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摘　 要: 为阐明中药库拉索芦荟(Ａｌｏｅ ｂａｒｂａｄｅｎｓｉｓ)叶的汁液浓缩干燥物的化学成分ꎬ该研究采用 ＨＰＬＣ￣
ＤＡＤ￣ＥＳＩ￣ＩＴ￣ＴＯＦ￣ＭＳｎ技术ꎬ结合对照品对比和文献检索ꎬ对其进行系统的定性分析ꎮ 以水(Ａ) －乙腈(Ｂ)为
流动相进行梯度洗脱ꎬ流速为 １.０ ｍＬ􀅰ｍｉｎ￣１ꎬ质谱使用 ＥＳＩ 离子源ꎬ采用负离子模式分析液质数据ꎮ 结果表

明:(１)首次阐明中药库拉索芦荟中蒽醌类(芦荟大黄素、大黄素甲醚、大黄素￣８￣Ｏ￣β￣Ｄ￣吡喃葡萄糖苷)、蒽
酮类(芦荟素 Ａ、芦荟糖苷 Ａ)、色酮类(芦荟新苷 Ｄ、７￣Ｏ￣甲基芦荟新苷 Ａ、ａｌｔｅｃｈｒｏｍｏｎｅ Ａ、芦荟苦素、芦荟新

苷 Ｇ、芦荟新苷 Ｃ)、α￣吡喃酮类(芦荟宁 Ａ、芦荟宁 Ｂ)四类成分的主要化合物的裂解途径ꎮ 蒽醌类化合物的

裂解途径以失去 ＣＯ２和 ＣＯ 为主ꎬ蒽酮类化合物的裂解途径以己糖苷的裂解和失去 ＣＯ 为主ꎬ色酮类化合物

的裂解途径以己糖苷的裂解和酯基的水解为主ꎬα￣吡喃酮类的裂解途径主要包括己糖苷的裂解、ＣＯ２和 Ｈ２Ｏ
的丢失等ꎮ (２)共检测到 １６８ 种化学成分ꎬ参考相关文献、数据库和对照品数据共鉴定 /指认了其中的 ７８ 种

化学成分ꎬ包括 ３ 种蒽醌类成分、２９ 种蒽酮类成分、３５ 种色酮类成分、７ 种 α￣吡喃酮类成分、４ 种其他类成

分ꎻ７８ 种化学成分中有 ２３ 种为新发现的库拉索芦荟叶的化学成分ꎬ其中 ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｄ、 ｉｓｏｅｌｅｕｔｈｅｒｉｎ、
ｅｔｈｙｌｉｄｅｎｅ￣ａｌｏｅｎｉｎ 等 １４ 种成分具有抗菌、抗炎或清除自由基等药理活性ꎮ 该研究结果进一步丰富了中药库

拉索芦荟的化学成分信息ꎬ为芦荟的药效物质基础研究及质量控制奠定了基础ꎮ
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　 　 据«中华人民共和国药典» (一部ꎬ２０２０ 年版ꎬ
以下简称«中国药典»)记载ꎬ中药芦荟为百合科植

物库 拉 索 芦 荟 ( Ａｌｏｅ ｂａｒｂａｄｅｎｓｉｓ)、 好 望 角 芦 荟

(Ａ. ｆｅｒｏｘ)或其他同属近缘植物叶的汁液浓缩干燥

物ꎮ 其具有泻下通便、清肝泻火、杀虫疗疳的功

效ꎬ可用于治疗热结便秘、惊痫抽搐等ꎮ 芦荟具有

抗炎、抗菌、抗过敏、免疫调节等多种药理活性(樊
娇娇ꎬ２０１８)ꎮ 现代药理学研究表明ꎬ芦荟提取物

对三硝基苯磺酸( ＴＮＢＳ)诱导的大鼠结肠炎有治

疗作用(Ｎａｉｎｉ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０２１)ꎬ芦荟植物中的有效成

分具有促进伤口愈合的作用 ( Ｓａｈｕꎬ ２０１３)ꎮ 目

前ꎬ在库拉索芦荟植物中ꎬ已报道有化学成分 １１０
种(Ｋａｈｒａｍａｎｏｇ̌ｌｕ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０１９)ꎬ这 １１０ 种化学成分

均在 Ａ. ｂａｒｂａｄｅｎｓｉｓ(Ａ. ｖｅｒａ)中被发现ꎬ其中 ７７ 种

成分是从叶子(或叶汁或叶提取物)中发现的ꎬ１
种成分的提取部位未见详细报道ꎬ３２ 种是从其他

部位(花、根、叶皮等)发现的ꎬ即在中药库拉索芦

荟中已报道了 ７７ 种化学成分ꎮ 根据文献报道ꎬ中
药芦荟中的化学成分主要包括蒽醌、蒽酮、多糖、
黄酮、 色 酮、 有 机 酸 和 甾 体 等 ( Ｐａｌｅｒｍｏ ｅｔ ａｌ.ꎬ

２０１３ꎻＺｈｏｎｇ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０１３)ꎮ 蒽醌类化合物为芦荟

的主要活性成分(陈彤彤等ꎬ２０２２)ꎮ 如芦荟大黄

素具有较强的抗肿瘤、心血管保护、抗病毒等活性

(李牧和杜智敏ꎬ２０１５)ꎻ芦荟苷具有抑菌和抗炎的

作用(王晔等ꎬ２０１８)等ꎮ 如上所述ꎬ对中药库拉索

芦荟及其主要活性成分的药理活性研究较为深

入ꎬ其已知的化学成分已有 ７７ 种(Ｋａｈｒａｍａｎｏｇ̌ｌｕ ｅｔ
ａｌ.ꎬ ２０１９)ꎬ但这些化学成分是对中药库拉索芦荟

众多的天然药物化学研究结果的汇总ꎬ而对一份

中药库拉索芦荟样品究竟可以检测到多少种化学

成分及其主要化学成分的液质裂解规律尚未见有

系统的研究ꎮ 在以往研究中 (吴小芳等ꎬ２０１４ꎻ
Ｎａｚｅａｍ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０１７ꎻＢｅｎｄｊｅｄｉｄ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０２１ꎻ陈彤彤

等ꎬ２０２２)ꎬ在一次分析中同时可鉴定出的芦荟化

学成分不超过 ４０ 种ꎮ 此外ꎬ液相色谱－二极管阵

列检测器－电喷雾离子化－离子阱－飞行时间－多

级质谱(ＨＰＬＣ￣ＤＡＤ￣ＥＳＩ￣ＩＴ￣ＴＯＦ￣ＭＳｎ)技术具有高

灵敏度、高分辨率、高质量精度和宽质量范围的特

点ꎬ其被认为是一种理想的结构鉴定工具(王炳然

等ꎬ２０２３)ꎮ 因此ꎬ本研究采用该技术快速检测和

４１３ 广　 西　 植　 物 ４４ 卷



鉴定 /指认中药库拉索芦荟的化学成分ꎬ拟探讨以

下问题:(１)阐明一份具体的中药库拉索芦荟样品

中究竟可以检测到多少种化学成分ꎻ(２)发现更多

的化学成分并为其药效物质及质量控制研究提供

科学依据ꎮ

１　 材料与方法

１.１ 仪器和材料

Ｓｈｉｍａｄｚｕ ＬＣ￣ＭＳ￣ＩＴ￣ＴＯＦ 系 统 ( Ｓｈｉｍａｄｚｕꎬ 日

本)ꎬ包括 ＬＣ￣２０ＡＤ 输液泵(２ 个)、ＳＩＬ￣２０ＡＣ 自动

进样器、ＣＴＯ￣２０ＡＣ 柱温箱、ＳＰＤ￣Ｍ２０Ａ 二极管阵

列检测器、ＣＢＭ￣２０Ａ 控制器ꎮ 万分之一电子天平

(Ｓａｒｔｏｒｉｕｓꎬ美国)ꎻＭｉｌｌｉ￣Ｑ 超纯水制备仪(Ｍｉｌｌｉｐｏｒｅꎬ
美国)ꎻ ３￣３０Ｋ 低 温 离 心 机 ( Ｓｉｇｍａꎬ 美 国 )ꎻ ＫＱ￣
５００ＤＥ 超声波清洗器(昆山市超声仪器有限公司ꎬ
中国)ꎻＭＤ２００￣２ 氮吹仪(杭州奥盛仪器有限公司ꎬ
中国)ꎻＢｕｃｈｉ Ｒ￣２０ 旋转蒸发仪( Ｂｕｃｈｉꎬ瑞士)ꎻ乙
腈、甲醇、甲酸、乙醇(Ｆｉｓｈｅｒꎬ美国ꎬ色谱纯)ꎮ

中药芦荟(批号 Ｆ２００６０１０２ꎬ２０２１ 年 ３ 月 １２
日由河北御芝林公司提供ꎻ该芦荟于 ２０２０ 年 ６ 月

购自 陕 西 嘉 禾 药 业 有 限 公 司ꎬ 批 号 ＣＬＨ￣Ｃ￣
Ａ００６１７Ｂ)ꎬ根据«中国药典»芦荟【性状】、【鉴别】
和【含量测定】项下的描述ꎬ经北京大学药学院徐

风副教授鉴定为百合科植物库拉索芦荟 ( Ａｌｏｅ
ｂａｒｂａｄｅｎｓｉｓ)叶的汁液浓缩干燥物ꎬ即中药库拉索

芦荟ꎬ其质量符合«中国药典»规定ꎮ 芦荟新苷 Ｄ
(ＰＳ０８０１￣００２５ꎬ ２５ ｍｇ)、芦荟素 Ａ(ＰＳ０１３６￣００２５ꎬ
２５ ｍｇ)、芦荟大黄素( ＰＳ１２５５￣００２５ꎬ ２５ ｍｇ)、７￣Ｏ￣
甲基芦荟新苷 Ａ(ＰＳ０７９９￣００１０ꎬ １０ ｍｇ)、大黄素甲

