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稻米营养成分的年份演变及其与品质性状的耦合

代谢组学解析 

胡  璇 1,2, 严  伟 1,2, 程  格 1,3, 杨  洁 1,2, 刘  姣 1,2, 夏珍珍 1,2, 丁  华 1,  
张  珣 1, 周  雷 4*, 彭西甜 1,2* 

(1. 湖北省农业科学院农业质量标准与检测技术研究所, 武汉  430064; 2. 农产品营养品质与安全湖北省重点实验室,  
武汉  430064; 3. 长江大学生命科学学院, 荆州  434023; 4. 湖北省农业科学院粮食作物研究所, 武汉  430064) 

摘  要: 目的  系统解析同一稻米品种在长期尺度上的营养品质与代谢特征演变规律。方法  以湖北省农业

科学院长期保存的鄂中 5 号稻米材料, 选取 2009、2019—2022 5 个生产年份样品, 在品种一致、栽培管理相

同、贮藏条件可追溯的前提下开展分析。通过常规理化方法测定蒸煮品质、黏度特性及主要营养成分, 并结

合基于超高效液相色谱-串联质谱法的非靶向代谢组学对样品进行系统表征。结果  共鉴定 273 种代谢物。根

据 Classy Fire 化学分类体系, 这些代谢物可划分为 9 个超类, 其中脂质和类脂质分子占比最高。不同年份稻

米在直链淀粉、胶稠度、蛋白质和氨基酸等指标上存在阶段性差异; 主成分分析代谢谱结构具有明确的年份

分布; 差异代谢物主要集中于脂肪酰类、甘油磷脂类、黄酮类及有机酸衍生物等类别, 提示脂质代谢与次生代

谢在年份变化中贡献突出。基于代谢谱构建的机器学习模型判别性能良好, 三折交叉验证准确率达 93.33%, 

说明了不同年份稻米具有稳定可识别的代谢特征。结论  同一品种稻米在长期储存与年份演变过程中, 其品

质性状与代谢组成呈现稳定且可识别的年份差异特征。本研究基于稀缺的跨十余年同品种样本, 揭示了稻米

品质与代谢特征的年代演变规律, 为稻米品质评价及储藏管理研究提供了重要参考。 
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ABSTRACT: Objective  To systematically characterize the long-term evolutionary patterns of nutritional quality 

and metabolic profiles in a single Oryza sativa L. cultivar. Methods  Oryza sativa L. samples of the cultivar Ezhong 

No.5, preserved by the Hubei Academy of Agricultural Sciences, encompassing 5 production years (2009 and 

2019–2022), were analyzed. Under conditions of identical cultivar background, consistent cultivation management, 

and traceable storage conditions, cooking quality, intrinsic viscosity and major nutritional components were 

determined using conventional physicochemical methods, while comprehensive metabolic characterization was 

conducted through untargeted metabolomics based on ultra performance liquid chromatography-tandem mass 

spectrometry. Results  A total of 273 metabolites were identified. According to the Classy Fire chemical 

classification system, these metabolites could be divided into 9 superclasses, with lipids and lipid-like molecules 

accounting for the largest proportion. Oryza sativa L. samples from different production years exhibited 

stage-dependent variations in amylose, gel consistency, protein and amino acids. Principal component analysis 

demonstrated a distinct year-dependent separation of metabolic profiles. Differential metabolites were primarily 

enriched in fatty acyls, glycerophospholipids, flavonoids and organic acid derivatives, indicating that lipid metabolism 

and secondary metabolic pathways contributed substantially to year-related metabolic variations. A gradient boosting 

machine model established based on metabolomic profiles exhibited favorable discriminative performance, achieving an 

accuracy of 93.33% in three-fold cross-validation, thereby demonstrating the presence of stable and distinguishable 

metabolic signatures among Oryza sativa L. samples from different production years. Conclusion  During long-term 

storage and chronological progression, the quality traits and metabolic composition of the same Oryza sativa L. variety 

exhibit stable and identifiable differences over time. This study, based on a scarce sample of the same variety spanning 

more than ten years, reveals the chronological evolution of Oryza sativa L. quality and metabolic characteristics, 

providing an important reference for Oryza sativa L. quality evaluation and storage management research. 

