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背景介绍

中药的功效已为几千年的历史和现代临床验证所肯定。但中药的作用

本质、物质基础、作用机理的研究尚且面临诸多挑战，其核心就是了

解中药中所含的化学成分。

所有天然产物的研究都要起源于成分分析。然而成分分析的研究工作

长久以来一直面临多重挑战。比如传统的成分分析方法复杂，耗时且

低效等。归总起来，这类方法不外乎采用以下几个途径：

1. 购买相关标准品，与样品中的组分进行对比，这一途经的缺点是成

本很高而且不一定能找到所有相关的标准物。

2. 采用各种分离制备手段对组分进行分离纯化，这其中缺点是具有极大

的盲目性，耗时太长，同时还不可避免的涉及到大量的重复性工作。

3. 通过查文献来寻找答案，但过去的文献报道采用的数据往往采自低

分辨率仪器，存在不少假阳性结果。以上无论哪种途径均对研究人

员的技术背景要求较高。

中药物质基础研究效率低下一直是制约中药现代化的瓶颈。近年来，

液质联用技术的兴起对解决这一挑战有所帮助，但未显示出关键性突

破。目前最常见的液质联用解决方案依然是对每个色谱峰逐一鉴定，

通过检索数据库寻找可能的结构信息，然后再查文献进一步匹配二级

碎片的数据与裂解途径，最终确定化合物的结构。这类研究模式最大

的局限性仍是耗时长、效率低，同时对操作人员的中药及化学背景要

求很高。

本应用纪要介绍了使用超高效液相色谱

（UPLC®），四极杆飞行时间质谱（QTof MS）以

及中药数据库为基础的UNIFI®天然产物解决

方案分析绿茶中化学成分的方法。该解决

方案将实验采集、数据处理与中药数据库

的导入有机结合起来, 使得复杂中药体系中

化学组分的定性工作变得简单、有效，而

且程序化，从而大大提高了工作效率，降

低了对操作人员技术背景的要求。
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本应用纪要以绿茶为应用实例向大家介绍最新的沃特世（Waters®）