醚(ＰＳ０１０６２６ꎬ ２０ ｍｇ)、大黄素￣８￣Ｏ￣β￣Ｄ￣吡喃葡萄

糖苷( ＰＳ０１１８６５ꎬ ２０ ｍｇ)均购自成都普思生物科

技股份有限公司ꎻ芦荟苦素( Ｂ２３１３６￣２０ꎬ ２０ ｍｇ)
购自上海源叶生物科技有限公司ꎻａｌｔｅｃｈｒｏｍｏｎｅ Ａ
(Ｍ０９５３１２ꎬ ５ ｍｇ)和芦荟宁 Ａ(Ｍ０４４６２２ꎬ ５ ｍｇ)均
购自北京迈瑞达科技有限公司ꎮ 所有对照品的纯

度均大于 ９８.０％(ＨＰＬＣꎬ ２５４ ｎｍ)ꎮ
１.２ 方法

１.２.１ 供试品溶液的制备 　 取中药库拉索芦荟ꎬ粉
碎过五号筛ꎬ精密称定 ０.２０ ｇꎬ加入 ２０ ｍＬ 甲醇ꎬ称
定质量ꎬ２０ ℃超声提取 ３０ ｍｉｎꎬ放冷至室温ꎬ再称

定质量ꎬ用甲醇补足减失的质量ꎬ摇匀ꎬ４ ℃、７ １０４
ｇ 离心 １５ ｍｉｎꎬ取 ２ ｍＬ 上清液ꎬ经 ０.２２ μｍ 微孔滤

膜过滤ꎬ氮吹至干ꎬ再加 １００ μＬ 甲醇溶解ꎬ即得中

药库拉索芦荟提取物供试品溶液ꎬ储存于－２０ ℃
冰箱中备用ꎮ
１.２.２ 对照品溶液的制备 　 精密称取对照品 １０.００
ｍｇꎬ溶解于 １０ ｍＬ 甲醇中ꎬ配制成 １ ｍｇ􀅰ｍＬ￣１的溶

液ꎬ精确吸取每种对照品溶液 １００ μＬꎬ混匀后配制

成含有 ９ 种对照品的混合对照品溶液ꎬ待液质

分析ꎮ
１.２.３ 液质分析条件 　 Ｐｈｅｎｏｍｅｎｅｘ Ｇｅｍｉｎｉ Ｃ１８色谱

柱 ( ２５０ ｍｍ × ４. ６ ｍｍꎬ ５. ０ μｍ)ꎬ Ｐｈｅｎｏｍｅｎｅｘ
Ｓｅｃｕｒｉｔｙ Ｇｕａｒｄ (４ ｍｍ × ３.０ ｍｍꎬ ５.０ μｍ)保护柱

(Ｐｈｅｎｏｍｅｎｅｘꎬ Ｔｏｒｒａｎｃｅꎬ ＣＡꎬ ＵＳＡ)ꎮ 柱温为 ３５ ℃ꎬ
进样体积为 １０ μＬꎬ流动相为 Ａ(纯水)、Ｂ(乙腈)ꎬ
流速为 １.０００ ｍＬ􀅰ｍｉｎ￣１ꎮ 流动相梯度如下:０ ~ ４５
ｍｉｎꎬ１０％~２０％Ｂꎻ４５ ~ ８０ ｍｉｎꎬ２０％ ~ ２５％Ｂꎻ８０ ~ １２０
ｍｉｎꎬ２５％~３０％Ｂꎻ１２０ ~ １４０ ｍｉｎꎬ３０％ ~ ３５％Ｂꎻ１４０ ~
１５０ ｍｉｎꎬ３５％ ~ ５０％Ｂꎻ１５０ ~ １６０ ｍｉｎꎬ５０％ ~ ７０％Ｂꎻ
１６０~１７０ ｍｉｎꎬ７０％ ~１００％Ｂꎻ１７０~１７５ ｍｉｎꎬ１００％Ｂꎮ
ＤＡＤ 记录波长为 １９０ ~ ４００ ｎｍꎮ 质谱条件如下:电
喷雾离子源(ＥＳＩ)ꎬ正负离子交替检测模式ꎻ质量扫

描范围 ｍ / ｚ ５０ ~ １ ０００(ＭＳ)ꎬｍ / ｚ ５０ ~ １ ０００(ＭＳ２和

ＭＳ３)ꎻ相对碰撞诱导解离能量为 ５０％ꎻ加热块温度

为 ２００ ℃ꎻ曲形脱溶剂管温度为 ２００ ℃ꎻ检测电压为

１.７０ ｋＶꎻ接口电压为( ＋)４.５、( －) －３.５ ｋＶꎻ雾化气

(氮气)流速为 １.５ Ｌ􀅰ｍｉｎ￣１ꎮ
１.２.４ 数据处理和成分分析 　 采用 ＬＣＭＳｓｏｌｕｔｉｏｎ
Ｖ.３.６０ 软件分析所得原始质谱数据ꎬ有对照品比

对的化合物ꎬ将供试品溶液中各成分的保留时间、
准分子离子、碎片离子信息等与对照品进行比对

确认ꎮ 无对照品比对的化合物ꎬ根据其保留时间、
准分子离子、碎片离子ꎬ并参考文献中报道的质谱

碎片信息以及检索 ＳｃｉＦｉｎｄｅｒ 数据库ꎬ推测其化学

结构ꎮ

２　 结果与分析

本研究中ꎬ质谱中常见的中性丢失有 ３０.０１ Ｄａ
(ＣＨ２Ｏ)、１４.０１ Ｄａ( ＣＨ２)、４３.９９ Ｄａ( ＣＯ２)、４４.０３
Ｄａ(Ｃ２Ｈ４Ｏ)、２７.９９ Ｄａ(ＣＯ)、４２.０１ Ｄａ(Ｃ２Ｈ２Ｏ)、
１８.０１ Ｄａ(Ｈ２Ｏ)、６０.０２ Ｄａ(Ｃ２Ｈ４Ｏ２)等ꎬ分别表明

分子中含有甲醛基或甲醇基、甲基、羧基或内酯、
乙醛基、羰基、乙酰基、羟基(以 Ｈ２Ｏ 形式失去)、
乙酸基等ꎮ
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２.１ 芦荟化学成分对照品的质谱特征

９ 种化学成分对照品的质谱信息详见表 １ꎮ 限

于篇幅ꎬ仅将芦荟新苷 Ｄ 的裂解途径画出ꎬ详见

图 １ꎮ

表 １　 芦荟 ９ 种化学成分对照品的质谱数据
Ｔａｂｌｅ １　 Ｍａｓｓ ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｉｃ ｄａｔａ ｏｆ ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ ｏｆ ｎｉｎｅ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓ ｏｆ Ａｌｏｅ

对照品
Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ ｃｏｍｐｏｕｎｄ

质荷比
ｍ / ｚ

分子式
Ｆｏｒｍｕｌａ

离子
Ｉｏｎ

特征碎片离子
Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｆｒａｇｍｅｎｔ ｉｏｎ

芦荟新苷 Ｄ
Ａｌｏｅｒｅｓｉｎ Ｄ

５５５.１８７ ７ Ｃ２９Ｈ３２Ｏ１１ [Ｍ－Ｈ] － ５３７.１７２ ２ [Ｍ－Ｈ－Ｈ２ Ｏ] －ꎬ ５１１.１５９ １ [Ｍ－Ｈ－Ｃ２ Ｈ４ Ｏ] －ꎬ
４５１.１３６ ６ [Ｍ－Ｈ－Ｃ２Ｈ４ Ｏ－Ｃ２ Ｈ４ Ｏ２ ]

－ꎬ ２９７.０７４ ３ [Ｍ－Ｈ－
Ｃ４Ｈ８Ｏ４]

－ꎬ ２４３.０６６ ７ꎬ ２１５.０７４ ５ꎬ １８９.０５５ ６ꎬ １６３.０４６ ０

芦荟素 Ａ
Ａｌｏｉｎ Ａ

４１７.１１９ １ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ９ [Ｍ－Ｈ] － ２７９.０５９ ７ [Ｍ－Ｈ－Ｃ４ Ｈ８ Ｏ４ －Ｈ２ Ｏ] －ꎬ ２５１. ０７１ ３ [ Ｍ－Ｈ－
Ｃ４Ｈ８Ｏ４－Ｈ２Ｏ－ＣＯ] －ꎬ ２２３. ０７５ ４ [Ｍ－Ｈ－Ｃ４ Ｈ８ Ｏ４ －Ｈ２ Ｏ－
２ＣＯ] －ꎬ ２６９.０８０ ４ꎬ ２５５.０６３ ６ꎬ ２４１.０７７ ０ꎬ ２３９.０７２ ７

芦荟大黄素
Ａｌｏｅ￣ｅｍｏｄｉｎ

２６９.０４５ ５ Ｃ１５Ｈ１０Ｏ５ [Ｍ－Ｈ] － ２３９.０３２ ３ [Ｍ－Ｈ－ ＣＨ２ Ｏ] －ꎬ ２１１. ０３７ １ [ Ｍ －Ｈ－ ＣＨ２ Ｏ －
ＣＯ] －ꎬ １８３. ０５３ １ [ Ｍ － Ｈ － ＣＨ２ Ｏ － ２ＣＯ] －ꎬ ２４１. ０４７ ６ꎬ
２２５.０４６ ８ꎬ １９７.０５０ １ꎬ １８１.０５４ ５

７￣Ｏ￣甲基芦荟新苷 Ａ
７￣Ｏ￣ｍｅｔｈｙｌａｌｏｅｒｅｓｉｎ Ａ

５５３.１７１ ５ Ｃ２９Ｈ３０Ｏ１１ [Ｍ－Ｈ] － ４０７.１３７ ５ [Ｍ－Ｈ－Ｃ９Ｈ６Ｏ２]
－ꎬ ３６５.１２５ ３ [Ｍ－Ｈ－Ｃ９Ｈ６Ｏ２ －

Ｃ２Ｈ２Ｏ] －ꎬ ２４３.０６５ ０ [Ｍ－Ｈ－Ｃ９ Ｈ６ Ｏ２ －Ｃ２ Ｈ２ Ｏ－Ｃ４ Ｈ８ Ｏ３ －
Ｈ２Ｏ] －ꎬ ２１５.０７２ ３ [Ｍ－Ｈ－Ｃ９Ｈ６Ｏ２－Ｃ２Ｈ２Ｏ－Ｃ４Ｈ８Ｏ３－Ｈ２Ｏ－
ＣＯ] －ꎬ ３３３.０９６ ５ꎬ ２７５.０９０ ８ꎬ １９１.０６０ ７

