
基于 ＧＣ⁃ＭＳ 和多元统计分析鉴别野坝子不同药用部位化学成分

郑朝胚１，２， 　 黄德全２，３， 　 张海瑜１，２， 　 冒德寿２， 　 张建铎２， 　 陈建华２， 　 赵四凤２，３， 　 张承明２，
王　 晋２∗， 　 叶艳青１∗

（１． 云南民族大学化学与环境学院， 云南 昆明 ６５０５００； ２． 云南中烟工业有限责任公司技术中心， 云南

昆明 ６５０１０６； ３． 云南民族大学民族医药学院， 云南 昆明 ６５０５００）

收稿日期： ２０２３⁃０５⁃２１
基金项目： 国家自然科学基金 （２１４６２０５１， ８１６６０７１７）； 云南中烟科技项目 （２０２２ＸＬ０１）
作者简介： 郑朝胚 （１９９７—）， 女， 硕士生， 研究方向为烟草化学。 Ｅ⁃ｍａｉｌ： ２５３３７７６９７８＠ ｑｑ．ｃｏｍ
∗通信作者： 王　 晋 （１９８４—）， 男， 博士， 研究员， 研究方向为烟草化学。 Ｅ⁃ｍａｉｌ： ｗａｎｇｊｉｎ＠ ｉｃｃａｓ􀆰 ａｃ􀆰 ｃｎ

叶艳青 （１９６７—）， 女， 硕士， 教授， 研究方向为天然产物分离分析。 Ｅ⁃ｍａｉｌ： ｙｅｙ—ｑｉｎｇ＠ １６３．ｃｏｍ

摘要： 目的　 对野坝子不同药用部位化学成分进行鉴别。 方法　 采用 ＧＣ⁃ＭＳ 和多元统计分析对野坝子不同药用部位

进行鉴别。 优化 ＧＣ⁃ＭＳ 前处理溶剂， 并采用 ＰＣＡ、 ＨＣＡ 等多元统计方法， 对挥发性成分进行研究。 结果　 野坝子花、
茎、 叶可被明显区分， 花、 茎叶化学成分的差异较大， 茎、 叶化学成分的差异较小。 Ｆｉｓｈｅｒ 线性判别函数初始验证、
留一交叉验证准确率均为 １００％ 。 结论　 本研究为野坝子不同药用部位的鉴别及其花、 茎掺杂样品的含量分析提供了

科学依据。
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　 　 彝药野坝子为唇形科香薷属植物野坝子 Ｅｌｓｈｏｌｔｚｉａ
ｒｕｇｕｌｏｓａ Ｈｅｍｓｌ． 的干燥地上部分， 始载于 《丽江中草药》，
具有清热解表、 消食的功效［１］ 。 野坝子是一种具有特殊香

