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Ｍａｒ．２００９

犃狉狋犻犮犾犲：１０００４５５６（２００９）０１０００１１６

犈犳犳犻犮犻犲狀狋犐犱犲狀狋犻犳犻犮犪狋犻狅狀犪狀犱犛狋狉狌犮狋狌狉犪犾犈犾狌犮犻犱犪狋犻狅狀狅犳

犕犲狋犪犫狅犾犻狋犲狊犝狊犻狀犵犎犘犔犆犇犃犇犛犘犈犆狉狔狅犖犕犚犕犛犕犲狋犺狅犱

犡犐犃犗犆犺犪狅狀犻１
，２，犔犐犝犎狅狀犵犫犻狀犵

１，２，犇犃犐犎狌犻１
，２，犜犛犈犖犌犔犻犺狅狀犵

３，

犛犘犚犃犝犔犕犪狀犳狉犲犱
３，犠犃犖犌犢狌犾犪狀１，犜犃犖犌犎狌犻狉狌１

［１．ＳｔａｔｅＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＭａｇｎｅｔｉｃＲｅｓｏｎａｎｃｅａｎｄＡｔｏｍｉｃａｎｄＭｏｌｅｃｕｌａｒＰｈｙｓｉｃｓ，

ＷｕｈａｎＣｅｎｔｒｅｆｏｒＭａｇｎｅｔｉｃＲｅｓｏｎａｎｃｅ（ＷｕｈａｎＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＰｈｙｓｉｃｓａｎｄＭａｔｈｅｍａｔｉｃｓ，

ｔｈｅＣｈｉｎｅｓｅＡｃａｄｅｍｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅｓ），Ｗｕｈａｎ４３００７１，Ｃｈｉｎａ；

２．ＧｒａｄｕａｔｅＳｃｈｏｏｌｏｆｔｈｅＣｈｉｎｅｓｅＡｃａｄｅｍｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅｓ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１０００４９，Ｃｈｉｎａ；

３．ＢｒｕｋｅｒＢｉｏｓｐｉｎＧｍｂＨ，Ｄ７６２８７Ｒｈｅｉｎｓｔｅｔｔｅｎ，ＳｉｌｂｅｒｓｔｒｉｅｆｅｎＧｅｒｍａｎｙ］

犃犫狊狋狉犪犮狋：Ｒａｐｉｄｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎｄｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｅｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｏｆｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｓａｒｅｖｉｔａｌｌｙｉｍ

ｐｏｒｔａｎｔｉｎｍｅｔａｂｏｎｏｍｉｃｓ，ｐｈｙｔｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙａｎｄｄｒｕｇｄｉｓｃｏｖｅｒｉｅｓｆｒｏｍｔｈｅｎａｔｕｒａｌｓｏｕｒｃｅｓ．Ｉｎｔｈｉｓ

ｗｏｒｋ，ｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｏｆｔｈｅｈｙｐｈｅｎａｔｅｄＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓｗｅｒｅｄｅｍ

ｏｎｓｔｒａｔｅｄｉｎｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｅｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｕｓｉｎｇｔｈｅｃｏｍｐｌｅｘｅｘｔｒａｃｔｓｏｆｒｏｓｅｍａｒｙ

（犚狅狊犿犪狉犻狀狌狊狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊Ｌ．）ａｓａｎｅｘａｍｐｌｅ．６ｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｓ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ１ｐｈｅｎｏｌｉｃｄｉｔｅｒｐｅｎｅ

（ｃａｒｎｏｓｏｌ），２ｐｈｅｎｏｌｉｃａｃｉｄｓ（ｒｏｓｍａｒｉｎｉｃａｃｉｄａｎｄｃａｆｆｅｉｃａｃｉｄ），２ｆｌａｖｏｎｏｉｄｓ（６ｍｅｔｈｏｘｙｌｕｔｅｏ

ｌｉｎ７ｇｌｕｃｏｓｉｄｅａｎｄｈｏｍｏｐｌａｎｔａｇｉｎｉｎ）ａｎｄ１ｃｏｕｍａｒｉｃａｃｉｄ （犮犻狊４ｇｌｕｃｏｓｙｌｏｘｙｃｉｎｎａｍｉｃａｃｉｄ），

ｗｅｒｅｓｕｃｃｅｓｓｆｕｌｌｙｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄｆｒｏｍｔｗｏｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｓｗｉｔｈｃｈｌｏｒｏｆｏｒｍｍｅｔｈａｎｏｌ（狏／狏，３／１）

ａｎｄ５０％ａｑｕｅｏｕｓｍｅｔｈａｎｏｌｏｎｔｈｅｂａｓｉｓｏｆＨＰＬＣ，ＵＶ，ＮＭＲａｎｄＭＳｄａｔａ．Ｓｕｃｈｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ

ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｂｅｎｅｆｉｔｅｄｆｒｏｍｔｈｅｃａｐａｂｉｌｉｔｙｏｆａｃｑｕｉｒｉｎｇｔｈｅｈｉｇｈｑｕａｌｉｔｙｈｏｍｏａｎｄｈｅｔｅｒｏｎｕ

ｃｌｅａｒ２ＤＮＭＲｓｐｅｃｔｒａｗｉｔｈｔｈｅａｎａｌｙｔｉｃａｌＨＰＬＣｓｅｐａｒａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｈａｖｅｎｏｔｏｎｌｙｐｒｏｖｉｄｅｄ

ｗｈｏｌｅｓｅｔｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｉｃｄａｔａｆｏｒｔｈｅｓｅｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｓ，ｂｕｔａｌｓｏｐｒｏｖｅｄｔｈｅｈｙｐｈｅｎａｔｅｄＨＰＬＣ

ＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳｍｅｔｈｏｄｔｏｂｅａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｅｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｐｌａｔｆｏｒｍｆｏｒｔｈｅ

ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｉｎｎａｔｕｒａｌｐｒｏｄｕｃｔｓａｎｄｐｒｏｂａｂｌｙｏｔｈｅｒｃｏｍｐｌｅｘｍｉｘｔｕｒｅｓ，ｅｖｅｎｗｈｅｎｍｕｌｔｉｐｌｅｃｏｍ

ｐｏｎｅｎｔｓｉｎｔｈｅｓａｍｅｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｉｃｐｅａｋａｒｅｐｒｅｓｅｎｔｗｉｔｈｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓｉｎａｎｏｒｄｅｒ

ｏｆｍａｇｎｉｔｕｄｅ．

犚犲犮犲犻狏犲犱犱犪狋犲：１５Ｎｏｖ．２００８；犚犲狏犻狊犲犱犱犪狋犲：１９Ｎｏｖ．２００８

犉狅狌狀犱犪狋犻狅狀犻狋犲犿：ＮａｔｉｏｎａｌＮａｔｕｒａｌＳｃｉｅｎｃｅＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＣｈｉｎａ（２０８２５５２０），ｔｈｅＫｎｏｗｌｅｄｇｅＩｎｎｏｖａｔｉｏｎＰｒｏｇｒａｍｏｆｔｈｅ

ＣｈｉｎｅｓｅＡｃａｄｅｍｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅｓ（ＫＪＣＸ２ＹＷＷ１１，ＫＳＣＸ１ＹＷ０２）．

犅犻狅犵狉犪狆犺狔：ＸｉａｏＣｈａｏｎｉ（１９７５），ｆｅｍａｌｅ，ＨｕＣｏｕｎｔｙｉｎＳｈａｎｘｉ，ＭＳｃ，ｍａｊｏｒｉｎＮｕｃｌｅａｒＭａｇｎｅｔｉｃＲｅｓｏｎａｎｃｅＳｐｅｃ

ｔｒｏｓｃｏｐｙ．　Ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇａｕｔｈｏｒ：ＴａｎｇＨｕｉｒｕ，Ｔｅｌ：＋８６２７８７１９８４３０，Ｅｍａｉｌ：ｈｕｉｒｕ．ｔａｎｇ＠ｗｉｐｍ．

ａｃ．ｃｎ．



犓犲狔狑狅狉犱狊：ＮＭＲ，ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｅｌｕｃｉｄａｔｉｏｎ，ＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳ，ｒｏｓｅｍａｒｙ

（犚狅狊犿犪狉犻狀狌狊狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊Ｌ．）

犆犔犆狀狌犿犫犲狉：Ｏ６４１　　犇狅犮狌犿犲狀狋犮狅犱犲：Ａ

Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ

Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｎａｔｕｒａｌｐｒｏｄｕｃｔｓｉｓｃｒｕｃｉａｌｆｏｒｍｅｔａｂｏｎｏｍｉｃｓ
［１］，

ｐｈｙｔｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ
［２－４］ａｎｄｄｒｕｇｄｉｓｃｏｖｅｒｉｅｓ

［５－７］ｆｒｏｍｔｈｅｎａｔｕｒａｌｓｏｕｒｃｅｓ．Ｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌｌｙ，

ｆｏｕｒｍａｊｏｒａｎａｌｙｔｉｃａｌｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓｗｅｒｅａｐｐｌｉｅｄｔｏｅｌｕｃｉｄａｔｅｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓ

ｉｎｔｈｅｐｈｙｔｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙｒｅｓｅａｒｃｈｅｓ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｈｉｇｈｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｌｉｑｕｉｄｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ

（ＨＰＬＣ），ｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔｖｉｓｉｂｌｅｓｐｅｃｔｒａ（ＵＶＶｉｓ），ｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ（ＭＳ）ａｎｄｎｕｃｌｅａｒ

ｍａｇｎｅｔｉｃｒｅｓｏｎａｎｃｅ（ＮＭＲ）ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｅａｎａｌｙｔｅｓｈａｖｅｔｏｂｅｉｓｏｌａｔｅｄ

