
DOI:10. 19756 / j. issn. 0253鄄3820. 191338
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摘摇 要摇 为探明刺梨中的槲皮素组分及其结合态糖苷类化合物构成,采用超高效液相色谱鄄串联高分辨质谱

法,通过标准品保留时间对照、相对分子质量、二级质谱碎片等信息对刺梨槲皮素及其糖苷类化合物进行了解

析。 从刺梨中共鉴定出 1 种槲皮素与 9 种含有槲皮素母核结构物质,可确定化学组成的化合物为槲皮素、槲
皮素鄄3鄄O鄄鼠李糖苷、槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖苷、槲皮素鄄3鄄O鄄[6" 鄄O鄄(3鄄羟基鄄3鄄甲基戊二酰)鄄茁鄄D鄄半乳糖苷]、槲皮

素鄄3鄄O鄄葡萄糖鄄鼠李糖苷,其中,槲皮素鄄3鄄O鄄鼠李糖苷、槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖苷、槲皮素鄄3鄄O鄄[6" 鄄O鄄(3鄄羟基鄄3鄄甲
基戊二酰)鄄茁鄄D鄄半乳糖苷]首次在刺梨中发现。 根据离子碎片推断槲皮素糖苷裂解途径,丰富了刺梨资源的

基础研究成果,为槲皮素结构鉴定以及后续开发刺梨槲皮素糖苷的药食利用价值提供了参考。
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1摇 引 言

刺梨(Rosa roxburghii Tratt. )系蔷薇科蔷薇属落叶灌木,原产我国西南部[1],刺梨中的功能活性成

分包括维生素 C、超氧化物歧化酶、刺梨黄酮、刺梨多糖,以及多种人体必需氨基酸,黄酮为其主要活性

成分。 槲皮素及糖苷化合物属于黄酮醇(Flavonol),是典型的黄酮类化合物。 槲皮素结构带有多个羟

基,易结合糖基形成糖苷,糖基连接的类型与位置不同,所形成的槲皮素糖苷也不同。 槲皮素及其糖苷

具有抗肿瘤、抗病毒、治疗糖尿病和保护心血管的作用[2],具有良好的药用价值。
槲皮素苷元及其糖苷分析鉴定的常用方法有薄层扫描法、荧光光度法、示波极谱滴定法、高效毛细

管电泳法(HPCE)、高效液相色谱法(HPLC)及液相色谱法鄄质谱联用法(LC鄄MS)等。 其中,HPLC 检测

快速准确、操作简便、重现性好[3]; 质谱技术具有快速、精确、灵敏[4]等优点,可以提供被测物的分子量、
分子式与丰富的结构信息[5],在糖苷类天然产物结构鉴定中发挥了重要作用[6]; 超高效液相色谱鄄串联

高分辨质谱法具有高分辨率、精确分子质量、多种扫描和碎裂组合的特点[7],可同时实现母核、子离子

的高分辨采集及质谱碎裂信息获取,除了可鉴定已知化合物,还可以通过不同化合物的裂解规律及特征

碎片离子信息推断未知化合物[8]。 丁丽娜等[9]采用超高效液相色谱鄄质谱联用技术对沙棘果中的黄酮

类化合物进行鉴定,在沙棘果的超临界 CO2 萃取物中鉴定出 18 种黄酮类化合物。 张伽妹等[10] 利用超

高效液相色谱鄄线性离子阱静电轨道场高分辨质谱联用技术对柘木提取物中的化学成分进行分析鉴定,
根据高分辨质谱提供的准分子离子和碎片离子的精确质量信息,结合相关文献数据,鉴定出 28 种黄酮

类化合物,并分析了槲皮素、染料木素、环桂木黄素、槲皮素鄄7鄄葡萄糖苷等物质的裂解规律。 刺梨果实

中已经被报道的黄酮苷及苷元有槲皮素、山奈酚[11]、杨梅素[7]、槲皮鄄3鄄O鄄葡萄糖鄄鼠李糖苷、儿茶素、表
儿茶素、原花青素 B1、没食子儿茶素鄄(4琢鄄>8)鄄儿茶素、山奈酚鄄3鄄O鄄茁鄄D鄄(6''鄄(E)鄄p鄄酰基)鄄吡喃葡萄糖

苷[12]。 目前,对刺梨槲皮素及糖苷的报道仅限于槲皮鄄3鄄O鄄葡萄糖鄄鼠李糖苷及槲皮素的提取方法与含

量测定研究[13],未见对刺梨槲皮素糖苷的鉴定及裂解途径分析的报道。
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本研究采用超高效液相色谱鄄串联高分辨质谱法(UPLC鄄HRMS)解析刺梨槲皮素及其糖苷类化合

