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【摘要】目的  通过对怀菊不同部位（花、茎、叶）挥发性成分进行分析鉴定，为

怀菊资源综合利用奠定理论基础。方法  采用水蒸气蒸馏法分别提取不同批次怀菊不同部

位中的挥发油，运用气相色谱 - 质谱联用技术（GC-MS）对其组成成分进行分析，通过

谱库检索、文献查询等方式鉴定分析化合物，采用面积归一化法得到各化合物的相对百

分含量，采用韦恩图、主成分分析和聚类热图分析其成分的差异。结果  从怀菊不同部位

共鉴定出 62 个挥发性成分，主要是单萜和倍半萜及其衍生物，以及少量脂肪族化合物。

花、茎和叶中分别鉴定出 32、42 和 40 个挥发性成分，共有成分 17 个，特有成分分别为

5、6 和 16 个。化学计量学方法分析结果表明，主成分分析和聚类热图分析均能将怀菊花、

茎和叶分开，其挥发性成分具有差异性。结论  怀菊花、茎和叶中挥发性成分的种类和含

量有一定的差异性，这为怀菊不同部位进一步药用或工业开发提供科学依据。
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【Abstract】Objective  To analyze and identify the volatile constituents in different 
parts (flowers, stems and leaves) of Huai chrysanthemumin, and to lay a theoretical foundation 
for the comprehensive utilization for it. Methods  The volatile oil in different parts of Huai 
chrysanthemumin were extracted by hydrodistillation, respectively. Their constituents were 
analyzed by gas chromatography-mass spectrometry (GC-MS). The compounds were identified by 
library search and literature screening. The relative percentage of each compound was obtained by 
the area normalization method. The differences in their chemical compositions were analyzed by 
Venn diagram, principal component analysis (PCA) and cluster heat map analysis. Results  A total 
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of 62 volatile chemical components were identified from different parts of Huai chrysanthemumin, 
including monoterpenes, sesquiterpenes, and their derivatives, as well as a small amount of 
aliphatic compounds. 32, 42 and 40 volatile components were detected from the flowers, stems and 
flowers, respectively. Furthermore 17 volatile components were shared by three parts, whereas 5, 6 
and 16 volatile components were unique to the flowers, stems and leaves, respectively. The results 
of stoichiometric analysis showed that both PCA and cluster heat map analysis could separate the 
flowers, stems and leaves, and their volatile components were different. Conclusion  The types and 
contents of the volatile oil in the stems, leaves and flowers of Huai chrysanthemumin have certain 
variability, which provide a scientific basis for the further medicinal or industrial exploitation of 
different parts of Huai chrysanthemumin.

【Keywords】Huai chr ysanthemumin; Dif ferent parts ;  Volat i le  oi l ;  Gas 
chromatography-mass spectrometry; Chemometrics

