61  0.3 177.054 6 177.053 5 [M＋H−H2O]+ 117.032 4, 145.028 1, 149.058 6, 177.053 5 

30 5-O-阿魏酰奎尼酸 C17H20O9 2.73  0.8 367.103 5 367.103 6 [M−H] − 134.037 5, 173.046 0, 191.056 7, 193.050 7, 367.103 8 

31 thalifoline C11H13NO3 3.39 −3.5 208.096 7 208.096 1 [M＋H]+ 119.048 1, 151.074 4, 208.096 1 

32 落叶松树脂醇-4′-O-葡萄糖苷 C26H34O11 3.51 −0.6 521.202 9 521.202 4 [M−H] − 158.035 9, 178.064 3, 329.141 1, 359.152 0, 521.203 8 

33 6,7-二甲氧基-3,4-二氢-异喹啉-1-酮 C11H13NO3 3.59 −4.2 208.096 7 208.094 4 [M＋H]+ 103.051 6, 118.039 3, 150.068 7, 165.090 2, 208.094 4 

34 四氢小檗碱 C20H21NO4 3.78 −0.3 340.154 3 340.154 7 [M＋H]+ 309.099 7, 324.123 5, 340.154 7 

35 桔皮素 C20H20O7 4.05 −3.4 373.128 2 373.127 3 [M＋H]+ 312.102 7, 343.081 0, 357.100 3, 373.127 3 

36 降氧化北美黄连次碱 C10H9NO3 4.26 −2.4 192.065 5 192.064 0 [M＋H]+ 119.047 6, 149.058 1, 186.448 2, 192.064 0 

37 四氢巴马汀 C21H25NO4 4.32 −0.6 356.185 6 356.186 2 [M＋H]+ 190.085 2, 206.117 1, 356.186 2 

38 四氢黄连碱 C19H17NO4 4.69 −0.3 322.108 5 322.108 2 [M−H] − 248.073 1, 288.066 6, 289.075 8, 322.109 5 

39* 格兰地新 C19H16NO4 4.70  0.0 322.107 4 322.109 5 [M]+ 279.089 8, 307.085 0, 322.109 5 

40 去亚甲基小檗碱 C19H18NO4 4.87  0.9 324.123 0 324.123 9 [M]+ 280.096 9, 294.075 2, 308.091 5, 324.123 9 

41 3-吲哚甲醛 C9H7NO 5.04 −2.8 144.046 0 144.045 1 [M−H] − 115.041 6, 126.034 8, 144.044 9 

42 氧海罂粟碱 C20H17NO5 5.15  0.7 352.118 0 352.118 5 [M＋H]+ 294.077 5, 306.078 6, 308.092 8,（ 336.0877, 

352.1185 

43 methyl 4-O-feruloylquinate C18H22O9 5.41 −1.2 383.133 7 383.133 2 [M＋H]+ 117.032 9, 145.028 3, 177.053 8 

44 longifloroside A C27H34O11 5.56 −1.8 579.207 2 579.177 0 [M＋HCOO] − 335.107 0, 387.143 5, 417.156 2, 579.177 0 

45 去氢海罂粟碱 C21H23NO4 5.58  0.1 354.170 0 354.170 9 [M＋H]+ 294.149 2, 323.115 6, 324.122 7, 338.139 7, 339.147 7, 

354.170 9 

46 番荔枝宁 C21H25NO4 5.84 −0.3 356.185 6 356.186 4 [M＋H]+ 165.086 9, 190.085 7, 206.117 4, 356.186 4 

47 北美黄连碱 C21H21NO6 5.93 −1.9 384.144 2 384.143 1 [M＋H]+ 308.055 1, 310.107 7, 368.109 4, 384.143 1 

48 二氢小檗碱 C20H19NO4 5.99  2.0 338.138 7 338.141 2 [M＋H]+ 294.113 5, 308.092 8, 322.108 7, 323.116 3, 338.141 2 