味的药食同源植物［２⁃３］ ， 主要分布于中国西南地区， 在云南

被用于凉茶、 草药等［４］ ， 当地的少数民族用其治疗感冒、
发烧等［５⁃１０］ 。 研究表明， 从野坝子中分离出的许多成分具

有抗病毒、 抗炎活性， 甚至可以缓解阿尔茨海默病症

状［１１⁃１９］ 。 野坝子不同部位的活性作用不同［２０］ ， 其中花中活

性成分相对含量最高， 叶次之， 茎最少。 用野坝子茎叶产

品冒充或掺杂到野坝子花药材中来获取不法收益。 因此，
有必要对野坝子花茎叶等不同部位进行鉴别。

气相色谱⁃质谱法具有良好的重复性、 高灵敏度， 并对

挥发性成分具有良好的分离鉴定效果［２１⁃２４］ 。 本研究首先采

用 ＧＣ⁃ＭＳ 对前处理溶剂极性进行优化， 然后采用主成分分

析 （ＰＣＡ）、 层次聚类分析 （ＨＣＡ） 等多元统计方法， 对

不同野坝子药用部位挥发性成分进行研究； 通过 Ｆｉｓｈｅｒ 线
性判别分析构建不同野坝子部位判别函数， 初始验证和留

一交叉验证 （ＬＯＯＣＶ） 进行验证， 相似度分析不同掺杂比

例的野坝子茎⁃野坝子花化学成分含量。
１　 材料与方法

１􀆰 １　 试剂　 内标物 ［氘化甲苯 （ｄ８， 纯度＞９７％ ） ］ 购自

美国 Ｓｉｇｍａ Ａｌｄｒｉｃｈ 公司。 甲醇、 氯仿、 二氯甲烷、 乙酸乙

酯、 正己烷均购自北京化学试剂公司； 纯水由 Ｍｉｌｌｉ⁃Ｑ 纯水

仪 （美国 Ｍｉｌｌｉｐｏｒｅ 公司） 制备。
１􀆰 ２　 药材　 本品为唇形科香薷属植物野坝子的花、 茎和

叶， ４ 批样品于 ２０１８ 年至 ２０１９ 年采集于云南丽江 （北纬

２６°， 东经 １００°， 海拔 ２ ４１８ ｍ）， 经云南中烟工业有限责任

公司技术中心杨光宇研究员鉴定为正品， 按照花、 茎、 叶

等不同部位进行分类处理， 晒干后研磨得粉末。
１􀆰 ３　 ＧＣ⁃ＭＳ 分析　 精密称取 ０􀆰 １ ｇ 样品粉末， 置于 １０ ｍＬ
离心管中， 加 １􀆰 ５ ｍＬ １ μｇ ／ ｍＬ 氘代甲苯⁃乙酸乙酯溶液，
超声处理 １０ ｍｉｎ， ４ ０００ ｒ ／ ｍｉｎ 离心 ８ ｍｉｎ， 过滤， 取 ５００ μＬ
上清液， 即得供试品溶液。

色谱 条 件： ＤＢ⁃３５ ＧＣ 色 谱 柱 （ ３０ ｍ × ０􀆰 ２５ ｍｍ，
０􀆰 ２５ μｍ）； 进样口温度 ２８０ ℃； 载气氦气， 体积流量

１ ｍＬ ／ ｍｉｎ； 进样体积 １􀆰 ０ μＬ； 分流进样， 分流比 １０ ∶ １；
初始温度 ８０ ℃， 以 ６０ ℃ ／ ｍｉｎ 升至 ２７５ ℃， １ ℃ ／ ｍｉｎ 升至

２９５ ℃， 并保持 １ ｍｉｎ。 质谱条件： 电子轰击电离 （ＥＩ）；
电子能量 ７０ ｅＶ； 传输线温度 ３００ ℃； 离子源温度 ２８０ ℃；
全扫描模式； 溶剂延迟时间 ２ ｍｉｎ。
１􀆰 ４　 数据预处理和统计分析　 归一化处理时使用内标法进

行量化， 各挥发性成分含量的计算公式为 Ｃｉ ＝ （Ａｉ ／ Ａ０） ×
（Ｍ０ ／ Ｍ）。

其中， Ｃｉ 为气味成分含量， Ａｉ 为对应成分峰面积， Ａ０

为内标物峰面积， Ｍ０ 为内标物质量， Ｍ 为样品质量。
方差分析 （ＡＮＯＶＡ）、 Ｆｉｓｈｅｒ 判别分析、 初始验证、

留一交叉验证 （ＬＯＯＣＶ） 采用 ＳＰＳＳ ２２􀆰 ０ 软件进行， ＰＣＡ
分析采用 ＳＩＭＣＡ⁃Ｐ＋软件进行， 层次聚类分析 （ＨＣＡ） 及

其他图片绘制采用 ＯｒｉｇｉｎＰｒｏ ２０１７ 软件进行， 相似度分析由

Ｃｈｅｍｐａｔｔｅｒｎ ２０１７ ｐｒｏ 软件进行。
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２　 结果