菊花是菊科植物菊 Chrysanthemum morifolium 
Ramat 的干燥头状花序，其药用历史可追溯到汉

代，《神农本草经》中列为上品，甘、苦、微寒，

归肝、肺经，具有清热散风、明目平肝、解毒清

热的功效 [1]。菊花的品种多，分布广，由于加工

方法和产地变迁等方面的影响，现在全国逐渐形

成了九大主流品种 [2]。作为药食同源的一种中药

材，菊花在药品、茶饮、食品等方面被全世界

广泛应用 [3]。怀菊花因主产于河南古怀庆府而

得名，作为“四大怀药”之一，历史悠久，是

药用菊花的始祖 [4]。据统计，怀菊花及其饮片

的药用量每年多达几千吨，出口一百多个国家。

《中国药典（2015 年版）》重新收录怀菊 [5]，

说明临床对怀菊花的需求量亦不断增加。怀菊

花由于受其特殊的生长环境和土壤条件等因素

的影响，其化学成分与其他产区菊花存在着一

定程度上的差别，在应用上也有其独特的疗效

和保健作用 [6]。

研究表明，菊花及其茎叶均含有以单萜类和倍

半萜类及其含氧衍生物为主的挥发油类成分、黄

酮类成分等 [7-8]。近年来对许多野生药材的过度开

发，导致生态环境遭到破坏，中药资源严重缺乏，

因此进一步研究药用植物的非药用部位具有深远的

意义 [9-10]。目前，关于菊花及其非药用部位挥发性

成分的研究主要是杭白菊，以及少量的皇菊、神农

香菊等 [11-18]，而关于怀菊花及其非药用部位挥发

性成分的研究较少。课题组前期对怀菊花及其茎

叶的非挥发性成分进行了相关研究，取得了部分

研究成果 [19-22]。基于此，本研究立足于当前中医

药发展现状，采用气相色谱 - 质谱联用技术（gas 

chromatography-mass spectrometry，GC-MS），针对

怀菊花、茎和叶的挥发性成分进行分析和鉴定，并

结合化学计量学方法对怀菊不同部位挥发性成分的

种类及含量进行比较分析，探究其差异性，以期为

怀菊的综合资源开发提供科学依据。

1  材料

1.1  主要仪器
TSQ 8000EVO/TRACE1310 气 相 色 谱 - 质 谱

联用仪（美国赛默飞公司）；ZNCL-T 数显磁力

电热套搅拌器（杭州振和科学仪器有限公司）；

BSA224S 万分之一电子天平（北京赛多利斯科学

仪器有限公司）。

1.2  主要药品与试剂
正己烷（色谱纯，山东禹王和天下新材料

有限公司）；无水硫酸钠（分析纯，天津市风

船 化 学 试 剂 科 技 有 限 公 司）； 药 材 怀 菊 花 及

其茎和叶均采自河南省焦作市，由河南中医药

大学药学院董诚明教授鉴定为菊科植物怀菊花

Chrysanthemum morifolium Ramat 的 干 燥 头 状 花

序、茎、叶，药材的具体来源信息见表 1。

2  方法与结果

2.1  挥发性成分的提取
参照《中国药典（2020 年版）》四部通则

2204 挥发油测定法甲法 [23]，即水蒸气蒸馏法提取

挥发油。称取不同批次怀菊花、茎、叶粉末各 20 g，

置于 1 000 mL 圆底烧瓶中，料液比 1 ∶ 25 g/mL，

浸泡 1 h 后，采用水蒸气蒸馏法提取 6 h，冷却后，

加适量正己烷进行萃取，正己烷层采用无水硫酸
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钠放置过夜脱水，过滤，挥尽正己烷，得挥发油。

取 0.1  mL 挥发油，用正己烷稀释定容至 1 mL，

过 0.22  μm 微孔滤膜，4℃保存，备用。

提取得到的怀菊花挥发油颜色均为宝蓝色；

茎的挥发油颜色为草绿色；叶的挥发油颜色为湖

蓝色（图 1）。3 个部位挥发油的密度均小于水。

2.2  怀菊不同部位挥发性成分的GC-MS
分析
2.2.1  GC-MS分析条件[24]

