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基于组效关系的土荆芥挥发油熏蒸

抑菌活性组分鉴定
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摘要　通过分析土荆芥犆犺犲狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊Ｌ．挥发油对灰葡萄孢犅狅狋狉狔狋犻狊犮犻狀犲狉犲犪Ｐｅｒｓ．的熏蒸抑制作用与

其化学组分之间的组效关系，鉴定挥发油中与抑菌作用显著相关的活性成分。采用气相色谱 质谱联用（ｇａｓｃｈｒｏ

ｍａｔｏｇｒａｐｈｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，ＧＣＭＳ）技术分析２９个土荆芥挥发油样品的化学组分和相对含量，同时以菌丝生长

速率法分别测定各样品对灰葡萄孢的熏蒸抑制效能。在此基础上，我们选取相对含量占总挥发油９１．３９％～

９９．５０％的１３种共有化合物为特征化合物，采用正交最小偏二乘判别分析（ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｄｉｓｃｒｉｍｉ

ｎａｎｔａｎａｌｙｓｉｓ，ＯＰＬＳＤＡ）法分析组效关系，同时利用双变量相关分析验证组效分析结果。结果表明，３甲基４异丙

基苯酚、麝香草酚、α萜品烯、狆伞花烃和驱蛔萜等化合物是土荆芥挥发油对灰葡萄孢菌发挥熏蒸抑制作用的主要

活性组分。
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　　一些植物的挥发油对植物病原菌具有显著的抑

制作用，这些挥发油易挥发的特性使其有望作为仓

储、设施栽培和土壤等的熏蒸剂防控植物病害。由

于其来源于植物，具有低毒和环保等优点，因此是理

想的绿色生物熏蒸剂［１］。研究表明，土荆芥犆犺犲

狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊Ｌ．挥发油对植物病原真菌
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具有明显的抑制作用［２５］，且熏蒸作用条件下的抑菌

