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摘　要： 代谢组学是继蛋白质组学和基因组学之后发展起来的新型学科，主要研究生物样本和器官小分子代谢

产物，目前广泛应用于生物医学、食品科学、农业动植物学等领域。本文总结了代谢组学技术在植物次生代谢

调控研究中的应用，对近 5 年代谢组学技术在植物热门领域的应用情况进行概括，以期为代谢组学在植物研究

领域方面的进一步发展提供理论依据。
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Abstract：Metabonomics is a new discipline that has emerged after proteomics and genomics, and is mainly

applied to study biological  samples and small  molecule metabolites in organs. Currently,  it  is widely used in

biomedicine, food science, agricultural zoology, botany, and other fields. This paper summarizes the applica-

tion of metabolomics technology in the regulation of plant secondary metabolism as well as the research sta-

tus of metabolomics in popular fields of plant research in the past five years to provide a theoretical basis for

the further development of metabolomics research.
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1999 年 ， Nicholson 等 [1] 提 出 了 代 谢 组 学

 （Metabonomics）的概念，认为代谢组学能够弥

补基因组学和蛋白质组学所忽略的生物体的整个

动态代谢状态，可以定量测定生命系统对病理生

理 刺 激 或 基 因 修 饰 的 动 态 多 参 数 代 谢 反 应。

Fiehn[2] 认为代谢组学可以定义为对限定条件下的

特定生物样品中所有代谢组分的定性和定量，对

代谢物进行全面定量的分析。该团队开创性地利

用气相色谱-质谱联用（GC-MS）技术，自动定量

了拟南芥（Arabidopsis thaliana (L.) Heynh）提取
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物中的 326 种代谢物，并确定了其中 149 个代谢

