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新化合物异二聚细辛醚的质谱学研究
Study on the Mass Spectra from

a New Compound of Isobisasaricin
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摘要　应用质谱数据 , 探讨新化合物异二聚细辛醚的质谱裂解规律 , 对其质谱特征离子进行研究 , 为该新化合

物提供质谱学基础。
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Abstract　 The mass spect ra f rom a new compound of isobisasaricin was studied in this paper.

The characteristic ions and fragmentation pa tterns of isobisasa ricin w ere discussed by data of

mass spect ra. This paper summarizes the basic of mass spect roscopy of a new compound.
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　　异二聚细辛醚 ( i sobisasa ricin) 是一个木脂素类

化合物 ,在文献 [1 ]我们报道了该化合物为 2, 2′, 4,

4′, 5, 5′-六甲氧基 7-8′木脂素 , 化学名为 1, 3-二

( 2, 4, 5-三甲氧基 ) 苯基-2-甲基 -戊烯 -1, 化学结构

见图 1。

图 1　异二聚细辛醚的化学结构

Fig . 1　 The chemical structur e o f isobisa sa ricin

　　文献 [1] 仅报道了异二聚细辛醚的质谱数据与

图谱 , 以及异二聚细辛醚的光谱和核磁波谱的归属 ,

尚未对该化合物的质谱进行详细的解析报道 ,为此我

们对异二聚细辛醚在电子轰击下的质谱进行了研究 ,

以揭示该化合物质谱裂解途径以及特征离子。

1　实验与数据

质谱数据由美国 Finnigan MAT 311A型与 HP

5988A型两台质谱仪测定。实验条件: 电离电压 70

eV;离子源温度 200℃ ;样品采用直接进样。测得质谱

数据如下: M S m /e 416 ( M
+ ) , 387, 386, 385, 372,

357, 356, 341, 325, 310, 295, 249, 234, 222, 221,

220 ( 100) , 209, 181, 168, 161, 151, 121, 91, 69。

2　功能基团的裂解

异二聚细辛醚的分子离子 M
+
失去 - CH2 CH3得

到 m /e 387 ( M 29) , 指示分子中含有乙基 , M
+失

去- OCH3得到 m /e385 ( M 31) ,表明分子中甲氧基

的存在 ,碎片离子再进一步失去一些功能基团 , 产生

再次碎片离子。图 2中描述了一些可能的功能基团裂

解。
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图 2　质谱功能团裂解

　　 Fig. 2　 The fragmentations o f func tional g roup in M S

3　主要特征离子与裂解方式

异二聚细辛醚的分子离子 M
+
在电子轰击下 ,分

别均裂为 m /e387, m /e249, m /e209三个碎片离子 ,

各碎片离子在电子轰击下再次裂解或重排 ,产生不同

的再次碎片离子。图 3描述了异二聚细辛醚的质谱主

要特征离子与裂解方式。

4　小结

以上研究结果显示 , 各功能基团、碎片离子以及

化合物的结构 , 与文献 [1] 中各光谱推断结论是相

符合的 , 并参考文献 [2, 3 ]木脂素类化合物的结构

与裂解规律 , 表明所做的质谱学推论是可靠的。

图 3　质谱主要特征离子与裂解方式

Fig. 3　 The cha racteristic ions and fragmentation pa tterns in M S
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m /e 168则为:

m /e 249离子经过 Mclaffer ty重排成 m /e221离子 ,

m /e 209离子经过重排成 m /e 181离子 ,
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