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图 1  细胞正离子典型 BPI色谱图 
Fig. 1  Typical BPI chromatogram of cells in positive 

 

 
 
 
图 2  对照组和模型组细胞代谢组 PCA模型得分散点图 

Fig. 2  Score plot of PCA of metabolome of cells in control 
group compared with model group 
 
莫诺苷处理后能使 AGEs损伤的细胞代谢趋近正常

细胞。PLS-DA 模型是一种有监督的预测模型，在

处理高维数据很容易出现过拟合现象，为防止模型

过度拟合，验证模型可靠性，进行外部模型验证[18]。

在建立的模型中，原始值 RY2＝0.956、Q2＝0.871，
R2、Q2的截距分别为 R2＝（0，0.327），Q2＝（0，
−0.412）（图 3-B），Q2在纵轴上的截距为负值，且

最右端的 2个值差距小，说明实验所建立的模型未

发生过拟合，证明模型有效，可进一步分析。 
3.3  潜在生物标志物分析 

首先对模型组与对照对照组构建 OPLS-DA 模

型，得到 S-Plot图。在 S-Plot图（图 4）中，“S”
曲线上离原点越远的点 VIP值越大，对分类贡献也 

 

 

 
 
 
图 3  3组细胞代谢组OPLS-DA模型得分散点图 (A) 相应

的模型验证图 (B) 
Fig. 3  Score scattering plot of OPLS-DA (A) and 
corresponding validation plot (B) of metabolome of cells in 
three groups  

 
 
 
图 4  模型组与对照组细胞代谢组学OPLS-DA的 S-Plot图 
Fig. 4  S-Plot of OPLS-DA of cell metabolomic profiling of 
model group and control group 
 
越大。选择 VIP＞1 的变量，进而对这些 VIP 值较

大的变量作 t 检验，描绘出变量在各组的变化轨迹，

筛选出潜在生物标志物。 
对筛选出的潜在标志物所对应的高分辨质谱离

子相对分子质量在 Human Metabolome Database
（http://www.hmdb.ca/）、METLIN（http://www.metlin. 
scipps.edu/）、KEGG（http://www.genome.jp/kegg/）、
SMPD（http://www.smpdb.ca/）数据库中进行检索，
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