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基于 NMR的代谢组学技术在药用植物研究中的应用 
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摘要: 基于核磁共振的代谢组学技术已普遍应用于植物学方面的研究。植物代谢产物复杂多样, 代谢组学的
方法能够描述植物整体代谢轮廓、跟踪有价值的代谢产物, 为植物生理状态、代谢途径及功能基因等方面研究
提供信息。本文主要介绍的是基于 NMR的代谢组学技术在药用植物中的应用, 包括探究药用植物次级代谢产物
合成机制、辅助药用植物的生产、提高药用植物的产量和质量、开发有效活性成分、物种鉴定及中药质量控制

等方面的应用, 并对今后的发展潜力进行分析。 
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Abstract: NMR-based metabolomics technique has been applied to botanical studies in recent years.  The 

plant metabolites are complicated and various, metabolomics method can detect the global metabolomic profile 
of the plant to track valuable metabolites, and provide information for the research of plant physiology, metabolic 
pathways and functional genes.  This paper reviews the application of NMR-based metabolomics technique in 
medicinal plants, including the biosynthetic mechanism and production of secondary metabolites, the improve-
ment of yield or quality of medicinal plants, the development of effective active ingredient, the identification of 
medicinal plant species, and the quality control of herbal medicine.  In addition, the potential development of 
this technique in future is discussed. 
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 在过去的几十年中, 代谢组学发展迅猛, 成为
继基因组学、转录组学、蛋白质组学之后又一热门研

究领域[1, 2]。植物代谢组学是代谢组学的一个分支, 
可为植物生理、代谢途径、功能基因和物种鉴定等方

面研究提供信息, 是生命科学研究不可缺少的一部
分。相关研究文献自 2006～2016 上半年间国内外发
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文量呈逐年递增的趋势, 在 2015年已接近 7 000篇。
本文阐述的是基于 NMR 的代谢组学技术[3−6], 这种
技术为探究药用植物重要次级代谢产物合成机制、提

高药用植物的产量和质量及中药质量控制等方面提

供了一种有效方法。 
1  植物代谢组学 
1.1  简介 

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

性和定量分析的一门学科[7, 8]。植物代谢物复杂多样, 
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其中具有活性的次级代谢物是生物化学药品的主要

来源, 对人类健康发挥着重要作用, 如植物青蒿中治
疗疟疾的青蒿素[9]、红豆杉中具有抗肿瘤作用的紫杉

醇[10]、长春花属植物中的抗肿瘤活性成分长春花碱

和长春新碱[11]等都是具有生物活性的次级代谢物。植

物代谢组学能够从整体的角度研究代谢产物, 发现
关键代谢物及其通路, 对研究和开发相关活性成分
具有重要意义。 
1.2  植物代谢组学的研究流程 

植物代谢组学的一般流程主要包括样品前处理、

利用分析仪器进行数据采集和数据统计分析 3 个步
骤[12]。常用的分析技术包括气相色谱−质谱联用技术 
(GC-MS)、高效液相色谱−质谱联用技术 (HPLC-MS)、
核磁共振技术 (NMR) 等, 随着技术的发展后期形
成以色谱−质谱联用和 NMR 波谱等为主的两大技术
平台。常用的统计分析方法有主成分分析 (PCA)、
偏最小二乘法判别分析 (PLS-DA)、正交偏最小二乘
法判别分析  (OPLS-DA) 等 , 同时根据相应的代谢
物或代谢途径数据库查找相应数据, 最后对数据进
行整合分析。 
1.3  应用于植物代谢组学的分析技术 
1.3.1  基于色谱−质谱联用的技术分析平台  色谱−
质谱联用技术主要包括 GC-MS、HPLC-MS和 CE-MS
等。色谱技术能够帮助分离多种多样的代谢物, 质谱
能够测定相关代谢物的分子量, 从而分离分析复杂
生物体系中的代谢产物。基于 GC-MS的联用技术主
要用来分析具有挥发性和热不稳定的代谢物, 分离
效率较高, 但样品前期需要进行衍生化处理。基于
HPLC-MS 技术分析的样品范围广, 针对不同极性的
化合物采用相应的方法分析, 样品前处理相对简单。
基于 CE-MS技术主要用于分析氨基酸、有机酸等离
子型代谢物, 分离效率高, 分析时间短, 样品一般不
需要进行预处理[13, 14]。质谱具有较高的灵敏度, 但重
复性差, 在化合物结构鉴定方面, 对数据库及标准物
质依赖性较高。应用于色谱−质谱联用的分析软件主
要有 XCMS、AMIDS、MET-IDEA等, 主要的数据库
有 MassBank、METLIN、NIST、PubChem等。 
1.3.2  基于核磁共振波谱技术的分析平台  近年来
随着高兆数核磁共振仪, 超低温、微量探头技术, 高
通量技术以及相关联用技术的出现促进了NMR技术
的发展。NMR 技术重现性好; 可同时检测多种代谢
物, 并对所有化合物的灵敏度一致; 图谱中的信号峰
强度与其浓度成正比, 可直接比较相应浓度, 进行定
量分析。它的最大优势在于能提供丰富的结构信息, 