芦荟苦素
Ａｌｏｅｓｉｎ

３９３.１１９ １ Ｃ１９Ｈ２２Ｏ９ [Ｍ－Ｈ] － ２７３.０７７ ８ [Ｍ－Ｈ－Ｃ４Ｈ８Ｏ４]
－ꎬ ２４５.０８３ １ [Ｍ－Ｈ－Ｃ４Ｈ８Ｏ４ －

ＣＯ] －ꎬ ２３１.０６６ ８ [Ｍ－Ｈ－Ｃ４Ｈ８Ｏ４ －ＣＯ－ＣＨ２ ]
－ꎬ ２０３.０７２ ５

[Ｍ － Ｈ － Ｃ４ Ｈ８ Ｏ４ － ＣＯ － ＣＨ２ － ＣＯ] －ꎬ １４７. ０４９ ０ [ Ｍ －
Ｈ－Ｃ４Ｈ８Ｏ４－ＣＯ－ＣＨ２－ＣＯ－Ｃ３Ｈ４Ｏ] －

大黄素甲醚
Ｐｈｙｓｃｉｏｎ

２８３.０６１ ７ Ｃ１６Ｈ１２Ｏ５ [Ｍ－Ｈ] － ２６９.０４８ ９ [Ｍ－Ｈ－ＣＨ２]
－ꎬ ２４１.０７７ ０ [Ｍ－Ｈ－ＣＨ２－ＣＯ] －ꎬ

２２５.０４４ ３ [Ｍ－Ｈ－ＣＨ２ －ＣＯ２ ]
－ꎬ １８１.０６０ ９ [Ｍ－Ｈ－ＣＨ２ －

２ＣＯ２]
－ꎬ １９７.０９６ ６

Ａｌｔｅｃｈｒｏｍｏｎｅ Ａ １８９.０５５ ７ Ｃ１１Ｈ１０Ｏ３ [Ｍ－Ｈ] － １７４.０３５ ９ [Ｍ－Ｈ－ＣＨ３􀅰] －ꎬ
１４６.０３０ ０ [Ｍ－Ｈ－ＣＨ３􀅰－ＣＯ] －

大黄素￣８￣Ｏ￣β￣Ｄ￣吡喃葡萄糖苷
Ｅｍｏｄｉｎ￣８￣Ｏ￣β￣Ｄ￣ｇｌｕｃｏｓｉｄｅ

４３１.０９８ ４ Ｃ２２Ｈ２０Ｏ１０ [Ｍ－Ｈ] － ３７１.０８３ １ [Ｍ－Ｈ－Ｃ２Ｈ４Ｏ２]
－ꎬ ３１１.０６２ ３ [Ｍ－Ｈ－２Ｃ２Ｈ４Ｏ２]

－ꎬ
２９７.０４２ ３ [Ｍ－Ｈ－２Ｃ２Ｈ４Ｏ２ －ＣＨ２]

－ꎬ ３３５.０６２ １ꎬ ３０７.０６３ ５ꎬ
２９３.０５１ ４ꎬ ２６９.０５１ １ꎬ ２６５.０５３ ８

芦荟宁 Ａ
Ａｌｏｅｎｉｎ Ａ

４０９.１１４ ０ Ｃ１９Ｈ２２Ｏ１０ [Ｍ－Ｈ] － ３９１.１２７ ３ [Ｍ －Ｈ－Ｈ２ Ｏ] －ꎬ ３７３. １１１ ３ [ Ｍ －Ｈ － ２Ｈ２ Ｏ] －ꎬ
３４７.１４０ ９ [Ｍ－Ｈ－Ｈ２Ｏ－ＣＯ２]

－ꎬ ３１７.１３０ ０ [Ｍ－Ｈ－Ｈ２Ｏ－ＣＯ２ －
ＣＨ２Ｏ] －ꎬ ２８９. １３６ ８ [ Ｍ － Ｈ － Ｈ２ Ｏ － ＣＯ２ － ＣＨ２ Ｏ － ＣＯ] －ꎬ
２７１.１２７ ７ [Ｍ－Ｈ－Ｈ２ Ｏ－ＣＯ２ －ＣＨ２ Ｏ－ＣＯ－Ｈ２ Ｏ] －ꎬ ２５３.１１７ ５
[Ｍ－Ｈ－Ｈ２Ｏ－ＣＯ２－ＣＨ２Ｏ－ＣＯ－２Ｈ２Ｏ] －ꎬ ３６３.１１８ ４ꎬ ２５９.０９１ ７

２.２ ＨＰＬＣ￣ＤＡＤ￣ＥＳＩ￣ＩＴ￣ＴＯＦ￣ＭＳｎ分析的中药库

拉索芦荟化学成分

按 １.２ 项下条件分析检测芦荟供试品溶液ꎬ得
到负离子模式下的基峰色谱图(ＢＰＣ)见图 ２ꎬ共检

测到 １６８ 种中药库拉索芦荟的化学成分ꎬ其中已

鉴定 /指认 ７８ 种化学成分ꎬ其具体信息见表 ２ꎬ未
鉴定的 ９０ 种化学成分见表 ３ꎮ

２.３ 主要化学成分的裂解规律和结构解析

２.３.１ 蒽醌类成分的鉴定 　 蒽醌类成分是具有多

种活性的酚类化合物ꎬ是中药芦荟的主要活性成

分ꎬ如芦荟大黄素ꎮ 化合物 Ｃ５６ 在负离子一级质

谱中可见 [Ｍ－Ｈ] －为 ｍ / ｚ ２６９.０４５ １ꎬ预测其分子

式为 Ｃ１５Ｈ１０Ｏ５ꎬ在二级质谱中观察到由准分子离

子失 去 ２７. ９９ Ｄａ ( ＣＯ) 产 生 的 碎 片 离 子 ｍ / ｚ

６１３ 广　 西　 植　 物 ４４ 卷



图 １　 芦荟化学成分芦荟新苷 Ｄ 可能的裂解途径
Ｆｉｇ. １　 Ｐｒｏｐｏｓｅｄ ｆｒａｇｍｅｎｔａｔｉｏｎ ｐａｔｈｗａｙｓ ｏｆ ａｌｏｅｒｅｓｉｎ Ｄ ｏｆ Ａｌｏｅ

２４１.０４９ ６ (Ｃ１４Ｈ９Ｏ４)ꎬ对比参考文献(Ｚｈａｎｇ ｅｔ ａｌ.ꎬ
２０１７)及对照品碎片信息鉴定化合物 Ｃ５６ 为芦荟

大黄素同分异构体ꎮ
２.３.２ 蒽酮类成分的鉴定 　 蒽酮类成分有芦荟糖

苷 Ａ、芦荟糖苷 Ｂ 和 ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｄ 等ꎮ 化合物 Ｃ３６－
Ｃ４０ 互为同分异构体ꎬ在负离子一级质谱中观察

到其准分子离子峰 [Ｍ－Ｈ] －(ｍ / ｚ ５６３.１８)或 [Ｍ＋
ＨＣＯＯＨ－ Ｈ] － ( ｍ / ｚ ６０９. １８)ꎬ 预 测 其 分 子 式 为

Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１３ꎮ 以化合物 Ｃ４０ 为例ꎬ探索化合物 Ｃ３６－
Ｃ４０ 的裂解途径ꎮ 在化合物 Ｃ４０ 的二级质谱中观

察到由准分子离子连续失去 １２０.０４ Ｄａ (Ｃ４Ｈ８Ｏ４)
和 ４２.０１ Ｄａ(Ｈ２Ｏ)产生的碎片离子 ｍ / ｚ ４４３.１３１ ４
和 ｍ / ｚ ４０１.１２４ ５ꎬ其可能的质谱裂解途径如图 ３
所示ꎮ 对比参考文献(Ａｌｄａｙｅｌ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０２０ꎻ陈彤彤

等ꎬ２０２２ ) 鉴 定 化 合 物 Ｃ４０ 为 ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ａ ｏｒ
ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒꎮ 化合物 Ｃ３６－Ｃ３９ 为 Ｃ４０ 的

同 分 异 构 体ꎬ 因 此 也 被 鉴 定 为 ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ａ ｏｒ
ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒｓꎮ

化合物 Ｃ７６－Ｃ７８ 互为同分异构体ꎬ在负离子

一级质谱中其准分子离子峰 [Ｍ＋ＨＣＯＯＨ－Ｈ] －为

ｍ / ｚ ６２５.１８ꎬ预测其分子式为 Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１４ꎮ 以化合物

Ｃ７８ 为例ꎬ探索化合物 Ｃ７６－Ｃ７８ 的裂解途径ꎮ 在

化合物 Ｃ７８ 的二级质谱中观察到由准分子离子连

续失去 １２０. ０４ Ｄａ( Ｃ４Ｈ８Ｏ４)、１８２. ０８ Ｄａ [ １４６. ０６
Ｄａ(Ｃ６Ｈ１０Ｏ４) ＋３６.０２ Ｄａ(２Ｈ２Ｏ)]产生的碎片离子

ｍ / ｚ ４５９. １２５ ２ 和 ｍ / ｚ ２７７. ０５４ １ꎮ 通 过 查 阅

ＳｃｉＦｉｎｄｅｒ 数 据 库ꎬ 初 步 鉴 定 化 合 物 Ｃ７８ 为

ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｄ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒꎮ 化合物 Ｃ７６－Ｃ７７ 为化合物

Ｃ７８ 的 同 分 异 构 体ꎬ 因 此 也 被 初 步 鉴 定 为

ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｄ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒꎮ
２.３.３ 色酮类成分的鉴定 　 色酮类有芦荟新苷 Ｄ、
芦荟新苷 Ｇ、ｒａｂａｉｃｈｒｏｍｏｎｅ、７￣Ｏ￣甲基芦荟新苷 Ａ、
芦荟苦素、８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ、芦荟新苷 Ｃ 等ꎮ 以

芦荟新苷 Ｇ、芦荟苦素、８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ、芦荟新

苷 Ｃ、芦荟新苷 Ｄ 和 ７￣Ｏ￣甲基芦荟新苷 Ａ 为例ꎬ探
索色酮类成分可能的裂解途径ꎮ

７１３２ 期 张静等: 中药库拉索芦荟化学成分的液质定性分析



表 ２　 中药库拉索芦荟中 ７８ 种化学成分的 ＨＰＬＣ￣ＤＡＤ￣ＩＴ￣ＴＯＦ￣ＭＳｎ鉴定结果
Ｔａｂｌｅ ２　 Ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ７８ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓ ｉｎ Ａｌｏｅ ｍａｄｅ ｆｒｏｍ Ａｌｏｅ ｂａｒｂａｄｅｎｓｉｓ ｂｙ ＨＰＬＣ￣ＤＡＤ￣ＩＴ￣ＴＯＦ￣ＭＳｎ

序号
Ｎｏ.

