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摘要  目的: 运用 GC - MS结合主成分分析 ( PCA )技术对川白芷与杭白芷挥发油成分进行比较分析。方法:采用水蒸气蒸馏

法提取川白芷和杭白芷挥发油,运用气相色谱 -质谱联用技术, 结合计算机检索对其挥发油进行分离鉴定, 并结合 PCA技术

对结果进行验证。结果:共鉴定出川白芷和杭白芷中 122个挥发油成分, 其中有 57个共有成分, 两者所含的挥发油在组分和

含量上存在一定的差异, PCA分析亦进一步验证了其异同。结论:川白芷与杭白芷挥发油含有大量共有成分, 但在组分和含

量上存在一定的差异 ,本研究为川白芷与杭白芷药材的鉴别及质量控制提供了重要依据。
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GC- MS combined w ith PCA analysis of the essential oil from two
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Abstract Objective: To analyze the chem ical components o f the essent ia l o il from tw o varieties o fRad ix Angelicae

Dahuricae by GC- M S combined w ith princ ipal components analysis( PCA ).Methods: The essent ial o ilw as ex tracted

from Rad ix Angelicae Dahuricae by steam dist illation; the chem ical components of the essential o i1 w ere detected by

GC- M S; Peaks and their corresponding compoundsw ere identified through database index. The resultsw ere validated

by PCA. Results: 122 ch ief components from tw o varieties o f Radix Ange licae Dahuricae w ere identif ied, 57 compo-

nents w ere noted in both. There w ere some differences betw een the two k inds. PCA was further used in validating the

differences and sim ilarit ies. Conclusion: The two k inds of Radix Angelicae Dahuricae contained plenty of common

components, but there are still some differences in composit ion and content betw een them. This study serves as a scient i-f

ic basis for the further identification and quality control o f the tw o different spec ies of Radix Ange licae Dahuricae.
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白芷,伞形科,为常用中药,具有散风除湿、通窍

止痛、消肿排脓等功效。主要用于感冒头痛、眉棱骨

痛、鼻塞、牙痛、白带、疮疡肿痛等症
[ 1 ]
。亦可作香

料,其挥发油具有明显的镇痛作用
[ 2]
。白芷的 2个

主要品种, 川白芷 Angelica dahurica ( F isch. ex

Ho ffm. ) Benth. etH ook. .f , 又名: 异形当归, 主要分

布于四川、山东、黑龙江、吉林、辽宁等地; 杭白芷

Angelica dahurica ( F isch. ex Ho ffm. ) Benth. etHook.

.f var. formosana ( Bo iss. ) Shan et Yuan, 又名: 浙白

芷、台湾当归,主要分布在浙江、江苏、台湾等地
[ 3]
。

对川白芷或杭白芷单个药材挥发油成分的分析

已有报道
[ 4 ~ 6]

,由于实验条件不同,结果各异,而且对

单个品种药材的分析很难从整体上把握不同品种白

芷药材挥发性成分的差异,所以有必要用统一的分析

条件对 2个品种白芷挥发油成分进行比较分析,找出

差异。主成分分析 ( princ ipal components analysis,

PCA )是一种应用广泛的化学计量学方法, 可用于简

化数据,快速实现模式或关系的可视化识别, 现已广

泛应用于中药复杂体系的分析中
[ 7, 8]
。本文采用了水

蒸气蒸馏法提取川白芷和杭白芷的挥发油, 采用
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GC- MS首次对 2个品种白芷挥发油进行了比较分