ａｎｄｐｕｒｉｆｉｅｄｔｏｍｉｌｌｉｇｒａｍｌｅｖｅｌｓｓｉｎｃｅｔｈｅｐｌａｎｔｅｘｔｒａｃｔｓａｒｅｏｆｔｅｎｃｏｍｐｌｅｘｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ

ｍａｎｙｃｈｅｍｉｃａｌｌｙｄｉｖｅｒｓｅｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｗｉｔｈｖａｒｉａｂｌｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓ．Ａｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｈｅｓｅｉｎ

ｈｅｒｅｎｔｃｏｍｐｌｅｘｍｉｘｔｕｒｅｓ，ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｄｅｍａｎｄｓｓｏｍｅｐｏｗｅｒｆｕｌａｎｄｅｆｆｉｃｉｅｎｔｔｏｏｌｓ，ｅｓｐｅ

ｃｉａｌｌｙｆｏｒｔｈｅｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｅｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｕｎｋｎｏｗｎｃｈｅｍｉｃａｌｃｏｎｓｔｉｔｕ

ｅｎｔｓ．

Ｓｏｆａｒ，ｔｈｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆＨＰＬＣ，ｄｉｏｄｅａｒｒａｙｄｅｔｅｃｔｏｒ（ＤＡＤ），ｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｅｘｔｒａｃ

ｔｉｏｎ（ＳＰＥ），ＮＭＲｗｉｔｈｃｒｙｏｇｅｎｉｃｐｒｏｂｅｓ（ＣｒｙｏＮＭＲ）ａｎｄＭＳｉｎｔｈｅｈｙｐｈｅｎａｔｅｄｆｏｒｍ

（ＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳ）
［８，９］ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅｍｏｓｔｐｏｗｅｒｆｕｌｍｅｔｈｏｄｆｏｒａｎａｌｙｓｉｓ

ｏｆｔｈｅｐｌａｎｔｅｘｔｒａｃｔｓ．Ｔｈｉｓｉｓｂｅｃａｕｓｅｔｈｅｈｙｐｈｅｎａｔｅｄｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙｉｎｔｅｇｒａｔｅｓｔｈｅａｄｖａｎｔａ

ｇｅｓｏｆｍｕｌｔｉｐｌｅａｎａｌｙｔｉｃａｌｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓｉｎｃｌｕｄｉｎｇＨＰＬＣ，ＵＶＶｉｓ，ＮＭＲａｎｄＭＳ，ａｎｄｏｆ

ｆｅｒｓｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｆｏｒａｎａｌｙｔｅｓｉｎｃｌｕｄｉｎｇｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｉｔｙ，ＵＶｖｉｓｉｂｌｅａｂ

ｓｏｒｐｔｉｏｎ，ａｔｏｍｉｃｃｏｎｎｅｃｔｉｖｉｔｙ（ｆｒｏｍＮＭＲ）ａｓｗｅｌｌａｓｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓａｎｄｆｒａｇｍｅｎｔｓ．

Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｔｈｉｓｍｅｔｈｏｄｎｏｔｏｎｌｙｏｖｅｒｃｏｍｅｓｔｈｅｓｈｏｒｔｃｏｍｉｎｇｓｏｆｔｈｅｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌＬＣ

ＭＳ
［１０，１１］ｍｅｔｈｏｄｓｂｙｐｒｏｖｉｄｉｎｇｍｕｃｈｍｏｒｅｄｅｔａｉｌｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ｂｕｔａｌｓｏｉｍ

ｐｒｏｖｅｓＬＣＮＭＲｍｅｔｈｏｄｓ
［１２，１３］ｂｙｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｔｈｅｓｉｇｎａｌｔｏｎｏｉｓｅｒａｔｉｏａｎｄｅｎａｂｌｉｎｇｔｈｅ

ａｃｑｕｉｓｉｔｉｏｎｏｆａｃａｔａｌｏｇｕｅｏｆ２ＤＮＭＲｓｐｅｃｔｒａ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｒｙｏ

ｇｅｎｉｃｐｒｏｂｅｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙａｎｄｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ（ＳＰＥ）ｔｏｔｈｉｓｈｙｐｈｅｎａｔｅｄｓｙｓｔｅｍｓｉｇ

ｎｉｆｉｃａｎｔｌｙｉｎｃｒｅａｓｅｓｔｈｅｒｅｓｕｌｔａｎｔｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙｏｆＮＭＲｄｅｔｅｃｔｉｏｎａｎｄｌｏｗｅｒｓｔｈｅａｍｏｕｎｔｏｆ

ａｎａｌｙｔｅｓｒｅｑｕｉｒｅｄｔｏｍｉｃｒｏｇｒａｍｌｅｖｅｌ．Ｔｈｅｐｏｗｅｒｆｕｌｎｅｓｓａｎｄａｄｖａｎｔａｇｅｓｏｆｔｈｉｓｈｙｐｈｅｎ

ａｔｅｄ ｍｅｔｈｏｄｓｈａｖｅａｌｒｅａｄｙｂｅｅｎｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｄｉｎｓｏｍｅｐｒｅｌｉｍｉｎａｒｙｓｔｕｄｉｅｓｏｆｆｌａ

ｖｏｎｏｉｄｓ
［１４］ａｎｄｄｉｔｅｒｐｅｎｅｓ

［１５］．

Ｒｏｓｅｍａｒｙ（犚狅狊犿犪狉犻狀狌狊狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊Ｌ．），ａｎｅｖｅｒｇｒｅｅｎｓｈｒｕｂｉｎｔｈｅｌａｍｉａｃｅａｅｆａｍｉ

ｌｙ，ｗａｓｇｒｏｗｎｗｉｄｅｌｙｉｎＭｅｄｉｔｅｒｒａｎｅａｎｂａｓｉｎａｎｄｐａｒｔｏｆＥｕｒｏｐｅ．Ｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｓ

ｗｅｒｅｃｏｍｍｏｎｌｙａｄｄｅｄｔｏｆｏｏｄ，ｃｏｓｍｅｔｉｃａｎｄｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌｐｒｏｄｕｃｔｓｔｏｉｎｈｉｂｉｔｌｉｐｉｄｏｘｉ

ｄａｔｉｏｎ
［１６］ｏｗｉｎｇｔｏｔｈｅｉｒｐｏｔｅｎｔａｎｔｉｏｘｉｄａｎｔａｃｔｉｖｉｔｙ

［１７］．Ｍａｎｙｓｔｕｄｉｅｓ
［１７－２２］ｓｈｏｗｅｄｔｈａｔ

ｔｈｅｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｓｗｅｒｅｃｈｅｍｉｃａｌｌｙｃｏｍｐｌｅｘａｎｄｃｏｎｔａｉｎｅｄａｌａｒｇｅａｍｏｕｎｔｏｆｓｅｃｏｎｄａ
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［２３］．Ｂｒｉｅｆｌｙ，ｔｈｅｔｏｐ
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ａ２ｍｍｓｉｅｖｅ．Ｔｈｅｇｒｏｕｎｄｐｏｗｄｅｒｓａｍｐｌｅｓ（３００ｍｇ）ｗｅｒｅｅｘｔｒａｃｔｅｄｗｉｔｈｃｈｌｏｒｏｆｏｒｍ

ｍｅｔｈａｎｏｌ（３／１，狏／狏）ａｎｄ５０％ａｑｕｅｏｕｓｍｅｔｈａｎｏｌ（ｅａｃｈ５ｍＬ），ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ｂｙｖｏｒｔｅ

ｘｉｎｇｆｏｒ３０ｓｆｏｌｌｏｗｅｄｗｉｔｈｔｈｅｄｉｓｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓｕｌｔｒａｓｏｎｉｃａｔｉｏｎｆｏｒ３０ｍｉｎ（ｉ．ｅ．，１ｍｉｎ

ｓｏｎｉｃａｔｉｏｎｗｉｔｈ１ｍｉｎｂｒｅａｋ）．Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｉｎｃｒｅａｓｅｉｎｄｕｃｅｄｂｙｓｏｎｉｃａｔｉｏｎｗａｓｌｅｓｓｔｈａｎ

５℃．Ｔｈｅｒａｗ ｍａｔｅｒｉａｌｓｗｅｒｅｅｘｔｒａｃｔｅｄｔｈｒｅｅｔｉｍｅｓｓｅｑｕｅｎｔｉａｌｌｙ，ａｎｄｔｈｅｒｅｓｕｌｔａｎｔ３

ｓｔｏｃｋｓｏｌｕｔｉｏｎｓｗｅｒｅｃｏｍｂｉｎｅｄａｎｄｓｐａｎａｔ１００００ｒｐｍｆｏｒ１０ｍｉｎ．Ｔｈｅｓｕｐｅｒｎａｔａｎｔｓ

ｗｅｒｅｃｏｎｄｅｎｓｅｄａｔ３０℃ ｗｉｔｈａｒｏｔａｒｙｅｖａｐｏｒａｔｏｒｔｏｒｅｍｏｖｅｔｈｅｏｒｇａｎｉｃｓｏｌｖｅｎｔｓｂｅｆｏｒｅ

ｌｙｏｐｈｉｌｉｚａｔｉｏｎ．Ｔｈｅｄｒｉｅｄｐｏｗｄｅｒｅｘｔｒａｃｔｓ（２ｍｇ）ｗｅｒｅｄｉｓｓｏｌｖｅｄｉｎｃｈｌｏｒｏｆｏｒｍｍｅｔｈａｎｏｌ
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ｐｕｍｐ，ａｎａｕｔｏｓａｍｐｌｅｒ，ａｃｏｌｕｍｎｏｖｅｎａｎｄａｄｉｏｄｅａｒｒａｙｄｅｔｅｃｔｏｒ（ＤＡＤ），ａＰｒｏｓｐｅｋｔＩＩ
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ａｎｄＵＶｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆｃａｒｎｏｓｏｌｒｅｐｏｒｔｅｄｐｒｅｖｉｏｕｓｌｙ
［１８，２４］．

