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摘  要 

代谢组学是系统生物学的一个分支，是继基因组学、转录组学、蛋白质组学之后发展起来的一门交叉学

科，在基因功能鉴定、生物系统研究、中医药领域等方面得到了广泛的应用。以组群指标分析为基础，

以高通量检测和数据处理为手段，采用质谱联用不同色谱模式以及代谢轮廓分析方法已成为植物代谢组

学的主要技术平台，因其具有整体性、动态性和全面性研究特点受到广泛关注。本综述总结了近些年来

植物代谢组学在药用植物中不同种次生代谢产物中的研究进展，包括药用植物中的萜烯类、黄酮类和生

物碱类，从而揭示植物代谢物动态变化趋势，为药用植物的质量评价提供了重要的参考价值。 
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Abstract 
Metabolomics is a branch of systems biology, a cross-disciplinary discipline developed after genomics, 
transcriptomics, and proteomics, which has been widely used in the field of gene function identification, 
biological system research, and Chinese medicine. Qualcomm, based on cluster analysis, with high-
throughput detection and data processing, Mass spectrometry combining different chromatography 
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models and metabolic profiling methods has become the main technical platform for plant metabo-
lomics, and has received wide attention because of its holistic, dynamic and comprehensive research 
characteristics. This review summarizes recent advances in plant metabolomics of different second-
ary metabolites in medicinal plants. It includes flavonoids, terpenes and alkaloids in medicinal plants, 
thus revealing the dynamic changes of plant metabolites and providing important reference value for 
the quality evaluation of medicinal plants. 
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1. 前言 

代谢组学是研究生物体内代谢物在不同生理状态下的变化及其与生物学过程之间关系的学科，20 世

纪 90 年代末，代谢组学的概念就已经在微生物领域出现[1]，随后 Trethewey 提出了代谢组学在植物领域

的重要性[2]。代谢组学特指对存在于组织、细胞或生物体中维持其正常生长和功能的大量低分子量(相对

分子质量 < 1000)代谢物进行定量和定性分析。代谢组学现在被认为是一个广泛的、敏感的、实用的方法

去研究任何有机体的有用的微量成分，利用高通量技术，如质谱和核磁共振，对生物体内代谢产物进行

全面、系统的分析。代谢组学可分为不同层次的分析，包括靶标分析、代谢轮廓分析、代谢指纹分析和

代谢组学分析。其目标是揭示代谢通路的调控机制，发现代谢标志物，并探索其在健康和疾病中的作用，

为健康管理、疾病诊断和治疗提供科学依据。分析手段包括液相–质谱联用(LC-MS)、气相–质谱联用

(GC-MS)、毛细管电泳–质谱联用(CE-MS)、超高效液相色谱–质谱联用(UPLC-MS)、四极杆飞行时间质

谱(FTICR-MS)、基质辅助激光解吸电离(MALDI)、离子迁移谱(IMS)、核磁共振(NMR)、四级杆飞行时间

(Q-TOF)等已成为植物学领域用于分析非生物胁迫响应的有力分析工具[3] [4]、多样性[5]、进化[6]以及生

长和发育调控[7]。代谢组学在植物科学研究中发挥了突出的作用，代谢物谱能够直接反映植物整体的生

理生化状态[8]，从研究不同气候胁迫下的胁迫特异性代谢产物，评估候选代谢基因的功能，分析植物细

胞的生物学机制，以及解剖响应各种生物和非生物胁迫的基因型–表型关系[9]。 
植物代谢组学是代谢组学的重要分支，专注于研究植物体内代谢物在不同生理状态下的变化及其与

生物学过程的关系，植物代谢组学是对植物的某一组织或细胞在一特定生理时期内所有低分子量代谢产

物同时进行定性和定量分析。它是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，从宏观角度研究生物机体的生化变化，从而监控或者评价基因功能。许多植物代

谢物是中药的活性成分，其种类和含量随品种、生长环境、采集季节以及炮制方法等因素而变化。因此，

中药的质量问题主要就是植物代谢组的问题。由于环境因素、植物有效部位对中药药效(或价值)有一定影

响，而代谢组学法可以有效检测这些因素，植物代谢组学为深入研究开发中药资源创造了新的研究平台。

植物代谢组学应用的高灵敏度、高通量检测技术，可同时对大量代谢物进行定性定量分析，较为全面地

研究植物不同时期或者不同部位代谢物种类与含量变化，并进一步通过这些变化来推测相应的代谢途径

和代谢网络；也可用来研究不同生长环境对植物代谢的影响，从而对植物进行分类，推测亲缘关系。由

于植物利用复杂的机制来维持体内主要代谢物水平的相对稳定，因此对植物代谢组的分析力求可检测样
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品中每种代谢物，这是进行功能基因组学研究和植物质量控制的基础。 
到目前为止，很多研究已经进行了植物代谢组分析[10]。GC-MS 一般适用于分析植物生长发育过程