２􀆰 １　 提取溶剂 　 比较 ２０％ 甲醇⁃二氯甲烷、 乙酸乙酯、 正

己烷的提取效果， 结果见图 １， 可知 ２０％ 甲醇⁃二氯甲烷提

取物的相对峰面积最大， 乙酸乙酯提取物的总峰个数最多，
这可能是由于野坝子中极性成分含量高， 种类少， 使得

２０％ 甲醇⁃二氯甲烷溶剂提取物的相对峰面积最大； 乙酸乙

酯极性中等， 能够萃取野坝子中大部分化合物， 因此其总

峰个数最多。 为了降低柱污染的风险， 同时尽可能多的分

离野坝子中的化合物， 本研究选择乙酸乙酯作为提取溶剂。

图 １　 不同溶剂前处理的总峰数 （ａ） 和总峰面积 （ｂ）

２􀆰 ２　 ＧＣ⁃ＭＳ 分析　 共鉴定出 ７５ 种挥发性或半挥发性成分，
具体见表 １。 其中， 烷烃类 ２２ 种， 醇类 １５ 种， 醛酮类 ７
种， 酸类 ５ 种， 酯类 ９ 种， 酚类 １ 种， 其他类 １６ 种； 野坝

子花中挥发性成分显著多于茎、 叶中， 茎、 叶中成分相近。

另外， 野坝子花中特有的活性成分为异芳樟烯环氧化物、
甲醚 （－） ⁃异长叶酚、 橙花醇⁃环氧乙酸酯、 ３⁃甲基⁃丁酸、
５⁃羟甲基亚氨基戊酸酯、 丁香三环烷二醇等。

表 １　 不同药用部位中各成分含量测定结果

名称
保留时间 ／

ｍｉｎ
野坝子叶 ／
（μｇ·ｇ－１）

野坝子茎 ／
（μｇ·ｇ－１）

野坝子花 ／
（μｇ·ｇ－１）

Ｆ 值 Ｐ 值

２，４⁃二甲基⁃１⁃庚烯 ３􀆰 ２３ ＮＤ ０􀆰 ４２ ０􀆰 ５６ ３２􀆰 １３ ０
３⁃甲基⁃丁酸 ３􀆰 ６４ ＮＤ ＮＤ ２􀆰 ３４ ３２０􀆰 ３９ ０

呋喃 ５􀆰 ４３ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ００ ６４８􀆰 ６１ ０
３⁃甲基⁃ ２（５Ｈ）⁃呋喃酮 ６􀆰 ０９ ＮＤ ０􀆰 ２４ ３􀆰 ４９ １７６􀆰 ００ ０

顺式⁃５⁃乙烯基四氢⁃α，α，５⁃三甲基⁃２⁃呋喃甲醇 ８􀆰 ８０ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ８７ ７１２􀆰 ４４ ０
反⁃氧化芳樟醇 ９􀆰 ２４ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ６５ ６０６􀆰 １４ ０

Ｌ⁃芳樟醇 ９􀆰 ６５ ＮＤ ＮＤ ０􀆰 ８１ ５８􀆰 ０２ ０
２⁃甲基⁃２⁃丙酸 １０􀆰 ８１ ＮＤ ＮＤ ２􀆰 ５６ １７３􀆰 ４８ ０

（３Ｒ，６Ｓ）⁃２，２，６⁃三甲基⁃６⁃乙烯基四氢⁃２Ｈ⁃吡喃⁃３⁃醇 １１􀆰 ５５ ＮＤ ＮＤ １􀆰 １０ ２８８􀆰 ７３ ０
２⁃羟基⁃苯甲酸甲酯 １２􀆰 ０９ ＮＤ ０􀆰 ８７ １􀆰 ２２ １１６􀆰 ３６ ０