物的化学结构[3]。

代谢组学技术是继蛋白质组和基因组学技术

发展起来的新兴科学技术，是系统生物学的重要

组成部分，在临床研究、天然产物化学等研究领

域中有着举足轻重的作用。其采用高通量的色谱、

质谱和核磁共振等技术对生物体代谢产物的多维

数据信息与数学模型建立联系，从而实现对复杂

代谢物的分析，建立完整的代谢网络[4]。同时，根

据液相色谱质谱联用技术的固有特性，要求研究

者使用多元变量统计方法对原始数据进行分析。

与差异倍数分析、显著性检验等比较传统的单变

量分析相比，多元变量统计分析，如无监督分析

 （主成分分析等）、监督分析（偏最小二乘判别

分析等）等更加注重代谢物之间的关系，以及它

们在生物过程中的促进/拮抗关系。

植物初生代谢与次生代谢产物成分复杂、种

类繁多、体系庞大，传统分析方法很难检测出其

所含的全部成分，代谢组学的出现能很好地解决

农林业、天然产物业等领域的相关问题，如中药

材或中药饮片中发挥主要疗效的活性成分的模糊

性、未知性等问题[5]。代谢组学相关技术能够从根

本上全方位地对天然植物所含的化学成分进行系

统分析，从而获得活性物质的指纹图谱，通过多

元统计分析对化学物质进行检测鉴定，从而获得

该天然产物所含的化学成分种类，为其应用提供

思路[6]。目前，代谢组学技术在植物表型评价、辅

助育种、活性成分分析以及植物胁迫/抗逆分子机

制研究等方面发挥着重要功能。

 1　代谢组学相关分析技术

 1.1　代谢组学的技术分析平台

代谢组学的目标是整合广泛而复杂的数据信

息集，通过可靠的技术平台，进行数据集成，并

利用先进的生物统计方法，得到生物代谢过程中

的动态变化和代谢通路的相关机制信息[7]。代谢组

学实验旨在表征来自各种样品类型（如血清、细

胞提取物、尿液等）的不同类别小分子，收集小

分子样本，选择合适的平台进行分析。因其可靠

性高，质谱（MS）和核磁共振（NMR）是目前代

谢组学实验中最常用的技术，核磁共振光谱法操

作简便，基于质谱的代谢组学方法则提供了一个

高灵敏度与高选择性相结合的平台，两者在代谢

组学分析中的优越性和适应性各具特色，具体如

图 1 所示。
  

重复性好
分离体系可优化

分辨率高
灵敏度好

定量效果好

定性能力好
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预处理操作简单

跨实验室的高度可
重复性
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商用数据库
成本第一

LC-MS GC-MS

图 1　代谢组学检测平台优势对比
Fig. 1　Comparison of advantages of metabonomics

detection platforms
 

MS 作为代谢组学中最常用的分析工具之一，

具有灵敏度高 （通常是 pg 级）、可重复性好、多

功能性强以及数据采集速度快等特点，能测量分

子的质量，确定物质片段，可检测超过 1000 种内

源性代谢物的特征，已成为极性和非极性小分子

分析的领先技术。同时 MS 配合其他分离分析技术，

更能适应对不同性质小分子代谢物的分析检测，

如气相-质谱联用技术（GC-MS）可用于分析低沸

点、低极性、易挥发的衍生物；而液相-质谱联用

技术（LC-MS）可用于高沸点、热稳定性差的代

谢物的分离分析，是目前在代谢组学领域应用范

围较广的分析检测技术。同时，随着科学的发展，

更高层次、高精度、高分辨率的分析检测技术如

高效液相色谱-质谱联用技术与超高效液相色谱-质
谱联用技术的问世，相比于 LC-MS，具有灵敏度

更高、峰容量更好、通量更高等优势。其次，用

于检测离子型代谢物的毛细管电泳-质谱技术（CE-
MS）已被证明是生物样品中极性代谢物分析的强

大手段。超临界流体色谱 -质谱联用技术（SFC-
MS）相较于前述检测技术，可以对代谢组进行全

面分析，提高了代谢组的覆盖率，并进一步提高

了分析通量，在代谢组学领域具有光明的应用

前景[8]。

NMR 是近年来在代谢组学研究领域中能提供
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最丰富数据的优秀分析平台之一，在生命科学领