中生存和繁殖所必需的初级代谢物，如碳水化合物、蛋白质、脂质、核酸等，而 LC-MS 则更适合评估一

大批植物次生代谢物，包括生物碱、类黄酮、酚类化合物等[11]。大多数研究使用 GC-MS 或 LC-MS 技

术根据物质的特性来确定代谢物[12]。Fiehn [13]对笋瓜 Cucurbita maxima 的叶柄脉管和叶片抽提物进行 
GC-MS 分析，得到了四百多个峰，通过与质谱数据库比对，初步鉴定出 90 个化合物，并比较了叶柄与

叶片之间在糖、氨基酸等代谢物组分方面的差别；Davuluri [14]应用代谢组学方法研究了基因改造西红柿

中与人体健康相关的成分类胡萝卜素和解毒的黄酮类成分与野生株的差别；Hirai [15]应用 HPLC2FTMS
技术研究发现硫磺和氮对拟南芥中芥子苷的代谢途径具有重要影响，并显示出相当大的相关性；Aharoni
等[16]研究了番茄成熟过程中茄红素等一系列代谢产物的动态变化过程，从而对番茄的成熟机制有了进

一步的了解，为加快番茄成熟速度打好了基础；Lemo [17]利用 GC-MS 测定了迷迭香(Rosmarinus offici-
nalis)的精油成分，并利用 LC-MS 对其提取物成分进行了评价，发现夏季采集的精油和提取物中樟脑和

鼠尾草酸含量较高，具有较高的抗氧化和抗菌活性，这一结果为全面了解植物代谢物提供了可能；Zhang 
[18]采用气相色谱–质谱联用技术分析了柳针叶的非靶向代谢组，探讨了不同季节的代谢差异；Takada 
[19]用超临界水处理日本杉木，进行凝胶渗透色谱(GPC)和 GC-MS 分析，检测到 31 种单体化合物和 22
种二聚化产物；Xie [20]利用 GC-MS 对不同产地的柳杉针叶精油样品进行了分析，鉴定出 87 种化合物，

揭示了柳杉针叶精油样品中化学成分的差异是遗传和环境共同作用的结果，为选择柳杉针叶和含有重要

化合物的精油提供了参考。Qian [21]利用 UHPLC-QTOFMS 对山茱萸进行多变量数据统计分析，鉴别出

了山茱萸原料和加工产品之间的 17 种不同的化合物，揭示了山茱萸关键化合物与颜色的关系；Falco Beer 
[22]采用 GC × GC-MS、LC-QToF-MS 两种互补的代谢组学平台，研究了兰花不同组织部位的代谢组学，

所表征的代谢物包括大量的糖类、氨基酸、脂肪酸和胺，兰花特有的次级代谢物如黄酮类、萜类化合物，

揭示了兰花不同组织部位特有次级代谢物的差异。这些都能够充分地说明植物代谢组学在不同种植物次

级代谢产物中得到了广泛地应用。 

2. 代谢组学的研究技术与研究内容 

代谢组学的研究技术发展迅速 

代谢组学是研究生物体内代谢物在不同生理状态下的变化及其与生物学过程之间关系的学科，代谢

组学特指对存在于组织、细胞或生物体中维持其正常生长和功能的大量低分子量(相对分子质量 < 1000)
代谢物进行定量和定性分析。代谢组学现在被认为是一个广泛的、敏感的、实用的方法去研究任何有机

体的有用的微量成分，利用高通量技术，如质谱和核磁共振，对生物体内代谢产物进行全面、系统的分析。 
根据研究目的及用途的不同，代谢组学可分为不同层次的分析，包括靶标分析、代谢轮廓分析、代