物,根据标准品保留时间对照、相对分子质量、二级质谱碎片等信息对其进行定性研究,探究刺梨黄酮中

可能存在的槲皮素糖苷组分及分布。 黄酮是刺梨中重要功能成分,其中,游离态槲皮素和键合态槲皮素

是主要成分。 分析刺梨中槲皮素及其糖苷类物质的组成及结构特点,可为刺梨槲皮素糖苷结构鉴定提

供参考,对提高刺梨利用率以及药用功效具有重要意义。

2摇 实验部分

2. 1摇 仪器与试剂

Ultimate 3000 超高效液相色谱仪鄄Q Exactive Series 高分辨质谱仪(UPLC鄄HRMS,赛默飞世尔科技有

限公司); Milli鄄Q Integral 5 型超纯水仪(美国 Merck Millipore 公司); KQ2200B 型超声波清洗机(昆山

市超声仪器有限公司); BP211D 型电子天平(德国 Satorius 集团); DBS鄄100 部份收集器(上海琪特分析

仪器有限公司); RE52鄄86A 型旋转蒸发仪(上海亚荣生化仪器厂)。
无水乙醇、石油醚(分析纯,济南明星化工有限公司); HCl、NaOH(分析纯,国药集团化学试剂有限

公司); 甲醇(色谱纯,美国 Tedia 公司)。 标准品:槲皮素(98. 0% )、槲皮素鄄3鄄O鄄鼠李糖苷(98. 0% )、槲
皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖苷(98. 0% )(上海源叶生物科技有限公司); 槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖鄄鼠李糖苷(98. 0% ,贵
州迪大生物科技有限责任公司)。 HPD600 大孔树脂(南开大学化工厂)。 刺梨(贵龙 5 号品种)采摘于

贵州省龙里县,新鲜洁净,大小均匀,无霉烂,清洗沥干后,去蒂、去籽,密封装袋,于-20益保存备用。
2. 2摇 实验方法

2. 2. 1摇 样品液的制备摇 选择冻藏于-20益刺梨鲜果肉,真空冷冻干燥后粉碎,过 60 目分样筛,称取适量

刺梨粉于锥形瓶中,按料液比 1 颐 20 (w / V)加入 70% 乙醇,在功率为 300 W、温度 50益 条件下超声

40 min, 按料液比 1颐 3 (w / V)加入石油醚浸渍 30 min,去除脂溶性色素,4000 r / min 离心 5 ~ 10 min,收
集上清液,加入到预处理好的 HPD600 树脂层析柱,进行纯化富集,用 0. 1 mol / L HCl 和 0. 1 mol / L
NaOH 调节上样液至 pH 5. 5,以 1 mL / min 速率上样,吸附 3. 5 h 后,用 pH 4. 5 的 70% 乙醇溶液以

1 mL / min速率进行洗脱。 收集洗脱液,得纯化样品液,旋转蒸发浓缩后,经 0. 22 滋m 有机微孔膜过滤,
供 UPLC鄄HRMS 分析用。
2. 2. 2摇 标准溶液的制备摇 分别称取 4. 5 mg 槲皮素、 5. 0 mg 槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖鄄鼠李糖苷、5. 0 mg 槲皮

素鄄3鄄O鄄鼠李糖苷和 5. 0 mg 槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖苷固体标准品,用甲醇溶解并定容至 25 mL,得到浓度分

别为 0. 18、0. 20、0. 20 和 0. 20 mg / mL 的标准品储备液,分别吸取 0、1. 0、2. 0、4. 0、8. 0 和 16. 0 mL,定容

至 20 mL,经微孔滤膜(0. 45 滋m)过滤,备用。
2. 2. 3摇 UPLC鄄HRMS 测定条件摇 色谱条件: Hypersil GOLD aQ 色谱柱(100 mm伊2. 1 mm, 1. 9 滋m);
柱温为 35益; 自动进样器温度为 15益; 流速为 0. 2 mL / min; 进样体积为 2 滋L; 流动相 A 为甲醇,流动

相 B 为水。 梯度洗脱: 0 ~ 2 min,80% B; 2 ~ 20 min,80% ~10% B; 20 ~ 22 min,10% B; 22 ~ 23 min,
90% B。

