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小麦代谢组学技术及其研究进展 
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(中国农业科学院作物科学研究所, 农业农村部谷物品质监督检验测试中心, 北京  100081) 

摘  要: 代谢组学是继基因组学和蛋白质组学之后新发展的一门学科, 真正反映在生物体内已经发生的生命

活动, 揭示生物体在特定时间、特定条件下的整体功能性状态, 为生物体内在规律的研究提供信息, 在植物学

研究中得到广泛关注。本研究主要介绍了代谢组学常用的高通量检测技术(如核磁共振、气相色谱-质谱联用、

超高压液相色谱-四极杆飞行时间质谱联用等)、数据分析方法、检索数据库等, 对比了不同检测方法的优缺点。

小麦作为世界上的主要的粮食作物之一, 在代谢组学方面也有相关研究。本文重点概述了发芽小麦代谢组学

的研究现状, 通过分析代谢物及小麦理化性质, 揭示了小麦萌发的主要能量来自糖酵解, 同时增加有益活性

成分, 为了解在代谢水平上的谷物种子萌发的生化机制及代谢产物发生的系列变化提供了理论基础。 
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Wheat metabolomics technology and its research progress 

WANG Li-Na, WANG Bu-Jun* 

(Institute of Crop Sciences, Chinese Academy of Agricultural Sciences, Cereal Quality Supervision and Testing Center, 
Ministry of Agriculture, Beijing 100081, China) 

ABSTRACT: Metabolomics is a new development after genomics and proteomics. It truly reflects the life activities 

that have taken place in the organism, reveals the overall functional state of the organism at a specific time and under 

certain conditions, and provides information for the study of the internal laws of organisms, which has been widely 

concerned in botany research. This paper mainly introduced the high-throughput detection techniques commonly used 

in metabolomics (including nuclear magnetic resonance, gas chromatography-mass spectrometry, ultra-high pressure 

liquid chromatography-quadrupole time-of-flight mass spectrometry), data analysis methods, retrieval databases, etc, 

and compared the advantages and disadvantages of different detection methods. As one of the world's major food 

crops, wheat has also been studied in metabolomics. This paper summarized the research status of genomic wheat 

metabolomics, and by analyzing the physicochemical properties of metabolites and wheat, revealed that the main 

energy of wheat germination came from glycolysis, and at the same time, the beneficial active components were 

added, which provided a theoretical basis for understanding the biochemical mechanism of grain seed germination at 

the metabolic level and the series of changes of metabolites. 
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1  引  言 