谢指纹分析和代谢组学分析。其目标是揭示代谢通路的调控机制，发现代谢标志物，并探索其在健康和

疾病中的作用，为健康管理、疾病诊断和治疗提供科学依据。分析手段包括液相–质谱联用(LC-MS)、气

相–质谱联用(GC-MS)、毛细管电泳–质谱联用(CE-MS)、超高效液相色谱–质谱联用(UPLC-MS)、四极

杆飞行时间质谱(FTICR-MS)、基质辅助激光解吸电离(MALDI)、离子迁移谱(IMS)、核磁共振(NMR)、四

级杆飞行时间(Q-TOF)等已成为植物学领域用于分析非生物胁迫响应的有力分析工具、多样性、进化以及

生长和发育调控。 

3. 药用植物次级代谢产物概述 

1、药用植物次级代谢产物的分类 
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植物代谢物包括丰富多彩的初级代谢物和次级代谢物。初级代谢物是必需的代谢产物，被植物细胞

消耗如葡萄糖、氨基酸、核苷酸等，与基本的生存和生长过程密切相关。植物次级代谢物是植物在长期

进化过程中与环境相互作用的结果，由初级代谢物派生。而次级代谢物在植物的不同部位或原位或非原

位进行多种活动，次级代谢物的合成受其位置的限制，因为每个器官对次生代谢物的需求不同。根据次

级代谢物生物合成途径和化学结构，次级代谢物大致可分为三大类：(i) 萜类化合物(萜烯类、植物挥发

物、甾醇、类胡萝卜素、皂苷和糖类)；(ii) 酚类化合物(黄酮类、酚酸、木质素、木脂素、香豆素、二苯

乙烯和丹宁)；(iii) 含氮化合物(生物碱、硫代葡萄糖苷和氰苷) [23] [24]。本篇综述主要针对植物代谢组学

在三大类化合物中的代表性化合物萜烯类、黄酮类、生物碱类化合物中的应用进行展开论述。 
大多数化合物和化合物类别在不同植物类群中广泛表达。例如，萜烯(异戊二烯)是最多样化的化合物

类别之一，作为主要的植物化合物类别和植物挥发性主要成分，具有多种生态功能[25]。其中一些化合物，

如 β-石竹烯、柠檬烯和芳樟醇，以及苯丙素类苯甲醛和水杨酸，在所有被研究的植物中存在 50%~70% 
[26]。 

2、药用植物次级代谢产物的药理作用 
植物次级代谢产物作为药理作用跨越了几千年，然而，对植物次级代谢产物进行特定功能注释的分

析仅在两百年前才开始引起人们的注意，其中最早研究的是罂粟中的吗啡[27]。植物次级代谢物在植物抵

御真菌、病毒、细菌和喂养食草动物方面发挥着多种作用[28]。一些植物次级代谢产物具有化感活性作用，

而另一些则作为与共生昆虫(如传粉媒介和种子传播者)进行化学交流的信号转导器[29]。最近对几种植物

次级代谢产物的杀虫剂和除草活性进行了调查。大约 40%的商业药物是使用植物次级代谢产物作为有效

成分合成的[30]。例如，抗癌药物紫杉醇(Taxol)和抗疟疾药物青蒿素(Artemisinin)就是由萜烯合成的[31]。
酚类化合物可以阻止帕迪蚜(Rhopalosiphum padi)和细粒细粒蚜(Galerucella lineola)取食小麦植株，还可以

延缓棉蚜(Aphis gossypii)在棉花植株上的成熟和降低繁殖力[32]。200 年来的现代化学和生物学已经描述

了初级代谢物在细胞分裂和生长、呼吸、储存和繁殖等基本生命功能中的作用。 
3、植物次级代谢物对环境因子的响应 
药用植物是不同植物化学化合物的来源，在其生长发育过程中受到各种环境胁迫。温度、二氧化碳、