析,并结合 PCA分析对实验结果进行进一步验证, 为

2种白芷药材的鉴别及质量控制提供了重要依据。

1 仪器、样品和试剂
111 仪器  美国赛默飞世尔公司 Thermo Trace GC

U ltra气相色谱仪, Thermo DSQÒ质谱仪, X ca libur工

作站。 SIMCA- P 1115 Demo版 PCA分析软件。上

海华连医疗器械有限公司挥发油测定器; 德国梅特

勒公司 METTLER AE240型电子天平; 上海利祥公

司 LX - 02药材粉碎机。

112 样品和试剂  原药材川白芷于 2009年 7月购

自四川省德阳市,杭白芷于 2009年 8月购自上海雷

允上大药房,经第二军医大学药学院生药教研室黄

宝康教授鉴定两者确为川白芷和杭白芷。所用试剂

乙醚为分析纯,水为重蒸水,载气为高纯氦气。

2 方法与结果

211 挥发油的提取  分别取川白芷和杭白芷药材

各 100 g, 粉碎后置于圆底烧瓶中, 加蒸馏水 500

mL,按照5中华人民共和国药典 6 (一部 ) 2005年版

附录 /挥发油测定项 0中甲法提取挥发油, 得到淡黄

色、味浓香的油状液体, 川白芷和杭白芷的出油率分

别为为 0113%和 0114%。
212 GC- M S条件
21211 气相条件  色谱柱 TR - 5M S ( 30 m @ 0125
mm, 0125 Lm),分流比 10B1,进样口温度 240 e , 程

序升温 (起始温度 50 e , 以 10 e # m in- 1的速率升
至 120 e ,然后以 3 e # m in- 1升至 230 e ,再以 10

e # m in- 1升至 300 e 并保持 10 m in), 传输线温度

250 e ,载气流速 1 mL# m in- 1。

21212 质谱条件  电离方式: E I源; 电子能量 70

eV; 离子源温度 200 e ; 质量范围 (m /z ): 30~ 450

amu;检测器增益 110 @ 105;溶剂延迟时间 2 m in。

213 挥发油成分的 GC- M S结果比较  取挥发油
10 LL, 以 015mL无水乙醚定容,按 / 2120项下实验
条件进样 1 LL, 60m in得到川白芷和杭白芷挥发油

的总离子流图,如图 1所示。每个组分的质谱图由

图 1 川白芷 (A )和杭白芷 ( B)总离子流图

Fig 1 Total ion cu rren t ch rom atogram s ofAngel ica dahurica ( F isch. exH offm. ) Ben th. etH ook. .f ( A) andAngelica dahurica ( F isch. exH offm. ) Ben th. et

H ook. .f var. f ormosana ( Boiss. ) Shan et Yuan( B )
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计算机检索 (N IST, W ILEY库 )与标准谱图对照,并

以各色谱图扣除溶剂峰的全部峰面积作为 100% ,

通过色谱峰面积归一化法计算得出各化学成分的相

对百分含量,比较两者共有成分在含量上的差异,共

鉴定出 122个化合物, 结果见表 1。由表 1可见, 2

个品种白芷的挥发油含有 57个共有成分,两者在组

分和含量上存在一定的差异。

表 1 川白芷和杭白芷挥发油成分的比较

Tab 1 Chem ica l constituents of essen tia l o il from Angelica dahurica( F isch. ex Hoffm. ) Benth. e tHook. f.

and Angelica dahurica( F isch. ex Hoffm. ) Benth. e tHook. f. var. formosana( Bo iss. ) Shan e tYuan

峰号

( peak

N o. )

tR
化合物名称

( compound)

分子式

( molecu lar

fo rmu la)

M r

相对含量

( re la tive conten t) /%

川白芷 [A ngelica

dahurica( F isch. ex

Hoffm. ) Benth. et

Hook. .f ]

杭白芷 [Angelica

dahurica ( F isch. ex

Ho ffm. ) Benth. et

Hook. .f var.

fo rmosana ( Bo iss. )

Shan etY uan]

1 4134 A-蒎烯 (A- pinene) C10H 16 136 0104 0141

2 5173 柠檬烯 ( limonene) C10H 16 136 ) 0102

3 5178 A-菲兰烯 (A- phellandrene) C
10
H
16 136 ) 0102

4 6175 B- 芫荽油醇 ( B- lina loo l) C
10
H
18
O 154 ) 0106

5 7103 2, 4-二甲基 - 2, 4二烯庚醛 ( 2, 4- d imethy l- 2, 4- heptadienal) C9H 14O 138 ) 0102