色谱条件：色谱柱为 HP-5MS（30  m×0.25  mm，

0.25 μm）弹性石英毛细管柱；载气为高纯氦气，

流 速 为 1.0 mL/min； 进 样 量 为 0.6 μL， 分 流 比 为

20 ∶  1；进样口温度为 280℃；采用程序升温：初

始温度 60 ℃，保持 3 min；以 5 ℃ /min 速度升温

至 120 ℃， 保 持 2 min； 采 用 2 ℃ /min 速 度 升 温

至 180 ℃，保持 2 min；再以 8 ℃ /min 速度升温至

240 ℃，保持 5 min；最后以 10 ℃ /min 程序升温至

280 ℃，保持 5  min。

质谱条件：采用电子电离（EI）离子源，电

子能量为 70 eV；离子源温度为 230 ℃；加速电

压为 200 eV；设定溶剂延迟为 2.5 min，扫描质量

范围为 30~445 amu。

表1  怀菊药材产地来源及部位

Table 1. Sources and parts of Huai chrysanthemumin
编号 来源 部位 编号 来源 部位

A1 温县张羌镇南张羌村 花 B4 温县张羌镇南张羌村 叶

A2 武陟县西陶镇张武村 花 B5 温县赵堡镇郑老庄村 叶

A3 武陟县北郭乡东安村 花 B6 武陟县西陶镇张武村 叶

A4 温县赵堡镇郑老庄村 花 C1 武陟县北郭乡东安村 茎

A5 温县黄庄镇北镇村 花 C2 武陟县大封镇赵庄村 茎

A6 武陟县大封镇赵庄村 花 C3 温县黄庄镇北镇村 茎

B1 武陟县北郭乡东安村 叶 C4 温县张羌镇南张羌村 茎

B2 武陟县大封镇赵庄村 叶 C5 温县赵堡镇郑老庄村 茎

B3 温县黄庄镇北镇村 叶 C6 武陟县西陶镇张武村 茎

图1  怀菊不同部位挥发油的性状

Figure 1. The characteristics of volatile oils from different parts of Huai chrysanthemumin

2.2.2  GC-MS分析结果
经 GC-MS 分析得到不同批次怀菊花、茎、

叶挥发性成分总离子流图（图 2）。由图可以看

出，花（A1~A6）、叶（B1~B6）各自的挥发油

总离子流图较为相似，茎（C1~C6）的挥发油

总离子流图与其他部位之间色谱峰的分布、个

数及峰高具有明显差异。运用 Xcalibur 工作站的

NIST 标准质谱图库并查阅相关文献，经基峰、相

对丰度等几个方面进行比较，按峰面积归一化法

确定出各组分的相对含量，并计算不同批次中怀

菊不同部位的挥发性成分含量的均值（表 2）[25]。

怀菊的花、茎、叶 3 个部位共鉴定出 62 个化合物，

花、茎、叶分别鉴定出 32、42 和 40 种挥发性

成分。从化合物的组成可以看出，怀菊不同部

位挥发性成分主要是萜类及其衍生物，以及少

量脂肪族化合物。其中萜类及其衍生物共 44 种，

包括单萜类 13 种、倍半萜类 31 种；脂肪族化

合物共 15 种，包括烷烃 6 种、酯类 6 种、醇类

2 种、酮类 1 种；除此之外还有 2 种芳烃和 1 种

硅烷类化合物。

花 茎 叶
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图2  不同批次怀菊不同部位挥发油的总离子流图

Figure 2. The total ion chromatogram in different batches of different parts of Huai chrysanthemumin
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峰号
保留时间

