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摘　要：为了探究不同特色小米品种的营养特性，本研究选取特色地方小米品种庆阳酒谷（QYJG）和现代优良小

米品种陇谷 23（LG23）为研究对象，系统比较两种小米营养品质差异及代谢物特征。通过测定 2种小米的理化成

分，并利用广泛靶向代谢组学技术对其代谢物进行测定，结合主成分分析、正交偏最小二乘判别分析、聚类分析

及代谢通路分析等方法，对 QYJG和 LG23的代谢特征进行系统研究。结果表明：QYJG直链淀粉含量仅为 0.91%，

是一种典型的糯性小米品种，其不饱和脂肪酸（90.85%）、多酚（1.00 mg GAE/g）及非淀粉多糖（7.66 mg/g）含量

显著高于 LG23（P<0.05），脂肪酸构成相对较优，而 LG23中黄酮（15.72 mg RE/g）、必需氨基酸的含量

（96.88 mg/kg）及氨基酸的总量（1765.72 mg/kg）显著高于 QYJG（P<0.01），且支链氨基酸和限制性氨基酸含

量丰富，因此，LG23在氨基酸合成方面优势明显；QYJG和 LG23中共鉴定出了 1408种代谢物，其组成主要包括

脂质、生物碱、黄酮和氨基酸及其衍生物等；筛选出了 587种显著差异代谢物，QYJG中上调 366种，LG23中上

调 221种，差异代谢物主要富集在其他次生代谢物、氨基酸、碳水化合物、维生素与辅因子及脂质生物合成与代

谢途径，其中 QYJG中脂质和糖类的代谢通路相对活跃，赋予它抗氧化稳定性与低升糖指数的特性，LG23中氨基

酸及黄酮类的代谢通路增强，表明其抗氧化及氮代谢能力较突出。本研究从理化组分和代谢组学两方面揭示了

QYJG和 LG23营养品质差异以及代谢特征，为小米品种精准选育及产品开发和利用提供理论基础。
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Millet Varieties Using Widely Targeted Metabolomics
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Abstract：To investigate  the  nutritional  characteristics  of  different  specialty  millet  varieties,  this  study  selected  the  local
specialty variety Qingyang Jiugu (QYJG) and the modern elite cultivar Longgu 23 (LG23) as research subjects, systemati-
cally  comparing their  differences  in  nutritional  quality  and metabolite  profiles.  The physicochemical  components  of  both
varieties were measured, and their metabolites were analyzed using widely targeted metabolomics technology. Metabolite
characteristics were analyzed by principal component analysis, orthogonal partial least squares discriminant analysis, cluster
analysis and metabolic pathway analysis. Results showed that the amylose content of QYJG was only 0.91%, indicating that  
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it  was  a  typical  waxy  millet  variety.  QYJG  exhibited  higher  contents  of  unsaturated  fatty  acids  (90.85%),  polyphenols
(1.00 mg GAE/g) and polysaccharides (7.66 mg/g) than LG23 (P<0.05), along with a relatively favorable fatty acid compo-
sition. In contrast, the contents of flavonoids (15.72 mg RE/g), essential amino acids (96.88 mg/kg) and total amino acids
(1765.72 mg/kg) in LG23 were significantly higher than those in QYJG (P<0.01). LG23 also contained abundant levels of
branched-chain amino acids and limiting amino acids,  which confered a significant advantage in amino acid synthesis.  A
total  of  1408 metabolites  were identified in QYJG and LG23,  primarily consisting of  lipids,  alkaloids,  flavonoids,  amino
acids  and their  derivatives.  And 587 significantly  differential  metabolites  were screened,  with 366 up-regulated in  QYJG
and 221 up-regulated in LG23. These differential metabolites were mainly involved in pathways related to the biosynthesis
and  metabolic  pathways  of  secondary  metabolites,  amino  acids,  carbohydrates,  vitamins  and  cofactors,  as  well  as  lipid.
Lipid and carbohydrate metabolic pathways were more active in QYJG, which might contribute to its antioxidant stability
and  low  glycemic  properties.  LG23  exhibited  enhanced  amino  acid  and  flavonoid  metabolic  pathways,  highlighting  its
superior antioxidant capacity and nitrogen metabolism efficiency. This study revealed the differences in nutritional quality
and metabolic profiles between QYJG and LG23 from the perspectives of physicochemical properties and metabolomics,
which  provided  a  theoretical  basis  for  precise  breeding  of  millet  varieties  and  the  development  and  utilization  of  related
products.