光照、臭氧、土壤水分、土壤盐分和土壤肥力等不同的生态限制因子对药用植物的生理生化反应和次生

代谢过程有显著影响。环境因素是药用植物生长和存在的主要限制因素，研究发现同种植物在应对不同

的环境会产生特定的次级代谢物，那是因为植物能够产生特定的定性和定量的化合物去应对环境压力

[33]。温度是主要的气候变化能够显著地影响在环境急剧改变时，造成植物进行光合作用时次级代谢物的

分布，例如：当温度升高至物种最适水平时，植物的生长(节和叶出现率)增加，而低温则限制了植物的生

长、叶片发育和光合作用。此外，可以推测这些随季节和平均温度的次级代谢物的变化可能会在未来改

变某些物种的培育与种植面积。例如：Yuan 观察铁皮石斛(Kimura & Migo)在野生、仿生和温室三种不同

栽培模式下的反应，结果表明：野生环境中多糖、总生物碱和总黄酮含量较高，其次是仿生环境和温室

环境，研究发现代谢物含量随着温度的升高而下降，这表明铁皮石斛是喜好阴避环境，过高的温度对它

的生长有害，这表明温度对植物生长和次级代谢物合成的影响不是单一的，表明物种具有特异性[34]；二

氧化碳被认为是阻碍药用植物生理过程的主要温室气体。植物适应环境的改变是代谢过程的变化，而代

谢的变化影响了植物的次级代谢产物，而植物的次级代谢产物是药用植物活性的基础[35]。例如：在对玫

瑰茄的典型研究中，UKMR-2 的 CO2的浓度从 400 μmol mol−1升高到 800 μmol mol−1时，花萼产量和总

酚浓度均有所增加[36]。此外，华重楼(Paris polyphylla var. yunnanensis)，一个传统的中国药用植物，在

CO2 浓度升高的条件下，云南西部地区的生物活性和生物活性物质含量均高于云南中部地区。表明：云
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南西部的华重楼品种对 CO2的敏感性高于云南中部品种，云南西部的华重楼品种是高 CO2环境下的潜在

候选者[37]；紫外线是一个重要的环境影响因素，黄酮类在紫外线保护中的作用也在 Bieza 和 Lois 的研

究中得到了支持，他们从中分离出了一个耐受高水平 UV-b 辐射的拟南芥突变体[38]。此外，Nascimento
发现落地生根叶子中的酚类和黄酮类含量随着紫外线(UV)辐射的增强，含量逐渐增加[39]；干旱也是一个

重要的环境因素影响植物的次级代谢物含量的变化。例如：黄芩，一个传统的中草药植物，黄芩苷的含

量在轻度胁迫下升高，在重度胁迫下降低，结果证明：适当的干旱条件可能通过刺激黄芩苷生物合成关

键酶的表达和活性来促进黄芩苷的积累。此外，光照、土壤盐度、土壤肥力等环境因素的改变都会影响

植物次级代谢物的生成[40]。 

4. 植物代谢组学在次生代谢产物中的应用实例 

1、在药用植物萜烯中的应用 
萜烯是自然界中最大和最多样化的植物次级代谢产物[41]，是植物用于拮抗和互惠相互作用的信息

和防御载体。“萜烯”一词由杜马于 1866 年提出，源于拉丁语“松节油”(Balsamum terebinthinae)，一

种从松树中提取的液体。萜烯是最大的天然产物，具有显著的结构变化，包括线性碳氢化合物或碳环骨

架。大约有 55,000 个已知成员[42]。萜烯经过氧化、氢化或脱氢形成萜类化合物。萜烯的分类基于 Wallach
于 1887 年提出的异戊二烯单元(C5H8)，这是一种形成萜烯骨架的 5 碳化合物[19]。二磷酸异戊烯基(IPP)
单元及其异构体二磷酸二甲基烯基(DMAPP)是萜烯的生物合成前体。萜烯在高等植物、柑橘类、针叶树