（min）
化合物名称 分子式

相对分

子质量

平均相对含量（%）

花 叶 茎

1   5.80 α-蒎烯 C10H16 136 - 0.29±0.12 -

2   6.19 樟脑萜 C10H16 136 0.13±0.05 0.18±0.11 -

3   6.93 皮蝇磷 C10H16 136 0.10±0.06 0.64±0.29 -

4   8.03 4-蒈烯 C10H16 136 0.33±0.13 0.39±0.27 -

5   8.18 2, 6, 7-三甲基癸烷 C13H28 184 - - 0.34±0.42

6   8.25 波斯菊萜 C10H14 134 - 0.64±0.29 -

7   8.44 桉树脑 C10H18O 154 5.92±2.52 19.06±5.70 1.33±1.18

8   9.19 十一烷 C11H24 156 - - 0.82±0.86

9   9.25 松油烯 C10H16 136 0.58±0.26 0.79±0.35 -

10   9.35 2, 4, 6-三甲基癸烷 C13H28 184

-

- 0.82±0.86

11 10.12 2-甲基-1-(2, 2, 3-三甲基环丙基)-1-

丙烯

C10H16 136 0.21±0.07 0.24±0.08 0.07±0.05

12 11.73 (-)-樟脑 C10H16O 152 10.08±2.98 3.72±0.92 0.44±0.27

13 12.21 环己基甲基二甲氧基硅烷 C9H20O2Si 188 - - 0.23±0.24

14 12.38 冰片 C10H18O 154 - 1.30±0.28 0.25±0.22

15 12.71 (-)-4-萜品醇 C10H18O 154 1.71±0.47 2.32±0.38 0.40±0.33

16 13.09 松油醇 C10H18O 154 1.71±0.47 2.76±0.56 0.79±0.66

17 14.84 1, 1, 5, 6-四甲基茚满 C13H18 174 0.18±0.03 - -

18 15.58 2, 6, 11-三甲基十二烷 C15H32 212 - - 0.80±0.95

19 15.80 乙酸冰片酯 C12H20O2 196 0.88±0.34 0.25±0.09 -

20 17.95 乙酸松油酯 C12H20O2 196 2.79±1.10 1.01±0.21 0.46±0.28

21 18.45 香芹醇 C10H16O 152 - 0.15±0.02 -

22 19.01 雪松烯 C15H24 204 0.25±0.03 0.35±0.07 0.12±0.04

23 19.55 β-荜澄茄油烯 C15H24 204 - 0.20±0.07 -

24 19.62 β-榄香烯 C15H24 204 - - 0.54±0.37

25 20.74 β-石竹烯 C15H24 204 2.84±0.45 2.69±0.77 0.93±0.32

26 22.05 顺式-摩勒-3,5二烯 C15H24 204 0.23±0.06 0.19±0.05 0.26±0.17

27 22.18 α-石竹烯 C15H24 204 0.48±0.08 0.48±0.10 -

28 22.31 (E)-β-金合欢烯 C15H24 204 3.22±0.69 0.95±0.04 3.40±2.31

29 22.49 顺式-2, 4a, 5, 6, 9a-六氢-3, 5, 5, 9-四

甲基苯并环庚烯

C15H24 204 0.29±0.08 0.15±0.03 0.40±0.34

30 23.04 δ-杜松烯 C15H24 204 - 0.34±0.10 0.36±0.05

31 23.06 异荜茄澄烯 C15H24 204 0.56±0.17 - -

32 23.37 β-古巴烯 C15H24 204 3.39±0.72 4.11±2.55 -

33 23.44 α-姜黄烯 C15H24 202 - - 1.91±1.44

34 24.03 α-香柠檬烯 C15H24 204 1.76±0.65 1.28±0.24 1.88±0.43

35 24.24 α-紫穗槐烯 C15H24 204 - 0.34±0.10 -

36 24.26 α-吗啡烯 C15H24 204 0.54±0.09 - -

37 24.63 (Z, E)-α-法尼烯 C15H24 204 - 0.58±0.20 0.48±0.29

38 24.86 2, 4-二叔丁基苯酚 C14H22O 206 - - 2.13±1.42

39 24.94 (1R, 4S, 7S, 8R, 11R)-2, 2, 4, 8-四甲基

三环[5.3.1.0(4, 11)]十一烷-7-醇

C15H26O 222 0.54±0.09 1.27±0.16 0.56±0.51

40 25.31 β-紫穗槐烯 C15H24 204 12.89±1.68 - -

表2  怀菊不同部位挥发油成分分析

Table 2. Analysis of volatile oil composition in different parts of Huai chrysanthemumin
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峰号
保留时间