Ｐｅａｋ２（犜Ｒ２３．３ｍｉｎ，Ｆｉｇ．１（ｂ））ｗａｓｔｈｅｍｏｓｔｉｎｔｅｎｓｅｏｎｅｉｎｔｈｅＨＰＬＣｃｈｒｏｍａｔｏ

ｇｒａｍｏｆｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｆｒｏｍ５０％ａｑｕｅｏｕｓｍｅｔｈａｎｏｌ，ｗｈｉｃｈｈａｄｔｈｅＵＶｍａｘｉｍｕｍａｂ

ｓｏｒｂａｎｃｅａｔ２９２ａｎｄ３２８ｎｍｓｕｇｇｅｓｔｉｎｇｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｔｈｅｔｙｐｉｃａｌａｒｏｍａｔｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．

ＥＳＩＭＳｄａｔａｓｈｏｗｅｄｔｈｅｐｓｅｕｄｏｍｏｌｅｃｌｕａｒｉｏｎ［Ｍ＋Ｈ］
＋ ａｔ犿／狕３６１ｗｉｔｈｔｗｏｍａｊｏｒ

ｆｒａｇｍｅｎｔｓａｔ犿／狕１９５ａｎｄ１６３ｉｎｔｈｅｐｏｓｉｔｉｖｅｉｏｎｍｏｄｅ，ｃｏｉｎｃｉｄｉｎｇｗｉｔｈｔｈｅｌｉｔｅｒａｔｕｒｅｒｅ

ｐｏｒｔｅｄＭＳｄａｔａ
［１８］ｆｏｒｒｏｓｍａｒｉｎｉｃａｃｉｄ．Ｉｔｈａｄｂｅｅｎｆｏｕｎｄｔｏｂｅｏｎｅｏｆｔｈｅｍｏｓｔａｂｕｎｄａｎｔ

ｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｓｉｎｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｓ．Ｔｈｅ
１Ｈ ＮＭＲｓｐｅｃｔｒｕｍ （Ｆｉｇ．３（ａ））ｓｈｏｗｅｄ２ｄｏｕ

ｂｌｅｔｓａｔδ７．５１ａｎｄ６．３０ｗｉｔｈｔｈｅｌａｒｇｅｐｒｏｔｏｎｐｒｏｔｏｎｃｏｕｐｌｉｎｇ（１５．９Ｈｚ）ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ

ｔｏａｐａｉｒｏｆ狋狉犪狀狊ｏｌｅｆｉｎｉｃｐｒｏｔｏｎｓ．Ｉｎｔｈｅａｒｏｍａｔｉｃｒｅｇｉｏｎｏｆｔｈｅ
１Ｈ１ＨＴＯＣＳＹｓｐｅｃｔｒｕｍ

（Ｆｉｇ．３（ｃ）），２犃犅犡ｓｐｉｎｓｙｓｔｅｍｓｗｅｒｅｃｌｅａｒｌｙｖｉｓｉｂｌｅｆｏｒ３ｐｒｏｔｏｎｓδ７．０６（ｄ，１．９

Ｈｚ），６．７８（ｄ，８．０Ｈｚ）ａｎｄ６．９７（ｄｄ，１．９，８．０Ｈｚ）ａｎｄｆｏｒｏｔｈｅｒ３ｐｒｏｔｏｎｓδ６．７６（ｄ，

１．８Ｈｚ），６．７０（ｄ，８．０Ｈｚ）ａｎｄ６．６３（ｄｄ，１．８，８．０Ｈｚ）（ｓｅｅＴａｂｌｅ１），ｓｕｇｇｅｓｔｉｎｇｔｈｅ

ｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｔｗｏ１，３，４ｓｕｂｓｉｔｕｔｉｅｄｂｅｎｚｅｎｅｍｏｉｅｔｉｅｓ．Ａｎｏｔｈｅｒ犃犅犡ｓｐｉｎｓｙｓｔｅｍ （

ＣＨＯＨＣＨ２）ｗａｓｆｏｕｎｄｉｎｔｈｅａｌｉｐｈａｔｉｃｒｅｇｉｏｎｃｏｎｓｉｓｔｉｎｇｏｆ１ｄｏｕｂｌｅｔｏｆｄｏｕｂｌｅｔｓａｔδ

５．１９（ｄｄ，３．９，８．７Ｈｚ）ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏａｎｏｘｙｇｅｎｂｅａｒｉｎｇｐｒｏｔｏｎ，ａｎｄ２ｆｕｒｔｈｅｒｓｅｔｓ

ｏｆｄｏｕｂｌｅｔｏｆｄｏｕｂｌｅｔｓａｔδ３．０１（ｄｄ，８．７，１６．７Ｈｚ）ａｎｄδ３．１１（ｄｄ，３．９，１６．７Ｈｚ）

ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏ２ｇｅｍｉｎａｌｐｒｏｔｏｎｓ．Ａｌｌｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｈｉｆｔｄａｔａａｎｄｃｏｕｐｌｉｎｇｐａｔｔｅｒｎｓａ

ｇｒｅｅｄｗｅｌｌｗｉｔｈｔｈｏｓｅｏｆｒｏｓｍａｒｉｎｉｃａｃｉｄｒｅｐｏｒｔｅｄｐｒｅｖｉｏｕｓｌｙ
［２５］．
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Ｆｉｇ．２　６００ＭＨｚＮＭＲｓｐｅｃｔｒａｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳｓｙｓｔｅｍｆｏｒｐｅａｋ１ｆｒｏｍｔｈｅｃｈｌｏｒｏｆｏｒｍ

ｍｅｔｈａｎｏｌｅｘｔｒａｃｔ（ｓｉｎｇｌｅｔｒａｐｐｉｎｇ），（ａ）１Ｄ１ＨＮＭＲ；（ｂ）１Ｈ１ＨＣＯＳＹ２ＤＮＭＲ；（ｃ）１Ｈ１ＨＴＯＣＳＹ２ＤＮＭＲ；（ｄ）

１Ｈ１３ＣＨＳＱＣ２ＤＮＭＲ；（ｅ）１Ｈ１３ＣＨＭＢＣ２ＤＮＭＲ

Ｐｅａｋ３（犜Ｒ２３．１ｍｉｎ，Ｆｉｇ．１（ｂ））ｈａｄｔｈｅＵＶｍａｘｉｍｕｍａｂｓｏｒｂａｎｃｅａｔ３３７ａｎｄ２６８

ｎｍｉｍｐｌｙｉｎｇｔｈｅｆｅａｔｕｒｅｓｏｆｆｌａｖｏｎｏｉｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ａｌｔｈｏｕｇｈｐｅａｋ３ｗａｓｔｒａｐｐｅｄｉｎｔｈｅ

ｓａｍｅｃａｒｔｒｉｄｇｅｗｉｔｈｐｅａｋ２ｂｅｃａｕｓｅｏｆｔｈｅｉｒｃｌｏｓｅ犜Ｒ ｖａｌｕｅｓ，ｉｔｓ
１Ｈ ＮＭＲｓｐｅｃｔｒｕｍ

（Ｆｉｇ．３（ｂ））ｓｈｏｗｅｄｃｌｅａｒｌｙ２ｓｉｎｇｌｅｔｓａｔδ６．６８ａｎｄ６．５４ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏａｒｏｍａｔｉｃｏｒ

７
　第１期　　ＸＩＡＯＣｈａｏｎｉ犲狋犪犾：

ＥｆｆｉｃｉｅｎｔＩｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎｄＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＥｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｏｆ

ＭｅｔａｂｏｌｉｔｅｓＵｓｉｎｇＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳＭｅｔｈｏｄ



ｏｌｅｆｉｎｉｃｐｒｏｔｏｎｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ａｎｄｔｈｅａｒｏｍａｔｉｃｐｒｏｔｏｎｐｅａｋｓａｔδ６．９６（ｄ，８．８Ｈｚ）ａｎｄ

δ７．９３（ｄ，８．８Ｈｚ）ｓｕｇｇｅｓｔｅｄｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆａ狆犪狉犪ｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇ．Ｆｕｒ

ｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｔｈｅｏｂｓｅｒｖａｔｉｏｎｓｏｆａｄｏｕｂｌｅｔａｔδ５．１５（ｄ，７．８Ｈｚ）ａｎｄａｓｅｒｉｅｓｏｆｐｒｏｔｏｎｓａｔ

δ３．４３～３．５９（ｍ）ｉｍｐｌｉｅｄｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆａｇｌｙｃｏｓｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅｗｉｔｈβｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ；ａ

　　　　

Ｆｉｇ．３　６００ＭＨｚＮＭＲｓｐｅｃｔｒａｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳｓｙｓｔｅｍｆｏｒｐｅａｋ２ａｎｄｐｅａｋ３ｆｒｏｍｔｈｅ

５０％ａｑｕｅｏｕｓｍｅｔｈａｎｏｌｅｘｔｒａｃｔ（ｓｉｎｇｌｅｔｒａｐｐｉｎｇ），（ａ）１Ｈ ＮＭＲｆｏｒｐｅａｋ２；（ｂ）１Ｈ ＮＭＲｆｏｒｐｅａｋ３，ＣＡ：ｃａｆｆｅｉｃ

ａｃｉｄ；（ｃ）１Ｈ１ＨＴＯＣＳＹ２ＤＮＭＲ，ｔｈｅｃｏｕｐｌｉｎｇｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄｂｙｔｈｅｄｏｔａｎｄｓｏｌｉｄｌｉｎｅｓｆｏｒｐｅａｋ２ａｎｄ

