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疾病和精准医学

 作者单位： Harvard T.H. Chan School of Public Health, and Harvard Medical School, USA

 中文翻译： 雷帕霉素复合物 1 作用机理是将核苷酸合成与核苷酸需求结合导致目标代谢

受损

 文献出处： Cancer Cell 2017 (IF = 22.844), doi: 10.1016/j.ccell.2017.09.013

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500 

 质谱主要用途： 利用基于 SCIEX QTRAP 5500 正、负离子切换检测平台对血浆、组织或细胞培

养液中的提取代谢物进行检测分析，并对咪唑立宾和代谢物一磷酸咪唑立宾

进行准确定量。发现鸟苷酸核苷酸合成的药物抑制剂对有结节性硬化综合征

缺陷细胞（包括肿瘤细胞）有选择性的损伤作用。这些发现揭示了由合成代

谢失衡触发雷帕霉素复合物 1 下游代谢的脆弱性，因此一些临床上耐受性良

好的肌苷一磷酸脱氢酶抑制剂可用于治疗结节性硬化综合征。

 标签： 雷帕霉素，结节性硬化综合征，肿瘤细胞，靶向代谢组学
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 作者单位： 中国药科大学

 中文翻译： NLRP3 炎症小体的胆汁酸受体调控是胆汁淤积性败血症的基础

 文献出处： Cell Metab 2017 (IF = 20.565), doi: 10.1016/j.cmet.2017.03.007

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 肝功能不全和由此引起的胆汁淤积是败血症的常见并发症。血浆中胆汁酸水

平的升高被认为是败血症的预后生物标志物，然而目前尚不清楚这是否是由

于胆汁酸分解代谢和转运失调所致，以及是否是败血症的早期或晚期事件。

为此，基于高分辨质谱技术对脂多糖诱导的内毒素血症进行了非靶向代谢组

学研究。脂多糖激发可在 1 小时内诱导明显的代谢变化，胆汁酸是引起代谢

差异的主要化合物之一。结果表明胆汁酸和胆汁酸受体通过控制 NLRP3 炎性

体在脓毒症中起关键作用，而靶向胆汁酸受体可能是胆汁淤积性脓毒症的治

疗策略。

 标签： 胆汁酸淤积症，非靶向代谢组学，脂多糖诱导
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疾病和精准医学

 作者单位： 北京大学基础医学院

 中文翻译： 肠道微生物菌群和胆汁酸受体介导二甲双胍的临床疗效

 文献出处： Nat Med 2018 (IF = 32.621), doi: 10.1038/s41591-018-0222-4

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600, QTRAP 5500

 质谱主要用途： 二甲双胍的抗高血糖作用被认为是由其对肝细胞信号传导过程的直接作用引

起的，从而降低肝糖原异生。最近，二甲双胍被报道改变人类肠道微生物群，

这表明该药物的高血糖降低作用可能是调节肠道微生物群数量的结果。然而，

与二甲双胍代谢益处相关的关键微生物信号代谢物和宿主靶点仍然难以确定。

因此，基于液质联用技术对新诊断的 2 型糖尿病患者的样本进行了元基因组

和代谢组学分析，这些患者接受二甲双胍治疗结果显示杆菌减少，胆汁酸糖

醛酸增加。高脂饮食喂养的小鼠易患更严重的葡萄糖不耐症，二甲双胍治疗

葡萄糖不耐症的代谢益处被取消。二甲双胍部分通过胆汁酸糖醛酸肠道胆汁

酸受体改善代谢功能障碍。

 标签： 肠道微生物菌群，二甲双胍，糖尿病，代谢组学

 

 



6

 作者单位： Harvard T.H. Chan School of Public Health, and Harvard Medical School, USA

 中文翻译： 下丘脑垂体调节硫化氢的生成

 文献出处： Cell Metab 2017 (IF = 20.565), doi: 10.1016/j.cmet.2017.05.003

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 生长激素和甲状腺激素信号的降低与寿命和代谢适应性有关。这些益处背后

的机制尚不清楚，但可能与饮食限制的机制重叠。采用基于 QTRAP 5500 上

建立的靶向代谢组学方法对小鼠肝脏中极性代谢物进行代谢组学研究。在生

长激素和 / 或甲状腺激素作用降低的长期存活的小鼠中发现肝中硫化氢的量增

加。生长激素和甲状腺激素对肝内硫化氢产生的负调控是具有加合的，它们

通过不同的机制进行调控，生长激素通过底物水平对硫化氢的量进行调控，

而甲状腺激素是通过对能够产生硫化氢的胱硫醚裂合酶的直接转录抑制进行

调控。缺乏胱硫醚裂合酶的小鼠未能下调全身 T4 代谢和循环 IGF-1，这揭示

了硫化氢在调节寿命相关的关键激素中的重要作用。

 标签： 寿命，生长激素，靶向代谢组学，硫化氢

  



7

疾病和精准医学

 作者单位： Department of Cellular & Molecular Medicine, Cleveland Clinic, USA

 中文翻译： 红肉营养素左旋肉碱的肠道微生物代谢促进动脉粥样硬化

 文献出处： Nat Med 2013 (IF = 32.621), doi:10.1038/nm.3145

 质谱平台： SCIEX API 5000

 质谱主要用途： 胆碱和磷脂酰胆碱在肠道微生物群中代谢产生三甲胺（TMA），三甲胺进一

步代谢为致动脉粥样硬化的物质氧化三甲胺（TMAO）。饮食中 L- 肉碱（红

肉中富含的一种三甲胺）在肠道微生物群代谢产物也会产生 TMAO 并加速小

鼠动脉粥样硬化。通过微生物群依赖机制摄入左旋肉碱后，杂食的受试者比

素食者会产生更多的 TMAO。采用 API 5000 对 2595 例受试者血浆中 L- 肉碱

和 TMAO 进行定量检测，高浓度肉碱和 TMAO 预测了心血管疾病和重大心脏

不良事件（心肌梗死、中风或死亡）风险的增加。在小鼠中长期补充 L- 肉碱

会改变盲肠微生物组成，显著增强 TMA 和 TMAO 的合成，增加动脉粥样硬化，

但如果肠道微生物群被抑制，则不会发生这种情况。在具有完整肠道微生物

群的小鼠中，添加 TMAO 或肉碱或胆碱的饮食可减少体内胆固醇转运。

 标签： TMAO，心血管疾病，靶向代谢组学，动脉粥样硬化
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 作者单位： Department of Cellular & Molecular Medicine, Cleveland Clinic, USA

 中文翻译： 磷脂酰胆碱的肠道菌群代谢导致心血管疾病

 文献出处： Nature 2011 (IF = 41.577), doi:10.1038/nature09922

 质谱平台： SCIEX API 365

 质谱主要用途： 心血管疾病是世界范围内导致发病和死亡的主要原因之一。基于 API 365 液质

联用技术的靶向代谢组学方法，以确定可预测心血管疾病的血浆中代谢物，

并确定了一种饮食中摄入的脂质同肠道菌群以及动脉粥样硬化相关联的代谢

新途径。该代谢途径（膳食磷脂酰胆碱 - 胆碱 - 三甲胺 - 氧化三甲胺）表现了

对涉及磷脂酰胆碱和胆碱代谢的心血管发病机制的独特贡献，可预测心血管

疾病的风险。

 标签： TMAO，肠道菌群，靶向代谢组学，心血管疾病
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疾病和精准医学

 作者单位： Department of Cellular & Molecular Medicine, Cleveland Clinic, USA

 中文翻译： 非靶向代谢组学确定三甲基赖氨酸（一种产生 TMAO 的前体物质）是心血管

疾病风险的预测因子

 文献出处： JCI Insight 2018 (IF = NA), doi: 10.1172/jci.insight.99096

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600, API 365

 质谱主要用途： 基于 API 365 液质联用平台，采用非靶向代谢组学的方法对最初的 99 名受试

者和后续的 1162 名受试者进行研究。发现了与心血管疾病风险相关的血浆

代谢物，并采用 TripleTOF 5600 在结构上对其进行鉴定为 N6、N6、N6- 三甲

基 -L- 赖氨酸（三甲基赖氨酸）。稳定同位素稀释示踪分析研究证实，三甲基

赖氨酸可作为肠道微生物群依赖性三甲胺，是动脉粥样硬化代谢物氧化三甲

胺（TMAO）产生的营养前体。尽管其在植物和动物源性食品中含量丰富，但

三甲基赖氨酸向三甲胺转化缓慢。因此，虽然三甲基赖氨酸被认为是受试者

发生心血管疾病风险的一个强有力的预测因子，但三甲基赖氨酸似乎不是体

内 TMAO 生成的主要来源。

 标签： TMAO，心血管疾病，非靶向代谢组学
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 作者单位： Graduate School of Medicine, Akita University, Japan

 中文翻译： 脂质介质保护素 D1 抑制流感病毒的复制及改善严重流感

 文献出处： Cell 2013 (IF = 31.398), doi: 10.1016/j.cell.2013.02.027

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 甲型流感病毒是导致死亡的主要原因，鉴于未来可能发生致命大流行病，需

要有效的药物来治疗 H5N1 病毒引起的严重流感。利用基于液质联用技术的

脂质组学和生物活性脂质筛选，作者报道了 omega-3 多不饱和脂肪酸 (PUFA)
衍生的脂质介质保护素 D1(PD1) 通过 RNA 输出机制显著抑制流感病毒复制。

严重流感期间 PD1的产生受到抑制，PD1水平与H5N1病毒的致病性呈负相关。

PD1 的抑制基因定位于 12/15- 脂氧合酶活性。重要的是，PD1 治疗改善了严

重流感小鼠的生存和病理，即使在已知的抗病毒药物无法防止死亡的情况下

也是如此。这些结果表明内源性脂质介质 PD1 是流感病毒复制的一种先天抑

制因子，可以保护流感病人免受致死性流感病毒感染。

 标签： 流行病毒感染，甲型流感病毒，脂质组学，衍生的脂质介质保护素 PD1
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疾病和精准医学

 作者单位： 华中科技大学

 中文翻译： 外显子分析确定了与食管鳞癌相关的 CYP26B1 基因中的低频突变位点和新的

突变基因

 文献出处： Nat Genet 2018 (IF = 27.125), doi: 10.1038/s41588-018-0045-8

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4500

 质谱主要用途： 全基因组关联研究已经确定了与食管鳞状细胞癌（ESCC）风险相关的常见变异。

然而，这些常见的变异不能解释 ESCC 的所有遗传性。作者在 3714 名 ESCC
患者和 3880 名对照者的 CCHCR1、TCN2、TNXB、LTA、CYP26B1 和 FASN 基

因中发现了 6 个新的易突变位点和 3 个低频变异位点的效应相对较高。另外

收集了 394 例 RS13847、8634、GG 基因型和 10 例 RS13847、8634、GA 基

因型的受试组的血清，用乙腈液 - 液萃取法从新鲜人血清中提取视黄酸，基于 

QTRAP 4500 技术平台测定全反式视黄酸浓度。具有 RS13847、8634、GA 基

因型的个体的血清中全反式视黄酸水平显著低于RS13847、8634、GG基因型（P
＝ 0.0004）的个体，最有可能是由于变异的 CYP26B1 增强了全反式视黄酸的

分解能力。这些发现强调了罕见的编码变异在 ESCC 发展中的重要作用。

 标签： 食管鳞细胞癌，全反式视黄酸，靶向定量
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 作者单位： 重庆医科大学第一附属医院精神科

 中文翻译： 多不饱和脂肪酸代谢、嘌呤代谢和肌苷作为儿童和青少年抑郁症的潜在独立

诊断生物标志物

 文献出处： Mol Psych 2018 (IF = 11.640), doi: 10.1038/s41380-018-0047-z

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 6600

 质谱主要用途： 儿童和青少年的严重抑郁症（MDD）是一种全球性的复发性和致残性疾病，

但其病理生理学仍不清楚，有效治疗有限。作者采用 TripleTOF 6600 对血浆

样品进行了代谢谱分析，以探索 MDD 儿童和青少年的潜在生物标志物。作者

确定了几个与抑郁症相关的代谢途径，包括脂肪酸代谢，特别是多不饱和脂

肪酸代谢，以及与 MDD 相关的嘌呤代谢，此外，肌苷也被认为是 MDD 潜在

的独立诊断生物标志物。作者进一步发现儿童和青少年 MDD 的病理生理学与

成人 MDD 的病理生理学存在差异，特别是色氨酸代谢。通过代谢组学分析，

作者确定了代谢紊乱与儿童和青少年 MDD 的病理生理学和诊断生物标志物之

间的联系。

 标签： 代谢组学，抑郁症，诊断生物标志物
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疾病和精准医学

 作者单位： Université de Montréal, Montreal, Canada

 中文翻译： 视网膜脂质和葡萄糖代谢通过脂质传感器 Ffar1 决定血管生成

 文献出处： Nat Med 2016 (IF = 32.621), doi:10.1038/nm.4059

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 本研究基于 QTRAP 5500 技术检测视网膜分离出的代谢物，作者发现脂质摄

取和脂质 β- 氧化在 Vldlr-/-视网膜中被抑制。循环脂肪酸水平的增加可激活

Ffar1，导致视网膜葡萄糖摄取减少和 Krebs 循环中α-KG 水平的降低。因此，

Hif1a 是稳定的，血管内皮生长因子由 VLDLR-/-光感受器分泌，引起病理性

RAP 样新生血管。研究报告了视网膜生理学和新生血管 AMD-RAP 的三个新的

机制：（i）脂质 β- 氧化是视网膜的能量来源；（ii）Ffar1 是控制视网膜葡

萄糖进入以匹配线粒体代谢和循环脂质的重要营养传感器；（iii）营养缺乏是

视网膜病理性血管生成的驱动因素。因此，这些发现可能有助于发现视网膜

疾病的新疗法。

 标签： 代谢组学、视网膜、脂质
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 作者单位： Gene Expression Laboratory, Salk Institute, USA

 中文翻译： 高脂饮食与 FGF21 协同促进 mtDNA 突变小鼠有氧热生成

 文献出处： PNAS 2015 (IF = 9.504), doi: 10.1073/pnas.1509930112

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 线粒体是高度适应性的细胞器，能促进组织间的通讯，以满足机体的能量

需求。然而，线粒体非自动传递应激信号的机制仍不清楚。在这里，基于 

QTRAP 5500技术平台，对小鼠的血浆中提取的代谢物进行LC-MS/MS分析。

用 MultiQuant 软件对色谱峰进行处理之后，对批次间样品的代谢物浓度

进行归一化的代谢组学统计分析。年轻的、前驱体多聚酶γ突变（polg）

小鼠的线粒体突变产生了饥饿的代谢状态，这些小鼠表现出代谢失衡的迹

象，包括褐色脂肪组织（BAT）的热生成缺陷。这种适应性反应的一个意

想不到的好处是当 polg 小鼠被置于高脂饮食中时，它对诱导肥胖的饮食

具有完全的抵抗力。这些发现确定了 FGF21（一个已知的线粒体疾病的标

志物）与线粒体应激反应的系统代谢适应之间的机制联系。

 标签： 代谢组学，肥胖，小鼠
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疾病和精准医学

 作者单位： Max Planck Institute of Psychiatry, Germany

 中文翻译： 选择性线粒体靶向在体内发挥抗焦虑作用

 文献出处： Neuropsychopharmacol 2015 (IF = 6.403), doi: 10.1038/npp.2015.341

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 目前焦虑症的治疗策略主要是基于症状的。然而，三分之一的焦虑症患者仍

然对抗焦虑药物没有反应，这就需要更有效的、基于机制的治疗方法。作者

之前已经对高焦虑小鼠和低焦虑小鼠进行了比较，确定了线粒体途径的变化，

包括氧化磷酸化和氧化应激。在本研究中，作者发现通过选择性的药理学靶

向影响这些线粒体途径可以在体内发挥抗焦虑作用。作者采用一种选择性靶

向干预线粒体的抗氧化剂 MitoQ 治疗高度焦虑（Hab）小鼠。服用 MitoQ 可

降低 Hab 小鼠焦虑的相关行为。这种抗焦虑作用对高度焦虑具有特异性。

此外，作者还研究了由 MitoQ 引起的抗焦虑作用的分子基础。基于 QTRAP 

5500 技术的靶向代谢组学研究方法对 MitoQ 治疗的焦虑小鼠和未治疗的小鼠

进行研究，靶向检测 286 种代谢物，发现 MitoQ 治疗改变了大脑的代谢组，

对 MitoQ 治疗的反应具有明显的分子特征。表明基于选择性线粒体靶向的机

制驱动方法有可能在体内减弱高度焦虑的表型，从而为 MitoQ 用于人类高度

焦虑症的治疗铺平道路，因为长期 MitoQ 摄入有良好的耐受性，对小鼠和人

类没有副作用。

 标签： 靶向代谢组学，焦虑，小鼠，MitoQ
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 作者单位： Research School of Biology, The Australian National University, Australia

 中文翻译： 雌性配子细胞特异性 ABC 转运蛋白在疟原虫脂质代谢中的作用

 文献出处： Nat Commun 2014 (IF = 12.353), doi: 10.1038/ncomms5773

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： ABC 转运蛋白具有多种生理功能，在耐药过程中起着关键作用。人类恶性疟

原虫的基因组编码这个家族的多个成员，其中 gABCG 2 主要在配子细胞阶段

转录。本文利用基因缺失和标记技术对 gABCG 2 的表达、定位和功能进行了

研究。这种蛋白质存在于雌性 ( 而非雄性 ) 配子细胞内单一类似点的富含脂

质的结构中。gABCG 2 基因敲除细胞系能产生更多的两性配子细胞。相反，

基于液质联用技术的脂质组学分析发现，胆固醇酯、二酰甘油和三酰甘油在

gABCG 2 基因敲除配子阶段明显降低。作者提出了 gABCG 2 在调节配子细胞

数量和积累中性脂质方面的作用，这些在寄生虫生命周期的昆虫阶段对寄生

虫的发育可能是很重要的。

 标签： 疟原虫，脂质组学，雌性配子细胞
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动物代谢组学

 作者单位： The Babraham Institute, United Kingdom

 中文翻译： 两种简单社会群居昆虫塑性表型的分子特征

 文献出处： PNAS 2015 (IF = 9.504), doi: 10.1073/pnas.1515937112

 质谱平台： SCIEX TripleQuad 6500

 质谱主要用途： 表型可塑性在生物的适应和进化过程中起着重要的作用。然而，人们对基因

组的哪些方面在促进可塑性方面的重要性知之甚少，缺乏关于塑性表型的分

子基础的全面数据。作者对生活在简单社会中的黄蜂和蚂蚁个体的大脑中的

基因组、miRNA 以及多个转录组和甲基组进行了测序。在这两个物种中，作

者发现转录水平上的表型差异很小，功能不专门化，也没有证据表明表型特

异性基因的表达是由 DNA 甲基化或 miRNAs 驱动的。相反，表型分化是由非

随机转录网络组织更微妙地定义的，在这些网络中，保守基因和分类限制基

因都扮演着重要的角色。在两个物种中普遍缺乏高度甲基化区域或甲基化体

模式可能是成年期实现表型间可塑性的重要机制。这些发现定义了先前关于

促进可塑性的基因组过程的未知假设，并表明社会行为的分子特征可能与社

会复杂性的水平不同。作者基于液质联用技术分析了甲基化胞嘧啶和 5- 羟甲

基胞嘧啶的比值。

 标签： 黄蜂，蚂蚁，群居昆虫，塑性表型，脱氧核苷酸
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 作者单位： 中国科学院遗传学与发育生物学研究所分子发育生物学国家重点实验室