KEY WORDS: Oryza sativa L.; year evolution; metabolomics; nutritional components; quality traits 
 
 

0  引  言 

稻米是我国主要口粮, 其品质关系到居民膳食营养、

消费偏好与接受度以及产业竞争力。稻米品质由外观品质、

加工特性、蒸煮食味和营养成分等多因素共同决定[1], 其
中营养稳定性与食味表现近年来备受关注[2]。已有研究表

明, 稻米品质除受品种遗传影响外, 还易受生态环境、栽

培管理、加工制备及储藏过程的影响[3–4]。尤其在长期保存

过程中, 淀粉结构变化、脂质氧化、微生物协同等陈化现

象会使食味与营养水平下降, 从而影响稻米质量[5–7]。 
随着组学技术的迅猛发展, 代谢组学已在生命科学领

域展现出重要作用, 在解析作物营养品质与功能物质组成

方面应用也日益增加[8–10]。近年来, 对于水稻的研究中广泛

采用基于液相色谱 -质谱法 (liquid chromatography-mass 
spectrometry, LC-MS) 与 气 相 色 谱 - 质 谱 法 (gas 
chromatography-mass spectrometry, GC-MS)的非靶向分析

策略, 系统比较不同品种或类型稻米的代谢物组成差异, 
从而将代谢特征与营养品质及食味特性联系起来[11–14]。此

外, 代谢组学方法也被用于探索稻米、小麦等作物在储藏

期间的品质动态变化[15–16], 从内部结构[17]、脂质氧化[18]

以及次生代谢产物变化[19]等层面阐释其内在机制, 推动品

质评估从传统的感官与理化指标逐步深入到分子层面。当

前 , 系统整合代谢组学数据 , 深入揭示稻米品质形成机

制、营养代谢动态及其调控网络, 已成为进一步优化稻米

品质与提升其功能价值的重要研究方向。 
当前关于稻米品质的研究多聚焦于品种差异、生态条

件、短期储藏影响或产地或栽培模式的代际比较[20–23], 而针

对同一品种跨多年、跨年份的营养–代谢变化规律尚缺乏系统

性证据。稻米在不同年份的生产中会受到气候波动、积温变

化、光热条件、病虫压力等多因素的综合影响[24–25], 其营养

成分与代谢物组成可能呈现长期、渐进的结构性变化[26–27]。

因此, 构建同一品种在多年间的营养指标与代谢特征的联

合分析, 不仅有助于揭示稻米品质演变的内在规律, 也为探

索优质稻米育种、品质监测与储藏管理提供关键科学依据。 
针对上述问题, 本研究以湖北省农业科学院粮食作

物研究所自主培育并且长期保存的常规粳稻品种鄂中 5 号
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为对象, 选取 2009、2019—2022 5 个不同生产年份的样品

开展分析。这些年份覆盖了跨越 10 余年的时间尺度, 其中

既包括较早时期的历史样品, 也包含近年来的较新样品, 
可用于反映同一品种在长期自然生产背景和相同储存环境

下可能发生的营养与代谢变化趋势。基于此材料体系, 本
研究系统测定稻米营养成分与品质指标, 并结合液相色谱

-高分辨质谱仪(liquid chromatography-high-resolution mass 
spectrometry, LC-HRMS)非靶向代谢组学, 通过整合理化

指标、非靶向代谢组学与统计分析方法, 进一步探讨营养

指标与代谢特征之间的耦合关系, 以期为优质稻米品质监

测、营养评价及品种稳定性研究提供基础数据与理论参考。 

1  材料与方法  

1.1  材料、试剂与仪器 

用于本次研究的稻米样品为湖北省农业科学院粮食

作物研究所(以下简称“粮作所”)自主培育的常规粳稻品种

“鄂中 5 号”。样品分别收获自 2009、2019、2020、2021
和 2022 5 个生产年份。上述样品均种植于粮作所试验基地

内, 同一生态区、同一土壤类型下生长, 播栽期、肥水管

理、病虫草害防控等农艺措施相同。 
甲酸(色谱纯, 上海阿拉丁生化科技股份有限公司); 

乙腈(色谱纯, 美国 Thermo Fisher Scientific 公司); 蒸馏水

(中国香港屈臣氏商标有限公司)。 
SCIEX Q-TOF 7600 高分辨质谱平台(美国 AB Sciex

公司); SC-E大米外观品质分析仪(杭州万深公司); C-600玄

米精米白度计(日本 KETT 株式会社); FIA Star5000 流动注射

仪、Kjeltec 8400 全自动凯氏定氮仪(丹麦 FOSS 公司); 
RVA4500 快速黏度分析仪(瑞典 Perten 公司); ME204E 电子天

平(精度 0.1 mg, 瑞士 METTLER TOLEDO 公司); CR21GII 高
速冷冻离心机(日本 HITACHI 公司); BEH T3 反相 C18 色谱柱

