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代谢组学技术及其在中医药研究中的应用 
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摘  要：代谢组学是继基因组学、蛋白组学和转录组学之后出现的一门新兴的“组学”，目前已在生命科学领域得到了广泛

的应用并展现出良好的前景。代谢组学通过分析外界刺激后生物体内相对分子质量较低的代谢物的全面变化，来认识生物体

的生理和病理状态。代谢组学为中药安全性评价，中药复方的物质基础与作用机制研究以及中医证候的认识提供了强有力的

技术支持。 
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Application of metabonomics in study on traditional Chinese medicine 

ZHAO Shan, WANG Peng-cheng, FENG Jian, CHEN Zi-li, WANG Qiu-hong, KUANG Hai-xue 
Key Laboratory of Chinese Materia Medica, Ministry of Education, Heilongjiang University of Chinese Medicine, Harbin 150040, China 

Abstract: Metabonomics is an emerging “omics” following genomics, proteomics, and transcriptomics. It has been widely used in the 
field of life science, and shows hopeful prospects. The principle of metabonomics is to understand the physiological and pathological 
state of the organism by comprehensive analysis of the metabolites with low relative molecular weight after external stimuli. In the 
present, metabonomics is widely used in the studies on traditional Chinese medicine (TCM), and provides the strong technical support 
for the TCM safety evaluation, the material basis and mechanism of Chinese medicinal formula, and understanding the recognition of 
TCM syndrome and sign. 
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中医药是中国文化及哲学观念的体现，在其发

展的历程中，不断吸收各个时期的先进思想理论；

同时也是数千年临床经验的积淀与科学技术的结

晶[1]。已有 2 000 多年历史的传统中医药其有效性、

实用性和科学性不容置疑；但是以现代的观念看，

传统中医药对于疾病的认识、诊断、治疗，以及中

医药疗效的发挥的具体机制缺乏科学的认识。此外，

中药尤其是中药复方物质基础复杂，并且通过多组

分协同、多靶点发挥整体药效作用，这种复杂性给

中医药现代化带来很多困难。因此，建立连接传统

中医药与现代医药两种体系的“桥梁”已成为重要

命题；而系统生物学尤其是代谢组学的提出为中医

药现代化研究提供了很好的发展方向[2]。代谢组学

是继基因组学、蛋白组学和转录组学之后，又一门

新兴的“组学”，它利用现代分析技术定量测定生物

体液中的内源性代谢产物（相对分子质量＜

1×106），考察生物体在不同状态下代谢产物的变

化，通过对于代谢物图谱的整体分析直接认识生理、

病理状态，结合化学信息学分析方法确定内源性小

分子代谢物成分的变化模式，获得相应的生物标记

物群，表征或揭示生物体在特定时间和环境下的整

体功能状态[3]。代谢组学强调把人或动物作为一个 
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整体来研究，同时在方法学上具有无创伤、动态、