 中文翻译： 秀丽隐杆线虫耐受态幼虫膜磷脂中多不饱和脂肪酸的隔离来减弱类花生四烯

酸类生物合成以延长存活时间

 文献出处： Redox Biol 2017 (IF = 7.126), doi: 10.1016/j.redox.2017.05.002

 质谱平台： SCIEX QTRAP 6500+

 质谱主要用途： 线虫的一种不老发育变种耐受态幼虫的极端长寿和发育静止的基本机制尚不

清楚。基于液质联用技术，通过脂质组学方法及对不同脂肪酰基基团的多反

应监测，作者证明，与其他发育阶段相比，耐受态幼虫膜脂中包含一种独特

的多不饱和脂肪酸 (PUFAs)。耐受态磷脂中酯化的 PUFA 在整个过程中呈现时

间积累，随后在滞育结束前急剧减少。酯化的多不饱和脂肪酸的减少伴随着

未结合的多不饱和脂肪酸及其相应的下游氧化衍生物 ( 即花生四烯酸 ) 的增加。

完整磷脂组学已经揭示，膜磷脂中的 PUFA隔离是耐受态休眠的一个重要方面，

主要是通过抑制类花生四烯酸物质的产生；而维持膜脂平衡的失败与耐受态

耐受性的终止有关。

 标签： 秀丽隐杆线虫幼虫，靶向脂质组学，花生四烯酸，磷脂
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动物代谢组学

 作者单位： Oregon State University, USA

 中文翻译： 基于脂质组学发现维生素 E 在斑马鱼脑溶血磷脂调节中的新功能

 文献出处： J Lipid Res 2015 (IF = 4.505), doi: 10.1194/jlr.M058941

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600，API 3000

 质谱主要用途： 作者假设维生素 E 缺乏的斑马鱼的大脑会经历更多的脂质过氧化，因为它们

含有高度的多不饱和脂肪酸，因此可以识别易感脂类。作者研究了连续喂养

9 个月的斑马鱼不添加维生素 E- 或添加维生素 E+ 的脑组织。基于高分辨质

谱技术的非靶向脂质组学方法分析发现，1- 十六烷基 -2- 二十二碳六烯基 -sn-
甘油 -3- 磷酸胆碱 [DHA-PC 38：6，PC 16：0/22：6] 是各组间差异最大的脂类。

与 E+ 组相比，E- 组 DHA-PC 浓度约低 1/3. 应用脂质组学方法，对脑提取物

中的 155 种脂质进行了鉴定。各组间只有 4 种磷脂 (PLs) 存在差异 (P<0.05)，

其中 E- 脑组织中 DHA 含量较低，DHA 含量以 DHA-PC 38：6 最高。此外，

羟基 -DHA-PC 38：6 在 E- 脑中增加 (P=0.0341)，支持 DHA 过氧化的假说。

最引人注目的是 19 种不同溶血磷脂 (LysoPLs) 中近 60% 的 E- 脑耗竭 ( 联合

P=0.0003)，这对膜 PL 的重塑至关重要。因此，E- 脑含有较少的 DHA-pls，更

多的羟基 -DHA-PC 和更少的溶菌酶 PLs，表明脂质过氧化耗尽了 DHA-PC 膜

和稳态机制，从而修复导致溶菌酶耗竭的损伤。

 标签： 斑马鱼，维生素 E 缺乏，脂质组学
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 作者单位： Oregon State University, USA

 中文翻译： 维生素 C 缺乏激活斑马鱼嘌呤核苷酸循环

 文献出处： J Biol Chem 2012 (IF = 4.010), doi: 10.1074/jbc.M111.316018

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 作者基于高分辨质谱平台通过代谢组学方法研究了维生素 C 状态对成年斑马

鱼代谢的影响，发现维生素 C 缺乏斑马鱼体内肌苷一磷酸 (IMP) 和腺苷脱氨

酶 (AMPD) 活性的提高。得出维生素C缺乏激活斑马鱼嘌呤核苷酸循环的结论。

 标签： 斑马鱼，维生素 C，发现代谢组学
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动物代谢组学

 作者单位： Institute for Surgical Research, University of Oslo, Oslo University Hospital – 

Rikshospitalet, Norway

 中文翻译： 新生仔猪出生后缺氧和空气复苏后血浆代谢产物的变化

 文献出处： Pediatric Res 2016 (IF = 2.882), doi: 10.1038/pr.2016.66

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 围产期缺氧缺血性脑损伤是新生儿期发病和死亡的主要原因。目前，可供临

床使用评估缺氧强度和持续时间的生化试验范围有限。然而，临床上需要缺

氧缺血性脑病的早期诊断，以尽早开始低温治疗，这就需要提供早期可靠的

缺氧标志物。作者采用基于高分辨质谱平台的非靶向代谢组学方法，研究了

缺氧和复氧后新生仔猪血浆代谢谱的变化。发现缺氧结束时，血浆代谢物浓

度升高，反映了机体对长期厌氧的代谢适应。而在复苏后，代谢物水平恢复

到起始值。严重缺氧可引起血浆代谢体中特定代谢物的早期、显著和短暂的

变化，这是哺乳动物对强缺氧的生化适应的一种快照。这些代谢产物在临床

环境下可用于预测缺氧的严重程度。

 标签： 新生仔猪，代谢组学，缺氧和空气复苏
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 作者单位： Department of Cellular and Molecular Medicine, Cleveland Clinic, USA

 中文翻译： 非致死性抑制肠道微生物三甲胺产生能抑制动脉粥样硬化

 文献出处： Cell 2015 (IF = 31.398), doi: 10.1016/j.cell.2015.11.055

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600, QTRAP 4000, QTRAP 5500

 质谱主要用途： N- 氧化三甲胺 (TMAO) 是肠道微生物依赖的代谢物，在动物模型中增强动脉

粥样硬化，在临床研究中与心血管风险相关。作者研究了靶向抑制 TMAO 产

生和共生微生物 TMA 产生第一步反应对饮食诱导的动脉粥样硬化的影响。

DMB（胆碱结构类似物）可非致死性地抑制培养微生物产生 TMA，抑制不同

微生物 TMA 裂解酶，并能抑制生理多微生物培养物 ( 如肠内容物、人粪便 ) 
产生的 TMA，从而降低喂高胆碱或 L- 肉碱饮食小鼠的 TMAO 水平。DMB 可

抑制载脂蛋白 e-/- 小鼠内源性巨噬细胞泡沫细胞的形成和动脉粥样硬化病变

的发展，而不改变循环胆固醇水平。目前的研究表明，靶向肠道微生物，特

异性和非致死性地抑制其产生的 TMA 抑制剂一般可以作为一种潜在的治疗方

法，以治疗心脏代谢疾病。文中基于高分辨质谱鉴定合成的磷酸化胆碱和 d9-
甘油磷酰胆碱，基于 QTRAP 定量 TMAO、TMA、胆碱和甜菜碱。

 标签： 肠道微生物，靶向代谢，TMAO，动脉粥样硬化
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微生物代谢组学

 作者单位： Max Planck Institute for Molecular Genetics, Germany

 中文翻译： 丙酮酸激酶触发代谢反馈回路控制呼吸细胞的氧化还原代谢

 文献出处： Cell Metab 2011 (IF = 20.565), doi: 10.1016/j.cmet.2011.06.017

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500，API 3000

 质谱主要用途： 在增殖细胞中，从有氧代谢向无氧代谢的转变称为 Warburg 效应，其逆转抑

制了癌细胞的增殖。通过对酵母中丙酮酸激酶 (PYK) 调节因子的研究，作者发

现，当呼吸被激活时，中枢代谢可以自适应地同步氧化还原代谢。PYK 活性低，

可激活酵母呼吸。而活性氧 (ROS) 含量没有增加，细胞对氧化剂的抗性增强。

这种适应可归因于 PYK 底物磷酸烯醇丙酮酸 (PEP) 的积累。PEP 是糖酵解酶磷

酸丙糖异构酶 (TPI) 的反馈抑制剂。TPI 抑制刺激了戊糖磷酸途径，增加了抗氧

化代谢，阻止了活性氧的积累。因此，由 PYK 启动的代谢反馈回路由其底物

介导并作用于 TPI，刺激呼吸细胞的氧化还原代谢。起源于一个单一的催化步

骤，这种自动重组的中心碳代谢防止氧化应激之间的发酵和呼吸之间的转移。

基于液质联用技术定量分析磷酸糖代谢和磷酸烯醇丙酮酸以测定 PYK 活性。

 标签： 磷酸糖代谢，靶向代谢组学，丙酮酸激酶活性，酵母
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 作者单位： University of Texas MD Anderson Cancer Center, USA

 中文翻译： SF2312 是一种天然的烯醇酶磷酸盐抑制剂

 文献出处： Nat Chem Biol 2016 (IF = 13.843), doi:10.1038/nchembio.2195

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 作者通过建立合成抑制剂的模型以及分子对接发现了一种能够抑制烯醇酶糖

基化的结构，且发现它与一种天然的磷酸盐抗生素 SF2312 结构非常相似。作

者通过多种手段证明 SF2312 抑制烯醇酶的高可能性。通过 LC-MSMS 技术分

析了细胞培养液中 260 多种极性代谢物（300 SRMs），以显示烯醇化反应底

物的上游积累和下游代谢产物的耗尽，从而揭示 SF2312 对胶质瘤细胞中烯醇

化酶的抑制作用。

 标签： 抗生素，靶向代谢组学，胶质瘤
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微生物代谢组学

 作者单位： Institute of Molecular Life Sciences, University of Zurich, Switzerland

 中文翻译： 鼻病毒用磷脂酰肌醇 -4- 磷酸 / 胆固醇逆流在内质网 - 高尔基界面形成复制室

 文献出处： Cell Host Microbe 2014 (IF = 17.872), doi: 10.1016/j.chom.2014.10.003

 质谱平台： SCIEX QTRAP 3200

 质谱主要用途： 类似于其他正链 RNA 病毒，鼻病毒是普通感冒的病原体，在由宿主蛋白和脂

质组成的细胞质膜上复制。对促进复制膜和复合物的形成和功能的宿主途径

的了解甚少。作者发现鼻病毒复制依赖于宿主因素驱动在病毒复制膜上磷脂

酰肌醇 4- 磷酸 (PI4P)- 胆固醇逆流。根据病毒类型的不同，复制需要磷脂酰肌

醇 4- 激酶类 3β(PI4K3b)、胆固醇酯酶激素敏感脂肪酶 (HSL) 或与脂质液滴、

内体或高尔基体相关的类似于氧甾酮 - 结合蛋白 OSBP 1、2、5、9 或 11。复

制总是需要 OSBP 1，它将胆固醇和 PI4P 穿梭于 ER 和 Golgi 膜接触位点之间。

感染还需要 ER 相关的 PI4P 磷酸酶 SAC 1 和磷脂酰肌醇 (PI) 转移蛋白β (PITPb) 
在 ER- 高尔基体之间转运 PI。基于液质联用技术靶向分析磷脂化合物，以支持

鼻病毒复制的 PI4P- 胆固醇逆流模型的研究。

 标签： 鼻病毒，磷脂，胆固醇逆流，靶向脂质组学
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 作者单位： The Broad Institute of MIT and Harvard, USA

 中文翻译： 共生链球菌属产吲哚丙烯酸对炎症的抑制作用

 文献出处： Cell Host Microbe 2017 (IF = 17.872), doi: 10.1016/j.chom.2017.06.007

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 肠道中的宿主因素有助于选择促进健康的细菌。某些共生菌可以利用粘蛋白

作为能量来源，从而促进它们的定植。然而，健康状况如炎症性肠病（IBD）

与黏液层减少有关，有可能导致与此疾病相关的失调。作者描述了共生菌快

速穿过和运输黏蛋白相关单糖的能力，并鉴定了几个利用肠黏蛋白的梭菌成

员。其中一种粘蛋白利用者猪链球菌，可以降低小鼠对上皮损伤的易感性。

几种肠链球菌含有一个基因簇，可产生色氨酸代谢物吲哚丙烯酸 (IA)，促进肠

上皮屏障功能，减轻炎症反应。此外，对人粪便标本进行的宏基因组分析表明，

IBD 患者微生物利用粘蛋白和色氨酸代谢的遗传能力降低。数据表明，刺激 IA
的产生可以促进抗炎反应，并具有治疗作用。通过质谱鉴定了链球菌属的代

谢物。

 标签： 链球菌属，代谢物 ，共生菌
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微生物代谢组学

 作者单位： Department of Chemical and Biological Engineering, Tufts University, USA

 中文翻译： 小鼠肠道生物活性微生物代谢物的预测与定量

 文献出处： Nat Commun 2014 (IF = 12.353), doi: 10.1038/ncomms6492

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+，QTRAP 3200

 质谱主要用途： 肠道微生物产生的代谢物是潜在的重要生理调节因子。作者提出了一种将微

生物代谢建模为一个反应网络，并利用路径分析来促进微生物代谢物的识别

和表征的代谢组学方法。在模型中的 2409 个反应中，53% 不发生在宿主中，

而是依赖于微生物的功能。这类反应中最大的一类是氨基酸代谢。针对芳香

族氨基酸，作者预测从这些来源得到的代谢产物能同时区分是微生物还是宿

主依赖的。作者确认在 49 种预测代谢物中有 26 种存在，并使用两种独立的

质谱方法：基于 QTRAP 3200 的靶向代谢组学方法和基于 TripleTOF 5600+ 的

非靶向代谢组学方法对其在对照组和无菌小鼠盲肠中的含量进行了定量。作

者进一步研究了已证实的代谢产物的生物活性，并鉴定了两种微生物代谢产

物 (5- 羟基 -L- 色氨酸和水杨酸 ) 作为芳基烃受体的激活剂。

 标签： 肠道微生物，代谢组学，活性代谢物，小鼠
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 作者单位： Graduate School of Agriculture, Kyoto University, Kyoto, Japan

 中文翻译： 肠道乳酸菌多不饱和脂肪酸饱和对宿主脂质组成的影响

 文献出处： PNAS  2013 (IF = 9.504), doi: 10.1073/pnas.1312937110

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 在具有代表性的肠道细菌植物乳杆菌中，作者鉴定了编码多不饱和脂肪酸饱

和代谢相关酶的基因，并详细揭示了以羟基脂肪酸、氧化脂肪酸、共轭脂肪

酸和部分饱和脂肪酸为中间产物的代谢途径。作者基于液质联用技术开展了

脂质组学研究，在宿主器官观察到这些中间产物，特别是羟基脂肪酸。特异

性无菌小鼠的羟基脂肪酸水平明显高于无菌小鼠，说明这些脂肪酸是通过胃

肠道微生物的多不饱和脂肪酸代谢产生的。这些发现表明，胃肠道微生物的

脂代谢通过改变脂肪酸组成而影响宿主的健康。

 标签： 肠道细菌，植物乳杆菌，脂质组学
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微生物代谢组学

 作者单位： 中国科学院遗传学与发育生物学研究所分子发育生物学国家重点实验室

 中文翻译： 微生物群缺失会损害褐色脂肪和米色脂肪组织的适应性生热

 文献出处： Cell Rep 2019 (IF = 8.032), doi: 10.1016/j.celrep.2019.02.015

 质谱平台： SCIEX QTRAP 6500+

 质谱主要用途： 肠道微生物与宿主的关系被认为有利于代谢平衡。棕色脂肪组织 (BAT) 和米色

脂肪细胞促进了冷暴露下维持宿主核心体温的热发生。然而，肠道微生物群

对生热过程的潜在影响是混乱的。作者评估了 BAT 和白色脂肪组织 (WAT) 对

缺乏肠道微生物群的小鼠的温度挑战的反应。基于液质联用技术分析了三羧

酸循环靶向代谢和短链脂肪酸的变化。作者发现，不同的抗生素 cocktail (ABX) 
或无菌小鼠 (GF) 处理后的微生物群耗竭，通过减弱解偶联蛋白 1 (UCP 1) 的表

达，减少 WAT 的褐变过程，破坏 BAT 的生热能力。细菌代谢物丁酸酯的灌胃

提高了 ABX 处理小鼠的产热能力，逆转了小鼠的致热能力。结果表明，肠道

微生物在寒冷的环境中促进了热发生，这可能部分是通过丁酸酯介导的。

 标签： 肠道微生物群，短链脂肪酸，三羧酸循环，靶向代谢组学，脂质组学
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 作者单位： Novo Nordisk Foundation Center for Biosustainability, Technical University of 

Denmark, Denmark

 中文翻译： 假单胞菌 P. taiwanensis VLB 120 对生物质水解产生的抑制剂的耐受性和代谢

反应

 文献出处： Biotechnol Biofuels 2018 (IF = 5.497), doi: 10.1186/s13068-018-1192-y

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 木质纤维素生物质的生物转化为高附加值产品提供许多好处；然而，在预处

理过程中产生的化学抑制剂阻碍了它的发展。为更好地了解微生物是如何对

这些抑制剂作出反应的，作者以假单胞菌 P. taiwanensis VLB 120 ( 一种利用多

种碳源包括戊糖和己糖的天然耐药菌株 ) 为例，研究了 P.taiwanensis VLB 120
对有机酸、呋喃类和酚类等生物质水解抑制剂的耐受性和代谢反应。基于

QTRAP 5500 的靶向代谢组学方法对 P.taiwanensis VLB 120 在不同木质纤维素

类抑制剂存在下的主要中间代谢产物和初级代谢产物进行了差异分析，以了

解不同抑制剂对 P.taiwanensis VLB 120 的抑制作用。

 标签： 假单胞菌，P. taiwanensis，生物质水解，靶向代谢组学
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微生物代谢组学