49 berbithine C19H17NO5 6.01 −0.3 340.118 0 340.118 1 [M＋H]+ 186.054 6, 279.088 2, 310.071 7, 340.118 1 

50* 非洲防己碱 C20H20NO4 6.35  1.0 338.139 0 338.141 2 [M]+ 250.085 1, 265.073 5,（ 279.090 2,（ 280.096 1,（
323.116 3, 338.141 2 

51* 黄连碱 C19H14NO4 6.42  0.5 320.091 7 320.101 0 [M]+ 249.078 9, 262.086 9, 277.074 0, 292.097 9, 305.068 6, 

318.076 7, 320.101 0 

52 异黄连碱 C19H14NO4 6.47 −0.2 320.091 7 320.101 3 [M]+ 262.086 9, 292.097 8, 320.101 3 

53* 表小檗碱 C20H18NO4 6.49  1.7 336.123 0 336.129 4 [M]+ 292.097 8, 320.094 0, 336.129 4 

54* 药根碱 C20H20NO4 6.79  0.8 338.138 7 338.143 4 [M]+ 265.074 0,（279.089 7,（322.108 8,（338.143 4 

55 二氢脱氢二松柏醇 C20H24O6 7.36 −0.3 359.150 0 359.149 9 [M−H] − 159.044 2, 178.064 4, 192.078 7, 329.138 8 

56 延胡索甲素 C22H27NO4 7.38 −1.3 370.201 3 370.200 9 [M＋H]+ 190.086 2, 206.117 2, 370.200 9 

57 5,5′-二甲氧基落叶松脂素 C22H28O8 7.42 −2.4 465.175 5 465.173 6 [M＋HCOO]+ 320.085 1, 334.113 4, 335.109 4, 465.173 6 

58 (＋)-8-甲氧基异落叶松脂素 C21H26O7 7.54 −3.6 435.165 0 435.164 6 [M＋HCOO]+ 238.897 0, 336.124 2, 337.126 8, 435.164 6 

59* 小檗红碱 C19H16NO4 7.78  0.6 322.107 4 322.107 8 [M]+ 250.086 0, 279.088 5, 307.084 3, 322.107 8 

60 5'-甲氧基落叶松树脂醇 C21H26O7 8.04 −4.4 435.165 0 435.163 4 [M＋HCOO]+ 238.899 6, 322.105 2, 336.124 6, 435.163 4 

61 阿魏酰酪胺 C18H19NO4 8.11 −1.6 314.138 7 314.136 3 [M＋H]+ 121.06 3, 145.027 8, 177.053 8, 314.136 3 

62 13-甲基表小檗碱 C21H20NO4 8.25 −1.4 350.138 7 350.139 2 [M]+ 292.098 3, 306.113 1, 334.107 7, 350.139 2 

63 去甲白屈菜红碱 C20H15NO4 8.51 −0.9 334.107 4 334.108 6 [M＋H]+ 276.066 0, 290.081 7, 304.061 2, 319.084 8, 334.108 6 

64 13-methylberberrubine C20H17NO4 8.66 −2.8 336.123 0 336.131 4 [M＋H]+ 275.093 6, 278.081 3, 292.099 7, 306.076 0, 320.096 7, 

336.131 4 

65* 小檗碱 C20H18NO4 8.99  0.5 336.123 0 336.127 4 [M]+ 278.084 5, 292.1004, 304.096 3, 306.076 1, 321.098 5, 

336.127 4 

66* 巴马汀 C21H22NO4 9.20  0.7 352.154 3 352.158 1 [M]+ 278.081 7, 279.089 5, 292.097 2, 294.112 7, 308.128 7, 

336.123 8, 352.158 1 

67 甲基黄连碱 C20H16NO4 9.91  0.1 334.107 4 334.108 6 [M]+ 276.066 0, 290.081 7, 304.061 2, 319.084 8, 334.108 6 

68 蒙花苷 C28H32O14 10.59 −2.4 593.186 5 593.186 3 [M＋H]+ 285.075 1, 447.127 5, 593.186 3 