用于化合物结构鉴定。 
NMR 技术能够测试多种类型的谱图, 从最简单

的 1D-NMR谱 (one-dimensional NMR spectroscopy) 
中可以获得大量化合物信息, 包括 1H 谱中获得氢信
号的化学位移和偶合常数关系, 13C 谱和 DEPT 谱中
可以发现碳信号个数和类型, 此外还有 31P、15N、19F
谱等。代谢组学中常用的水峰压制氢谱, 能够除掉水
峰信号的干扰, 显示水峰周围的化合物信号。 

同时一系列 2D-NMR 谱 , 包括同核相关谱 
(COSY)、总相关谱 (TOCSY)、二维 NOE谱 (NOESY)、
异核单量子相关谱  (HSQC)、异核多键相关谱 
(HMBC) 等, 可以提供化合物各官能团间的连接关
系并结合文献或数据库进行结构确证。2D-NMR 谱    
应用非常广泛, 最近有研究将类叶升麻属植物中三
萜成分的 HMBC 谱总结分析建成数据库, 每种萜类
成分都有相应的谱图即形成一个“条形码”, 采用
这种“条形码”即可快速鉴定类叶升麻属植物中三

萜类成分[15, 16]。此外, 1H与 15N形成的二维谱主要是
应用于含氮代谢物如氨基酸类的鉴定[17]。植物代谢

物复杂多样, 需要依靠 1D与 2D NMR技术相结合共
同进行结构鉴定。 

随着 NMR 技术的发展, 基于 NMR 的代谢流技
术也应用广泛, 生物体内的代谢网络复杂多样, 重叠
相关, 研究代谢通路关键在于理清初始主干成分是
如何逐级代谢直到最后的形态, 代谢流分析即是通
过对组织或细胞前期进行同位素标记的碳源饲喂 , 
然后采用NMR技术进行含同位素物质的碳谱与二维
谱的检测, 鉴定被标记主成分的代谢物, 从而确定主
成分的代谢途径[18]。Nargund等[19]进行了针对植物代

谢组学的同位素标签设计实验, 介绍了统计学设计
的同位素标签实验方法, 采用不同碳标记方式和不
同检测方式对磷酸戊糖途径和 4-氨基丁酸支路途径
代谢流量进行分析, 该优化方法能够提高对植物复
杂代谢网络流量的定量分析能力。这也促进了代谢流