域通常采用氢谱（1H NMR）、碳谱（13C NMR）

及磷谱（31P NMR）[9]，一维光谱学本质上是定量

的，无需单独的代谢物标准品即可轻松用于代谢

物定量，二维光谱最常用于鉴定代谢物，但也可

以定量[10]，其作为代谢组学研究的强大工具，可提

供高度可重复的定量分析。虽然与 MS 和质谱相比，

NMR 的检测灵敏度较低，但可以提供直接定量、

鉴定和简单的样品处理，且相较于 MS 检测过程中

存在的基质干扰和离子化程度问题，NMR 具有基

本无偏倚性的特点，其对所有物质的检测灵敏度

一致，同时，经过 NMR 技术检测过的样品基本无

损伤，并可以设计多种编辑方法，使实验进行得

更加灵活。

 1.2　数据处理

 1.2.1　数据预处理

代谢组学分析中使用各种分析平台，获取样

品的代谢物数据，要从这些数据中提取有用的信

息还需要进行一系列的数据处理，将原始数据转

化为可用于进一步统计分析的形式。数据处理过

程一般包括 NMR 或 MS 原始数据的获得、数据预

处理（包含去噪、基线校正、去同位素、峰对齐、

分箱、峰识别、均一化、数据缩放等）。通过数

据库对质谱数据进行采集及目标化合物定性分析

工作，通常 GC-MS 数据选择 NIST 数据库，LC-
MS 选择 METLIN 数据库或者 Fiehn 数据库等。然

后，使用自撰写 R 程序包或相关软件结合自建数

据库完成提峰、注释等工作。接着对原始数据进

行准备和处理，最后进行数据标准化处理，对数

据进行优化，获得代谢物列表。

 1.2.2　统计分析

基于代谢组学数据算法框架应运而生的软件

 （如 XCMS、MZmine 2），可用于对原始数据进

行峰注释、峰对齐等相关处理，从而获得具有代

谢物特征的数据模式，以便进行后续的数据挖掘

和统计分析[11]。通过整理，可将枯燥的数据可视化，

转化为更易分析的形式。利用数据处理软件获得

需要的展现形式，如主成分分析图，能直观地表

示组内差异及组间差异，判定数据质量如何，有

没有离散样本，结果是否可信，且在后续分析中

可以去掉离散样品，提高最终结果的可靠度[12]。偏

最小二乘法分析图和正交偏最小二乘法分析图则

采用变量重要性投影（VIP）值结合 t 检验 P 值对

代谢物进行统计分析，以 VIP > 1.2 且 P < 0.05 为

标准，进行组间差异代谢物的筛选[13]。数据处理的

最后一步是对差异代谢物进行分析，通过各类代

谢组学数据库对筛选的代谢物进行鉴定及通路分

析，进行代谢物聚类，获得差异代谢物聚类热图

等结果。

 1.3　代谢组学联合分析

代谢组学联合其他组学研究模式在植物领域

也已经广泛使用，为系统阐述植物相关作用机制

提供了巨大帮助。目前已有转录组学-代谢组学联

合分析、蛋白质组学-代谢组学联合分析、基因组

学-代谢组学联合分析及微生物组学-代谢组学联合

分析等。代谢组是生物体表型的直接体现者，代

谢物是生物体的最终产物，是生物体表型的物质

基础。结合基因组或转录组，从“原因”与“结果”

两个角度，从不同层次对生物体的内在变化进行

分析，鉴定关键基因靶点、代谢物及代谢通路，

构建核心调控网络，能够系统地阐述植物体生长

发育、疾病发生、中药材药效作用等机制，从整

体上理解植物产生内源性变化的机理。

目前还出现了基于代谢物的全基因组关联分

析（mGWAS）、数量性状位点关联分析（mQTL）、

长非编码 RNA 关联分析（lncRNA）等研究手段。

利用全谱代谢组检测队列样本的代谢组数据，基

于 SNP 重测序、转录组测序数据等，把代谢物作

为表型与基因型数据进行关联分析，有利于批量

定位调控代谢物的候选基因，挖掘调控产量、品

质和环境应答等相关代谢通路，深入了解植物代

谢物合成调控的遗传机制，从而解释生物学问题。

目前，联合分析技术已应用于植物发育时空代谢

谱的解析以及植物应激反应机制解析等，在深

入 研 究 植 物 代 谢 合 成 调 控 机 制 中 发 挥 了 重 要

作用。

 2　代谢组学在植物次生代谢调控研究中
的应用

由于代谢组学技术所提供的众多优秀平台及

数据整合分析系统，其在植物研究领域也发挥着

极其重要的作用。各类植物所含的化学物质千变

万化，具有多样性、不稳定性以及成分结构复杂

等特点。因此，采用传统方法进行提取分离、纯
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化鉴定以及活性评价等准确性较低，且过程复杂，

而代谢组学技术能够进行高通量检测、鉴定、定

量以及代谢通路分析，可用于捕获植物化学复杂

性的快照，能够快速测量其累积的植物化学物质，

并揭示其代谢特征与响应遗传或环境变化的潜在

关系[14]，植物代谢组分析流程见图 2。
 
 

START 样品制备

Step1

Step2

Step5

Step6

统计分析

代谢物定性与定量代谢组数据采集

FINISH

Step4

代谢物提取

Step3

LC-MS/MS

GC-MS 等

图 2　植物代谢组分析流程
Fig. 2　Plant metabolomics analysis

 

 2.1　环境胁迫相关研究

 2.1.1　生物胁迫相关研究

代谢组学技术被越来越多地用于研究更全面

的植物-病原菌相互作用机制。植物在生长发育过

程中，会遭受到有害生物的侵染，如细菌、真菌、

病毒、线虫等。在受到病原生物侵染时，植物可

以通过调节体内的代谢反应，产生一系列的初、

次级代谢产物。通过代谢组学技术分析病菌入侵

前后代谢物谱图之间的差异，可以分析物质的变

化，从而寻找抗病相关的代谢物，同时有效识别

参与代谢过程的重要基因[15]，这些抗病代谢物或基

因可能给植物抗性育种带来新的研究思路和方向。

代谢组学技术已经用于分析核桃（Juglans re-
gia L.）[16]、红枣（Ziziphus jujuba Mill.）[17]、柑橘

 （Citrus reticulata Blanco）[18, 19]、藜麦（Chenopo-
dium quinoa Willd.）[20]、小麦（Triticum aestivum
L.）[21, 22]、人参（Panax ginseng C. A. Meyer）[23]、

