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摘要：通过超高效液相色谱与飞行时间质谱联用（UHPLC-Q-TOF-MS/MS）技术对阴干和冷冻干燥两种不同处理方式紫苏

的化学成分进行定性分析，并探讨同一来源紫苏的两种不同处理方式成分差异的物质基础。采用高效液相色谱法条件：Welch 

Ultimate UHPLC C18色谱柱（2.1 mm×100 mm，1.8 μm），流动相以 0.1%甲酸水溶液-乙腈梯度洗脱，质谱条件：AB Sci ex Triple 

TOF 5600 高分辨串联质谱仪，电喷雾（ESI）离子源，在正负离子模式下采集数据，通过保留时间、精确分子离子峰，二级质

谱裂解碎片及相关文献对紫苏进行成分鉴定，总共鉴定了 51 个成分，其中紫苏阴干、冷冻干燥品中分别鉴定了 45、35 个化合

物（包括黄酮类，苯丙素类，有机酸类等），且有 9 个化合物（4 个有机酸，4 个黄酮类，1 个苯丙素）在紫苏中未见报道。可

见紫苏经过阴干和冷冻干燥处理后成分会发生变化，且紫苏阴干及冷冻干燥两种不同处理方式鉴别出成分也存在差异。该研究

为紫苏不同药效需求选择不同处理方法提供参考，进一步为紫苏的深入质量评价，及体内药效物质的阐明提供有效数据。 
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shade-drying menthod or freeze-drying method, and the material basis of the differences between the two treatments from the same 

source was discussed. High performance liquid chromatography (HPLC) conditions were as follows: Welch Ultimate UHPLC C18 

column (2.1mm X100mm, 1.8 µm), the mobile phase gradient elution with 0.1% formic acid water solution and acetonitrile. The mass 

spectrometry conditions were as follows: AB Sci ex Triple TOF 5600 high resolution tandem mass spectrometry, electrospray ionization 

(ESI) ion source, data collection in positive and negative mode, fragmentation by retention time, accurate molecular ion peak, and two 

stage mass spectrometry. A total of 51 compounds were detected in Perilla frutescens, 45 compounds in shade-drying Perilla frutescens, 

35 compounds in freeze-drying Perilla frutescen (including flavonoids, styrene acrylic element class, organic acids, etc.). There are nine 

compounds (four organic acids, four flavonoids, one element of styrene acrylic) was the first identified in Perilla. The composition could 

be changed after Perilla treated with the shade-drying or freeze-drying. The chemical components were different between Perilla treated 

with shade-drying method and Perilla treated with freeze-drying method. The results were helpful to choose different treatment methods 

of Perilla for certain medicinal value. It could be also helpful in further evaluation for Perilla, and their medicinal substances in the body. 

Key words: Perilla air-dried product; Perilla freeze drying product; UPLC-Q/TOF MS; constituents identification 