技术在植物代谢组学中的应用。 
NMR 的发展对于代谢物的结构鉴定至关重要。

但 NMR 技术的灵敏度比质谱低, 对于一些含量较低
的化合物检测不到。当前分析技术各具有一定局限    
性, 尚未有一种技术能较为完美地独立完成代谢轮
廓分析, 因此对植物代谢组学研究, 采用单一的分析
技术会造成代谢物分析的欠缺, 不利于相关代谢途
径及网络的发现。不同技术的联用是解决这一问题    
的有效方法, LC-NMR (液相色谱−核磁联用) 技术可
用于复杂体系中微量物质的结构鉴定, Braunberger
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等[20]采用 LC-NMR 和 LC-MS 技术共同鉴定茅膏菜    
中黄酮类和鞣酸衍生物, 通过液相色谱将复杂的物
质分离并富集, 然后通过联用的 NMR 技术直接将相
应保留时间的峰信号的氢谱采出, 进行二维谱检测, 
采用 LC-MS从分子质量的角度共同实现化合物的鉴
定, 最终共鉴定 13 种化合物, 其中 7 种为新发现化    
合物。随着低温探头等的出现扩大了该联用技术的   
应用范围。 
2  基于 NMR的代谢组学技术在药用植物中的应用 
2.1  探究药用植物次级代谢产物合成机制 

从野生药用植物中提取药物有效成分不但成本

高, 而且对环境造成极大破坏, 人工培育药用植物及
合成其有效成分是解决这一问题的有效途径, 因此
研究初、次级代谢在生长中的相互关系及次级代谢物

的合成途径成为急需解决的关键问题。传统研究植物

代谢物的方法针对的是已知的几种代谢物, 无法综
合展现植物的整体代谢水平 , 而随着技术的发展 , 
“组学”研究理念的出现, 代谢组学显示出在以上
研究领域的应用潜力。植物代谢组学通过与基因和相

关代谢物的结合对于一些天然产物如黄酮类、萜类、

生物碱的生物合成途径的阐明起到了非常重要的作

用[21, 22]。 
植物学家一般通过干扰或刺激的手段来研究代

谢产物合成途径, 因为植物在受外界干扰或刺激后, 
会使防御系统激活, 产生一些具有生物活性的次级
代谢产物, 其中的大部分化合物具有药用功效[23]。通

常情况下的干扰或刺激主要有细菌感染[24]、真菌或

病毒感染[25]、诱导子的刺激[26]、金属离子[27]的积累

等, 其中各种诱导子的刺激是热点研究方向。 
在药用植物细胞培养物中, 加入酵母提取物或

茉莉酸甲酯 (MeJA) 等诱导子, 能够激发植物防御基
因的表达, 促使细胞合成积累具有药用活性的次生
代谢产物。Hendrawati等[26]采用基于 NMR的代谢组
学技术研究模式植物拟南芥 (Arabidopsis thaliana) 
植株的整体代谢途径的变化, 对MeJA处理 24 h后的
样品进行检测, 与对照组相比, 诱导组所含的色氨酸
等氨基酸类和一些重要次级代谢产物如吲哚芥子油

苷、芥子酰基苹果酸盐和黄酮类 (山柰酚和槲皮素) 
等含量升高; 苹果酸、谷氨酰胺和碳水化合物等含量
减少。诱导组中色氨酸含量增加, 色氨酸为吲哚类芥
子油苷的前体, 吲哚类芥子油苷含量也相应增加, 从
而证明 MeJA能促进吲哚类芥子油苷的合成。 

水飞蓟  (Silybum marianum) 是一种常用药用    
植物, 主要活性成分为黄酮木脂素类成分水飞蓟素, 

具有抗炎、抗氧化、保肝、利胆等作用。Sánchez-    
Sampedro 等[28]采用一维、二维核磁技术研究在水飞

蓟的细胞培养物中分别加入酵母提取物和 MeJA 诱
导子后代谢产物的变化及其对水飞蓟素生成的影响, 
1D与 2D NMR用于帮助鉴定化合物结构, 结果表明
两种诱导子都能对氨基酸和碳水化合物的代谢产生

影响, 不同的是酵母提取物处理的细胞与对照组相
比含有较高的胆碱、α-亚麻酸以及苯丙烷类代谢物, 
而肌醇和蔗糖的含量降低。苯丙烷类是合成水飞蓟素

类的前体, 它的改变说明与水飞蓟素合成相关的代
谢途径、硬脂酸途径和苯丙烷途径发生了变化。 

罂粟 (Papaver somniferum) 生物碱的合成途径
是近年来的研究热门。Zulak等[29]前期研究中采用傅

里叶变换离子回旋共振质谱 (FT-ICR-MS) 技术研究
真菌诱导子处理的罂粟细胞, 发现血根碱、二氢血根
碱和乌药碱等生物碱含量升高, 但对于与生物碱合
成相关的其他代谢物的发现较少。随后该团队采用基