6 8105 樟醇 ( bo rneo l) C10H 18O 154 0101 0103

7 8115 4-萜品醇 ( terp inen- 4- o l) C10H 18O 154 0109 0112

8 8143 A-松油醇 (A- terpineol) C10H 18O 154 0106 0122

9 9177 十一 (烷 )醇 ( 1- undecano l) C11H 24O 172 0108 )

10 919 十二烷基环氧乙烷 ( ox irane dodecyl) C14H 28O 212 0105 )

11 9192 14-甲基 - 8-烯 - 1- 醇 ( 14- me thy l- 8- hexadecen- 1- ol) C
17
H
34
O 254 ) 0114

12 12155
8-异丙烯基 - 1, 5-二甲基 -十环 - 1, 5-二烯 ( 8 - isopropeny l- 1,

5- dim ethy l- cyclodeca- 1, 5- d iene)
C15H 24 204 0102 0103

13 13101 石竹烯 ( caryophy llene) C
15
H
24 204 0102 )

14 13113 十二碳醛 ( dodecana l) C12H 24O 184 0144 0175

15 13146 异丁香烯 ( iso ca ryophillene) C15H 24 204 0107 0112

16 13167 A-金合欢烯 (A- farnesene) C15H 24 204 0107 0105

17 13189 壬基环丙烷 ( nonyl- cyclopropane) C12H 24 168 0116 )

18 13194
反式 - 1-甲基 - 2- ( 4- 甲基戊基 )环戊烷 [ trans- 1- methy l- 2 -

( 4- me thy lpenty l) - cyc lopentane]
C12H 24 168 ) 0108

19 14117 B- 金合欢烯 ( B- farnesene) C
15
H
24 204 0102 )

20 14126 9, 11-十二碳二烯- 1-醇 ( 9, 11- dodecad ien- 1- ol) C12H 22O 182 0107 )

21 14136 库贝醇 ( cubeno l) C15H 26O 222 0102 0108

22 14153 顺 - A-甜没药烯 ( cis- A- bisabo lene) C15H 24 204 ) 0106

23 14156 芍药醇 ( paeonolum ) C9H 10O3 166 0159 )

24 15124 十二 (烷 )醇 ( 1- dodecano l) C12H 26O 186 55197 43118

25 15137 A-新丁香三环烯 (A- neodovene ) C15H 24 204 ) 0114

26 15139 十四 (烷 )醇 ( te tradecano l) C13H 28O 200 0102 )

27 15157 蓝桉醇 ( g lobulo l) C15H 26O 222 ) 0102

28 15168 榄香烯 ( e lemene) C15H 24 204 ) 0107
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续表 1

峰号

( peak

N o. )

tR
化合物名称

( compound)

分子式

( molecu lar

fo rmu la)

M r

相对含量

( re la tive conten t) /%

川白芷 [A ngelica

dahurica( F isch. ex

Hoffm. ) Benth. et

Hook. .f ]

杭白芷 [Angelica

dahurica ( F isch. ex

Ho ffm. ) Benth. et

Hook. .f var.

fo rmosana ( Bo iss. )

Shan etY uan]

29 15179 A-衣兰油烯 (A- muuro lene ) C15H 24 204 0103 0104

30 15196 B- 甜没药烯 ( B- bisabo lene) C15H 24 204 0104 0103

31 16122 花侧柏烯 ( cuparene) C15H 22 202 0106 011

32 16134 杜松烯 ( cadinene) C15H 24 204 0107 0104

33 16179 B- 马阿里烯 ( B- maa liene) C15H 24 204 ) 0105

34 17101 7, 11-二烯十六碳醛 ( 7, 11- hexadecadienal) C16H 28O 236 0108 0109

35 1711 2-羟基环十五烷酮 ( 2- hydroxy- cyc lopentadecanone) C15H 28O2 240 0102 0105

36 1712 (E ) - 9-十八碳烯 [ (E ) - 9- e icosene] C18H 36 252 0122 )

