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液相色谱/四级杆飞行时间质谱分析烟酸芽胞 
杆菌发酵产物苯乳酸 

朱育菁, 刘  波*, 郑梅霞, 陈  峥 

(福建省农业科学院农业生物资源研究所, 福州  350003) 

摘  要: 目的  对烟酸芽胞杆菌 Bacillus niacini FJAT-14202来源的苯乳酸成分进行分析与检测。方法  采用液

相色谱/四级杆飞行时间质谱(liquid chromatography-hybrid quadrupole time-of-flight mass spectrometry)分析烟酸

芽胞杆菌 FJAT-14202 发酵液中胞外代谢物的成分。利用 MassHunter 软件, 对原始数据进行分子特征提取, 通

过 Metlin 代谢物质谱数据库检索比对获得代谢物的信息。结果  在烟酸芽胞杆菌 FJAT-14202发酵液中检测到

811 种代谢物, 通过 Metlin 谱库搜索获得初步鉴定的有 165 种。其中, 发现了具有生物活性的物质苯乳酸, 其

匹配得分达到 96.52, 占发酵液总代谢物相对含量的 5.31%, 保留时间分别为 2.1057 min, 精确质量数为

166.0552。结论  苯乳酸的发现为烟酸芽胞杆菌的开发与利用提供理论依据。 
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Analysis on phenyllactic acid from Bacillus niacini based on liquid 
chromatography-hybrid quadrupole time-of-flight mass spectrometry 

ZHU Yu-jing, LIU Bo*, ZHENG Mei-xia, CHEN Zheng 

(Agricultural Bio-resources Research Institute, Fujian Academy of Agricultural Sciences, Fuzhou 350003, China) 

ABSTRACT: Objective  To analyze and test on active substance from Bacillus niacini FJAT-14202. 

Methods  Extracellular metabolites of Bacillus niacini FJAT-14202 were analyzed by liquid chromatography- 

hybrid quadrupole time-of-flight mass spectrometry. Molecular feature extraction (MFE) and database retrieval 

were applied by Agilent Mass Hunter software, for the information overall metabolites. Results  Totally 811 

compounds were detected, and 165 of them were identified by library searching of Metlin database. The match 

score of phenyllactic acid was 96.52 and its relative content was 5.31%. The retention time of phenyllactic acid 

was about 2.1057 min, and its accurate mass was 166.0552. Conclusion  The results provide the theory basis 

for development and utilization of phenyllactic acid from Bacillus niacini. 
KEY WORDS: liquid chromatography-hybrid quadrupole time-of-flight mass spectrometry; Bacillus niacini; 
extracellular metabolites; phenyllactic acid 
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1  引  言 

芽胞杆菌由低 G+C含量、革兰氏阳性、产芽胞

的杆状细菌组成, 可以产生多种多样的活性物质, 在

工业、农业、医学、环境等领域有着重要的经济价值
[1]。烟酸芽胞杆菌(Bacillus niacini)靠占替诺烟酸盐生
存[2,3], 能够产烟酸[4], Kurata 等[5]报道烟酸芽胞杆菌

