
安捷伦应用方案专刊

中药（天然药物）成分分离与质谱 
鉴定解决方案，加速科研发展
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中药（天然药物）是中华文明的杰出代表，具有其独特的理论基础和应用方式。现有研究表明，
中药（天然药物）中的次生代谢产物是其药用功效的物质基础。但是由于这些活性物质结构类型
繁杂多样，如何对其进行高效分析并鉴定其结构，进而建立科学合理的质量控制标准与药效评价
标准，是确保中药安全有效应用所需要克服的难题之一。为协助研究人员探索复杂的中药（天然
药物）活性成分体系，安捷伦创新团队基于液相色谱和液质联用平台，推出了多种解决方案。从
液相色谱分离、未知物结构鉴定、产地溯源分析和中药代谢组学研究等方面，帮助研究者阐明中
药（天然药物）的药理机制，为未来更广泛的实证医学与目标天然药物的发现提供科学依据。

液相色谱 (HPLC) 一直是中药（天然药物）活性物质分析的重要工具之一。由于样品组成极其复
杂，HPLC 分析一直存在分离难度大、分析时间长等问题。过去 10 多年来，不断发展的超高效液
相色谱 (UHPLC) 提高了对复杂样品的分离能力与速度。但是在使用单根色谱柱的条件下，分离效
率仍然不够理想，Agilent InfinityLab 二维液相色谱系统 (2D-LC) 能在更短时间内提供优异的分离
能力，为复杂的活性成分分析提供更有效的解决方案。同时在软件上进行简单设定后，即可在一
维液相色谱系统与不同模式的二维液相色谱系统之间轻松切换。Agilent InfinityLab 二维液相色谱
解决方案包括以下三种主要应用模式：

 – 中心切割或多中心切割：提升对复杂指标活性成分的分离能力（见图 1）

 – 高分辨二维色谱技术 (HiRes 2D-LC)：确保获得出色分离和准确定量（见图 2）

 – 全二维液相色谱 (LC×LC)：为复杂的中药（天然药物）提供完整的化学成分轮廓分析结果（见图 3）
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图 1. 利用多中心切割二维液相色谱技术对金钱草样品目标峰进行二次分离

图 2. 利用高分辨采样二维液相色谱技术对薤白中的弱保留极性组分进行二维再分离 (RP-HILIC)

多中心切割二维液相色谱技术对一维色谱图中 7 个目标峰进行精确切割，并在线同步完成二次分离，鉴别其中的共流出组
分。结果其中有 3 个目标峰分离出更多共流出物（用红色图标标记）。此技术标记目标峰过程简便，自动排列分析顺序和梯
度，可快速完成目标峰的切割再分析，让共流出物无处遁形。
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图 3. 利用全二维液相色谱技术 (LC×LC) 分离中药的复杂成分，并获得了化学成分轮廓信息

图 4. 利用安捷伦“标准天然药物高分辨质谱资料图谱库”进行二级图谱匹配所得到的柚皮素（左）和丹参素（右）分析结果

中药提取物中包含不同极性组分，强极性组分由于保留较弱，一直是分离的难点。通过对常规反相色谱弱保留的组分进行高
分辨采样，将连续的 6 个片段在线传递至二维液相使用 HILIC 模式（适合于强极性组分分析）进行分离。由结果可见，一维
色谱中无法分离的一群色谱峰，在二维色谱中轻松出现了十几个分离良好的色谱峰。

全二维液相色谱技术可以对复杂的一维色谱图叠加上二维分离结果，并通过响应值的不同，将平面数据三维化立体化，看到
更多的组分信息。还可以增加质谱检测，进一步得到质量信息数据。通过轮廓信息的不同，提供另一种物质差异化视角。

此外，为鉴定中药中复杂的天然活性成分，安捷伦利用 6500 系列高分辨率 Q-ToF 质谱的高精准度优势，建立了“标准天然
药物高分辨质谱资料图谱库”，并结合安捷伦结构二级质谱解析软件 (Molecular Structure Correlator, MSC)，提供了完整的
天然活性成分鉴定流程。该“标准天然药物高分辨质谱资料图谱库”收录了 1500 种天然药物的标准二级质谱图，涵盖《中
国药典》（2020 版）中收载的对照品，可提供如下信息（见图 4）:

 – 收录超过 1500 种天然活性成分，提供准确分子量信息（见图 5）

 – 收录超过 10000 张高分辨率、高精度 MS/MS 谱图，且所有谱图中的碎片离子均经过严格的验证流程校正（见图 6）

 – 收录各化合物的 CAS 号、Chemspider 号、化合物结构式、植物来源等信息

 – 搜索结果可以显示化合物中文名称和英文名称
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图 5. 安捷伦标准高分辨质谱资料图谱库软件 PCDL Manager，收录活性组分相关信息

图 6. 安捷伦标准高分辨质谱资料图谱库软件 PCDL Manager，收录活性成分在不同碎裂能量下的二级质谱信息
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SIRUS“机器学习算法”
对大量数据库匹配和结构碎片预测
支持多个公开数据库

安捷伦 PCD/PCDL 与
结构解析软件 MSC
支持使用本地化 PCD/PCDL 数据
图谱库加速数据处理，客户也可
以使用 MSC 软件对化合物结构进
行确证分析

MPP 差异和统计分析

强大的差异和统计分析软件 MPP，
整合各种统计工具和定制化程序，
支持复杂的统计学计算工作

GNPS“机器学习算法” 
进行结构关联性分析
智能化数据/图谱库比对
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图 7. 安捷伦提供完整未知物鉴定解决方案 (Unknow ID advance Workflow)

在未知物的质谱解析中，也可与先进国际团队开发的 SIRIUS 或 GNPS 的云端数据库进行比对或进行分子结构关联分析 
(Molecular Networking Analysis)（见图 7）。
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图 8. 安捷伦代谢组学全流程应用解决方案

近年来，多组学 (Multi-Omics) 研究手段被广泛应用于生物医学研究中。在对中药（天然药物）药用机理的深入研究中，也
引入了多组学研究手段，其中代谢组学研究的应用尤为突出，其根本原因在于中药活性成分对基因、转录与蛋白质的调控最
终会在代谢的表现型上出现细微变化。安捷伦从 2010 年开始开发代谢组学解决方案，至今已超过 10 年，发展并完善了从
生物样品采集和前处理，到质谱分析技术与生物统计及代谢途径分析的有效且实用的完整研究流程（见图 8）。
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图 9. 临床药效、临床机转和活性成分三位一体的活性成分研究策略

由于代谢疾病的快速变化，单一靶标与单一药物的简单治疗方案已经无法满足多靶标复杂代谢疾病的治疗。因此，精准医疗中
个体化治疗对现代生物医学研究提出了更高的要求。中药（天然药物）包含多活性成分，在多靶标复杂代谢疾病的治疗中累积
了大量有价值的临床结果。基于这些数据，拓展的药物代谢组学 (Medomics) 和方证代谢组学 (Chinmedomics)，采用代谢组学
研究手段，实现了临床药效、临床机理和药效组分确认三位一体的中药（天然药物）研究策略的实践应用（见图 9）。
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