效能优于触杀方式［３］。与其他植物挥发油相似，土

荆芥挥发油的组分及各组分的相对含量随其产地、

生长环境、生育期、使用部位、贮藏条件和提取方法等

的不同而发生变化［２３，６］，这导致不同来源的土荆芥

挥发油的熏蒸抑菌活性存在差异［２３，７］，限制了其作

为生物熏蒸剂来防控植物真菌病害的开发和应用。

组效关系又称谱效关系，是针对中药药效物质

基础及其作用机制研究的一种新兴和有效的研究方

法，在中药学研究中有十分广泛的应用［８１０］。该方

法采用现代分析手段获取中药的化学组分信息，然

后将中药中各组分的信息与药效结果通过线性或非

线性数学分析，建立“组效”关系，从而确定出与药效

相关的组分群。在明确药效成分的前提下，探讨各

成分对药效贡献率，这可以更加明确地指出中药成

分对药效指标的综合作用，为药效物质基础研究提

供一定的依据［８，１１］。组效关系的研究方法也可用于

评价植物挥发油各组分对其抑菌功效的贡献，根据

各组分的贡献制定挥发油的质量控制标准，有利于

植物挥发油的进一步开发研究。

本研究采用气相色谱 质谱联用（ｇａｓｃｈｒｏｍａｔｏ

ｇｒａｐｈｍａｓｓｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，ＧＣＭＳ）技术分析来自

２９个不同地区的土荆芥挥发油样本的化学组分及

其相对含量，采用正交最小偏二乘判别分析（ｏｒ

ｔｈｏｇｏｎａｌｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔａｎａｌｙ

ｓｉｓ，ＯＰＬＳＤＡ）明确土荆芥挥发油的组分与其对番

茄灰霉病的病原菌灰葡萄孢的熏蒸抑菌率之间的组

效关系，并采用双变量相关分析验证组效分析结果，

鉴定土荆芥挥发油熏蒸抑菌活性的组分群，揭示其

活性的组分物质基础，评价各组分对熏蒸抑菌活性

的贡献，以期为土荆芥挥发油质量控制和生物农药

的研发提供科学依据，为其他植物挥发油熏蒸抑菌

活性等的研究提供参考依据。

１　材料与方法

１．１　仪器、试剂与菌株

６８５０／５９７５气质联用仪（美国Ａｇｉｌｅｎｔ，ＮＩＳＴ１４

谱图库）、ＳＷＣＪ２ＦＤ型超净工作台（苏州净化设备

有限公司）、ＨＰ２５０Ｓ型生化培养箱（武汉瑞华仪器

设备有限公司）。

３甲基４异丙基苯酚和麝香草酚（北京百灵

威）、α萜品烯和狆伞花烃（Ｓｉｇｍａ）；植物病原真菌灰

葡萄孢犅狅狋狉狔狋犻狊犮犻狀犲狉犲犪Ｐｅｒｓ．菌株，分离自患灰霉

病的番茄，由信阳农林学院植物病理实验室提供。

１．２　土荆芥样品的采集及挥发油的提取

土荆芥材料于２０１５年１１月到２０１７年８月分

别采自河南、湖北、湖南等省多个县市区（表１）。样

品带至实验室，采用水蒸气蒸馏法持续提取２ｈ，所

得挥发油密封于冻干瓶中，４℃冰箱保存。共得到

２９个土荆芥挥发油样品。

表１　土荆芥样品采集地及挥发油提取部位

犜犪犫犾犲１　犛犪犿狆犾犻狀犵狊犻狋犲狊犪狀犱犲狓狋狉犪犮狋犻狅狀狆犪狉狋狊狅犳狅犳犲狊狊犲狀狋犻犪犾

狅犻犾狊犳狉狅犿犆犺犲狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊

样品

Ｓａｍｐｌｅ

ｎｏ．

采集地

Ｓａｍｐｌｉｎｇ

ｓｉｔｅ

提取部位

Ｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ

ｐａｒｔ

采集时间／年 月

Ｃｏｌｌｅｃｔｉｏｎ

ｔｉｍｅ

１ 河南漯河召陵区 全草 ２０１７ ０７

２ 河南商丘睢县 全草 ２０１７ ０８

３ 河南桐柏月河镇 叶 ２０１７ ０８

４ 河南桐柏月河镇 全草 ２０１７ ０８

５ 河南信阳胡店乡 花序 ２０１７ ０８

６ 河南信阳龙井乡 全草 ２０１７ ０８

７ 河南信阳三桥村 种子（含果皮） ２０１６ １１

８ 河南信阳三桥村 种子（含果皮） ２０１５ １１

９ 河南信阳三桥村 叶 ２０１７ ０８

１０ 河南信阳三桥村 花序 ２０１７ ０８

１１ 河南信阳五里店镇 全草 ２０１７ ０７

１２ 河南信阳五里店镇 花序 ２０１７ ０７

１３ 河南信阳五里店镇 叶 ２０１７ ０７

１４ 河南信阳五里店镇 茎 ２０１７ ０７

１５ 河南信阳吴家店镇 花序 ２０１７ ０８

１６ 河南信阳震雷山 全草 ２０１７ ０７

１７ 河南信阳震雷山 种子（含果皮） ２０１６ １０

１８ 河南信阳震雷山 种子（含果皮） ２０１５ １１

１９ 河南信阳震雷山 种子（含果皮） ２０１６ １１

２０ 河南信阳震雷山 花序 ２０１７ ０７

２１ 河南信阳震雷山 全草 ２０１６ ０７

２２ 河南驻马店正阳县 叶 ２０１７ ０８

２３ 河南驻马店正阳县 全草 ２０１７ ０８

２４ 河南驻马店正阳县 花序 ２０１７ ０８

２５ 湖北广水蔡河镇 全草 ２０１７ ０８

２６ 湖北广水三潭风景区 全草 ２０１７ ０８

２７ 湖北广水郝店镇 全草 ２０１７ ０８

２８ 湖北广水吴店镇 全草 ２０１７ ０８

２９ 湖南长沙岳麓区 全草 ２０１７ ０７

１．３　土荆芥挥发油的犌犆犕犛分析

土荆芥挥发油的化学组分采用ＧＣＭＳ法进行鉴

定和分析。ＧＣ分析条件如下：色谱柱为ＨＰ５ｍｓ毛

细管柱（３０ｍ×０．２５ｍｍ×０．２５μｍ）；进样口温度

２６０℃；初始柱温为６０℃，保持２ｍｉｎ，以１０℃／ｍｉｎ速

率升温至２３０℃，保持１ｍｉｎ；高纯氦气（纯度为９９．９９９％）
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２０２０