ｐｅａｋ３，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ
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ｓｉｎｇｌｅｔａｔδ３．９１ｗａｓａｓｓｉｇｎａｂｌｅｔｏａｍｅｔｈｏｘｙｌｇｒｏｕｐ．Ｉｔｓ
１Ｈ１Ｈ ＴＯＣＳＹｓｐｅｃｔｒｕｍ

（Ｆｉｇ．３（ｃ））ｃｏｎｆｉｒｍｅｄｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｖｉｃｉｎａｌｐｒｏｔｏｎｃｏｕｐｌｉｎｇｓｉｎｂｅｎｚｅｎｅｒｉｎｇａｎｄａｇｌｕ

ｃｏｓｉｄｉｃｃｏｕｐｌｉｎｇｓｙｓｔｅｍ（Ｔａｂｌｅ１）．Ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｓｅｏｂｓｅｒｖａｔｉｏｎｓ，ｔｈｅｐｅａｋ３ｃａｎｂｅａｓ

ｓｉｇｎａｂｌｅｔｏｈｏｍｏｐｌａｎｔａｇｉｎｉｎ．ＩｔｓＥＳＩＭＳｄａｔａｓｈｏｗｅｄａｐｒｏｍｉｎｅｎｔｐｓｅｕｄｏｍｏｌｅｃｌｕａｒｉｏｎ

ａｔ［Ｍ＋Ｈ］＋犿／狕４６３ｃｏｎｆｉｒｍｉｎｇｉｔｓｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓａｎｄａｆｒａｇｍｅｎｔｉｏｎ［Ｍ＋Ｈ１６２］
＋

ａｔ犿／狕３０１ｃｏｎｆｉｒｍｉｎｇｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｔｈｅｇｌｕｃｏｓｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅ，ｗｈｉｃｈｗｅｒｅｉｎｇｏｏｄａｇｒｅｅ

ｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｏｓｅｏｆｈｏｍｏｐｌａｎｔａｇｉｎｉｎｒｅｐｏｒｔｅｄｉｎｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｐｒｅｖｉｏｕｓｌｙ
［１８］．Ｉｎａｄｄｉ

ｔｉｏｎ，Ｆｉｇ．３（ｂ）ａｌｓｏｓｈｏｗｅｄｓｏｍｅｓｍａｌｌｅｒｐｒｏｔｏｎｒｅｓｏｎａｎｃｅｓ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅ犃犅犡ｓｐｉｎ

ｃｏｕｐｌｉｎｇｐｒｏｔｏｎｓａｔδ７．１０（ｄ，１．８Ｈｚ），δ６．８１（ｄ，８．１Ｈｚ）ａｎｄδ７．００（ｄｄ，１．８，８．１

Ｈｚ），ａｎｄａｐａｉｒｏｆｔｒａｎｓｏｌｅｆｉｎｉｃｐｒｏｔｏｎｓａｔδ７．６９（ｄ，１６．０Ｈｚ）ａｎｄδ６．３８（ｄ，１６．０

Ｈｚ），ｓｕｇｇｅｓｔｉｎｇｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｃａｆｆｅｉｃａｃｉｄ（ＣＡ）．Ｉｎｆａｃｔ，ｃａｆｆｅｉｃａｃｉｄｈａｓｂｅｅｎｒｅｐｏｒ

ｔｅｄｉｎｔｈｅｐｒｅｖｉｏｕｓｓｔｕｄｉｅｓｏｆｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｓ
［１８，２６］，ａｎｄｏｕｒＮＭＲｄａｔａ，ｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈ

ＥＳＩＭＳｄａｔａ（ａｐｓｅｕｄｏｍｏｌｅｃｌｕａｒｉｏｎａｔ［Ｍ＋Ｈ］
＋犿／狕１８１），ｃｏｎｆｉｒｍｅｄｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆ

ｃａｆｆｅｉｃａｃｉｄｆｕｒｔｈｅｒ．Ｔｈｅｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｓｈｏｗｅｄｔｈａｔｔｈｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｏｆｒｏｓｍａ

ｒｉｎｉｃａｃｉｄｗａｓａｂｏｕｔ８ａｎｄ１２ｔｉｍｅｓａｓｈｉｇｈａｓｔｈａｔｏｆｈｏｍｏｐｌａｎｔａｇｉｎｉｎａｎｄｃａｆｆｅｉｃａｃｉｄ，

ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅａｂｏｖｅｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔ，ｅｖｅｎｗｈｅｎ３ｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｓｗｉｔｈｔｈｅ

ｌａｒｇｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓ（ｕｐｔｏａｎｏｒｄｅｒｏｆｍａｇｎｉｔｕｄｅ）ｗｅｒｅｔｒａｐｐｅｄｏｎｔｈｅｓａｍｅ

ｃａｒｔｒｉｄｇｅ，ｔｈｅｉｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｃｏｕｌｄｓｔｉｌｌｒｅａｄｉｌｙｂｅｅｌｕｃｉｄａｔｅｄ．

犜犪犫犾犲１　犖犕犚犱犪狋犪犳狅狉６犮狅狀狊狋犻狋狌狋犲狊狅犳狉狅狊犲犿犪狉狔犲狓狋狉犪犮狋狊

Ｎｏ． Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ Ｇｒｏｕｐｓ δＨ　　　　 δＣ Ａｓｓｉｇｎｅｄｗｉｔｈ

Ｐｅａｋ１ ｃａｒｎｏｓｏｌ １ＣＨ，ＣＨ′ ２．９２（ｍ），２．４０（ｍ） ２９．０ ＣＯＳＹ，ＴＯＣＳＹ，

２ＣＨ，ＣＨ′ ２．０４（ｍ），１．６９（ｍ） １８．４ ＨＳＱＣ，ＨＭＢＣ

３ＣＨ，ＣＨ′ １．５５（ｍ），１．２９（ｍ） ４０．７

４Ｃ ３４．４

５ＣＨ １．７３（ｄｄ） ４５．２

６ＣＨ，ＣＨ′ ２．２１（ｍ），１．８８（ｍ） ２９．４

７ＣＨ ５．４１（ｄｄ） ７７．５

８Ａｒ １３１．９

９Ａｒ １２１．３

１０Ｃ ４８．２

１１ＡｒＯＨ －

１２ＡｒＯＨ １４１．３

１３Ａｒ １３２．７

１４ＡｒＨ ６．６５（ｓ） １１２．０

１５ＣＨ ３．１０（ｓｅｐ） ２７．０

１６ＣＨ３，１７ＣＨ３ １．８８（ｄ），１．２０（ｄ） ２２．３

９
　第１期　　ＸＩＡＯＣｈａｏｎｉ犲狋犪犾：

ＥｆｆｉｃｉｅｎｔＩｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎｄＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＥｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｏｆ

ＭｅｔａｂｏｌｉｔｅｓＵｓｉｎｇＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳＭｅｔｈｏｄ
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Ｎｏ． Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ Ｇｒｏｕｐｓ 　　　　δＨ δＣ Ａｓｓｉｇｎｅｄｗｉｔｈ

１８ＣＨ３ ０．９１（ｓ） １９．４

１９ＣＨ３ ０．８７（ｓ） ３１．４

２０ＣＯＯ １７５．６

Ｐｅａｋ２ ｒｏｓｍａｒｉｎｉｃａｃｉｄ １Ａｒ ＴＯＣＳＹ

２ＡｒＨ ７．０６（ｄ，１．９Ｈｚ）

５ＡｒＨ ６．７８（ｄ，８．０Ｈｚ）

３Ａｒ

４Ａｒ

６ＡｒＨ ６．９７（ｄｄ，１．９，８．０Ｈｚ）

７ＣＨ＝ ７．５５（ｄ，１５．９Ｈｚ）

８＝ＣＨＣＯＯ ６．２９（ｄ，１５．９Ｈｚ）

９ＣＯＯＨ

２′ＡｒＨ ６．７６（ｄ，１．８Ｈｚ）

３′Ａｒ

４′Ａｒ

５′ＡｒＨ ６．７０（ｄ，８．０Ｈｚ）

６′ＡｒＨ ６．６３（ｄｄ，１．８，８．０Ｈｚ）

７′ＣＨ ３．０１（ｄｄ，８．７，１６．７Ｈｚ）

７′ＣＨ′ ３．１１（ｄｄ，３．９，１６．７Ｈｚ）

８′ＣＨ ５．１９（ｄｄ，３．９，８．７Ｈｚ）

９′Ｃ＝Ｏ

Ｐｅａｋ３ ｈｏｍｏｐｌａｎｔａｇｉｎｉｎ ８ＣＨ ６．６８（ｓ） ＴＯＣＳＹ

３ＣＨ ６．５４（ｓ）

２′６′ＡｒＨ ６．９６（ｄ，８．８Ｈｚ）

３′４′ＡｒＨ ７．９３（ｄ，８．８Ｈｚ）

１１ＣＨ３Ｏ ３．９１（ｓ）

１″ＣＨＯＨ ５．１５（ｄ，７．８Ｈｚ）

（２″，３″，４″，５″） （３．４５，３．５３，３．５５，３．５９，ｍ）

Ｐｅａｋ３ ｃａｆｆｅｉｃａｃｉｄ ７ＣＨ＝ ７．６７（ｄ，１６．０Ｈｚ） ＴＯＣＳＹ

８＝ＣＨＣＯＯ ６．３８（ｄ，１６．０Ｈｚ）

２ＡｒＨ ７．１０（ｄ，１．８Ｈｚ）

５ＡｒＨ ６．８１（ｄ，８．０Ｈｚ）

６ＡｒＨ ７．００（ｄｄ，１．８，８．０Ｈｚ）

０１ 波　　谱　　学　　杂　　志　　　　　　　　　第２６卷　
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Ｎｏ． Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ Ｇｒｏｕｐｓ 　　　　δＨ δＣ Ａｓｓｉｇｎｅｄｗｉｔｈ