于 1H NMR 的代谢组学技术来探究在真菌诱导子处
理的罂粟悬浮细胞中初级与次级代谢之间发生的变

化。未检测到生物碱成分, 可能由于生物碱难溶于水, 
致使其难以达到核磁检测限, 但在对照和诱导子处
理的罂粟细胞中通过 100 h 的时间进程检测到 42 种
含量发生变化的代谢物。碳水化合物、有机酸和非蛋

白氨基酸在诱导组的前期变化明显, 而在对照组的
后期苯丙氨酸和酪氨酸变化明显, 呼吸代谢产生的
磷酸烯醇式丙酮酸  (PEP) 和赤藓糖-4-磷酸  (E4P) 
是莽草酸合成的前体, 而莽草酸代谢又影响着芳香
族氨基酸的代谢如苯丙氨酸和酪氨酸, 它们是苄基
异喹啉生物碱与苯丙烷类代谢途径的前体。结果说明, 
初、次级代谢之间存在广泛且密切的联系, 通过诱导
发现与生物碱合成相关的代谢物, 进而推导出相关
代谢网络, 为后期研究生物碱的合成途径提供有用
信息[30]。 

Hagel 等[31]基于上述研究将代谢组学与基因组

学相结合, 着重研究了与罂粟生物碱合成途径相关
的基因, 基于 NMR 的代谢组学用于分析分别采用氯
仿与水提取的 6 个不同罂粟品种的根与乳汁代谢物, 
总共鉴定根中 34个、乳汁中 21个代谢物, 其中重复
的有 14个代谢物, 多变量统计结果显示, 在乳汁水相
与氯仿相提取物中能够明显区分高生物碱品种与低

生物碱品种, 高生物碱品种中含有较高的可待因、吗
啡、蒂巴因等生物碱, 而低生物碱品种含有较高的生
物碱合成前体酪胺和较低的糖类与氨基酸等; 根的
提取物无明显变化。通过结合实时定量 PCR技术, 研
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究了与生物碱合成相关的 42个基因包括初级代谢 30
个和次级代谢12个, 在一些低生物碱品种中与生物碱
合成相关的酶如 TyDC (tyrosine/dopa decarboxylase)、
COR (codeinone reductase) 等表达量减少, 从而影响
着生物碱的合成。此研究将代谢物与相关基因的表达

相结合, 为生物碱的合成提供基因信息。 
2.2  辅助培育药用植物并且开发其有效成分 

药用植物对人类来说是至关重要的药用资源 , 
许多从植物中提取出来的活性物质被开发成药物。怎

样提高药用植物的产量和品质, 高效开发其有效成
分是目前的一大难题, 代谢组学近年来在分析此类
问题中发挥着重要作用。 

大麻 (Cannabis sativa L.) 特指雌性植株干燥的
花和毛状体, 常用作麻醉剂。大麻的毛状体是腺体结
构, 主要负责大麻独特化学成分大麻素的生物合成, 
在毛状体的开花期, 大麻素类成分含量明显升高, 为
探明其原因, Happyana等[32]采用基于 NMR代谢组学
技术对大麻毛状体开花期最后 4 周的代谢轮廓进行
监控, 同时与实时定量 PCR 相结合研究相关基因表
达的变化。为综合展现整体代谢物的变化, 分别用氯
仿与水提取大麻毛状体的代谢物, 多变量统计结果
发现氯仿提取部分的代谢物四氢大麻酚酸和大麻二

酚酸等重要大麻素类成分能使开花期最后 4 周明显
区分, 而天冬酰胺、谷氨酰胺、果糖、葡萄糖是水提
部分主要差异物质。PCR结果显示, 与大麻素合成相
关的如大麻聚酮合酶的基因表达量增加可促进大麻