被作为载气，流速为１．０ｍＬ／ｍｉｎ，进样量为１．０μＬ，

采用不分流模式，进样前挥发油用乙醚稀释１０００倍。

ＭＳ条件如下：ＥＩ离子源，电子能量７０ｅＶ，离子阱温

度２２０℃，传输线温度２８０℃，溶剂延迟时间为２ｍｉｎ，

全扫描方式，质量扫描范围ｍ／ｚ３３～３５０。所得质谱

图经ＮＩＳＴ１４数据库定性检索化合物，根据气相色谱

峰面积采用归一法定量确定各化学组分的相对含量。

１．４　土荆芥挥发油的熏蒸抑菌活性测定

采用菌丝生长速率法测定土荆芥挥发油对灰葡

萄孢的熏蒸抑菌活性［３，１２］，以抑菌率作为评价指标：

在直径９０ｍｍ的培养皿皿底中加入１５ｍＬ融化的

ＰＤＡ培养基（约６０℃），摇匀制成厚薄均匀的平板，

平板中央接种一块直径为５ｍｍ的灰霉病菌菌饼。

然后在皿盖上放置一灭菌的直径７ｍｍ圆形滤纸

片，滤纸片上滴加２μＬ土荆芥挥发油。皿底皿盖对

扣后，用ｐａｒａｆｉｌｍ封口膜密封，倒置培养于２２℃的

生化培养箱中，７２ｈ后观察真菌的生长情况，并采用

十字交叉法测量菌落直径，计算抑菌率。以仅放一

滤纸片不滴加挥发油为对照。重复５次。

抑菌率＝（对照菌落生长直径－处理菌落生长

直径）／对照菌落生长直径×１００％。

１．５　统计分析

以２μＬ土荆芥挥发油对灰葡萄孢的熏蒸抑菌

率为因变量（犢），以选取的１３个考察化合物的相对

含量为自变量（犡），导入Ｓｉｍｃａｐ１４．１软件，采用正

交最小偏二乘判别分析ＯＰＬＳＤＡ法进行组效关系

分析。采用ＳＰＳＳ１８．０软件进行双变量（ｂｉｖａｒｉａｔｅ）

相关分析验证组效分析结果。

２　结果与分析

２．１　土荆芥挥发油的犌犆犕犛分析

对２９个土荆芥挥发油样品进行ＧＣＭＳ分析，

其总离子流图示于图１。根据ＧＣＭＳ分析结果，选

取２９个样品共有的１３种化合物作为特征化合物进

行组效关系分析，各特征化合物的相对含量见表２。

２９个样品中１３种特征化合物的相对含量占其总挥

发油的９１．３９％～９９．５０％。

１３种特征化合物经ＮＩＳＴ１４质谱数据库检索，

鉴定结果见表３，其中特征化合物Ｃ、Ｄ、Ｋ和Ｌ，即α

萜品烯、狆伞花烃、麝香草酚和３甲基４异丙基苯

酚经标准品复核。特征化合物Ｍ未鉴定，质谱图显

示其分子量为１６８。

图１　土荆芥挥发油总离子流图

犉犻犵．１　犜狅狋犪犾犻狅狀犮犺狉狅犿犪狋狅犵狉犪犿狅犳犲狊狊犲狀狋犻犪犾狅犻犾狊犳狉狅犿犆犺犲狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊

表２　土荆芥样品挥发油特征化合物的相对含量

犜犪犫犾犲２　犚犲犾犪狋犻狏犲狆犲狉犮犲狀狋犪犵犲犮狅狀狋犲狀狋狊狅犳犲犪犮犺犮犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮犮狅犿狆狅狌狀犱狅犳犲狊狊犲狀狋犻犪犾狅犻犾狊犳狉狅犿犆犺犲狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊

样品

Ｓａｍｐｌｅｎｏ．

特征化合物相对含量／％Ｒｅｌａｔｉｖｅｃｏｎｔｅｎｔｏｆｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

Ａ Ｂ Ｃ Ｄ Ｅ Ｆ Ｇ Ｈ Ｉ Ｊ Ｋ Ｌ Ｍ

１ ２．５７ １．３１ ２８．５５ ３．８６ ０．７４ ０．６５ １９．４８ ０．３９ ０．５７ ０．３２ ６．００ ３．３８ ２９．４５

２ １．９１ ０．１２ ３４．７７ １２．６９ ０．２５ ０．２８ ２２．６７ ０．０１ ０．８１ ０．２０ ０．２７ ０．１８ ２４．８８

３ １．９７ ０．０３ ４７．７８ ３．７６ ０．０８ ０．２０ １５．８７ ０．２８ ０．６０ ０．１５ ４．９９ ３．０６ １９．８２

４ １．３１ ３．６５ ３６．５３ ３．４８ ０．４５ ０．１３ １０．８０ ０．１４ ０．２８ ０．３９ ３．２８ ２．０９ ２９．６５

５ １．１６ ０．３１ ２９．９１ １２．３０ ０．１１ ０．７４ １１．４５ ０．３３ ０．４８ １．０４ １．８９ １．０１ ３３．０７

６ ２．３７ ０．２１ １５．４１ １１．２６ ０．２８ ０．４８ ３１．１５ ０．１３ ０．８１ ０．３６ １．１０ ０．５７ ３５．２４

７ ２．５３ ０．３９ ２．１６ ６．４３ ０．９４ ０．７５ ２８．０４ ０．７０ ０．７３ ０．７８ ５．００ ３．１０ ４６．４３
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４６卷第１期 陈月华等：基于组效关系的土荆芥挥发油熏蒸抑菌活性组分鉴定

续表２　犜犪犫犾犲２（犆狅狀狋犻狀狌犲犱）

样品

Ｓａｍｐｌｅｎｏ．

特征化合物相对含量／％Ｒｅｌａｔｉｖｅｃｏｎｔｅｎｔｏｆｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