２⁃氰基⁃２⁃甲基⁃１⁃环丁醇 １２􀆰 ２３ ＮＤ ＮＤ ０􀆰 ９３ ２６８􀆰 ９７ ０
３，３，６⁃三甲基⁃１，５⁃庚二烯 １２􀆰 ２４ ＮＤ ＮＤ ３􀆰 ３２ ８􀆰 ９１ ０􀆰 ０１

香薷酮 １２􀆰 ３９ ０􀆰 ３８ ０􀆰 ９０ ７􀆰 ９２ １２９􀆰 ９０ ０
４⁃ｔ⁃丁基⁃３⁃氰基⁃６⁃甲基 ｌ⁃２（１Ｈ）⁃吡啶酮 １３􀆰 ７１ ＮＤ ０􀆰 ５８ ＮＤ ８􀆰 ２４ ０􀆰 ０１

胡椒酮 １３􀆰 ８４ １􀆰 ０７ ０􀆰 ６０ ４􀆰 ７４ ６３１􀆰 ２７ ０
脱氢香樟酮 １５􀆰 ３５ ５４􀆰 ０２ ３３􀆰 ８１ １０１􀆰 ９ １９７􀆰 ０２ ０

４⁃乙酰基⁃１⁃氨基甲酰基⁃５⁃甲基吡唑 １５􀆰 ９１ ２􀆰 ６８ １􀆰 ９０ １８􀆰 １６ ７０５􀆰 ０９ ０
β⁃波旁烯 １７􀆰 ６７ ＮＤ ０􀆰 ６９ ０􀆰 ７２ ８􀆰 ０３ ０􀆰 ０１

二甲基庚二烯酮 １７􀆰 ６９ ０􀆰 ９１ ０􀆰 ５５ ３􀆰 ６１ ２５６􀆰 １２ ０
５⁃羟甲基亚氨基戊酸酯 １８􀆰 ４７ ＮＤ ＮＤ １􀆰 １０ ５１４􀆰 ７０ ０

石竹烯 １８􀆰 ６１ ４􀆰 ８７ ２􀆰 ４６ １５􀆰 ０９ ３６６􀆰 ５２ ０
２，４⁃庚二烯甲酯 １８􀆰 ８８ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ０３ ４５０􀆰 ０３ ０

α⁃葎草烯 １９􀆰 ５６ ４􀆰 ３５ ３􀆰 １８ ３􀆰 １１ １１􀆰 ２９ ０
３，４⁃氢⁃２Ｈ⁃１，５⁃（３″⁃ｔ⁃丁基）苯二氧杂环庚烷 ２１􀆰 １１ ＮＤ ０􀆰 ４８ ０􀆰 ２６ ７􀆰 １４ ０􀆰 ０１

１⁃（２⁃甲氧基乙烯基）环丙烷 ２１􀆰 ８４ ４􀆰 ００ ３􀆰 ５４ ５８􀆰 ７８ １ ６２４􀆰 ６５ ０
（＋） 桉油烯醇 ２２􀆰 ６２ ０􀆰 ３８ ０􀆰 ５７ ３􀆰 ３１ １２１􀆰 ０３ ０

（－）⁃氧化石竹烯 ２２􀆰 ７１ １􀆰 ４０ １􀆰 １１ ４􀆰 ７６ ３１５􀆰 ８４ ０
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续表 １

名称
保留时间 ／

ｍｉｎ
野坝子叶 ／
（μｇ·ｇ－１）

野坝子茎 ／
（μｇ·ｇ－１）

野坝子花 ／
（μｇ·ｇ－１）

Ｆ 值 Ｐ 值

２⁃［２⁃Ｈ３］甲基吡嗪 ２３􀆰 １９ ＮＤ ＮＤ ２􀆰 ３５ ４２１􀆰 ７３ ０
环氧化蛇麻烯 ＩＩ ２３􀆰 ３８ ４􀆰 ２１ ２􀆰 １１ １􀆰 ０４ １４６􀆰 ６６ ０