37 17122 杜松三烯 ( cada la- 1( 10), 3, 8- triene) C15H 22 204 ) 0115

38 17162
3, 7, 11- 三甲基- 1, 6, 10-十二烷三烯 - 3-醇甲酸酯 ( 3, 7, 11- tr-i

methy l- 1, 6, 10- dodeca trien- 3- y l fo rmate)
C16H 26O2 250 0103 0101

39 17165 合金欢醇 ( farneso l) C15H 26O 222 ) 0103

40 17171 佛术烯 ( eremoph ilene) C15H 24 204 0106 )

41 18115 十一 (烷 )醇 ( 1- undecano l) C13H 28O 200 013 014

42 18139 2-甲基十六碳醇 ( 2- hexadecano l) C16H 34O 242 ) 0105

43 18152 石竹烯氧化物 ( caryophy llene ox ide) C15H 24O 220 0115 )

44 18161 十六烷 ( hexadecane) C16H 34 226 0113 )

45 18165 S- 杜松醇 ( S- cadinol) C15H 26O 222 ) 0118

46 19109 月桂醇醋酸酯 ( laury l acetate) C14H 28O2 228 0184 1164

47 19132 13-十七炔醇 ( 13- heptadecyn- 1- o l) C17H 32O 252 ) 0103

48 19137 十三碳醛 ( tr idecanal) C13H 26O 198 0119 0116

49 19158 十二烷酸甲基乙酯 ( dodecano ic acid- 1- me thy le thy l este) C15H 30O2 242 0117 0117

50 19184 A-杜松醇 (A- cadinol) C15H 26O 222 0123 0124

51 19197 B- 杜松醇 ( B- cadinol) C15H 26O 222 011 0109

52 2011 S- 木罗醇 ( S- muuro lol) C15H 26O 222 ) 0124

53 20122 环十二碳烷 ( cyc lododecane) C12H 24 168 0121 )

54 20124 1, 2, 2-三甲基环十一烷 ( 1, 1, 2- tr ime thy l- cycloundecane) C14H 28 196 ) 0114

55 20136
( 3A, 5A) 2-亚甲基 -胆甾醇 [ ( 3A, 5A) - 2-m ethy lene- cho lestan- 3-

ol]
C28H 48O 400 ) 0103

56 20147
1-羟基 - 1, 7二甲基 - 4-异丙基 - 2, 7- 二烯环葵醇 ( 1- hydroxy-

1, 7- dime thy l- 4- isopropy l- 2, 7- cyclodecadiene)
C15H 26O 222 ) 0103

57 20194 棕榈酸乙烯基酯 ( pa lm it ic ac id v iny l ester ) C18H 34O2 282 ) 0122

58 20195 律草烷 - 1, 6-二烯 - 3- 醇 ( humulane- 1, 6- d ien- 3- ol) C15H 26O 222 0113 )

59 2111 杜松脑 ( juniper campho r) C15H 26O 222 ) 011

60 21125 芳姜黄烯 ( ar- curcumene) C15H 20O 216 0105 )

61 21164 (E ) 9-十六碳烯醇 [ (E ) 9- hexadeceno l] C16H 32O2

62 21178 环十四烷 ( cyc lotetradecane) C14H 28 196 0104 )

63 21198 3, 4-二乙基联二苯 ( 3, 4- d iethy l- 1, 1-' bipheny l) C16H 18 210 0131 0125

)115)药物分析杂志 Ch in J Pharm Ana l 2011, 31( 1)



续表 1

峰号

( peak

N o. )

tR
化合物名称

( compound)

分子式

( molecu lar

fo rmu la)

M r

相对含量

( re la tive conten t) /%

川白芷 [A ngelica

dahurica( F isch. ex

Hoffm. ) Benth. et

Hook. .f ]