中大麻素类积累, 说明在开花期的某种生长信号促
使与大麻素合成相关的基因表达量增加, 从而提高
了大麻素类的含量。Jia 等[33]整合转录组学与代谢组

学研究黄芪 (Astragalus membranaceus) 在不同干旱
条件下的代谢反应, 对 2年生黄芪植物进行干旱培养
14 天, 中间每隔两天取一次样进行多变量统计分析, 
结果显示蔗糖、脯氨酸、苹果酸等是主要差异性成分, 
一些主要的代谢途径如糖酵解、三羧酸循环、脯氨酸

的合成、糖代谢等由于干旱影响而发生显著变化。转

录组分析表明, 干旱基因的表达取决于黄芪所受的
干旱程度, 分析差异表达基因与代谢物关系发现, 受
干旱影响显著的代谢途径有糖酵解、三羧酸循环、谷

氨酸介导的脯氨酸合成和天冬氨酸家族代谢等, 其
中发生差异表达的基因通过自身的上调或下调影响

着代谢物的增加或减少, 例如与正常组相比, 在干旱
条件下编码乌头酸水合酶的基因上调, 影响着 TCA
循环; 编码糖酵解酶的基因上调, 影响着糖酵解过程, 
最终影响植物的主要代谢途径。分析主干通路的转录

组与代谢组揭示了由于不同干旱条件引起的特殊基

因型表达, 这种应对干旱条件的分子调整策略有助
于了解黄芪和其他植物是如何适应干旱条件, 为培
养抗旱植物提供研究方向。 
2.3  区分药用植物的不同种属 

药用植物的种属鉴定是其发展过程中面临的一

个主要问题, 主要的鉴定手段有显微鉴定, 色谱、光
谱鉴定和 DNA 鉴定等。基于 NMR 的代谢组学鉴定
技术能宏观分析植物代谢产物, 找到标志代谢物, 最
终得以区分不同种属。 
2.3.1  药用植物不同基原的区分  藏红花 (Crocus 
sativus L.) 是一种常用药材, 其药用部位为红色柱头
具有活血生血的功效。Cagliani 等[34]采用基于 NMR
的代谢组学技术与多变量统计方法相结合, 研究道
地品种和商业品种藏红花之间的化学成分差异。结果

显示, 氘代二甲基亚砜提取的道地品种中含有较高
的藏红花苦苷和藏红花素, 而商业品种中这两种活
性成分含量微乎其微, 而包含较多的脂肪酸。说明采
用 NMR 技术能够用于不同品种药材的鉴别。 

在随后的代谢组学发展中将 HPLC-MS 与 NMR
技术相结合共同应用于天竺葵[35]、丹参[36]等相似药

用植物的区别, HPLC-MS 技术用于分析含量较少的
次级代谢物, 更易于相似药材的区分。Dai 等[36]采用

核磁与液质相结合的方式分析 3 种不同表型的丹参
样品整体代谢轮廓。共鉴定 28 个初级代谢产物包括
糖类、氨基酸、羧酸和 4个多酚类次级代谢产物, 不
同品种间的差异主要取决于丹酚酸 B、迷迭香酸、胆
碱、天冬氨酸和脯氨酸等差异代谢物。 
2.3.2  药用植物不同产地的区分  植物的生长状态
易受周围环境影响, 导致有效活性成分的含量发生
差异。同一品种的药材放在不同的产地培育, 其药用
价值也会出现差异。Jiang等[37]将 1H NMR代谢物轮
廓分析与统计方法相结合, 探究不同地域丹参样品
的代谢产物的变化, 结果共鉴定出 26 个初、次级代
谢产物, 其中的丙二酸盐和琥珀酸盐被认为是可能
的关键标记物用于区分不同地域来源的丹参样品。