质谱条件: 加热的电喷雾离子源(HESI),负离子模式进行检测; 喷雾电压 3. 2 kV; 毛细管温度

320益; 加热器温度 350益; 鞘气 (N2) 流速 35 arb; 辅助气 (N2) 流速 10 arb; 扫描模式为一级质谱全

扫描结合自动触发二级质谱扫描模式(Full scan / ddMS2); 扫描范围 m / z 100 ~ 1500; 一级质谱分辨率

70000,二级质谱分辨率为 17500; 归一化碰撞能量(NCE)为 20、40 和 60 eV。

3摇 结果与讨论

刺梨中黄酮类化合物含较多羟基,可形成稳定的氧负离子,在质谱负离子检测模式下有较好的信号

响应[14]。 采用负离子检测模式,使总离子流色谱图有较低的背景值,可形成的母离子通常为[M-H] -,
易于分辨[15]。 实验结果表明,在负离子模式下,化合物生成[M-H] -准分子离子,可得到分离良好的

10 个化合物峰(图 1)。 对刺梨样品液和标准品溶液中扫描得到的每一个分子离子进行二级质谱分析,
根据待测物质的色谱分子离子、碎片离子峰的质核比,与标准品比较,并结合文献对刺梨槲皮素糖苷物
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质进行定性分析。
质谱图中给出了化合物分子的离子峰,根据分子离子峰可获得化合物的分子量[16]。 天然槲皮素多

以与糖基结合成糖苷的形式存在[17],通常结合的糖基是葡萄糖(Glu)、半乳糖(Gal)、鼠李糖(Rha)、葡
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图 1摇 负离子模式下,刺梨乙醇提取物的总离子流图

Fig. 1 摇 Total ion current chromatography of ethanol
extract of Rosa roxburghii Tratt in negative ion mode

萄糖醛酸、木糖、阿拉伯糖、芸香糖(6鄄O鄄琢鄄L鄄鼠李糖

基鄄D鄄葡萄糖)等,根据黄酮类化合物裂解规律,对母

离子施加一定的电压,在负离子模式下容易丢失中

性碎片或单(多)糖残基,产生相应的苷元,骨架上每

减少一个取代基,质量数相应减少[18 ~ 20],据此可确

定糖的连接次序,进而对化合物进行定性分析。
对刺梨的槲皮素糖苷类物质进行质谱鉴定,结

果见图 1 和表 1。 在分离得到的 10 种化合物中,9 种

含有 m / z 301 离子碎片,初步认定为含有槲皮素母核

结构[21],将提取离子 m / z 与系统理论值(见表 1)进
行匹配,得到提取离子分子式。 由图 1 可见,化合物

3、4、5、6、10 响应值较高,对其进行二级质谱分析。
表 1摇 刺梨乙醇提取物的槲皮素及其糖苷类成分
Table 1摇 Quercetin and its glycosides in ethanol extract of Rosa roxburghii Tratt

峰号
Peak

number

保留时间
Retention

time
(min)

[M / H] -(m / z)

提取离子
Extracted ion

理论值
Theoretical value

经验分子式
Empirical
molecular
formula

误差
Error

(伊10-6)

碎片离子质荷比
Fragment ion mass

charge ratio
(m / z)

1 1. 86 603. 0754 603. 2495 C24H43O17 -8. 6423 451. 3271,301. 0339
2 3. 42 615. 0917 615. 0981 C28H23O16 -10. 2831 463. 0863,301. 0337

3 3. 60 607. 1258 607. 1294 C27H27O16 -5. 8761 545. 1279, 505. 0964, 463. 0861,
301. 0336

4 3. 92 609. 1413 609. 1450 C27H29O16 -6. 0982 464. 0834, 379. 1122, 343. 0431,
301. 0324,178. 9967,151. 0372

5 4. 25 463. 0838 463. 0871 C21H19O12 -7. 1944 301. 0315, 300. 0251, 271. 0226,
178. 99,63,151. 0014

6 4. 51 447. 0947 447. 0558 C21H20O11 -6. 3163 301. 0345, 271. 0248, 178. 9978,
151. 0027

7 4. 68 370. 0666 370. 0683 C19H14O8 -4. 8383 302. 0363,301. 0315,300. 0251

8 4. 80 369. 1527 369. 1544 C18H25O8 -5. 1410 301. 0321,263. 2930,211. 0804

9 4. 94 381. 0446 381. 0452 C16H13O11 -4. 1122 301. 0340,178. 9970,151. 0020

10 5. 21 301. 0333 301. 0343 C15H9O7 -3. 1687 178. 9963,151. 0014,121. 0273
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图 2摇 黄酮醇结构图