Ａ Ｂ Ｃ Ｄ Ｅ Ｆ Ｇ Ｈ Ｉ Ｊ Ｋ Ｌ Ｍ

８ １．９８ ０．２９ １．３７ ３．０５ ０．４９ ０．６６ ３１．６０ ０．６８ １．１３ ０．３９ １０．４５ ７．１２ ４０．２８

９ ２．５１ ０．１７ ３４．７４ ５．１９ ０．２７ ０．３２ ２０．９３ ０．２８ ０．４７ ０．２２ ５．９０ ３．３７ ２４．０２

１０ １．２１ ０．２８ ３２．６８ ５．１２ ０．１２ ０．４５ １１．６０ ０．３０ ０．３５ ０．３２ ５．６５ ３．２６ ３１．８７

１１ ２．２６ ０．２８ ２５．２７ ２．８７ ０．５１ ０．５２ １９．８９ ０．０１ １．２７ ０．３５ ６．７２ ４．３１ ３４．１１

１２ ２．５１ ０．３０ ８．４０ ２．２７ ０．６０ ０．５９ ２７．５５ ０．１２ １．２４ ０．４３ ７．８３ ５．１６ ４２．４１

１３ １．９２ ０．１８ ３８．５１ ５．７８ ０．２９ ０．４５ １７．２３ ０．１４ ０．８６ ０．２３ ５．８１ ３．６１ ２３．３３

１４ ２．６９ ０．０１ ６４．０６ １１．６８ ０．７１ ０．２９ １．８３ ０．３２ ０．９３ ０．０１ ６．８４ ３．２９ ２．６６

１５ １．９２ ２．６９ ４１．７０ ３．００ ０．１８ ０．２０ １７．７２ ０．２４ ０．４９ ０．０１ ４．８０ ２．７９ １８．４０

１６ ２．１４ ０．１７ ３２．８１ ８．５４ ０．６９ ０．４１ １９．４９ ０．４０ ０．７５ ０．３１ ５．５０ ２．９０ ２４．２７

１７ １．０３ ０．４７ ４．２０ ３．２５ ０．２４ ０．７４ １９．０１ ０．５２ ０．４６ ０．６０ ６．４６ ４．１０ ５３．９８

１８ １．３９ ０．４１ ３．１１ ９．８０ ０．２７ ０．７３ １７．３９ ０．６７ ０．８７ ０．８２ ５．２８ ３．２１ ４７．４４

１９ ２．５６ ０．４２ ０．８２ １１．５８ ０．７７ １．２２ ２６．３１ ０．４９ ０．５８ １．１０ ３．８９ ２．２３ ４６．７３

２０ ２．０３ ０．１５ ４５．８３ １１．１３ ０．１４ ０．４２ １４．５５ ０．３１ ０．５６ ０．１７ ３．１７ １．７２ １７．８２

２１ ２．１７ ０．２６ ３．５２ ２．６９ ０．５３ ０．７５ ３０．０１ ０．３４ １．０６ ０．４０ １０．２１ ６．６５ ４０．９１

２２ １．８４ ０．１３ ２８．６５ ４．８４ ０．２７ ０．３７ ２４．３３ ０．３７ ０．７１ ０．２６ ６．２６ ３．８３ ２６．８０

２３ ２．００ ０．０６ ３４．１７ ６．１５ ０．２９ ０．３６ １７．６０ ０．４１ ０．７７ ０．２２ ７．５８ ４．６９ ２３．５４

２４ ２．１８ ０．２２ ３０．００ ５．８６ ０．３２ ０．３６ ２１．１９ ０．４４ ０．８７ ０．２２ ７．９７ ４．８８ ２３．８４

２５ １．１４ ０．２５ ３４．７８ ７．８６ ０．０５ ０．４６ １１．９０ ０．３５ ０．６６ ０．３１ ２．８３ １．６９ ３１．８２

２６ １．１８ ０．２３ ３９．２０ ６．６５ ０．０５ ０．４１ １１．１９ ０．３０ ０．３９ ０．２８ ２．７９ １．６４ ２９．３５

２７ １．３４ ０．２０ ３７．０５ ３．３６ ０．０１ ０．３９ １０．９５ ０．３２ ０．４７ ０．２８ ４．５９ ２．７４ ３１．４９

２８ １．０９ ０．３３ ２４．００ ２．４９ ０．２０ ０．５７ １５．０８ ０．４２ ０．６４ ０．４０ ５．８０ ３．７６ ３９．６４

２９ ２．０２ ０．３３ ５．１５ ５．４０ ０．８７ ０．６７ ２７．９７ ０．６７ １．００ ０．６８ ６．７７ ４．３４ ４２．２３

表３　特征化合物鉴定结果

犜犪犫犾犲３　犆犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮犮狅犿狆狅狌狀犱狊狅犳犲狊狊犲狀狋犻犪犾狅犻犾狊犳狉狅犿犆犺犲狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊

编号

Ｎｏ．

保留时间／ｍｉｎ

Ｒｅｔｅｎｔｉｏｎｔｉｍｅ
化合物Ｃｏｍｐｏｕｎｄ

分子式

Ｆｏｒｍｕｌａ

Ａ ３．８０２ ４羟基４甲基２戊酮２Ｐｅｎｔａｎｏｎｅ，４ｈｙｄｒｏｘｙ４ｍｅｔｈｙｌ Ｃ６Ｈ１２Ｏ２

Ｂ ６．５１８ １，４环己２烯二酮１，４Ｃｙｃｌｏｈｅｘ２ｅｎｅｄｉｏｎｅ Ｃ６Ｈ６Ｏ２

Ｃ ６．５９０ α萜品烯αＴｅｒｐｅｎｅ Ｃ１０Ｈ１６

Ｄ ６．７２０ 狆伞花烃狆Ｃｙｍｅｎｅ Ｃ１０Ｈ１４

Ｅ ８．２８４ 未鉴定Ｕｎｋｎｏｗｎ

Ｆ ９．８７６ 未鉴定Ｕｎｋｎｏｗｎ

Ｇ １０．１２１ 驱蛔萜Ａｓｃａｒｉｄｏｌｅ Ｃ１０Ｈ１６Ｏ２

Ｈ １０．３２３ 未鉴定Ｕｎｋｎｏｗｎ

Ｉ １０．３５２
３甲基６（１甲基乙基）７氧杂双环［４．１．０］庚２酮

３ｍｅｔｈｙｌ６（１ｍｅｔｈｙｌｅｔｈｙｌ）７Ｏｘａｂｉｃｙｃｌｏ［４．１．０］ｈｅｐｔａｎ２ｏｎｅ，
Ｃ１０Ｈ１６Ｏ２

Ｊ １０．５３２ 未鉴定Ｕｎｋｎｏｗｎ

Ｋ １０．７９８ 麝香草酚Ｔｈｙｍｏｌ Ｃ１０Ｈ１４Ｏ

Ｌ １０．９４２ ３甲基４异丙基苯酚３Ｍｅｔｈｙｌ４ｉｓｏｐｒｏｐｙｌｐｈｅｎｏｌ Ｃ１０Ｈ１４Ｏ

Ｍ １１．０８７ 未鉴定Ｕｎｋｎｏｗｎ

２．２　土荆芥挥发油熏蒸抑菌活性

采用菌丝生长速率法，分别测定了２９个土荆芥

挥发油样品２μＬ剂量对灰葡萄孢的熏蒸抑制活性，

结果见表４。从表４中可以看出，不同土荆芥挥发

油样品对灰葡萄孢菌均具有明显的熏蒸抑制活性，

但不同样品间存在较大的差异，抑制率最高的为２１

号样品（９４．７２％），最低的为２号样品（１２．０８％），２４

个样品的抑制率≥５０％。

２．３　土荆芥挥发油活性成分的鉴定

分别将２９个土荆芥挥发油样本的１３种特征化

合物的相对含量和２μＬ挥发油对灰葡萄孢的熏蒸

抑菌率作为犡和犢，导入Ｓｉｍｃａｐ１４．１软件，提取

２个主成分，采用ＯＰＬＳＤＡ分析，模型参数为犚２犢＝

０．６３８，犙２犢＝０．５５８。所得Ｓ载荷图和变异权重系数

（ｖａｒｉａｂｌｅｉｍｐｏｒｔａｎｃｅｉｎｔｈｅｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ，ＶＩＰ）图分别见

图２和图３。一般认为Ｓ载荷图中距原点越远的变量
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２０２０

贡献越大，变异权重系数越大的变量贡献也越大。从

Ｓ载荷图（图２）和ＶＩＰ图（图３）可见，对抑制率有较

大贡献（ＶＩＰ＞１）的化合物共７种，编号及ＶＩＰ值依

次为Ｌ（１．３７１１８）＞Ｋ（１．３０９６４）＞Ｃ（１．２７２９９）＞Ｄ

（１．０７２４７）＞Ｇ（１．０６９０７）＞Ｆ（１．０５８３９）＞Ｍ（１．０４４３６）。

这７种化合物占挥发油总量的８５．９５％～９５．７５％。

表４　土荆芥挥发油对灰葡萄孢的熏蒸抑菌率

犜犪犫犾犲４　犉狌犿犻犵犪狀狋犪狀狋犻犳狌狀犵犪犾狉犪狋犲狊狅犳２９犲狊狊犲狀狋犻犪犾狅犻犾狊犳狉狅犿犆犺犲狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊狅狀犅狅狋狉狔狋犻狊犮犻狀犲狉犲犪