 
紫苏（Perilla frutescens）为唇形科（Labiatae）

紫苏属（Perilla）年生草本植物，是我国传统药食两

用植物，资源丰富。其味均为辛、温，归肺、脾经，

主要含有黄酮类、挥发性油、脂肪酸、三萜、酚类、

氨基酸等化合物，此外还含有少量无机元素和维生

素。挥发油含量较高，具有强烈而独特的香气，主要

成分是紫苏酮，紫苏醛，柠檬烯等；非挥发性成分中

的主要成分是黄酮类，有机酸类和三萜酸类，苯丙素

类化合物，而据相关研究证明紫苏的药效大部分来源

于这几类成分[1-4]。现代药理研究表明，紫苏具有免

疫调节、抗氧化、抗炎、抗过敏、抑菌、抗病毒、镇

静、解热、镇痛等药理活性[5,6]。临床上用于感冒、

急性胃肠炎等。此外，紫苏叶在增强胃肠蠕动、增强

食欲方面的功效也非常明显。由于紫苏有效成分有挥

发油，黄酮类，有机酸类，三萜类等，这些成分受光

照，高温等因素影响大，所以紫苏常用处理方式为阴

干及冷冻干燥。近些年，有大量文献报道是紫苏叶，

紫苏梗，紫苏子及不同来源紫苏成分之间差异。但未

见报道对紫苏阴干，冷冻干燥两种常用处理方式化学

成分及两种处理方式成分差异研究。 
紫苏作为药食同源植物，其每个部位都有相应活

性，2020 版《中华人民共和国药典》记载紫苏入药

部位包括紫苏子、紫苏叶、紫苏梗。紫苏子能降气化

痰、止咳平喘、润肠通便，归肺经；紫苏叶能解表散

寒，行气和胃，归肺、脾经；紫苏梗能理气宽中、止

痛、安胎，归肺、脾经。现因其有效性跟安全性日渐

显著，紫苏不只在临床上广泛应用，也更多作为一种

食物深入人心，如紫苏作配菜或主菜，一般用嫩叶凉

拌或作羹、汤或挂糊炸食。将紫苏叶、嫩梗洗净，晾

干水分后切小段，再佐以其他调辅料，吃起来别有风

味。紫苏叶、紫苏子还可用来煮粥、做汤圆或做紫苏

饮，所以更需从根本上对紫苏药材进行质量控制。 

此外，紫苏作为一种药食同源植物，其每个部位

都有相应价值，紫苏本身含有更多挥发油类，所以对

紫苏研究更多倾向于 GC-MS 对挥发性成分研究，但

该方法更多的只是对挥发性成分进行表征与分析，无

法对其他非挥发性成分进行鉴别分析。超高效液相色

谱-四极杆飞行时间质谱联用（UPLC-Q/TOF MS）技

术可对化合物进行精确分子量的测定，并根据化合物

及碎片离子的精确分子量和分子式，及相关报道文献

和数据库，可进一步对化合物的结构及裂解规律加以

确证，从而为紫苏各类成分鉴定提供巨大帮助。 
本实验以阴干及冷冻干燥两种不同处理方式紫

苏样为研究对象，应用 UHPLC-Q-TOF-MS/MS 技术

对同一来源紫苏阴干品和冷冻干燥品两种不同处理

方式紫苏醇提取物化学成分进行研究，为紫苏活性成

分鉴定、质量控制、合理食用、临床用药、提供科学

依据，为研究类似化合物质谱裂解规律提供参考。 

1  材料与方法 

1.1  材料 

1.1.1  药材 
市售紫苏，两个紫苏样品（阴干品，冷冻干燥品）

经江西中医药大学徐艳琴教授鉴定为紫苏唇形科

（Labiatae）紫苏属（Perilla）。 
1.1.2  试剂 

乙腈（色谱纯），Fisher Scientific，Fairlawn，NJ，
USA；甲酸（色谱纯），Sigma-Aldrich Co. Ltd.，St 
Louis，MO，USA；水为屈臣氏蒸馏水，广东屈臣氏

食品饮料有限公司。 
1.1.3  仪器设备 

Triple-TOF 5600+高分辨质谱仪，配备 ESI 离子

源及 Analyst 1.6 数据处理软件、Peak View 1.2 数据
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处理软件，美国 AB SCIEX 公司；KQ-4000B 型超声

清洗机，巩义市予华仪器有限责任公司；AL204 型电

子分析天平，Mettler Toledo 仪器（上海）有限公司；

HC-3018R 型高速冷冻离心机，安徽中科中佳科学仪

器有限公司；Millipore-Simplicity 超纯水处理系统，

德国默克密理博公司。 

1.2  实验方法 

1.2.1  紫苏样品的制备 
精密称定取紫苏 0.5 g，粉碎，过 2 号筛，置于

具塞玻璃瓶中，加入 50%甲醇溶液 50 mL，密塞，称

定质量，超声处理（功率 250 W，频率 50 kHz）30 min，
以 50%甲醇补足减失质量，提取液离心（13000 r/min）
10 min，取上清，过 0.22 μm 滤膜，取续滤液，即得。 
1.2.2  色谱条件 

色谱柱为 Welch Ultimate UHPLC C18 （ 2.1 
mm×100 mm，1.8 μm）；柱温 30 ℃；流速设定 0.3 
mL/min；进样量 1 μL；流动相为 A：乙腈，B：0.1%
甲酸水溶液；梯度洗脱程序流动相：洗脱梯度：0~3 
min，5%~10% B，3~15 min，10%~30% B，15~25 min，
30%~60% B，25~32 min，60%~95% B，32~35 min，
95~5% B。 
1.2.3  质谱条件 

质谱采用 ESI 源正、负离子模式检测，采用高分

辨、动态背景扣除模式，分别设定一级（TOF MS）
和二级（Product Ion）检测参数。检测模式为 IDA（信

息关联采集模式），多重质量亏损（MMDF）和动态

背景扣除（DBS）为触发二级的条件，满足该条件优

先进行二级扫描。 
TOF MS 参数：扫描时间 0.3 s；采集时间 35 min；

采集范围 50~1250 u；雾化气流速（GS1）50 mL/min；
脱溶剂气流速（GS2）50 mL/min；气帘气流（CUR）
30 mL/min；脱溶剂气温度（TEM）550 ℃；离子喷