杭白芷 [Angelica

dahurica ( F isch. ex

Ho ffm. ) Benth. et

Hook. .f var.

fo rmosana ( Bo iss. )

Shan etY uan]

64 22122 吉马酮 ( germacrone) C
15
H
22
O 218 ) 0108

65 22152
2, 5, 5-三甲基 - 3-苯基环己 ( 2, 5, 5- tr imethy l- 3- pheny l- cyc lo-

hexanone)
C15H 20O 216 0103 )

66 22166 2, 2c, 5, 5c-四甲基联二苯 ( 2, 2,' 5, 5-' tetramethy l- 1, 1-' bipheny l) C16H 18 210 0105 0102

67 23133 Z- 11十四碳烯酸 (Z- 11- tetradecenic ac id) C14H 26O2 226 1115 1167

68 23159 5, 8, 11- 十七碳三烯醇 ( 5, 8, 11- heptadeca tr ien- 1- o l) C20H 34O2 306 013 0141

69 23184 Z- 11十五碳烯醛 (Z- 11- pentadecena l) C15H 28O 224 0108 0105

70 25121 2, 6, 10- 三甲基十四烷 ( 2, 6, 10- tr imethy l- tetradecane) C
17
H
36 240 011 0116

71 25136 西柏烯 ( cembrene) C14H 12O3 228 0113 )

72 25138 5, 8, 11, 14, 17-五烯酸乙酯 ( 5, 8, 11, 14, 17- icosapentaenoat e thy le) C22H 34O2 330 ) 0114

73 25168 肉豆蔻酯 ( myristin) C
16
H
32
O
2 256 0115 0132

74 26135 十二烷基戊酸酯 ( va ler ic a cid dodecy l ester) C17H 34O2 270 0108 0109

75 26154 3-甲基 -十六烷基丁酸酯 ( 3-m ethyl- hexadecyl butano ic acid ester) C21H 42O2 326 0117 0119

76 27149 十八碳醛 ( n - octadecana l) C1
8
H
36
O 268 0104 )

77 2715 硬脂酸乙烯基乙酯 ( octadecanoic ac id etheny l ester ) C20H38O2 310 ) 0109

78 27158 邻苯二甲酸二异丁酯 ( phtha lic ac id isobuty,l 2- penty l ester) C16H 22O4 278 0114 0121

79 28113 十八 (烷 )醇 ( 1- octadecano l) C18H 38O 270 0128 )

80 28116 十六 (烷 )醇 ( 1- hexadecano l) C16H 34O 242 ) 0128

81 28131 2-己基葵醇 ( 2- hexy l- 1- decano l) C16H 34O 242 0102 )

82 29148 十六碳酸甲酯 ( hexadecano ic acid me thy l este r) C17H 34O2 270 0108 0108

83 29167 ( 2E ) 2- 十六碳烯酸 [ ( 2E ) 2- hexadeceno ic ac id] C16H 30O2 254 0117 0123

84 29197 氧代环十七碳 - 8-烯 - 2-酮 ( ox acycloheptadec- 8- en- 2- one) C16H 28O2 252 0107 0114

85 30116 9, 12, 15十八碳三烯醇 ( 9, 12, 15- octadecatr ien- 1- ol) C18H 32O 264 0117 0124

86 30159 棕榈油酸 ( pa lm itoleic ac id) C
16
H
30
O
2 254 ) 0112

87 3017 邻苯二甲酸二丁酯 ( dibutyl phtha late) C16H 22O4 278 0109 0118

88 31106 十六碳酸 ( n- hexadecanoic ac id) C16H32O2 256 1159 4114

89 3116 十六碳酸乙酯 ( hexadecano ic acid e thy l ester) C
18
H
36
O
2 284 0115 011

90 32107 十六醇醋酸酯 ( pa lm ityl ace tate) C18H 36O2 284 0101 )