Fig. 2摇 Structure diagram of flavonol

摇 摇 黄酮苷元所接糖基种类及位置不同,其质谱碎片有明显差异,糖基化位置的变化对黄酮类化合物的

裂解特征有重要影响[19]。 在黄酮 O鄄苷类化合物[M-H] - 的

ESI鄄MS2 谱中,可同时观察到苷元离子(Yo-)和自由基苷元离

子([Yo-H] -),且苷元结构和糖基化位置影响[Yo -H] -离子

的相对强度[22]。 黄酮醇常形成 3鄄、7鄄、3 '鄄、4 '鄄单糖苷或 3,7鄄、
3,4'鄄和 7,4'鄄双糖苷[20]。 黄酮醇 O鄄糖苷类化合物苷元含有多

个酚羟基,在(-)ESI鄄MS 条件下,很容易失去一个质子,产生

[M-H] - [23]。 根据图 2,因苷元酚羟基酸性存在一定差异,一
般酸性强弱顺序为 7鄄OH>4'鄄OH>3'鄄OH>5鄄OH、3鄄OH; 其中,
5鄄OH与 C鄄4 位糖基有氢键作用,不易脱离该质子[19,24]。
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槲皮素分子量为 302,在负离子扫描模式下很容易丢失一个 H,得到 m / z 301. 0333 的分子离子峰

[M-H] -,C 环发生逆鄄狄尔斯鄄阿德(RAD)裂解[21],检索槲皮素的二级质谱(图 3),碎片m / z 179、151、
139 和 121 的元素组成依次为 C8H3O5、C7H3O4、C7H7O3 和 C7H5O2。 分析其碎片情况,结合槲皮素结构

特征,发现黄酮醇的裂解在 C 环 2 位与 1 位和 3 位之间[25],m / z 121 为槲皮素 B 环连 2 位碳碎片,
m / z 179为 A 环与 C 环部分,m / z 179 失去 CO 得到 m / z 151。 槲皮素裂解途径见图 4。
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图 3摇 槲皮素裂解质谱图

Fig. 3摇 Mass spectrum for quercetin cleavage
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图 4摇 槲皮素裂解途径

Fig. 4摇 Cleavage pathway of quercetin

化合物 3 的准分子离子峰[M-H] - 为

m / z 607. 1258, 含 有 二 级 碎 片 离 子

m / z 301. 0336(槲皮素),由碎片信息推测

为槲皮素的衍生物。 其在 HESI(-)模式下

获得的二级质谱图见电子版文后支持信息

图 S1, 根 据 其 二 级 质 谱 特 征

(m / z 545. 1279、505. 0964、463. 0862),观

察到交叉环切除离子0,2 Xo
-(m / z 343),与

文献[26]的结果对照,初步鉴定为槲皮素鄄
3鄄O鄄[6" 鄄O鄄(3鄄羟基鄄3鄄甲基酰)鄄茁鄄D鄄半乳糖

苷],m / z 463. 0862 离子碎片推测为槲皮

素鄄3鄄O鄄茁鄄D鄄半乳糖苷,其丢失一分子半乳

糖(分子质量 180)得到 m / z 301. 0336(槲
皮素),裂解途径见电子版文后支持信息

图 S2。 槲皮素鄄3鄄O鄄[6" 鄄O鄄(3鄄羟基鄄3鄄甲基

戊二酰)鄄茁鄄D鄄半乳糖苷]属于槲皮素的羟

基位的糖基基团取代产物。 槲皮素属于亲脂性化合物,而羟基位的糖基基团可以增加槲皮素鄄3鄄O鄄[6" 鄄
O鄄(3鄄羟基鄄3鄄甲基戊二酰)鄄茁鄄D鄄半乳糖苷]的亲水性[27]。

化合物 4 的准分子离子峰[M-H] -为 m / z 609. 1413,说明该化合物的分子量为 610. 1413。 在负离

子模式下,对 m / z609. 1413 的[M-H] -进行二级质谱分析,得到 m / z 464. 0834、379. 1122、343. 0431 和

301. 0324 的碎片离子,其二级质谱图见电子版文后支持信息图 S3,m / z 301. 0324 是苷元槲皮素的离子

峰,从分子量 610. 1413 推测此化合物为槲皮素双糖苷。 目前,报道较多的为 3鄄O鄄糖苷或者 7鄄O鄄糖
苷[28],与苷元相连的多为葡萄糖或鼠李糖[18]。 3鄄O鄄糖苷类化合物在负离子模式下的主要裂解方式为糖