雾电压（ISVF）5500/-4500 V；去簇电压（DP）±100 
V；碰撞能（CE）±30 V。 

Product Ion 参数：扫描时间 0.3 s；采集时间 35 
min；采集范围 50~1250 u；雾化气流速（GS1）50 

mL/min；脱溶剂气流速（GS2）50 mL/min；气帘气

流（CUR）30 mL/min；脱溶剂气温度（TEM）550 ℃；

离子喷雾电压（ISVF）5500/-4500 V；去簇电压（DP）
±100 V；碰撞能（CE）±30 V，碰撞能分散度（CES）
±15 V，离子释放延迟（IRD）67，离子束宽度（IRW）

25。 
1.2.4  数据分析 

根据已设定的液相与质谱条件，对紫苏进行

UHPLC-QTOF-MS/MS 分析，再采用 Peak View 1.2
软件中 XIC Manager，对 UHPLC-Q-TOF-MS/MS 采

集的数据进行处理。然后在 Sci finder、中国知网、

Chemical book、Chem spider、PubMed 和等数据库中

对紫苏中化学成分进行鉴别，包括分子式、分子量、

化学名称及化学结构等信息。 

2  结果与讨论 

2.1  紫苏阴干品、冷冻干燥品化学成分分析 

采用UPLC-Q/TOF MS在上述“1.2.3”项液相色谱

条件和“1.2.4”项质谱条件下对紫苏样品进行分析，紫

苏阴干品、冷冻干燥品醇提物在正、负离子模式下的

离子流图 1 所示。在紫苏中共鉴别出 51 种化合物，

包括 15 个黄酮类化合物，6 个氨基酸类化合物，6
个三萜类化合物，13 个有机酸化合物，7 个苯丙素类

化合物，4 个其他成分。经 sci Finder、知网等相关数

据库的检索未见在紫苏中有其中 9 个成分（4 个有机

酸，4 个黄酮类，1 个苯丙素）报道。由表 1 可知，

紫苏阴干品中共鉴别出 45 个化合物，紫苏冷冻干燥

品中鉴别出 35 个化合物，29 个化合物在两个紫苏样

中都鉴别出。其中紫苏阴干品及冷冻干燥品中多数共

有成分为黄酮类，三萜酸类；而在有机酸、苯丙素类，

氨基酸中化合物共有成分较少。由此可见在已鉴别出

的化合物中，阴干及冷冻干燥两种处理方式对黄酮

类、三萜酸类成分影响减小，对有机酸、苯丙素类，

氨基酸类影响相对较大，尤其是氨基酸类。其中阴干

所鉴别成分种类数量优于冷冻干燥。 
 



 

 

表 1 紫苏阴干品和冷冻干燥品成分鉴定 

Table 1 identification of components in dried and freeze dried Perilla frutescens 

No tR/min 准分子离子峰/(m/z) 分子式 δ/(×10-6) 二级碎片 化合物 化合物类型 来源 

1 0.96 181.0726[M-H]- C6H14O6 4.7 163.0632，101.0251，59.0195 甘露醇[7] 醇类 A 

2* 1.1 133.0144[M-H]- C4H6O5 1.4 133.0147，115.0048，71.0176 苹果酸[8] 有机酸 B 

3 1.21 148.0603M+H]+ C5H9NO4 -0.6 130.0494，102.0549，89.9376，57.0346 谷氨酸[9] 氨基酸 A 

4 1.29 182.0812[M+H]+ C9H11NO3 0.2 165.0547，136.0755，119.0489 酪氨酸[10] 氨基酸 A 

5 1.32 191.0206[M-H]- C6H8O7 4.6 173.0049，129.0195 柠檬酸[11] 有机酸 A 

6 1.76 130.0497[M+H]+ C5H7NO3 -0.9 130.0500，84.0450 焦谷氨酸[12] 氨基酸 A 

7 2.11 166.0862[M+H]+ C9H11NO2 -0.1 120.0809，102.0473 苯丙氨酸[11] 氨基酸 A/B 

8 2.22 268.1041[M+H]+ C10H13N5O4 0.4 136.0615 腺苷[11] 氨基酸 A/B 

9* 2.84 315.0729[M-H]- C13H16O9 2.6 152.0108，108.0215 
2-hydroxy-3-[(2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)oxan-2-yl]oxybenzoic acid[13] 
有机酸 B 