Key words：Qingyang Jiugu (QYJG)；Longgu 23 (LG23)；widely targeted metabolomics；nutrient composition；differential

metabolites；metabolic pathways

小米（Setaria italica L. Beauv）作为我国主要的

杂粮作物之一，具有抗旱性、耐瘠薄及 C4 光合途径

的高光效等特点，主要种植在我国山西、内蒙古、陕

西和甘肃等干旱或半干旱区域[1−3]。小米具有药食同

源的功能，营养价值极高，不仅含有丰富的蛋白质、

膳食纤维、脂肪酸和维生素等基本营养成分，还富含

多酚、黄酮和多糖等功能成分，而且其营养成分易被

人体消化吸收，是兼具营养与功能特性的潜在健康食

品资源，对人们膳食结构的调整具有重要的作用[4−6]。

广泛靶向代谢组学为一门新发展起来的学科，

同时兼具了非靶向代谢组学技术的高通量筛查优势

与靶向代谢组学技术的精准定量特性，不仅能够实现

数百种已知代谢物的精准鉴定与定量分析，还可定量

大量未知代谢物[7−8]，在谷物代谢特征和品质研究中

已有较多应用[9−13]。康庆芳等[9] 基于 UPLC-MS/MS
技术对‘晋谷 21’与矮秆品系‘21DG’差异代谢物进行

分析，共筛选到 213种差异代谢物，两组小米样品中

氨基酸、黄酮以及糖类的生物合成与代谢差异明显，

这些代谢物与小米的营养品质关系密切。Liu等[10]

利用广泛靶向代谢组技术系统比较了小米、荞麦、藜

麦等六种粗粮的代谢物谱差异，发现藜麦和荞麦与其

他粗粮相比表现出显著不同的代谢组学特征，同时鉴

定了每种粗粮中的特异性代谢物。Zhao等[13] 对两

类黑米和两类白米进行了广泛靶向代谢组检测分析，

解析了普通稻米与糯米间代谢组差异，揭示了糯米在

维生素、氨基酸及其能量代谢通路中的独特优势。

陇谷 23号是由甘肃省农业科学院选育的一种

高产优质小米新品种，白谷黄米，在第十四届全国优

质食用粟米评选活动中获得了“一级优质米”称号[14]，

2024年本课题组对甘肃省会宁县中川镇小米种植示

范基地的 10种不同品种小米的营养成分进行分析

评价，发现陇谷 23号中黄酮、粗多糖、总酚、脂肪、

蛋白质、锌、硒等 14项营养指标的含量明显高于其

他品种小米，综合评价结果表明陇谷 23的营养品质

最优[15]。庆阳酒谷是一种糯性小米，红谷黄米，胚乳

中直链淀粉含量较低，米饭口感柔软，适口性佳[16]。

2022年本课题组对甘肃省陇东地区的庆阳酒谷与其

他小米营养品质研究发现，庆阳酒谷中蛋白质、淀

粉、油酸和矿物元素等营养品质指标的含量高于其

他小米，主成分综合评价结果表明庆阳酒谷综合营养

品质最好[17]。综上所述，陇谷 23号和庆阳酒谷的综

合营养品质较优，但目前，陇谷 23号与庆阳酒谷这

两个优质小米品种间营养品质特征与代谢物差异尚

不清楚。

为深入分析甘肃省名优小米陇谷 23号和庆阳

酒谷的营养品质特征及代谢物差异，本研究对陇谷

23号和庆阳酒谷的营养品质进行测定分析，采用广

泛靶向代谢组学技术对 2种小米的代谢物进行全面

鉴定与分析，解析两种小米间营养品质和代谢差异特

征，旨在明确它们营养品质的差异化优势，为小米营

养价值开发、品种的精准选育与高值化加工提供科

学依据。

 1　材料与方法

 1.1　材料与仪器

本实验以陇谷 23号（LG23）和庆阳酒谷（QYJG）

为研究对象，LG23为甘肃省农业科学院培育的小米

品种，在 2024年收获季采集于甘肃省白银市会宁县

中川镇谷子种植示范基地，QYJG为一种糯性小米，

属于地方品种，同年收获季采集于甘肃省庆阳市庆城

县太白梁乡。每组样品设置 3个生物学重复；甲酸、

乙腈、甲醇　色谱纯，德国默克公司；直链淀粉、没食

子酸、葡萄糖、芦丁标准品　纯度≥98.0%，上海源

叶生物科技公司；氨基酸标准品　纯度≥99.0%，美

国 Sigma试剂公司；其他试剂均为优级纯。

Agilent 6495超高效液相色谱串联质谱仪　美

国安捷伦科技公司；GC-2000气相色谱分析仪　杭
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州聚光科技股份有限公司；5424R冷冻离心机　艾