(2.1 mm×100 mm, 1.7 μm)、ACQUITY UPLC BEH Amide 亲水

作用色谱柱(2.1×100 mm, 1.7 μm)(美国 Waters 公司)。 

1.2  稻米品质测定 

用于本研究的各年份稻谷于成熟期收获后, 按照粮作

所长期采用的标准处理流程进行自然晾晒, 使其在日光条

件下均匀干燥至安全水分, 避免高温烘干对稻谷品质造成

影响。晾晒完成后, 样品以稻谷形态置于粮作所常温仓库中

长期保存。仓库为封闭式砖混建筑, 具备良好的通风条件, 
温度随季节自然变化, 不进行额外人工控温处理, 符合我国

科研院所长期样品保存的通用条件。所有样品在储存期间均

保持干燥、避光、无虫害污染, 未进行任何化学处理。同时, 
为保证分析的一致性, 本研究在实验前将所有样品统一脱

壳并碾磨为糙米或精米后使用, 制备代谢组学样品时加入

液氮研磨, 避免高温造成代谢物变化。同一年份的样品均来

自同一批次稻谷, 以确保试验样品的代表性与一致性。 

外观品质利用 SC-E 大米外观品质分析仪测定稻米的

粒长、粒宽及长宽比; 用玄米精米白度计 C-600 测定稻米

白度。理化性质及营养品质测定通过流动注射仪、全自动

凯氏定氮仪测定稻米中直链淀粉及蛋白质含量。 
利用 SC-E 大米外观品质分析仪测定稻米的粒型特

征。具体操作为: 随机取 20 g 整精米平铺于分析仪面板上, 
完全散开使得每粒米间毫无重叠, 通过仪器配套软件计算

出稻米粒长、粒宽及长宽比。 
依据 NY/T 2639—2014《稻米直链淀粉的测定 分光

光度法》, 通过流动注射仪 620 nm 波段测定直链淀粉含量; 
依照 GB 5009.5—2016《食品安全国家标准 食品中蛋白质

的测定》, 通过全自动凯氏定氮仪测定粗蛋白质含量; 根据

GB 5009.9—2023《食品安全国家标准 食品中淀粉的测定》测

定总淀粉含量; 按照 GB 5009.8—2023《食品安全国家标准 食
品中果糖、葡萄糖、蔗糖、麦芽糖、乳糖的测定》测定可溶

性糖含量; 根据 NY/T 83—2017《米质测定方法》测定胶稠度。 
参照 GB/T 24852—2010《大米及米粉糊化特性测定 快

速黏度仪法》, 通过快速黏度分析仪测定样品的糊化温度、峰

值黏度、峰值时间、最低黏度、最终黏度、衰减值和回生值。 

1.3  代谢组学分析 

代谢物提取用糙米样品, 每个生产年份设 6 个平行重

复。取样前, 将稻米用液氮研磨成细粉, 称取 150 mg 米粉

于离心管中, 加入 1.5 mL 80% (V:V)甲醇溶液进行浸提。在

4 °C 条件下, 每隔 30 min 涡旋混匀 2 min, 共重复 6 次, 并
持续浸提过夜。随后, 以 15000 r/min在 4 °C冷冻离心 5 min, 
收集上清液转入进样小瓶备用。为监测检测过程的稳定性, 
将所有样品等体积混合制备质量控制样品。 

代谢物检测采用高分辨质谱平台结合两种色谱模式: 
BEH T3 反相 C18 色谱柱与亲水作用色谱柱, 分别在正离子

和负离子模式下采集数据。 
T3 梯度条件(正离子/负离子相同): BEH T3 反相 C18 色

谱柱(2.1 mm×100 mm, 1.7 μm), 流速 0.40 mL/min, 流动相 A
为 0.1%甲酸水溶液, 流动相 B 为 0.1%甲酸乙腈。梯度程序: 
0~4.0 min, 3% B; 4.0~15.0 min, 3%→65% B; 15.0~27.0 min, 
65%→97% B; 27.0~31.0 min, 97% B; 31.1 min 恢复至 3% B
并平衡柱子。进样量 2 μL。 

亲 水 作 用 色 谱 法 (hydrop interaction liquid 
chromatography, HILIC)梯度条件 (正离子 /负离子相同 ): 
ACQUITY UPLC BEH Amide 亲水作用色谱柱(2.1 mm×100 mm, 
1.7 μm), 流速 0.40 mL/min, 流动相 A 为纯水, 流动相 B 为

乙腈。梯度程序 : 0~2.0 min, 100% B; 2.0~6.0 min, 
100%→70% B; 6.0~10.0 min, 70%→45% B; 10.0~14.0 min, 
45% B; 14.5 min 恢复至 100% B 并平衡至 17 min。 

质谱采集参数如下: 气帘气 35 psi, 离子源气体 1/2分

别为 45/50 psi [BEH T3 反相色谱柱(2.1 mm×100 mm, 1.7 μm)] 
或 50/50 psi [ACQUITY UPLC BEH Amide 亲水作用色谱柱
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(2.1 mm×100 mm, 1.7 μm)], 温度 500 °C。正离子模式喷雾