69 邻苯二甲酸二甲酯 C10H10O4 10.60 −4.5 195.065 2 195.064 4 [M＋H]+ 77.037 3, 133.028 0, 135.042 5, 163.038 4 

70 二氢白屈菜红碱 C21H19NO4 10.90 −4.1 350.138 7 350.138 2 [M＋H]+ 306.108 8, 320.092 0, 335,116 8, 350.138 2 

71 去氢紫堇碱 C22H24NO4 11.29 −1.7 366.170 0 366.169 9 [M]+ 249.872 0, 308.053 7, 322.143 5, 350.136 7, 351.144 5, 

366.169 9 

72 13-甲基小檗碱 C21H20NO4 11.69 −1.9 350.138 7 350.137 5 [M]+ 292.096 0, 306.111 5, 335.114 4, 350.137 5 

73 chilenine C20H17NO7 12.03 −1.8 384.107 8 384.107 1 [M＋H]+ 149.058 6, 165.053 1, 323.078 2, 338.102 7, 366.098 0, 

384.107 9 

74 13-羟基氧化小檗碱 C20H17NO6 13.98 −1.7 368.112 9 368.113 4 [M＋H]+ 292.060 6, 320.055 1, 335.079 1, 338.065 0, 350.102 4, 

368.113 4   
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表 3（续） 

编号 化合物名称 分子式 tR/min 误差（×10−6） 理论值（m/z） 实测值（m/z） 加和离子模式 碎片离子（m/z） 

75 樱花素 C16H14O5 14.84 −0.5 287.091 4 287.091 3 [M＋H]+ 167.032 7, 245.877 8, 287.091 3 

76 Tataramide B C36H36N2O8 15.08 −2.3 625.254 4 625.253 0 [M＋H]+ 121.063 7, 462.192 3, 488.169 4, 625.253 0 

77 6-([1,3]dioxolo[4,5-g]isoquinoline-5-carbonyl) -2,3- 

dimethoxy-benzoic acid methyl ester 

C21H17NO7 16.17 −1.3 396.107 8 396.108 4 [M＋H]+ 172.039 2, 190.046 7, 292.059 5, 320.056 0, 364.082 0, 

396.108 4 

78 8-氧化小檗碱 C20H17NO5 16.52  0.8 352.118 0 352.119 4 [M＋H]+ 279.053 4, 294.077 4, 322.072 4, 337.095 7, 352.119 4 

79 高良姜素 C15H10O5 16.61 −1.6 269.045 6 269.045 3 [M−H] − 169.065 1, 269.045 2 

80 姜酚 C17H26O4 17.01 −0.9 293.175 8 293.175 7 [M−H] − 177.093 5, 205.123 7, 220.146 9, 221.155 5, 236.105 7 

81 N-月桂基二乙醇胺 C16H35NO2 17.20 −0.5 274.274 1 274.273 9 [M＋H]+ 106.085 8, 256.263 1, 274.273 9 

82 6-丙酮基二氢血根碱 C23H19NO5 17.48 −1.1 390.133 6 390.1349 [M＋H]+ 232.867 9, 245.875 2, 250.878 4, 260.872 3, 343.852 6, 

390.134 9 

83 山姜素 C16H14O4 17.53 −0.2 271.096 5 271.095 9 [M＋H]+ 167.033 3, 271.095 9 

84 汉黄芩素 C16H12O5 17.58  0.7 285.075 8 285.075 7 [M＋H]+ 179.031 0, 285.075 7 

85 邻苯二甲酸二乙酯 C12H14O4 18.05 −3.2 223.096 5 223.041 9 [M＋H]+ 121.028 2, 149.022 6, 207.032 3, 223.041 9 

86 dillapiol C12H14O4 18.07 −3.2 222.088 7 222.085 0 [M]+ 177.054 7, 207.065 5, 222.085 0 

87 13-HOTrE® C18H30O3 18.90 −2.2 293.212 2 293.211 8 [M−H] − 121.103 1, 171.102 5, 183.137 6, 235.168 0, 275.200 7 

*为对照品指认。 

* reference substance identification. 