能够产透明质酸盐。 

苯乳酸(又名 3-苯基乳酸或 2-羟基-3-苯基丙酸, 

Phenyllactic acid, C9H10O3, CAS号: 828-01-3), 是由

微生物如乳酸菌产生的一种新型天然抗菌物质[6]。它

存在于天然蜂蜜[7]、咸菜[8]中, 对人和动物安全无毒。

苯乳酸对多种食源性致病菌如致病性大肠杆菌[9,10]、

金黄色葡萄球菌(Staphylococcus aureus)和铜绿假单胞

菌(Pseudomonas aeruginosa)[11], 腐败菌包括产毒素的

丝状真菌如疣孢青霉(Penicillium verrucosum)、桔青霉

(Penicillium citrinum)和罗克福尔青霉菌(Penicillium 
roqueforti)[12], 有很强的抑菌作用, 可作为一种新型生

物防腐剂, 在乳品工业中具有广阔的应用前景。目前

报道的苯乳酸的产生菌有乳酸菌[13]、肠系膜明串珠菌
[14]等, 未见从芽胞杆菌产生苯乳酸的报道。 

关于烟酸芽胞杆菌的研究报道较少, 其产苯乳

酸成分研究未见报道。本研究选用液相四级杆飞行时

间质谱(LC-QTOF-MS), 对该菌菌株发酵液中苯乳酸

成分进行研究, 旨在为进一步探索烟酸芽胞杆菌生

理生化特征提供科学依据, 并为苯乳酸的来源提供

了新的途径。 

2  材料与方法 

2.1  材料与试剂 

供试菌株 : 烟酸芽胞杆菌 (Bacillus niacini 
FJAT-14202), 德国引进, 现保存在福建省农业科学院

农业生物资源研究所。 

培养基: 活化培养基为 NA 培养基; 种子培养基

和发酵培养基均为 TSB培养基(美国 BD公司)。 

试剂: 色谱纯乙腈(美国 JT Baker公司), 色谱纯

乙酸铵(CNW, 上海安谱科学仪器有限公司), 色谱纯

甲醇(美国 JT Baker公司)。 

仪器: 液相四级杆飞行时间质谱联用仪 Agilent 

1260/6520(美国安捷伦科技公司 ); 电子天平

METTLER TOLEDO AL104(瑞士梅特勒·托利多仪器

有限公司); 恒温培养震荡器智城 ZHWY-2102C(上海

智城分析仪器有限公司); pH计 Sartorius PB-10(德国

赛托利斯公司)。 

2.2  实验方法 

发 酵 液 制 备 : 将 保 存 的 烟 酸 芽 胞 杆 菌

FJAT-14202菌株取出, 采用平板划线法活化菌种。挑

取单菌落, 接种于 TSB液体培养基中, 于 30 ℃, 170 

r/min条件下培养 48 h。 

样品制备方法: 取烟酸芽胞杆菌发酵液, 12000 

r/min离心 10 min; 离心后取上清液加入等体积冷甲

醇(-20 ℃), 漩涡震荡混合。置于 4 ℃冰箱 15 min后, 

14000 r/min离心 10 min, 取上清, 用 0.22 μm滤膜过

滤, 置于 4 ℃冰箱中准备进样。 

色谱质谱条件: 色谱柱为 Zorbax SB-Aq C18 (2.1 

mm×100 mm, 1.8 μm); 柱温: 30 ℃; 进样量: 2 μL; 

流动相: A=10 mmol/L 乙酸铵+水, B=甲醇; 流速: 0.3 

mL/min; 梯度程序: 0 min 5%B; 8 min 5%B; 38 min 

95%B; 45 min 95%B; 47 min 5%B; 55 min 5%B; MS
运行条件: 负离子模式; 干燥气温度: 350 ℃, 干燥

气流速: 5 L/min; 喷雾压力: 30 psig;  毛细管电压: 

3500 V; 碎裂电压: 100 V; 分流电压 65.0 V; 质量数

范围 100~3000 m/z。MS运行条件: 负离子模式。 

3  结果与分析 

3.1  烟酸芽胞杆菌Bacillus niacini FJAT-14202

发酵液 LC-MS 物质成分分析 

烟酸芽胞杆菌 FJAT-14202发酵液的总离子流图如

图 1所示, 共有 811种物质, 在Metlin数据库中检索初

步鉴定 165种, 匹配得分(Score)高于 80的共 18个, 见

表 1。其中含量大于 1%的有 7种: (1)苯乳酸(phenyllactic 

acid), 相对含量为 5.31%; (2)6-羟基己酸(6-hydroxy 

caproic acid), 相对含量为 4.14%; (3)PS(16:1(9Z)/0:0), 

相 对 含 量 为 1.42%; (4)N,N- 二 乙 基 甘 氨 酸

(N,N-diethylglycine), 相 对 含 量 为 1.29%; 

(5)threonolactone, 相对含量为 1.28%; (6)喷他霉素

(fungichromin), 相对含量为 1.24%。 

3.2  烟酸芽胞杆菌Bacillus niacini FJAT-14202

发酵液中苯乳酸成分分析 

烟酸芽胞杆菌 FJAT-14202发酵液中苯乳酸的化

合物色谱图及离子色谱图如图 2、3 所示, 其保留时

间为 2.1057 min, 峰的相对丰度为 2.34×105。苯乳酸
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同位素峰结果见图 4, 质谱图见图 5, 其中同位素峰

图提供了同位素峰的相对强度和同位素峰的间距。由

于本试验采用负离子模式电离, 负离子模式下产生

的不同的分子离子, 如[M-H]-、[M+X]-(X为所有溶剂

或缓冲剂阴离子)等, 故判断 165.0552 峰为[M-H]-分

子离子峰, 推测该成分的质量数为 166.0552。根据所

预测的分子式结果, 同时参考同位素峰的相对强度

和间距, 以及与代谢物质谱数据库 Metlin 库中搜索

并通过质量分析进行代谢物鉴定, 根据匹配的分值, 

鉴定该成分为苯乳酸。 

 

 
 

图 1  烟酸芽胞杆菌 FJAT-14202发酵液的总离子流图 

Fig. 1  TIC of Bacillus niacini FJAT-14202 
 

表 1  烟酸芽胞杆菌 Bacillus niacini FJAT-14202 发酵液高匹配成分 
Table 1  High matching compositions of fermentation broth from Bacillus niacini FJAT-14202 

序号 
No. 