葡萄（Vitis vinifera L.）[24] 的防御机制，并揭示了

防御过程中的重要反应，相关研究见表 1。这些研

究加深了对植物抗病虫害相关机制的理解，也为

后期开发天然抗性药物提供了参考。

植物在生长过程中不可避免地会遭受到多种

自然灾害的危害，其中病虫害尤为普遍和严重，

可能会使植株生长发育不良，严重的还可造成植

株品种退化、植物死亡等，影响农业、林业及药

材行业的经济效益和社会效益。而代谢组学技术

在预防病虫害、掌握植物发病机理、研发防治病

虫害药物方面发挥着巨大作用。

 2.1.2　植物非生物胁迫代谢组研究

植物在生长发育过程中会受到生物（如真菌、

细菌、虫害等）以及非生物的胁迫，非生物胁迫

主要是环境带来的，包括光照、水分、盐分、紫

外线、重金属、温度等因素。植物也会根据当前

的应激条件对代谢网络进行配置，维持必要的代

谢，采用新的稳态来适应逆境[25]。逆境胁迫下代谢

组的重塑很大程度上反映了植物体对逆境胁迫的

响应和防御，而代谢组学技术为研究不同逆境胁

迫下代谢物的重塑提供了可靠手段。 
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表 1　植物生物胁迫代谢组研究列表
Table 1　List of metabolomics studies related to plant disease control

物种
Species

侵染病害
Infectious disease

相关代谢物
Related metabolites

代谢组学分析
Metabolomics analysis

参考文献
Reference

核桃
Juglans regia L.

胶孢炭疽菌
花青素 B1/2/3、咖啡酸、没食子酸、
柚皮素等

探讨了炭疽菌的发生机制 [16]

红枣
Ziziphus jujuba Mill.

链格孢菌、细极链
格孢菌

链格孢酚、细交链孢菌酮酸；天冬
氨酸、甲硫氨酸和赖氨酸

阐释了黑斑病变过程中链格孢毒素
的产生机理 [17]

柑橘
Citrus reticulata Blanco

柑橘绿霉菌 糖类、脂质、有机酸 揭示柑橘采后绿脓杆菌的侵染机制 [18]

藜麦
Chenopodium quinoa Willd.

霜霉病菌
蔗糖、生物胺、天冬氨酸、ɣ-氨基
丁酸等氨基酸

揭示了毒素产生机理 [20]

小麦
Triticum aestivum L.

禾谷镰刀菌 氨基酸
优化代谢物提取方法，探究染菌发
生机制 [21]

小麦
Triticum aestivum L.

腥黑粉菌 葫芦酸、十八碳三烯酸
揭示了籽粒腥黑穗病菌侵染前后代
谢谱差异 [22]

柑橘
Citrus reticulata Blanco

黄龙病 氨基酸、植物激素、嘌呤、水杨酸 证明了耐黄龙病品种的抗性策略 [19]

人参
Panax ginseng C. A. Meyer

人参锈根症状 木质素、脂质、生物碱 揭示了病害的潜在分子机制 [23]

葡萄
Vitis vinifera L.