3.2.2  不同产地黄连样品差异性成分分析  为确

认不同产地间黄连致苦味的差异性成分，研究采用

PCA、OPLS-DA和 t检验筛选对产地鉴别有贡献的

潜在差异性成分。如图 5-A所示，PCA结果显示成

分变量 53.9%的方差和产地变量 22.5%的方差，表

明所建立的 PCA模型具有良好的拟合度与预测性；

聚类分布可见，重庆与湖北产黄连样品呈现聚集趋

势，而湖南产黄连样品多分布在 PC2负方向区域，

显示重庆、湖北与湖南产黄连在化学成分组成上存

在差异。为明确重庆、湖北、湖南产地黄连的差异

性成分，对 15批样品进行了 OPLS-DA分析，通过

1 000次置换检验验证模型有效性，结果显示模型

具有显著的统计可靠性（P＜0.001）与预测能力

（Q²＞0.5）。从 OPLS-DA得分图（图 5-B、C、D）

可见，不同产地样品呈现明显的聚类分离趋势，表

明该模型可有效区分不同产地的黄连。以 VIP＞1、

P＜0.05、FC≥1.2或 FC≤0.8为标准筛选 3个产地

黄连样品的差异性成分。 

从重庆与湖北已鉴定的共有成分中筛选出差

异成分 23 个，如 Longifloroside A、二氢脱氢二松

柏醇、四氢小檗碱、降氧化北美黄连次碱、小檗红

碱等；从重庆与湖南已鉴定的共有成分中筛选出符 

 

图 5  不同产地黄连的 PCA 得分图 (A) 和 OPLS-DA 得分图 (B, C, D) 

Fig. 5  PCA score plots (A) and OPLS-DA score plots (B, C, D) for C. chinensis from different producing areas 
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合标准的成分 10个，分别为 longifloroside A、二氢

脱氢二松柏醇、氧海罂粟碱、13-羟基氧化小檗碱、

8-氧化小檗碱等；从湖北与湖南已鉴定的共有成分

中筛选出符合标准的成分 16个，如四氢黄连碱、3-

吲哚甲醛、longifloroside A、二氢脱氢二松柏醇、葫

芦巴碱等。因此采用火山图可视化差异性成分，  

图 6结果显示在重庆与湖北中上调差异性成分

如四氢小檗碱、降氧化北美黄连次碱、小檗红碱等

共 16 个；重庆与湖南中上调差异性成分如氧海罂

粟碱、13-羟基氧化小檗碱、8-氧化小檗碱等共 10个；

湖北与湖南中上调差异性成分如四氢黄连碱、4-O-

阿魏酰奎尼酸、longifloroside A等共 15个。以上成

分变化趋势与黄连苦味值结果一致，提示该 34 种

差异性成分可能是导致其苦味差异的成分。 

 

A-重庆 vs湖南；B-重庆 vs湖北；C-湖北 vs湖南 

A-Chongqing vs Hunan; B-Chongqing vs Hubei; C-Hubei vs Hunan 

图 6  不同产地黄连的差异性成分火山图 

Fig. 6  Volcano plot of differential components of C. chinensis from different producing areas 

3.2.3  黄连苦味呈味物质筛选  为明确黄连苦味

呈味物质，使用 SPSS 27.0.1 软件对黄连的苦味和

化学成分进行 Pearson 相关性分析初步筛选；采用

分子对接技术将成分与苦味靶点进行验证筛选。 

首先，以化学成分的峰面积为自变量（（X），苦

味值为因变量（（Y），如图 7所示，在黄连中的小檗

碱、黄连碱、表小檗碱等 20种成分与其苦味存在正

相关性。其中，黄连苦味与小檗碱、黄连碱、巴马

汀等呈现显著相关性（（r≥0.7），与隐绿原酸、原儿

茶醛呈现相关性（（0.5＞r＞0.7）。初步筛选出黄连中 

 