样品

Ｓａｍｐｌｅｎｏ．

抑菌率／％

Ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎｒａｔｅ

样品

Ｓａｍｐｌｅｎｏ．

抑菌率／％

Ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎｒａｔｅ

样品

Ｓａｍｐｌｅｎｏ．

抑菌率／％

Ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎｒａｔｅ

１ ６９．４０±２．１０ １１ ８１．９０±１．３３ ２１ ９４．７２±０．３８

２ １２．０８±０．６４ １２ ８３．３３±０．６２ ２２ ６８．９４±１．０１

３ ５７．０３±１．５０ １３ ６６．２４±２．０７ ２３ ７９．３５±２．５８

４ ５７．３４±０．８９ １４ ４２．５５±２．１８ ２４ ７５．７８±０．９０

５ ５５．９０±２．０２ １５ ５０．００±２．５２ ２５ ４７．４０±２．０６

６ ６８．０１±１．７３ １６ ６６．０９±１．６６ ２６ ６１．７７±２．４８

７ ７８．０２±１．８４ １７ ８４．９１±１．３４ ２７ ４９．５４±１．９６

８ ９４．１１±０．８６ １８ ７６．５８±０．８４ ２８ ３７．００±１．７２

９ ６７．２４±１．６０ １９ ７７．８７±１．６０ ２９ ７９．４５±１．６６

１０ ７５．４７±１．７３ ２０ ４８．２９±１．９４

图２　土荆芥挥发油１３种化合物与抑菌率的

犗犘犔犛犇犃分析结果：犛载荷图

犉犻犵．２　犗犘犔犛犇犃犿狅犱犲犾狅犳１３犮狅犿狆狅狌狀犱狊犪狀犱犪狀狋犻犳狌狀犵犪犾

狉犪狋犲狊狅犳犲狊狊犲狀狋犻犪犾狅犻犾狊犳狉狅犿犆犺犲狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊：

犛犾狅犱犱犻狀犵狆犾狅狋

图３　土荆芥挥发油１３种化合物与抑菌率的犗犘犔犛犇犃

分析结果：变异权重系数（犞犐犘）

犉犻犵．３　犗犘犔犛犇犃犿狅犱犲犾狅犳１３犮狅犿狆狅狌狀犱狊犪狀犱犪狀狋犻犳狌狀犵犪犾

狉犪狋犲狊狅犳犲狊狊犲狀狋犻犪犾狅犻犾狊犳狉狅犿犆犺犲狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊：

狏犪狉犻犪犫犾犲犻犿狆狅狉狋犪狀犮犲狆犾狅狋

采用双变量相关分析计算１３种特征化合物相

对含量与土荆芥挥发油对灰葡萄孢熏蒸抑制率的皮

尔逊相关系数，结果见表５。皮尔逊相关系数显示

了１３种特征化合物与熏蒸抑制率的相关程度，化合

物Ｌ、Ｋ、Ｃ、Ｇ、Ｍ、Ｆ均与抑制率显著相关，与ＯＰＬＳ

ＤＡ分析结果一致，其中化合物Ｃ为负相关。化合

物Ｄ虽然也显著相关，但其相关系数相对较小，也

为负相关。

表５　土荆芥挥发油１３种特征化合物与对灰葡萄孢

熏蒸抑制率的皮尔逊相关系数

犜犪犫犾犲５　犘犲犪狉狊狅狀犮狅狉狉犲犾犪狋犻狅狀犻狀犱犻犮犲狊犫犲狋狑犲犲狀１３犮犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮

犮狅犿狆狅狌狀犱狊狅犳犲狊狊犲狀狋犻犪犾狅犻犾狊犳狉狅犿犆犺犲狀狅狆狅犱犻狌犿犪犿犫狉狅狊犻狅犻犱犲狊

犪狀犱犳狌犿犻犵犪狀狋犻狀犺犻犫犻狋犻狅狀狉犪狋犲狊犪犵犪犻狀狊狋犅狅狋狉狔狋犻狊犮犻狀犲狉犲犪

特征化合物

Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ

皮尔逊相关系数

Ｐｅａｒｓｏｎ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｉｎｄｅｘ

特征化合物

Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ

皮尔逊相关系数

Ｐｅａｒｓｏｎ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｉｎｄｅｘ

Ｌ ０．７０２１３ Ｉ ０．３６９１５

Ｋ ０．６７８６０ Ｊ ０．３３４８０

Ｇ ０．５４２００ Ａ ０．２３５５６

Ｍ ０．５３４６１ Ｂ －０．１０３４９

Ｆ ０．５０１３８ Ｄ －０．４０３８５

Ｈ ０．４４３５９ Ｃ －０．６６０７６

Ｅ ０．３９６２７

根据ＯＰＬＳＤＡ和双变量相关分析结果，可认

为Ｌ、Ｋ、Ｃ、Ｇ、Ｆ、Ｍ及Ｄ等７种化合物是土荆芥挥

发油对灰葡萄孢熏蒸抑制作用的主要活性成分。除

Ｆ号和Ｍ号化合物暂未鉴定外，其他对应的化合物

依次为：３甲基４异丙基苯酚、麝香草酚、α萜品烯、

驱蛔萜及狆伞花烃。
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４６卷第１期 陈月华等：基于组效关系的土荆芥挥发油熏蒸抑菌活性组分鉴定

３　小结与讨论

化学组分是植物挥发油发挥功效的物质基础。

在有关植物挥发油植保功效的研究中，多采用单一

的方式获得挥发油，然后进行活性测定和组分分析，

接着分别采用一种或几种主要组分的单体物质进行

活性验证［１３１４］，由于植物挥发油组分复杂，且各组分

及其相对含量因产地、生长环境等多种因素影响多

变，而这种单纯的挥发油组分 植保功效评价的方式

未考虑挥发油各组分间的协同或拮抗作用，确定的

活性组分多为单体物质，不能真实或完全呈现挥发

油的活性组分群及其关系，对挥发油功效的物质基

础评价不准确，不能对不同批次或来源的挥发油出

现功效不稳定的现象进行合理评价并质量控制，因

此限制了挥发油的开发和应用。正交最小偏二乘判

别分析（ＯＰＬＳＤＡ）是组效关系研究中常用的一种

方法，可以进行多元回归和主成分分析，能够预测有

效活性组分群及其活性贡献。

本研究收集了２９个土荆芥挥发油样品，采用

ＧＣＭＳ获取挥发油化学组分及相对含量信息，通过

ＯＰＬＳＤＡ分析辨识活性组分，并以双变量相关分析

进行验证，结果表明，３甲基４异丙基苯酚、麝香草

酚、α萜品烯、狆伞花烃和驱蛔萜等是土荆芥挥发油

对灰葡萄孢菌发挥熏蒸抑制作用的主要活性组分。

其中对土荆芥挥发油熏蒸抑菌活性贡献最大的２个

化合物为３甲基４异丙基苯酚和麝香草酚，据文献

报道，３甲基４异丙基苯酚和麝香草酚有显著的抑

菌作用，为在化妆品、食品等行业常用的防腐

剂［１５１６］，这与本研究发现３甲基４异丙基苯酚和麝

香草酚对土荆芥挥发油的熏蒸抑菌作用贡献大的结

果一致。α萜品烯和狆伞花烃对土荆芥挥发油熏蒸

抑菌活性也有较大的贡献或相关性，但ＯＰＬＳＤＡ

分析的Ｓ载荷图和双变量相关分析的皮尔逊相关系

数显示均为负值，表明在土荆芥挥发油中，α萜品烯

和狆伞花烃的相对含量对熏蒸抑菌活性起负贡献

作用，即Ｃ和Ｄ的相对含量越高，土荆芥挥发油的

熏蒸抑菌活性越低。驱蛔萜在临床上用于驱肠虫，

是一种单萜衍生物，具有抗真菌活性［１７］，其对土荆

芥挥发油熏蒸抑菌活性的贡献大。化合物 Ｍ在样

品中相对含量较高，ＯＰＬＳＤＡ分析和双变量相关分

析显示其对土荆芥挥发油熏蒸抑菌活性也有较大贡

献，但化合物 Ｍ未鉴定，限制了对其熏蒸抑菌贡献

的进一步分析，因此鉴定化合物Ｍ并验证其对土荆

芥挥发油熏蒸活性的贡献有待进一步研究。本研究

通过组效关系分析，辨识了土荆芥挥发油熏蒸抑菌

活性的主要化学组分群，对土荆芥挥发油作为绿色

生物熏蒸剂的质量控制具有重要意义，对其他植物

挥发油植保功能物质基础及全面准确的质量控制研

究具有参考价值。
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