91 32188
3- 甲基- 丁酸- 十六烷基酯 ( 3- methy l- butano ic ac id- hexadecy l es-

ter)
C
21
H
42
O
2 326 0102 )

92 33141 人参炔醇 [ ( 9Z ) - 1, 9- heptadecadiene- 4, 6- d iyn- 3- ol] C17H 24O 244 0130 1112

93 3317 (E ) 9-十八碳烯醇 [ (E ) 9- o ley l a lcohol] C18H 36O 268 0147 0168

94 33185 油醇 ( o leano l) C18H 36O 268 0101 0123

95 34166 8111十八碳二烯酸甲酯 ( 8, 11- octadecadieno ic ac id methy l ester) C19H 34O2 294 0107 0115

96 34189 亚油酸异丙酯 ( lino le ic ac id isopropy l) C19H 36O2 296 ) 116

97 36151 9, 12-十八碳二烯酸 ( 9, 12- oc tadecad ieno ic acid) C
18
H
32
O
2 280 0105 )

98 36162 9, 12-十八碳二烯酸乙酯 ( 9, 12- oc tadecad ieno ic acid e thy l ester) C
20
H
36
O
2 308 0112 0104

99 36181 (Z ) - 9-十八碳烯酸 [ (Z ) - 9- oc tadecenoic ac id] C
18
H
34
O
2 282 0102 )
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续表 1

峰号

( peak

N o. )

tR
化合物名称

( compound)

分子式

( molecu lar

fo rmu la)

M r

相对含量

( re la tive conten t) /%

川白芷 [A ngelica

dahurica( F isch. ex

Hoffm. ) Benth. et

Hook. .f ]

杭白芷 [Angelica

dahurica ( F isch. ex

Ho ffm. ) Benth. et

Hook. .f var.

fo rmosana ( Bo iss. )

Shan etY uan]

100 37129
(Z ) - 6-十八碳烯 - 1- 醇甲酸酯 [ (Z ) - 6- octadecen - 1- o l ace-

tate]
C20H 38O 310 0104 )

101 38198
甲氧基 - 8- ( 3-甲基 - 2-丁烯基 )香豆素 [ me thoxy- 8- ( 3- me thy l

- 2- buteny l g roup) couma rin]
C15H 16O3 244 ) 0113

102 43178
2, 2c- 亚甲基双- ( 4-甲基 - 6- 叔丁基苯酚 ) [ 2, 2c- me thy leneb is -

( 4- me thy l- phenol- 6- 1, 1- d imethy lethy l) ]
C
23
H
32
O
2 340 0162 1102

103 43198 十四碳醛 ( tetradecanal) C14H 28O 212 0122 )

104 4514 二十四碳烷 ( tetracosane) C24H 50 338 ) 0108

105 45163 十五碳醛 ( n - pentadecana l) C15H 30O 226 0102 0109

106 45173 (Z ) - 2-十三 (碳 )烯醇 [ (Z ) - 2- tridecen- 1- ol] C13H 26O 198 0113 )

107 4611
邻苯二甲酸二异辛酯 ( 1, 2 - benzenedica rboxy lic ac id mono ( 2- ethy-l

hexy l) ester)
C16H 22O4 278 4184 713

108 46156 十二烷酸十二烷基酯 ( dodecano ic acid dodecy l ester) C24H 48O2 368 0102 011

109 47116 十七烷基环氧乙烷 ( heptadecy l- ox irane) C
19
H
38
O 282 0106 0117

110 47126 十六烷基环氧乙烷 ( hexadecyl- oxirane) C18H 36O 268 0121 )

111 47137 1- ( 2, 6二甲基- 1-萘基 )乙酮 ( 1- acety l- 2, 6- naphtha lenedio l) C12H 10O3 202 ) 0104