葎草烯醇⁃ＩＩ ２３􀆰 ９６ １􀆰 ２７ ０􀆰 ５０ ２􀆰 ４１ ４􀆰 ０４ ０􀆰 ０６
１１，１１⁃二甲基⁃４，８⁃二亚甲基双环［７􀆰 ２􀆰 ０］十一烷⁃３⁃醇 ２４􀆰 ０３ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ３３ ７１９􀆰 ７３ ０

异芳樟烯环氧化物 ２４􀆰 ４８ ＮＤ ＮＤ ４􀆰 ４３ ７９４􀆰 １５ ０
（１Ｒ，７Ｓ，Ｅ）⁃７⁃异丙基⁃４，１０⁃二亚甲基环癸⁃５⁃烯醇 ２４􀆰 ８２ ＮＤ ＮＤ ５􀆰 ３７ １ ３１３􀆰 ０３ ０

４⁃异丙烯基⁃４，７⁃异甲基⁃１⁃氧杂螺［２􀆰 ５］辛烷 ２４􀆰 ９５ ＮＤ ＮＤ ８􀆰 ８１ １ ００３􀆰 ６２ ０
６⁃庚基⁃２，３，４，５⁃四氢吡啶 ２５􀆰 １４ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ２１ ４３２􀆰 ５６ ０

１，１，４，７⁃四甲基十氢⁃１Ｈ⁃环丙［ｅ］薁⁃４，７⁃二醇 ２５􀆰 ８８ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ７１ ７６５􀆰 ５０ ０
橙花醇⁃环氧乙酸酯 ２６􀆰 ２１ ＮＤ ＮＤ ７􀆰 ６７ ９ ７８５􀆰 ７１ ０

异桉油烯醇 ２６􀆰 ２６ ＮＤ ＮＤ ０􀆰 ２５ ２􀆰 ９８ ０􀆰 １０
２⁃亚甲基⁃（３β，５α）⁃胆碱⁃３⁃醇 ２６􀆰 ４７ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ９８ ７４４􀆰 ３７ ０

（１Ｒ，２Ｓ，４Ｓ，５Ｒ，７Ｒ）⁃５⁃异丙基⁃１⁃甲基⁃３，８⁃二恶三环［５􀆰 １􀆰 ０􀆰 ０２，４］辛烷 ２６􀆰 ７９ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ３１ ２６０􀆰 ６５ ０
甲醚（－）⁃异丁子香酚 ２７􀆰 １０ ＮＤ ＮＤ ２􀆰 ６１ ２３３􀆰 ２１ ０

顺式⁃（Ｚ）⁃α⁃双沙伯烯环氧化物 ２７􀆰 ６５ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ５９ ４０３􀆰 ０９ ０
１⁃氧化双环外雪松烯 ２７􀆰 ８４ ＮＤ ＮＤ １２􀆰 ３７ ９８６􀆰 ８４ ０
α⁃乙酸阔叶缬草醇酯 ２８􀆰 ４４ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ２０ ２４７􀆰 １１ ０

新植二烯 ２８􀆰 ５３ １􀆰 ２１ ＮＤ ＮＤ ２２９􀆰 ０８ ０
６，１０，１４⁃三甲基⁃十五烷⁃２⁃酮 ２８􀆰 ６３ ０􀆰 ８９ ０􀆰 ３６ ２􀆰 ８４ ６０５􀆰 ４３ ０

甲氧基新戊腈 ２９􀆰 ０８ ＮＤ ＮＤ ０􀆰 ８２ ８􀆰 ２７ ０􀆰 ０１
３⁃甲氧基⁃３⁃甲基丁⁃１⁃炔 ２９􀆰 ０９ ＮＤ ＮＤ １６􀆰 ６９ ９８１􀆰 ９２ ０