本德生命科学公司；KjeltecTM 8200凯氏定氮仪　瑞

典福斯分析仪器公司；Cary 50紫外可见分光光度计

　美国瓦里安科技公司。

 1.2　实验方法

 1.2.1   样品前处理　谷子样品经手工脱壳，去除杂质

和碎米粒后，将其置于冻干机中真空冷冻干燥 63 h，
随后利用研磨机将其研磨至粉末状，用于后续理化指

标和广泛靶向代谢组学测定。

 1.2.2   理化指标测定　灰分含量的测定依据 GB
5009.4-2016《食品安全国家标准 食品中灰分的测

定》；蛋白质含量的测定依据 GB 5009.5-2016《食品

安全国家标准 食品中蛋白质的测定》；粗脂肪含量的

测定依据 GB 5009.6-2016《食品安全国家标准 食品

中脂肪的测定》；粗淀粉含量的测定依据 GB 5009.9-
2023《食品安全国家标准 食品中淀粉的测定》；直链

淀粉含量的测定依据 NY/T 4479-2025《谷物籽粒中

直链淀粉的测定 分光光度法》；脂肪酸组分含量的检

测依据 GB 5009.168-2016《食品安全国家标准 食品

中脂肪酸的测定》；氨基酸组分含量的测定采用液相

色谱-串联质谱法[18]；黄酮、多酚和非淀粉多糖含量

的测定分别采用芦丁比色法[15]、福林酚比色法[19−20]

和苯酚-硫酸比色法[21]。

 1.2.3   广泛靶向代谢组学测定

 1.2.3.1   样品制备　精确称取 50 mg小米粉末样品，

加入 1.20 mL 70%甲醇溶液，涡旋 30 s，每 30 min
涡旋 1次，共涡旋 6次。12000 r/min条件离心 3 min
后，吸取上清液，采用 0.22 μm微孔有机滤膜进行过