小麦是世界上种植面积最大的粮食作物之一, 是世

界约 1/5 人口的主食。中国是最早种植小麦的国家之一。

目前, 我国的小麦产量约占全国粮食总产量的 1/5, 种植面

积仅次于水稻[1]和玉米。小麦作为我国主要粮食作物之一, 

在基因组学、蛋白质组学方面研究较普遍, 而代谢组学方

面研究的相对较少且起步晚。基因组学和蛋白质组学的微

观差异可在代谢组学层面得以宏观放大[2], 代谢组学可以

从整体上研究小麦代谢物的变化, 为研究小麦生长发育、

应对环境的调控机制[3]、遗传育种等方面提供了科学支持。

本研究主要对代谢组学研究技术和代谢组学在小麦籽粒萌

发、逆境胁迫和品系鉴定等方面的研究进展进行了综述, 

以期为了解在代谢水平上的谷物种子萌发的生化机制及代

谢产物发生的系列变化提供理论基础。 

2  代谢组学 

代谢组学在 1999 年被首次提出, 认为人体是一个完

整的系统, 将机体的生理病理过程作为一个动态变化系统

来研究, 并将代谢组学(metabonomics)定义为生物体对生

理病理等刺激产生应答代谢物的定量检测[4]。Fiehn 等[5]在

2000 年提出 metabolimics 的概念, 与 metabonomics 不同, 

他认为代谢组学是静态分析过程, 也称“代谢物组学”, 是

在一定条件下生物样品中所有代谢物的定性定量分析, 根

据分析目标的不同可分为 4 类 : 代谢物靶标分析

(metabolite target analysis) 、 代 谢 轮 廓 分 析 (metabolic 

profiling)、代谢组学 (matabonomics)、代谢物指纹分析

(matabolic fingerprinting analysis)。 

近几年, 代谢组学研究发展迅猛, 进一步完善了代谢

组学概念。代谢组学是关于生物体内源性物质整体及其变

化规律的科学。代谢组学的中心任务包括检测、量化和编

录生物体内源性代谢物质整体及其变化规律, 联系该变化

规律与所发生的生物学事件或过程的本质。代谢组学的主

要研究对象是相对分子质量 1000 以下的内源性小分子, 

它以组群指标分析为基础, 以高通量检测和数据处理为手

段, 以信息建模与系统整合为目标的系统生物学的一个分

支(研究流程见图 1)。 

植物代谢组学作为系统生物学的一个组成部分, 在

基础生物学、作物育种和生物技术上都有广泛应用 [6]。

Madala 等[7]利用超高压液相色谱-质谱联用结合主成分分

析和正交校正的偏最小二乘辨别分析研究发现, 拟南芥中

的 2-异亚硝基苯乙酮(isonitrosoacetophenone, INAP)可被酶

代谢产生苯甲酸衍生物、苯丙素和硫代葡萄糖苷, INAP 的

代谢状态限制了拟南芥中细菌的生长, 表明诱导的代谢变

化有助于防御相关反应和形成抗微生物环境。Chang 等[8]