电压+5500 V, 负离子模式喷雾电压−4500 V。全扫描飞行时间

质谱仪范围 T3 正离子: m/z 50~1500, 负离子: m/z 70~1250; 
HILIC 正离子: m/z 50~1250, 负离子: m/z 70~1250, 采集时

间 0.15 s。依托信息依赖型扫描 (information-dependent 
analysis, IDA)触发 MS/MS, 碰撞能量正离子模式(30±15) eV 
(T3)、(35±15) eV (HILIC); 负离子模式(−35±15) eV。 

1.4  数据处理 

LC-HRMS 原始数据首先通过仪器配套软件(SCIEX 
OS)进行峰识别、对齐与积分, 并导出峰面积矩阵。为减少实

验波动对数据的影响, 对所有样品进行质量控制样品监测, 
具体而言, 每 10 针样品之间插一针质量控制, 并采用 LOESS
方法对信号漂移进行校正。随后对代谢物峰面积数据进行+1
处理后取 log2 转换, 以稳定方差并减小极端值影响。采用

80%法则剔除在任一分组中缺失比例超过 20%的代谢物。 
数 据 处 理 与 统 计 分 析 在 Metaboanalyst 

(https://www.metaboanalyst.ca/)和 R 4.3.3 平台完成。主成分

分析(principal component analysis, PCA)用于评估样品间总

体分布与分组聚类情况; 方差分析用于筛选差异代谢物, 
阈值设定为假发现率(false discovery rate, FDR)<0.05。差异

代 谢 物 的 功 能 注 释 基 于 人 类 代 谢 组 数 据 库 (Human 
Metabolome Database, HMDB)、脂质代谢数据库 (LIPID 
Metabolites and Pathways Strategy, LIPID MAPS)及京都基

因与基因组百科全书 (Kyoto Encyclopedia of Genes and 
Genomes, KEGG), 并结合 Classy Fire 进行化学分类。品质

参数差异通过单因素方差分析及 Tukey HSD 事后检验完

成。统计绘图使用 R 包 ggplot2、ComplexHeatmap 和

MetaboAnalystR, 以 及 依 托 在 线 平 台 Metaboanalyst 
(https://www.metaboanalyst.ca/)完成。 