滤后，将滤液贮存于棕色进样瓶中，用于后续代谢物

测定[22]。

 1.2.3.2   色谱质谱条件　代谢数据采集仪器系统主

要包括超高效液相色谱（Ultra  performance  liquid
chromatography，UPLC）（ExionLC™ AD）和串联质

谱（Tandem mass spectrometry，MS/MS），色谱质谱

条件如下[22]。

液相条件：采用 Agilent  SB-C18 反向色谱柱

（1.8 µm，2.1 mm×100 mm）；流动相 A是含有 0.1%
甲酸的超纯水体系，流动相 B是含有 0.1%甲酸的乙

腈体系；洗脱梯度的起始条件为 95% A相与 5%
B相，至 9.00 min时将 B相比例线性提升到 95%，

并保持 1 min，B相比例在 10.00~11.10 min时降到

5%，以 5%平衡至 14 min；流动相的流速为 0.35 mL/
min，柱温箱的温度为 40 ℃；样品进样量为 2 μL。

质谱条件：电喷雾离子源（ESI）的温度设定为

500 ℃，离子喷雾电压（IS）在正离子模式下设定为

5500 V，负离子模式设定为−4500 V。碰撞诱导的电

离参数设定为高，三重四极杆（QQQ）的扫描采用多

反应监测模式（MRM），同时将碰撞气体（氮气）设置

为中等浓度。

 1.2.3.3   定性定量方法　基于迈维代谢自建数据库

（Metware database，MWDB），对样本的代谢物进行

质谱定性定量分析。通过三重四极杆筛选出每个物

质的特征离子，在检测器中获得特征离子的信号强

度，用 MultiQuant 软件进行色谱峰积分和校正，每个

色谱峰的峰面积代表对应物质的相对含量[22]。

 1.3　数据处理

采用 SPSS 28.0软件分析小米理化指标数据；小

米代谢物的多元统计分析参照兰天等[22] 方法；小米

差异代谢物的筛选以 OPLS-DA的变量重要性投影

（VIP）、差异倍数（FC）及显著性 P 值为依据。

 2　结果与分析

 2.1　小米主要成分分析

 2.1.1   主要营养物质　从表 1可以看出，两种小米中

灰分、粗脂肪和粗淀粉含量无显著差异，QYJG中蛋

白质含量显著低于 LG23（P<0.05），而其直链淀粉含

量仅为 0.91%（<3.5%），表明 QYJG属于典型的糯性

谷物品种[23]。小米脂肪酸组分分析结果表明，亚油酸

是两种小米脂肪酸的主要组分，其相对含量约占脂肪

酸总量的 70%，QYJG中棕榈酸和油酸的含量显著

高于 LG23（P<0.01），而 LG23中硬脂酸和亚麻酸含

量相对较高。从脂肪酸营养成分特征分析，QYJG
中不饱和脂肪酸含量为 90.85%，显著高于 LG23（P<
0.05），同时饱和脂肪酸含量为 9.49%，显著低于

LG23（P<0.01），因此，QYJG脂肪酸营养配比更合

理。在功能营养成分方面，QYJG中多酚和非淀粉多

糖的含量分别为 1.00 mg GAE/g、7.66 mg/g，均显著

高于 LG23（P<0.01），而 LG23黄酮含量为 15.72 mg
RE/g，显著高于 QYJG（P<0.05）。
 
 

表 1    QYJG和 LG23中主要营养物质含量
Table 1    Contents of major nutrients in QYJG and LG23

项目 指标 QYJG LG23

基本营养成分

灰分（%） 1.88±0.10 1.73±0.16
蛋白质（%） 12.29±0.03 12.90±0.04*

粗脂肪（%） 4.80±0.11 4.46±0.27
粗淀粉（%） 73.59±0.79 72.49±0.48

直链淀粉（%） 0.91±0.06 15.32±0.38**

脂肪酸组分

棕榈酸（%） 8.33±0.24** 6.04±0.17
硬脂酸（%） 1.16±0.076 5.82±1.16**

油酸（%） 18.11±0.33** 12.92±0.16
亚油酸（%） 69.86±0.77 70.60±0.60
亚麻酸（%） 2.88±0.23 4.18±0.21**

不饱和脂肪酸（%） 90.85±1.02* 87.70±0.54
饱和脂肪酸（%） 9.49±0.31 11.86±0.11**

黄酮（mg RE/g） 12.32±0.50 15.72±0.63*

功能营养成分 多酚（mg GAE/g） 1.00±0.0085** 0.79±0.031
非淀粉多糖（mg/g） 7.66±0.040** 4.93±0.11

注：**代表P<0.01，*代表P<0.05，表2同。
 

 2.1.2   氨基酸组分及含量　如表 2所示，两种小米中

共检测出 21种游离氨基酸，Ala在 QYJG中未检出，
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Ser在 LG23中未检出，这可能与小米品种特异性及

其代谢调控差异有关。QYJG与 LG23中氨基酸的

组成及含量存在明显差异。必需氨基酸中，LG23中

Val、Lys、Trp含量显著高于 QYJG（P<0.01），Lys属
于谷物的限制性氨基酸，Val属于支链氨基酸，表明

LG23中支链氨基酸及限制性氨基酸的供给更优，而

QYJG中 Thr含量远高于 LG23。LG23中 Arg、His
和 Gln 3种半必需氨基酸激增，表示其免疫或代

谢调节潜力更强。非必需氨基酸中，LG23中 Pro、
Glu、Gly含量显著高于 QYJG（P<0.01），QYJG中

Asp和 Asn含量显著占优，同时富含 GABA，Asp具

有较强的氮代谢和解毒能力[24]，GABA是一种非蛋

白质源的功能性氨基酸[24]，共同赋予了 QYJG独特

的生理活性。氨基酸总量分析表明，LG23中必需氨

基酸、半必需氨基酸以及总氨基酸含量均显著高于

QYJG（P<0.01），尤其是半必需氨基酸的含量为

QYJG的 2.30倍。
 
 