在评估转基因水稻基因修饰安全性实验中, 利用高分离度

快速液相色谱与四极杆-飞行时间质谱联用比较转基因型

和野生型水稻的代谢表型, 发现环境因素对代谢物的影响

大于基因修饰。Gong 等[9]分析水稻 900 种代谢物, 得到超

过 2800 个甲基化定量特征位点(methylation quantitative 

trait loci, mQTLs), 经数据挖掘将 24 个候选基因与 mQTLs

相关联, 有助于弥合基因型和表型之间的差距。 

2.1  代谢组学检测技术 

核磁共振(nuclear magnetic resonance, NMR)作为代谢

物定性、定量检测的重要手段, 具有样品前处理简单, 不

破坏分子结构, 无偏向性, 检测准确、快速、分辨率高等

优点。在代谢组学发展早期, NMR 被广泛用于毒性代谢及

药用植物的次级代谢[10]研究中。1H-NM 对含氢化合物均有

响应, 图谱中信号的相对强弱反映各组的相对含量, 能满

足代谢组学中尽可能多化合物的检测。在食醋样品中加入

含磷酸三钠(tribasic sodium phosphate, TSP)的 D2O 后, 经

NMR 技术检测, 发现山西陈醋、镇江香醋、白醋的化学成

分有明显不同[11]。通过 NMR 联用高效液相和紫外分光光

度法比较不同成熟阶段连翘果实代谢物差异, 鉴定出 27

种代谢物, 未成熟果实的抗氧化性高于成熟果实[12]。利用

NMR 和 气 相 色 谱 — 质 谱 联 用 技 术 (gas 

chromatography-mass spectrometer, GC-MS)研究日本一种

发酵腌菜 sunki, 鉴定出 54 种水溶性化合物和 62 种挥发性

化合物, 不同生产年限及工厂产出的样品成分不同, 这种

差异也可能与 sunki 发酵过程中乳酸菌群落和萝卜叶初始

营养成分不同有关[13]。 

GC-MS 常用于植物和微生物代谢指纹分析, 如鉴定

野生型和转基因植物等。GC-MS 具有较高的分辨率和灵敏

度, 相对经济, 且有可供参考的标准普图库, 可用于代谢

物定性分析。但对于难挥发或挥发性小的成分或分子量较

大的代谢物, GC-MS 很难直接从体系内获得代谢物的信息, 

且前处理繁琐[14]。基于 GC-MS 的大麦代谢物分析研究中, 

通过萃取、分馏获得低分子量大麦成分, 通过 GC 可检测

出 587 个不同峰, 其中经过 MS 鉴定了 173 个, 经多变量数

据分析表明极性代谢物是大麦代谢随时间变化的主要贡献

者[15]。Shu 等[16]通过 GC-MS 探索水稻发芽过程中的时间

依赖性代谢变化, 糙米萌发代谢物经 GC 检测到 615 个不

同峰, 其中可通过MS鉴定出 174个, 通过主成分分析和相

对应载量的分析表明, 发芽过程中代谢物随时间变化情况

与所研究的其他 3 种水稻相似, 极性代谢物是第一主成分

分离的主要原因。采用 GC-MS 分析不同发育阶段款冬花

蕾的代谢组学特征, 不同发育阶段样品进行两相溶剂提取, 

共鉴定出 35 个极性化合物和 19 个非极性化合物, 主成分

分析(principal component analysis, PCA)结果显示 5 个发育

阶段的样品可明显分开, 且呈现动态变化趋势[17]。 
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液相色谱-质谱联用技术(liquid chromatography-mass 