 作者单位： 武汉大学药学学院

 中文翻译： 多杀菌素的异源生物合成：链霉菌中一种多组学引导的大聚酮化合物合成酶

基因簇重构

 文献出处： ACS Synth Biol 2017 (IF = 5.316), doi: 10.1021/acssynbio. 6b0033010

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+

 质谱主要用途： 天然产物的异源生产往往效率很低，或无法产生靶向的天然产物。且天然产

物生物合成的转录和代谢调控复杂，特别是在基因组挖掘的情况下，要合理、

系统地构建合成途径以提高天然产物的生物合成效率也是十分困难的。在该

研究中，通过不同的策略：从天然产物的异源生产到随后应用组学导向的合

成模块，以高效合成具有复杂结构的天然产物。链霉菌已被证明为应用这些

方法异源生产杀菌素的一个例子。结合基于质谱技术的靶向代谢组学和蛋白

组学方法，揭示几个链霉菌异源产生的速率限制步骤。随后的工程工作克服

了选定的三个限速步骤，使杀菌素产量逐步增加，最终达到 1460 μg/L，比

原菌株 Albus J 1074 (C4I6-M) 高出约 1000 倍。这些结果表明，本研究开发的

基于质谱的组学平台是指导链霉菌寄主异源生物合成途径合理重构的有力工

具。

 标签： 链霉菌属，杀菌素，靶向代谢组学，靶向蛋白组学
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 作者单位： 浙江大学海洋学院

 中文翻译： 合成的多物种微生物群落揭示了次级代谢的变化，并促进了隐含的天然产物

的发现

 文献出处： Environ Microbiol 2017 (IF = 4.974), doi: 10.1111/1462-2920.13858

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 化学介导的相互作用已被认为是必不可少的生态系统的功能，因为共生的有

机体可以通过代谢手段影响彼此的表现。作者提出了一个共培养装置，允许

共培养微生物的物理分离（可以交换化学信号和代谢物）。采用该装置对真菌 -
细菌群落和放线菌 - 放线菌群落的次级代谢进行了研究。基于 LC-MS 图谱、

多变量数据分析和分子网络技术的代谢组学方法测量显示，这种化学通讯对

合成共培养群落的代谢特征有显著影响，使得一组分子在共培养中被诱导或

上调。在真菌 - 细菌群落中发现了一种新的抗生素，该抗生素具有抗肺炎克雷

伯菌的抗菌特性。此外，对真菌 - 细菌相互作用的进一步调查表明，真菌共同

培养诱导的二苯醚的产生可能是由于真菌对细菌在交叉应答中分泌表面蛋白

的反应所致。本研究表明，目前的共培养装置和代谢组学流程，将有助于研

究自然界中化学介导的相互作用以及隐含的天然产物发现。

 标签： 次级代谢，代谢组学，微生物，天然产物
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微生物代谢组学

 作者单位： Graduate School of Information Science and Technology, Osaka University

 中文翻译： 13C 代谢流分析产异丙醇的代谢工程大肠杆菌

 文献出处： Biotechnol Bioeng 2017 (IF = 4.481), doi: 10.1002/bit.26390

 质谱平台： SCIEX API 3200

 质谱主要用途： 基于 13C 代谢流分析作者研究了一株表达丙酮和丁醇梭菌 C. acetobutylicum 

ADC 基因和耐盐产氢菌 C.beijerinckii IPADH 基因的代谢工程大肠杆菌在好氧

间歇培养的指数生长阶段不产生异丙醇的原因，并指导改进培养条件以提高

异丙醇产量。基于 API 3200 分析了磷酸化糖的代谢流。文章指出 13C 代谢流

分析是代谢工程研究的有用工具，通过微调辅助性因子比值和浓度，优化代

谢途径和培养条件，可以进一步提高大肠杆菌的异丙醇产量

 标签： 大肠杆菌，代谢工程，靶向代谢组学，代谢流
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 作者单位： Forschungszentrum Jülich GmbH, Institute of Bio- and Geosciences, Germany

 中文翻译： 在缩小条件下产生 1,5- 二氨基戊烷的谷氨酸棒状杆菌的代谢特征：非均匀生

物反应器的稳健性蓝图

 文献出处： Biotechnol Bioeng 2016 (IF = 4.481), doi: 10.1002/bit.26184

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 6600，API 4000

 质谱主要用途： 非均匀培养环境的稳健性是工业生产有机体的重要品质，特别是谷氨酸棒状

杆菌对工业规模生物反应器中氧和底物利用率的快速变化具有明显的抵抗力。

本研究的重点是识别这种稳健性的代谢关键机制，以获得更深层次的洞察力，

并为面向过程的菌株开发提供未来的靶点。利用二室缩尺装置培养生产 1,5-
二氨基戊烷的谷氨酸棒状杆菌，以模拟工业规模栽培条件下的短期环境变化。

采用多组学方法，包括基于高分辨质谱的蛋白组学和靶向代谢组学研究，表

明在短期氧耗和碳源过剩的情况下，中心代谢可以灵活地重新安排，以克服

NAD 循环中的不足。为了平衡氧化还原状态，非氧依赖发酵 NAD 再生的关键

酶被显著上调，而部分非必需途径被下调。细胞的转移回到低底物浓度的通

气良好区，触发了基因的额外上调，以重新同化先前形成的副产物，表明 L-
乳酸的形成和利用反应是同时活跃的。特别是 L- 乳酸作为碳和氧化还原等价

物的可逆和灵活的外缓冲液，使谷氨酸棒状杆菌处于稳健位置以处理大规模

过程中的不均匀性。

 标签： 谷氨酸棒状杆菌，蛋白组学，代谢组学，微生物
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微生物代谢组学

 作者单位： 武汉大学药学院

 中文翻译： 甲羟戊酸途径的体外重构及大肠杆菌中法尼烯生产过剩的靶向工程

 文献出处： Biotechnol Bioeng 2014 (IF = 4.481), doi: 10.1002/bit.25198

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+，QTRAP 4500

 质谱主要用途： 利用代谢工程和合成生物学方法在微生物系统中过度产生萜类化合物，如紫

杉醇和青蒿素的前体，已经取得了初步的成功。然而，由于缺乏稳态动力学

信息和对萜类生物合成途径的不完全理解，一直难以建立一个高效、通用的

体系。在此，作者利用纯化的蛋白质组分，重新构建了甲羟戊酸途径，在体

外生产法尼烯。从该体外重组体系中得到的信息指导作者通过定量地过度表

达各组分，合理地优化法尼烯在大肠杆菌中的生产。用基于液质的靶向蛋白

组学分析和代谢物分析方法测定各突变体的代谢状况。通过定向工程，法尼

烯产量可逐步提高，在摇瓶规模下诱导 96 h 可达 1.1 g/L ( 约 2000 倍 )。甲羟

戊酸途径对萜类物质过度产生的潜力释放策略也应该会在其它多步合成途径

中发挥作用。

 标签： 大肠杆菌，蛋白组学，代谢组学，微生物



36

 作者单位： Biochemical Genetics and Metabolomics Laboratory, Department of Pediatrics, 

University of California, San Diego, USA

 中文翻译： 寄主和微生物群体酪氨酸代谢扰动通过色氨酸促进吲哚丙酮酸途径

 文献出处： Mol Genet Metab 2015（IF = 3.774）, doi: 10.1016/j.ymgme.2015.01. 005

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 尼替西农用于治疗Ⅰ型酪氨酸血症，最近还被用于治疗另一种酪氨酸代谢紊

乱，即碱尿症。在研究尼替西农治疗碱尿症的剂量效应时，基于液质联用技

术的非靶向代谢组学揭示了完全独立的色氨酸代谢途径的干扰。尼替西农治

疗的患者血清中存在与色氨酸代谢吲哚丙酮酸途径相关的吲哚类化合物显著

升高，并与酪氨酸代谢中间体的升高有关。这种途径的吲哚化合物一直与共

生细菌和植物代谢有关。这些外源的吲哚来源最近被认为是影响哺乳动物细

胞功能和疾病的因素。作者研究了这些吲哚化合物在酪氨酸代谢紊乱中的相

关性，包括酪氨酸代谢紊乱Ⅰ型和Ⅱ型，以及短暂性酪氨酸血症，并证明 4-
羟基苯基丙酮酸 (4-HPP) 直接参与了这一途径的促进。然后，作者进一步研究

了吲哚丙酮酸通路的调节和 4-HPP 在哺乳动物细胞和肠道微生物培养中的作

用。文章证明，吲哚类产物，包括吲哚丙酮酸和吲哚乙酸，实际上是由人体

细胞代谢产生的，而下游的吲哚代谢产物吲哚乙醛则完全由人体肠道菌群产

生。本研究描述了与酪氨酸代谢缺陷相关的升高和伴随药物治疗引起的宿主

与微生物色氨酸代谢的共生扰动。

 标签： 酪氨酸血症，代谢组学，色氨酸代谢，微生物群体
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中药和药物代谢组学

 作者单位： Institute for Medical Engineering and Science and Department of Biological 

Engineering, Massachusetts Institute of Technology, USA

 中文翻译： 抗生素对宿主代谢环境的影响抑制药物疗效及改变免疫功能

 文献出处： Cell Host Microbe 2017 (IF = 17.872), doi: 10.1016/j.chom.2017.10.020

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 为了研究存在于感染部位的代谢物是否会影响抗生素治疗效果或免疫功能，

作者利用基于 QTRAP 5500 液质联用仪的靶向代谢组学方法，对小鼠腹膜大

肠杆菌感染抗生素治疗后宿主微环境的局部代谢变化进行研究，分析了空白

和抗生素治疗后小鼠血浆、肺灌洗液和腹腔灌洗液三种样本的差异。对支持

细菌生长的 80 多种代谢物进行了绝对定量，包括氨基酸、核酸和抗生素代谢

物，证实抗生素治疗会引起非微生物依赖的局部微环境代谢物的变化，并影

响治疗效果和免疫功能。这些结果突出了抗生素的免疫调节潜力，揭示了局

部代谢微环境是决定感染解决的重要因素

 标签： 靶向代谢组学，抗生素，哺乳动物宿主细胞，免疫调节，药物疗效
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 作者单位： Department of Microbiology and Immunology, University of Minnesota Medical 

School, USA

 中文翻译： 甲氧苄啶与磺胺甲恶唑的相互增强促进协同作用

 文献出处： Nat Commun 2018 (IF = 12.353), doi: 10.1038/s41467-018-03447-x

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 甲氧苄啶 (TMP)- 磺胺甲恶唑 (SMX) 是一种广泛应用的协同抗菌组合，其作用

机制当前的解释主要是针对四氢叶酸 (THF) 生物合成途径中的顺序步骤，其中

SMX 抑制 THF 前体二氢蝶酸（DHPte）的产生，而 TMP 则抑制二氢叶酸 (DHF)
向 THF 的转化。因此，SMX 通过限制 DHF 的产生来增强 TMP。本文证明这个

模型不足以解释 TMP-SMX 的强大协同作用。利用遗传和生化方法，作者描述

了一个代谢反馈回路，其中 THF 是生产叶酸前体焦磷酸氢蝶呤 (DHPPP) 的关

键，并发现 TMP 通过抑制 DHPPP 的合成而增强 SMX 的活性。该研究表明，

TMP-SMX 协同作用是由两种药物对另一种药物的相互增强作用所驱动的。作

者采用液质联用技术测定了 THF 代谢反馈回路中关键的代谢物 6- 羟甲基 -7,8-
二氢蝶呤，7,8- 二氢蝶呤和对氨基苯酸的含量。

 标签： 靶向代谢组学，药物作用机制，甲氧苄啶，磺胺甲恶唑，协同抗菌
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中药和药物代谢组学

 作者单位： 上海交通大学医学院药理学与化学生物学系

 中文翻译： 通过抑制磷酸甘油脱氢酶克服治疗 EGFR 突变阳性肺腺癌中厄洛替尼耐药性

 文献出处： Theranostics 2018 (IF = 8.537), doi: 10.7150/thno.23177

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600, TripleQuad 6500, API 4000

 质谱主要用途： 作者研究了丝氨酸生物合成关键酶磷酸甘油脱氢酶 (PHGDH) 在具有厄洛替尼

耐药性的肺腺癌中的作用。通过 RNA-Seq 分析筛选出肺腺癌细胞获得性耐药

所需基因。免疫印迹法和 qRT-PCR 法检测耐药细胞中 PHGDH 蛋白和 mRNA
的表达水平。分别用细胞培养法和异种移植瘤小鼠模型观察 PHGDH 抑制或过

表达对 erlotinib 耐药的影响。为探讨其作用机制，采用 DCFH-DA 染色法和免

疫荧光法检测 γH2AX 抑制后的 ROS 水平和 DNA 损伤标记物 H2AX 的表达。

通过液质联用技术靶向检测氨基酸、丝氨酸、ATP、 ADP、GSH、 GSSG、 

NAD、 NADH 等关键代谢物的含量。研究表明，PHGDH 抑制对具有 EGFR-

TKIs 耐药性的肺腺癌有潜在的治疗价值。

 标签： 靶向代谢组学，肺腺癌，厄洛替尼耐药性，磷酸甘油脱氢酶



40

 作者单位： Department of Food Analysis and Nutrition, Faculty of Food and Biochemical 

Technology, University of Chemistry and Technology, Prague, Czech

 中文翻译： 基于液相色谱 - 高分辨串联质谱和多变量数据分析的藏红花鉴别

 文献出处： Food Chem 2016 (IF = 4.946), doi: 10.1016/j.foodchem.2016.01.003

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 本研究提出了一种基于代谢指纹的藏红花鉴别新策略。通过固液萃取工艺优

化以尽可能最大限度地分离出藏红花中的小分子，然后基于液相高分辨质谱

联用的代谢组学研究方法分析不同来源的藏红花样品。经主成分分析 (PCA)
显示在西班牙种植和包装的、受保护的原产地和来源不明的西班牙包装的藏

红花三者之间有明显差异。之后，采用正交偏最小二乘判别分析法 (OPLS-DA) 
对西班牙藏红花进行了鉴别。初步鉴定表明，甘油磷脂和氧化脂质是其产地

来源的重要标记。

 标签： 代谢组学，藏红花，产地鉴别
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中药和药物代谢组学

 作者单位： Department of Translational Research in Psychiatry, Max Planck Institute of 

Psychiatry, Munich, Germany

 中文翻译： 氯胺酮药物作用的时间依赖性代谢谱揭示海马通路改变和潜在生物标志物

 文献出处： Transl Psychiatry 2014 (IF = 4.691), doi: 10.1038/tp.2014.119

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 氯胺酮具有快速抗抑郁作用，为了更好地理解氯胺酮的作用方式，本研究基

于液质联用技术对氯胺酮处理的小鼠进行了时间依赖的海马通路代谢物谱分

析。经过一次注射氯胺酮后，代谢组学数据显示，分别在 2、14、 24、72 h
时间点海马体中鉴定到 226、218、227 和 221 个代谢物，2 小时后开始的依

赖于时间的代谢物水平变化反映了药物的快速抗抑郁作用。代谢通路分析中

发现，糖酵解 / 糖异生、戊糖磷酸途径和柠檬酸循环等几种海马通路都受到影

响，这不仅表现为代谢物水平的变化，而且还与关联的代谢物比值水平的变

化有关。结果表明，一次注射氯胺酮对主要的能量代谢途径有影响。此外，7
种已鉴定的代谢物可作为氯胺酮药物反应的生物标志物。

 标签： 靶向代谢组学，氯胺酮，海马体，时间依赖，药物反应，毒理
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 作者单位： 黑龙江中医药大学代谢组学实验室国家中医药血清药物化学重点实验室

 中文翻译： 基于中药组学对中草药 AS 1350 有效成分和靶点的高通量预测

 文献出处： Sci Rep 2016 (IF = 4.122), doi: 10.1038/srep38437

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 本研究采用能直接发现和预测中药有效成分和潜在靶标的中药组学策略，探

讨中药 AS1350 的有效成分、靶标及其对“肾阳虚证” (KYDS) 的影响。采用

基于高分辨液质联用技术的代谢组学方法和模式识别分析相结合的方法对血

清样本进行分析，以确定与治疗效果相关的生物标志物。中药组学方法证实

AS1350 治疗 KYDS 的有效性，能调控代谢紊乱的生物标志物和靶向性。鉴定

到 48 种与 α- 亚麻酸代谢、脂肪酸代谢、鞘脂代谢、磷脂代谢、类固醇激素

生物合成和氨基酸代谢相关的标记代谢物。用 PCMS 软件计算了体内各成分

与标记代谢物变化的相关系数，并确定了 AS1350 的潜在有效成分。采用中

药组学技术推断 AS1350 成分通过脂肪酸代谢、脂代谢、类固醇激素生物合

成等代谢紊乱的再平衡保护免于 KYDS。从而表明 AS1350 改变 KYDS 代谢的

表型特征是多组分、多途径、多靶点和整体调节的。

 标签： 代谢组学，中药组学，有效成分，靶点预测，肾阳虚证
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中药和药物代谢组学

 作者单位： 中国医学科学院中药研究所

 中文翻译： 栀子苷的剂量相关性肝损伤与胆汁酸合成和转运的改变有关

 文献出处： Sci Rep 2017 (IF = 4.122), doi: 10.1038/s41598-017-09131-2

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 栀子 (FG) 毒性的临床报告尚未见发布，但动物实验表明 FG 或栀子苷可引起大

鼠肝毒性。本实验开展了雄性 SD 大鼠灌胃给药 3 天 100 mg/kg 或 300 mg/kg
栀子苷致肝损伤的研究，并观察肝组织形态学、血清肝酶、血清胆汁酸谱、肝

胆汁酸合成及转运基因表达的变化。300 mg/kg 栀子苷可引起肝脏损伤，表现

为血清丙氨酸转氨酶、天冬氨酸转氨酶、碱性磷酸酶和谷丙转氨酶升高，肝脏

中总胆汁酸增加 75%，以牛磺酸结合胆汁酸的增加为主。300 mg/kg 栀子苷还

下调了法尼类 X 受体、小异源二聚体和胆盐输出泵的表达。总之，300 mg/kg
栀子苷可引起肝损伤，引起胆汁酸调节基因的改变，导致牛磺酸结合物在大鼠

肝脏中的积累。牛磺胆酸、牛磺酰脱氧胆酸和牛磺 -α- 鼠胆酸是栀子苷引起肝

损伤的潜在标志物。作者通过液质联用技术分别测定了肝脏和血清中的胆汁酸

含量。

 标签： 靶向代谢组学，胆汁酸，栀子苷，肝损伤，毒理
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 作者单位： 广东省中医药医院

 中文翻译： 真武汤对肾纤维化的保护作用是通过调节氧化损伤和能量代谢紊乱

 文献出处： Sci Rep 2018 (IF = 4.122), doi: 10.1038/s41598-018-32115-9

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 真武汤 (ZWD) 是一种抗肾纤维化的中药方剂，为研究其作用机制，作者建立