表 2    QYJG和 LG23中游离氨基酸组分与含量（mg/kg）
Table 2    Compositions and contents of free amino acids

in QYJG and LG23 (mg/kg)

类型 氨基酸 QYJG LG23

必需氨基酸（EAA）

苯丙氨酸（Phe） 7.78±0.06 8.65±0.07*

亮氨酸（Leu） 8.88±0.39 9.25±0.08
异亮氨酸（Ile） 8.30±0.8 8.99±0.46
甲硫氨酸（Met） 3.61±0.21* 3.14±0.13
缬氨酸（Val） 12.69±0.15 25.97±1.16**

苏氨酸（Thr） 20.84±0.44** 5.13±0.13
赖氨酸（Lys） 18.00±0.46 28.13±1.39**

色氨酸（Trp） 5.69±0.1 7.61±0.34**

半必需氨基酸
（SEAA）

精氨酸（Arg） 92.47±4.31 164.06±3.28**

组氨酸（His） 47.8±0.95 84.00±0.19**

谷氨酰胺（Gln） 31.99±2.65 148.81±8.17**

非必需氨基酸
（NAA）

天冬氨酸（Asp） 340.15±45.21** 159.39±4.4
酪氨酸（Tyr） 7.70±0.09 7.71±0.32
脯氨酸（Pro） 35.27±1.52 100.15±2.79**

谷氨酸（Glu） 227.11±4.58 314.39±11.44**

半胱氨酸（Cys） 11.01±0.06 11.14±0.14
天冬酰胺（Asn） 469.01±8.86** 398.14±7.33
丙氨酸（Ala） − 4.33±1.12
丝氨酸（Ser） 3.56±0.62 −
甘氨酸（Gly） 99.42±3.85 251.45±8.58**

非蛋白质氨基酸
（NPAA）

γ-氨基丁酸（GABA） 33.18±0.85* 25.28±1.19

必需氨基酸（EAA） 85.80±1.44 96.88±1.17**

半必需氨基酸（CEAA） 172.25±7.59 396.87±8.29**

非必需氨基酸（NAA） 1193.23±41.16 1246.70±23.81
氨基酸总量（TAA） 1484.46±44.36 1765.72±24.91**

注：EAA=Phe+Leu+Ile+Met+Val+Thr+Lys+Trp；CEAA =Arg+His+Gln；
NAA=Asp+Tyr+Pro+Glu+Cys+Asn+Ala+Ser+Gly；“−”表示未检出。
 

本研究 2种小米中蛋白质、脂肪、灰分含量高

于杜冰等[25] 报道的 66份小米样品的平均含量（分

别为 10.53%、4.70%、1.25%）；多酚含量显著高于延

莎等[26] 报道的 6种小米多酚的最高值（0.52 mg/g）；

不饱和脂肪酸含量高于本课题组此前报道[17] 的甘

肃省陇东地区小米平均水平（85.15%）；  TAA含

量高于柳利龙等 [18] 对陇中地区小米的测定均值

（1317.14 mg/kg），其中，LG23的 EAA与 CEAA含

量更是远高于该研究结果（EAA为 88.01  mg/kg；
CEAA为 204.21 mg/kg）。因此，本研究选取的 2种

小米在主要营养成分方面表现突出，具有更优的营养

品质。

综上所述，QYJG与 LG23中主要营养物质及氨

基酸组分存在显著差异，为了进一步研究两种小米营

养品质表型差异的原因，利用植物广泛靶向代谢组学

技术对 QYJG和 LG23中全谱代谢物进行系统的鉴

定分析。

 2.2　小米代谢物组成分析

 2.2.1   样品质控分析　代谢组学分析中，质控样本分

析是质谱数据质量评估的核心环节，由正负离子模式

（+/−）总离子流图可看出（图 1），代谢物检测的总离

子流图峰形分布均匀，基线平稳，不同时间点上曲线

的重叠性较好，说明质谱对同一样本在不同时间节点

检测时，信号的稳定性良好，测定的数据真实可信。
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图 1    质控样本总离子流图
Fig.1    Total ion chromatogram for quality control samples