2  结果与分析 

2.1  稻米品质与营养成分的年份差异特征 

2.1.1  加工与外观品质 
不同年份鄂中 5 号稻米的加工与外观品质见表 1。出

糙率和精米率在 5 个年份间虽存在显著差异(P<0.05), 但
变动幅度较小, 加工品质整体保持稳定。整精米率的波动

相对更为明显, 2020 年最高、2021 年最低, 但并未呈现与

储藏年限相关的规律, 在排除储藏条件差异影响之后, 这
种波动更可能来源于不同年份稻米在灌浆结实期的气候环

境差异, 而非储藏年限本身。 
外观品质方面, 不同年份间粒长(6.73~7.24 mm)均符

合中长粒特征, 品种粒型保持稳定, 2009 年与 2022 年稻米

长宽比具有显著性差异(P<0.05)。相比之下, 垩白粒率和垩

白度的年份差异更明显: 2019 年垩白指标最低、外观更透

明; 2021 年最高、粉质感增强, 为外观品质差异的主要来

源。总体来看, 鄂中 5 号的粒型等稳定性状变化较小, 而
整精米率及垩白性状存在明显年份差异, 为后续从代谢层

面解析其外观与充实度差异提供了关键表型信息。 
2.1.2  蒸煮与糊化品质 

不同年份样品的蒸煮品质与快速黏度分析(rapid visco 
analyser, RVA)糊化特性见表 2。直链淀粉方面, 2009 年样品

与其他年份样品间均差异显著(P<0.05)。2009 年样品直链淀

粉含量最高(16.87%), 对应胶稠度最低(59.67 mm), 蒸煮质

地偏硬 ; 2019 年与 2020 年样品直链淀粉含量较低

(15.60%~15.83%), 胶稠度显著升高(≥74 mm, P<0.05), 表
现出更好的软糯度。碱消值在各年份间整体变化较小

(6.20~6.50), 说明糊化温度区间较为稳定。 
RVA 特性显示不同年份样品的淀粉糊化行为存在明

显差异, 尤其是回升值方面, 5 个年份间均具有显著差异

(P<0.05)。2009 年和 2020 年样品具有较高的最低黏度、最

终黏度和回升值, 糊体结构相对稳定; 2021 年样品峰值黏

度最高(3259.67 cp), 且与 2022 年一起表现出较低的最低

黏度和回升值(其中 2021 年回升值最低, 为 924.33 cp), 表
明其糊体在加热过程中的结构稳定性较差, 更易在搅拌过

程中发生破碎。总体来看, 鄂中 5 号稻米的蒸煮与糊化品

质在不同年份间呈现一定波动, 其中 2021 年样品在多项

RVA 指标上偏离明显, 是糊化特性差异最突出的年份。 
2.1.3  营养品质 

不同年份样品的水分和蛋白质含量如图 1A 所示。蛋

白质含量在 2009–2021 年间变化较小(7.14%~7.41%), 2022
年显著升高至 8.22% (P<0.05), 为 5 个年份中的最高值。水

分整体呈下降趋势, 2009 年最高(13.07%), 2021 年最低

(11.47%), 2022 年略有回升。16 种氨基酸含量的年份变化

如图 1B 所示。多数氨基酸在 2020 年达到最低水平, 在 
表 1  不同年份鄂中 5 号稻米的加工与外观品质(n=3) 

Table 1  Processing and appearance quality of Ezhong No.5 Oryza sativa L. from different years (n=3) 

年份 
加工品质 外观品质 

出糙率/% 精米率/% 整精米率/% 粒长/mm 长宽比 垩白粒率/% 垩白度/% 
2009 78.33±0.09b 69.23±0.11a 56.84±0.28c 7.19±0.03ab 3.33±0.02c 24.67±2.87ab 3.37±0.12b 
2019 79.09±0.05a 69.53±0.05a 58.98±0.16b 7.11±0.01bc 3.43±0.01ab 17.67±1.70c 2.53±0.09c 
2020 76.83±0.41c 66.88±0.27c 64.70±0.68a 7.24±0.01a 3.33±0.00c 27.00±1.63a 3.73±0.41b 
2021 78.22±0.02b 67.28±0.11bc 46.13±0.90d 6.73±0.02d 3.35±0.01bc 30.33±1.25a 5.47±0.09a 
2022 77.42±0.08c 67.46±0.09b 57.81±0.35bc 6.99±0.01c 3.46±0.02a 20.33±2.05bc 3.43±0.17b 

注: 显著性基于 Tukey’s 多重检验, 每列不同小写字母表示差异显著(P<0.05)。下同。 
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表 2  不同年份鄂中 5 号稻米的蒸煮品质与 RVA 糊化特性 
Table 2  Cooking quality and RVA pasting properties of Ezhong No.5 Oryza sativa L. samples from different years 

年份 2009 2019 2020 2021 2022 

蒸煮食味

品质 

直链淀粉/% 16.87±0.33a 15.60±0.00bc 15.83±0.05b 15.03±0.24c 15.70±0.08b 
胶稠度/mm 59.67±2.05b 74.33±2.05a 78.67±0.94a 62.33±4.19b 65.33±2.36b 
碱消值级 6.50±0.00a 6.20±0.00b 6.50±0.00a 6.20±0.00b 6.50±0.00a 

RVA 糊化 
特性 

峰值黏度/cp 2377.67±15.97e 3110.00±57.28b 2624.67±29.17d 3259.67±12.50a 2960.33±29.01c

最低黏度/cp 1603.33±6.24a 1613.67±52.10a 1635.67±12.76a 1345.67±8.50b 1322.33±21.31b

衰减值/cp 774.33±9.74e 1496.33±42.91c 989.00±40.32d 1914.00±19.51a 1638.00±9.90b 
最终黏度/cp 2911.33±7.13a 2777.33±51.77b 2977.33±6.24a 2270.00±2.83c 2284.00±17.80c

回升值/cp 1308.00±12.73b 1163.67±5.25c 1341.67±6.55a 924.33±11.26e 961.67±4.19d 
达到峰值黏度时间/min 5.55±0.03bc 5.58±0.07a 5.60±0.00a 5.45±0.03c 5.55±0.03bc 

糊化温度/℃ 88.83±0.38a 85.87±0.63b 88.05±0.32a 81.35±0.35c 85.58±0.38b 
 

 
 

注: 显著性基于 Tukey’s 多重检验, 图中不同小写字母表示组内差异显著(P<0.05)。下同。 
图 1  不同年份鄂中 5 号稻米营养成分(A)和氨基酸组成(B) 

Fig.1  Nutrient contents (A) and amino acid composition (B) of Ezhong No.5 Oryza sativa L. from different years 
 

2022 年升至最高, 呈现“先降后升”的趋势; 其中谷氨酸含

量最高, 蛋氨酸最低, 与稻米典型氨基酸组成一致。整体

来看, 不同年份鄂中 5 号稻米的营养品质存在一定差异, 
水分在 2021 年样品中表现出显著下降(P<0.05), 蛋白质和

氨基酸呈阶段性波动, 为后续探讨营养成分变化的代谢基

础提供了数据支持。 

2.2  代谢组学揭示稻米代谢谱的年份演变规律  
2.2.1  数据质量与代谢物检测概况 

为确保液相色谱-四极杆串联飞行时间质谱法(liquid 
chromatography-quadrupole time-of-flight mass 
spectrometry, LC-QTOF-MS)数据采集的可靠性 , 本研究