spectrometry, LC-MS)是代谢组学分析研究中发展较晚的

一门技术, 前处理简单, 经济实用, 适用于热不稳定, 不

易挥发、相对分子质量较大的物质, 广泛用于毒理学研究、

植物代谢组学、物种差异研究等方面。与 GC-MS 相比, 

LC-MS 的分析时间较长, 且需要依赖标品做参照物。在代

谢组学中常用超高效液相色谱 (ultra performance liquid 

chromatography, UPLC), 结合不同性质色谱柱以提高色谱

分离效率, 扩大对代谢物的覆盖范围, 用反相色谱柱(如

C18)和亲水作用色谱柱对复杂生物样品进行分离[18]。在利

用 LC-MS 技术的非靶向代谢组学寻找根肿菌侵染的拟南

芥宿主的标志代谢物的研究中, 筛选出了油菜素内酯、类

黄酮、木质素等 11 种代谢物标志物[19]。 

在液相色谱质谱联用的质量分析器组合中, 常用基

于四极杆飞行时间质谱(quadrupole time of flight mass 

spectrometer, QTOF), 或是基于离子阱的串联质谱(ion trap, 

QIT)[20]。飞行时间质谱(time of flight mass spectrometer, 

TOF)具有结构简单、扫描速度快和质量范围广等优点, 可

获得完整的质谱图。四极杆质谱具有较高的定量分析性能, 

将四极杆飞行时间质谱与超高效液相色谱联用, 形成具有

高灵敏度、高分辨率的化合物定性定量检测仪器。建立基

于超高压液相色谱 - 四极杆串联飞行时间质谱技术

(UHPLC-TOF/MS)的烟草代谢组学分析方法, 通过优化代

谢物提取的溶剂、提取方法、提取时间和提取温度 4 个因

素, 优化后方法可检测到 2445 个色谱峰[21]。在林下山参的

生长年限鉴定实验中, 利用 UPLC-Q-TOF/MS 技术结合主

成分分析和正交校正的偏最小二乘辨别分析等多变量统计

分析方法, 筛选出差异代谢物, 并建立 11~15 年林下山参

判别模型[22]。Tan 等[23]研究红茶不同发酵时期非挥发性化

合物的动态变化, 采用 UPLC-QTOF/MS 的飞靶向代谢组

学方法, 鉴定了 61 种差异代谢物, 揭示了红茶发酵过程中 

不同代谢组模型。 

2.2  数据处理 

样品经过高通量检测技术分析后会产生大量数据 , 

由于数据量过于庞大, 仅采用常规的数据分析方法很难发

现样品组内及组间差异[24], 因此代谢组学常通过多变量数

据统计分析来降维, 使之更易于可视化和分类。目前常用

的多变量数据统计分析方法分为无监督分析和有监督分

析。前者主要包括主成分分析(principal component analysis, 

PCA)、非线性映射(non-linear mapping, NLM)、簇类分析

(hierarchical cluster analysis, HCA)等, 后者主要包括辨别

分析(discriminate analysis, DA)、偏最小二乘分析(partial 

least squares, PLS)、正交校正的偏最小二乘辨别分析

(orthogonal-PLS-DA, OPLS-DA)、正交信号校正的偏最小

二乘分析(orthogonal signal correction-PLS, OSC-PLS)等。

其中在代谢组学应用较多的是 PCA、PLS、OPLS-DA 等分

析方法。 

PCA 是一种利用投影方法对海量数据进行降维的数

据处理方法[25], 目标是用较少的不相关变量代替大量相关

变量, 用低维平面来概括整个数据[26], 同时尽可能保留原

始数据的信息。PCA 分析可表现样品内分子的动态变化趋

势, 且易于发现造成样品间差异的物质, 可用于发现生物

标志物等研究。PLS-DA 的原理与 PCA 相似, 但分析前需

对样品进行分组。 

无监督分析和有监督分析的区别在于无监督分析不

进行样品分组。无监督分析从整体上分析数据, 当组内差

异较小而组间差异大时, 无监督分析能明显区别组间差异; 

当组内差异很大但组间差异不明显时, 不能忽略组内差异, 

则无监督分析会放大组内差异, 很难发现组间差异[24]。有

监督分析能解决无监督分析不能忽略组内差异的问题。有

监督分析先将样品按类别分组, 再进行分析, 可忽略组内

随机误差, 重点分析组间误差。 

 
 

 
 
 

图 1  代谢组学研究流程 

Fig.1  Research process of metabolomics 
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2.3  数据库 