注：A表示负离子模式；B表示正离子模式。
 

 2.2.2   代谢物的鉴定及种类　通过广泛靶向代谢组

学从 QYLG和 LG23中共鉴定出 12类 1408种代

谢物（图 2），所有已鉴定的代谢物成分都是两种小米

共有成分，其中脂质 263种（包括游离脂肪酸、甘油

酯、溶血磷脂酰乙醇胺、鞘脂以及溶血磷脂酰胆碱

等）、黄酮 211种（包括黄酮、黄酮醇、黄烷醇类及二

氢黄酮等）、生物碱 204种（包括生物碱、酚胺、吲哚

类生物碱、吡啶类生物碱以及喹啉类生物碱等）和氨
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基酸及其衍生物 176种，上述四类代谢物种类最多，

占代谢物总数量的 60.66%。此外，还包括酚酸类、

有机酸类、糖类、萜类和核苷酸及其衍生物等。

 2.2.3   不同种类代谢物相对含量分析　QYJG与

LG23总代谢物相对含量（用峰面积表示）分别为

3.62×109 和 3.90×109，代谢物含量水平接近。对代谢

物种类占比最高的四类化合物的相对含量进行分析

（图 3），结果发现脂质类代谢物在 2种小米样品中的

相对含量均最高，其次为氨基酸及其衍生物和生物

碱，而黄酮相对含量则最低。QYJG中脂质类代谢物

相对含量显著高于 LG23（P<0.01），而 LG23中氨基

酸及其衍生物、黄酮类化合物的相对含量显著高于

QYJG（P<0.01），生物碱类代谢物在 2个小米品种中

的相对含量相近。两种小米的代谢特征分析表明，

QYJG可能借助增强脂质合成途径来维系其代谢物

优势，而 LG23更倾向优先对氨基酸及黄酮类代谢物

的生物合成过程进行调控。
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图 3    QYLG和 LG23中主要类别代谢物相对含量
Fig.3    Relative content of major classes of metabolites

in QYLG and LG23
注：**代表 P<0.01。

 

 2.3　差异代谢物分析

 2.3.1   代谢物 PCA和 OPLS-DA　为了比较 QYJG

与 LG23间代谢物差异，利用主成分分析（PCA）对两

种小米样品的代谢物进行统计分析，结果如图 4所

示，PC1与 PC2的方差贡献率分别是 73.08%和

8.12%，前两个主成分的累计方差贡献率为 81.20%，

表明该模型可以有效呈现代谢物数据的整体变异情

况。组内样本在 PCA空间中较紧密聚集，说明样品

组内变异度较小，重复性较高；QYJG与 LG23沿

PC1轴显著分离，分布于 PC1轴的左右两侧，表明

QYJG和 LG23间代谢物组分差异明显。PCA测定

结果的重复性和可靠性较好，可以用于 2种小米差

异代谢产物的分析。

尽管 PCA可以提取代谢物数据的主要信息，但

它对相关性较低的变量敏感度不够，正交偏最小二乘

判别分析（OPLS-DA）可以通过正交信号校正技术有

效分离与分类变量无关的变异噪声，有效提升对差异

代谢物的解析能力[27]。因此，采用 OPLS-DA进一步

分析 QYJG和 LG23代谢物的差异，并绘制 OPLS-

DA得分图，同时对模型做了 200次的交叉验证。从

图 5A可以看出两个小米样本分离趋势明显，品种间

代谢物差异显著。OPLS-DA模型预测参数为 R2X、

R2Y、Q2，R2X与 R2Y值愈发趋近 1，说明该模型的可

靠性越高，若 Q2>0.90，则表示该模型的预测能力是
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图 2    QYJG和 LG23中代谢物类别

Fig.2    Categories of metabolites from QYJG and LG23
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图 4    小米 PCA的得分图

Fig.4    Score plot of PCA in millet
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有效出色的。o1为 3个预测参数值对应的 P 值，若