10 2.93 197.0460[M-H]- C9H10O5 2.5 179.0351，152.8977 丹参素[11] 有机酸 A 

11 3.21 205.0967[M+H]+ C11H12N2O2 -2 132.0805，118.0651 色氨酸[11] 氨基酸 A 

12 3.97 329.0525[M-H]- C13H14O10 3.3 153.0559，121.0300 二羟基苯甲酸葡萄糖苷酸[13] 有机酸 A/B 

13 4.19 384.1150[M+H]+ C14H17N5O8 0.1 252.0729，234.0615，162.0770，135.0670 N-(9-(β-ribofuranosyl)-9H-purin-6-yl)-aspartic acid[11] 有机酸 A 

14* 5.39 325.0940[M-H]- C15H18O8 3.6 163.0405，119.0510 香豆酸葡萄糖[14] 苯丙素类 B 

15 5.73 177.0202[M-H]- C9H6O4 4.7 149.0254，133.0303，105.0352 秦皮乙素[15] 苯丙素类 A 

16 5.81 179.03514[M-H]- C9H8O4 0.9 135.0455，179.0347，109.0300，89.0411 咖啡酸[11] 苯丙素类 B 

17 6.05 147.0442[M+H]+ C9H6O2 0.9 119.0493，91.0545 香豆素[16] 苯丙素类 A 

18 6.70 387.1691[M-H]- C18H28O9 7.8 341.1074，207.1031 12-O-β-D-glucopyranosyloxyjasmonic acid[11] 有机酸 B 

19 7.25 595.1662[M+H]+ C27H30O15 0.7 595.1665，449.1212，287.0542 山奈酚-3-O-芸香苷[17] 黄酮苷 A/B 

20 7.78 239.0936[M-H]- C12H16O5 4.6 221.0791，195.1029，177.0922 3,4’-二羟基-3’-甲氧基苯并戊二酸[11] 有机酸 A/B 

21 7.85 227.1282[M+H]+ C12H18O4 1.7 149.0959，209.1175，154.0798 茉莉酸[11] 有机酸 A/B 

22 8.96 287.0553 [M+H]+ C15H10O6 0.9 153.0179，135.0429 木犀草素[18] 黄酮类 A/B 

23 9.32 639.1191[M+H]+ C27H26O18 -0.1 639.1185，463.0862，287.0554 木犀草素-7-O-二葡萄糖醛酸苷[19] 黄酮苷 A/B 

24 9.91 461.0764[M-H]- C21H18O12 7.6 285.0409，175.0250 木犀草素-3′-葡萄糖醛酸或异构体或野黄芩苷[13] 黄酮类 A/B 

25 10.36 623.1237[M+H]+ C27H26O17 -0.9 623.1232，447.0922，271.0598 芹菜素-7-氧-二葡萄糖醛酸苷[11] 黄酮苷 A/B 

26 10.34 433.1133[M+H]+ C21H20O10 1 271.0609，253.1588，313.0736 芹菜素-7-O-β-D-吡喃葡萄糖苷[19] 黄酮苷 A/B 

27 11.2 449.1074[M+H]+ C21H20O11 -0.9 303.0529 槲皮苷[20] 黄酮苷 A/B 

28 11.46 463.0871[M+H]+ C21H18O12 0 287.0550，153.0153 木犀草素-7-O-葡萄糖醛酸苷[21] 黄酮苷 A/B 
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29 11.74 163.0390[M+H]+ C9H6O3 0.3 145.0287，135. 0442，117.0340 7-羟基香豆素[21] 苯丙素类 A/B 

30 11.84 193.0514[M-H]- C10H10O4 3.9 178.0234，149.0912，134.0377 阿魏酸[22] 苯丙素类 A/B 

31 12.06 359.0790 [M-H]- C18H16O8 4.8 161.0241，197.0453，133.0297，179.0347 迷迭香酸[11] 苯丙素类 A/B 

32* 12.56 475.0923[M-H]- C22H20O12 8.6 475.0939，299.0538，283.0338，175.0254，113.0257 5,6,7-三羟基-8-甲氧基黄酮-7-O-葡萄糖醛酸苷[数据库] 黄酮苷 A 

33 12.99 447.0927[M+H]+ C21H18O11 1.2 271.0609 黄芩苷[22] 黄酮苷 A /B 

34* 15.24 301.1074[M+H]+ C17H16O5 1 181.4600，181.0670，153.0180，147.1117 2',6'-二羟基-4,4'-二甲氧基查耳酮[数据库] 黄酮类 B 