采用总离子色谱图(total ion chromatogram, TIC)作为质量

评估工具。正负离子模式下的质量控制样品 TIC 均表现

出稳定的保留时间窗口和一致的样品信号强度, 没有明

显的信号漂移或色谱伪影(图 2)。这些结果表明整个采集

过程色谱性能稳定且可重复, 为后续代谢组学数据分析

奠定了坚实的基础。 
本研究共鉴定出 273 种代谢物(图 3), 根据 Classy Fire

的化学分类法, 这些代谢物被分成了 9 个超类: 脂质和类

脂质分子(48.88%)、苯丙素类和聚酮类(15.81%)、有机酸

及其衍生物(11.76%)、有机杂环化合物(8.09%)、有机氧化

合物 (5.88%)、苯类化合物 (4.41%)、核苷酸及其类似物

(2.94%)、有机氮化合物 (2.21%)、生物碱及其衍生物

(0.02%)。其中占比最大的脂质和类脂质分子, 又可细分为

甘油磷脂、脂肪酰基、甘油脂、异戊烯醇脂质、类固醇、

类固醇衍生物和鞘脂 6 个亚类。 
2.2.2  代谢谱整体结构的年份分布特征 

为比较不同生产年份稻米样品在代谢组层面的整体

差异, 分别基于 BEH T3 反相 C18 色谱柱(2.1 mm×100 mm, 
1.7 μm)模式和 ACQUITY UPLC BEH Amide 亲水作用色谱柱

(2.1 mm×100 mm, 1.7 μm)模式的正、负离子数据进行了

PCA 分析(图 4)。结果显示, 4 种模式下各年份样品均呈现

一定程度的聚类与分离趋势 , 其中 T3 正离子模式下

PC1+PC2 的累积贡献率最高达到 50.6%。2009 年样品在主

成分空间中分布相对集中, 而 2019 年及之后年份的样品

在坐标空间中出现一定程度的偏移, 提示不同生产年份之

间在代谢谱整体结构上存在差异。 
代谢物丰度热图(图 5)可以反映年份间的整体差异。

在 4 种模式下, 热图均呈现明显的样品分组结构: 同一年

份的样品在颜色分布上具有较高一致性, 不同年份样品之

间存在可观察到的颜色差异, T3 柱正负离子检测下的区分

结果比 HILIC 更为明显。上述结果可以说明不同生产年份
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的稻米样品在多个代谢物维度上呈现整体性变化, 而非仅

局限于个别变量。 
2.2.3  年份差异代谢物的筛选及关键变化特征 

(1)不同年份差异代谢物的筛选结果概况 
为揭示鄂中 5 号稻米在不同生产年份间的代谢差异, 

本研究以 2009 年样品作为早期基准, 对其与 2019 年和

2022 年样品进行差异分析。选取 2019 年和 2022 年作为比

较节点, 基于两方面考虑: (1)这两个年份分别代表了近 10
年中稻米品质和代谢特征的中期水平与最新状态, 可反映

样品在不同发展阶段的代谢表型; (2) 2009—2019 与 2009—
2022 之间具有足够的时间跨度, 能够捕捉到随年份累积而

形成的代谢变化信号, 从而更清晰地表征长期代谢漂移与

品质演变趋势。因此, 在 4 种色谱–质谱模式下对上述两个

比较组进行差异代谢物筛选, 并绘制火山图(图 6)。 
 

 
 

注: A. T3 柱正离子模式; B. T3 柱负离子模式; C. HILIC 柱正离子模式; D. HILIC 柱负离子模式。图 4~5 同。 
图 2  不同色谱模式下稻米样品的 TICs 

Fig.2  TICs of Oryza sativa L. samples acquired under different chromatographic modes 
 

 
 

图 3  水稻样品 273 种代谢物的分类 
Fig.3  Classification of the 273 kinds of metabolites of Oryza sativa L. samples 
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注: 2009—2022 为不同年份, QC 为质量控制(quality control), 下图同。 
图 4  不同年份鄂中 5 号稻米在 T3 与 HILIC 模式下的 PCA 代谢谱分布 

Fig.4  PCA metabolic profile distribution of Ezhong No.5 Oryza sativa L. samples across different years under T3 and HILIC modes 
 

 
 

 
注: value 为丰度热图值; class 为分类。 

图 5  不同生产年份稻米样品的代谢物丰度热图 
Fig.5  Metabolite abundance heatmap of Oryza sativa L.samples from different production years 
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注: value 为丰度热图值; class 为分类。 
图 5(续)  不同生产年份稻米样品的代谢物丰度热图 