大鼠肾纤维化模型，采用超高效液相色谱结合四极飞行时间高分辨质谱技术，

获取对照组、模型组、ZWD 治疗组和马来酸依那普利治疗组各组血清代谢谱。

将代谢组学与分子生物学相结合，对不同类群的样品进行了比较研究。共鉴

定出 15 种潜在的生物标志物，主要是磷脂和脂肪酸。结果表明，肾纤维化与

氧化损伤和能量代谢紊乱有关。组织病理学、生物化学和代谢组学研究结果

表明，ZWD 通过减轻氧化应激、增加能量代谢和调节纤维细胞因子，具有有

效的肾保护作用。本研究为中药新药的研究与开发提供了科学依据。

 标签： 代谢组学，真武汤，肾纤维化，作用机制
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中药和药物代谢组学

 作者单位： 南京中医药大学附属医院临床药理学教研室

 中文翻译： 尿代谢组学揭示黄芪注射液对顺铂引起的大鼠肾毒性的治疗作用

 文献出处： Sci Rep 2017 (IF = 4.122), doi: 10.1038/s41598-017-03249-z

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 顺铂的副作用，尤其是肾毒性，极大地限制了其在临床化疗中的应用。黄芪

注射液 (HI) 有望在不影响顺铂抗肿瘤活性的前提下治疗肾毒性。本研究采用

液相色谱飞行时间质谱联用技术建立尿代谢组学分析方法，评价了 HI 对顺铂

大鼠的毒性 - 衰减效应及其机制。结果表明，连续给药可明显恢复体重下降，

降低血清肌酐和尿素的异常升高。HI 部分恢复了顺铂引起的代谢谱改变。筛

选并初步鉴定了 43 种潜在毒性衰减生物标志物，它们参与氨基酸代谢、TCA
循环、脂肪酸代谢、维生素 B6 代谢和嘌呤代谢等重要代谢途径。结果表明，

HI 能减轻顺铂所致的肾毒性，改善顺铂重复暴露所引起的代谢平衡紊乱，为

黄芪注射液对多靶点顺铂诱导毒性的保护作用提供了可靠的证据。

 标签： 尿代谢组学，顺铂暴露，黄芪注射液，肾毒性，毒性衰减
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 作者单位： 浙江大学生物医学工程与仪器科学学院生物医学工程研究所

 中文翻译： 暴露于高水平 UV-B 照射和黑暗后铁线莲中吲哚生物碱代谢过程的增强

 文献出处： BMC Plant Biol 2016 (IF = 3.930), doi: 10.1186/s12870-016-0920-3

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 在暴露于高水平的 UV-B 辐射和黑暗中的铁线莲中发现了具有细胞毒性的吲哚

生物碱 (6- 羟基 -1H- 吲哚 -3- 基 ) 羧酸甲酯，但合成机制未明。作者综合运用

基于高分辨质谱的代谢组学策略，基于 2DE-MALDI TOF/TOF 蛋白组学技术，

以及转录组学方法来阐明此二元胁迫下吲哚生物碱的生物合成机制。分析结

果表明：经 UV-B 高强度照射并在黑暗中孵育处理后，吲哚类生物碱 (6- 羟

基 -1H- 吲哚 -3- 基 ) 羧酸甲酯的含量增加了 7 倍 , 光合作用和碳水化合物代谢

下降 , 与莽草酸转化为 L- 色氨酸代谢通路相关的基因同时上调 , 促进了吲哚

生物合成 ( 莽草酸代谢 ) 途径。该途径代谢物蒽氨酸、吲哚和 L- 色氨酸的含

量分别增加了 2 倍、441 倍和 1 倍，从而可以帮助阐述在高剂量 UV-B 照射后，

铁线莲中吲哚生物碱的代谢过程增强机制。

 标签： 铁线莲，紫外照射，代谢组学，蛋白组学
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中药和药物代谢组学

 作者单位： 辽宁中医药大学

 中文翻译： 血塞通注射液诱导过敏性反应的蛋白质组学和代谢组学综合分析

 文献出处： J Chromatogr A 2015 (IF = 3.716), doi: 10.1016/j.chroma.2015.09.019

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 本文以血塞通注射液 (XSTI) 为例，通过基于高分辨液质联用技术的蛋白质组

学和代谢组学研究，阐明其过敏反应机理，并寻找检测中药注射液过敏反应

的潜在的生物标志物。研究结果鉴定到的 13 种差异蛋白和 28 种代谢产物，

分别通过 ELISA 法和标准品验证，可作为检测过敏反应机制的潜在的生物标志

物。GPX 1、Sc5b9、C4D 表达上调，F12、Kng1、C2 和 C6 表达下调，提示

XSTI 诱导的过敏性反应是通过直接刺激、补体和激肽激酶途径发生的。此外，

诱导过敏反应的物质还包括组胺、LTB 4、尿酸和其它药物，这些化合物已被

证实参与精氨酸和脯氨酸代谢、组氨酸代谢、花生四烯酸代谢、嘌呤代谢和

TCA 循环。此外，分离实验表明 XSTI 中 10 kDa 的分子是引起过敏性反应的

主要致敏因子。

 标签： 代谢组学，蛋白组学，血塞通，过敏性反应，毒理
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 作者单位： 南京中医药大学药学院

 中文翻译： 盐胁迫下植物生理及多种生物活性成分的变化对罗布麻叶品质评价的启示

 文献出处： Int J Mol Sci 2018 (IF = 3.687), doi: 10.3390/ijms19103042

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4500

 质谱主要用途： 为了从生理和生物活性成分对不同浓度盐胁迫的响应角度系统地评价罗布麻

叶 (AVF) 的质量，本文采用基于 QTRAP 的液质联用技术和多元统计分析，通

过监测光合色素、渗透平衡、脂质过氧化产物和抗氧化酶等生理特性，研究 4
种盐浓度 ( 分别为 0、100、200 和 300 mM NaCl) 下 AVF 的耐盐机理。此外，

在盐胁迫下用液质联用技术靶向测定了 AVF 中的 43 种生物活性成分，其中

氨基酸 14 种，核苷 9 种，有机酸 6 种，黄酮类 14 种。并采用多变量统计分

析分别对样本进行系统聚类、判别和评价。与对照相比，除总有机酸外，200
和 100 mM 盐胁迫对维持光合品质、渗透平衡、抗氧化酶活性和代谢产物积

累均有促进作用，两组 AVF 的品质优于其他两组；而在严重的胁迫下，由于

清除活性氧 (ROS) 效率低下导致氧化损伤的积累和代谢物的减少，导致品质

下降。总之，该方法可为 AVF 等耐盐中药的质量评价提供综合信息。

 标签： 靶向代谢组学，盐胁迫，罗布麻叶，品质评价
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中药和药物代谢组学

 作者单位： Genomics Division, National Institute of Agricultural Science, Korea

 中文翻译： 两种观赏和药用罂粟属药草的转录组分析

 文献出处： Int J Mol Sci 2019 (IF = 3.687), doi: 10.3390/ijms19103192

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+

 质谱主要用途： 玉米罂粟和冰岛罂粟是用于分离生物碱类药物的观赏植物和药用植物。在本

研究中，采用转录组技术检测了罂粟植株发育三个阶段 (30、60 和 90 天 ) 的

转录组的表达，鉴定出 137 个差异表达的转录产物。异喹啉生物碱合成通路

（BIA）上 69 个转录产物和 22 个不同的生物碱 ( 用 LC-QTOF 定量 ) 被定位到

BIA KEGG 代谢网络。这些转录组数据，连同表达和定量代谢物谱，初步记录

了与罂粟植物发育相关的次级代谢物及其表达，还有助于进一步详细说明各

种次级代谢物生物合成和罂粟植物发育相关的功能特征。

 标签： 代谢组学，转录组，罂粟



50

 作者单位： 中国检验检疫研究院农产品安全研究中心

 中文翻译： 基于 LC-QTOF 质谱的代谢组学方法鉴别冬虫夏草

 文献出处： Food Res Int 2015 (IF = 3.520), doi: 10.1016/j.foodres.2015.07.025

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 本研究中采用基于四极杆飞行时间液质联用技术的代谢组学方法对冬虫夏

草（DCXC）进行鉴别。结合获得的代谢物指纹图谱及多元统计分析对真品

DCXC 及其伪品、培养菌丝体和模拟菌进行鉴别。此外，通过代谢物含量分析，

筛选出 18 个能有效地区分 DCXC 及其掺假物的特征标记物并对其鉴定。结果

表明，基于 UFLC-QTOF 的代谢组学在 DCXC 掺假快速检测中具有很大的应用

前景。

 标签： 代谢组学，冬虫夏草，鉴别，掺假
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中药和药物代谢组学

 用户单位： Integrated metabolomics research group, Seoul Center, Korea Basic Science 

Institute

 中文翻译： 利用 1H NMR 和基于 UPLC-MS 的代谢物谱评价黄芪根去皮过程

 文献出处： J Agric Food Chem 2013 (IF = 3.412), doi: 10.1021/jf4026103

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 文章采用 1H-NMR 和基于 UPLC-MS 高分辨质谱的非靶向代谢组学分析方法，

对黄芪根部采后加工过程进行了分析，重点研究了去皮过程。主成分分析结

果表明，黄芪去皮和未去皮样品有明显差异。分析后发现去皮的黄芪根中乙

酸盐，丙氨酸、精氨酸、富马酸盐、谷氨酸、组氨酸、n- 乙酰氨基甲酸盐、

苹果酸盐、脯氨酸、蔗糖、葫芦巴碱和缬氨酸有明显损失。相比之下，去皮

黄芪根中与木质部相关化合物天冬酰胺、天冬氨酸和木糖具有较高水平。此外，

去皮黄芪中异黄酮和黄芪总苷的含量显著降低。这些结果表明，基于 1H NMR
和 UPLC-MS 分析相结合的代谢物谱可以用来评价中草药采后加工过程中的去

皮过程。

 标签： 黄芪，加工过程，代谢组学，去皮
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 作者单位： 沈阳药科大学药学院中药质量控制关键技术国家与地方联合工程实验室

 中文翻译： 采用高分辨质谱的代谢组学策略揭示了中药方剂吴茱萸汤作用于头痛模型大

鼠的新型生物标志物和镇痛作用机理

 文献出处： Molecules 2017 (IF = 3.098), doi: 10.3390/molecules22122110

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 为了更深入地了解头痛和吴茱萸汤（WZYD）的止痛机制，文章采用了基于高

分辨液质联用技术的代谢组学技术和多元数据处理策略相结合的方法，对吴

茱萸汤中候选代谢生物标志物进行鉴定，共鉴定了 17 种潜在的生物标志物，

并确定了相关的代谢途径。研究表明，建立的代谢组学策略是研究头痛发作

机制和 WZYD 的有力途径。该方法还可突出生物标志物和代谢途径，并可捕

捉头痛引起的细微代谢变化，从而提高对中枢神经系统疾病和中医治疗的机

制认识。 

 标签： 代谢组学，吴茱萸汤，头痛，生物标志物，止痛机制
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中药和药物代谢组学

 作者单位： 中国药科大学天然药物国家重点实验室

 中文翻译： 基于顶空气相色谱 - 质谱和液相色谱 - 质谱相结合的代谢组学策略对 5 个品种

的菊花进行鉴别

 文献出处： RSC Advance 2018 (IF = 2.936), doi: 10.1039/c7ra13503c

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 植物提取物化学成分极其复杂，需要全面的检测方法来提高代谢组学的研究

潜力。本文以 5 个近缘菊花品种为例，尝试开发了一种基于顶空气相色谱 - 质

谱和超高效液相色谱 - 四极飞行时间质谱相结合的代谢组学策略，通过多代谢

标志物精确将其区分。对 5 个品种 53 批菊花样品进行了比较分析，共鉴定出

21 个潜在标记物 ( 包括 14 个挥发性和 7 个非挥发性代谢物 )，并利用热图阐

明了已鉴定的代谢产物在 5 个品种中的分布情况。结果表明，该集成平台通

过对药用和食用中草药的功能成分进行全面监测，为药用和食用中草药的代

谢研究提供了补充信息。

 标签： 气质联用，液质联用，代谢组学，菊花，鉴别
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 用户单位： 东北林业大学植物生态学重点实验室

 中文翻译： 利用 GC-MS 和 LC-MS 分析人参和西洋参代谢组学特征，揭示了其初级代谢

物和人参皂苷积累的组织和种属特异性的关联

 文献出处： J Pharma Biomed Anal 2017 (IF = 2.831), doi: 10.1016/j.jpba.2016.12.026

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 目前在植物整体水平上对人参皂甙合成与初级代谢之间的代谢相互联系的认

识不深，作者采用基于 GC-MS 和 LC-MS 的非靶向代谢组学分别对两种不同

种类人参中的初级和次级代谢产物进行了组织特异性分析。从人参和西洋参

的主根、侧根、茎、叶柄和叶中共鉴定出 149 种初级代谢物和 10 种人参皂苷。 

PLS-DA 统计显示组织相对与物种有明显的化合物差异，组织特异性代谢变化

研究表明，人参皂甙含量与主根和侧根能量代谢有关，而与叶片和叶柄光合

作用无关。两种植物的比较表明：高碳同化率与人参主根和西洋参侧根中人

参总皂苷的积累密切相关。可见，组织特异性代谢产物谱在人参皂苷生物合

成过程中发生了动态变化，为在代谢物水平上研究人参皂苷生物合成机制提

供了新的思路。

 标签： 人参，西洋参，代谢组学，初级代谢物，次级代谢物
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植物农业食品

 作者单位： Syngenta Crop Protection, LLC., Research Triangle Park, USA

 中文翻译： 玉米穗中海藻糖 -6- 磷酸酶的表达在水分充足和干旱条件下提高玉米产量

 文献出处： Nat Biotechnol 2015 (IF = 41.667), doi: 10.1038/nbt.3277

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 通过转基因的方法降低农作物体内磷酸化海藻糖的含量以提高农作物的产量，

在 QTRAP 平台上基于靶向代谢组学的方法对于转基因和对照组作物体内的磷

酸化海藻糖和磷酸化蔗糖等关键代谢物进行准确定量并进行差异分析，结合

基因相关数据揭示了过度表达海藻糖 -6- 磷酸酶提高玉米产量的机理。

 标签： 转基因作物，靶向代谢组学，农作物产量，玉米
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 作者单位： 华中农业大学

 中文翻译： 番茄育种过程中果实代谢组重组

 文献出处： Cell 2018 (IF = 30.410), doi: 10.1016/j.cell.2017.12.019

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600，QTRAP 4000

 质谱主要用途： 本文作者在 TripleTOF 高分辨质谱获得精确的一级分子量，在 QTRAP 上基于

MIM-EPI 的方法建立代谢物的二级库，获得离子对相关信息，最后在 QTRAP
上进行 980 种代谢物的广泛靶向代谢组学的分析。结合基因组和转录组测序，

获得基因突变与关键代谢物之间的关联，为番茄育种提供了大数据的支持。

 标签： 多组学，广靶代谢组学，番茄育种，风味
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植物农业食品

 作者单位： 华中农业大学

 中文翻译： 差异进化的葡糖基转移酶决定了水稻黄酮积累和 UV 耐受性的自然变异

 文章来源： Nature Commun 2017 (IF = 12.124), doi: 10.1038/s41467-017-02168-x

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4000

质谱主要作用： 利用基于 QTRAP 的广靶代谢组学技术，对 14 种代表性植物中的类黄酮化合

物进行定性及定量分析，这些植物包括被子植物、单子叶植物和双子叶植物。

共检测到 85 种黄酮类化合物，包括黄酮类、黄酮醇类和黄烷酮 3 个亚类。通

过聚类分析显示：黄酮类化合物可以清楚地分为六个子簇，反映出三个共同

的修饰。随后分析了单子叶植物水稻中黄酮含量的自然变化，结合全基因组

关联分析，确定了 4 个控制黄酮氧苷自然变异的位点。揭示了水稻黄酮氧苷

自然变异的生化基础及其在紫外耐受方面的作用，为作物遗传改良实践提供

了新资源。

 标签： 植物，水稻，广靶代谢组学，黄酮类，UV 耐受性
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 作者单位： 华中农业大学

 中文翻译： 谷物代谢和农艺性状的比较和平行全基因组关联研究

 文献来源： Nat Commun 2016 (IF = 12.353), doi: 10.1038/ncomms12767

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4000

 质谱主要用途： 作者利用基于液质的广靶代谢组学技术研究了广泛搜集到的 502 个水稻样品

中的代谢物变化，以评估水稻籽粒代谢组的自然变异。在鉴定到的 837 个代

谢物特征中，有 80 个代谢物通过标准品验证，有 230 个代谢物通过多种策略

进行注释。通过研究这些代谢物的广义遗传力和变异系数之间的关系，研究

结果表明共同的遗传因素控制了这些代谢产物的含量，并且观察到不同类别

的代谢物之间的相关性。两个水稻组织中各种代谢物时空积累的自然变化研

究显示：在检测到的 1420 种代谢特征中，439 种和 231 种代谢物仅在其中一

种组织中表现出特定或优先积累。随后基于 mGWAS 技术对水稻和玉米进行

了比较，研究水稻和玉米重要农艺形状的遗传调控网络机制。

 标签： 水稻，玉米，广靶代谢组学，农艺性状
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植物农业食品

 作者单位： 华中农业大学

 中文翻译： 进化上不同的 BAHD N- 酰基转移酶与水稻芳香胺结合物的自然变异有关

 文献出处： The Plant Cell 2016 (IF = 8.228), doi: 10.1105/tpc.16.00265

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4000

 质谱主要用途： 作者利用基于 QTRAP 的 MIM-EPI 和 MRM 扫描模式开发的广泛靶向代谢组学

技术检测水稻五叶期剑叶和成熟期种子中酚胺的类型和含量，共检测到 11 种

酚胺。其中，剑叶中检测到 8 种酚胺，种子中检测到 5 种酚胺。结合水稻群

体的基因型数据，基于mGWAS和mQTL分析，定位调控水稻中酚胺合成基因。

后续通过生化和遗传等手段验证这些基因的功能。

 标签： 水稻，广靶代谢组学，酚胺
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 作者单位： 华中农业大学