35* 15.42 301.1080[M+H]+ C17H16O5 3.3 181.0645，181.4636，153.0385，147.0416，131.0492 7,4'-Dimethoxy-5-hydroxyflavanone [数据库] 黄酮类 A/B 

36* 15.43 285.0764[M+H]+ C16H12O5 2.2 285.0769，179.0516 5,7-dihydroxy40_methoxyisoflavone[数据库] 黄酮类 A/B 

37 17.07 271.0609[M+H]+ C15H10O5 2.9 119.0493，149.0272，225.0614 芹菜素[18] 黄酮类 A 

38 17.45 369.1572[M-H]- C18H26O8 4.7 237.1496，112.9893 boronolide[11] 有机酸 A/B 

39* 18.07 327.2205[M-H]- C18H32O5 8.5 229.1459，211.1349，171.1031，127.1135 三羟基十八碳二烯酸[数据库] 有机酸 A 

40 19.07 318.3006 [M+H]+ C18H39NO3 0.9 300.2908，256.2645，102.0916 2 -amino-octadecane-1,3,4-triol[11] 烷醇 A/B 

41 19.14 447.1293 [M+H]+ C22H22O10 1.5 285.0770，225.0495 毛蕊异黄酮葡萄糖苷[23] 黄酮苷 A/B 

42 19.17 329.2344[M-H]- C18H34O5 3.1 311.2192，229.1446 ，171.1031 pinellic acid[11] 有机酸 A 

43* 23.01 311.2253[M-H]- C18H32O4 8.1 311.2248，223.1714，87.0478 13-hydroperoxy-9,11-octadecadienoic acid[数据库] 有机酸 A 

44 23.71 489.3591[M+H]+ C30H48O5 3.4 471.3507，249.1583 委陵菜酸[21] 三萜酸类 A/B 

45 27.78 473.3630[M+H]+ C30H48O4 0.9 409.3340，455.1924，437.3420 朦胧木酸[21] 三萜酸类 A 

46 27.99 471.3476 [M+H]+ C30H46O4 1.6 53.3381，319.2391 坡模酮酸[21] 三萜酸类 A/B 

47 31.02 279.2322[M+H]+ C18H30O2 1.2 
279.0944，149.0236，123.1172，109.1066， 

137.1324，135.1166，121.0283 
亚麻酸[16] 脂肪酸 A/B 

48 31.33 455.3569[M-H]- C30H48O3 3.4 437.1250，409.3567，391.2370 熊果酸[24] 三萜酸类 A/B 

49 31.35 439.3576 [M+H]+ C30H46O2 1.2 293.3543，259.2671，137.1328 灵芝醇 A[21] 三萜酸类 A/B 

50 32.49 445.3691[M+H]+ C29H48O3 3.3 427.3607，409.3499 奈博类固醇 D 或奈博类固醇 E[21] 三萜酸类 A/B 

51 33.13 255.2338[M-H]- C16H32O2 3.2 219.8576 棕榈酸[25] 脂肪酸 A/B 

注：A/B 分别代表紫苏阴干品,紫苏冷冻干燥品；*代表首次从紫苏中鉴别出。 
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图 1 正离子模式（+）、负离子模式（-）下紫苏阴干品，冷冻

干燥品醇提物的基峰离子流图（BPC） 

Fig.1 Base peak ion flow diagram (BPC) of Perilla air-dried, 

freeze drying product alcohol extract under positive ion mode 

(+) and negative ion mode (-) 