（min）
化合物名称 分子式

相对分

子质量

平均相对含量（%）

花 叶 茎

41 25.32 β-柏木萜烯 C15H24 204 - 9.27±0.83 6.60±3.79

42 27.77 桉油烯醇 C15H24O 220 - 1.84±0.35 0.91±0.57

43 28.01 氧化石竹烯 C15H24O 220 1.14±0.25 4.18±0.78 1.91±1.05

44 28.40 4(15), 5, 10(14)-大根香叶三烯-1-醇 C15H24O 220 - 1.94±1.01 1.63±0.90

45 28.45 α-菖蒲醇 C15H26O 222 0.65±0.12 0.68±0.12 0.13±0.09

46 29.25 异香橙烯环氧化物 C15H24O 220 - 0.13±0.04 0.46±0.17

47 30.21 荜澄茄油烯醇 C15H26O 222 0.81±0.16 1.09±0.23 1.01±0.57

48 30.88 T-松烷醇 C15H26O 222 1.59±0.24 1.24±0.38 1.31±0.75

49 32.96 7-表-顺-倍半香桧烯水合物 C15H26O 222 2.88±0.48 2.05±0.65 -

50 32.96 红没药醇 C15H26O 222 - - 2.90±1.72

51 34.99 母菊薁 C14H16 184 5.41±1.90 2.85±0.91 -

52 37.19 1, 4-二甲基-7-乙烯基薁 C14H14 182 0.31±0.14 - -

53 39.50 异水菖蒲酮 C15H24O 220 - 0.17±0.05 -

54 40.66 (2E,13Z)-2, 13-十八烷二烯-1-醇 C18H34O 266 - - 0.73±0.72

55 40.92 植物酮 C18H36O 268 - - 0.84±0.29

56 44.68 正二十烷 C20H42 282 - - 0.53±0.65

57 44.88 棕榈酸甲酯 C17H34O2 270 - - 0.99±0.29

58 46.36 邻苯二甲酸二丁酯 C16H22O4 278 - - 0.34±0.24

59 52.00 (9Z, 11E)-十八碳二烯酸甲酯 C19H34O2 294 - 0.06±0.02 1.43±0.74

60 52.16 亚麻酸甲酯 C19H32O2 292 - - 1.11±0.25

61 52.78 叶绿醇 C20H40O 296 - - 2.95±1.88

62 59.42 二十五烷 C25H52 352 2.20±1.05 - 1.07±0.27
注：-表示未检出。

将怀菊不同部位的挥发油成分按类别计算其

平均相对含量（图 3），由图可见，怀菊花、叶、

茎中分别鉴定出单萜类成分 9、13 和 6 个，相

对含量分别占其总挥发油的 20.67%，33.34% 和

3.28%；分别鉴定出倍半萜类成分 19、24 和 20

个，相对含量分别占各部位的 40.29%，28.32%

和 27.7%。花中 β- 紫穗槐烯（12.89%）、左旋樟

脑（10.08%）、桉树脑（5.92%）、母菊薁（5.41%）、

β- 古巴烯（3.39%）、(E)-β- 金合欢烯（3.22%）、2-

甲基 -5-(6- 甲基庚 -5- 烯 -2- 基 ) 双环 [3.1.0] 己

烷 -2- 醇（2.88%）、β- 石 竹 烯（2.84%）、 乙

酸松油酯（2.79%）等为主要成分；叶中桉树脑

（19.06%）、β- 柏木萜烯（9.27%）、氧化石竹

烯（4.18%）、β- 古巴烯（4.11%）、左旋樟脑（3.72%）、

母菊薁（2.85%）、松油醇（2.76%）、乙酸冰片

酯（2.76%）、β- 石 竹 烯（2.69%） 等 为 主 要 成

分；茎中 β- 柏木萜烯（6.6%）、(E)-β- 金合欢

烯（3.4%）、叶绿醇（2.95%）、红没药醇（2.9%）、

2,4- 二叔丁基苯酚（2.13%）等为主要成分。结

果表明，怀菊不同部位挥发性成分种类和含量差

异较大。

2.3  怀菊不同部位共有成分和特有成分分析
利 用 联 川 生 物 云 平 台 （ h t t p s : / / w w w .