保留时间
ｔＲ(ｍｉｎ)

分子式
Ｆｏｒｍｕｌａ

类别Ｃ

ＴｙｐｅＣ
实测值
Ｍｅａｓｕｒｅｄ

ｖａｌｕｅ (ｍ / ｚ)

误差
Ｅｒｒｏｒ

(ｐｐｍ)

主要碎片离子
Ｍａｊｏｒ ｆｒａｇｍｅｎｔ ｉｏｎ (ｍ / ｚ)

化合物
Ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｃ１ ７４.０８ Ｃ２９Ｈ３０Ｏ１０ Ⅲ ５３７.１７４ ０ －４.８４ ２６９.０７１ ８ꎬ ２５５.０５８ １ꎬ
２１５.０７１ ４

芦荟新苷 Ｇ
Ａｌｏｅｒｅｓｉｎ Ｇ

Ｃ２Ｂ ７.５７ Ｃ２８Ｈ３２Ｏ１３ Ⅱ ５７５.１７４ １ －５.０４ ３６７.１００ ５ꎬ ２１５.０５７ ５ Ｌｉｔｔｏｒａｌｏｉｎ

Ｃ３Ａ ８.７３ Ｃ１９Ｈ２２Ｏ９ Ⅲ ３９３.１２０ ０ ２.２９ ２７３.０７１ ７ꎬ ２４５.０７５ ８ꎬ
２３１.０５４ ２ꎬ ２０３.０７７ ７

芦荟苦素
Ａｌｏｅｓｉｎ

Ｃ４ ９.５２ Ｃ１９Ｈ２２Ｏ９ Ⅲ ３９３.１１９ １ ０.００ ３５１.１０３ ３ꎬ ３０３.０８２ ３ꎬ
２７３.０７４ ９ꎬ ２４５.０７８ １ꎬ
２３１.０４３ ５ꎬ ２０３.０７１ １

芦荟苦素同分异构体
Ａｌｏｅｓｉｎ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ５ ２５.５４ Ｃ１９Ｈ２２Ｏ９ Ⅲ ３９３.１１９ ２ ０.１０ ３０３.０７６ ４ꎬ ２７３.０７４ ２ꎬ
２４５.０７９ ２ꎬ ２３１.０４８ ８ꎬ
２０３.０６６ ３

芦荟苦素同分异构体
Ａｌｏｅｓｉｎ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６ ８.９５ Ｃ１９Ｈ２４Ｏ９ Ⅲ ３９５.１３３ ２ －４.０５ ３５１.１１６ ２ꎬ ２３１.０６５ ４ꎬ
２０３.０６７ １

８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ７ １０.６２ Ｃ１９Ｈ２４Ｏ９ Ⅲ ３９５.１３４ ２ －１.５２ ３５１.１０６ ０ꎬ ２７５.０８９ ９ꎬ
２３１.０６２ １ꎬ ２０３.０６７ ７ꎬ
１８５.０５５ ７

８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ８ １１.７５ Ｃ１９Ｈ２４Ｏ９ Ⅲ ３９５.１３５ ４ １.５２ ３５１.１０６ ５ꎬ ２７５.０９２ １ꎬ
２３１.０６９ ３ꎬ ２０３.０７０ １

８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ９ １６.８８ Ｃ１９Ｈ２４Ｏ９ Ⅲ ３９５.１３４ １ －１.７７ ２７５.０９１ ５ꎬ ２３１.０５５ ５ ８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ１０ ２４.５５ Ｃ１９Ｈ２４Ｏ９ Ⅲ ３９５.１３４ ０ －２.０２ ２７５.０８６ ９ꎬ ２３１.０５６ ２ꎬ
２０３.０６７ ７

８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ１１ ２５.８３ Ｃ１９Ｈ２４Ｏ９ Ⅲ ３９５.１３４ ７ －０.２５ ２７５.０８８ １ꎬ ２３１.０６７ ２ꎬ
２０３.０６８ ６

８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ１２ ２７.５８ Ｃ１９Ｈ２４Ｏ９ Ⅲ ３９５.１３４ ４ －１.０１ ３５１.１１９ ３ꎬ ２７５.０８９ ４ꎬ
２３１.０６４ ６ꎬ ２０３.０７３ ８

８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ１３ １２.５１ Ｃ２０Ｈ２４Ｏ９ Ⅲ ４０７.１３４ ８ ０.００ ２７５.０７９ ０ꎬ ２４３.０６２ ９ ７￣Ｏ￣ｍｅｔｈｙｌａｌｏｅｓｉｎ

Ｃ１４Ｂ １４.６３ Ｃ２１Ｈ２６Ｏ１０ Ⅲ ４３７.１４５ ７ ０.９２ ４０５.１１０ ４ꎬ ２８５.０７３ ５ꎬ
２５７.０７６ ０ꎬ ２１１.０６２ ０

７￣(β￣Ｄ￣ｇｌｕｃｏｐｙｒａｎｏｓｙｌｏｘｙ)￣５￣
(４￣ｈｙｄｒｏｘｙ￣２￣ｏｘｏｐｅｎｔｙｌ)￣２￣ｍｅｔｈｙｌ￣
４Ｈ￣１￣ｂｅｎｚｏｐｙｒａｎ￣４￣ｏｎｅ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ１５Ｂ ２３.７５ Ｃ２１Ｈ２６Ｏ１０ Ⅲ ４３７.１４５ ７ １.８３ ３９１.１３０ ２ꎬ ２６９.０８７ ３ ７￣(β￣Ｄ￣ｇｌｕｃｏｐｙｒａｎｏｓｙｌｏｘｙ)￣５￣
(４￣ｈｙｄｒｏｘｙ￣２￣ｏｘｏｐｅｎｔｙｌ)￣２￣ｍｅｔｈｙｌ￣
４Ｈ￣１￣ｂｅｎｚｏｐｙｒａｎ￣４￣ｏｎｅ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ１６Ｂ １６.７８ Ｃ２１Ｈ２６Ｏ１０ Ⅲ ４８３.１４９ ９ －１.８６ ４３７.１４０ ０ꎬ ４１９.１３２ ６ꎬ
３９３.１２１ ７

７￣(β￣Ｄ￣ｇｌｕｃｏｐｙｒａｎｏｓｙｌｏｘｙ)￣５￣
(４￣ｈｙｄｒｏｘｙ￣２￣ｏｘｏｐｅｎｔｙｌ)￣２￣ｍｅｔｈｙｌ￣
４Ｈ￣１￣ｂｅｎｚｏｐｙｒａｎ￣４￣ｏｎｅ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ１７Ｂ １７.５４ Ｃ２１Ｈ２４Ｏ１０ Ⅳ ４３５.１３０ ０ ０.６９ ３９１.１３１ ３ꎬ ３７３.１２６ ３ꎬ
３５７.０９２ ０ꎬ ３２５.１０５ ４ꎬ
３１３.１０６ ７ꎬ ２９６.１００ ６ꎬ
２８３.０７８ ８ꎬ ２７１.０９３ ０ꎬ
２３１.０６８ ８

Ｅｔｈｙｌｉｄｅｎｅ￣ａｌｏｅｎｉｎ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ１８Ｂ １８.８２ Ｃ２１Ｈ２４Ｏ１０ Ⅳ ４３５.１２８ ９ －１.８４ ３３１.１１０ ３ꎬ ３２５.０９５ ８ꎬ
３１３.１０１ ２ꎬ ２７１.０９４ ６ꎬ
２５７.０９７ ８ꎬ ２３１.０６８ ８ꎬ
２１５.０８５ ３

Ｅｔｈｙｌｉｄｅｎｅ￣ａｌｏｅｎｉｎ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ１９Ｂ ２４.８９ Ｃ２１Ｈ２４Ｏ１０ Ⅳ ４３５.１２８ ９ １.６１ ２７１.０４８ ６ꎬ ２６７.０５６ ５ꎬ
２５３.０４７ ９

Ｅｔｈｙｌｉｄｅｎｅ￣ａｌｏｅｎｉｎ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ２０ ２２.８２ Ｃ１９Ｈ２２Ｏ１０ Ⅳ ４０９.１１２ ３ －４.１６ ２４７.０５９ ７ꎬ ２０３.０６６ ９ 芦荟宁 Ａ 或同分异构体
Ａｌｏｅｎｉｎ Ａ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ２１ ２８.１３ Ｃ１９Ｈ２２Ｏ１０ Ⅳ ４０９.１１２ ５ －３.６７ ２４７.０５７ １ꎬ ２０３.０６１ ７ 芦荟宁 Ａ 或同分异构体
Ａｌｏｅｎｉｎ Ａ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

８１３ 广　 西　 植　 物 ４４ 卷



续表 ２

序号
Ｎｏ.