Tian 等[38]采用相同的方式分析不同产地黄芪水溶浸

出物的化学成分差异, 统计分析发现山西黄芪浸出
物中含有较多的天冬氨酸、琥珀酸、谷氨酸、胆碱等, 
而甘肃产地的含有较多的蔗糖、精氨酸和富马酸等。

同样的方法也应用于芍药[39]、款冬花[40]等药材。 
Nguyen 等[41]在研究前期采用了基因组学技术, 

分析了中韩两国不同人参 (Panax ginseng) 样本中
的叶绿体基因间隔区, 发现他们具有相似的基因组
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成, 而基因组学只有在植物的基因组是独特的时候
进行分析才有效, 所以不利于进行种类鉴别, 研究者
进而采用基于NMR的代谢组学技术与统计学相结合
的方法, 分析中韩两地来源的人参品种的代谢物的
差异, 结果发现 7 种差异代谢物, 在韩国人参中含有
较高的戊二酸、琥珀酸、苹果酸、胆碱、葡萄糖和蔗

糖, 而中国人参中含有较高的谷氨酰胺, 这 7 种代谢
物可以作为标志物来区分不同产地的人参。研究者进

而建立了基于此方法的研究模型, 用于掺假药材的
鉴别。 
2.3.3  药用植物不同生长周期的区分  Yang 等 [42] 
采用 1H NMR 法对不同生长周期的共 27 个当归 
(Angelica sinensis) 样品进行分析, 归属其中的主要
成分, 并对其含量变化进行分析。结果表明, 此方法能
够反映出当归植株不同生长时期相应的代谢产物变

化, 其中以当归主要活性成分阿魏酸、藁本内酯、当
归多糖为主要差异代谢产物。Xue 等[43]采用 UPLC-     
QTOF-MS (超高液相飞行时间质谱) 与 NMR 相结    
合的手段分析研究不同生长周期的远志  (Polygala 
tenuifolia Willd.) 药材质量, 共检测到 24 个初级代    
谢物如糖类、氨基酸和有机酸等和 36 个次级代谢物
如皂苷类和糖酯类等。后续结合多变量统计分析, 发
现基于 MS 技术检测到 9 个差异代谢物如蔗糖酯和     
低聚糖酯等, 基于 NMR技术检测到 5个差异代谢物
如甘氨酸、果糖和胆碱等。1 年与 2、3 年生的远志
药材根据这 14 种差异代谢物得以区分, 为中药材的
质量鉴定提供了新的研究方向。 

连翘 (Forsythia suspensa) 干燥的果实是具有清
热解毒功能的中药, 其主要活性成分为苯乙醇苷类、
木脂素类、黄酮类、萜类、生物碱和挥发油等。连翘

果实根据不同成熟阶段分为青果与熟果, 均可用于
中药处方, 但青果与熟果之间的不同和相似之处仍
需进一步研究[44, 45]。Jia 等[46]采用基于 NMR 的代谢
组学联合高效液相色谱和紫外光谱技术研究连翘两

种不同成熟阶段果实的代谢差异, 同时体外检测两
者提取物的抗氧化性与抗菌性。结果共鉴定 27 种代
谢物, 青果中的连翘苷 A、C和芦丁等代谢物高于熟
果并且含有较低量的连翘环己醇等。两者在抗菌活性

上无明显差异, 但青色果实具有较高抗氧化活性, 酚
类化合物含量与抗氧化活性成正比, 连翘苷 A、C和
芦丁等都属于酚类化合物, 因此青果的抗氧活性较
熟果高。相似的研究还有药材接骨木[47]与地黄[48]等。 
2.4   中药质量控制及安全性评价 

近年来中药市场中的假药问题屡屡出现, 中药

的质量及安全是其发展过程中面临的主要问题, 应
用基于NMR的代谢组学技术对药用植物代谢物进行
整体分析, 发现相关的标志代谢物及建立特征代谢
轮廓是解决这一问题的有效办法。 
2.4.1  不同规格等级的中药材质量鉴定   红景天 
(Rhodiola rosea L.) 是常用药用植物, 生长在北半球
高寒无污染地带, 具有极强的抗恶劣环境的能力, 其
药用价值在于抗氧化、提高智力及人体机能的恢复