和桉树中含量丰富，广泛分布于这些植物的叶、花、茎和根中。在抵御生物和非生物胁迫方面发挥着重

要作用，研究表明，植物激素脱落酸(ABA)触发防御机制，如通过调节膜特性促进对干旱和水分胁迫的反

应[43]。此外，萜烯化合物具有抗真菌、抗菌、抗病毒和抗寄生虫作用，它们阻止食草动物进食，并被用

作杀虫剂来储存农产品[44]。由 Teucrium marum (猫百里香或猫香)产生的甲基环戊类单萜是一种对蚂蚁

和蟑螂的驱避剂。 
萜烯类含量受季节变化影响[45]。Zhang [46]利用 LC-MS/MS 靶向分析测量了 6 个不同发育阶段的山

核桃中的萜类化合物，随着发育时期的增加，萜烯类化合物逐渐减少，揭示了山核桃种子发育过程中萜

烯类代谢物含量、相关代谢和重要调控途径的差异；Tang [47]整合代谢组学和转录组学分析揭示了大麻

同源四倍体及其二倍体后代细胞中苯丙素和萜烯类物质积累的差异，结果显示，在大麻四倍体和二倍体

中，大麻二酚和四氢大麻二酚的含量没有明显的差异，在多倍体发生后，一些转录因子作为调节因子影

响代谢生物合成，此外，一些关键的催化基因，与苯丙素代谢途径相关，被鉴定为多倍体调节，这项研

究提高了对大麻自多倍体效应的全面认识，并为多倍体育种在提高工业大麻重要次生代谢产物提供了新

的见解[48]；Zhang 整合转录组学和代谢组学揭示了不同季节柳杉针叶中萜烯类和黄酮类生物合成的差

异，在夏天，柳杉针叶中的 2-甲基季戊四醇 4-磷酸(MEP)通路中的 DXS、DXR、ispH 和 GGPS 高表达，

促进了萜类物质尤其是二萜类物质的积累。在冬天，柳杉针叶中，HCT、CHS、CHI、F3H、F3’H、F3’5’H、

FLS、DFR 和 LAR 9 个参与类黄酮生物合成的基因高表达，促进了类黄酮的积累。本研究拓宽了柳杉针

叶因季节变化引起的代谢和转录组学变化的认识，为柳杉针叶的适应机制及其代谢物的提取提供了参考；

Liang [49]利用非靶向代谢组学分析三叶橙(Poncirus trifoliata)幼苗接种菌根真菌(Rhizophagus intraradices)
后，在水分充足和土壤干旱条件下根系代谢物的变化，研究发现，土壤干旱条件下，根菌根真菌的定殖

率为 70%，土壤湿润条件下为 85%，接种菌根真菌增加了根和茎生物量。另外，AMF 的定殖引发了几乎

所有萜烯类化合物的减少，但是 β-石竹烯在干旱条件下被菌根真菌上调，这表明挥发性有机化合物可能

增加，从而引发植物的防御反应。 
2、植物代谢组学在药用植物黄酮中的应用 
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黄酮类化合物是一类富含蔬菜、水果、谷物和茶叶的天然多酚类物质。在化学结构上，黄酮类化合

物以 3 个环(C6-C3-C6)为基本骨架，根据中心杂环的氧化程度来划分，黄酮类化合物一般分为黄酮醇、

黄酮、异黄酮、花青素、黄烷酮、黄烷醇和查尔酮 7 个亚类。黄酮类化合物通常以糖苷的形式积聚在植

物细胞的液泡中，在植物中，黄酮类化合物通常存在于花、叶和种子中，有助于植物与固氮细菌和丛枝

菌根真菌的相互作用，从而促进植物对养分的吸收，黄酮类化合物被认为编码影响大量生物相互作用结

果的化学信息，从而控制营养循环和群落动态等大规模生态过程[50]；黄酮类化合物最突出的功能之一是

保护植物免受非生物(如干旱、盐、紫外线辐射和热)和生物(如昆虫和病原体的攻击)胁迫[51]；最常见的

是，研究报道类黄酮在活性氧(ROS)的调节中起作用，并具有紫外线筛选机制[52]；黄酮类在人类饮食中

很常见，具有抗氧化作用以及其他生物活性(例如，抗菌和抗炎特性)，可降低疾病风险。 
植物代谢组学在药用植物黄酮中应用广泛，Mucci 等[53]团队研究了柠檬不同部位的代谢谱。Zhang 

[54]采用高分辨魔角旋转核磁共振(HR-MAS NMR)技术对柠檬果实的黄酮类、反照率、果肉、油腺和种子

进行了研究。在反射率中，检测到黄酮类化合物的清晰信号，如橙皮苷和芦花苷，这些信号也被高效液

相色谱(HPLC)分析鉴定出来；黄酮类化合物作为茶树的主要次生代谢产物，黄酮类的生物合成随温度和

光照的增加而增加；Xin Yin [55]利用 MALDI-MSI 和 LC-MS 技术对野生和栽培大豆进行了代谢组学比

较分析，揭示了大豆种子代谢途径固有的复杂性和多样性，其中黄酮类化合物是野生大豆与栽培大豆差

异最大的一类化合物，也是所鉴定的差异代谢物中所占比例最高的一类，研究中发现，野生大豆种皮中

大多数代谢物类型含量高于培育大豆，培育大豆胚芽中黄酮类含量高于野生大豆，表明野生大豆具有更

强的环境适应性和潜在的营养物质；Li 利用 LC-MS 靶向分析揭示了中国四川、新疆、青海不同来源的大

麻的化学成分差异，来自新疆和青海的大麻叶积累了较高的黄酮类葡萄糖醛酸苷，高于四川，研究发现

大麻叶片中黄酮类化合物的变异具有潜在的化学型标记和地理标志，能够提高大麻叶的实用和经济价值。 
3、植物代谢组学在药用植物生物碱中的应用 
生物碱是一类由氨基酸衍化而来，含有氮原子结构多样的环状化合物。“生物碱”这个词是由德国