图 7  黄连成分与电子舌苦度 Pearson 相关性分析热图 

Fig. 7  Heatmap of Pearson correlation analysis between C. chinensis components and E-tongue bitterness intensity  
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的小檗碱、黄连碱、表小檗碱等 20种成分为其致苦

味的化学成分基础。 

分子对接结果显示，由图 8可见，20个候选苦

味化合物均能与 TAS2Rs 结合，其中生物碱是苦味

的主要贡献物质；而隐绿原酸与原儿茶醛与TAS2Rs

的结合亲和力较弱，对苦味的贡献较小。其中黄连

碱的结合能力最强，可与 TAS2R1（（Phe259、Leu250、

Met77）、TAS2R7（Leu203、Leu118、Met122）、

TAS2R8（Thr255、Tyr76、Gln82）及 TAS2R14

（（Gln266、Thr86、Phe76）的关键氨基酸残基形成氢

键；小檗碱可与 TAS2R1（（Ile254、Leu250、Met77）、

TAS2R7（ Pro261、Met260、Val160）、TAS2R8

（（Tyr258、Val267、Tyr76）及 TAS2R14（（Phe76、Thr86、

Ser65）形成氢键网络；巴马汀则可与TAS2R1（（Ile73、

Met77、Leu250）、TAS2R7（Pro261、Glu262，

Glu264）、TAS2R8（Thr255、Val267、Tyr258）及

TAS2R14（（Gln266、Phe76、Ser65）形成氢键，具体

对接位点见图 9。 

综上，明确黄连苦味呈味物质共 18种，其中

黄连碱、巴马汀、小檗碱、表小檗碱、药根碱、格

兰地新、非洲防己碱为核心呈味成分（结合能＜

−7 kcal/mol），木兰花碱、小檗红碱等其余 11 种

生物碱为重要呈味成分（结合能介于−6～−7 

kcal/mol）。 

 

图 8  黄连成分与苦味靶点分子对接热图 

Fig. 8  Heatmap of molecular docking between C. chinensis components and bitterness targets 

 

图 9  成分与苦味靶点对接位点 

Fig. 9  Plots of docking sites between components and 

bitterness targets 

3.3  黄连苦味活性成分 

电子舌技术与体外抗氧化测试结果显示，重

庆、湖北、湖南 3地黄连的苦味强度与抗氧化活性

呈现显著的地域协同性，相关性分析结果显示，黄

连苦味强度与 DPPH、ABTS 自由基清除率呈显著

正相关（P＜0.05），证实黄连苦味特征与抗氧化活

性存在药效关联；进一步通过植物代谢组学结合

Pearson相关性分析、分子对接验证，筛选出 18个

潜在苦味呈味物质。 

综合上述结果可见，黄连中通过味觉受体介导

苦味感知的呈味物质，其分子结构中的酚羟基、共

轭双键等基团既可与苦味受体结合产生苦味，又能

通过供氢作用清除自由基以发挥抗氧化活性，且这

类成分的含量分布与苦味强度、抗氧化活性的地域

差异一致。由此可明确，黄连的苦味呈味物质与发

挥抗氧化作用的活性成分在物质基础上具有一致

性，即黄连中介导苦味感知的苦味呈味物质，正是
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其发挥抗氧化功效的苦味活性成分。 

3.4  黄连苦味活性成分质量控制研究 

3.4.1  含量测定结果  15批样品中，7种核心呈味

成分格兰地新、药根碱、非洲防己碱、表小檗碱、

黄连碱、巴马汀、小檗碱的质量分数分别为 2.271 0～

3.791 5、2.497 8～3.928 0、2.794 5～5.850 0、7.130 8～

10.296 8、13.904 3～23.251 8、9.099 3～13.333 5、

37.441 0～57.805 0 mg/g。具体结果见表 4。

表 4  15 批黄连样品中 7 种成分的含量测定结果 

Table 4  Content determination results of seven components in 15 batches of C. chinensis samples 

样品 
质量分数/(mg·g−1) 