丁香三环烷二醇 ２９􀆰 １８ ＮＤ ＮＤ ９􀆰 ６８ ８８９􀆰 ０３ ０
（３Ｓ，３ａＳ，６Ｒ，７Ｒ，９ａＳ）⁃６⁃羟基⁃１，１，７⁃三甲基十氢⁃３ａ，７⁃甲基环戊二烯［８］环烯⁃３⁃醋酸酯 ２９􀆰 １９ ＮＤ ＮＤ ０􀆰 ８８ １６９􀆰 ８３ ０

３⁃甲基⁃２⁃丁烯环丁酯 ３０􀆰 ８５ ＮＤ ＮＤ ０􀆰 ４０ ８􀆰 ９６ ０􀆰 ０１
十六烷酸 ３１􀆰 １１ ７􀆰 ８０ ８􀆰 ４５ １７􀆰 ７５ ３２􀆰 ８５ ０

乙二酸环己基癸酯 ３２􀆰 ９３ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ６９ ２４􀆰 ２１ ０
（Ｚ）⁃１８⁃十八烷⁃９⁃烯内酯 ３４􀆰 １２ １􀆰 ３０ １􀆰 ０６ ６􀆰 ３２ １７２􀆰 ９０ ０

（Ｚ，Ｚ，Ｚ）⁃９，１２，１５⁃十八碳三烯酸 ３４􀆰 ２３ １４􀆰 ２１ ６􀆰 ３１ １０􀆰 ３７ １５􀆰 ４２ ０
硬脂酸 ３４􀆰 ７５ １􀆰 ３５ ０􀆰 ８８ ２􀆰 ７４ ６８􀆰 ７１ ０

十四烷酰胺 ３４􀆰 ８７ ＮＤ １􀆰 ９５ １􀆰 ０８ ７６􀆰 ８６ ０
十六酰胺 ３４􀆰 ９３ ２􀆰 ６４ ５􀆰 ２３ ４􀆰 ０７ ９􀆰 ８９ ０􀆰 ０１

亚油酸乙酯 ３７􀆰 ８１ １􀆰 ３８ ３􀆰 ３９ ２􀆰 ２０ ５􀆰 ５９ ０􀆰 ０３
油酸酰胺 ３７􀆰 ９３ ２８􀆰 ０２ ４９􀆰 ４１ ３３􀆰 ３１ ９􀆰 ３３ ０􀆰 ０１

异瑟模环烯醇 ３９􀆰 ２９ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ３１ ５９８􀆰 ４６ ０
２⁃甲基⁃十六烷（２２） ３９􀆰 ７１ ３􀆰 ８０ １􀆰 ６８ ３􀆰 ８９ ４１􀆰 ７２ ０

三十烷 ４０􀆰 ３０ ＮＤ ＮＤ ０􀆰 ６７ ８􀆰 ９０ ０􀆰 ０１
二十七烷 ４０􀆰 ３１ ２􀆰 ３６ １􀆰 ４７ ７􀆰 ８３ １３８􀆰 ６９ ０

２⁃苯甲酰氧基⁃４，４，８⁃甲基⁃三环［６􀆰 ３􀆰 １􀆰 ０（１，５）］十二烷⁃９⁃醇 ４１􀆰 ０７ ＮＤ ＮＤ ２􀆰 ８３ １ ２９６􀆰 ９６ ０
３⁃乙基⁃二十四烷 ４１􀆰 ３９ ＮＤ ＮＤ ０􀆰 ７９ ３６８􀆰 ２４ ０
２⁃甲基⁃二十烷 ４１􀆰 ６５ ＮＤ ＮＤ １􀆰 ３６ ６２３􀆰 ８１ ０
１１⁃癸基⁃十四烷 ４２􀆰 ７２ １􀆰 ９２ １􀆰 ０３ ３􀆰 ７１ １２９􀆰 ０９ ０
脱氧⁃西利多尼醇 ４３􀆰 ２８ ０􀆰 ８０ ９􀆰 ５４ ２􀆰 ６８ ０􀆰 ９６ ０􀆰 ４２