中华蚱蜢、灰葡萄
孢菌

脯氨酸等氨基酸、天冬氨酰-L、谷
胱甘肽和一些脂肪酸

揭示了代谢组水平的复杂网络调控 [24]

 

在植物栽培繁育方面，工作人员需要从土壤

特性、光照习性、温度等方面考虑植物生长发育

的适宜性。而土壤中的化学元素会影响植物发育，

如盐分能抑制不喜盐植物的生长。利用代谢组学

技术可探究植物对盐的响应机制[26-28]，为提高植物

的抗盐能力奠定基础。同时随着农业环境的恶化，

土壤中的重金属元素超标，如铅 [25] 等对植物的生

长发育造成了严重的干扰，揭示植物对重金属胁

迫的耐受策略就显得十分重要。除此之外，代谢

组学技术对于植物所受的水分[29]、温度[30, 31] 等其他

非生物胁迫也可起到分析、监测的作用，相关研

究见表 2。

 2.2　自身因素

代谢组学技术在植物研究中的应用包括但不

限于探究植物的代谢途径和代谢网络、环境对植

物化学成分的影响、植物化学成分的作用及相关

价值等方面。我国横跨寒带、温带、亚热带等气

候类型，且地貌丰富，因此物种丰富度高，植物

种类多样。不同种属植物或同种植物在不同生长

环境、不同组织、不同发育阶段其所含代谢物差

异明显，从而造成植物表型的差异，植株的功能

也会发生改变。对于中医药产业来说，中药材的

化学成分发生变化，在临床上可能会产生不同的

疗效。代谢组学技术的出现弥补了中医药行业无
 

表 2　植物非生物胁迫代谢组研究列表
Table 2　List of metabolomics studies related to plant abiotic stress

物种
Species

非生物胁迫因素
Abiotic stress factors

相关代谢物
Related metabolites

代谢组学分析
Metabolomics analysis

参考文献
Reference

蓝莓 Vaccinium spp. 盐
甘氨酸、苹果酸、十八烷酸、
L-苏糖酸等

耐盐性机理 [26]

水稻 Oryza sativa L. 铅 脂质、类二十烷酸 根际微环境与重金属胁迫耐受性 [25]

白刺 Nitraria tangutorum Bobr. 盐 氨基酸、糖、脂肪酸 白刺对盐胁迫的代谢响应 [27]

党参 Codonopsis pilosula
(Franch.) Nannf.

干旱 脂类、糖类 干旱胁迫后产物 [29]

黑麦草 Lolium perenne L. 盐 糖类、氨基酸及其中间代谢物 耐盐代谢通路 [28]

早熟禾 Poa annua L. 低温 糖和糖醇、氨基酸、有机酸 适应低温的主要机制 [30]

橡胶树 Hevea brasiliensis （Willd.
ex A. Juss.）Muell. 低温 糖类、氨基酸、脂质类 低温胁迫代谢物响应机制 [31]
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法可视化的短板，有助于推动中医药行业的可持