P<0.05表示模型最佳[28]。由图 5B可知，QYJG和

LG23 OPLS-DA模型的 R2X=0.870，R2Y=1.000，Q2=

0.993，说明该模型可靠出色，可以用于小米后续差异

代谢物的筛选分析。

 2.3.2   差异代谢物的鉴定与分析　以 VIP>1、FC>2

或 FC<0.5和 P<0.05为依据标准，筛选 2种小米中

显著差异代谢物[29]，图 6A为 QYJG与 LG23中差异

代谢物的聚类树状图，表明 QYJG与 LG23间存在

显著的代谢物丰度差异。在 QYJG与 LG23中共鉴

定出 587种具有显著差异的代谢物，占总代谢物数

量的 41.69%。差异代谢物的分布特征通过火山图直

观呈现（图 6B），QYJG与 LG23相比较上调代谢物

366种，占差异代谢物总数量 62.35%，下调代谢物

为 221种，占差异代谢物总数量的 37.65%。如表 3

所示，QYJG中脂质、生物碱、萜类、酚酸类、有机

酸、糖类和维生素等代谢物上调，LG23中则氨基酸

及其衍生物和核苷酸及其衍生物等代谢物上调，尽

管 2种小米中黄酮类化合物上调数量相同，但 LG23

中黄酮类显著差异代谢物的相对含量较 QYJG提升

2.21倍，表明 LG23中一些关键黄酮代谢物高度积

累。在差异代谢物中，数量分布较多的为脂质类和黄

酮类代谢物，其次为氨基酸和衍生物类及生物碱类。

总体来看，上调代谢物数量明显多于下调代谢物，且

两组小米差异代谢物在火山图中分布较为离散，表

明 QYJG相较于 LG23拥有更多高丰度代谢物，2种

小米差异代谢物差异程度较大。

 2.4　差异代谢物代谢通路分析

利用 KEGG数据库，开展 QYJG与 LG23间差

异代谢物的代谢通路富集分析，共有 132种显著差异

代谢物被富集到 87条代谢通路中（图 7A），其他次

生代谢物生物合成通路（主要有类黄酮和生物碱的生

 

表 3    QYLG与 LG23中显著差异代谢物的数量

Table 3    Number of significantly differential metabolites
between QYJG and LG23

分类
上调代谢物数量

（个）
下调代谢物数量

（个）
总差异代谢物数量

（个）

脂质 94 27 121
黄酮 54 54 108

氨基酸及其衍生物 31 45 76
生物碱 39 27 66
萜类 37 6 43

酚酸类 31 9 40
糖类 14 13 27

有机酸 14 10 24
核苷酸及其衍生物 4 20 24

维生素 7 0 7
木脂素和香豆素 5 1 6

其他类 36 9 45
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图 6    显著差异代谢物的聚类图（A）和火山图（B）
Fig.6    Cluster heatmap (A) and volcano plot (B) of signifi-

cantly differential metabolites
注：红色表示差异代谢物上调，绿色表示下调。
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Fig.7    Bar chart of KEGG functional annotation (A)
and bubble map of KEGG enrichment of significantly

differential metabolites (B)
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物合成通路）占比最高，为 20.69%，其次为氨基酸代

谢通路（14.94%）和碳水化合物代谢通路（11.49%）。

进一步选取 P 值排名前 10的代谢通路进行展示，如

图 7B所示，发现 9条代谢通路与小米的营养品质密

切相关，共涉及 59种显著差异的代谢物。

如图 8所示，亚油酸和 α-亚麻酸代谢通路中共

鉴定到 19种差异脂肪酸类代谢物。QYJG中显著积

累了 18种羟基化以及环氧化的十八碳烯酸衍生物，

除 9,10-二羟基-12,13-环氧十八酸外，其余的均属于

不饱和脂肪酸及其衍生物，它们既可以抑制脂质氧

化，又能调控炎症信号传导通路，从而增强小米的功

能特性。因此，QYJG不饱和脂肪酸的代谢活跃度

高，籽粒拥有更强的抗氧化稳定性，是人体补充优质

脂肪酸的最佳来源。
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图 8    主要代谢通路中差异代谢物聚类热图

Fig.8    Clustered heatmap of differential metabolites in key metabolic pathways
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半胱氨酸和蛋氨酸代谢及谷胱甘肽代谢通路共