保留时间
ｔＲ(ｍｉｎ)

分子式
Ｆｏｒｍｕｌａ

类别Ｃ

ＴｙｐｅＣ
实测值
Ｍｅａｓｕｒｅｄ

ｖａｌｕｅ (ｍ / ｚ)

误差
Ｅｒｒｏｒ

(ｐｐｍ)

主要碎片离子
Ｍａｊｏｒ ｆｒａｇｍｅｎｔ ｉｏｎ (ｍ / ｚ)

化合物
Ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｃ２２Ｂ ２４.２８ Ｃ１５Ｈ１６Ｏ５ Ⅲ ２７５.０９１ ６ －３.２７ ２３１.０６８ ８ꎬ ２１３.０５１ ３ꎬ
１８９.０５７ ８

２￣(ｈｙｄｒｏｘｙｍｅｔｈｙｌ)￣５￣[(４Ｓ)￣４￣ｈｙｄｒｏｘｙ￣
２￣ｏｘｏｐｅｎｔｙｌ]￣４Ｈ￣１￣ｂｅｎｚｏｐｙｒａｎ￣４￣ｏｎｅ

Ｃ２３ ２８.５３ Ｃ３０Ｈ４０Ｏ１７ Ⅴ ６７１.２１６ ５ －４.１７ ５２５.１５４ １ꎬ ２１３.０５２ ０ꎬ
１８５.０５５ ７

Ａｌｏｖｅｒｏｓｉｄｅ Ａ

Ｃ２４Ｂ ２８.９６ Ｃ２３Ｈ３０Ｏ１３ Ⅴ ５１３.１６１ ４ －３.５１ ３５１.１０４ ６ꎬ １８９.０５３ １ Ｐｌｉｃａｔａｌｏｓｉｄｅ

Ｃ２５Ｂ ２７.５８ Ｃ３２Ｈ４０Ｏ１５ Ⅲ ６６３.２２８ ８ －０.９０ ５０１.１７２ ３ꎬ ３２５.０８７ ４ꎬ
３０７.０８６ １ꎬ １８７.０３８ ８

Ｅｐｉｍｅｄｋｏｒｅｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ２６Ｂ ２９.４５ Ｃ３２Ｈ４０Ｏ１５ Ⅲ ６６３.２２７ ９ －２.２６ ５０１.１８２ ４ꎬ ３０７.０７８ ７ꎬ
２６５.０６２ ７

Ｅｐｉｍｅｄｋｏｒｅｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ２７Ｂ ３０.６４ Ｃ３２Ｈ４０Ｏ１５ Ⅲ ６６３.２２６ ８ －３.９２ ３２５.０８８ ４ꎬ ３０７.０７７ ９ꎬ
２６５.０６９ ３

Ｅｐｉｍｅｄｋｏｒｅｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ２８Ｂ ３８.０１ Ｃ２４Ｈ２６Ｏ１２ Ⅲ ５０５.１３３ ６ －３.１７ ３４３.０７９ ４ꎬ ３２５.０６５ １ꎬ
２９９.０８７ ８ꎬ ２８１.０７６ ０

１Ｈ￣２￣ｂｅｎｚｏｐｙｒａｎ￣１￣ｏｎｅ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ２９Ｂ ４２.３０ Ｃ２４Ｈ２６Ｏ１２ Ⅲ ５０５.１３４ ２ －１.９８ ３４３.０８０ ７ꎬ ３２５.０７３ １ꎬ
２９９.０９０ ８ꎬ ２８１.０８０ ０ꎬ
２４１.０５１ ５ꎬ １９７.０５９ ９

１Ｈ￣２￣ｂｅｎｚｏｐｙｒａｎ￣１￣ｏｎｅ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ３０Ｂ １４２.６２ Ｃ２４Ｈ２６Ｏ１２ Ⅲ ５０５.１３３ ６ －３.１７ ３４３.０７９ ４ꎬ ３２５.０６５ １ꎬ
２９９.０８７ ８ꎬ ２８１.０７６ ０

１Ｈ￣２￣ｂｅｎｚｏｐｙｒａｎ￣１￣ｏｎｅ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ３１ ４２.８８ Ｃ２９Ｈ３２Ｏ１２ Ⅲ ５７１.１７９ １ －５.２５ ５２７.１５０ ８ꎬ ３５１.１０５ ８ꎬ
２３１.０６１ ６ꎬ １９３.０５３ ７ꎬ
１７９.０２３ ９

Ｒａｂａｉｃｈｒｏｍｏｎｅ

Ｃ３２ ４３.０６ Ｃ３４Ｈ３８Ｏ１７ Ⅳ ７１７.２０１ ４ －３.０７ ５５５.１４１ ８ꎬ ４０９.１０３ ４ꎬ
３０７.０７８ ６ꎬ ２８９.０７１ ８ꎬ
２４７.０５７ ６

芦荟宁 Ｂ
Ａｌｏｅｎｉｎ Ｂ

Ｃ３３ ３４.２３ Ｃ３４Ｈ３８Ｏ１６ Ⅲ ７０１.２０７ ７ －１.４３ ５３９.１５２ １ꎬ ３０７.０７９ １ꎬ
２３１.０６９ ８

芦荟新苷 Ｃ
Ａｌｏｅｒｅｓｉｎ Ｃ

Ｃ３４ ４６.４６ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ９ Ⅱ ４１７.１２０ ４ ３.１２ ２９７.０７３ ４ꎬ ２７９.０６７ ９ꎬ
２６９.０７６ ３ꎬ ２５１.０６９ ０ꎬ
２３３.０６０ ０

芦荟苷 Ａ 或同分异构体
Ａｌｏｉｎ Ａ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ３５Ａ ５０.２７ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ９ Ⅱ ４１７.１１８ ９ －０.４８ ２９７.０７２ ３ꎬ ２７９.０５４ １ꎬ
２６９.０７２ ４ꎬ ２５１.０７１ ２ꎬ
２２５.０６０ １

芦荟苷 Ａ
Ａｌｏｉｎ Ａ

Ｃ３６ ５２.９３ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１３ Ⅱ ５６３.１７４ ９ －３.７３ ４４３.１３０ ５ꎬ ４０１.１１９ ２ꎬ
３０３.０５１ ７ꎬ ２７７.０７３ １ꎬ
２５３.０５０ ２

Ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ａ ｏｒ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ３７ ６０.１１ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１３ Ⅱ ５６３.１７５ ８ －２.１３ ４４３.１２９ ４ꎬ ４２５.１２０ ９ꎬ
３６５.１０１ ３ꎬ ２９５.０５９ ２ꎬ
２７７.０４６ ３

Ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ａ ｏｒ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ３８ ９３.５１ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１３ Ⅱ ５６３.１７５ ８ －２.１３ ４４３.１２８ ２ꎬ ４２５.１３１ ０ꎬ
３６５.１０２ ３ꎬ ２９５.０５９ ８ꎬ
２７７.０４７ ７

Ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ａ ｏｒ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ３９ ５６.６４ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１３ Ⅱ ６０９.１８２ ７ ０.３３ ５６３.１７０ ７ꎬ ４４３.１３４ ６ꎬ
４０１.１２２ １ꎬ ２９５.０５５ ３ꎬ
２８１.０７２ ６ꎬ ２７７.０４６ １ꎬ
２６１.０５４ ５

Ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ａ ｏｒ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ４０ ６０.８７ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１３ Ⅱ ６０９.１８２ ５ １.１５ ５６３.１７１ ３ꎬ ４４３.１３１ ４ꎬ
４０１.１２４ ５ꎬ ２９５.０５７ １ꎬ
２８１.０７３ ２ꎬ ２７７.０４５ ３

Ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ａ ｏｒ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ４１Ａ ５３.３４ Ｃ２９Ｈ３２Ｏ１１ Ⅲ ５５５.１８６ ２ －１.８０ ５１１.１５５ ４ꎬ ２４３.０６１ ２ 芦荟新苷 Ｄ
Ａｌｏｅｒｅｓｉｎ Ｄ

Ｃ４２ ６８.９６ Ｃ２８Ｈ２８Ｏ１２ Ⅲ ５５５.１４９ ９ －１.６２ ３９１.０８６ ２ꎬ ３０７.０７８ ７ꎬ
２７１.０５６ ０ꎬ ２４７.０５８ １

６′￣Ｏ￣ｃｏｕｍａｒｏｙｌ￣ａｌｏｅｓｉｎ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

９１３２ 期 张静等: 中药库拉索芦荟化学成分的液质定性分析



续表 ２

序号
Ｎｏ.

保留时间
ｔＲ(ｍｉｎ)

分子式
Ｆｏｒｍｕｌａ

类别Ｃ

ＴｙｐｅＣ
实测值
Ｍｅａｓｕｒｅｄ

ｖａｌｕｅ (ｍ / ｚ)

误差
Ｅｒｒｏｒ

(ｐｐｍ)

主要碎片离子
Ｍａｊｏｒ ｆｒａｇｍｅｎｔ ｉｏｎ (ｍ / ｚ)

化合物
Ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｃ４３ ７８.１９ Ｃ２８Ｈ２８Ｏ１２ Ⅲ ５５５.１５０ ６ －０.３６ ３３１.０７５ ９ꎬ ３０７.０８１ ６ꎬ
２７１.０７０ １ꎬ ２４７.０５４ ４

６′￣Ｏ￣ｃｏｕｍａｒｏｙｌ￣ａｌｏｅｓｉｎ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ４４Ａ ５６.６４ Ｃ２９Ｈ３０Ｏ１１ Ⅲ ５５３.１７２ ６ １.９９ ４０７.１２８ ３ꎬ ２７５.０８６ ９ꎬ
２２７.０６２ １ꎬ １９１.０６９ ６

７￣Ｏ￣甲基芦荟新苷 Ａ
７￣Ｏ￣ｍｅｔｈｙｌ￣ａｌｏｅｒｅｓｉｎ Ａ

Ｃ４５Ｂ ５８.０３ Ｃ２５Ｈ２８Ｏ１２ Ⅲ ５１９.１５０ ８ －０.１９ ３５７.０９３ ２ꎬ ３３９.０７９ ６ꎬ
３２１.０７０ ５ꎬ ３１３.０９９ ５ꎬ
２９５.０８５ ６ꎬ ２８０.０７３ ６

３(２Ｈ)￣Ｂｅｎｚｏｆｕｒａｎｏｎｅꎬ ６ꎬ７￣ｄｉｈｙｄｒｏｘｙ￣
２￣[[ ２￣ｈｙｄｒｏｘｙ￣４￣( ４￣ｈｙｄｒｏｘｙｂｕｔｏｘｙ )￣
ｐｈｅｎｙｌ] ｍｅｔｈｙｌｅｎｅ]￣ｇｌｕｃｏｓｉｄｅ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ４６ ６３.６８ Ｃ２６Ｈ３０Ｏ１２ Ⅱ ５７９.１７１ ３ －１.０４ ４５９.１２６ ４ꎬ ４４１.１１４ ８ꎬ
４１７.１２８ ３ꎬ ２９５.０４２ ２ꎬ
２７７.０４４ ２

Ｄｅａｃｅｔｙｌｌｉｔｔｏｒａｌｏｉｎ ｏｒ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｃ

Ｃ４７ ７５.２１ Ｃ２６Ｈ３０Ｏ１２ Ⅱ ５７９.１７２ ０ ０.１７ ５３３.１５５ ３ꎬ ４４３.１２９ ５ꎬ
２９５.０５８ ４ꎬ ２６７.０５５ ８ꎬ
２５３.０５０ ２