Ｐｅａｋ４ ６ｍｅｔｈｏｘｙｌｕｔｅｏｌｉｎ ８ＣＨ ６．９８（ｓ） ＴＯＣＳＹ

７ｇｌｙｃｏｓｉｄｅ ３ＣＨ ６．６４（ｓ）

２′ＡｒＨ ７．４３（ｄ，２．２Ｈｚ）

５′ＡｒＨ ６．９３（ｄ，８．４Ｈｚ）

６′ＡｒＨ ７．４６（ｄ，２．２，８．４Ｈｚ）

１１ＣＨ３Ｏ ３．９１（ｓ）

１″ＣＨＯＨ ５．１４（ｄ，７．７Ｈｚ）

（２″，３″，４″，５″） （３．４３，３．５３，３．５９，３．７３，ｍ）

６″ＣＨＯＨ ３．９６（ｍ）

Ｐｅａｋ５ 犮犻狊４ｇｌｕｃｏｓｙｌｏｘｙ ２，６ＡｒＨ ７．６２（ｄ，８．０Ｈｚ） ＴＯＣＳＹ

ｃｉｎｎａｍｉｃａｃｉｄ ３，５ＡｒＨ ６．９９（ｄ，８．０Ｈｚ）

７ＡｒＣＨ＝ ６．８８（ｄ，１２．０Ｈｚ）

８＝ＣＨＣＯＯ ５．８３（ｄ，１２．０Ｈｚ）

１′ＣＨ ４．９２（ｄ，７．３Ｈｚ）

（２′６′ＣＨＯＨ） （３．３５，３．４１，３．５６，ｍ）

 Ｔｈｅ１３ＣｒｅｓｏｎａｎｃｅｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｉｎＲｅｆ［２２］；－ Ｔｈｅ１３Ｃｒｅｓｏｎａｎｃｅｓｗｅｒｅｎｏｔｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ

Ｐｅａｋ４（犜Ｒ２０．２ｍｉｎ，Ｆｉｇ．１（ｂ））ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓａｓｍａｌｌｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｉｃｐｅａｋｔｈｕｓｎｏｔ

ａｎａｂｕｎｄａｎｔｍｅｔａｂｏｌｉｔｅ．Ｉｔｈａｄ２ｍａｘｉｍｕｍａｂｓｏｒｂａｎｃｅｖａｌｕｅｓａｔ２７７ａｎｄ３４１ｎｍｉｎｉｔｓ

ＵＶｖｉｓｉｂｌｅｄａｔａｓｕｇｇｅｓｔｉｎｇａｐｒｏｂａｂｌｅｆｌａｖｏｎｏｉｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．Ｉｔｓ
１ＨＮＭＲｓｐｅｃｔｒｕｍ（Ｆｉｇ．

４（ａ））ｓｈｏｗｅｄ２ｓｉｎｇｌｅｔｓａｔδ６．９８ａｎｄ６．６４ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏａｒｏｍａｔｉｃｏｒｏｌｅｆｉｎｉｃｐｒｏ

ｔｏｎｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ａｎ犃犅犡ｓｐｉｎｓｙｓｔｅｍｗａｓｏｂｓｅｒｖａｂｌｅｆｏｒｔｈｅａｒｏｍａｔｉｃ

ｐｒｏｔｏｎｓａｔδ７．４３（ｄ，２．２Ｈｚ），δ６．９３（ｄ，８．４Ｈｚ）ａｎｄδ７．４６（ｄｄ，２．２，８．４Ｈｚ）ｓｕｇ

ｇｅｓｔｅｄｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆａｎ１，３，４ｓｕｂｓｉｔｕｔｉｅｄｂｅｎｚｅｎｅｍｏｉｅｔｙ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｏｂｓｅｒｖａｔｉｏｎｏｆａ

ｄｏｕｂｌｅｔａｔδ５．１４（ｄ，７．４Ｈｚ）ａｎｄａｓｅｒｉｅｓｏｆｐｒｏｔｏｎｓａｔδ３．４３～３．９６（ｍ）ｉｍｐｌｉｅｄｔｈｅ

ｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆａｇｌｙｃｏｓｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅｗｉｔｈβｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ；ａｓｉｎｇｌｅｔａｔδ３．９１ｗａｓａｓｓｉｇｎａｂｌｅ

ｔｏａｍｅｔｈｏｘｙｌｇｒｏｕｐ．Ｉｔｓ
１Ｈ１ＨＴＯＣＳＹｓｐｅｃｔｒｕｍ（Ｆｉｇ．４（ｂ））ｃｏｎｆｉｒｍｅｄｔｈｅ犃犅犡ｓｐｉｎ

ｓｙｓｔｅｍｍｅｎｔｉｏｎｅｄａｂｏｖｅａｎｄｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆａｇｌｕｃｏｓｉｄｉｃｃｏｕｐｌｉｎｇｓｙｓｔｅｍ （Ｔａｂｌｅ１）．

ＴｈｅｓｅＮＭＲｄａｔａｗｅｒｅｉｎｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｏｓｅｆｏｒ６ｍｅｔｈｏｘｙｌｕｔｅｏｌｉｎ７ｇｌｕｃｏｓｉｄｅ

ｗｈｉｃｈｗａｓｐｒｅｖｉｏｕｓｌｙｒｅｐｏｒｔｅｄｉｎｔｈｅｐｌａｎｔ犛犪犾狏犻犪犜狅犿犲狀狋狅狊犪
［２７］ａｎｄｉｔｓｓｉｍｉｌａｒｃｏｍ

ｐｏｕｎｄｏｆ６ｈｙｄｒｏｘｙｌｕｔｅｏｌｉｎ７ｇｌｕｃｏｓｉｄｅｈａｄｂｅｅｎｆｏｕｎｄｉｎｒｏｓｅｍａｒｙ
［１８］．ＥＳＩＭＳｄａｔａ

ｓｈｏｗｅｄａｐｒｏｍｉｎｅｎｔｐｓｅｕｄｏｍｏｌｅｃｌｕａｒｉｏｎａｔ［Ｍ＋Ｈ］
＋ａｔ犿／狕４７９ｃｏｎｆｉｒｍｉｎｇｉｔｓｍｏｌｅｃ

ｕｌａｒｍａｓｓ，ｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈｔｗｏｆｒａｇｍｅｎｔｉｏｎｓ［Ｍ＋Ｈ１６２］
＋ａｔ犿／狕３１７ａｎｄ［Ｍ＋Ｈ３０］＋

ａｔ犿／狕４４９ｃｏｎｆｉｒｍｉｎｇｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆｔｈｅｇｌｕｃｏｓｉｄｅｒｅｓｉｄｕｅａｎｄａｍｅｔｈｏｘｙｌｇｒｏｕｐ．

１１
　第１期　　ＸＩＡＯＣｈａｏｎｉ犲狋犪犾：

ＥｆｆｉｃｉｅｎｔＩｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎｄＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＥｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｏｆ

ＭｅｔａｂｏｌｉｔｅｓＵｓｉｎｇＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳＭｅｔｈｏｄ



　　Ｆｉｇ．４　６００ＭＨｚＮＭＲｓｐｅｃｔｒａｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳｍｏｄｅｆｏｒｐｅａｋ４ｆｒｏｍｔｈｅ５０％

　　ａｑｕｅｏｕｓｍｅｔｈａｎｏｌｅｘｔｒａｃｔ（ｓｉｎｇｌｅｔｒａｐｐｉｎｇ），（ａ）１ＨＮＭＲ；（ｂ）１Ｈ１ＨＴＯＣＳＹ２ＤＮＭＲ

Ｐｅａｋ５ｈａｄａ犜Ｒｏｆ１３．６ｍｉｎ（Ｆｉｇ．１（ｂ））ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｉｔｓｗｅａｋｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｉｔｙａｎｄ

ｔｈｉｓｓｍａｌｌｐｅａｋｗａｓｓｅｌｅｃｔｅｄｔｏｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｉｎｔｈｅｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｓｈａｖｉｎｇ

ｍｕｃｈｌｏｗｅｒｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ．Ｍｕｌｔｉｐｌｅｔｒａｐｐｉｎｇｓ（ｏｆ１０ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｉｃｒｕｎｓ）ｗｅｒｅｃｏｎ

ｄｕｃｔｅｄｔｏｅｎａｂｌｅｉｔｓｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｕｓｉｎｇｔｈｅＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳ

ｍｅｔｈｏｄ．ＩｔｓＥＳＩＭＳｄａｔａ（Ｆｉｇ．５（ａ））ｓｈｏｗｅｄｔｈｅｐｓｅｕｄｏｍｏｌｅｃｌｕａｒｉｏｎ［ＭＨ］
－ａｔ犿／狕

３２５，ａｄｉｍｅｒｉｏｎ［２ＭＨ］－ａｔ犿／狕６５１ｉｍｐｌｙｉｎｇｉｔｓｍｏｌｅｃｕｌａｒｍａｓｓｏｆ３２６ａｎｄａｎａｇｌｙ

ｃｏｎｅｆｒａｇｍｅｎｔｉｏｎ［ＭＨ１６２］
－ａｔ犿／狕１６３ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆａｈｅｘｏｓｅｒｅｓｉｄｕｅ．

ＩｔｓＮＭＲｓｐｅｃｔｒａ（Ｆｉｇ．５（ｂ）ａｎｄ（ｃ））ｓｈｏｗｅｄｔｈｅａｒｏｍａｔｉｃｐｒｏｔｏｎｐｅａｋｓａｔδ６．９９（ｄ，

８．０Ｈｚ）ａｎｄδ７．６２（ｄ，８．０Ｈｚ），ｉｎｄｉｃａｔｉｎｇｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆａ狆犪狉犪ｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄｂｅｎｚｅｎｅ

ｒｉｎｇ．２ｃｏｕｐｌｅｄｄｏｕｂｌｅｔｓｗｉｔｈｔｈｅｃｏｕｐｌｉｎｇｃｏｎｓｔａｎｔｏｆ１２Ｈｚｆｏｒｓｉｇｎａｌｓａｔδ５．８３ａｎｄδ

６．８８ｓｕｇｇｅｓｔｅｄｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆ２犮犻狊ｏｌｅｆｉｎｉｃｐｒｏｔｏｎｓ．Ｔｈｅｅｘｔｅｎｓｉｖｅｃｏｕｐｌｉｎｇｏｆｐｒｏｔｏｎ

ｓｉｇｎａｌｓａｔδ４．９２（ｄ，７．１３Ｈｚ），３．５６（ｍ），３．４１（ｍ）ａｎｄ３．３５（ｍ）ｗａｓａｌｓｏｏｂｓｅｒｖａｂｌｅ

ｉｎ１Ｈ１ＨＴＯＣＳＹｓｐｅｃｔｒｕｍ（Ｆｉｇ．５（ｃ））ｓｕｇｇｅｓｔｉｎｇｔｈｅｐｒｅｓｅｎｃｅｏｆａβｇｌｕｃｏｓｅｒｅｓｉｄｕｅ．

Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｔｈｅ１Ｈ１３ＣＨＭＢＣｓｐｅｃｔｒｕｍｉｎｏｕｒｐｒｅｖｉｏｕｓｓｔｕｄｙ
［２３］ｓｈｏｗｅｄａｌｏｎｇｒａｎｇｅ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｐｒｏｔｏｎ（δ４．９２）ａｎｄａｃａｒｂｏｎｓｉｇｎａｌａｔδ１５８．８ｆｏｒｔｈｉｓｍｅｔａｂｏ

ｌｉｔｅ，ｓｕｇｇｅｓｔｉｎｇａβｇｌｕｃｏｓｉｄｅｌｉｎｋａｇｅｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅａｎｏｍｅｒｉｃｐｒｏｔｏｎａｎｄａｈｙｄｒｏｘｙｌａｔｅｄ

ａｒｏｍａｔｉｃｃａｒｂｏｎ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｉｓｐｅａｋｗａｓａｓｓｉｇｎｅｄａｓ犮犻狊４ｇｌｕｃｏｓｙ

ｌｏｘｙｃｉｎｎａｍｉｃａｃｉｄ，ｗｈｉｃｈｈａｓｂｅｅｎａｌｓｏｏｂｓｅｒｖｅｄｉｎｏｔｈｅｒｐｌａｎｔｅｘｔｒａｃｔｓ
［２８，２９］．Ｉｔｉｓｐａｒ

ｔｉｃｕｌａｒｌｙｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｇｔｏｎｏｔｅｔｈａｔ，ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｉｓｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｃａｎｓｔｉｌｌｂｅｅｌｕｃｉｄａｔｅｄ

ｗｈｅｎｍｉｘｅｄｗｉｔｈｈｉｇｈｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｄｉｂｕｔｙｌｐｈｔｈａｌａｔｅ（ａｂｏｕｔ１０ｔｉｍｅｓａｓｈｉｇｈａｓｔｈｅａｎ

ａｌｙｔｅ）．Ｓｕｃｈｏｂｓｅｒｖａｔｉｏｎａｇａｉｎｃｏｎｆｉｒｍｓｔｈａｔｔｈｅｃｕｒｒｅｎｔｍｅｔｈｏｄｉｓｅｆｆｉｃｉｅｎｔｉｎｔｈｅｃａｓｅ

ｏｆｂａｃｋｇｒｏｕｎｄｉｍｐｕｒｉｔｉｅｓｉｎｔｈｅｓａｍｅｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｉｃｐｅａｋ．

２１ 波　　谱　　学　　杂　　志　　　　　　　　　第２６卷　



Ｆｉｇ．５　６００ＭＨｚＮＭＲｓｐｅｃｔｒａｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳｍｏｄｅｆｏｒｐｅａｋ５ｆｒｏｍｔｈｅ５０％ａｑｕｅｏｕｓ

ｍｅｔｈａｎｏｌｅｘｔｒａｃｔ（ｔｅｎｔｒａｐｐｉｎｇｓ），（ａ）ＥＳＩＭＳｄａｔａｉｎｎｅｇａｔｉｖｅｉｏｎｍｏｄｅ；（ｂ）１Ｈ ＮＭＲ；（ｃ）１Ｈ１Ｈ ＴＯＣＳＹ２Ｄ

ＮＭＲ．Ｔｈｅｂａｃｋｇｒｏｕｎｄｓｉｇｎａｌｓｗｅｒｅｏｒｉｇｉｎａｔｅｄｆｒｏｍｄｉｂｕｔｙｌｐｈｔｈａｌａｔｅａｓｉｍｐｕｉｒｉｔｙ

３　Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｓ

Ｗｉｔｈ６ｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｓａｓｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅｓｉｎｃｏｍｐｌｅｘｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｓｆｒｏｍ２ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｓｏｌｖｅｎｔｓ，ｅｘａｍｐｌｅｓｆｏｒａｐｈｅｎｏｌｉｃｄｉｔｅｒｐｅｎｅ（ｃａｒｎｏｓｏｌ），２ｐｈｅｎｏｌｉｃａｃｉｄｓ（ｒｏｓｍａｒｉｎｉｃａｃｉｄ

ａｎｄｃａｆｆｅｉｃａｃｉｄ），２ｆｌａｖｏｎｏｉｄｓ（６ｍｅｔｈｏｘｙｌｕｔｅｏｌｉｎ７ｇｌｕｃｏｓｉｄｅａｎｄｈｏｍｏｐｌａｎｔａｇｉｎｉｎ）ａｎｄ

１ｃｏｕｍａｒｉｃａｃｉｄ（犮犻狊４ｇｌｕｃｏｓｙｌｏｘｙｃｉｎｎａｍｉｃａｃｉｄ）ｗｅｒｅｓｕｃｃｅｓｓｆｕｌｌｙｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄａｎｄｅｌｕｃｉ

ｄａｔｅｄｂｙｕｓｉｎｇｔｈｅｈｙｐｈｅｎａｔｅｄＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳｍｅｔｈｏｄ．Ｉｔｗａｓｃｏｎｃｌｕ

ｄｅｄｔｈａｔｔｈｉｓｔｅｃｈｎｉｑｕｅｗａｓｗｅｌｌｓｕｉｔｅｄｆｏｒｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｅｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｏｆｎａｔｕｒａｌｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｈａｖｉｎｇａｖａｒｉｅｔｙｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｆｅａｔｕｒｅｓａｎｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓ．Ｔｈｉｓｓｔｕｄｙａｌｓｏｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔ

ｃｏｍｐｌｅｔｅａｓｓｉｇｎｍｅｎｔｓｏｆ
１Ｈａｎｄ１３Ｃｒｅｓｏｎａｎｃｅｓｆｏｒｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｓｗｅｒｅｐｏｓｓｉｂｌｅｅｖｅｎｂａｓｅｄ

ｏｎｔｈｅａｎａｌｙｔｉｃａｌｓｃａｌｅＨＰＬＣｓｅｐａｒａｔｉｏｎ．Ａｌｔｈｏｕｇｈｍｏｒｅｄｅｔａｉｌｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｅｌｕｃｉｄａｔｉｏｎ

ｆｏｒｏｔｈｅｒｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｏｆｒｏｓｅｍａｒｙｒｅｍａｉｎｓｔｏｂｅｃｏｍｐｌｅｔｅａｎｄｉｎｐｒｏｇｒｅｓｓ，ｉｔｉｓａｌｒｅａｄｙ

ｃｌｅａｒｔｈａｔｔｈｅｈｙｐｈｅｎａｔｅｄＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳｍｅｔｈｏｄｉｓｅｘｔｒｅｍｅｌｙｐｏｗｅｒ

ｆｕｌａｎｄｅｆｆｉｃｉｅｎｔｆｏｒｒａｐｉｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｉｎｔｈｅｃｏｍｐｌｅｘｍｅ

ｔａｂｏｌｉｔｅｍｉｘｔｕｒｅｓｅｖｅｎｗｈｅｎｍｕｌｔｉｐｌｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓａｒｅｐｒｅｓｅｎｔｉｎｔｈｅｓａｍｅｃｈｒｏｍａｔｏ

ｇｒａｐｈｉｃｐｅａｋ，ｗｈｉｃｈｍａｙｈａｖｅｍａｎｙｐｏｔｅｎｔｉａｌａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｉｎｍｅｔａｂｏｎｏｍｉｃｓｓｔｕｄｉｅｓ．

３１
　第１期　　ＸＩＡＯＣｈａｏｎｉ犲狋犪犾：

ＥｆｆｉｃｉｅｎｔＩｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎｄＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＥｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｏｆ

ＭｅｔａｂｏｌｉｔｅｓＵｓｉｎｇＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳＭｅｔｈｏｄ



犚犲犳犲狉犲狀犮犲狊：

［１］　ＨｏｌｍｅｓＥ，ＴａｎｇＨＲ，ＷａｎｇＹＬ，犲狋犪犾．ＴｈｅａｓｓｅｓｓｍｅｎｔｏｆｐｌａｎｔｍｅｔａｂｏｌｉｔｅｐｒｏｆｉｌｅｓｂｙＮＭＲｂａｓｅｄｍｅｔｈｏｄｏｌｏ