Fig.5  Heatmaps of metabolite abundance patterns in Oryza sativa L. samples from different production years 
 
 

 
 
 

注: 红色和蓝色圆点分别表示显著上调和下调的代谢物; FC 为倍数变化(fold change), 下图同。 
图 6  4 种模式下 2009 年与 2019/2022 年稻米样品的差异代谢物火山图 

Fig.6  Volcano plots of differential metabolites between 2009 and 2019/2022 Oryza sativa L. samples under 4 kinds of modes  
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注: 红色和蓝色圆点分别表示显著上调和下调的代谢物; FC 为倍数变化(fold change)。 
图 6(续)  4 种模式下 2009 年与 2019/2022 年稻米样品的差异代谢物火山图 

Fig.6  Volcano plots of differential metabolites between 2009 and 2019/2022 Oryza sativa L. samples under 4 kinds of modes  
 
 

结果显示, T3 模式下的年份差异最为突出。T3 正离子

模式在 2009 年与 2019 年、2022 年比较中分别筛选出 7 个

与 19 个差异代谢物 , 其中多数在后期年份中显著升高

(P<0.05); T3 负离子模式下对应获得 8 个和 10 个差异代谢

物, 也以升高趋势为主。相比之下, HILIC 模式的差异数量

较少: HILIC 正离子模式分别得到 5 个和 8 个差异代谢物, 
HILIC 负离子模式仅筛选到 1 个和 3 个。整体来看, 2009
年与 2019 年之间共检测到 21 个差异代谢物, 而 2009 年与

2022 年之间共获得 40 个差异代谢物, 且大多数在较晚年

份中丰度更高, 提示随时间推移稻米代谢谱发生了持续累

积性的变化, 其中 T3 模式的响应最为敏感。 
(2)差异代谢物的化学类别分布特征 
基于 Classy Fire 的 class 层级分类对差异代谢物进行

统计, 结果显示其主要集中于脂肪酰类、甘油磷脂类、黄

酮类及有机酸衍生物等关键类别(图 7)。这些类别构成了不

同年份稻米代谢差异的主要物质基础。 
 

 
 
 

注: 图中未注释为未被明确分类的化合物。 
图 7  不同年份差异代谢物的主要化学类别分布 

Fig.7  Distribution of major chemical categories of differential 
metabolites in different years 

 
在 2009–2019 对比中, 差异代谢物分布于多个类别, 

尤以脂肪酰类、甘油磷脂类及黄酮类最为突出, 提示脂质

与次生代谢在年份变化中具有较高敏感性。在 2009–2022
对比中, 差异代谢物在 class 层级呈现更强的类别集中, 甘
油磷脂类、脂肪酰类及有机磷酸衍生物增加, 说明更长年

份跨度主要影响脂质代谢途径。同时, 黄酮类和含氧有机

化合物等次生代谢类别变化幅度加大, 指示抗氧化相关代

谢的进一步调整[28]。 
总体而言, 基于 class 层级的分类结果显示, 稻米年

份差异主要集中在脂质代谢及次生代谢相关类别, 这些类

别与品质形成过程密切相关, 反映生产年份对关键代谢物

的持续影响。 
2.2.4  机器学习模型揭示稻米年份代谢差异 

为验证稻米代谢谱在不同生产年份间是否具有稳定且

可识别的差异特征, 基于代谢物相对丰度数据构建梯度提升

机(gradient boosting machine, GBM)模型, 对 2009、2019、
2020、2021 和 2022 年的稻米样品进行年份分类预测。模型

采用三折交叉验证评估性能, 最终预测准确率达到 93.33%, 
表明稻米代谢信息能够有效区分不同生产年份(图 8A)。 

通过特征重要性分析, 模型识别出若干对年份区分

贡献最高的代谢物(图 8A)。其中, 排名前列的代谢物的重

要性得分明显高于其他特征, 说明这些代谢物在年份差异

形成过程中具有关键作用。这些特征大多涉及脂肪酰类、

甘油磷脂类、糖醇类及某些参与抗氧化响应的次生代谢物, 
与前述差异分析和化学类别结果高度一致。 

结合可视化决策路径(图 8B), 可以观察到模型在划

分不同年份时主要依赖若干代谢物丰度的阈值变化, 其分

裂节点清晰反映了代谢物随年份的累积或衰减趋势。该结

果从机器学习角度进一步验证了稻米代谢谱随生产年份呈

现的系统性变化。 

2.3  营养成分与代谢特征的耦合关系  

2.3.1  营养成分年份差异的总体特征及其生物学启示 
不同生产年份的鄂中 5 号稻米在水分、蛋白质及氨基

酸组成等基本营养指标上呈现出一定的长期变化趋势

(2.1)。尽管大部分营养指标的变化幅度不大, 但整体趋势

具有方向性: 蛋白质含量在近年样品中略有提升, 水分含
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量呈下降趋势, 而部分氨基酸含量则表现出由中期向近年