Ｄｅａｃｅｔｙｌｌｉｔｔｏｒａｌｏｉｎ ｏｒ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｃ

Ｃ４８ ４０.４６ Ｃ２６Ｈ３０Ｏ１２ Ⅱ ５７９.１７２ １ ０.３５ ４１６.１０８ ８ꎬ ２９７.０６３ ０ꎬ
２５２.０３３ ４

Ｄｅａｃｅｔｙｌｌｉｔｔｏｒａｌｏｉｎ ｏｒ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｃ

Ｃ４９ ４５.１７ Ｃ２６Ｈ３０Ｏ１２ Ⅱ ５７９.１７１ ５ －０.６９ ４５９.１２６ ６ꎬ ４１７.１１７ ３ꎬ
３５１.０９２ ７ꎬ ３０９.０８１ ３ꎬ
２９７.０７８ １

Ｄｅａｃｅｔｙｌｌｉｔｔｏｒａｌｏｉｎ ｏｒ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｃ

Ｃ５０ ６３.３９ Ｃ２１Ｈ２０Ｏ９ Ⅰ ４１５.１０３ ５ －０.９６ ２９５.０５６ ５ꎬ ２６６.０５５ １ Ａｌｏｅ￣ｅｍｏｄｉｎ￣１１￣Ｏ￣ｒｈａｍｎｏｓｉｄｅ

Ｃ５１ ６５.３１ Ｃ２１Ｈ２０Ｏ９ Ⅰ ４１５.１０３ ５ －０.９６ ２９５.０５９ ２ꎬ ２６６.０６４ ８ Ａｌｏｅ￣ｅｍｏｄｉｎ￣１１￣Ｏ￣ｒｈａｍｎｏｓｉｄｅ

Ｃ５２Ｂ ７０.６７ Ｃ１８Ｈ１６Ｏ７ Ⅲ ３４３.０８３ ０ ２.０４ ３２５.０６４ ９ꎬ ３０７.０４６ ８ꎬ
２８１.０７９ ５ꎬ ２４１.０６６ ２

Ｆｅｒａｌｏｌｉｄｅ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ５３ ６７.０８ Ｃ２３Ｈ２４Ｏ１０ Ⅱ ４５９.１３１ ０ ２.８３ ２９７.０７３ ３ꎬ ２５１.０６５ １ꎬ
２２３.０７６ ２

６′￣Ｏ￣ａｃｅｔｙｌ￣ａｌｏｉｎ Ａ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ５４ ８４.７９ Ｃ２３Ｈ２４Ｏ１０ Ⅱ ４５９.１２８ ７ －２.１８ ３３９.０８６ ８ꎬ ２７９.０６１ ９ꎬ
２５１.０５８ ３

６′￣Ｏ￣ａｃｅｔｙｌ￣ａｌｏｉｎ Ａ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ５５ ８１.１９ Ｃ２３Ｈ２４Ｏ１０ Ⅱ ４５９.１２９ １ －１.３１ ３３９.０８５ １ꎬ ２７９.０６２ ９ꎬ
２５１.０６０ ５

６′￣Ｏ￣ａｃｅｔｙｌ￣ａｌｏｉｎ Ａ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ５６ １０２.６９ Ｃ１５Ｈ１０Ｏ５ Ⅰ ２６９.０４５ １ －１.４９ ２４１.０４９ ６ 芦荟大黄素同分异构体
Ｅｍｏｄｉｎ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ５７Ｂ １０４.３９ Ｃ１９Ｈ１８Ｏ７ Ⅲ ３５７.０９７ ６ －１.１２ ３３９.０８２ ８ꎬ ３２１.０７１ ５ꎬ
３１３.１０９ ６ꎬ ２９５.０９３ １ꎬ
２８０.０７２ ２ꎬ ２７１.０９５ ４ꎬ
２５１.１４０ ６

Ａｌｏｅｄｉｈｙｄｒｏｉｓｏｃｏｕｍａｒｉｎ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ５８Ｂ １１２.８３ Ｃ１９Ｈ１８Ｏ７ Ⅲ ３５７.０９７ ２ －２.２４ ３３９.１０３ ５ꎬ ３２１.０７２ ３ꎬ
３１３.１１８ ８ꎬ ２９５.０８２ ４ꎬ
２７１.０８３ ３

Ａｌｏｅｄｉｈｙｄｒｏｉｓｏｃｏｕｍａｒｉｎ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ５９ ９３.１６ Ｃ３０Ｈ２８Ｏ１１ Ⅱ ５６３.１５５ ４ －０.８９ ４４３.１０８ ２ꎬ ３９９.１１７ ７ꎬ
３５１.０９３ ５ꎬ ２９７.０７３ ８ꎬ
２７９.０６０ ４

Ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ａ ｏｒ ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ｂ ｏｒ
ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６０ ９４.８２ Ｃ３０Ｈ２８Ｏ１１ Ⅱ ５６３.１５３ １ －４.９７ ４４３.１０９ ３ꎬ ３９９.１１７ ２ꎬ
２９７.０７３ ７ꎬ ２７９.０６１ １

Ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ａ ｏｒ ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ｂ ｏｒ
ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６１ ９４.７７ Ｃ３０Ｈ２８Ｏ１１ Ⅱ ５６３.１５４ ０ －３.３７ ４４３.１０９ ３ꎬ ３９９.１１７ ２ꎬ
２９７.０７３ ７ꎬ ２７９.０６１ １ꎬ
２５５.０６０ ０

Ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ａ ｏｒ ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ｂ ｏｒ
ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６２ ９７.０１ Ｃ３０Ｈ２８Ｏ１１ Ⅱ ５６３.１５４ ０ －３.３７ ４４３.１１０ ２ꎬ ３９９.１１７ ３ꎬ
２９７.０７１ ５ꎬ ２７９.０６５ ３ꎬ
２５５.０６２ ４

Ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ａ ｏｒ ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ｂ ｏｒ
ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６３ ９９.９４ Ｃ３０Ｈ２８Ｏ１１ Ⅱ ５６３.１５５ １ －１.４２ ４４３.１０７ １ꎬ ２９７.０７２ ９ꎬ
２７９.０６０ ０ꎬ ２５５.０５８ １

Ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ａ ｏｒ ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ｂ ｏｒ
ｉｓｏｍｅｒ

０２３ 广　 西　 植　 物 ４４ 卷



续表 ２

序号
Ｎｏ.

保留时间
ｔＲ(ｍｉｎ)

分子式
Ｆｏｒｍｕｌａ

类别Ｃ

ＴｙｐｅＣ
实测值
Ｍｅａｓｕｒｅｄ

ｖａｌｕｅ (ｍ / ｚ)

误差
Ｅｒｒｏｒ

(ｐｐｍ)

主要碎片离子
Ｍａｊｏｒ ｆｒａｇｍｅｎｔ ｉｏｎ (ｍ / ｚ)

化合物
Ｃｏｍｐｏｕｎｄ

Ｃ６４ １０２.３１ Ｃ３０Ｈ２８Ｏ１１ Ⅱ ５６３.１５５ ４ －０.８９ ４４３.１１３ ８ꎬ ２９７.０６３ ０ꎬ
２５５.０６３ ５

Ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ａ ｏｒ ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ｂ ｏｒ
ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６５ １０５.４７ Ｃ３０Ｈ２８Ｏ１１ Ⅱ ５６３.１５３ ７ －３.９１ ４４３.１０３ ８ꎬ ２９７.０７４ ０ Ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ａ ｏｒ ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ｂ ｏｒ
ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６６ １０８.４２ Ｃ３０Ｈ２８Ｏ１１ Ⅱ ５６３.１５５ ３ －１.０７ ４４３.１２０ ９ꎬ ３９９.１１８ ７ꎬ
２９７.０７７ ２ꎬ ２７９.０５４ ７ꎬ
２５５.０６４ ９

Ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ａ ｏｒ ｍｉｃｒｏｄｏｎｔｉｎ Ｂ ｏｒ
ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６７Ｂ １５２.１６ Ｃ１６Ｈ１６Ｏ４ Ⅴ ２７１.０９５ ４ －８.１２ ２５３.０３５ １ Ｉｓｏｅｌｅｕｔｈｅｒｉｎ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６８ ９.９８ Ｃ２０Ｈ２６Ｏ９ Ⅲ ４５５.１５４ ９ －２.２０ ３６５.１２６ ５ꎬ ３３３.０９１ ３ꎬ
２７５.０８６ ９ꎬ ２４３.０６７ ５

７￣Ｏ￣ｍｅｔｈｙｌａｌｏｅｓｉｎｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ６９ １１.０５ Ｃ２０Ｈ２６Ｏ９ Ⅲ ４５５.１５５ １ －１.７６ ３６５.１１９ ８ꎬ ３３３.０９５ ８ꎬ
２７５.０８７ ２ꎬ ２４３.０６１ ９

７￣Ｏ￣ｍｅｔｈｙｌａｌｏｅｓｉｎｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ７０ １３.５８ Ｃ２５Ｈ３２Ｏ１５ Ⅳ ６１７.１７１ ８ －０.８１ ５７１.１６３ １ꎬ４０９.１１０ ５ꎬ
２４７.０５５ ５ꎬ ２１５.０２９ ８ꎬ
２０３.０６７ １

１０￣Ｏ￣β￣Ｄ￣ｇｌｕｃｏｐｙｒａｎｏｓｙｌ ａｌｏｅｎｉｎ ｏｒ
ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ７１ ２６.９５ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ１０ Ⅱ ４３３.１１２ ４ －３.６９ ２７０.０４９ ０ꎬ ２５２.１４６ ９ １０￣羟基芦荟苷 Ｂ 或同分异构体
１０￣ｈｙｄｒｏｘｙａｌｏｉｎ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ７２ ３２.１２ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ１０ Ⅱ ４３３.１１４ ３ ０.６９ ２７０.０４８ ３ １０￣羟基芦荟苷 Ｂ 或同分异构体
１０￣ｈｙｄｒｏｘｙａｌｏｉｎ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ７３ ４０.２９ Ｃ２１Ｈ２２Ｏ１０ Ⅱ ４３３.１１４ １ ０.２３ ３１３.０６８ ７ꎬ ２６６.０５０ ６ １０￣羟基芦荟苷 Ｂ 或同分异构体
１０￣ｈｙｄｒｏｘｙａｌｏｉｎ Ｂ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ７４ ４１.５８ Ｃ２８Ｈ２８Ｏ１１ Ⅲ ５３９.１５６ ２ ０.５６ ３７５.１０７ ６ 芦荟新苷 Ａ 或芦荟新苷 Ｂ
Ａｌｏｅｒｅｓｉｎ Ａ ｏｒ ａｌｏｅｒｅｓｉｎ Ｂ