格兰地新 药根碱 非洲防己碱 表小檗碱 黄连碱 巴马汀 小檗碱 

S1 3.624 3 3.537 5 4.792 0  9.962 5 20.785 3 12.794 5 55.504 0 

S2 3.791 5 3.928 0 5.850 0 10.296 8 23.251 8 13.333 5 57.805 0 

S3 3.726 3 3.802 3 4.896 5 10.218 3 22.076 5 12.904 5 56.140 0 

S4 3.700 0 3.656 8 4.793 5 10.023 8 21.297 5 12.818 3 55.772 0 

S5 3.546 8 3.502 5 4.707 5  9.927 3 19.942 3 12.700 5 54.207 0 

S6 3.489 8 3.241 0 4.066 5  9.512 5 18.455 0 12.501 5 50.742 5 

S7 2.527 8 2.673 3 3.115 0  8.442 5 13.914 8  9.952 3 38.134 5 

S8 3.017 8 3.126 5 3.726 5  9.061 8 17.362 8 11.525 0 49.415 8 

S9 2.573 5 2.856 5 3.313 0  8.549 8 15.452 0 10.520 0 43.629 0 

 S10 3.539 5 3.398 0 4.102 0  9.686 0 19.249 8 12.687 5 53.945 3 

 S11 3.530 5 3.315 0 4.094 0  9.552 8 18.562 5 12.538 5 52.377 8 

 S12 3.214 5 3.198 5 3.888 0  9.216 8 17.563 3 12.375 3 50.173 8 

 S13 3.253 5 3.236 5 3.916 5  9.312 5 17.862 0 12.449 0 50.384 5 

 S14 2.704 5 3.060 3 3.366 0  8.677 5 17.058 0 10.839 3 47.310 8 

 S15 2.271 0 2.497 8 2.794 5  7.130 8 13.904 3  9.099 3 37.441 0 

3.4.2  黄连苦味活性成分质量控制评价  为验证该 7

种成分是否能作为黄连质量控制标准，对该部分结果

进行 PCA 及双向方差分析分析。如图 10-A 所示，

PCA结果显示主成分 PC1解释了 95.3%的方差，PC2

解释 2.8%的方差，说明 PCA模型对成分变量的解释

能力较强，且可有效区分重庆和湖北产地与湖南产地

的差异。3个产地间 7种成分的双向方差分析结果显

示（图 10-B），在重庆与湖北产地间，除小檗碱存在

显著差异外，其余 6种成分均无明显差异；在重庆与

湖南产地间，除药根碱无显著差异外，其余 6种成分

均存在显著差异，且黄连碱和小檗碱存在极显著差

异；在湖北与湖南产地间，格兰地新、表小檗碱、巴

马汀存在显著差异，黄连碱、小檗碱存在明显显著差

异，而药根碱、非洲防己碱无明显差异。总的来说，

PCA模型有效进行了产地区；双向方差分析解释了不

同产地间具体的成分含量差异。 

结合 PCA 的有效产地区分能力与双向方差分

析明确的成分含量差异特征，证实所筛选的 7种苦

味活性成分可作为黄连质量控制的核心指标，为其

产地鉴别与品质评价提供了科学支撑。 

4  讨论 

本研究明确黄连呈苦物质是其抗氧化活性的核

 

图 10  不同产地黄连成分含量的主成分分析得分图 (A) 和双向方差分析图 (B) 

Fig. 10  PCA plot (A) and two-way ANOVA plot (B) of component contents in C. chinensis from different producing areas 
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心贡献者，苦味强度与 DPPH、ABTS 自由基清除

率的显著相关性，证实了（“苦味成分即药效成分[10]”