 中文翻译： 水稻酚胺的时空特异积累和羟基肉桂酰亚精胺自然变异的遗传基础

 文献出处： Mol Plant 2015 (IF = 9.326), doi: 10.1016/j.molp. 2014.11.003

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4000

 质谱主要作用： 酚胺类化合物是一类广泛存在于植物中的次级代谢物，在植物发育和防御等

多种生物过程中发挥着重要作用。但在水稻中酚酰胺的时空积累模式是不可

利用的，也没有发现与酚酰胺生物合成有关的基因。本研究采用液相色谱 - 质

谱 - 靶向代谢组学方法，对水稻种子中的酚酰胺类化合物进行了综合代谢谱分

析和自然变异分析。比较 16 种酚胺在水稻不同组织和不同发育阶段中的相对

含量变化，获得酚胺在水稻中的时（不同发育阶段）空（不同组织）分布信

息。观察到大多数酚酰胺的时空分布，以及它们在两个主要亚种水稻之间的

差异积累。水稻叶片代谢组关联分析研究和转基因植株体内代谢分析表明，

OS12g27220 和 OS12g27254 是羟基肉桂酰酰基化的亚精胺物质合成的候选

基因。该工作表明，mGWAS 对代谢物的分析和功能基因的鉴定，甚至为基于

组学的作物遗传改良提供了一种有用的工具。

 标签： 水稻，广靶代谢组学，时空分布，酚胺
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植物农业食品

 作者单位： 香港大学

 中文翻译： 不同烹调方法对鲑鱼中欧米茄多不饱和脂肪酸及其氧化产物的分析

 文献出处： Antioxidants 2018 (IF = 6.530), doi: 10.3390/antiox7080096

 质谱平台： SCIEX X500R，QTRAP 3200

 质谱主要用途： 为了评价不同烹调方法对鲑鱼中欧米茄多不饱和脂肪酸氧化程度，作者使用

QTRAP 3200 对原材料中的不饱和脂肪酸进行了定量分析，使用 X500R 高分

辨质谱对油炸和烘烤等不同烹饪处理后不饱和脂肪酸氧化产物进行了定性和

定量分析。证实了高温烹调会造成不饱和脂肪酸的氧化，但是不同烹饪方法

氧化途径和氧化产物存在差异。

 标签： 不饱和脂肪酸，脂质组学，脂质氧化，烹饪方法
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 作者单位： Environmental Risk and Welfare Research Team, Korea Basic Science Institute, 

Korea

 中文翻译： 转录组和代谢组网络分析揭示马铃薯色素积累的新调控机制

 文献出处： J Exp Bot 2016 (IF = 5.354), doi: 10.1093/jxb/erv549

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600 

质谱主要作用：  基于 TripleTOF 高分辨质谱的发现代谢组学策略分析三种不同颜色马铃薯品种，

通过 PCA 分析，三种马铃薯代谢组得到明显区分。基于 TripleTOF 高质量准确

度的 MS1 和 MS2 全谱对这三种马铃薯芽的 22 种花青素代谢物进行定性定量

分析，以解析三种马铃薯中不同的花青素积累模式。通过代谢通路分析发现：

花青素生物合成途径上的化合物组成因马铃薯品种而异。作者根据代谢组和

转录组相关性分析绘制了连接网络，以突出与花青素代谢物相关的调控基因，

为土豆花青素生物合成和调控相关的分子机制解析提供支撑。

 标签： 马铃薯，发现代谢组学，色素积累
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植物农业食品

 作者单位： 南昌大学食品科技国家重点实验室

 中文翻译： 阿拉伯木聚糖通过改善糖、脂和氨基酸代谢减轻 2 型糖尿病

 文献出处： Mol Nutr Food Res 2018 (IF = 5.151), doi: 10.1002/mnfr.201800222

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 在 TripleTOF 高分辨质谱上基于非靶向代谢组学的分析方法和统计学分析，作

者找到了 12 种与 2 型糖尿病相关的标志物。对注射阿拉伯木聚糖小鼠的尿液

代谢物进行全面分析，发现阿拉伯木聚糖能显著改善糖、脂质和氨基酸的代谢，

对于 2 型糖尿病有缓解改善作用。

 标签： 非靶向代谢组学，2 型糖尿病，阿拉伯木聚糖
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 作者单位： Oregon State University, USA

 中文翻译： 食用新鲜花椰菜后人血浆代谢物谱的变化

 文献出处： Mol Nutr Food Res 2018 (IF = 5.151), doi: 10.1002/mnfr.201700665

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 为了验证功能食品花椰菜对人体的益处，在 TripleTOF 高分辨质谱平台上基于

非靶向代谢组学的方案对使用花椰菜后不同时间点人血浆中的代谢物进行了

全面的分析，作者发现了血浆中脂肪酸、谷胱甘肽等代谢物有显著差异。通

过非靶向代谢组学方案还鉴定到了多个花椰菜的分子靶标，为研究功能型食

品提供了新的思路。

 标签： 功能食品，花椰菜，食品代谢组学
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植物农业食品

 作者单位： The Ohio State University, USA

 中文翻译： 生产羟基脂肪酸的经济作物花扁豆的靶向代谢组研究

 文献出处： Plant Cell Physiol 2014 (IF = 4.760), doi: 10.1093/pcp/pcu011

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 在 QTRAP 液质联用质谱平台上基于靶向代谢组学的技术路线，作者针对花扁

豆花期后不同生长阶段的糖、糖醇、氨基酸、脂肪酸和磷酸化代谢物进行了

全面的靶向定量分析，定量下限在 pmol 至 fmol 级别。通过靶向代谢组学的

研究，揭示了花扁豆胚芽发育过程中脂肪酸合成的关键代谢通路。

 标签： 羟基脂肪酸，靶向代谢组学，经济作物
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 作者单位： 江苏师范大学

 中文翻译： 不同颜色甘薯黄酮类化合物的比较代谢组学研究

 文献来源： Food Chem 2018 (IF = 4.946), doi: 10.1016/j.foodchem.2018.03.125

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4500 

 质谱主要作用： 通过基于 QTRAP 的广靶代谢组学技术研究了五个甘薯品种的内源性代谢物，

共确定了 213 种代谢物，包括 11 个碳水化合物，35 个氨基酸及其衍生物，

8 个维生素、26 个有机酸及其衍生物，29 个黄酮，8 个生物碱和 27 个酚酸。

并分析了鉴定到的 27 个酚酸和 29 种黄酮类化合物的含量差异。通过聚类、

PCA 和 PLS-DA 分析五种甘薯中黄酮类代谢物，发现不同颜色甘薯其代谢物有

明显差异，并归属到不同的代谢通路，同时对黄酮类代谢通路的差异表达基

因进行了分析。

 标签： 甘薯，广靶代谢组学，黄酮，颜色
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植物农业食品

 作者单位： 中国农业大学

 中文翻译： 无花果果实颜色的调控：黄酮类生物合成途径的代谢组学和转录组分析

 文献出处： Front Plant Sci 2017 (IF = 3.678), doi: 10.3389/fpls.2017.01990

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4500

 质谱主要作用： 无花果果实成熟时，不同品种果实由于花青素的种类和含量变化而呈现出不

同颜色。本文基于 QTRAP 液质联用平台的广靶代谢组学技术，探索青皮突变

体紫皮中的主要花色素苷，揭示无花果果实紫色变异机理。分别对青果和紫

果两个成熟时期的果皮进行广靶代谢组学分析，共检测到 110 种黄酮类代谢

产物，并对不同品种和时期中的代谢物含量进行了差异分析，为果皮颜色的

形成机制提供了理论支撑。

 标签： 无花果，广靶代谢组学，果实颜色，黄酮
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 作者单位： 北京林业大学、宁夏大学

 中文翻译： UV-B 辐射下甘草代谢物变异的测定及相关基因表达分析

 文献出处： Sci Rep 2018 (IF = 4.122), DOI: 10.1038/s41598-018-24284-4

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4000

 质谱主要作用： 作者借助于基于 Q-TOF 的发现代谢组学和基于 QTRAP 的靶向代谢组学分析了

甘草在 UV-B 和普通光照射下初级及次级代谢物的差异变化，并结合转录组数

据进行联合分析，寻找 UV-B 胁迫诱导表达的相关基因。

 标签： 甘草，靶向代谢组学，UV-B 辐射
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植物农业食品

 作者单位： 中国农科院武汉油料所

 中文翻译： 油菜脂质转移蛋白 BRALTP2 的过表达导致毛状体密度增加和次级代谢物浓度

的改变

 文献出处： Int J Mol Sci 2018 (IF = 3.687), doi: 10.3390/ijms19061733

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4500 

 质谱主要作用： 通过基于 QTRAP 液质联用技术的广靶代谢组学，作者解析转基因油菜中次级

代谢物的变化。在过表达株和野生株中共鉴定到 494 个代谢物，其中 399 个

物质有明确的分类信息，271 个物质属于次级代谢产物。与野生型相比，在

转基因株中发现有 89 个差异代谢物，其中 79 个物质属于次级代谢物，同时

有 43 个次级代谢物表达量升高，有 30 个次级代谢物的表达量降低。该研究

为揭示 Y 类 nsLTPs 这一类蛋白的功能以及这类蛋白在油菜育种中的应用奠定

基础。

 标签： 油菜，广靶代谢组学，次级代谢
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 作者单位： National Agri-Food Biotechnology Institute, India

 中文翻译： 无酵饼品质不同的两种面包小麦品种酚类化合物特性及其生物合成基因的比

较分析

 文献出处： Front Plant Sci 2016 (IF = 3.678), doi: 10.3389/fpls.2016.01870

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 多酚化合物（PCs）影响面包品质和其他类型的加工食品如煎饼，目前详细分

析影响煎饼品质的面包小麦中的 PCs 及其合成基因的报道还比较少。本文作

者采用高分辨液质联用技术鉴定了两种煎饼品质不同的小麦中的 PCs。在这

两个品种中 80% 的植物 PCs 被鉴定到，其中，有 9 个 PCs 仅在煎饼品质好的

C306 品种中鉴定到，4 个 PCs 仅在煎饼品质不好的 Sonalika 品种中鉴定到。

鉴定到的 PCs 约 20% 在两个品种中是特异性的，其中 14 个 PCs 的含量在两

个品种中明显不同。后续又结合基于微阵列和 qRT-PCR 方法的功能基因组学

技术研究了多酚合成的基因。本研究产生的信息可扩展到更大的种质资源上，

用于小麦育种中的分子标记的开发。

 标签： 食品组学，小麦品质，多酚
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植物农业食品

 作者单位： University of Chemistry and Technology, Prague

 中文翻译： 非靶向代谢组学研究新鲜和加热的洋地栗（油莎草块茎）奶揭示了对食品质

量和营养的影响

 文献出处： J Chromatogr A 2017 (IF = 3.716), doi: 10.1016/j.chroma.2017.07.071

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 洋地栗 ( 油莎草块茎 ) 是西班牙巴伦西亚地区和世界上其他温带和热带地区的

一种传统作物，其块茎通常被加工成洋地栗奶食用，此产品已开始在国际流通。

本研究的主要目是利用先进的分析方法和化学计量学工具，确定与新鲜产品

比较，延长洋地栗乳保质期所需的超高温处理（UHT）是否会影响其营养状况。

采用基于高分辨液质联用技术的非靶向代谢组学方法对 UHT 和新鲜洋地栗乳

进行分析，比较不同化学模式下单二甘油柠檬酸酯和单酰基甘油作为 UHT 乳

化剂的差异，以及新鲜产品中生物素、磷脂酸 (PA) 和 L-精氨酸的高含量的影响。

结果表明，非靶向代谢组学通过高分辨率串联质谱可以发现食品之间的细微

差别，能清楚地看出 UHT 处理所造成的营养损失。

 标签： 代谢组学，食品组学，洋地栗奶，食品加工，营养，质量控制
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 作者单位： 中国检验检疫科学研究院农产品安全研究中心

 中文翻译： 液相色谱 - 四极飞行时间质谱与化学计量学用于浆果果汁掺假鉴别

 文献出处： J Agric Food Chem 2018 (IF = 3.412), doi: 10.1021/acs.jafc.8b01682

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 作者在 TripleTOF 高分辨质谱平台上对文献中报道的果汁中的 41 中代谢物进

行了靶向代谢组学的分析，通过代谢物含量的差异可以实现果汁掺假的鉴别。

在此基础上进行了全面的非靶向代谢组学的分析，最终鉴定了 18 种专属于浆

果果汁的标志物，展示了靶向和非靶向代谢组学在食品掺假鉴别中的重要作

用。

 标签： 代谢组学，食品组学，果汁掺假，化学计量学
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植物农业食品

 作者单位： UC Davis Genome Center – Metabolomics, University of California, USA

 中文翻译： 采用微流 LC-MS/MS 技术研究红酒的超快多酚代谢组学

 文献出处： J Agric Food Chem 2016 (IF = 3.412), doi: 10.1021/acs.jafc.5b04890

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 红酒的口感和品质是由多酚类和许多其他代谢物组成的复杂混合物决定的。

目前没有一种单一的方法能够完全覆盖整个代谢组，即使是针对多酚和相关

化合物的分析，目前的方法也是不够的。作者采用 1 mm 色谱柱和微流液相

来改善色谱分离和提高灵敏度，并比较了数据依赖与数据非依赖 (SWATH) 采

集二级谱的获取结果。在 Kinetex C18 色谱柱上，基于 TripleTOF 高分辨质谱

技术，建立了一种高通量的微流 LC-MS 方法，流速为 0.05 mL/min，梯度为 4 

min。结合 MS-DIAL 软件对 6 种商品红葡萄酒中的 264 个化合物进行了结构

注释，其中 165 个多酚类化合物有准确的 MS2 匹配。作为概念的证明，作者

采用基于多元统计的代谢祖学方法揭示了 6 种红葡萄酒代谢物谱的差异，并

通过回归分析将多酚含量与红葡萄酒的口感联系起来。

 标签： 代谢组学，食品组学，红酒，多酚，SWATH，Micro LC
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 作者单位： 中国农科院郑州果树研究所

 中文翻译： 水果代谢组和转录组联合分析揭示猕猴桃黄酮生物合成的候选基因   

 文献出处： Int J Mol Sci 2018 (IF = 3.687), doi: 10.3390/ijms19051471

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+ 

 质谱主要作用： 作者基于 TripleTOF 高分辨质谱的非靶向代谢组学对红色和绿色两种果肉猕猴

桃进行差异代谢物研究。正、负离子模式发现的代谢特征经 XCMS 数据库检

索分别匹配到 9016 和 4699 个物质，经二级谱图分别鉴定到 1267 和 360 个。

在 KEGG数据库中注释到的分别有 8070和 4321个，归属到 18个代谢途径中。

其中分别有 73（正离子模式）和 67 个（负离子模式）代谢物参与了黄酮类

和花青素合成途径。不同品种和时期下的样品差异分析发现相应的差异代谢

物和差异代谢途径中，黄酮合成途径和半乳糖代谢途径在 3 个差异代谢组中

都有变化。联合转录组数据分析，并构建了转录组 - 代谢组调控网络，从而勾

勒出猕猴桃中类黄酮的网络代谢图。

 标签： 猕猴桃，靶向代谢组学，黄酮
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植物农业食品

 作者单位： 中国农科院武汉油料所

 中文翻译： 广泛靶向代谢组学及中药学鉴定黑芝麻中的营养成分

 文献出处： Molecules 2018 (IF = 3.098), doi: 10.3390/molecules23051180

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4500 

 质谱主要作用： 通过基于 QTRAP 液质联用平台的广靶代谢组学对黑芝麻和白芝麻种子（各 10
个样品）进行代谢物鉴定，作者得到涵盖 30 多个主要代谢途径的 217 个代谢

物。含量差异分析发现了黑芝麻中 69 个显著差异代谢物，并成功鉴定到 20
个差异代谢物（潜在的生物标志物），其中吲哚 -3- 羧酸，橙皮素，2- 甲氧基

肉桂酸，维生素 B2，松柏醛，根皮素，莨菪碱在黑芝麻种子中含量明显高于

白芝麻。作者进一步对差异代谢物进行通路分析，对黑芝麻进行营养品质分析。

通过鉴定与黑芝麻特殊营养成分及中药作用相关的代谢物，为黑芝麻分子育

种提供理论依据，对指导高品质芝麻遗传育种有较为重要的意义。

 标签： 黑芝麻，广靶代谢组学，营养成分，中药学
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 作者单位： 华中农业大学

 中文翻译 ： 水稻黑条矮缩病毒侵染后水稻内源植物激素的动态变化

 文献来源： J Plant Physiol 2018 (IF = 2.833), doi: 10.1016/ j.jplph.2018.06.001

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4000 

质谱主要作用： 作者报道了基于质谱技术定量检测了水稻黑条矮缩病毒（RBSDV）侵染水稻

不同时间后，其内源性植物激素的含量变化。其中脱落酸（ABA）和细胞分

裂素（CTKs）的含量增加，而生长素（IAA），赤霉素（GAs），茉莉酸（JA）

和水杨酸（SA）的含量减少，该结果说明了 RBSDV 浸染会对植物体内激素的

积累产生影响。随后的检测证明参与这些植物激素代谢和信号通路的基因表

达量也发生了变化。通过切片观察感病植物茎的细胞形态和数目，以及外源

施加 IAA、JA 以及 GA3 对植物表型的影响，发现外源施加 GA3 能挽救感病

植株的矮化表型，同时提前施加 SA 能显著降低黑条纹矮病对水稻的危害。作

者得出 RBSDV 是通过影响 GAs 合成造成内源 GAs 含量减少从而影响细胞伸

长使得植株呈现矮化表型的结论。

 标签： 水稻，黑条矮缩病毒，植物激素，靶向代谢
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环境生态毒理

 作者单位： Department of Chemical and Biological Engineering, Tufts University, USA

 中文翻译： 邻苯二甲酸单乙基己酯引起脂肪细胞炎症反应，其特点是脂类和细胞因子通

路的改变

 文献出处： Environ Health Perspec 2017 (IF = 8.309), doi: 10.1289/EHP464

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+，QTRAP 3200 

 质谱主要用途： 为了研究内分泌干扰化合物 (EDC) 对脂肪组织的影响，作者采用基于质谱的

代谢组学、蛋白质组学方法，并和基因表达分析相结合，研究内分泌干扰化

合物邻苯二甲酸乙酯 (MEHP) 对小鼠分化脂肪细胞的影响。基于 QTRAP 靶向

分析氨基酸，基于 TripleTOF 5600+ 分析脂肪酸、核苷酸辅助因子、糖酵解中

间体、TCA 循环和戊糖磷酸途径。结果表明，连续几天反复接触 MEHP 可引

起代谢物和酶水平的变化，提示脂质生成和脂质氧化增加。化学暴露也增加

了主要炎症细胞因子的表达，包括趋化因子。蛋白质组学和基因表达分析显

示过氧化物酶体增殖物激活受体 -γ (PPARγ) 调控的通路有明显改变。用一种

化学拮抗剂抑制核受体的活性，不仅可以抑制 PPARγ 调节代谢途径的改变，

而且还能抑制细胞因子表达的增加。因此可见，MEHP 可诱导分化脂肪细胞出

现促炎状态，这种效应至少是部分 PPARγ介导的。

 标签： 代谢组学，蛋白组学，内分泌干扰化合物，邻苯二甲酸单乙基己酯，肥胖
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 作者单位： 中科院大连化学物理研究所