二十五烷 ４３􀆰 ２８ ４􀆰 ０２ ３􀆰 ９５ ７􀆰 ８４ ２􀆰 １９ ０􀆰 １７
β⁃谷甾醇 ４３􀆰 ５５ ５􀆰 ０４ ４􀆰 ５４ ５􀆰 ０６ ０􀆰 ０８ ０􀆰 ９３
十六烷 ４３􀆰 ８９ １４􀆰 ７２ ５􀆰 ２５ ３９􀆰 ０９ ６􀆰 １３ ０􀆰 ０２

（Ｚ）⁃１３⁃二十二烯酰胺 ４４􀆰 ２２ ２９􀆰 ６２ ２６􀆰 ３１ ２９􀆰 ０１ ０􀆰 １３ ０􀆰 ８８
三十碳六烯 ４４􀆰 ７９ ２􀆰 ７９ ＮＤ ２􀆰 ７１ ２３􀆰 ９２ ０

２⁃甲基⁃十八烷 ４５􀆰 ７８ ６􀆰 ３０ ４􀆰 ７３ ５􀆰 ７７ １􀆰 １１ ０􀆰 ３７
　 　 注： ＮＤ 表示该成分未检测到。
２􀆰 ３　 ＰＣＡ、 ＨＣＡ 分析 　 将野坝子不同药用部位 ＧＣ⁃ＭＳ 数

据导入 ＳＩＭＣＡ⁃Ｐ＋软件进行 ＰＣＡ 分析， 结果见图 ２。 由此可

知， 第一、 第二组分的方差解释率分别为 ４９􀆰 ７％ 、 ２７􀆰 ０％ ，
总方差解释率为 ７６􀆰 ７％ ； ３ 个药用部位可明显分为 ３ 类， 且

不同类别之间界限清晰， 同一类别之间样品点较聚集； 茎、
叶之间成分差异较小， 但两者与花之间成分差异较大， 与

ＧＣ⁃ＭＳ 分析结果一致。
然后， 采用 Ｏｒｉｇｉｎ 软件进行 ＨＣＡ 分析， 结果见图 ３。

由此可知， 距离选择 ７􀆰 ８～ １２􀆰 ６ 时， １２ 批样品可分为 ３ 类，
即茎、 叶为一类， 花为 ２ 类， 表明茎叶与花之间存在显著

的差异， 与 ＰＣＡ 分析结果一致。 另外， 花分为 ２ 类， 可能

是由于样品间个体差异造成的； 叶聚类到一起， 与茎存在
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图 ２　 野坝子不同药用部位 ＰＣＡ 分析图

一定的差异。

图 ３　 野坝子不同药用部位 ＨＣＡ 图

２􀆰 ４　 函数判别及验证 　 采用 Ｆｉｓｈｅｒ 线性判别函数进行分

析， 由于花与茎、 叶存在显著差异， 可直接采用异芳樟烯

环氧化物、 橙花醇⁃环氧乙酸酯等作为检测指标进行区分；
对于茎、 叶， 将其数据导入 ＳＰＳＳ 软件进行 Ｆｉｓｈｅｒ 判别， 结

果见表 ２。 通过逐步分析， 筛选出 ５ 种成分作为函数指标，
构建了 Ｆｉｓｈｅｒ 判别的分类函数。 在判别分析中将上述成分

代入函数中， 函数值最大的即为其对应的药用部位。
表 ２　 野坝子茎、 叶 Ｆｉｓｈｅｒ 判别方程

成分
药用部位

茎 叶

氧化石竹烯 ４ ４６８􀆰 ２２２ －５８６􀆰 ７２３
香薷酮 －７ ３４４􀆰 ９５８ １ ０１３􀆰 ４８９

新植二烯 ３７ ６３０􀆰 ６１４ －５ １８０􀆰 ５４７
三十碳六烯 －３ ３３４􀆰 ２９３ ４６１􀆰 ２３４
桉油烯醇 －５ ９７７􀆰 ８６４ ８１８􀆰 ６９３