续发展，以及向国际化发展。同时，为了寻找植

株产生差异的原因，促进植物资源的可持续利用

及绿色发展，需要对该方面进行深层次的研究，

新兴的代谢组学技术结合其他组学技术已经在该

领域做出了重要贡献，具体内容见附表 11）。

 2.2.1　品种代谢物差异

植物代谢组学通过对代谢物的全面分析，可

以鉴别农作物、树木以及中药材，结合多元统计

分析，还可进一步进行质量控制。在代谢组学分

析中，无监督分析能够最大程度地保留数据的原

始状态，适合分析差异较小的品种。监督型分析

适合差异较大的物种鉴别。不同种属的植物，其

化学成分、品质、活性、药性等不同，且对周围

环境产生的作用各异，因此，植物种属鉴定对于

后续的应用至关重要。

在农业、林业、中药材等行业中，尤其是中

药材行业，假冒伪劣产品防不胜防，除去人为因

素，同种中药材，商品规格、品种等不同也会造

成产品的差异性。如中药皂荚（Gleditsia sinensis
Lam.）[32]、忍冬（Lonicera japonica Thunb.）[33]、

百 合（Lilium）[34]、 柴 胡 （Bupleurum）[35]、 黄 精

属（Polygonatum）[36]、人参属（Panax）[37] 等植

物均有两种及以上药材选择，每种药材的表型性

状及其代谢物、功效等存在一定的差异，这就需

要对其进行质量控制。代谢组学技术在区分不同

种属药材、质量控制以及临床应用方面已较为成

熟，且得到广泛应用。Jiang 等[38] 对 5 个品种荔枝

 （Litchi chinensis Sonn.）中所含的多酚类物质进

行了代谢组学研究，结果发现品种间差异显著，

且品种成熟度与酚类物质的组成及含量存在一定

的相关性。同时，代谢组学技术对不同茶叶品

种[39,40] 及其所含活性物质等方面、农作物栽培育种、

功能活性、营养价值评价研究[41-45] 等方面也提供了

支持。

 2.2.2　组织代谢物差异

对于植物整体而言，不同组织[46, 47] 的代谢物、

功效等存在差异，将一种材料与其突变体或基因

改造植物的代谢产物进行比较，对于筛选优良品

种或基因、评价基因改造效果及进行相关功能基

因组学研究有重要意义。

 2.2.3　环境引起的代谢物差异

植物的生长繁衍需要特定的环境条件，不同

的环境因子对植物物种的空间分布具有一定的影

响，植物的组成和分布是环境与植物相互作用的

结果[48]。环境因子如营养条件、地理位置、种植方

式等的差异，会造成植物体初生及次生代谢的差

异；环境因素如施肥条件[49, 50]、种植密度[51]、栽培

环境[52, 53] 以及产地[54, 55] 等也会影响植株的代谢物、

代谢水平以及代谢途径。代谢组学与多元统计分

析相结合，可在环境造成的植物代谢物差异性

研究方面提供新的方法与手段，促进资源的合理

利用。

 2.2.4　不同发育阶段的代谢物差异

植物从种子到植株的整个生长发育阶段，体

内的代谢物不断转化，化学物质经过不同生物合

成途径转变成自身所需的成分。了解植株在整个

生长发育过程中的动态变化，在植物育种，特别

是药材良种培育方面极其重要。

比较不同发育阶段有助于确定最佳收获时间，

提高农业经济效益，并可揭示生长发育阶段的调

控机制以及活性物质的积累机制等。代谢组学技

术已应用于植物种子萌发[56-59]、开花 [60-62]、果实发

育[63-65] 等阶段的差异代谢物检测，以及活性物质基

础、发育过程中的动态变化检测等方面。

利用代谢组学技术对植物次生代谢物的变化

特征进行分析，找出植物自身变化与代谢物的联

系，从而发掘出与表型相关的代谢产物，对于揭

示植物病理变化、品种差异以及进行质量评价等

领域的研究意义重大。

 3　小结与展望

代谢组学技术在植物研究领域中占据重要位

置，植物的次生代谢物在不同领域也发挥着重要

作用。因此，利用代谢组学技术对植物体内的次

生代谢物进行定性定量，同时结合数据处理软件

对植物整体进行相关分析，能够直观地掌握植株

之间的差异性，揭示植物次生代谢途径，阐明代

谢网络调控机制。近年来，代谢组联合其他组学

技术在揭示植物生长发育、生物及非生物胁迫、

1）如需查阅附表内容请登录《植物科学学报》网站（http://www.plantscience.cn）查看本期文章。
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色味变化、活性成分、作用机理以及合成通路等

方面的研究中发挥了越来越重要的作用。已有最

新报道展现了代谢组学联合其他组学技术在研究

植物生物防治、自交不亲和机制、代谢物空间分

布等方面的优势。

随着对天然产物研究的深入，揭示植物生长

发育过程中的代谢物及其代谢途径越来越重要。

但目前对天然产物的取样存样以及定性定量分析

还存在瓶颈，相关数据库还不够完善，通过代谢

组学数据库鉴定的代谢物和代谢通路还较少，代

谢物识别能力较为有限。同时，目前代谢物质的

判断方法也比较单一，代谢物的分布状态无法反

映代谢途径的状态，非靶向的代谢组学技术只能

对代谢物进行半定量，这些不足之处尚需攻克。

植物代谢组学可以结合其他组学技术以及其他学

科（如微生物学，环境资源学，药理学等），进

行多方向的探索，将代谢物与微生物、环境因子、

基因、蛋白质等相结合，以共同揭示植物生物学

信息。相信组学联合技术将会成为今后植物研究

领域的热点，使学者解决植物领域研究中的难题

成为可能。
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