 中文翻译： 基于代谢组学方法对六溴环十二烷细胞毒性机理的新认识

 文献出处： Environ Sci Technol 2016 (IF = 6.653), doi: 10.1021/acs.est.5b03678

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 六溴环十二烷 (HBCD) 的毒性作用复杂，其潜在的毒理机制仍未完全清楚。本

研究建立了一种基于 QTRAP 质谱技术的拟靶向代谢组学方法，以评价 HepG 

2 细胞在 HBCD 干预下相关代谢的改变。HBCD 暴露明显损害代谢动态平衡，

并导致氧化应激，即使在与环境有关的剂量 (0.05 mg/L) 下也是如此。代谢谱

和多因素分析表明，HBCD 干扰的主要代谢途径包括氨基酸代谢、蛋白质生物

合成、脂肪酸代谢和磷脂代谢。HBCD 主要通过抑制细胞膜转运蛋白 Na+/K+ 

32-ATP 酶的活性，抑制细胞对氨基酸的摄取。HBCD 降低了糖酵解和长链脂

肪酸的 β 氧化，导致 ATP 产量大幅度下降，从而进一步抑制了氨基酸的跨膜

转运。同时，HBCD 引起总磷脂显著增加，主要是通过增加游离脂肪酸对磷脂

进行重塑。这些代谢组学结果也为 HBCD 导致肥胖、糖尿病、神经系统损害

和发育障碍的毒理学机制提供了一些新的证据和线索。

 标签： 拟靶向代谢组学，六溴环十二烷，暴露， HepG 2 细胞，毒理
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环境生态毒理

 作者单位： National Research Centre for Environmental Toxicology (Entox), The University 

of Queensland, Australia

 中文翻译： 采用 LC-QTOF-MS/MS 和案例 - 空白对照法，初步鉴定了消防员体内的新型氟

化表面活性剂

 文献出处： Environ Sci Technol 2015 (IF = 6.653), doi: 10.1021/es503653n

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 水性成膜泡沫 (AFFF) 是由全氟烷基化合物或多氟烷基化合物 (PFAS) 组成，用

于扑灭含高度易燃液体的火灾，消防员的接触几率非常高。本研究采用基于

案例 - 对照的代谢组学研究思路，利用 TripleTOF 5600 的 TOF IDA 数据采集方

式，结合统计学方法来发现和鉴定暴露于 AFFF 消防员的血清中已知和未知的

PFAS 化合物。与对照组相比，在消防员暴露组中频繁检测和鉴定出高浓度氟

化物 9 种，包括 2 种目标全氟磺酸化合物 PFOS 和 PFHxS，3 种非目标性全氟

酸 PFPeS，PFHpS 和 PFNS，4 种完全未知的全氟磺酸化合物 Cl-PFOS, ketone-

PFOS, ether-PFHxS, and Cl-PFHxS。该研究策略可用于快速高效鉴定未报道的

全氟化合物，为消防员的氟化物暴露研究提供支撑。

 标签： 消防员，未知氟化物鉴定，暴露组学，职业危害因素
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 作者单位： Huelva University, Spain

 中文翻译： 采用金属组学和代谢组学评价西班牙 Donnana 国家公园的金属污染

 文献出处： Environ Sci Technol 2014 (IF = 6.653), doi: 10.1021/es4057938

 质谱平台： SCIEX QSTAR Q-TOF

 质谱主要用途： 在过去几十年中，监测有机体重金属的暴露水平的重要性日益增加。鼠科动

物 M. spretus 被用于评估在西班牙 Doñana 国家公园（DNP）及周边地区其

对污染物的生物响应。作者基于尺寸排阻色谱与电感耦合等离子体质谱联用 

(SEC-ICP-MS) 的金属组学方法对金属生物分子的表征，基于直接进样的 Q-TOF
高分辨质谱的代谢组学方法 (DI-ESI-QTOF-MS)，结合 PLS-DA 统计学分析，比

较了生活在 DNP 及周边共三个地区的 M. spretus 的生物学反应。结果表明，

金属在生态系统中的存在对金属蛋白水平、膜磷脂的破坏、代谢途径的紊乱、

能量代谢和氧化应激等有影响。

 标签： 代谢组学，金属组学，重金属污染
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环境生态毒理

 作者单位： Sinnhuber Aquatic Research Laboratory, Oregon State University, USA

 中文翻译： 通过代谢组学分析来确定和比较多环芳烃和氧化多环芳烃对斑马鱼发育的影响

 文献出处： Environ Res 2015 (IF = 4.732), doi: 10.1016/j.envres.2015.05.009

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 氧化多环芳烃（oxy-PAHs）在环境中的可溶性和流动性比 PAHs 更强，但对

oxy-PAHs 的生物学效应以及母体 PAHs 和 oxy-PAHs 暴露的代谢反应的比较研

究报告还很少。为了弥补这些空白，作者采用基于高分辨质谱的非靶向代谢

组学方法研究了暴露于 4 μM 的苯并 [a] 蒽（BAA）或苯并 [a] 蒽 -7,12- 二酮 

(BAQ) 的发育中的斑马鱼的体内代谢组学特征。综合多因素、单因素和路径分

析，共发现 62 个代谢物在暴露 5 天后发生明显改变。BAA 和 BAQ 均影响蛋

白质生物合成、线粒体功能、神经发育、血管发育和心脏功能。作者将先前

的转录组和基因组数据也纳入到这一代谢组学研究中，以更全面地研究 PAH
和 oxy-PAH 暴露和脊椎动物发育之间的联系。

 标签： 代谢组学，多环芳烃，氧化多环芳烃，暴露，斑马鱼
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 作者单位： 农业环境保护研究所，农业部农产品质量安全环境因素控制重点实验室

 中文翻译： 蚯蚓体内手性 PCB 91 的立体选择性生物富集及代谢组学和脂质组学响应

 文献出处： Environ Pollut 2018 (IF = 4.358), doi: 10.1016/j.envpol.2018.03.060

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 文章研究了蚯蚓 - 土壤体系中蚯蚓暴露于手性多氯联苯 (PCB) 91 的立体选择

性生物蓄积、清除、代谢组学和脂质组学效应。在 50和 500 mg/kgdwt接触后，

观察到 (-)-PCB 91 优先生物蓄积和 (+)-PCB91 的消除。在摄取和消除期间，对

映体分数值随着时间的推移而降低。基于高分辨质谱的代谢组学和脂质组学

技术发现，和对照组相比，暴露于 (+)-, (-)-, 和 (±)-PCB 91 的蚯蚓体内有 108
个代谢物发生显著变化。6 种溶血磷脂 (LPC)、6 种溶血磷脂酰乙醇胺 (LPE)、

8 种溶血磷脂酰肌醇 (LPI) 和 5 种溶血磷脂酰丝氨酸 (LPS) 在暴露组与对照组之

间也有差异表达。代谢产物和脂质水平的变化表明手性 PCB 91 对蚯蚓氨基酸、

能量和核苷酸代谢、神经发育和基因表达具有立体选择性作用。总体而言，

(+)-PCB 91 的作用比 (-)- 和 (±)-PCB 91 显著。

 标签： 代谢组学，脂质组学，PCB 91，手性，暴露，立体选择性，蚯蚓
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环境生态毒理

 作者单位： 农业环境保护研究所，农业部农产品质量安全环境因素控制重点实验室

 中文翻译： 基于高通量非靶向代谢组学方法研究三种低水平六溴环十二烷对映体对小白

菜叶子的影响

 文献出处： Environ Pollut 2018 (IF = 4.358), doi: 10.1016/j.envpol.2018.07.062

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 6600

 质谱主要用途： 六溴环十二烷 (HBCD) 对鱼类、小鼠等动物的生态毒性已有报道，但对植物的

影响，特别是毒性机制的研究很少。文章采用基于高分辨质谱的非目标代谢

组学方法研究了暴露于微量 HCBD 对映体 30 天内的小白菜叶片代谢谱的变

化，结合 OPLS-DA 统计学方法研究了 HBCD 暴露组与对照组之间的差异并对

差异代谢物进行了鉴定。结果表明，HBCD 对映体的毒性顺序为：γ-HBCD > 
α-HBCD > β-HBCD。13 种代谢物被确定为鉴别 HBCD 毒性存在的潜在生物

标志。研究发现，HBC 对动物和人类的脂类、碳水化合物、核苷酸和氨基酸

代谢途径均有影响，而且 HBCD 还可引起次级代谢途径的干扰。这些结果有

利于 HBCD 植物毒性机制的深入了解。

 标签： 代谢组学，六溴环十二烷，对映体，暴露，白菜叶子
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 作者单位： 南京大学环境学院

 中文翻译： 高通量靶向代谢组学法研究全氟辛酸对小鼠脑、肝代谢谱的影响

 文献出处： Sci Rep 2016 (IF = 4.122), doi: 10.1038/srep23963

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4000, API 4000

 质谱主要用途： 全氟辛酸 (PFOA) 可引起动物的肝毒性和神经行为效应。由于肝毒性和神经毒

性过程中代谢谱的变化尚不完全解析，作者采用基于 QTRAP 质谱技术的高通

量靶向代谢组学方法研究了 PFOA 暴露 28 天对雄性 Balb/c 小鼠脑和肝脏中

278 种代谢物的影响。多因素统计分析结果表明，PFOA 可引起暴露个体代谢

途径的改变。路径分析表明，PFOA 影响氨基酸、脂类、碳水化合物和能量物

质的代谢。分别有 10 和 18 种代谢物被确定为脑和肝脏中 PFOA 暴露的独特

生物标志物。在大脑中，PFOA 影响脑内的神经递质浓度；在肝脏中，脂质谱

显示 β- 氧化和饱和、不饱和脂肪酸的生物合成参与了 PFOA 所致的肝毒性，

而花生四烯酸代谢的改变表明 PFOA 可能引起肝脏的炎症反应。该结果为深入

了解 PFOA 诱导效应机制和生物标志物提供了理论依据。

 标签： 靶向代谢组学，全氟辛酸，暴露，生物标志物
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环境生态毒理

 作者单位： Department of Chemistry, National University of Singapore, Singapore

 中文翻译： 道路交通暴露后地衣中元素和代谢谱变化的相关性研究

 文献出处： Metallomics 2017 (IF = 4.069), doi: 10.1039/c7mt00207f

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 地衣可作为城市环境中道路交通元素的有效生物监测器，但道路交通有害重

金属与地衣代谢物之间的相互作用机制尚不清楚。本研究分析了新加坡城市 9
个地点道路交通暴露 3 个月后地衣的元素和代谢特征，34 种元素的浓度与交

通暴露水平呈强相关关系，且总体上呈上升趋势。采用高分辨液质联用、气

质和核磁相结合的多平台方法，鉴定了多种代谢产物，即糖醇、糖、氨基酸、

低分子质量有机酸、次级代谢产物和核苷类。重金属铁、锌、铜、镉、铅、

钴的总量与 21 个代谢物呈显著正相关，9 个代谢产物呈负相关。这些关联关

系揭示了重金属通过清除活性氧、渗透调节、与 N 原子和巯基螯合、减少阿

拉伯糖醇、抑制某些次级代谢产物如醌类和甾体类化合物的合成而被地衣体

内解毒的机理。本研究为探讨重金属暴露下地衣的代谢毒性和解毒机制提供

了新的思路。

 标签： 代谢组学，道路交通，重金属，暴露，地衣
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 作者单位： 西北农林大学兽医学院

 中文翻译： 基于 UHPLC-Q-TOF/MS 的血浆代谢组学研究锰暴露对大鼠代谢的影响

 文献出处： Metallomics 2017 (IF = 4.069), doi: 10.1039/C7MT00007C

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 锰 (Mn) 是一种必需的作为生物辅助因子的金属离子，但高浓度的锰会引起脑

内的积累并导致锰中毒。但由于缺乏客观的生物标志物，没有“金标准”来

评估锰中毒。作者假设锰引起的改变与锰中毒的代谢反应有关，并采用基于

高分辨液质联用技术的非靶向代谢组学方法对大鼠锰暴露组和对照组的血浆

进行分析，以确定高锰暴露条件下的代谢紊乱。与对照组相比，锰暴露显著

增加了肝脏中锰的含量，肝组织广泛的坏死和细胞核溶解提示肝脏损伤。主

成分分析能够区分锰暴露组和对照组的代谢组，多因素和单因素分析表明，

锰暴露组血浆中锰显著改变了 36 种代谢物 (12 种显著增加，24 种显著减少 )。

变化主要表现为嘌呤代谢、氨基酸代谢和脂肪酸代谢。这些数据为锰引起的

血浆代谢改变提供了代谢证据和可能的生物标志物。这些代谢物靶点有潜力

提高人们对细胞水平的锰转运和稳态机制的理解。

 标签： 代谢组学，锰，暴露
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环境生态毒理

 作者单位： 中国医学科学院和北京协和医学院

 中文翻译： 通过代谢组学方法研究人类对慢性环境多环芳烃暴露的代谢反应

 文献出处： J Proteome Res 2015 (IF = 3.950), doi: 10.1021/acs.jproteome.5b00134

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600，QTRAP 5500

 质谱主要用途： 采用 QTRAP 质谱技术高灵敏的定量 9 种多环芳烃（PAH）尿液代谢物来综合

评估每个个体多环芳烃 PAH 的暴露水平，基于 TripleTOF 5600 高分辨质谱进

行代谢组学表征。作者研究发现与氨基酸、嘌呤、脂质和葡萄糖醛酸代谢途

径相关的代谢物在暴露组中有显著变化，并发现普通人群中潜在的 PAH 暴露

产生的敏感性和稳定性生物标记物，为在实际环境中多环芳烃暴露引起的早

期分子事件研究提供新的思路。

 标签： 代谢组学，PAH 暴露，环境流行病学
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 作者单位： Helmholtz Centre for Environmental Research, Germany

 中文翻译： 苯和甲苯亚毒性和毒性浓度诱导 Nrf2 介导的抗氧化应激反应并影响肺上皮细

胞 A549 的中心碳代谢

 文献出处： Proteomics 2013 (IF = 3.532), doi: 10.1002/pmic.201300126

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 苯和甲苯是室内挥发性有机化合物中含量最高的一类，为了了解它们对代

表肺第一道防线的肺上皮细胞 A549 的影响，作者采用蛋白质组学和基于

QTRAP 液质联用技术的靶向代谢组方法来检测苯和甲苯暴露导致不良结果的

途径。揭示了 Nrf 2 介导的和氧化应激反应的糖酵解 / 糖异生蛋白富集应激相

关蛋白 NQO 1 和 SOD 1 的上调，证实了苯和甲苯在非急性毒性浓度下导致氧

化应激的发生。代谢组变化经离子色谱 - 质谱分析证实，葡萄糖 -6- 磷酸、果

糖 -6- 磷酸、3- 磷酸甘油酸和 NADPH 均有显著变化。苯和甲苯暴露导致的分

子改变显示了非急性毒性浓度对肺上皮细胞的有害影响。

 标签： 靶向代谢组学，苯，甲苯，暴露，肺上皮细胞
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脂质组学

 作者单位： 南开大学生命科学学院和医药化学生物学国家重点实验室 

 中文翻译： 一种连接分枝杆菌呼吸超复合物亚基的电子转移路径 

 文献出处： Science 2018 (IF = 41.058), doi: 10.1126/science.aat8923   

 质谱平台： SCIEX QTRAP 6500

 质谱主要用途： 作者从耻垢分枝杆菌中分离了 CIII-CIV 超复合体并利用冷冻电镜获得了 3.5-Å
分辨率的蛋白结构，对了解电子转移的整个通路非常有帮助。而心磷脂在呼

吸复合体和超复合体的组装和稳定性上发挥着重要作用。借助 QTRAP 6500
质谱在 SC CIII-IV 复合体跨膜的空间和交界处的结构中发现了磷脂的存在，它

们的 16 条脂肪酸链填满了凹槽中大部分的空间，对超复合体的稳定起到了重

要的作用。

 标签： 线粒体超复合体，电子转移，磷脂 ，分枝杆菌，分枝杆酸
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 作者单位： Brigham and Women’s Hospital and Harvard Medical School, USA

 中文翻译： 感染调控的催消退介质有助于降低抗生素的需求

 文献出处： Nature 2012 (IF = 41.577), doi:10.1038/nature11042

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500, QTRAP 3200 

 质谱主要用途： 细菌感染如何促进急性炎症的主动解决机制目前还不清楚。作者开展了小鼠

腹腔积液大肠杆菌感染的渗出性白细胞运输和基于 QTRAP 的代谢脂质组学

研究，并对促炎剂和特定的促消退介质 (SPMs) 进行了鉴定。在皮肤感染中，

SPMs 提高了万古霉素对金黄色葡萄球菌清除率。所有这些数据显示，特定

的 SPMs 在细菌感染过程中具有时间性和差异性的调节；在细菌清除过程中，

SPMs 具有抗炎、加强遏制和减少对抗生素的要求。

 标签： 脂质组学，抗生素，感染
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脂质组学

 作者单位： Joslin Diabetes Center, Harvard Medical School, USA

 中文翻译： 冷诱导脂肪素 12,13- 二羟基 -9Z- 十八烯酸（diHOME）促进脂肪酸向棕色脂

肪组织的转运 

 文献出处： Nat Med 2017 (IF = 32.621), doi: 10.1038/nm.4297

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 由于棕色脂肪组织（BAT）能吸收和燃烧脂质，长期以来被认为是治疗各种代

谢疾病，比如肥胖，高血脂和糖尿病的重要目标。作者基于 TripleTOF 5600 高

分辨质谱开展全局脂质组学分析，发现了一种脂类分子：12,13- 二羟基 -9Z-
十八烯酸（12,13-diHOME）能够刺激棕色脂肪组织，进一步通过 MRMHR 模式

测定了该化合物在血液中的含量，发现 diHOME 在血液中的含量与肥胖指数

（BMI）和胰岛素的耐受成负相关关系。通过在体内补充 diHOME，发现体内

代谢加速，能够使棕色脂肪组更好的吸收游离脂肪，转化成热量。

 标签： 脂质组学，冷诱导，diHOME，MRMHR
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 作者单位： Faculty of Science and Technology, Tokyo University of Science, Japan

 中文翻译： 肠道微生物通过 PGE2 介导的抑制抗肿瘤免疫促进肥胖相关肝癌的发生

 文献出处： Cancer Discov 2017 (IF = 24.374), doi: 10.1158/2159-8290.CD-16-0932

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 肥胖增加患癌风险，但其促进肝癌发展的分子机制不明。本文借助 QTRAP 