UNIFI天然产物整体解决方案。该解决方案以超高效液相色谱 （ACQUITY 

UPLC® I-Class)、四极杆飞行时间质谱（Xevo® G2-S QTof MS）以及UNIFI中药

数据库为基础，将实验采集、数据处理与中药数据库的导入有机的结

合起来, 使得复杂中药体系中化学成分分析的工作变得简单、有效，而

且程序化，从而大大提高了工作效率，并降低了对操作人员技术背景

的要求。图1概括了UNIFI天然产物整体解决方案成分分析的工作流程。

绿茶作为天然饮品深受大众的喜爱，由于其没有经过发酵过程故较多

的保留了鲜叶中天然物质，含有茶多酚、儿茶素、儿茶酚、咖啡碱、

氨基酸、维生素等化学成分。这些都为绿茶中化学成分的研究提供了

良好的基础，从而使我们可以借此实例来阐述UNIFI天然产物整体解决

方案，并用可得的标准品进行验证。整个工作流程从进样分析到报告

的生成只需约两个小时。

实验条件

样品处理

取绿茶提取物（Waters，No. 186006962）33 mg

溶解于2 mL MeOH:H2O 1:3，然后稀释至两倍

浓度，备用。

将儿茶素混合物标品（Green Tea Catechin Mix）

用甲醇稀释至50 μg/mL，进样量为1 μl。

液相色谱条件

仪器： ACQUITY UPLC I-Class with 

 FTN Sample Manger

色谱柱： ACQUITY UPLC HSS T3，

 2.1×100 mm，1.8 μm，40 ℃

样品室温度： 15 ℃

流动相A： 水（0.1% 甲酸）

流动相B： 乙腈

梯度：

时间
流速 溶剂A 溶剂B 曲线（mL/min） （%） （%）

0 0.6 99 1 开始

0.5 0.6 99 1 6
16 0.6 65 35 6
18 0.6 0 100 1
20 0.6 99 1 1

质谱条件

仪器： Xevo G2-S QTof MS

采集质量范围： 100-1500 Da 

扫描时间： 0.1 S

采集模式： ESI+和ESI-分辨率模式，MSE

Lock mass： 亮氨酸脑啡肽（LE）1 ppm

 （0.3 S 扫描，间隔: 15 S）

毛细管电压： 3 KV（ESI+）/ 2.5 KV（ESI-）

锥孔电压： 100 V

碰撞能量（eV）： low CE：6 / High CE：15-40

电离源温度： 120 ℃

脱溶剂温度： 500 ℃

锥孔气流速： 30 L/h

脱溶剂气流速： 1000 L/h

数据采集时间： 20 min

［应用纪要］

图1. UNIFI天然产物整体解决方案成分分析的工作流程。

结果

使用超高效液相色谱（ACQUIT Y UPLC I-Class）与四极杆飞行时间质谱 

（Xevo G2-S QTof）对绿茶提取物中的相关化学成分进行分离。采用 UNIFI 

天然产物整体工作流程结合天然产物数据库进行数据处理，软件初步

鉴定28个组分，经MassFragment™确证16个成分。整个工作流程从进样分

析到报告的生成只需约两个小时。

样品前处理

自动给出报告

UPLC/QTof MSE

数据采集

UNIFI自动数据处理
与化合物成分鉴定

导入UNIFI中药数据库

已鉴定组分

MassFragment
二级碎片结构确证

未鉴定组分

搜索在线数据库
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讨论

UNIFI天然产物整体解决方案包括ACQUITY UPLC I-Class超高效液相色谱、Xevo G2-S QTof四极杆飞行时

间质谱、含有UNIFI中药数据库的UNIFI软件平台。该整体解决方案提供了十四个预设的样品分析

工作模板和三个结果报告模版，从而使数据采集、处理、数据库检索、结构确认以及结果报告

全部自动化。

图2是绿茶提取物的UPLC/QTof MS基峰离子色谱图（BPI）。此图显示了采用超高效液相色谱分析

复杂中药体系的优势，不仅运行时间短（有效分离时间为15 min），且分离效率与峰容量都很

高；同时四极杆飞行时间质谱又提供了含精确质量信息的质谱数据。除此之外，采用MSE的数据

采集模式使我们能在一次进样的情况下可以同时获得化合物分子量（低碰撞能量）以及与之对

应的二级碎片离子信息（高碰撞能量）。这一切都为下一步的成分分析及结构认定奠定了良好

的基础。

图2. 是绿茶提取物的UPLC/QTof MS基峰离子色谱图（BPI）。

天然产物研究瓶颈的另一个关键问题所在是尽管有大量的在线数据库，但至今没有任何与仪器

分析有机结合专适用于中药成分研究的商业数据库。UNIFI天然产物解决方案首次填补了这一空

白。我们首次提出的UNIFI中药数据库紧贴2010版中国药典，列入了所有此版药典收录的药材。

图3显示了该数据库的基本结构及其包含的信息，包括：化合物的名称（中文与英文），化学

结构、分子式、精确质量以及其药材产地。该数据库还针对每个所列药材提供了其名称（中

文、拼音，及拉丁名），文献已报道的主要化合物等。除此以外，该数据库还将每个所列化合

物进行了化学分类，为下一步碎片分析垫定了基础。
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UNIFI天然产物解决方案将该数据库的导入有机地融合进UNIFI成分分析的工作流程之中。图4是融