Ｃ７５ ３６.０９ Ｃ２４Ｈ３０Ｏ１２ Ⅴ ５０９.１６７ １ １.１８ ３６３.１０８ １ꎬ ２１３.０４８ ６ꎬ
１８５.０５６ ９

８￣( ａ￣Ｌ￣ｒｈａｍｎｏｐｙｒａｎｏｓｙｌｏｘｙ )￣３￣( β￣Ｄ￣
ｘｙｌｏｐｙｒａｎｏｓｙｌ ｏｘｙｍｅｔｈｙｌ) ｎａｐｔｈａｌｅｎｏｌ

Ｃ７６Ｂ ３４.９６ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１４ Ⅱ ６２５.１７８ ７ ２.０８ ５７９.１６４ ４ Ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｄ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ７７Ｂ ３６.８５ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１４ Ⅱ ６２５.１７６ ９ －０.８０ ５７９.１６８ ５ꎬ ４５９.１２９ ８ Ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｄ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

Ｃ７８Ｂ ４２.０８ Ｃ２７Ｈ３２Ｏ１４ Ⅱ ６２５.１７８ ４ １.６０ ５７９.１６１ １ꎬ ４５９.１２５ ２ꎬ
２７７.０５４ １

Ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｄ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒ

　 注: Ａ. 经对照品对比确证的化学成分ꎮ Ｂ. 在库拉索芦荟叶中新发现的化学成分ꎮ Ｃ. 化合物结构类别: Ⅰ. 蒽醌ꎻ Ⅱ. 蒽酮ꎻ Ⅲ. 色
酮ꎻ Ⅳ. α－吡喃酮ꎮ Ⅴ. 其他ꎮ
　 Ｎｏｔｅ: Ａ. Ｔｈｅ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓ ａｒｅ ｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄ ｂｙ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｗｉｔｈ ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ. Ｂ. Ｎｅｗ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓ ｆｒｏｍ ｌｅａｆ ｏｆ Ａｌｏｅ
ｂａｒｂａｄｅｎｓｉｓ. Ｃ. Ｃｈｅｍｉｃａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｔｙｐｅｓ: Ⅰ. Ａｎｔｈｒａｑｕｉｎｏｎｅꎻ Ⅱ. Ａｎｔｈｒｏｎｅꎻ Ⅲ. Ｃｈｒｏｍｏｎｅꎻ Ⅳ. α￣ｐｙｒａｎｏｎｅ. Ⅴ. Ｏｔｈｅｒ ｔｙｐｅ.

　 　 在负离子一级质谱中ꎬ化合物 Ｃ１ 的分子离子

峰 [Ｍ－Ｈ] － 为 ｍ / ｚ ５３７. １７４ ０ꎬ预测其分子式为

Ｃ２９Ｈ３０Ｏ１０ꎮ在二级质谱中观察到由准分子离子连

续失去 ２６８.０９ Ｄａ(Ｃ１３Ｈ１６Ｏ６)和 ５４.０１ Ｄａ(Ｃ３Ｈ２Ｏ)
产生的碎片离子 ｍ / ｚ ２６９.０７１ ８ 和 ｍ / ｚ ２１５.０７１ ４ꎮ
此外ꎬ还观察到由离子 ｍ / ｚ ２６９.０７１ ８ 失去 １４.０２
Ｄａ(ＣＨ２)产生的碎片 ｍ / ｚ ２５５.０５８ １ꎮ 对比参考文

献(Ｔｅｋａ ＆ Ｋａｓｓａｈｕｎꎬ ２０２０)鉴定化合物 Ｃ１ 为芦

荟新苷 Ｇꎮ
化合物 Ｃ３－Ｃ５ 互为同分异构体ꎬ在负离子一

级质 谱 中ꎬ 其 准 分 子 离 子 峰 [ Ｍ － Ｈ] － 为 ｍ / ｚ
３９３.１２ꎬ预测其分子式为 Ｃ１９Ｈ２２Ｏ９ꎮ 以化合物 Ｃ４

为例ꎬ探索化合物 Ｃ３－Ｃ５ 的裂解途径ꎮ 在化合物

Ｃ４ 的二级质谱中观察到由准分子离子连续失去

９０.０３ Ｄａ( Ｃ３ Ｈ６ Ｏ３)、３０. ０１ Ｄａ( ＣＨ２ Ｏ)、２７. ９９ Ｄａ
(ＣＯ)、１４.０２ Ｄａ(ＣＨ２)、２７.９９ Ｄａ(ＣＯ)产生的碎片

离子 ｍ / ｚ 分别为 ３０３.０８２ ３、２７３.０７４ ９、２４５.０７８ １、
２３１.０４３ ５、２０３.０７１ １ꎮ 此外ꎬ还观察到由准分子离

子失去 ４２. ０１ Ｄａ( Ｃ２ Ｈ２ Ｏ) 产生的碎片离子 ｍ / ｚ
３５１.１０３ ３ꎬ对比参考文献(Ａｌｄａｙｅｌ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０２０ꎻ陈
彤彤等ꎬ２０２２)及对照品碎片信息及保留时间( ｔＲ ＝
８.６７ ｍｉｎ)ꎬ发现 Ｃ４( ｔＲ ＝ ９.５２ ｍｉｎ)不是芦荟苦素ꎬ
化合物 Ｃ３ 经和对照品对比ꎬ鉴定为芦荟苦素ꎮ 化

合物 Ｃ４ 和化合物 Ｃ５ 是化合物 Ｃ３ 的同分异构

１２３２ 期 张静等: 中药库拉索芦荟化学成分的液质定性分析



表 ３　 ＨＰＬＣ￣ＤＡＤ￣ＩＴ￣ＴＯＦ￣ＭＳｎ检测到但未鉴定的 ９０ 种中药库拉索芦荟化学成分
Ｔａｂｌｅ ３　 Ｄｅｔｅｃｔｅｄ ｂｕｔ ｕｎｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄ ９０ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓ ｉｎ Ａｌｏｅ ｍａｄｅ ｆｒｏｍ Ａｌｏｅ ｂａｒｂａｄｅｎｓｉｓ ｂｙ ＨＰＬＣ￣ＤＡＤ￣ＩＴ￣ＴＯＦ￣ＭＳｎ

序号
Ｎｏ.

保留时间
ｔＲ

(ｍｉｎ)

分子式
Ｆｏｒｍｕｌａ

实测值
Ｍｅａｓｕｒｅｄ
ｖａｌｕｅ
(ｍ / ｚ)

序号
Ｎｏ.

保留时间
ｔＲ

(ｍｉｎ)

分子式
Ｆｏｒｍｕｌａ

实测值
Ｍｅａｓｕｒｅｄ
ｖａｌｕｅ
(ｍ / ｚ)

序号
Ｎｏ.

保留时间
ｔＲ

(ｍｉｎ)

分子式
Ｆｏｒｍｕｌａ

实测值
Ｍｅａｓｕｒｅｄ
ｖａｌｕｅ
(ｍ / ｚ)

Ｃ７９ ２.８５ Ｃ１７Ｈ１０Ｏ５ ２９３.０３８ ７ Ｃ１０９ ４０.５２ Ｃ２９Ｈ２８Ｏ１５ ６１５.１３５ ４ Ｃ１３９ ８５.８９ Ｃ２１Ｈ３６Ｏ２０ ６０７.１７０ １

Ｃ８０ ３.１９ Ｃ１７Ｈ３０Ｏ１６ ４８９.１５３ ５ Ｃ１１０ ４１.９６ Ｃ２９Ｈ２８Ｏ１５ ６１５.１３７ ２ Ｃ１４０ ８６.４４ Ｃ３２Ｈ３８Ｏ１９ ７２５.１９５ ３

Ｃ８１ ３.８６ Ｃ１７Ｈ３０Ｏ１６ ４８９.１４５ ２ Ｃ１１１ ４４.１６ Ｃ２２Ｈ３０Ｏ１３ ５０１.１６９ ４ Ｃ１４１ ８６.７６ Ｃ３５Ｈ４４Ｏ２５ ８６３.２１７ ０
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Ｃ１０８ ３８.７６ Ｃ１７Ｈ３４Ｏ１９ ５４１.１６０ ６ Ｃ１３８ ８５.０９ Ｃ３２Ｈ３８Ｏ１９ ７２５.１９４ ２ Ｃ１６８ １５８.１１ Ｃ１６Ｈ２８Ｏ１０ ３７９.１５７ ８

体ꎬ因此鉴定它们为芦荟苦素同分异构体ꎮ
化合物 Ｃ６－Ｃ１２ 互为同分异构体ꎬ在负离子

一级质谱中其准分子离子峰 [ Ｍ － Ｈ] － 为 ｍ / ｚ
３９５.１３ꎬ预测其分子式为 Ｃ１９Ｈ２４Ｏ９ꎮ 以化合物 Ｃ７
为例ꎬ探索化合物 Ｃ６－Ｃ１２ 的裂解途径ꎮ 在化合

物 Ｃ７ 的二级质谱中观察到由准分子离子连续失

去 １２０.０４ Ｄａ(Ｃ４Ｈ８Ｏ４)、４４.０３ Ｄａ(Ｃ２Ｈ４Ｏ)、２７.９９
Ｄａ(ＣＯ)、１８.０１ Ｄａ(Ｈ２Ｏ)产生的碎片离子 ｍ / ｚ 分
别为 ２７５.０８９ ９、２３１.０６２ １、２０３.０６７ ７、１８５.０５５ ７ꎮ
对比参考文献(Ａｂｏｕｅｌｅｌａ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０２１)鉴定化合物

Ｃ７ 为 ８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒꎬ化合物 Ｃ６、Ｃ８－
Ｃ１２ 也被鉴定为 ８￣Ｃ￣ｇｌｕｃｏｓｙｌａｌｏｅｓｏｌ ｏｒ ｉｓｏｍｅｒꎮ
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Ｃ１－Ｃ１６８ 表示各化学成分ꎮ
Ｃ１－Ｃ１６８ ｄｅｎｏｔｅ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓ.