omicstudio.cn）绘制怀菊不同部位挥发油成分的

韦恩图（图 4）[25]。怀菊花特有成分 5 个，占挥

发性成分总含量的 14.48%，包括 β- 紫穗槐烯

（12.89%）、1,1,5,6- 四 甲 基 茚 满（0.18%）、

异荜茄澄烯（0.56%）、α- 吗啡烯（0.54%）、1,4-

二甲基 -7- 乙烯基薁（0.31%），以倍半萜类化

合物为主，并且 β- 紫穗槐烯是花中含量最高的

成分。怀菊叶中特有成分 6 个，占挥发性成分总

含量的 2.8%，包括 α- 蒎烯（0.31%）、波斯菊萜

（0.29%）、香芹醇（1.01%）、β- 荜澄茄油烯（0.35%）、

α- 紫穗槐烯（0.34%）、异水菖蒲酮（0.17%）。

怀菊茎中特有成分 16 个，占总挥发性成分含量的

17.4%，包括叶绿醇（2.95%）、红没药醇（2.9%）、

续表2
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2,4- 二叔丁基苯酚（2.13%）、α- 姜黄烯（1.91%）、

亚麻酸甲酯（1.11%）等，以脂肪族类化合物为主。

怀菊花和叶共有成分 26 个，叶和茎共有成分 25 个，

花和茎共有成分 18 个。韦恩图显示了怀菊不同部

位挥发性成分种类所具有的异同点。

图3  怀菊不同部位挥发性成分类别及含量

Figure 3. Types and contents of volatile 

components in different parts of Huai 

chrysanthemumin

图4  怀菊不同部位挥发油成分韦恩图

Figure 4. The Venn diagram of volatile 

components in different parts of Huai 

chrysanthemumin

图5  怀菊不同部位共有成分堆积图

Figure 5. The stacked plot of the common 

components in different parts of Huai 

chrysanthemumin

第一主成分贡献率为 40%，第二主成分贡献率为

30.1%，累计贡献率为 70.1%，说明这两部分能反

应绝大部分样品信息。在 PCA 得分图中显示，怀

菊不同部位处于相对独立的空间，表明怀菊不同

部位挥发性成分有显著差别，同时说明主成分分

析能够对怀菊不同部位进行有效地区分。

图6  怀菊不同部位挥发性成分分析得分图

Figure 6.  The score scatter plot of volatile 

components analysis in parts of Huai 

chrysanthemumin

怀菊花、茎、叶中所含共有成分 17 个，包括

桉树脑、左旋樟脑、(-)-4- 萜品醇、松油醇、β-

古巴烯、α- 香柠檬烯、氧化石竹烯、母菊薁等，

其共有成分相对百分含量见图 5。结果表明，怀

菊不同部位共同成分的相对含量存在较大差异。

2.4  怀菊不同部位挥发性成分主成分分析
为了直观判断怀菊不同部位之间挥发油成

分是否存在差异，对不同批次怀菊花、茎、叶

挥发油成分的相对含量的原始数据进行主成分

分 析（principal component analysis，PCA）， 并

利 用 SIMCA 14.1 软 件 绘 制 PCA 图（ 图 6）[25]。

PCA 得分图是通过分析不同样品之间的距离判断

各样品挥发性成分的差异程度，载荷图根据不同

化合物与原点之间的距离和方向确定各种挥发油

成分与各个主成分之间的相关性 [26]。由图可知，

载荷图中各个挥发性成分与原点的距离越

远，该成分对应主成分的相关性越高，说明这些

化合物可能就是区分不同部位的关键化合物 [27]。

由图 7 可知，各个挥发油成分在载荷图中各象限

的分布较为分散。β- 榄香烯、α- 姜黄烯、红没

药醇、(2E,13Z)-2,13- 十八烷二烯 -1- 醇、(9Z,11E)-

十八碳二烯酸甲酯、叶绿醇分布在第一象限内，

花 叶

茎

峰号