苷键断裂,丢失末端 Rha 糖分子的 m / z 463 离子[20]。 根据苷元离子碎片 m / z 464. 0834,判定此化合物

的糖连接在 3鄄位。 从负离子模式下的二级质谱信息可以推断出糖与苷元的连接情况,m / z 464. 0834 为
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分子离子 m / z 609. 1413 丢失一分子鼠李糖产生的碎片,m / z 464. 0834 再丢失一分子葡萄糖得到苷元离

子 m / z 301. 0324。 根据上述信息,并与槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖鄄鼠李糖苷标准品出峰时间比对,可以推断此

化合物为槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖鄄鼠李糖苷,即芦丁,化合物一级质谱离子及分子量与 Sulaiman 等[29]的研究

结果一致。 从裂解图谱 m / z 464. 0334 与 301. 0324 离子响应程度可知,m / z 464 离子强度较低,说明槲

皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖鄄鼠李糖苷单独丢失一分子末端糖(鼠李糖)的裂解响应较弱,主要裂解方式是丢失芸

香糖整体糖链,产生苷元离子,槲皮鄄3鄄O鄄糖苷的特征裂解方式不受糖基种类与糖链长短影响[18],裂解途

径见电子版文后支持信息图 S4。
化合物 5 的准分子离子峰[M-H] -为 m / z 463. 0838,说明该化合物的分子量为 464. 0838。 在负离

子模式下,对 m / z 463. 0838 的[M-H] -进行二级质谱分析,其二级质谱图见电子版文后支持信息图 S5,
其中含有二级离子碎片 m / z 301. 0315,是苷元槲皮素的离子峰,从分子量 464. 0838 可推断出此化合物

为槲皮素单糖苷。 根据质谱图,化合物均碎裂产生[Y0-H] -荫(m / z 300)离子强度大于 Y0
-(m / z 301),

在低质量区发现 m / z 271、179 和 151 离子片断,可以作为确定槲皮素 3鄄O鄄苷类化合物苷元与糖基化位

置相关的特征诊断离子[19]。 而根据文献[20],7鄄O 苷键裂解更容易产生 Y0–(m / z 301) (即 Y0
- >

[Y0-H] -荫),而且未出现 m / z 271 离子,因而初步判定此化合物为槲皮素 3鄄O鄄单糖苷类化合物,由于葡

萄糖和半乳糖的分子量相同,质谱很难鉴定两者之间的差异。 将槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖苷与槲皮素鄄3鄄O鄄半
乳糖苷标准品 UPLC 出峰时间与样品出峰时间比对,结合质谱信息,可推断出 m / z 463. 0838 丢失一分

子葡萄糖得到苷元离子 m / z 301. 0315,裂解途径见电子版文后支持信息图 S6,确定此物质为槲皮素鄄3鄄
O鄄葡萄糖苷,即异槲皮苷,化合物分子量及二级质谱碎片离子峰与文献[30]一致。

化合物 6 的准分子离子峰[M-H] -为 m / z 447. 0947,说明此化合物的分子量为 448. 0947。 在负离

子模式下,对 m / z 447. 0947 的[M-H] -进行二级质谱分析,得到 m / z 301. 0345 的槲皮素苷元离子峰,其
二级质谱图见电子版文后支持信息图 S7,根据分子量 448. 0947 可以推出此化合物为槲皮素单糖苷,根
据负离子模式下的二级质谱信息,结合鼠李糖分子质量 164,可以推断出槲皮素与一分子鼠李糖结合,
失去一分子 H2O,得到 m / z 447. 0947 化合物,裂解途径见电子版文后支持信息图 S8。 与槲皮素鄄3鄄O鄄鼠
李糖苷标品出峰时间比对,确定此化合物为槲皮素鄄3鄄O鄄鼠李糖苷,即槲皮苷,化合物分子量及二级质谱

碎片离子峰与文献[31]一致。
上述分析所鉴定出的槲皮素鄄3鄄O鄄鼠李糖苷、槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖苷、槲皮素鄄3鄄O鄄[6" 鄄O鄄(3鄄羟基鄄3鄄

甲基戊二酰)鄄茁鄄D鄄半乳糖苷]及槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖鄄鼠李糖苷母离子,均采用离子峰[M-H] -,子离子均