5500 发现肥胖诱导的脂磷壁酸 (LTA，一种革兰氏阳性肠道微生物细胞壁成分 ) 
通过建立促进肿瘤增殖的微环境来促进肝癌发展。LTA 与肥胖诱导的肠道微生

物代谢物脱氧胆酸协同促进肝星状细胞 (HSC) 的衰老相关分泌表型 (SASP)，通

过 Toll 样受体 2 上调 SASP 因子和 COX 2 的表达。COX 2 介导的前列腺素 E2 

(PGE2) 通过 PTGER 4 受体抑制抗肿瘤免疫，从而促进 HCC 的进展。肠道微生

物介导的 COX 2 通路在肿瘤微环境 HSCs 中产生脂质 PGE2，在抑制抗肿瘤免

疫中起着重要作用，提示 PGE2 及其受体可能是非肝硬化 NASH 相关肝癌的新

的治疗靶点。基于 QTRAP 平台的脂质组学方法系统分析了样本中的脂质含量

变化，为该工作提供有力支撑。

 标签： 脂质组学，肥胖，肝癌
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脂质组学

 作者单位： 复旦大学基础医学院

 中文翻译： 功能脂质组学：棕榈酸通过调节膜流动性和葡萄糖代谢而影响肝癌的发展

 文献出处： Hepatology 2017 (IF = 14.079), doi: 10.1002/hep.29033

 质谱平台： SCIEX QTRAP 6500，QTRAP 4000

 质谱主要用途： 之前许多研究认为，饱和脂肪酸对正常细胞具有脂毒性作用，最终导致细胞

死亡。作者采用 QTRAP 质谱的最新研究发现，肝癌细胞的转移潜能与癌细胞

中棕榈酸含量负相关，颠覆了这一传统认知。本文报道在不同转移潜能的肝

癌细胞系中共鉴定到 1700 余种脂质分子。通过定量比较发现，随着肝癌细胞

转移潜能的升高，含棕榈酸的多种磷脂分子一致下调。这些数据显示了棕榈

酸的抑癌作用可能是通过降低细胞膜流动性和葡萄糖摄取能力实现的。

 标签： 功能脂质组学，肥胖，肝癌
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 作者单位： Department of Biology, Indian Institute of Science Education and Research, 

India

 中文翻译： 化学 - 遗传筛选鉴定了 ABHD12 是一种氧化磷酯酰丝氨酸脂肪酶 

 文献出处： Nat Chem Biol 2019 (IF = 13.843), doi:10.1038/s41589-018-0195-0  

 质谱平台： SCIEX X500R，TripleTOF 6600

 质谱主要用途： 氧化型磷脂酰丝氨酸 (PS) 是一种促凋亡的“来吃我”信号，是对活性氧（ROS）

升高的反应，但对其化学成分和代谢的研究甚少。作者利用一种在不同哺乳

动物细胞中产生 ROS 的小分子来检测，表征和研究哺乳动物细胞中氧化的

PS。通过化学遗传学筛选方法发现脂肪酶 ABHD12 可以水解氧化 PS。作者借

助 X500R 高分辨质谱对哺乳动物细胞株中脂质化合物进行了表征和鉴定，并

结合 X500R 的 MRMHR 性能，对磷脂进行了靶向定量分析。

 标签： 化学遗传筛选，脂质定性，磷脂定量，氧化磷酯酰丝氨酸脂肪酶，MRMHR
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脂质组学

 作者单位： Lipid Metabolism Project, Tokyo Metropolitan Institute of Medical Science, 

Japan

 中文翻译： PNPLA1 通过指导酰基神经酰胺生物合成在皮肤屏障功能中起关键作用 

 文献出处： Nat Commun 2017 (IF = 12.353), doi: 10.1038/ncomms14609

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+, QTRAP 4000

 质谱主要用途： 为研究 PNPLA1 突变引起常染色体隐性先天性鳞癣的机制，本研究基于高分

辨质谱的脂质组学技术研究了 Pnpla1_/_ 和 Abhd5_/_ 小鼠表皮脂质，并通过

QTRAP 技术分析磷脂。研究发现 PNPLA1 是一种在分化角质细胞中表达的酶，

在皮肤屏障所必需的脂质成分ω-O- 酰基神经酰胺的生物合成中起着至关重要

的作用。全局或角质细胞特异性 Pnpla 1 缺陷新生儿因皮肤通透性屏障缺损而

死亡，并伴有严重的经皮失水、角质层细胞间脂质层减少和角质细胞异常分化。

此外，补充酰基神经酰胺可部分恢复 Pnpla1-/- 角质细胞分化的改变。此结果

为了解皮肤屏障的形成和鳞癣病的发展提供了有价值的见解。

 标签： 脂质组学，磷脂，皮肤屏障， 鳞癣，酰基神经酰胺生物合成
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 作者单位： 清华大学精密仪器系精密测量技术与仪器国家重点实验室

 中文翻译： 在线光化学衍生化实现不饱和磷脂异构体的全面质谱分析 

 文献出处： Nature Commun 2019 (IF = 12.353), doi: 10.1038/s41467-018-07963-8  

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4500

 质谱主要用途： 基于质谱的脂组学是脂类结构分析的主要工具，但碳 - 碳双键 (C=C) 在不饱

和脂质中的有效定位和 C=C 位置异构体的识别仍具有挑战性。在此，作者通

过 Patern-Büchi 反应与液相色谱 - 串联质谱联用，建立了在线 C=C 衍生化的

大规模脂类分析平台，提供了关于脂质 C=C 位置异构体的丰富信息。作者应

用该技术在牛肝脏中发现了 200 多个不饱和甘油磷脂的 C=C 位置，成功鉴定

了 55 组 C=C 位置异构体。通过对乳腺癌和 2 型糖尿病患者组织标本的分析，

发现 C=C 异构体的比值受人际关系变化的影响比个体差异小得多，表明异构

体比值可用于脂类生物标志物的发现。

 标签： PB 反应，脂质 C=C 双键定位，脂质，位置异构体
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脂质组学

 作者单位： 清华大学精密仪器系精密测量技术与仪器国家重点实验室

 中文翻译： 聚合物涂覆转移富集技术用于生物体液中脂质直接质谱快速分析 

 文献出处： Angew Chem 2019 (IF = 12.102), doi: 10.1002/ange.201900011

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4500

 质谱主要用途： 作者建立了一种用于直接质谱分析的多孔聚合物涂层转移富集方法，能对少

量体液样品中脂质进行快速 (1 min) 质谱分析和定量；与基于 PB 反应的光化

学衍生法联用，可以快速测定脂质的 C = C 双键位置，并可用于脂质生物标

记物分析。

 标签： 聚合物涂层转移富集，脂质，C=C 双键，PB 反应，直接质谱分析
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 作者单位： 中国科学院遗传学与发育生物学研究所分子发育生物学国家重点实验室 

 中文翻译： 在钙释放中 TRIC 反离子通道活性的结构基础

 文献出处： PNAS 2019 (IF = 9.504), doi: 10.1073/pnas.1817271116

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 新型离子通道 TRIC 家族与高等脊椎动物的高血压、骨发育等密切相关。作者

借助 QTRAP 5500 对 TRIC 通道蛋白进行了脂质分析。在三维的蛋白结构中还

发现甘油二脂 DAG 的结合，揭示脂类分子可能调控 TRIC 通道的结构 - 功能。

这些研究揭示了 TRIC 离子通道具有新颖的调控机制。

 标签： TRIC，离子通道蛋白，脂质
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脂质组学

 作者单位： 中国科学院遗传学与发育生物学研究所分子发育生物学国家重点实验室 

 中文翻译： Mea6 通过协同调控 COPII 组装来控制 VLDL 的运输

 文献出处： Cell Rep 2016 (IF = 8.282), doi: 10.1038/cr.2016.75

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600，QTRAP 4500

 质谱主要用途： 脂质累积可能是由于肝脏中极低密度脂蛋白 (VLDL) 分泌紊乱所致，可导致脂

肪肝的发生。VLDL 是在内质网（ER）中合成的，并被转运到高尔基体，分泌

到血浆中。然而，VLDL 转运的分子机制目前还不清楚。文章表明肝细胞特异

性缺失脑膜瘤表达抗原 6 (Mea6) / 皮肤 T 细胞淋巴瘤相关抗原 5C (CTAGE5C) 
可导致小鼠严重脂肪肝和低脂血症。基于 QTRAP 的定量脂质组学和基于高分

辨质谱的蛋白质组学分析表明，Mea6/cTAGE5 缺失可抑制肝脏中不同类型的

脂质和蛋白质 ( 包括 VLDL) 的分泌。此外，还发现 Mea6/cTAGE5 与 ER 外壳

蛋白复合物Ⅱ (COPII) 的组分相互作用，当 COPII 被耗尽时，也会导致肝细胞

脂质累积。这些结果不仅揭示了调节脂质运输的几个新的因子，而且还发现

Mea6 在脂质运输中发挥关键作用。

 标签： 脂肪肝，COPII 组装，脂质组学，蛋白组学，Mea6
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 作者单位： Department of Internal Medicine, Division of Hypothalamic Research, University 

of Texas Southwestern Medical Center, USA

 中文翻译： 下丘脑 SF-1 的表达是运动有益代谢所必需的。

 文献出处： eLife 2016 (IF = 7.616), doi: 10.7554/eLife.18206

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 运动有许多有益的代谢效应。中枢神经系统 (CNS) 是调节能量平衡和协调全

身代谢的关键。然而，中枢神经系统在运动中调节新陈代谢的作用仍然不太

清楚。作者用基因工程小鼠评估了下丘脑腹内侧核 (VMH) 神经元对类固醇生

成因子 -1 (SF-1) 表达的需求，基于高分辨质谱的鸟枪脂质组学方法分析了样

品中的游离脂肪酸，探讨了运动对代谢的有益作用。作者发现 SF-1 减弱的

VMH 特异性缺失引起 (A) 脂肪量减少，(B) 血糖改善，(C) 与运动训练相关的

能量消耗增加。出乎意料的是，作者发现 VMH 中的 SF-1 缺失可以减弱骨骼

肌对运动的代谢反应。总之，这些证据表明 VMH 神经元内 SF-1 的表达有助

于运动中的新陈代谢。

 标签： 鸟枪脂质组学，下丘脑，运动，SF-1
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脂质组学

 作者单位： Neural Regeneration Laboratory and India Taylor Lipidomics Research Platform, 

Ottawa Institute of Systems Biology, Canada

 中文翻译： LC/MS 结合 DMS 技术用于血浆和脑脊液中脑苷脂异构体的定量研究

 文献出处： J Lipid Res 2019 (IF = 4.505), doi: 10.1194/jlr.D089797

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500, SelexION (DMS)

 质谱主要用途： 脑苷脂是动物细胞膜的重要组成部分，准确定量脑苷脂对疾病发病机制以及

疾病诊断具有重要作用，但量化脑苷脂异构体非常困难。作者建立了一种基

于 LCMS 结合离子淌度的分离方法，可以在一次进样中对脑苷脂同分异构体

进行分离和定量，具有快速、重现性好等优点。该方法拓展了 DMS 技术在糖

苷脂分析领域的应用，使生物样品中的脑苷脂种类得到明确的分离和量化，

从而使生物标志物的发现和药物的筛选成为可能。

 标签： 离子淌度，脑苷脂，异构体，脑脊液，分离，定量
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 作者单位： 中国农业科学院棉花研究所

 中文翻译： 脂质组学和 RNA 序列研究棉蚜茧蜂寄生的棉蚜脂肪调控 

 文献出处： Sci Rep 2017 (IF = 4.122), doi: 10.1038/s41598-017-01546-1 

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 6600

 质谱主要用途： 利用 TripleTOF 6600 高分辨质谱，结合脂质组学研究技术，对棉铃虫在棉蚜

茧蜂寄生前后组织的脂质组进行分析，共鉴定出 34 种甘油酯和 248 种甘油磷

脂。结果显示在棉蚜茧蜂寄生 3 天后，棉蚜体内甘油三酯的脂肪链组成和甘

油磷脂的含量均发生了显著的变化。该研究通过对棉蚜脂质代谢的研究，对

昆虫与拟寄生物体的互作关系进行了深入分析，有助于进一步提高拟寄生物

的产量。

 标签： 脂质组学，棉蚜，棉蚜茧蜂，寄生
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脂质组学

 作者单位： 北京大学公共卫生学院疫苗研究中心实验科学技术系

 中文翻译： 脂肪组学揭示精神分裂症发病及抗精神病药物治疗过程中代谢组学的变化

 文献出处： Metabolomics 2018 (IF = 3.511), doi: 10.1007/s11306-018-1375-3   

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 4600 

 质谱主要用途： 精神分裂症是一种常见的精神异常病症。作者借助 TripleTOF 4600高分辨质谱，

采用非靶向脂质组学和数据非依赖采集方法（SWATH），对精神分裂症患者

在药物治疗前后的脂质组进行了大规模分析，鉴定了 445 种脂质分子。这些

脂质分子对进一步了解精神分裂症的发病机理和开发新型抗精神病药物具有

重要意义。

 标签： 脂质组学，精神分裂症，SWATH，抗精神病药物
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 作者单位： Scripps Center for Metabolomics and Mass Spectrometry, The Scripps Research 

Institute, Department of Chemistry, Washington University, USA

 中文翻译： 自主代谢组学实现全景的代谢物快速鉴定

 文献出处： Anal Chem 2015 (IF = 6.042), doi: 10.1021/ac5025649 

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 本文作者证明在代谢组学样本分析中，TripleTOF 高分辨质谱在信息依赖采集

模式（IDA）下，动态背景扣除（DBS）功能有效地避免 MS/MS 的冗余采集。

即一个前级离子只采集数次 MS/MS 用于定性，避免同一个前级离子过多次的

MS/MS 采集以实现更多代谢物的 MS/MS 覆盖。利用 IDA 采集模式的非靶向

代谢组学分析中，作者利用 TripleTOF 5600 一次采样分析，能够同时采集数以

千计的 MS 和 MS/MS 质谱图。利用广泛应用的 XCMS 生物信息学统计软件和

最大的METLIN代谢物二级数据库，能够实现代谢组学样本中化合物的峰匹配、

鉴定、相对定量、以及多种统计分析；在数小时内完成样本间差异代谢物的

发现和鉴定，显著缩短代谢组学分析流程，提高分析通量。基于 TripleTOF 

5600 的 IDA 的代谢数据采集，以及 XCMS 和 METLIN 的数据处理的非靶向代

谢组学分析流程，将会在系统生物学层面上整合数据比较分析、代谢物鉴定

和代谢通路分析，促进非靶向代谢组学的发展。

 标签： 非靶向代谢组学，IDA，XCMS，METLIN
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代谢组学方法学研究

 作者单位： RIKEN Center for Sustainable Resource Science, Japan; Genome Center, 

University of California Davis, Davis, California, USA

 中文翻译： MS-DIAL：全面代谢组学分析的数据非依赖采集的质谱数据去卷积软件

 文献出处： Nat Methods 2015 (IF = 26.919), doi: 10.1038/nmeth.3393 

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+

 质谱主要用途： SWATH 技术在蛋白质组学分析中被证明有着优异的表现，但如何将该技术应

用于小分子分析还是很大的难题，其中最大的难题在于 SWATH 为数据非依赖

采集模式，生成的 MS 和 MS/MS 数据需要通过去卷积而加以归属。作者开发

了基于 TripleTOF 系统的数据非依赖采集技术的数据分析软件 MS-DIAL，该软

件可以高通量的对小分子化合物的 SWATH 质谱数据进行去卷积和定性分析。

他们将该方法应用于藻类植物的分类研究，借助 LipidBlast 数据库，鉴定了超

过 1000 种脂质，可以借助该结果对藻类进行化学分类。

 标签： MS-DIAL，SWATH，DIA，代谢组学，脂质
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 作者单位： 中国科学院上海生物与化学交叉研究中心

 中文翻译： 以代谢反应网络为基础的递归代谢物鉴定用于非靶向代谢组学数据分析

 文献出处： Nat Commun 2019 (IF = 12.353), doi: 10.1038/s41467-019-09550-x 

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+, TripleTOF 6600

 质谱主要用途： 为了大规模注释基于液质联用技术的非靶向代谢组学方法获得的代谢物信息，

作者开发了全新的 MetDNA 代谢注释策略。其理论支撑在于：在代谢反应网

络中，代谢物与其成对反应的相邻代谢物有相似的化学结构，从而其二级质

谱图也有一定的相似性。因此可以从有限的代谢物 MS/MS 谱库出发去鉴定未

知代谢物，然后将鉴定到的代谢物作为种子，利用代谢反应网络的关联，去

注释与它成对反应的相邻代谢物，循序递进，进行递归的注释分析。作者将

MetDNA 的数据算法应用到 TripleTOF 不同数据采集模式（IDA/DIA）采集的

各种生物样本的质谱数据解析中，一次实验能够鉴定到大约 2000 个代谢物。

MetDNA 数据分析策略为非靶向代谢组学数据解析提供了一个全新的思路。

 标签： MetDNA, 非靶向代谢组学，代谢物注解，代谢反应网络
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代谢组学方法学研究

 作者单位： 中国药科大学

 中文翻译： 代谢途径延伸法鉴定代谢标志物

 文献出处： Anal Chem 2018 (IF = 6.042), doi: 10.1021/acs.analchem.6b03757 

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+

 质谱主要用途： 为了克服目前代谢物数据库中 MS/MS 谱库不充分 , 未知物鉴定困难的现状，

作者开发了代谢途径扩展策略（MPE）。其原理基于：整个生物的代谢组是

由有限数量的起始代谢物经过多步的代谢反应而生成的，因此，能够通过起

始代谢物和代谢反应加以解析相关化合物。文章以肉碱类化合物为例来验证

该方法的可行性。鼠胃部被给予一定剂量的肉碱后，基于 TripleTOF 高分辨质

谱采集了处理组和对照组鼠的血浆和组织样本中的代谢物数据。肉碱刺激导

致鼠体内 97 个代谢物发生显著变化，利用 MPE 分析方法，作者成功鉴定了

其中的 93 个代谢物，显著多于传统数据库检索方法鉴定到的代谢物数量。从

而证明了 MPE 方法能够实现快速、可靠的代谢标志物鉴定工作。

 标签： 非靶向代谢组学，代谢标志物鉴定，代谢途径延伸，代谢反应
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 作者单位： Department of Cell and Metabolic Biology, Leibniz Institute of Plant 

Biochemistry, Germany

 中文翻译： 在非靶向代谢组学研究中发现受调控代谢物家族

 文献出处： Anal Chem 2016 (IF = 6.042), doi: 10.1021/acs.analchem.6b01569

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 基于质谱法的代谢物鉴定是制约代谢组学应用在生物医学或植物研究中的主