注：a 为紫苏阴干品（+）；b 为紫苏阴干品（-）；c 为紫

苏冷冻干燥品（+）；d 为紫苏冷冻干燥品（-）。 

2.2  各类化合物的鉴定及裂解规律 

2.2.1  黄酮类成分的鉴定 
黄酮类成分在很多植物中都普遍存在，紫苏中含

黄酮较多，其中紫苏中黄酮主要有是抗氧化、抗炎、

抗过敏和抑菌的功效。紫苏中一共鉴别出 15 个黄酮

化合物，其中 5,6,7-三羟基-8-甲氧基黄酮-7-O-葡萄糖

醛酸苷、芹菜素只在紫苏阴干品鉴定出；2',6'-二羟基

-4,4'-二甲氧基查耳酮这一成分只在紫苏冷冻干燥品

中鉴定出；而山奈酚-3-O-芸香苷、木犀草素、木犀

草素-7-O-二葡萄糖醛酸苷等 12 种成分在紫苏两个样

品中都鉴定出。本次分析的紫苏中黄酮类在正离子下

响应较强，如山柰酚-3-O-芸香糖苷，保留时间为 7.25 
min，其准分子离子峰 m/z 595.1665 [M+H]+的质谱信

号，二级质谱出 449.1212、287.0542 质谱峰，根据数

据库匹配出分子式为 C27H30O15，结合文献[17]所述裂

解途径推测该化合物为山柰酚-3-O-芸香糖苷，二级

碎片离子为[M+H-Rha]+、[M+H-Rha-Glc]+，二级质谱

及可能的裂解规律见图 2。 

 
图 2 山柰酚-3-O-芸香糖苷二级质谱图及裂解规律图 

Fig.2 Secondary mass spectrogram and fragmentation of 

trinitrophenol-3-O-rutinoside 

2.2.2  氨基酸类成分的鉴定 

 
图 3 腺苷二级质谱图跟及裂解规律图 

Fig.3 Secondary mass spectra of adenosine and 

fragmentation patterns 

紫苏中一共鉴别出 6 种氨基酸，其中谷氨酸、酪

氨酸、焦谷氨酸、色氨酸、苯丙氨酸、腺苷 6 种成分

在阴干品中都鉴别出；而紫苏冷冻干燥品中只分析出
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苯丙氨酸、腺苷 2 种成分。紫苏中氨基酸成分一般在

正离子响应度都比较高，一般裂解规律为-NH3、

-C5H7O4 等。如腺苷，保留时间为 2.22min，其准分

子离子峰 m/z 268.1039 [M+H]+的质谱信号，二级质谱

出现 250.0962、136.0615、119.0353 质谱峰，根据数

据库匹配出分子式为 C10H13N5O4，结合文献[11]所述

裂解途径推测该化合物为腺苷，二级碎片离子为

[M+H-NH3]+ 、[M+H-C5H7O4]+、[M+H-C5H7O4-NH3]+，

二级质谱及可能的裂解规律分见图 3。 

2.2.3  苯丙素类成分的鉴定 
苯丙素类一般是以一个或几个C6-C3为基本单位

的一类化合物，紫苏中共鉴别出 7 个笨丙素类化合

物，其中秦皮乙素、香豆素只在紫苏阴干品中鉴别出；

香豆酸葡萄糖、咖啡酸只在紫苏冷冻干燥品中鉴别

出；7-羟基香豆素、阿魏酸、迷迭香酸在两个紫苏样

中都鉴别出。紫苏中苯丙素类成分在正负离子都有一

定响应度，这里以负离子模式下阿魏酸为例。保留时

间为 11.84 min，其准分子离子峰 m/z 193.0499 [M-H]-

的质谱信号，二级质谱出现 193.0499、178.0275、
149.0230、134.0375、106.0466 质谱峰，根据数据库

匹配出分子式为 C10H10O4，结合文献[22]所述裂解途

径推测该化合物为阿魏酸，二级碎片离子为

[M-H-CH3]- 、 [M-H-COOH]- 、

[M-H-COOH-CH3-C2H4]-、[M-H-COOH-CH3]-、，二级

质谱及可能的裂解规律分见图 4。 

 
图 4 阿魏酸二级质谱图及裂解规律图 

Fig.4 Secondary mass spectra of ferulic acid and 

fragmentation 

2.2.4  有机酸类成分的鉴定 
紫苏中总共分析出 13 个有机酸成分，其中柠檬

酸、丹参素、pinellic acid 等 6 种成分只在紫苏阴干

品 中 鉴 别 出 ； 苹 果 酸 、 12-O-β-D- 
glucopyranosyloxyjasmonic acid 、 2-hydroxy-3- 
[(2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-trihydroxy-6-(hydroxymethyl) 
oxan-2-yl]oxybenzoic acid 这 3 种成分只在紫苏冷冻