通过高通量检测获得的表征代谢物的数据, 经整合、

提取组建成代谢数据库[27], 为后续代谢物分析检索提供了

数据库支持。代谢组学有用到的数据库主要分谱图、代谢

途径、化合物信息 3 类数据库。 

谱图数据库如 Metlin, 含有大量代谢物 MS/MS 谱图, 

特别是高精度的 ESI-QTOF MS/MS谱图[28], 还提供化合物

的分子量、化学结构、化学式等信息, 侧重于非靶向代谢

组学的代谢产物鉴定。KEGG 作为常用的代谢途径数据库, 

有 20 个子数据库[29], 是一个整合了基因组、化学和系统功

能信息的数据库[30], 可将从完整测序的基因组中得到的基

因目录和更高级别的细胞、物种和生态系统水平的功能系

统关联起来, 可用于查询生物代谢分子相互作用的关系网

络[28], 为研究的代谢途径提供了更直观的了解。化合物信

息数据库如 PubChem, 是一种有机小分子生物活性数据库, 

存储大量生化实验数据和小分子化合物结构信息[31], 数据

网络开放, 可在网站直接存取, 方便快捷, 促进了小分子

数据资源的公共利用[32]。 

3  小麦代谢组学研究进展 

3.1  发芽小麦籽粒中代谢物研究 

小麦种子萌发过程涉及多方面的代谢变化, 如种子

储存的营养物质淀粉类、蛋白质等的代谢分解, 为种子萌

发提供主要能量。分析种子发芽过程中代谢物变化, 为探

究种子萌发动力学机制及代谢调控提供理论基础。采用

GC-MS/MS对小麦发芽过程中胚胎和胚乳中代谢物进行比

较, 在胚胎和胚乳中共鉴定了 82 种代谢物, 经 PCA 和

HCA 分析, 蛋白质和脂质的代谢主要发生在胚胎内, 胚乳

主要进行淀粉和少量蛋白质的分解, 种子萌发期间的主要

能量由胚胎内糖酵解提供[33]。Liu 等[34]通过发芽小麦的蛋

白质组学研究进一步验证了种子萌发的主要能量来自糖酵

解。在发芽对小麦蛋白质水解影响的研究中, 发现小麦发

芽会对小麦与乳糜泻(coeliac disease, CD)相关的谷蛋白肽

有影响, 使诱导适应性免疫应答的肽和先天免疫应答的肽

减少; 与肠炎症相关的 CM3 蛋白也大量减少, 发芽会促使

小麦中不利蛋白分解[35]。在区分小麦发芽及幼苗成长 3 个

阶段的研究中, 可由内源性-D-木聚糖酶及其在小麦阿拉

伯木聚糖上的原位活性来区分, 在小麦发芽初期, 内源性

-D-木聚糖酶活性急剧增加, 使糊粉和胚乳中细胞壁中的

水不可提取阿拉伯木聚糖溶解, 水可提取阿拉伯木聚糖水

平强烈增加[36]。 

种子萌发过程有时会产生有益健康的活性成分, 如-
氨基丁酸(gamma-aminobutyric acid, GABA)、甾醇等, 谷物

发芽后的保健功能逐渐得到重视[37]。小麦发芽过程会使

GABA 的含量明显增加, 诱导发芽 24 h 和 48 h 的小麦面粉

中的 GABA 含量是发芽小麦面粉的 2.3 倍, 诱导发芽 72 h

的小麦粉含量增加了 1.6 倍, 发芽虽改变了小麦粉的理化

性质, 降低面筋强度, 提高了面包的比容、颜色等[38], 但发

芽产生的活性物质可作为食品中的天然营养增强剂, 提高

小麦制品的营养 [39]。在大麦和稻米发芽过程同样发现

GABA 含量增加。大麦芽代谢物利用 GC-MS 分析, 涵盖了

亲脂性(如脂肪酸甲酸、烃、脂肪醇、甾醇)和亲水性(如糖、

酸、氨基酸、胺)化合物, 发现甾醇、氨基酸(蛋白酶活性增

强)GABA、腐胺含量增加[15]。在发芽糙米代谢组学研究中, 

检测发现 GABA、甾醇、氨基酸等化合物的含量变化情况

同大麦相似, 都高于未发芽糙米种子; 发芽促使糙米多种

活性成分含量的增加, 有利于提高糙米的营养价值[16]。大

豆的萌发也会产生多种有益健康的物质, 如萌发大豆的初

级代谢物如肌醇、手性肌醇、松醇(有利于降低多囊卵巢囊

肿、糖尿病的风险), 次级代谢物异黄酮糖苷配基、B 大豆

皂苷(有利于预防高胆固醇血症等疾病)等, 认为发芽有利

于挺高大豆的营养质量[40]。目前关于种子萌发的研究中, 

多数发现发芽有助于增加有益成分的含量, 提高种子营养

价值。 

3.2  逆境对小麦代谢的影响 

小麦生长受多种因素影响, 其中不利的环境因素即

逆境胁迫会对小麦农业生产产生巨大影响, 造成种子发芽

率低, 植株生长迟缓, 大面积减产等危害。在研究盐碱胁

迫对小麦种子萌发影响时发现 , 碱胁迫对小麦种子发芽

率、发芽速率等的影响强于盐胁迫, 随盐碱胁迫浓度的增

加, 小麦幼苗 Na+、K+代谢发生显著变化, 幼苗根和茎叶中

Na+含量及 Na+/K+显著增加[41]。包雨卓[42]通过 GC-TOF/MS

分析冬小麦东农冬麦 1 号在 5、-10、-25℃3 个不同温度条

件下分蘖时期代谢物差异, 发现具有差异的代谢物 81 个, 

且氨基酸和糖类物质代谢在冬小麦的低温响应过程中发挥

重要作用。利用 GC-MS 方法来鉴定干旱胁迫下 3 种对干

旱耐受程度不同的小麦中的化合物, 所有品种在干旱胁迫

下, 氨基酸水平变化最显著, 而耐受品种中有机酸的减少

较明显[43]。研究 Ca2+对汞毒害下的小麦种子萌发代谢的影

响, 发现向污水中加入 CaCl2 可使汞毒害下的小麦胚乳和

幼苗的淀粉酶、脂肪酶和蛋白酶活性提高, 呼吸速率加快, 

从而缓解汞毒害作用[44]。利用禾谷镰刀菌培养滤液培养小

麦种子, 发现该菌滤液毒素显著影响小麦种子萌发过程中

芽、根中可溶性蛋白质、核酸、糖等合成积累代谢[45]。 

3.3  不同小麦品系、生长环境对小麦代谢物的差异

分析 

通过非靶向代谢组学技术分析不同处理小麦的代谢

物, 在代谢物水平上分析不同小麦品种或不同处理方式对

小麦产生的差异, 从整体宏观的角度提供小麦鉴定方法。

在不同品系小麦代谢物分析研究中, 取 45 个小麦品系的
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种子提取物, 分析非极性和极性离子的表达差异, 鉴定了