要瓶颈。作者提出了一种新方法来分析基于 TripleTOF 的非靶向，数据非依赖

采集的代谢组学数据。通过 MS 丰度和 MS/MS 谱的综合分析，实现了调控代

谢物家族的鉴定。该方法为比较代谢组学中的代谢调控提供了一个全局视角。

作者开发了网络应用程序“MetFamily”来实现该方法，MetFamily 提供了基

于 MS 信号强度模式与 MS/MS 水平上相应的结构相似性之间的动态连接。结

构相关代谢物被标注为代谢物家族，根据检测到的 MS/MS 的层次聚类分析。

通过主成分分析对 MS 模式进行联合检验，将此注释保存在加载中，有助于

在代谢物家族层面上解释比较代谢组学数据。为了证明这一理论，作者以一

种完全不受监督的方式，从野生型番茄属 LA 1777 中鉴定了两个特定于毛状

体的代谢物家族，并根据先前的文献和核磁共振证实了文中的发现。

 标签： 非靶向，代谢组学，SWATH，调控代谢物家族，MetFamily
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代谢组学方法学研究

 作者单位： Saw Swee Hock School of Public Health, National University of Singapore, 

Singapore

 中文翻译： 利用数据非依赖采集质谱数据和 MetaboDIA 流程建立非靶向定量代谢组学自

定义共识谱库

 文献出处： Anal Chem 2017 (IF = 6.042), doi: 10.1021/acs.analchem.6b05006

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+

 质谱主要用途： 数据非依赖采集质谱 (DIA-MS) 与液相色谱联用是非靶向代谢组学中 MS/MS
数据快速、自动采样的一种很有前景的方法。然而，在 DIA-MS 中，宽隔离

窗口产生的谱图包含碎片离子及其母离子的混合图谱。在一个完整的 MS/

MS 谱库中，这种母体 - 碎片离子图谱对于碎片离子的相对定量至关重要，

碎片离子是每种母离子的唯一代表。然而，现有的参考数据库不足以实现这

一目的，因为在不同的仪器中，小分子的碎裂模式可能有所不同。作者开发

了 MetaboDIA 软件，使用用户自己的数据依赖采集 (DDA) 数据建立自定义的

MS/MS 谱库，并利用 DIA 数据执行基于 MS/MS 的定量，从而与传统的基于

MS 的定量互补。MetaboDIA 还允许用户直接从 DIA 数据建立一个谱库，用于

大样本的研究。利用一个重复的海藻数据集，作者证明了用自定义的 MS/MS
库提取的碎片离子定量可以获得同基于 MS 母离子直接定量一样可靠的定量

结果。为了检验其在复杂样品中的适用性，又将 MetaboDIA 应用于临床血清

代谢组学数据中，建立了一个包含 1829 种化合物的 DDA 谱库，并基于该谱

库利用 DIA 数据进行了碎片离子定量，得到了灵敏的差异表达分析结果。

 标签： 非靶向，代谢组学，SWATH，MS/MS 定量，谱库
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 作者单位： 大连化学物理研究所

 中文翻译： 精确和批量鉴定小分子代谢物的本地数据库构建的综合策略

 文献出处： Anal Chem 2018 (IF = 6.042), doi: 10.1021/acs.analchem.8b01482

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+

 质谱主要用途： 代谢物鉴定是代谢组学研究中解释病理和生理过程调控机制的重要步骤。然

而，由于质谱的复杂性、代谢产物的化学多样性以及标准数据库的不足，基

于 LC-MSn 的代谢物鉴定仍然比较困难。本文提出了一种在非靶向代谢组学

研究中准确、批量鉴定代谢物的综合策略。首先，应用定义良好的流程生成

可靠和标准的 LC-MS/MS 数据，包括标准操作过程中的保留时间 TR、MS 和

MS/MS 信息。建立了一个包含约 2000 种代谢物的内部数据库，通过内部标

准的保留时间校准、母离子对齐和离子融合、自动 -MS/MS 信息提取和选择、

数据库批量搜索和评分等方法，对非靶向代谢谱中的代谢产物进行了鉴定。

作为应用实例，采用该策略分析了混合血清样本，并在正离子模式下鉴定了

202 种代谢物。这表明该策略对于基于 LC-MSn 的非靶向代谢组学研究是有用

的。

 标签： 非靶向，代谢组学，代谢物标准品数谱库
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代谢组学方法学研究

 作者单位： Harvard Medical School, USA

 中文翻译： 一种正负切换用于体液、细胞、新鲜和固定组织分析的质谱靶向代谢组学平台

 文献出处： Nat Protoc 2012 (IF = 12.423), doi: 10.1038/nprot.2012.024 

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 中心代谢网络和细胞的增殖、生长和存活息息相关，定量分析中心代谢网络

的代谢物有助于了解药物、遗传变异、以及环境等因素的刺激对代谢通路的

影响；同时也能在代谢层面上，促进对疾病发生机理的研究，为药物研发提

供帮助。本文作者基于 QTRAP 5500，开发了一个正负切换的中心代谢物定量

分析的靶向代谢组学方法。该方法基于 HILIC 色谱柱分离，利用正负切换的

MRM 扫描模式，能够在 15 分钟的色谱时间内定量分析 258 个主要的中心代

谢产物，包括三羧酸循环（TCA），糖酵解途径，磷酸戊糖途径，氨基酸代谢，

核苷酸代谢等。该分析方法适用于不同生物样本中极性代谢物的分析，包括

新鲜组织、癌细胞、体液和福尔马林 - 石蜡固定的肿瘤组织。通过不依赖于内

标的相对定量分析代谢物的含量变化，结合统计分析和代谢通路分析，以解

析代谢组变化的生物学意义。利用该平台，从代谢物的提取到每个化合物的

色谱峰面积积分，能在 12 个小时内完成 15 个生物样本的代谢组学分析。

 标签： 靶向代谢组学 , 258 内源代谢物，定量
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 作者单位： 中国科学院大连化学物理研究所

 中文翻译： 基于 SWATH 技术采集的拟靶向代谢组学离子对选择方法及其在 2 型糖尿病差

异代谢物发现中的应用

 文献出处： Anal Chem 2018 (IF = 6.042), doi: 10.1021/acs.analchem.8b02377 

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+, QTRAP 5500

 质谱主要用途： 结合非靶向和靶向代谢组学流程的优点，作者开发了全新的拟靶向代谢组学

策略。本文中作者利用 TripleTOF 高分辨质谱 SWATH 技术优异的二级质谱数

据采集能力高覆盖地采集混合样本中代谢物的一级和二级质谱数据。从中经

过优选后的代谢物的离子对信息无缝转接到 QTRAP 质谱上，进而实现一针进

样，高灵敏度、高稳定性、宽动态范围和高通量地定量分析上千个代谢物。

该拟靶向代谢组学策略应用到糖尿病血浆临床大样本的分析之中，实现了一

个方法同时开展 1373 种代谢物的高通量靶向分析，以发掘其潜在的代谢生物

标志物。

 标签： 拟靶向代谢组学 , SWATH，生物标志物，2 型糖尿病
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 作者单位： 大连化学物理研究所

 中文翻译： MRM-Ion Pair Finder: 一种基于液相色谱质谱的可将代谢组学研究中非靶向模

式转化为拟靶向模式的系统方法

 文献出处： Anal Chem 2015 (IF = 6.042), doi: 10.1021/acs.analchem.5b00615

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+，QTRAP 5500

 质谱主要用途： 拟靶向代谢组学是一种结合了靶向和非靶向方法优点的新策略。该策略通过

信息依赖采集 (IDA) 从四极杆飞行时间 (Q-TOF) 质谱中获取代谢物及其产物离

子，然后选择目标离子对，并通过多重反应监测 (MRM) 在三重四极杆类质谱

上测量它们。从成千上万个离子中挑选离子对是拟靶向策略中最耗时的一步。

为此作者开发了一种系统的、自动化的方法和软件 (MRM-Ion Finder) ，通过

母离子匹配、MS/MS 碎片提取和剔除、特征碎片离子选择和离子融合来获得

特征 MRM 离子对。为了检验该方法的可靠性，首先分析了 15 种代谢物标准

品混合物，正确地选出了具有代表性的离子对。在此基础上，对混合血清样

本进行了进一步的研究，并通过人工选择进行了验证。最后，与商品化的峰

对齐软件进行了比较，得到了较好的代谢产物的特征离子覆盖率。作为方法

的验证，该方法被应用于肝癌的代谢组学研究，从血清中以正离子模式定义

了 854 个代谢物离子对。该方法提供了一种高通量的获得 MRM 离子对的拟

靶向代谢组方法，改善代谢物覆盖率，并促进更可靠的生物标记物的发现。

 标签： 拟靶向，非靶向，代谢组学，MRM ion Finder，MRM
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 作者单位： 华中农业大学

 中文翻译： 一种新的大规模检测、鉴定和定量大量靶标代谢物的新方法及在水稻代谢组

学研究中的应用

 文献出处： Mol Plant 2013 (IF = 9.326), doi:10.1093/mp/sst080

 质谱平台： SCIEX QTRAP 4000

 质谱主要用途： 本篇文献首次报道在 QTRAP 平台上建立广泛靶向代谢组学分析流程。作者使

用 QTRAP 仪器的 MIM-IDA-EPI 的采集模式建立代谢物的二级标签谱图库，共

从水稻样本中获得了 698 中代谢物的二级谱图，其中 135 代谢物被成功鉴定。

基于建立的二级标签谱图库作者进一步优化 MRM 方法，并在 QTRAP 仪器上

对水稻中的 277 种代谢物进行了大规模的定量分析，展示了广泛靶向代谢组

技术在水稻代谢组研究中的重要作用。

 标签： 水稻，广靶代谢组学，MIM-EPI
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 作者单位： Northwest Metabolomics Research Center, Department of Anesthesiology and 

Pain Medicine, University of Washington, USA

 中文翻译： 全面优化的靶向质谱：可靠的高覆盖度的代谢组学分析

 文献出处： Anal Chem 2015 (IF = 6.042), doi: 10.1021/acs.analchem.5b03812

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 靶向检测是基于质谱的代谢组学最重要的方法之一，但其主要限制是分析中

所使用的目标代谢物的数目有限，降低了代谢物覆盖率。鉴于此，作者开发

了全局优化目标 (GOT)-MS 的新方法，它结合了代谢组学分析中目标检测和

全局谱分析的许多优点，包括检测未知信息的能力、广泛的代谢物覆盖范围

和出色的定量。GOT-MS 的关键步骤是利用三重四极杆类液质联用质谱（如

QTRAP）对母离子和产物离子进行全局搜索。以血清代谢物的测定为研究对

象，在 60-600 Da 的质量范围内，在正、负电离模式下获得了 595 种母离子

和 1890 种 MRMs。对被测试的许多 MRMS 代谢物，GOT-MS 的分析性能优于

或至少可与基于 Q-TOF 的非靶向全面分析结果相媲美。以结直肠癌血清代谢

物研究为例，GOT-MS明显优于含有~160生物重要代谢物的大型靶向MS分析，

并为传统的 Q-TOF 全局分析提供了一种补充方法。因此，GOT-MS 能扩展和

优化 QQQ-MS 的检测能力，并具有显著促进基础和临床代谢研究的潜力。

 标签： 靶向代谢组学，母离子，产物离子，全局搜索，GOT-MS
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 作者单位： Institute of Pharmaceutical Sciences, University of Tübingen, Germany

 中文翻译： 基于 UHPLC-ESI-QTOF 的 SWATH 数据非依赖采集技术全景采集冠状动脉疾病

中血小板脂质组的 MS/MS 质谱图

 文献出处： Anal Chim Acta 2019 (IF = 5.123), doi: 10.1016/j.aca.2018.08.060 

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600+

 质谱主要用途： 本文报道了作者利用超高效液相色谱连接 TripleTOF 5600+ 高分辨质谱仪分析

平台，开发了基于全景数据非依赖采集模式 SWATH 技术的非靶向脂质组学分

析方法，并应用于不同心血管类病人的血小板脂质组分析。SWATH 技术能够

采集每一个生物样本在整个色谱洗脱过程中完整的 MS 和 MS/MS 质谱数据，

因此能够基于前级离子或者碎片离子提取相应的色谱图。SWATH 采集的 Q1
隔离窗口是可以动态调整变化的，这个参数的优化可以提高血小板脂质组的

覆盖度。当 SWATH 的 Q1 隔离窗口宽度设为 5 Da 时，此时前级离子的选择

性就接近于 MRM 方法的选择性，从而实现低丰度的氧化磷脂类的检测。开放

的软件 MS-DIAL 能够自动处理 SWATH 采集的数据，完成脂质的鉴定工作。

在这个实验中，作者共检测到了 1971 个特征峰，其中的 611 个实现了结构

的解析。 

 标签： 非靶向脂质组学 , SWATH，DIA，MS-DIAL
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 作者单位： Zora Biosciences Oy, Finland

 中文翻译： 基于差分离子淌度质谱的“鸟枪法”脂质组学分析

 文献出处： Anal Chem 2018 (IF = 6.042), doi: 10.1021/ac5021744 

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500, QTRAP 6500, SelexION

 质谱主要用途： 作者在本文中报道利用差分离子淌度质谱 (DMS) 作为一种快速且能预测的分

离技术，结合具有定量定性能力的 QTRAP 质谱开展“鸟枪法”脂质组分析。

本文以磷脂类（PLs）分析为例，结果表明离子化后的不同类磷脂分子可经过

DMS 的差异的补偿电压得到分离。DMS 的分离受到磷脂离子的质核比、离子

的结构、改性剂等多因素的影响。DMS 分离技术能够简化脂质分析，实现复

杂提取物中脂质组的高稳定性和高通量的分析。同时不同脂质在 DMS 分离的

可预测性有助于实现不同磷脂类之间的同分异构体和同重异构体的正确归属，

大幅度减小鉴定的假阳性率，从而解决了这一传统“鸟枪法”脂质学分析面

临的最大技术难点。总之，DMS技术提供了一个全面的定量脂质组学分析技术，

适用于大量复杂样本的高通量脂质分析。

 标签： 脂质组学，QTRAP，SelexION，DMS，鸟枪法
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 作者单位： Yale University School of Medicine, USA

 中文翻译： 完整的、步进的基于质量同位素异构体的 TCA 循环的代谢流分析

 文献出处： Cell Metab 2015 (IF = 20.565), doi: 10.1016/j.cmet.2015.08.021  

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500, SelexION

 质谱主要用途： 三羧酸循环（TCA）是生命体氧化代谢和生物合成代谢的中枢，它是一个氧化

代谢途径，其速率被证明与 O2 消耗、CO2 产生、线粒体膜电位和 ATP 合成

相关。然而 , TCA 循环的部分代谢物（如参与生物合成、信号或产生能量等途

径）的交换、导入、导出或无效地循环路径都导致了 TCA 循环的高度复杂化。

代谢流技术正是通过分析代谢网络中代谢物的物质流动规律，解析代谢网络

中的流量分布，了解代谢网络的调控规律。作者开发了一个多坐标同位素异

构体质谱谱图分析（MIMOSA）平台， 能够进行步进式代谢流分析糖酵解和

线粒体代谢速率。利用差分离子淌度技术（SelexION）分离和基于 QTRAP 的

靶向同位素异构体分析，MIMOSA 平台能够解析 [U-13C6]- 葡萄糖代谢产物乙

酰辅酶 A、草酰乙酸脂和柠檬酸中的标记位置信息，也能通过 13C 标记位置确

定代谢前体和其产物的含量变化信息，从而计算出重要的代谢速率，如丙酮

酸脱氢、β- 氧化、丙酮酸羧化、异柠檬酸脱氢、PEP/ 丙酮酸循环等。总之结

合离子淌度和 QTRAP 质谱的 MIMOSA 平台能够完整地分析同位素标记的糖酵

解和 TCA 循环的代谢流信息，为生物学研究提供直接的技术支撑。

 标签： 代谢流，QTRAP，SelexION，DMS，TCA 循环
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 作者单位： Department of Bioengineering, University of California, USA

 中文翻译： 基因组学和药效学中发现代谢的个体化全细胞动力学模型

 文献出处： Cell Systems 2015 (IF = 8.406), doi: 10.1016/j.cels.2015.10.003

 质谱平台： SCIEX QTRAP 5500

 质谱主要用途： 了解个体差异是个体化医学的基础。然而，在个体基因型数据的背景下解释

复杂的表型数据，如多室代谢组学图谱，由于细胞内部和细胞间的相互作用

而变得复杂，这仍是一个尚未解决的挑战。作者基于禁食状态血浆和红细胞

代谢组学以及全基因组基因分型，建立了 24 名健康人红细胞代谢的多组学、

数据驱动、个体化全细胞动力学模型。结果表明，个性化动力学速率常数，

而不是代谢物水平，能更好地代表基因型。此外，个体间红细胞动力学的变

化发生在循环的时间尺度上，这表明所检测到的差异在生理上起着一定的作

用。最后，作者采用这些模型来识别药物副作用 ( 利巴韦林引起的贫血 ) 的危

险个体，以及遗传变异 ( 三磷酸酶缺乏 ) 如何防止这种副作用。这项研究证明

了个体化动力学模型的可行性，作者预计它们的应用将加速个体代谢变化特

征的发现。此研究中代谢谱是基于 QTRAP 技术采集和分析的。

 标签： 靶向代谢组学，个体化，药效学，基因组学，动力学模型
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 作者单位： Department of Pharmacy, Analytical Biochemistry Group, University of 

Groningen, the Netherlands

 中文翻译： 生物样品中醛酮的综合定量和鉴定

 文献出处： Anal Chem 2014 (IF = 6.042), doi: 10.1021/ac500810r 

 质谱平台： SCIEX TripleTOF 5600

 质谱主要用途： 未知物鉴定仍是基于质谱的代谢组学筛选实验的瓶颈。鉴于此，作者提出了

一种新方法，通过向质谱数据中添加化学信息，方便生物样品中含有醛和酮

基团的分析物的识别和定量。该策略是基于对甲苯磺酰肼 (TSH) 的快速自动

针上衍生化。基于超高效液相色谱分离，QTOF 高分辨质谱的 SWATH 采集模

式检测得到的 TSH- 腙。衍生化使小的、难电离或难保留的分析物质能够在两

种极性下被反相色谱和电喷雾电离。带负电荷的 TSH- 腙离子在碰撞诱导离

解时表现出一种简单且可预测的碎裂模式，从而可以通过标记片段离子 (m/z 

155.0172) 对未知醛和酮进行化学选择性筛选。基于 SWATH，在 QTOF 工作

流框架内启用了所建议的衍生路线的目标和非目标应用场景。该方法能同时

定量和识别含有醛和酮基的分子，使用来自不同化合物类别的 61 个目标分析

物和 13C 标记的酵母基质证明了该方法的能力。以吲哚 -3- 乙醛为例，对生物

样品中的未知物进行了详细的鉴定。

 标签： 代谢组学，SWATH，醛、酮、代谢物鉴定
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