常量 －１８ ６６２􀆰 １８３ －３６６􀆰 ７９９

　 　 再分别采用初始验证和留一交叉验证方法对其进行验

证， 结果见表 ３。 由此可知， Ｆｉｓｈｅｒ 判别函数对茎、 叶的初

始验证准确率均为 １００％ ， 留一交叉验证的准确率也为

１００％ ， 表明该方法可实现茎、 叶的鉴别。
２􀆰 ５　 花中掺杂不同茎含量的研究　 由于野坝子花活性成分

相对含量、 商业价值较高， 同时其茎较便宜， 因此， 市场

表 ３　 野坝子茎、 叶 Ｆｉｓｈｅｒ 判别方程验证结果

验证方法 统计参数 部位
预测部位

茎 叶
总计

初始验证 个数 ／ 个 茎 ４ ０ ４
叶 ０ ４ ４

准确率 ／ ％ 茎 １００ ０ １００
叶 ０ １００ １００

留一交叉验证 个数 ／ 个 茎 ４ ０ ４
叶 ０ ４ ４

准确率 ／ ％ 茎 １００ ０ １００
叶 ０ １００ １００

上花中常掺杂茎。 本实验向花粉末中分别添加 ５％ 、 １０％ 、
１５％ 、 ２０％ 、 ２５％ 、 ３０％ 茎粉末， 样品编号 ５ ～ １０ 进行 ＧＣ⁃
ＭＳ 分析， 为了对花、 茎混合物进行量化， 以花为母本， 采

用相似度分析进行处理， 结果见图 ４。 由此可知， 不同含量

混合物相似度有所差异， 并且随着茎含量增加而降低。 以

相似度为横坐标 （Ｘ）， 茎含量为纵坐标 （Ｙ） 进行回归，
得方程为 Ｙ ＝ －１３７􀆰 ５５Ｘ＋１２７􀆰 ７７ （Ｒ２ ＝ ０􀆰 ９９８ ０）， 在相似度

５％ ～３０％ 范围内线性关系良好。

图 ４　 野坝子花、 茎混合物相似度

３　 讨论与结论

由于野坝子不同药用部位成分不同， 价值不同， 为解

决市场中野坝子不同药用部位掺杂的问题， 本研究采用

ＧＣ⁃ＭＳ 和多元统计分析相结合的方法对野坝子不同药用部

位进行了鉴别研究。 首先对前处理溶剂进行优化， 结果表

明乙酸乙酯能萃取的分子极性分布范围广、 成分种类多，
适合作为前处理溶剂。 ＰＣＡ、 ＨＣＡ 分析表明， 野坝子花、

１１４１

２０２４ 年 ４ 月

第 ４６ 卷　 第 ４ 期

中 成 药

Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌ Ｐａｔｅｎｔ Ｍｅｄｉｃｉｎｅ
Ａｐｒｉｌ ２０２４

Ｖｏｌ． ４６　 Ｎｏ． ４



茎、 叶成分存在明显差异， 花与茎、 叶相对差异最大， 茎、
叶相对差异较小， 但是也能明显区分， 花中挥发性成分明

显多于茎、 叶。 通过 Ｆｉｓｈｅｒ 判别分析， 构建了野坝子茎和

叶的判别方程， 通过初始验证和留一交叉验证其准确率均

为 １００％ 。 另外， 采用相似度分析方法， 对不同掺杂量的野

坝子花⁃茎的样品进行研究， 结果表明， 其茎含量与相似度

在一定范围内线性关系良好， 满足方程 Ｙ ＝ － １３７􀆰 ５５Ｘ ＋
１２７􀆰 ７７ （Ｒ２ ＝ ０􀆰 ９９８ ０）。 综上所述， 本实验方法可广泛应用

于野坝子不同药用部位的鉴别及野坝子花⁃茎掺杂样品的含

量分析。
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