112 48113 二十七碳烷 ( heptacosane) C27H 56 380 ) 0104

113 48133 十四烷基环氧乙烷 ( tetradecy l- ox irane) C16H 32O2 240 011 0108

114 48147 15-二十四碳烯酸甲酯 ( 15- te tra co seno ic ac idm ethyl ester) C25H 48O2 380 0101 )

115 48188 十二烷酸十四烷基酯 ( dodecano ic acid te tradecy l ester) C26H 52O2 396 0102 0113

116 49182 16-羟基棕榈酸 ( 16- hydroxy- pa lm itic ac id) C16H 32O3 272 ) 0109

117 50154 棕榈酸十八烷基酯 ( 9- hexadeceno ic ac id octadecy l ester) C
34
H
66
O
2 506 ) 0111

118 50165 棕榈酸十二烷基酯 ( hexadecano ic acid dodecy l ester) C28H 56O2 424 0116 1135

119 5115 二十一烷基甲酸酯 ( 1- hene icosy l formate) C22H 44O2 340 ) 0107

120 52125 十八碳二烯酸甘油三酯 ( 2- mono- ino le in) C21H 38O4 354 0108 0198

121 52145 棕榈酸十四烷基酯 ( hexadecano ic acid te tradecy l ester) C30H 60O2 452 0108 0179

122 54161 丙二醇油酸酯 ( propy lene gly colmonoo lea te) C21H 40O4 356 0103 015

214 运用 PCA分析对结果验证  将川白芷和杭白
芷药材的数据各 3个样本导入 S IMCA - P 1115
Demo版, 以样本的相对峰面积为特征值, 将数据标

准化后进行 PCA分析,前 2个主成分贡献的总方差

为 88175% ,所得的载荷图结果如图 2所示。从载

荷图上可以看出 122个组分峰分布比较集中, 部分

具有分类意义的组分可划分为 2个区域, 表明 2个

品种含有大量的共有成分, 但在组分和含量上具有

一定差异。另外, 可以从图中较分散的点得到 2类

挥发油成分中具有区分意义的组分,如 23号峰 ( tR

= 14156 m in )芍药醇在川白芷中的相对含量为
0159% ,而在杭白芷中没有; 118号峰 ( tR = 50165
m in)棕榈酸十二烷基酯在 2种白芷中都有,但在杭

白芷中的相对含量 1135%明显大于川白芷中的相
对含量为 0116%, 与 GC- M S的分析结果相吻合。
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图 2 川白芷和杭白芷 PCA分析图谱

Fig 2  PCA an alysis ch rom atogram of A ng elica dahurica ( F isch. ex

H offm. ) B enth. et H ook. .f and A ng elica dahurica ( Fisch. ex H offm. )