干燥品中鉴别出；而二羟基苯甲酸葡萄糖苷酸、3,4’-

二羟基-3’-甲氧基苯并戊二酸、boronolide、茉莉酸这

4 种成分在紫苏阴干、冷冻干燥品中都鉴别出。紫苏

中有机酸成分一般在负离子中响应度高，一般裂解方

式为-H2O、-OH、-COOH 等。如苹果酸，保留时间

为 1.096 min，其准分子离子峰 m/z 133.0147 [M-H]-

的质谱信号，二级质谱出现 133.0147、115.0048、
71.0176 质谱峰，根据数据库匹配出分子式为

C4H6O5，结合文献[8]所述裂解途径推测该化合物为苹

果 酸 ， 二 级 碎 片 离 子 为 [M-H-OH-COOH]- 、

[M-H-OH]-，二级质谱及可能的裂解规律分见图 5。 

 
图 5 苹果酸二级质谱图及裂解规律图 

Fig.5 Secondary mass spectra of malic acid and 

fragmentation 

2.2.5  三萜酸类成分的鉴定 

 
图 6 熊果酸二级质谱图及裂解规律图 

Fig.6 Mass spectra of ursolic acid and fragmentation 

紫苏中一共鉴定出 6 种三萜酸类成分，包括委陵

菜酸、朦胧木酸、坡模酮酸、熊果酸、灵芝醇 A、奈

博类固醇 D 或奈博类固醇。这 6 种成分在紫苏阴干

品中都鉴别出；除朦胧木酸外其余 5 种成分也在紫苏

冷冻干燥品中分析出。在两个紫苏样中所鉴别出的三

萜酸类成分主要在正离子下响应，但熊果酸在负离子

下响应度更高，以其为例，保留时间 31.33 min，其

准分子离子峰 m/z 455.3564 [M-H]-的质谱信号，二级

质谱出现 437.1250、409.2496、391.2378 质谱峰，根

据数据库匹配出分子式为 C30H48O3，结合文献[24]所

述裂解途径推测该化合物为熊果酸，二级碎片离子为
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[M-H-H2O]-、[M-H-HCOOH]-、[M-H-HCOOH-H2O]-，

二级质谱及可能的裂解规律分见图 6。 

2.3  分析与讨论 

2.3.1  紫苏阴干品、冷冻干燥品化学成分差异 
两个紫苏样品中总共鉴定了 51 个成分，包括氨

基酸、黄酮类、苯丙素类、有机酸、三萜酸类、其他

类各鉴定了 6、15、7、13、6、4 个化合物，其中的

42 个化合物已有相关文献报道，还有 9 个成分虽在

紫苏阴干及冷冻干燥品中鉴别出，但在 sci Finder、
知网等相关数据库未见报道。紫苏阴干品少了咖啡

酸、12-O-β-D-glucopyranosyloxyjasmonic acid2 种紫

苏中已报道成分，增加了 5,6,7-三羟基-8-甲氧基黄酮

-7-O- 葡 萄 糖 醛 酸 、 7,4'-Dimethoxy-5- 
hydroxyflavanone、5,7-dihydroxy 40_methoxyisoflavone、
三 羟 基 十 八 碳 二 烯 酸 、 13-hydroperoxy-9,11- 
octadecadienoic acid 这 5 个成分；经冷冻干燥处理后

少了丹参素、色氨酸、柠檬酸等 13 个紫苏中已报道

成分，增加了苹果酸、2-hydroxy-3-[(2S,3R,4S,5S,6R) 
-3,4,5-trihydroxy-6-(hydroxymethyl) oxan-2-yl] 
oxybenzoic acid、香豆酸葡萄糖、2',6'-二羟基-4，4'-
二甲氧基查耳酮、7,4'-Dimethoxy -5-hydroxyflavanone、
5,7-dihydroxy40_ methoxyisoflavone 这 6 个成分。紫