为脱糖苷的槲皮素苷元离子,槲皮素作为苷元相较于其糖苷裂解需要更大的能量。

4摇 结 论

利用超高效液相色谱鄄串联高分辨质谱法对刺梨中槲皮素及其糖苷类化合物样品解析,共鉴定出

1 种槲皮素与 9 种含有槲皮素母核结构物质,其中可确定化学组成的物质有槲皮素、槲皮素鄄3鄄O鄄鼠李糖

苷、槲皮素鄄3鄄O鄄葡萄糖苷、槲皮素鄄3鄄O鄄[6" 鄄O鄄(3鄄羟基鄄3鄄甲基戊二酰)鄄茁鄄D鄄半乳糖苷]和槲皮素鄄3鄄O鄄葡
萄糖鄄鼠李糖苷,根据离子碎片推断槲皮素糖苷裂解途径。 本研究全面分析了刺梨黄酮种类,补充了刺

梨原料基础信息,为刺梨功能的挖掘及其黄酮类化合物功效的深入研究和开发利用提供了理论参考。
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Identification and Analysis of Quercetin and Its Glycosides
in Rosa Roxburghii by Ultra High Performance Liquid

Chromatography鄄Tandem High Resolution Mass Spectrometry

WANG Yi1, GU Yuan鄄Ting2, DING Zhu鄄Hong*1, CHEN Si鄄Qi1, XIAO Shi鄄Yun1,
YU Yi鄄Hong1, DU Bo鄄Feng1, SONG Yu鄄Ting1

1(School of Wine and Food Engineering, Guizhou University, Rosa Roxburghii Engineering Technology Research Center,
National Forestry Bureau, Key Laboratory of Storage and Processing of Agricultural and Animal Products

in Guizhou Province, Guiyang 550025, China)
2(Bijie Vocational and Technical College, Bijie 551700, China)

Abstract摇 The ultra high preformance liquid chromatography鄄tandem high resolution mass spectrometry was
used to find out the possible composition of quercetin and its bound glycosides in Rosa roxburghii. The
quercetin and its glycosides of Rosa roxburghii were analyzed by standard chromatographic time control,
relative molecular weight, second order mass spectrometry fragments, and so on. The results showed that one
quercetin and nine nuclear structural substances containing quercetin were identified from Rosa roxburghii.
The chemical composition of quercetin, quercetin鄄3鄄rhamnoside, quercetin鄄3鄄O鄄glucopyranoside, quercetin鄄3鄄
O鄄rhamnoside, quercetin鄄3鄄O鄄rhamnoside, Quercetin鄄3鄄O鄄[ 6 " 鄄O鄄( 3鄄hydroxy鄄3鄄methylglutaryl )鄄茁鄄D鄄
galactoside ], quercetin鄄3鄄O鄄glucose鄄rhamnoside, Amongthem, quercetin鄄3鄄rhamnoside, quercetin鄄3鄄O鄄
glucopyranoside, quercetin鄄3鄄O鄄[6" 鄄O鄄(3鄄hydroxy鄄3鄄methylglutaryl)鄄茁鄄D鄄galactoside] were found in Rosa
roxburghii for the first time. According to the ion fragments, the pyrolysis pathway of quercetin glycosides was
inferred, which enriched the basic research results of Rosa roxburghii resources, and provided a theoretical
reference for the structure identification of quercetin and the subsequent rational development of the drug and
food utilization value of quercetin glycosides of Rosa roxburghii.
Keywords 摇 Rosa roxburghii Tratt; Quercetin; Quercetin glycosides; Ultra鄄high performance liquid
chromatography鄄tandem high resolution mass spectrometry
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图 S1 化合物 3 的裂解质谱图 

Fig. S1  Pyrolysis mass spectrum of compound 

 

 

图 S2 化合物 3 的裂解途径 

Fig. S2  Cleavage pathway of compound 3 
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图 S3 化合物 4 的裂解质谱图 

Fig. S3  Pyrolysis mass spectrum of compound 4 

 

 

图 S4 化合物 4 的裂解途径 

Fig. S4  Cleavage pathway of compound 4 
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图 S5 化合物 5 的裂解质谱图 

Fig. S5  Pyrolysis mass spectrum of compound 5 

 

 

图 S6 化合物 5 的裂解途径 

Fig. S6  Cleavage pathway of compound 5 
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图 S7 化合物 6 的裂解质谱图 

Fig. S7  Pyrolysis mass spectrum of compound 6 

 

 

图 S8 化合物 6 的裂解途径 

Fig. S8 Cleavage pathway of compound 6 
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