富集 15种代谢物，均在 LG23中显著上调，与 LG23
高蛋白特性密切相关，其中 10种代谢物属于氨基酸

及其衍生物类，谷胱甘肽还原型为两条代谢通路共有

的代谢物，在 LG23中相对含量显著高于 QYJG，

log2FC达 5.42，表明其具有更强的氧化还原稳态调

控能力。此外，半胱氨酸和蛋氨酸代谢中的烟胺为维

生素 B3 的酰胺形式，是一种水溶性维生素，是维持

人体正常生理功能的重要营养素，作为氧化还原辅

酶，在半胱氨酸和蛋氨酸代谢中发挥关键作用[30–31]。

黄酮类生物合成通路共涉及 7种显著差异代谢

物，柚皮素、柚皮素查耳酮、牡荆素、短叶松素、根皮

苷查耳酮在 QYJG中显著上调，尤其是柚皮素查耳

酮在 QYJG中相对含量为 2.76×104，而 LG23中相

对含量只有 1.41×103，log2FC值为 4.28，LG23中仅

橙皮素-7-O-葡萄糖苷和儿茶素相对含量较高。因

此，QYJG的黄酮类生物合成途径活跃度较高，造成

特定黄酮类代谢物积累水平高，但鉴于关键代谢通路

合成效率偏低，其总黄酮的含量低于 LG23。花青素

的生物合成通路只涉及到两种代谢物，LG23中矢车

菊素-3-O-（6''-O-咖啡酰）葡萄糖苷相对含量显著上

调，而 QYJG中矢车菊素-3-O-（6''-O-对香豆酰）葡萄

糖苷相对含量相对较高，这可能与两种小米籽粒颜色

特征有一定关系[32]。

磷酸戊糖代谢通路中的葡萄糖酸在 QYJG中

的相对含量约为 LG23中的 80倍，葡萄糖酸作为抗

坏血酸前体，它的超高积累可以延缓脂质氧化，维持

谷物的新鲜度[33]。果糖和甘露糖代谢通路中 4种糖

类差异代谢物均在 QYJG中显著上调，尤其是 D-山
梨糖醇和 D-甘露醇在 QYJG中积累显著，相对含量

分别是 1.49×107 和 5.23×106，log2FC分别为 6.70和

6.54，D-山梨糖醇作为还原性糖醇，可以清除活性氧，

延缓脂质氧化，保护小米籽粒中的多不饱和脂肪酸[34]，

同时赋予了 QYJG低升糖指数特性。尽管糖类代谢

物在两种小米中占比相对较低，但含量差异较大，可

能与 QYJG糯性淀粉（支链淀粉占比>95%）水解生

成短链寡糖的代谢优势有关[35]。此外，烟酸和烟酰胺

代谢通路共涉及 8种差异代谢物，QYJG在烟酸（维

生素 B3）和 γ-氨基丁酸（GABA）的积累上显著高于

LG23，GABA是一种重要的中枢抑制性神经递质[24]，

因此 QYJG具备更高的维生素营养价值及潜在的抗

应激作用。烟酰胺腺嘌呤二核苷酸磷酸（NADPH）

可以为谷胱甘肽再生提供还原力，LG23中 NADPH
含量相对较高，表明其具有良好的氧化还原调节功

能[36]。

 3　结论
本研究系统比较了 QYJG与 LG23两种小米的

理化性质与代谢特征。结果表明，QYJG为典型的糯

质谷物，其不饱和脂肪酸的含量较高，脂肪酸比例合

理，同时多酚和非淀粉多糖含量显著较高。LG23的

蛋白质和黄酮含量水平较高，而且在必需氨基酸和半

必需氨基酸方面呈现显著优势。QYJG和 LG23中

共鉴定出 1408种代谢物，其中 587种为显著差异代

谢物。QYJG中有 366种差异代谢物显著上调，主要

以脂质和糖类化合物为主，LG23中有 221种差异代

谢物显著上调，主要以氨基酸及其衍生物为主；QYJG
的脂肪酸和糖类代谢通路活跃度较高，不饱和脂肪酸

以及糖醇类化合物积累十分显著，因而 QYJG具有

低升糖指数的特性；LG23中氨基酸代谢通路增强趋

势明显，表明它在氧化还原态调控及蛋白相关代谢方

面具有一定优势。黄酮类物质在 LG23中总含量更

高，但 QYJG中部分特定黄酮代谢物积累突出，提示

二者在黄酮合成通路上存在机制差异。

本研究仍存在一定局限性。广泛靶向代谢组学

虽测定的代谢物种类广泛，但检测过程中存在假阳性

信号的可能，后续研究中需对已鉴定出的重要差异代

谢物开展靶向代谢组学分析验证。此外，结果仅从代

谢层面揭示差异，未来应结合转录组学等多组学技

术，深入解析两种小米营养品质形成的分子机制，推

动小米精准育种技术的实际应用，从而更全面地指导

我国小米产业的持续发展。
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