图 ２　 负离子检测模式下中药库拉索芦荟的基峰色谱图
Ｆｉｇ. ２　 Ｂａｓｅ ｐｅａｋ ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｍ (ＢＰＣ) ｏｆ Ａｌｏｅ ｍａｄｅ ｆｒｏｍ Ａｌｏｅ ｂａｒｂａｄｅｎｓｉｓ ｄｅｔｅｃｔｅｄ ｉｎ ｎｅｇａｔｉｖｅ ｉｏｎ ｍｏｄｅ

３２３２ 期 张静等: 中药库拉索芦荟化学成分的液质定性分析



图 ３　 中药库拉索芦荟化学成分芦荟糖苷 Ａ 可能的裂解途径
Ｆｉｇ. ３　 Ｐｒｏｐｏｓｅｄ ｆｒａｇｍｅｎｔａｔｉｏｎ ｐａｔｈｗａｙｓ ｏｆ ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ａ ｏｆ Ａｌｏｅ ｍａｄｅ ｆｒｏｍ Ａｌｏｅ ｂａｒｂａｄｅｎｓｉｓ

　 　 在负离子一级质谱中ꎬ化合物 Ｃ３３ 的分子离

子峰 [Ｍ－Ｈ] －为 ｍ / ｚ ７０１.２０７ ７ꎬ预测其分子式为

Ｃ３４Ｈ３８Ｏ１６ꎮ 在二级质谱中观察到由准分子离子连

续失去 １６２.０５ Ｄａ(Ｃ６Ｈ１０Ｏ５ꎬ己糖基)和 ２３２.０８ Ｄａ
(Ｃ１３Ｈ１２Ｏ４)产生的碎片离子 ｍ / ｚ ５３９.１５２ １ 和 ｍ / ｚ
３０７. ０７９ １ꎮ 此 外ꎬ 还 观 察 到 由 碎 片 离 子 ｍ / ｚ
５３９.１６ 失去 ３０８.０９ Ｄａ [１４６.０４ Ｄａ(Ｃ９Ｈ６Ｏ２ꎬ香豆

酰基) ＋１６２.０５ Ｄａ(Ｃ６Ｈ１０Ｏ５ꎬ己糖基)]产生的碎片

离子 ｍ / ｚ ２３１.０６９ ８ꎮ 通过查阅 ＳｃｉＦｉｎｄｅｒ 数据库和

对比文献( Ｓｐｅｒａｎｚａ ｅｔ ａｌ.ꎬ １９８５)鉴定化合物 Ｃ３３
为芦荟新苷 Ｃꎮ

在负离子一级质谱中ꎬ化合物 Ｃ４１ 的分子离

子峰 [Ｍ－Ｈ] －为 ｍ / ｚ ５５５.１８６ ２ꎬ预测其分子式为

Ｃ２９Ｈ３２Ｏ１１ꎮ 在二级质谱中观察到由准分子离子失

去 ４４.０３ Ｄａ(Ｃ２Ｈ４Ｏ)、２６８.０９ Ｄａ(Ｃ１３Ｈ１６Ｏ６)产生

的碎片离子 ｍ / ｚ ５１１.１５５ ４ 和 ｍ / ｚ ２４３.０６１ ２ꎮ 对

比参考文献(Ｂｅｎｄｊｅｄｉｄ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０２１)及对照品碎片

信息及保留时间( ｔＲ ＝ ５２.０８ ｍｉｎ)鉴定化合物 Ｃ４１
为芦荟新苷 Ｄꎮ

在负离子一级质谱中ꎬ化合物 Ｃ４４ 的分子离

子峰 [Ｍ－Ｈ] －为 ｍ / ｚ ５５３.１７２ ６ꎬ预测其分子式为

Ｃ２９Ｈ３０Ｏ１１ꎮ 在二级质谱中观察到由准分子离子连

续失去 １４６.０４ Ｄａ(Ｃ９Ｈ６Ｏ２ꎬ香豆酰基)、１８０.０６ Ｄａ
[１６２.０５ Ｄａ(Ｃ６Ｈ１０Ｏ５ꎬ己糖基) ＋１８.０１ Ｄａ(Ｈ２Ｏ)]
产生的碎片离子 ｍ / ｚ ４０７.１２８ ３ 和 ｍ / ｚ ２２７.０６２ １ꎮ
对比对照品的液质数据及保留时间 ( ｔＲ ＝ ５５. ８９
ｍｉｎ)ꎬ鉴定化合物 Ｃ４４ 为 ７￣Ｏ￣甲基芦荟新苷 Ａꎮ
２.３.４ α￣吡喃酮类成分的鉴定 　 芦荟中含有的 α￣
吡喃酮类成分有芦荟宁 Ｂ 等ꎮ 在负离子一级质谱

中ꎬ化合物 Ｃ３２ 的分子离子峰 [ Ｍ －Ｈ] － 为 ｍ / ｚ
７１７.２０１ ４ꎬ预测其分子式为 Ｃ３４Ｈ３８Ｏ１７ꎮ 在二级质

谱中观察到由准分子离子连续失去 １６２. ０５ Ｄａ
(Ｃ６Ｈ１０Ｏ５ꎬ己糖基)、１４６. ０４ Ｄａ( Ｃ９ Ｈ６ Ｏ２ꎬ香豆酰

基)、１０２. ０３ Ｄａ ( Ｃ４ Ｈ６ Ｏ３ꎬ己糖碎片)、 １８. ０１ Ｄａ
(Ｈ２Ｏ)、４２. ０１ Ｄａ( Ｃ２ Ｈ２ Ｏ) 产生的碎片离子 ｍ / ｚ
５５５. １４１ ８、 ４０９. １０３ ４、 ３０７. ０７８ ６、 ２８９. ０７１ ８、
２４７.０５７ ６ꎮ 对比参考文献( Ｓｕｎ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０１７)及查

阅 ＳｃｉＦｉｎｄｅｒ 数据库ꎬ鉴定化合物 Ｃ３２ 为芦荟宁 Ｂꎮ
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３　 讨论与结论

通过预实验发现ꎬ中药库拉索芦荟的主要化

学成分在质谱负离子检测模式下的离子强度高于

正离子检测模式下的ꎬ二级质谱碎片离子多于正

离子检测模式下的ꎮ 因此ꎬ本文采用质谱负离子

检测模式得到的数据对中药库拉索芦荟的化学成

分进行解析ꎮ
吴小芳等(２０１４)采用高效液相色谱－离子阱－

飞行时间质谱法(ＬＣＭＳ￣ＩＴ￣ＴＯＦ)快速鉴定了库拉索

芦荟的 ３０ 种化学成分ꎻＢｅｎｄｊｅｄｉｄ 等 ( ２０２１) 采用

ＬＣ￣ＭＳ 技术鉴定了库拉索芦荟中 ８ 种具有生物活性

的化学成分ꎮ 本研究则首次对中药库拉索芦荟的

化学成分进行了较为系统的定性分析ꎬ鉴定 /指认

了其中的 ７８ 种化学成分ꎬ其中 ２３ 种化学成分为库

拉索芦荟叶中新发现的成分ꎬ这极大地丰富了库拉

索芦荟的化学成分信息ꎮ 这表明采用液质联用技

术可快速发现中药的新化学成分ꎮ 根据现代药理

学研究文献ꎬ本研究中新发现的中药库拉索芦荟的

２３ 种化学成分中ꎬ有 １４ 种具有药理活性ꎮ 例如ꎬ
ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｄ(Ｃ７６－Ｃ７８)具有潜在的清除自由基活

性(Ｓｕｎ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０１７)ꎬ而库拉索芦荟具有抗氧化功

效(马艳弘等ꎬ２０１６ꎻ万庆家等ꎬ２０２０)ꎬ推测其抗氧

化功 效 与 ａｌｏｉｎｏｓｉｄｅ Ｄ 有 关ꎻ ｅｔｈｙｌｉｄｅｎｅ￣ａｌｏｅｎｉｎ
(Ｃ１７－Ｃ１９)具有抗菌活性(Ａｂｄ￣Ａｌｌａ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２００９)ꎬ
而芦荟具有抗菌功效(Ａｇａｒｗａｌ ｅｔ ａｌ.ꎬ２０００)ꎬ推测其

与 ｅｔｈｙｌｉｄｅｎｅ￣ａｌｏｅｎｉｎ 有关ꎻｐｌｉｃａｔａｌｏｓｉｄｅ(Ｃ２４)可抑制

酪氨酸酶(Ｍｉｋａｙｏｕｌｏｕ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０２１)ꎬ还可作为百癣

夏塔热片中芦荟药材的活性成分参与多成分调控

多个靶点协同抑制银屑病炎症(Ｐａｎｇ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２０１８)ꎻ
ｉｓｏｅｌｅｕｔｈｅｒｉｎ(Ｃ６７)具有抗关节炎活性(Ｇｏｍｅｓ ｅｔ ａｌ.ꎬ
２０２１) 且可作为一种消炎剂 ( Ｓｏｎｇ ｅｔ ａｌ.ꎬ ２００９)ꎻ
ｅｐｉｍｅｄｋｏｒｅｓｉｄｅ Ｂ(Ｃ２５ －Ｃ２７)具有抗炎活性( Ｌｉ ｅｔ
ａｌ.ꎬ ２０１６)ꎬ因此芦荟的抗炎作用(朱必康等ꎬ２０２１)
与 ｉｓｏｅｌｅｕｔｈｅｒｉｎ 和 ｅｐｉｍｅｄｋｏｒｅｓｉｄｅ Ｂ 有 关ꎻ １Ｈ￣２￣
ｂｅｎｚｏｐｙｒａｎ￣１￣ｏｎｅ(Ｃ２８－Ｃ３０)具有防虫功效(Ｖｅｉｔｃｈ
ｅｔ ａｌ.ꎬ １９９４)ꎮ 以上结果有助于阐释中药库拉索芦

荟药效的物质基础和这些活性成分也可能作为芦

荟质量控制的指标性成分ꎮ 综上所述ꎬ本研究进一

步丰富了中药库拉索芦荟的化学成分信息ꎬ为明

确芦荟的药效物质基础和探索芦荟质量控制的指

标成分奠定了基础ꎮ
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