ｇｉｅｓ［Ｊ］．ＰｌａｎｔａＭｅｄ，２００６，７２（９）：７７１－７８５．

［２］　ｄｅＲｉｊｋｅＥ，ＯｕｔＰ，ＮｉｅｓｓｅｎＷ Ｍ，犲狋犪犾．Ａｎａｌｙｔｉｃａｌｓｅｐａｒａｔｉｏｎａｎｄｄｅｔｅｃｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄｓｆｏｒｆｌａｖｏｎｏｉｄｓ［Ｊ］．ＪＣｈｒｏ

ｍａｔｏｇｒＡ，２００６，１１１２（１－２）：３１－６３．

［３］　ＳｔｏｂｉｅｃｋｉＭ．Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙｆｏｒｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｓｔｕｄｉｅｓｏｆｆｌａｖｏｎｏｉｄｇｌｙｃｏｓｉｄｅｓ

［Ｊ］．Ｐｈｙｔｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，２０００，５４（３）：２３７－２５６．

［４］　ＭｅｒｋｅｎＨ Ｍ，ＢｅｅｃｈｅｒＧＲ．Ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｏｆｆｏｏｄｆｌａｖｏｎｏｉｄｓｂｙｈｉｇｈｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｌｉｑｕｉｄｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ：Ａｒｅ

ｖｉｅｗ［Ｊ］．ＪＡｇｒＦｏｏｄＣｈｅｍ，２０００，４８（３）：５７７－５９９．

［５］　ＮｅｗｍａｎＤＪ，ＣｒａｇｇＧＭ，ＳｎａｄｅｒＫＭ．Ｎａｔｕｒａｌｐｒｏｄｕｃｔｓａｓｓｏｕｒｃｅｓｏｆｎｅｗｄｒｕｇｓｏｖｅｒｔｈｅｐｅｒｉｏｄ１９８１～２００２

［Ｊ］．ＪＮａｔＰｒｏｄ，２００３，６６（７）：１０２２－１０３７．

［６］　ＬｅｅＫＨ．Ｃｕｒｒｅｎｔｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｓｉｎｔｈｅｄｉｓｃｏｖｅｒｙａｎｄｄｅｓｉｇｎｏｆｎｅｗｄｒｕｇｃａｎｄｉｄａｔｅｓｆｒｏｍｐｌａｎｔｎａｔｕｒａｌｐｒｏｄｕｃｔ

ｌｅａｄｓ［Ｊ］．ＪＮａｔＰｒｏｄ，２００４，６７（２）：２７３－２８３．

［７］　ＢｉｎｄｓｅｉｌＫＵ，ＪａｋｕｐｏｖｉｃＪ，ＷｏｌｆＤ，犲狋犪犾．Ｐｕｒｅｃｏｍｐｏｕｎｄｌｉｂｒａｒｉｅｓ；ａｎｅｗｐｅｒｓｐｅｃｔｉｖｅｆｏｒｎａｔｕｒａｌｐｒｏｄｕｃｔｂａｓｅｄ

ｄｒｕｇｄｉｓｃｏｖｅｒｙ［Ｊ］．ＤｒｕｇＤｉｓｃｏｖＴｏｄａｙ，２００１，６（１６）：８４０－８４７．

［８］　ＥｘａｒｃｈｏｕＶ，ＧｏｄｅｊｏｈａｎｎＭ，ｖａｎＢｅｅｋＴＡ，犲狋犪犾．ＬＣＵＶｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｅｘｔｒａｃｔｉｏｎＮＭＲＭＳｃｏｍｂｉｎｅｄｗｉｔｈａ

ｃｒｙｏｇｅｎｉｃｆｌｏｗｐｒｏｂｅａｎｄｉｔｓａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｔｏｔｈｅｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｕｎｄｓｐｒｅｓｅｎｔｉｎＧｒｅｅｋｏｒｅｇａｎｏ［Ｊ］．Ａｎａｌ

Ｃｈｅｍ，２００３，７５（２２）：６２８８－６２９４．

［９］　ＳｉｍｐｓｏｎＡＪ，ＴｓｅｎｇＬＨ，ＳｉｍｐｓｏｎＭＪ，犲狋犪犾．ＴｈｅａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＬＣＮＭＲａｎｄＬＣＳＰＥＮＭＲｔｏｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｌ

ｓｔｕｄｉｅｓｏｆｎａｔｕｒａｌｏｒｇａｎｉｃｍａｔｔｅｒ［Ｊ］．Ａｎａｌｙｓｔ，２００４，１２９（１２）：１２１６－１２２２．

［１０］　ＫｉｖｉｌｏｍｐｏｌｏＭ，ＯｂｕｒｋａＶ，ＨｙｏｔｙｌａｉｎｅｎＴ．ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆＧＣＭＳａｎｄＬＣＭＳｍｅｔｈｏｄｓｆｏｒｔｈｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆａｎ

ｔｉｏｘｉｄａｎｔｐｈｅｎｏｌｉｃａｃｉｄｓｉｎｈｅｒｂｓ［Ｊ］．ＡｎａｌＢｉｏａｎａｌＣｈｅｍ，２００７，３８８（４）：８８１－８８７．

［１１］　ＨｕＰ，ＬｉａｎｇＱＬ，ＬｕｏＧＡ，犲狋犪犾．ＭｕｌｔｉｃｏｍｐｏｎｅｎｔＨＰＬＣｆｉｎｇｅｒｐｒｉｎｔｉｎｇｏｆ犚犪犱犻狓犛犪犾狏犻犪犲犿犻犾狋犻狅狉狉犺犻狕犪犲ａｎｄ

ｉｔｓＬＣＭＳＭＳｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＣｈｅｍＰｈａｒｍＢｕｌｌ（Ｔｏｋｙｏ），２００５，５３（６）：６７７－６８３．

［１２］　ＷｉｌｓｏｎＩＤ，ＬｉｎｄｏｎＪＣ，ＮｉｃｈｏｌｓｏｎＪＫ．Ａｄｖａｎｃｉｎｇｈｙｐｈｅｎａｔｅｄｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｉｃｓｙｓｔｅｍｓ［Ｊ］．ＡｎａｌＣｈｅｍ，

２０００，７２（１５）：５３４Ａ－５４２Ａ．

［１３］　ＷｉｌｓｏｎＩＤ．Ｍｕｌｔｉｐｌｅｈｙｐｈｅｎａｔｉｏｎｏｆｌｉｑｕｉｄｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙｗｉｔｈｎｕｃｌｅａｒｍａｇｎｅｔｉｃｒｅｓｏｎａｎｃｅｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，

ｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙａｎｄｂｅｙｏｎｄ［Ｊ］．ＪＣｈｒｏｍａｔｏｇｒＡ，２０００，８９２（１－２）：３１５－３２７．

［１４］　ＣｌａｒｋｓｏｎＣ，ＳｔａｅｒｋＤ，ＨａｎｓｅｎＳＨ，犲狋犪犾．Ｈｙｐｈｅｎａｔｉｏｎｏｆｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｅｘｔｒａｃｔｉｏｎｗｉｔｈｌｉｑｕｉｄｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ

ａｎｄｎｕｃｌｅａｒｍａｇｎｅｔｉｃｒｅｓｏｎａｎｃｅ：ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＮＭＲｔｏｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｏｆ犓犪狀犪

犺犻犪犾犪狀犻犳犾狅狉犪［Ｊ］．ＡｎａｌＣｈｅｍ，２００５，７７（１１）：３５４７－３５５３．

［１５］　ＰｕｋａｌｓｋａｓＡ，ｖａｎＢｅｅｋＴＡ，ｄｅＷａａｒｄＰ．ＤｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆａｔｒｉｐｌｅｈｙｐｈｅｎａｔｅｄＨＰＬＣｒａｄｉｃａｌｓｃａｖｅｎｇｉｎｇｄｅｔｅｃ

ｔｉｏｎＤＡＤＳＰＥＮＭＲｓｙｓｔｅｍｆｏｒｔｈｅｒａｐｉｄｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆａｎｔｉｏｘｉｄａｎｔｓｉｎｃｏｍｐｌｅｘｐｌａｎｔｅｘｔｒａｃｔｓ［Ｊ］．ＪＣｈｒｏｍ

ａｔｏｇｒＡ，２００５，１０７４（１－２）：８１－８８．

［１６］　ＷｅｌｌｗｏｏｄＣＲ，ＣｏｌｅＲＡ．Ｒｅｌｅｖａｎｃｅｏｆｃａｒｎｏｓｉｃａｃｉｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓｔｏｔｈｅｓｅｌｅｃｔｉｏｎｏｆｒｏｓｅｍａｒｙ，犚狅狊犿犪狉犻狀狌狊

狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊Ｌ．，ａｃｃｅｓｓｉｏｎｓｆｏｒｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｏｆａｎｔｉｏｘｉｄａｎｔｙｉｅｌｄ［Ｊ］．ＪＡｇｒＦｏｏｄＣｈｅｍ，２００４，５２（２０）：６１０１－

６１０７．

［１７］　ＢｏｚｉｎＢ，ＭｉｍｉｃａＤｕｋｉｃＮ，ＳａｍｏｊｌｉｋＩ，犲狋犪犾．Ａｎｔｉｍｉｃｒｏｂｉａｌａｎｄａｎｔｉｏｘｉｄａｎｔｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｒｏｓｅｍａｒｙａｎｄｓａｇｅ

（犚狅狊犿犪狉犻狀狌狊狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊Ｌ．ａｎｄ犛犪犾狏犻犪狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊Ｌ．，犾犪犿犻犪犮犲犪犲）ｅｓｓｅｎｔｉａｌｏｉｌｓ［Ｊ］．ＪＡｇｒＦｏｏｄＣｈｅｍ，２００７，