化合物名称 分子式 匹配得分 分子量 
质荷比 

m/z 

保留 

时间 

相对含

量% 
CAS 号 KEGG 号

1 phenyllactic acid C9H10O3 96.52 166.0625 165.0552 2.1057 5.31 828-01-3 C01479

2 6-hydroxy caproic acid C6H12O3 99.58 132.0787 131.0714 2.0731 4.14  C06103

3 PS(16:1(9Z)/0:0) C22 H42 N O9 P 84.9 495.2606 494.2535 1.8997 1.42   

4 N,N-diethylglycine C6H13 NO2 96.74 131.0947 130.0875 1.41 1.29  C16647

5 threonolactone C4 H6 O4 87.44 118.0268 117.0195 1.4417 1.28 21730-93-8  

6 fungichromin C35H58O12 95.59 670.392 669.385 2.7734 1.24 6834-98-6 C13299

7 5-(3-pyridyl)-2-hydroxytetrahydrofuran C9H11NO2 91.51 165.0786 164.0713 1.4797 0.74 53798-73-5 C19578

8 9a-fluoroallotetrahydrocortisol C21 H33 F O5 80.03 384.2317 383.2247 1.5609 0.63 2193-81-9  

9 aculeacin A C51H82 N8 O17 84.86 1078.5775 1077.5702 1.9737 0.48 58814-86-1 C01776

10 threonolactone C4 H6 O4 86.21 118.0266 117.0194 2.0193 0.45 21730-93-8  

11 6-hydroxy caproic acid C6 H12 O3 87.5 132.0785 131.0712 3.0639 0.27  C06103

12 oleic acid(d2) C18 H32 D2 O2 86.25 284.2683 283.261 45.6401 0.23   

13 vasicinol C11 H12 N2 O2 80.81 204.0889 203.0815 1.5159 0.21 5081-51-6 C10743

14 Ala His His C15 H21 N7 O4 81.21 363.165 362.1578 1.6276 0.18   

15 phenyllactic acid C9 H10 O3 82.42 166.0622 165.0549 3.1726 0.14 828-01-3 C01479

16 alpha-hydroxy-isobutyric acid C4 H8 O3 83.96 104.0479 103.0406 1.4063 0.1   

17 2,4-dihydroxy-butanoic acid C4 H8 O4 85.8 120.0421 119.0349 1.3049 0.13   

18 (3S,5S)-3,5-diaminohexanoate C6 H14 N2 O2 84.53 146.1051 145.0978 1.1007 0.06 17027-83-7 C01186
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图 2  烟酸芽胞杆菌 FJAT-14202发酵液中苯乳酸化合物提取色谱图 

Fig. 2  Extracted compound chromatogram(ECC) of phenyllactic acid in Bacillus niacini FJAT-14202 
 

 
 

图 3  烟酸芽胞杆菌 FJAT-14202发酵液中苯乳酸离子提取色谱图 

Fig. 3  Extracted ion chromatogram (EIC) of phenyllactic acid in Bacillus niacini FJAT-14202 
 

 
 

图 4  烟酸芽胞杆菌 FJAT-14202发酵液中苯乳酸同位素峰结果 

Fig. 4  Isotopic peak of phenyllactic acid in Bacillus niacini FJAT-14202 
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图 5  烟酸芽胞杆菌 FJAT-14202发酵液中苯乳酸质谱图 

Fig. 5  Mass spectrum of phenyllactic acid in Bacillus niacini FJAT-14202 

 

4  讨  论 

苯乳酸分子小, 在高温和低 pH下具有很好的稳

定性, 可以有效抑制革兰氏阴性、阳性细菌和真菌的

生长等, 且具有安全性。苯乳酸在食品领域可作为一

种新型生物防腐剂[15]、酸味剂[16]等, 可用在果酒、饮

料、肉类、食品、糕点制作、蔬菜腌制以及罐头加工、

粮食加工、水果的贮藏, 具有调节 pH 值、抑菌、延

长保质期、调味、保持食品色泽、提高产品质量等作

用, 又可增加食物的美味; 苯乳酸在医药领域可用于

合成降血糖制剂[17]、非蛋白氨基酸 statine[18]、驱肠虫

药[19]等; 使苯乳酸具有很大的应用潜能。 

苯乳酸的合成有化学和生物两条途径, 与化学

合成相比, 生物合成更安全环保。苯乳酸的生物合成

方法主要是通过乳酸菌发酵生产获得 [20], 但是, 芽

胞杆菌通过自身发酵产苯乳酸的研究还未见报道。 

5  结  论 

本文报道了烟酸芽胞杆菌能够产苯乳酸, 且在

对烟酸芽胞杆菌的发酵液的质谱分析中, 发现苯乳

酸相对含量最高, 为 5.31%, 匹配得分为 96.52, 则烟

酸芽胞杆菌的发酵液中苯乳酸的含量为 10.62%。该

研究为烟酸芽胞杆菌来源的抗真菌抗生素的开发与

利用提供了理论依据。 
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