影响人类健康特征相关的代谢物和评估环境因素[46]。在有

机和常规农业小麦籽粒的代谢物分析中, 44 种代谢物在两

种小麦籽粒的含量无差异, 表明不同农业系统对小麦代

谢物的影响不大或者没有影响[47]。在硬粒小麦粗面粉和

面食挥发性成分的代谢分析研究中, 硬粒小麦获得的粗

粒面粉和面食通过萃取后经 GC-MS检测, 鉴定出 35 种挥

发性化合物 , 代谢物和挥发物之间相关性表明 , 煮熟面

食的风味会因使用硬粒小麦品种有显著性差异[48]。利用

核磁共振方法比较欧洲 4 种小麦品种的代谢物变异图谱, 

发现不同品种小麦在胚芽鞘阶段的代谢物谱图差异主要

有甜菜碱引起[49]。通过代谢组学研究分析 4 种硬粒小麦、

3 种生长季节和 2 种农业系统对小麦代谢产物的影响, 鉴

定了部分极性和非极性化合物, 经数据统计分析发现基因

型、年份和环境的相互作用对硬粒小麦籽粒的代谢物组成

和含量影响很小[50]。 

3.4  其  他 

小麦其他研究方面也应用了代谢组学。对中国春小麦

和非整倍体双端体小麦非靶向代谢物分析, PCA 表明中国

春和每个双端体之间代谢物谱存在显著差异 , 共分析出

412 种代谢物; 分析海藻糖和支链氨基酸生化途径, 发现

与其相关的酶的基因位于同源 3 组染色体上, 表明小麦非

整倍体系适合代谢组学-基因组学分析[51]。植物将苯并恶嗪

及其代谢物用作化学物质来抵御和感染捕食者 , 通过

LC-MS 的代谢物分析对小麦中苯并恶嗪及其衍生物做定

性表征, 并坚定了几种新的异羟肟酸苯并恶嗪代谢物、内

酰胺、苯并恶啉酮等代谢物, 对小麦籽粒化学信息进行了

补充[52]。采用非靶向代谢组学方法分析玉米、燕麦和小麦

三种谷物研磨分离成麸和面粉后的生化组成, 确定了 325

种物质, 经主成分分析发现三种谷物在组成上有显著差异, 

且谷物经加工后, 其麸皮内营养成分大量减少[53]。 

4  展  望 

代谢组学作为系统生物学的重要分支之一, 在小麦

逆境胁迫响应、品系鉴定等研究中取得一些进展, 但小麦

萌发、生长、成熟过程的代谢变化复杂, 还需进一步研究。

随着检测技术的不断更新, 代谢组学可以检测到更多的物

质 , 能更加全面地分析小麦代谢调控过程。笔者通过

UPLC-QTOF/MS 手段来分析小麦不同发芽时期代谢物变

化 , 经数据库匹配鉴定了 300 多种代谢物 , 明显优于

GC-MS/MS[33]检出效果。通过对发芽小麦不同萌发时期籽

粒中的代谢物质变化情况进行分析, 了解在代谢水平上的

谷物种子萌发的生化机制及代谢产物发生的系列变化, 种

子储藏过程可能会发生人眼不易分辨分辨的轻微发芽, 通

过代谢组学找到不同发芽阶段的代谢物标记物, 用于监测

储藏小麦种子的萌发情况, 有利于减少因发芽带来的农业

生产上的损失。代谢组学结合基因组学、蛋白质组学等其

他组学, 宏观与微观分析相结合, 可在小麦遗传育种、逆

境胁迫、基因功能分析等研究领域发挥越来越重要的作用。 
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