５５（１９）：７８７９－７８８５．

［１８］　ＣｕｖｅｌｉｅｒＭＥ，ＲｉｃｈａｒｄＨ，ＢｅｒｓｅｔＣ．Ａｎｔｉｏｘｉｄａｔｉｖｅａｃｔｉｖｉｔｙａｎｄｐｈｅｎｏｌｉｃｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｐｉｌｏｔｐｌａｎｔａｎｄｃｏｍｍｅｒ

ｃｉａｌｅｘｔｒａｃｔｓｏｆｓａｇｅａｎｄｒｏｓｅｍａｒｙ［Ｊ］．ＪＡｍＯｉｌＣｈｅｍＳｏｃ，１９９６，７３（５）：６４５－６５２．

［１９］　ＣｕｖｅｌｉｅｒＭＥ，ＢｅｒｓｅｔＣ，ＲｉｃｈａｒｄＨ．ＡｎｔｉｏｘｉｄａｎｔＣｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｉｎｓａｇｅ（犛犪犾狏犻犪狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊）［Ｊ］．ＪＡｇｒＦｏｏｄ

Ｃｈｅｍ，１９９４，４２（３）：６６５６６９．

４１ 波　　谱　　学　　杂　　志　　　　　　　　　第２６卷　



［２０］　ｄｅｌＢａｎｏＭＪ，ＬｏｒｅｎｔｅＪ，ＣａｓｔｉｌｌｏＪ，犲狋犪犾．Ｐｈｅｎｏｌｉｃｄｉｔｅｒｐｅｎｅｓ，ｆｌａｖｏｎｅｓ，ａｎｄｒｏｓｍａｒｉｎｉｃａｃｉｄｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｕｒ

ｉｎｇｔｈｅｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｌｅａｖｅｓ，ｆｌｏｗｅｒｓ，ｓｔｅｍｓ，ａｎｄｒｏｏｔｓｏｆ犚狅狊犿犪狉犻狀狌狊狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊．ａｎｔｉｏｘｉｄａｎｔａｃｔｉｖｉｔｙ［Ｊ］．Ｊ

ＡｇｒＦｏｏｄＣｈｅｍ，２００３，５１（１５）：４２４７－４２５３．

［２１］　ｄｅｌＢａｎｏＭＪ，ＬｏｒｅｎｔｅＪ，ＣａｓｔｉｌｌｏＪ，犲狋犪犾．Ｆｌａｖｏｎｏｉｄｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｕｒｉｎｇｔｈｅｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｌｅａｖｅｓ，ｆｌｏｗｅｒｓ，

ｓｔｅｍｓ，ａｎｄｒｏｏｔｓｏｆ犚狅狊犿犪狉犻狀狌狊狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊．ｐｏｓｔｕｌａｔｉｏｎｏｆａｂｉｏｓｙｎｔｈｅｔｉｃｐａｔｈｗａｙ［Ｊ］．ＪＡｇｒＦｏｏｄＣｈｅｍ，

２００４，５２（１６）：４９８７－４９９２．

［２２］　ＣａｎｔｒｅｌｌＣＬ，ＲｉｃｈｈｅｉｍｅｒＳＬ，ＮｉｃｈｏｌａｓＧＭ，犲狋犪犾．ｓｅｃｏＨｉｎｏｋｉｏｌ，ａｎｅｗａｂｉｅｔａｎｅｄｉｔｅｒｐｅｎｏｉｄｆｒｏｍ犚狅狊犿犪狉犻

狀狌狊狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊［Ｊ］．ＪＮａｔＰｒｏｄ，２００５，６８（１）：９８－１００．

［２３］　ＸｉａｏＣＮ，ＤａｉＨ，ＬｉｕＨＢ，犲狋犪犾．Ｒｅｖｅａｌｉｎｇｔｈｅｍｅｔａｂｏｎｏｍｉｃｖａｒｉａｔｉｏｎｏｆｒｏｓｅｍａｒｙｅｘｔｒａｃｔｓｕｓｉｎｇ１ＨＮＭＲ

ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙａｎｄｍｕｌｔｉｖａｒｉａｔｅｄａｔａａｎａｌｙｓｉｓ［Ｊ］．ＪＡｇｒＦｏｏｄＣｈｅｍ，２００８，５６（２１）：１０１４２－１０１５３．

［２４］　ＳｅｎｏｒａｎｓＦＪ，ＩｂａｎｅｚＥ，ＣａｖｅｒｏＳ，犲狋犪犾．Ｌｉｑｕｉｄｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｉｃｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｉｃａｎａｌｙｓｉｓｏｆｓｕｐｅｒｃｒｉｔｉｃａｌ

ｆｌｕｉｄｅｘｔｒａｃｔｓｏｆｒｏｓｅｍａｒｙｐｌａｎｔｓ［Ｊ］．ＪＣｈｒｏｍａｔｏｇｒＡ，２０００，８７０（１－２）：４９１－４９９．

［２５］　ＬｕＹＲ，ＦｏｏＬＹ．Ｒｏｓｍａｒｉｎｉｃａｃｉｄｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｆｒｏｍ犛犪犾狏犻犪狅犳犳犻犮犻狀犪犾犻狊［Ｊ］．Ｐｈｙｔｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９９９，５１（１）：９１

－９４．

［２６］　ＺｇｏｒｋａＧ，ＧｌｏｗｎｉａｋＫ．ＶａｒｉａｔｉｏｎｏｆｆｒｅｅｐｈｅｎｏｌｉｃａｃｉｄｓｉｎｍｅｄｉｃｉｎａｌｐｌａｎｔｓｂｅｌｏｎｇｉｎｇｔｏｔｈｅＬａｍｉａｃｅａｅｆａｍｉｌｙ

［Ｊ］．ＪＰｈａｒｍＢｉｏｍｅｄＡｎａｌ，２００１，２６（１）：７９－８７．

［２７］　ＵｌｕｂｅｌｅｎＡ，ＭｉｓｋｉＭ，ＮｅｕｍａｘＰ，犲狋犪犾．Ｆｌａｖｏｎｏｉｄｓｏｆ犛犪犾狏犻犪狋狅犿犲狀狋狅狊犪［Ｊ］．ＪＮａｔＰｒｏｄ，１９７９，４２（３）：２６１－

２６３．

［２８］　ＦｏｏＬＹ，ＬｕＹ，ＭｏｌａｎＡＬ，犲狋犪犾．Ｔｈｅｐｈｅｎｏｌｓａｎｄｐｒｏｄｅｌｐｈｉｎｉｄｉｎｓｏｆｗｈｉｔｅｃｌｏｖｅｒｆｌｏｗｅｒｓ［Ｊ］．Ｐｈｙｔｏｃｈｅｍｉｓ

ｔｒｙ，２０００，５４（５）：５３９－５４８．

［２９］　ＲａｓｍｕｓｓｅｎＳ，ＷｏｌｆｆＣ，ＲｕｄｏｌｐｈＨ．４′ＯｂｅｔａＤｇｌｕｃｏｓｙｌｃｉｓｐｃｏｕｍａｒｉｃａｃｉｄａｎａｔｕｒａｌｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｏｆ犛狆犺犪犵

狀狌犿犳犪犾犾犪狓ｃｕｌｔｉｖａｔｅｄｉｎｂｉｏｒｅａｃｔｏｒｓ［Ｊ］．Ｐｈｙｔｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９９６，４２（１）：８１－８７．

５１
　第１期　　ＸＩＡＯＣｈａｏｎｉ犲狋犪犾：

ＥｆｆｉｃｉｅｎｔＩｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎａｎｄＳｔｒｕｃｔｕｒａｌＥｌｕｃｉｄａｔｉｏｎｏｆ

ＭｅｔａｂｏｌｉｔｅｓＵｓｉｎｇＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳＭｅｔｈｏｄ



基于犎犘犔犆犇犃犇犛犘犈犆狉狔狅犖犕犚犕犛技术的

代谢物快速定性和结构确定

肖超妮１，２，刘红兵１，２，戴　惠
１，２，曾丽鸿３，ＭａｎｆｒｅｄＳｐｒａｕｌ

３，王玉兰１，唐惠儒１

［１．波谱与原子分子物理国家重点实验室，武汉核磁共振中心（中国科学院 武汉物理与数学研究所），

湖北 武汉４３００７１；２．中国科学院 研究生院，北京１０００４９；

３．ＢｒｕｋｅｒＢｉｏｓｐｉｎＧｍｂＨ，ＲｈｅｉｎｓｔｅｔｔｅｎＤ７６２８７，ＳｉｌｂｅｒｓｔｒｉｅｆｅｎＧｅｒｍａｎｙ］

摘　要：快速定性并有效地确定代谢物结构是代谢组学、植物化学和天然药物发现等研

究的重要内容．本文以迷迭香的两种溶剂提取物（氯仿／甲醇＝３／１和５０％含水甲醇）作

为模型样品，通过分析其中的一些化学成分，展现了ＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳ无

缝联仪技术在确定代谢物结构方面的应用潜力．基于高效液相色谱、紫外吸收、核磁共

振波谱及质谱数据，具有代表性的６个迷迭香代谢物的结构得到了确定，它们分别为１

个酚类二萜（鼠尾草酚）、２个酚酸（迷迭香酸和咖啡酸）、２个黄酮（６甲氧基木樨草素７

葡萄糖苷和高车前甙）和１个香豆酸 （顺４香豆酸葡萄糖苷）．该技术使分析型ＨＰＬＣ柱

所分离的组分可以获得高质量同核及异核二维核磁共振波谱，从而能够更加便捷地确定

微量成分的结构．这些研究结果不仅提供了上述６种代谢物详细的谱学数据，而且证实

ＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳ技术是天然产物以及其他复杂体系结构分析的重要工

具，即使同一色谱峰中含有浓度相差一个数量级的多个代谢物时，该方法依然有效．

关键词：核磁共振；结构鉴定；ＨＰＬＣＤＡＤＳＰＥＣｒｙｏＮＭＲＭＳ；迷迭香
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