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与第二主成分呈正相关，是茎（C3~C6）的主要

差异性成分；2,4- 二叔丁基苯酚在第三象限，与

两个主成分均呈负相关，是茎（C1~C2）的主要

差异性成分。α- 蒎烯、皮蝇磷、波斯菊萜、香芹醇、

β- 荜澄茄油烯、α- 紫穗槐烯、异水菖蒲酮分布

于第二象限内，与两个主成分均呈正相关，是叶

的主要差异性成分。乙酸松油酯、β- 紫穗槐烯、

1,4- 二甲基 -7- 乙烯基薁等分布在第四象限内，

与第一主成分呈正相关，是花的主要差异性成分。

以上差异性成分可作为区分怀菊不同部位的化学

标志物。

2.5  怀菊不同部位挥发性成分聚类热图分析
采用 Mev 软件绘制聚类热图（图 8）[25]。图中

上方树状表示怀菊不同部位的聚类，中部填充颜色

的深浅表示各部位中各类挥发油成分含量的高低，

颜色越深表示相对含量越高。由图 7 的聚类分析可

知，怀菊的花和叶聚为一类，再与茎聚为一类，

说明怀菊花和叶的挥发油成分种类和含量间更为相

图7  怀菊不同部位挥发性成分分析载荷图

Figure. 7 Loading scatter plot of volatile 

components analysis in different parts of Huai 

chrysanthemumin

似；而与茎相比，挥发油的化学成分组成差异较大，

这与韦恩图及主成分分析的结果一致。

图8 怀菊不同部位挥发性成分聚类热图

Figure 8. Cluster heat map of volatile components in different parts of Huai chrysanthemumin

3  讨论

本研究采用 GC-MS 技术对怀菊不同部位的

挥发性成分进行分析。怀菊不同部位中共鉴定

出 62 个挥发性成分，从花中鉴定出 32 种，茎中

鉴定出 42 种，叶中鉴定出 40 种。从化合物的组

成可以看出，怀菊不同部位挥发性成分中既有共

有成分，也存在特有成分，其中共有挥发性成分
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17 种，且相对含量存在较大差异。通过韦恩图、

PCA 及聚类热图分析，发现怀菊不同部位挥发性

成分及相对含量存在一定差异。花和叶的成分及

相对含量更为相似，聚为一类，其次与茎聚为一

类。从类别角度看，怀菊不同部位挥发性成分主

要是萜类及其衍生物，以及少量脂肪族化合物，

花中β- 紫穗槐烯含量最高，叶中桉树脑含量最高，

茎中 β- 柏木萜烯含量最高。

怀菊不同批次、不同部位挥发油的提取率及成

分的含量存在波动性，本研究挥发油的制备是在同

一条件下进行，这种情况可能是受样品采集时间、

干燥时间、储存条件等因素的影响 [28]。刘晓薇等 [24]

采用 GC-MS 技术对 4 个商品规格怀菊花（大怀菊、

小怀菊、小黄菊、珍珠菊）的挥发油成分进行比对

分析，本研究所用样品为小怀菊（黄色），(-)- 樟

脑、桉树脑、(E)-β- 金合欢烯、β- 石竹烯等主要

成分含量与该文献中基本一致。吴仁海等 [29] 采用

GC-MS 对怀菊、杭菊、野菊的茎叶挥发油成分进

行分析，其中怀菊茎叶含最高的是桉树脑，与本研

究一致。桉树脑与樟脑的气味相似，具有抗炎和镇

痛作用 [30]。怀菊花与茎、叶气味不同，推测可能

是与所含成分组成和含量的差异有关。

化学计量学将多变量方法引入到化学研究

中，计算出研究对象的信息，以及在对大量样本

进行处理时可快速、全面地鉴别归类 [31]。化学计

量学依赖于各种数理统计方法，可以在海量数据

中充分提取出可用的化学信息加以分析提炼，而

且还可对中药成分进行定性与定量研究。化学计

量学的方法既能提高图谱辨识度，又能快速准确

鉴别药材，主要包括 PCA、聚类分析、判别分析

和人工神经网络等 [32]。本研究引入化学计量学的

方法对怀菊不同部位挥发性成分进行差异分析，

找出怀菊挥发油中对质量控制具有显著贡献的主

要因子成分，以期为怀菊不同部位进一步药用或

工业开发提供科学依据。
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