合了UNIFI数据库整体工作流程后运行数据得到的结果。

图4a罗列了十四个预设的样品分析工作模板。点击该表单的任意一项便可在右边的4b、4c及4d

中看到相应的结果。比如点击Component – Good Match便可以看到响应值高于2000 counts且分子量偏

差小于3 ppm的被鉴定出的组分信息。其中，图4b是已鉴定的与数据库成分匹配的组分表。此表

所列的每个化学成分均包含以下重要信息：化合物名称、分子式、分子量、响应强度、保留时

间、质量偏差、离子的检测模式、加合离子以及鉴定状态。图4c是4b所显示组分对应的色谱图

（此处显示的是咖啡碱）；图4d对应于4c所示成分的MSE质谱图（含母离子谱图和二级碎片谱图）。

图3. UNIFI中药数据库的基本结构及其包含的信息。

图4. UNIFI软件处理后绿茶提取物鉴定成分列表。4a：UNIFI天然产物的整体工作流程摸版；4b：成分分析结果，组分鉴定
表；4c：每个组分对应的谱图（此处显示的是咖啡碱）；4d：对应于4c所示成分的MSE质谱图（含母离子谱图和二级碎
片谱图）。

4a 4c 4d

4b
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图5. UNIFI软件处理后绿茶提取物鉴定成分图。

在之前UNIFI的成分分析解决方案中，研究人员需要提取每个色谱峰，查看其质谱图，基于得到

的精确分子量，推导可能的分子式。然后再根据分子式检索在线数据库，并且需要通过相关的

二级碎片推导可能的裂解途径，进而确定结构。现在，采用UNIFI天然产物整体解决方案，通过

导入中药数据库后，数据处理及数据库检索可自动运行，且鉴定结果可以自动直接显示（图5）

并且结构是否合理也已通过MassFragment被自动确证。

 

图4d中与化合物母离子相对应的每个二级碎片均可以通过点击蓝色的图标 直接看到。 此时

操作人员需要做的工作只是判断具体裂解碎片结构是否正确。如果其裂解合理，便可初步断

定结构正确，从而将该化合物定义为已确认（Confirmed）。如果怀疑是假阳性，可进一步利用手

动鉴定功能，搜索在线数据库并应用MassFragment来进一步推断。当然，对没有与UNIFI数据库匹

配的组分也可如此操作而定性。最后确认的结果可以在Component – Confirmed Table中直接显示（图

4b），同时也可以采用鉴定成分图（图5）或列表的方式显示并生成报告（图6）。

UNIFI天然产物整体解决方案中包含三个预设的报告模板，以方便研究人员直接打印相关的报

告。与成分分析相关的报告模板有：天然产物组分信息总览模板，天然产物详细组分信息模

板。被测物中组分鉴定概况的报告只需导入天然产物组分信息总揽模板便可轻易获得（图6）。

该报告包括了样品的信息、样品的采集和后处理方法，以及相关的各种数据信息。
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结论

该应用纪要以绿茶成分分析为应用实例，系统的介绍了UNIFI天然产物整体解决方案成分分析的

工作流程。UPLC超高效液相色谱分离克服了传统HPLC分离所固有的分离时间长、分离度有限、

峰容量不高的各种缺陷。四极杆飞行时间质谱提供了精确定性信息和足够的动态范围，为中药

组分的定性和定量垫定了扎实的基础。

UNIFI天然产物整体解决方案辅以中药数据库，并结合组分结构的自动鉴定功能，是崭新的中药

复杂组分分析的解决方案。UNIFI软件平台从采样到数据处理，到最后打印报告可一次性完成。

绿茶成分分析整个流程仅需两个小时。该方案还含有预设的工作流程模板及各种报告模板，省

去研究人员再编辑的漫长过程。

所有成分分析定性工作由软件自动进行，这一切皆使得复杂中药体系中化学组分的定性工作变

得简单、有效、而且程序化，从而大大提高了工作效率，降低了对操作人员技术背景的要求。

所有一切都为解决中药物质基础研究所面临的挑战，为中医药发展做出突破性贡献。

图6. 通过导入天然产物组分信息总览模板自动得到的被测物中组分鉴定概况的报告