Ben th. etH ook. .f var. f orm osana ( B oiss. ) Shan etYuan

3 讨论

通过 GC- M S总共鉴别出白芷样品中 122个挥

发油成分, 其中川白芷 87个, 杭白芷 92个, 分别占

挥发油总量的 96179%和 96114%。在白芷挥发油
中,醇类、酯类、饱和烷烃及各种不饱和烃类组分较

多,另外含有少量的酮、醛及酯类化合物。由表 1可

见,从组分上看, 两者有 57个共有化合物,川白芷中

的 30个成分与杭白芷中的 35个成分为各自特有成

分。从含量上看,十二烷醇为川白芷和杭白芷中含

量最高的化合物,与文献报道
[ 6, 9]
一致, 分别占挥发

油总量的 55197%和 43118% , 具有一定差异; 含量
其次的为 (E ) 9-十六碳烯醇, 分别占挥发油总量的

22178%和 20113% ,含量比较接近。占挥发油总量
80%左右的 5个成分均为共有组分, 含量上亦有一

定差异。推测 2种白芷产地不同, 其生长环境不同

可能是造成差异的原因。

采用 PCA分析, 意在通过可视化的模式识别方

式验证 GC- M S的分析结果。由图 2可见, 对川白

芷和杭白芷的挥发油成分进行 PCA分析,表征 2个

品种白芷挥发油中占主导因素的各组分分布比较集

中,部分具有分类意义的组分可划分为 2个区域,结

合具有特殊分类意义的离散点表明, 川白芷和杭白

芷的挥发油含有大量共有成分,但其组分和含量具

有一定差异。

  综上所述,本文运用 GC- M S结合 PCA技术对

川白芷与杭白芷挥发油成分进行比较分析, 2个品

种白芷挥发油含有大量共有成分, 但在组分和含量

上存在一定差异。本研究为 2种白芷药材的鉴别及

质量控制提供了重要依据, 为白芷的进一步合理应

用提供了理论参考。

参考文献

1 ChP(中国药典 ) . 2005. V olÑ (一部 ): 69

2 WU Yuan- yuan (吴媛媛 ) , JIANG Gu i- hua(蒋桂华 ) , MA Yu-

y ing(马逾英 ), et al. Research advancem ent on ph arm acological ef fect

of Rad ix Angelicae Dahu ricae(白芷的药理作用研究进展 ) . L ish-

izh enM ed Ma terM ed Re s(时珍国医国药 ) , 2009, 20( 3 ): 625

3 CHEN Sh i- lin (陈士林 ), L IN Yu- lin (林余霖 ). Illu strat ions of

Ch ineseH erbs VolÑ (中国药材图鉴一卷 ) . B eijing(北京 ) : T rad-i

tional Ch inese M ed icine An cien t Books Pub lish ing House(中医古籍

出版社 ) , 2008. 165

4 N IE H ong (聂红 ) , SHEN Y ing - jun (沈映君 ) . Chem ica l com po-

nen ts of essen tial oil by GC- M S from Ange lica d ahu rica (白芷挥发

油的 GC- MS分析 ) . J Gu iyang C ollT rad it Ch inM ed (贵阳中医学

院学报 ) , 2002, 24( 2) : 58

5 ZHANG Q iang(张强 ) , L I Zhang- w an (李章万 ) . Stud ies of chem -i

cal const ituen ts of th e essen tial oi l from Ange lica form osana (杭白芷

挥发油成分的 GC- M S成分 ) . J Ch inM ed Ma ter(中药材 ) , 1997,

20( 1) : 28

6 HUANG Yuan- zheng(黄远征 ) , XU C heng- ji(徐成基 ). GC- MS

analysis of chem ical con stituents of essen tial oils isolated from Ang eli-

ca dahurica (川白芷挥发油化学成分的研究 ) . S ichuan C omm od

Ch em (四川日化 ) , 1989, 1: 16

7 YANG M ing- xing(杨明星 ), SH I Xu e- m in (石学敏 ) . D iscussion

abou t the app licat ion of principle com ponen t analys is in Ch inese trad-i

tional herbal study(试论主成分分析在中药研究中的应用 ) . J L ia-

on ing Trad it Ch inM ed (辽宁中医杂志 ) , 2008, 36( 8 ) : 1219

8 CHEN Jun- hu i(陈军辉 ) , X IE M ing - yong (谢明勇 ) , WANG

Yuan- xing (王远兴 ) , et a l. C lassification ofP anax qu inqu efolium

L. sam p les by p rincipal component analys is(主成分分析法用于西洋

参样品分类研究 ) . N at Prod R es D ev (天然产物研究与开发 ),

2006, 18 ( 2) : 193

9 M IH ong(弥宏 ) , QU Li- li(曲莉莉 ) , REN Yu- lin (任玉林 ) , et

al. Analysis of volatile com ponen ts in essent ial o il ofRadix Angel icae

Dahuricae of supercritical f lu id extract ion by gas ch rom atography/

m ass spectrom etry(超临界萃取中药白芷的化学成分的气相色谱

-质谱分析 ) . Ch in J Ana lC hem (分析化学 ), 2005, 33 ( 3) : 366

(本文于 2010年 3月 23日收到 )

)118) 药物分析杂志 Ch in J Pharm Ana l 2011, 31( 1)