苏经阴干少了 2 个原有成分，增加了 5 个化合物；冷

冻干燥处理后少了 13 个成分，增加了 6 个化合物，

可见处理前后，不同处理方式紫苏所含有成分都可能

会发生变化。 
在紫苏阴干品中鉴定了 45 个化合物（包括 6 个

氨基酸、14 个黄酮类、5 个苯丙素类、10 个有机酸、

6 个三萜酸类、4 个其他类化合物），冷冻干燥品中鉴

定了 35 个化合物（包括 2 个氨基酸、13 个黄酮类、

5 个苯丙素类、7 个有机酸、5 个三萜酸类、3 个其他

类化合物)，紫苏阴干品鉴别化合物数量和种类比冷

冻干燥品多。其中两种处理方式下紫苏中所鉴别黄酮

类、，三萜酸类成分差别不大，但成分也有略微差异，

比如黄酮类 5,6,7-三羟基-8-甲氧基黄酮-7-O-葡萄糖

醛酸、芹菜素 2 种成分只在紫苏阴干品鉴别，而 2',6'-
二羟基-4,4'-二甲氧基查耳酮只在紫苏冷冻干燥品中

鉴别出。而有机酸类，氨基酸类，苯丙素类等所鉴别

成分中紫苏阴干品比紫苏冷冻干燥品种类更多、数量

更多、峰强度更强，如紫苏阴干品共鉴别出 6 个氨基

酸，而冷冻干燥品中只鉴别出了 2 种氨基酸，冷冻干

燥品中氨基酸成分在阴干品中都鉴别出，且峰强度强

于冷冻干燥品。由此可见阴干跟冷冻干燥两种处理方

式下紫苏所含有的化学成分都可能发生变化，而且变

化明显程度与化合物种类相关，其中黄酮类、三萜酸

类化合物在阴干和冷冻干燥两种处理方式下多数成

分都能很好的被保留，且两种处理方式下分析出的成

分之间的种类，峰强度差异不大；而阴干处理下有机

酸类，氨基酸类，苯丙素类等在成分种类及数量保留

都优于冷冻干燥处理。 
2.3.2  紫苏阴干品、冷冻干燥品功能成分分析 

紫苏因为有独特香味，之前更多用于做配料，现

如今随着紫苏一些潜在功能成分发现，更多作为功能

食品、保健品，药品等，色氨酸、苯丙氨酸是人体身

体成长保养所需的氨基酸。亚麻酸，棕榈酸是紫苏中

对人体有益的不饱和脂肪酸，它们具有抗过敏、抗氧

化、降血脂、降血糖、抑菌、止痛、安胎和提高记忆

等多种药理作用[26]。这可能是紫苏成为保健品原因

之一。迷迭香酸具有抗过敏、抗肿瘤、抗病毒、抗炎

等多种药理作用[27]，抗氧化和抑菌作用尤为显著，

可被广泛应用于食品领域。紫苏作为食物时，紫苏油

营养非常丰富，其中的脂肪酸、维生素 B 族等成分

能扩张皮肤血管，刺激汗腺神经而有发汗作用，并减

少支气管分泌，缓解支气管痉挛，能促进消化液分泌

及增加胃肠的蠕动，所以许多高血压、胆固醇患者把

紫苏油当做食疗油食用。紫苏阴干品中能很好保留紫

苏中氨基酸成分，氨基酸一般有增强免疫力，健体补

虚功效。由此可见，紫苏作为食物时全身上下也都是

宝，紫苏作为食补食物时，阴干处理后很多潜在功能

成分得到保留，且经阴干后鉴别首次鉴别出的三羟基

十八碳二烯酸，具有抗动脉粥样硬化，抗动脉粥样活

性的作用[28]，冷冻干燥处理后很多紫苏具有的营养

成分会失去，所以作为食物阴干处理可能比冷冻干燥

更有利于功能成分的保留。紫苏作为食物时还有很多

营养成分需要进一步探索，从而为食用紫苏时选择阴

干、冷冻干燥等更多更好保留成分的处理方式提供一

定理论依据。 
鉴别出的 51 种化合物中，有机酸类，氨基酸类，

苯丙素，黄酮类，三萜，其他类的种类和含量都或多

或少受处理方式不同的影响，这可能也是导致药效的

物质基础差异，目前，只对所鉴别出的这 51 种成分

分析，紫苏中还含有大量成分，有待对它们在更多不

同处理方式及来源进一步更深入考察研究，更好的为

紫苏药效物质基础及作用机制研究提供了理论依据。

但由于此实验所鉴别出每个种类化合物数量较少，不

能很好有说服力证明阴干品或者冷冻干燥品中各类

化合物种类数量如何变化，而仅仅只对所鉴别出的化

合物在阴干及冷冻干燥两种处理方式之间做了比较，

所以可能存在一定的偏差。而且本次研究只对冷冻干
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燥跟阴干两种常用处理方式和所选的药材批次相对

少因此，可在后续的研究计划中，在每个种类中鉴别

更多化合物，加大紫苏药材批次，多做几次平行实验

比较验证，同时可拓展研究更多其他紫苏处理方式对

成分影响，从而为选择不同处理方式提供更多的有效

信息。本实验为紫苏一部分药效物质基础及作用机制

研究提供了理论依据。也为后续紫苏的系统研究提供

了一定的研究基础。 

3  结果 

本研究采用 UHPLC-Q-TOF-MS/MS 技术对同一

来源的紫苏阴干品跟冷冻干燥品的化学成分进行分

析，在紫苏阴干品跟冷冻干燥品两种不同处理方式的

紫苏中共鉴别出 51 种化合物，其中有 9 种化合物尚

未在紫苏中被报道。该方法简单，快速，结果准确，

为药食同源植物紫苏研究提供可靠的分析技术平台，

同时该实验将为紫苏的活性研究提供基础数据，促进

药食同源紫苏功能食品、保健品和药物的研发。 
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