的传统认知。因黄连中的小檗碱、黄连碱等生物碱

的分子结构中含有酚羟基、共轭双键等基团，既可

通过刺激味觉受体产生苦味，又可通过供氢、清除

自由基的方式发挥 DPPH 和 ABTS 自由基清除作

用，样品中该类生物碱含量越高，其苦味强度与自

由基清除活性的协同性越强；而 FRAP法所测总抗

氧化能力的铁离子还原能力与苦味相关性较弱，可

能因部分生物碱对电子转移的贡献与含量关联度

较低[11-13]；提示黄连的苦味与功效关联具有靶点特

异性，需结合具体药效机制进行针对性分析。 

分子对接技术进一步揭示了苦味感知的分子

机制。人体苦味感知源于 2型味觉受体（（TAS2Rs），

属于 G 蛋白偶联受体（GPCRs），该受体主要分布

在味细胞表面。当苦味化合物与这些受体结合时，

会触发一系列生理反应：生物碱、萜类、酚类等配

体与受体结合后，会激活细胞内 G蛋白信号通路，

引发包括胞质内钙离子（Ca2+）浓度升高、神经递

质释放在内的连锁反应[14-17]。这些信号通过味觉神

经传递至大脑味觉皮层，不仅使人产生苦味感知，

同时还介导止血、抗炎等药理作用[18-20]。因此选取

人体主要苦味受体 TAS2R1/7/8/14 作为靶点，结果

显示 18 种生物碱类成分与受体结合能均低于−5 

kcal/mol，其中黄连碱、小檗碱、巴马汀等 7种原小

檗碱型生物碱的平均结合能低于−7 kcal/mol，表现

出强烈的结合活性。现有文献表明，苦味化合物多

含羟基（-OH）或疏水基团（-NO2、=N-、-S-、-S-

S-、-SH、-SO3H），这类基团可通过与 TAS2Rs膜结

构作用或电荷吸附促进结合[21]。本研究 20 个候选

化合物均含羟基或亚胺基（（=N-）关键药效团，其中

黄连碱等 7种成分（（除木兰花碱外均为原小檗碱型

生物碱）与苦味靶点平均结合能＜−7 kcal/mol，可

通过 π-π堆积或多氢键稳定结合受体；结合能介于

−6～−7 kcal/mol的成分因活性基团较少，结合强度

较弱[22-23]；隐绿原酸等酚酸类因母核简单、共轭体

系小且活性基团有限，结合能力低[24-25]，不作为苦

味贡献成分。该结果印证了生物碱为苦味中药主要

呈味物质的传统认知，明确了黄连苦味的核心成分

及分子机制，弥补了现有研究对苦味感知路径阐释

的不足。 

现行（《中国药典》2025年版中对黄连药材质量

的评价指标较为单一，仅以小檗碱、黄连碱、巴马

汀和表小檗碱的含量作为评价依据，难以全面反映

药材品质。本研究建立了同时测定格兰地新、药根

碱、非洲防己碱、表小檗碱、黄连碱、巴马汀、小

檗碱 7种苦味活性物质的 HPLC方法。该质量控制

方法不仅可精准定量格兰地新、药根碱等 7种苦味

活性成分，还能基于不同产地间成分含量的差异有

效区分样品的道地产区与非道地产区，为黄连道地

性鉴别提供了可靠的定量分析支撑；并且该方法实

现了化学成分、感官特征和药效活性的一体化质量

评价，可为黄连药材及相关制剂的品质控制、标准

化生产提供实用技术手段。相关性分析结果进一步

验证了所筛选出的苦味物质基础成分。 

本研究通过多维分析方法构建了感官评价、生

物活性、活性成分挖掘及验证和质量控制的研究方

法，基于不同产地差异系统阐明了黄连 18 种苦味

活性成分（（包括小檗碱、木兰花碱、格兰地新、非

洲防己碱、黄连碱、表小檗碱、药根碱、小檗红碱、

巴马汀、8-氧化小檗碱、去甲乌药碱、四氢小檗碱、

降氧化北美黄连次碱、四氢巴马汀、去亚甲基小檗

碱、氧海罂粟碱、北美黄连碱、二氢小檗碱）及分

子机制，并在此基础上完善了黄连的质量控制方

法，为中药性味理论的现代科学阐释与质量标准化

提供了创新性解决方案。 
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