化学家卡尔 Carl F. W., Meissner 于 1819 年提出这个词，来源于阿拉伯语名字 al-qali，与最初分离出苏打

水的植物密切相关。生物碱是一大类次生代谢物，分离出 12,000 多种物质。种类繁多结构式，来自不同

的生物合成途径，呈现非常不同的药理活性是该组的特征。根据生物碱的生物合成前体和杂环系统，生

物碱被划分为不同的类别，包括吲哚、莨菪烷，哌啶，嘌呤，咪唑、吡咯里西啶、吡咯烷、喹诺里西啶和

异喹啉生物碱。生物碱有多种多样的生 物活性，每种生物活性都有特定的作用机制。生物碱具有明显的

肌肉松弛活性[56]、抗氧化活性[57]、抗癌活性[58]、抗菌和抗疟疾活性等[59]。 
玫瑰花 Catharanthus roseus (C. roseus) 和小长春花 Vinca minor (V. minor)中主要含有治疗人类疾病的

吲哚生物碱类，使用最广泛的吲哚生物碱类是长春碱，对于脑循环和神经元稳态具有调节作用，并具有抗

缺氧和神经保护作用。被用于预防和治疗脑血管功能不全和各种脑部疾病[60]；Chen [61]利用广靶 GC-MS
和靶向 LC-MS 区别玫瑰花 Catharanthus roseus (C. roseus)和小长春花 Vinca minor (V. minor)中的表型和代

谢物差异，结果显示，小长春花相比于玫瑰花，叶片较小，光合速率较低，有利于抵抗寒冷的环境。另外，

小长春花中含有较高的吲哚生物碱中间体马钱子苷、蛇纹石、水苷草碱。这项工作对于两种药用植物之间

初级和次级代谢产物做了全面的比较。Tawfeek [62]利用快速、灵敏的改进的 QuEChERS 方法对不同种类

的羽扇豆属中的生物碱进行 LC-MS/MS 分析，在 6 分钟的分析窗口内检测和定量了 6 种生物碱，这种简

单的分离方法比传统的 GC-MS 更加经济、容易；SYARPIN 利用 LCMS/MS 分析匍茎三叶藤橘根的提取

部分中的植物化学成分和抗氧化活性。研究发现，匍茎三叶藤橘根的提取部分主要的化合物为生物碱类、

苯丙素类、萜类，生物碱类在所有溶剂提取部分都含量丰富，生物碱随着溶剂极性的增加含量增加。 
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5. 总结与展望 

代谢组学作为解析生物体内代谢物动态变化的核心技术，在植物次级代谢研究领域展现出重要的科

学价值与应用潜力，同时也面临着诸多技术瓶颈与研究挑战。从技术优势来看，代谢组学凭借高通量、

无偏向性的检测特性，可同时对数千种代谢物进行定性与定量分析，为解析植物响应环境胁迫、遗传调

控等过程中的代谢变化提供系统性数据支持。其非靶向分析策略不仅能够捕捉已知代谢物的动态变化，

更有助于发现新型天然产物，极大拓展了植物代谢研究的边界。特别是在植物次级代谢物合成调控网络

解析方面，代谢组学通过全景式呈现代谢物变化，为阐明代谢通路调控机制提供了关键依据。然而，当

前代谢组学技术仍存在显著局限性。首先，代谢物鉴定高度依赖现有数据库，对于大量结构新颖的未知

代谢物，其准确注释面临巨大困难；其次，低丰度代谢物检测易受基质效应干扰，导致信号强度不足或

检测偏差，影响数据准确性；此外，现有技术在代谢物时空动态监测方面存在精度短板，难以满足复杂

环境下瞬时代谢调控机制解析的需求。 
面向未来，代谢组学技术的创新与突破将主要聚焦于多维技术整合与智能化分析方向。在技术整合

层面，通过串联质谱(MS/MS)与核磁共振(NMR)的联用，结合人工智能辅助的结构解析算法，有望显著提

升未知代谢物的鉴定效率与准确性；开发高灵敏度的单细胞代谢组学技术，则可实现代谢物时空分布的

精准解析。在研究策略层面，构建代谢组学与转录组学、蛋白质组学等多组学联合分析平台，并结合代

谢流分析技术，将有助于系统揭示代谢物合成的分子调控网络及其环境应答机制。随着标准化实验流程

的建立以及跨物种代谢物数据库的持续完善，代谢组学将在植物次级代谢产物的生物合成途径解析、生

态功能挖掘以及作物遗传改良等领域发挥更为重要的作用，为植物资源高效利用与农业可持续发展提供

新的技术路径与理论支撑。 
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