回升的模式。这些变化可能反映了品种在多年生长周期、

栽培管理变化及气候波动等共同作用下形成的稳定营养响

应特征。从代谢组学角度来看, 营养品质的这些年份差异

可视为多条代谢途径长期调控的外显结果, 为后续探索营

养变化对应的代谢基础提供了坚实的表型证据。 

 

 
 

图 8  GBM 模型中代谢物对年份分类的特征重要性分布图(A)与 GBM 模型用于年份分类的典型决策树分裂路径示意图(B) 
Fig.8  Distribution map of the importance of metabolites for year classification in the GBM model (A) and the typical decision tree splitting 

path diagram used by the GBM model for year classification (B)  
 

2.3.2  营养指标与代谢物的整体相关性 
为评估营养品质与代谢谱变化的一致性, 将主要营

养指标的年份变化趋势与代谢组整体分布进行比较。PCA
分析显示, 不同年份稻米样品在代谢谱空间中呈现出分离

趋势, 特别是 2009 年与 2021、2022 年的样品在主成分方

向上具有明显区分, 而这些年份也正是营养指标变化较为

明显的时间节点。热图进一步显示同一生产年份的样品在

代谢物丰度模式上具有良好一致性, 而年份之间则存在明

显差异。差异代谢物数量在不同年份对比中亦表现出一定

规律, 而 GBM 模型以 93.33%的准确率区分样品年份的结

果说明, 代谢层面的差异具有系统性与可识别性。综上, 
营养指标的年份变化与代谢谱的整体结构变化在趋势上具

有一致性, 提示代谢组变化能够敏感地反映营养品质的跨

年份差异。 
2.3.3  关键营养指标与主要代谢特征的代表性耦合关系 

从代表性指标层面看, 全面解析主要营养成分与代

谢特征的耦合关系。蛋白质与氨基酸含量的年份变异趋势

与部分氮代谢相关代谢物类别在年份间的响应方向趋同, 
反映出在长期时间尺度上氮素同化与氨基酸代谢存在协同

调控机制[29]。与此同时, 直链淀粉含量及黏度特性等淀粉

品质相关指标的变化, 同样与能量代谢及碳流相关代谢物

类别的差异表现出代谢层面的协同性。脂质代谢在 T3 模

式中呈现显著变动(P<0.05), 并在 GBM 模型中贡献度较高, 
提示脂质代谢可能在水稻籽粒品质形成中具有重要生理作

用[30], 该结果与近年来关于“米脂类物质参与调控蒸煮质

构特性”的认知相吻合。整体而言, 营养品质指标与关键代

谢类别之间呈现出明确的方向一致性, 表明稻米品质的年

份变迁不仅体现于表型层面, 更在代谢调控网络中留下了

可追溯的分子印迹。 

3  结  论  

本研究依托湖北省农业科学院粮食作物研究所长期

保存的鄂中 5 号稻米样品, 覆盖 2009、2019—2022 年跨越

13 年的生产年份。此类跨年份、同一品种、同一试验田、

同一栽培管理下的系统样品在稻米品质与代谢研究中较为

罕见, 可在最大程度上排除品种差异和栽培措施的影响, 
能够真实反映稻米在长期时间尺度上的品质与代谢变化特

征, 为探索稻米品质的时间累积效应提供了重要的材料基

础。结果显示, 不同生产年份的稻米在水分、蛋白质及氨

基酸组成等营养指标上呈现一定方向性的差异, 反映了栽

培环境及品种生理状态在长期跨度下的综合影响。在代谢

组层面, PCA、热图和差异代谢物分析均揭示年份间代谢谱

的稳定差异结构, 其中 T3 模式下的脂肪酰类、甘油磷脂类

等脂质相关代谢物变化最为突出, 是年份差异中具有代表

性的关键类别。差异代谢物统计和 GBM 模型进一步表明, 
稻米样品在代谢物丰度上呈现可识别的年份分布特征, 说
明不同年份样品形成了较为稳定的代谢响应模式。营养成

分与代谢特征的耦合分析显示, 蛋白质、氨基酸及淀粉品

质相关指标的变化趋势, 与氮代谢、能量代谢及脂质代谢

等类别的差异具有良好一致性, 表明稻米营养品质的年份

差异在代谢物层面具有明确的物质响应基础。总体而言, 
本研究系统揭示了鄂中 5 号稻米在不同生产年份间的营养

与代谢变化特征, 为稻米品质形成的长期规律研究、品种

资源评价及长期保存样品的科学利用提供了重要参考。 
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