等。野生红景天资源稀缺, 再加之市场需求量大, 导
致市场中出现以人工种植质量较低的品种作为掺假

药材, 严重影响中药市场。Booker等[49]结合 NMR与
高效薄层色谱 (HPTLC) 技术研究市场中存在的 5种
不同品种的红景天药材的化学成分差异, HPTLC 方
法是一种用于检测红景天中化学成分的标准方法 , 
能够与 NMR 技术相互印证, 共同证明红景天苷和酪
醇为区分标志物, 并且建立了混合成分中的含量鉴
定的方法, 为区分掺假药材提供方法依据。 

根据传统药学书籍的记载, 款冬花的紫色花蕾
比黄色花蕾的质量更高, 但是并无实际依据能够证
明这一观点。Mi 等[50]通过代谢组学技术分析这两种

不同性状款冬花蕾之间的质量差异, 采用 NMR 技术
进行整体代谢物鉴定, 最终共鉴定 40 种代谢物, 紫
色花蕾比黄色花蕾含有较高氨基酸、款冬酮、芦丁、

山柰酚等。从科学的角度明确指出不同性状间的差     
异, 也为药材商品规格标准的建立奠定基础。 
2.4.2  中药安全性评价  中草药在世界范围内应用
广泛, 其在治疗疾病的同时也会带来不良反应, 因此
对中药的安全性评价是一项亟待解决的任务。 

关木通为东北马兜铃 (Aristolochia manshuriensis 
Kom.) 的干燥藤茎, 具有清心去火、利便的功效, 因
其含有致肾损伤的马兜铃酸而备受争议, 影响其应
用。Zhao[51]采用基于 NMR 的代谢组学技术研究中    
草药关木通的肾毒性, 通过大鼠灌胃给予关木通水
煎剂不同剂量与不同时间的方法, 研究马兜铃酸对
大鼠肾脏的影响, 通过对血、尿的核磁检测及生化分
析发现, 对照组与给药组随着时间及给药剂量的增
加能明显分开, 其中主要的标志代谢物为柠檬酸、牛
磺酸、肌氨酸等, 分析这些代谢物的代谢途径, 有助
于发现关木通毒性发生的原因, 也为关木通药材的
使用剂量及时间提供参考依据。通过基于 NMR的代
谢组学技术可为中药关木通的安全性评价提供一种

新标准。Sun 等[52]基于 1H NMR 的代谢组学技术研      
究甘草对附子毒性的缓解作用, 对大鼠的尿样进行
1H NMR检测并对血样进行生化指标检测, 多变量统
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计结果发现甘草和附子汤剂饲喂组与附子汤剂饲喂

组能显著区分, 甘草能够降低氧化三甲胺、甜菜碱、
牛磺酸、3-羟基丁酸等毒性标志代谢的含量, 从而缓
解毒性, 血液生化指标从另一个侧面证明甘草缓解
毒性的作用, 基于 NMR 的代谢组学技术为中药配
伍方剂的安全性及重要性提供依据。 
2.5  不同加工炮制方法的中药质量鉴定 

中药炮制是中药使用中的一大特色, 炮制的方
法分为修制、水制、火制、水火共制等, 其目的在于
增强药物功效, 减少不良反应及毒性。不同炮制方法
的药品其临床药效不同。Li等[53]采用基于 NMR的代
谢组学技术对款冬花 (Farfarae Flos) 生品和蜜炙品
之间的化学成分进行比较, 结合统计学数据分析, 结
果显示生品中含有较多的氨基酸类及绿原酸等, 蜜
炙品包含较多糖类、款冬酮和芦丁等, 而蜜炙品具有
润肺止咳的功效, 说明款冬酮及芦丁等可能是促发
这类功效的主要物质, 有助于研究蜜炙药品的科学
内涵。类似的研究还有药材远志[54]等。 

Lee等[55]采用基于 NMR的代谢组学技术与多变
量统计分析相结合研究不同干燥方式下水生含羞草 
(Neptunia oleracea) 的代谢轮廓变化, 含羞草具有清
热解毒、抗菌消炎的功效。此外, 还发现其具有较高
抗氧化活性与 α-葡萄糖苷酶抑制活性。研究通过对
其叶片与茎采用 3种不同的干燥方式即冻干、晾干、
烘干来研究代谢产物变化, 共鉴定 18 种代谢物质并
通过多变量统计分析发现冻干叶片含较高槲皮素、山

柰酚、儿茶酸、咖啡酸等代谢物, 大部分属于酚酸类
化合物, 因此具有较高的抗氧化活性, 冻干茎中含有
较多的葡萄糖、蔗糖等糖类, 所以 α-葡萄糖苷酶抑制
活性较低, 这与活性检测结果相符。冻干的条件可以
使样品含有较高的活性, 发挥其药效。Dai 等[56]采用

核磁技术与液质技术相结合调查不同干燥方式下 , 
丹参 (Salvia miltiorrhiza) 药材代谢轮廓变化。NMR
技术用于检测初级代谢物, MS 技术用于次级代谢物
的鉴定。研究发现不同干燥方式下, 代谢物的积累是
不同的, 晾干、晒干与冻干相比都能够增加丹参酮的
积累, 提高脯氨酸的合成并影响着碳水化合物与氨
基酸的代谢; 晾干能够促进莽草酸介导的多酚酸类
成分的合成, 但是晒干会抑制多酚酸生成。 
3  总结与展望 

基于 NMR的代谢组学技术以 NMR及其联用技
术为检测手段, 以多变量统计为分析方法, 在探究药
用植物次级代谢产物合成机制方面, 通过检测因诱
导子等作用引起的植物代谢产物变化, 分析初、次级

代谢产物之间的上下关系, 明确重要次级代谢产物
合成途径, 并通过与基因、蛋白等组学的结合, 分析
相关基因与酶的含量或活性变化, 揭示代谢网络调
控机制, 为一些重要的植物次级代谢产物的生物合
成提供线索。在辅助植物育种方面, 植物易受周围环
境影响发生代谢变化, 采用该技术从宏观角度观察
植物中整体代谢产物的变化, 转录组学的加入有助
于分析产生差异表达的基因, 构建基因−代谢产物关
系, 从而发现热点代谢途径, 并进行人工干预, 使植
物更好地应对外界环境的变化, 提高有效成分含量。
在区分药用植物的不同种属方面, 采用 NMR 技术分
析药用植物中含量较高的初级代谢产物和个别次级

代谢产物, 用以MS为主的技术分析更多的次级代谢
物, 两者相互补充提供更全面的植物代谢物信息, 找
到种属差异标志物, 区别药用植物的不同种属, 同时
它还可以弥补 DNA 鉴定的不足之处, 区别基因差别
较小的植物物种; 在中药质量控制及安全性评价中, 
NMR 技术对鉴定药材真伪、药效差异原因探究、药
材质量等级划分及中药本身或配伍方剂的安全性评

价等方面发挥着不可替代的作用。 
当前该技术已经成为生命科学领域中相当重要

的一个研究方向, 在受到关注的同时, 也带来了更多
的机遇和挑战。采用 NMR技术鉴定植物复杂多样的
代谢物, 面临灵敏度有待提高的问题, 当前的解决方
法是将 NMR 与不同技术联用, 建立快速、精准、定
性、定量分析代谢物的方法, 以达到解决代谢物化学
结构多样、鉴定困难这一影响植物代谢组学有效应用

的难点。其次是建立植物代谢物数据库[57], 植物代谢
物由于种类繁多, 初级代谢物鉴定起来相对容易, 已
有相关标准品或数据库, 但对于一些植物特有的次
级代谢物, 由于缺少相应的标准品, 而无法鉴定识别, 
所以有针对性地建立植物次级代谢物库是至关重要

的。最后, 植物代谢组学还将进一步实现与其他组学 
(基因组、转录组、蛋白组、表型组等) 数据相整合[58], 
以便更好地阐述植物相关代谢过程, 发现重要次级
代谢产物的合成机制。在未来的发展中, 植物代谢组
学依据自身优势并且与其他技术相结合, 能够在系
统生物学研究中占有不可替代的重要地位。 
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