接近生理条件下研究等特点，与中药治病整体性、

动态性原则极其相似，为传统中医药研究提供了崭

新的和强有力的技术手段。将代谢组学方法应用于

中医药的研究中，有可能使以经验为基础的中药治

病向以科学的方法和标准为基础的现代化中药治病

转变。在中药现代化研究中，代谢组学在中药药效

物质基础与作用机制以及在中药安全性评价等方面

具有重要的理论意义和应用价值。 
1  代谢组学的概述 
1.1  常用的分析手段 

代谢组学研究中的分析手段包括核磁共振谱

（NMR）、气相色谱-质谱（GC-MS）和液相色谱-质
谱（LC-MS）等谱学技术[4]。其中 NMR 技术中常用

的有氢谱（1H-NMR）、碳谱（13C-NMR）和磷谱

（31P-NMR），而以 1H-NMR 应用 为广泛[5-6]。NMR
技术对样本无破坏，是现有分析技术中唯一能用于

活体研究的，且无需进行样品前处理；此外，NMR
技术分析能够同时测定一个样本中所有代谢物，且

其信号强度与摩尔浓度成正比，便于定量分析，而

通过 2D-NMR 技术能够在对复杂样品不进行分离的

前提下实现结构鉴定[7]。然而，NMR 技术要求待测

物分子含有具核磁矩的核素，还要求待测药物给药

剂量高、给药后代谢时间短、代谢物浓度高[8-9]。

GC-MS 是一种经典成熟的分析技术，在分离时对毛

细管柱梯度加热，根据挥发性高低，在毛细管中保

留时间不同达到分离的目的；GC-MS 特长是分析挥

发性物质，且可以检索多个大型化合物库进行代谢

物的结构鉴定，使化合物鉴定简单、容易操作。但

GC-MS 的样品必须气化，因此不能分析大分子、难

挥发性物质以及热不稳定性物质[10]。LC-MS 优点是

以其灵敏度高、无需高温、分析速度快、样品无需

衍生化等优点，受到众多研究者的关注[11]；尤其是

UPLC-Q-TOF/MS 能够更好地用于代谢物和同分异

构体的特征鉴定，由于样品组分的分离在先，离子

化和检测在后，因而能够有效地减少干扰，诸如基

质效应、离子化抑制、离子化竞争等，大幅度增加

代谢物的鉴别数量和准确度[12-14]。但是 LC-MS 的缺

点在于样品重现性较差，化合物鉴定困难，而且鉴

定化合物的数据库还不完备，二级质谱只能部分提

供结构信息。毛细管电泳-质谱（CE-MS）也被用于

代谢组学研究，相对其他分离技术，CE-MS 具有明

显的优势：高效分离率、微量进样量（平均注射体

积 1～20 μL）以及快速分析；此外 CE-MS 的 大优

点是其可在单次分析实验中分离阴离子、阳离子和

中性分子，因此可以同时获得不同类代谢物的谱图，

这使得其成为高通量非目标分析代谢组学研究中一

个很有吸引力和发展前景的分析技术[15-17]。 
1.2  样品的处理 

样品制备对于实验结果影响较大。样品制备包

括样品来源管理、样品储存与样品提取，目的是保

证代谢信息不因为样品处理发生改变。样品来源是

指受试对象的采样环境，如饮食、光照、温度等。

样品储存是指样品获得后迅速灭活代谢酶，防止小

分子化合物在酶作用下发生改变， 佳保存方式是

液氮或−80 ℃低温冰箱。样品提取是制备过程 重

要的环节，NMR 样品处理方法简单，pH 值和离子

强度的变化引起化学位移的变化是 NMR 测定中的

首要问题，而加入缓冲液一方面提供尽可能相同的

pH 环境，另一方面减少离子强度不同带来的化学位

移的变化[18]。基于质谱技术的代谢组学对样品处理

的要求较高，需除去大分子类物质，并且尽可能完

全回收小分子化合物进行分析。例如，对于尿样的

处理，尿液中的成分主要是极性低相对分子质量代

谢物，同时含有少量的各种细胞、微量的大分子物

质及磷酸盐、硫酸盐等各种盐类物质，这些都有可

能对 LC-MS 分析产生一定的影响。 简单的尿液处

理方式是仅用 0.22 μm 分析滤膜滤过，这可以 大限

度保留尿液中的代谢物[19]。为降低尿液基质的干扰，

也可以用蒸馏水进行稀释（1∶1→1∶4）[20-21]，但

有可能降低信号强度，部分低量的代谢物可能检测

不到。而对于 GC-MS 分析，体液与组织匀浆液中大

部分成分极性比较大而且没有挥发性，因此在进行

GC-MS 分析前首先要对尿液进行衍生化处理[22-24]。 
1.3  数据的处理 

代谢组学研究的关键问题在于对数据信息的

充分解读，然而代谢组学原始谱图复杂、数据量

大，不能用常规数据处理方法，需要进行数据降

维和信息挖掘。数据处理分为三大步骤：一是数

据的提取即图谱的可视化；二是数据的预处理，

包括滤噪、重叠峰解析、峰对齐、峰匹配、标准

化和归一化等；三是模式识别，包括非监督

（unsupervised）模式和有监督（supervised）模式，

前者有主成分分析（PCA）、簇类分析（HCA）和

非线性映射（NLM）等，后者包括人工神经网络

（ANN）、偏 小二乘-判别分析（PLS-DA）、正交
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小二乘-判别分析（OPLS-DA）等[25-27]。此外，

Crockford 等[28]在进行毒理学研究时，采用了 SHY
（statistical heterospectroscopy）方法对 NMR 与

MS 数据进行了整合，为生物标志物的发现提供了

一个系统生物学工具。代谢组学研究流程及其相

关技术见图 1。 
 

 

图 1  代谢组学研究流程及其相关技术 
Fig. 1  Primary process and relevant technology for metabonomic study 

2  代谢组学在中医药研究中的应用 
2.1  中药安全性评价研究 

传统上人们一直认为中药毒副作用小，但是近

年来众多关于中药毒性的报道，使得国际社会对于

中药的安全性问题非常关注[29-30]。目前对于中药的

毒性研究虽然已经非常广泛，但是主要还是采用传

统的急性毒性和长期毒性实验，选择的指标主要为

组织形态学及生化指标，但是得到的结果并不全面，

且无法阐明毒性的物质基础的变化规律。近年来，

中药毒性研究在方法学上有一些新的进展，细胞生

物学技术、单细胞凝胶电泳、穿梭质粒、基因芯片

等技术被引入中药的毒性研究[31]，但是这些方法不

能对给药后反应的整个进程以及生物整体的应答进

行测量[32]。代谢组学的全面性系统策略，与中医药

的整体观念思维方式不谋而合。代谢组学研究中药

毒性的原理是基于有毒药物会破坏正常细胞的结

构，改变细胞代谢途径中内源性代谢物的稳态，从

而通过直接或间接效应改变流经靶组织的血浆成

分，因此代谢物的动态变化可以作为毒性损害的评

价指标，且这种代谢物的整体模式比单一靶标具有

更好的一致性和预见性[33]。中药毒性的评价有时难

以用单一器官或组织的毒性反应来衡量，但尿液等

终端代谢物反映的是机体各种细胞、组织和器官功

能变化的总和，根据代谢组的变化评价中药的毒性

反应更简便快速，且可从代谢物角度解释中药毒性

作用机制，这开辟了中药毒性研究的新思路。 
梁琦等[34]以广防己和粉防己为研究对象，以

1H-NMR 技术为手段，研究 ig 8.1 g/kg 广防己、粉

防己对大鼠尿样与血浆代谢物整体轮廓的影响，得

到广防己和粉防己肝肾毒性的代谢模式特征。研究

发现广防己和粉防己模型大鼠尿样中柠檬酸与尿糖

量下降，马尿酸盐与三甲胺-N-氧化物（TMAO）量

升高，推测广防己和粉防己会造成肾脏损伤，且主

要影响肾小管排泄功能，而粉防己损伤严重，早期

损伤就可涉及肾髓质。对于广防己和粉防己肝毒性

的研究，实验发现广防己组大鼠血中 N-乙酰糖蛋白

（NAC）、O-乙酰糖蛋白（OAG）和尿 2-酮戊二酸量

下降，血丙氨酸和尿牛磺酸上升；粉防己组的血

NAC、OAC 和尿 2-酮戊二酸量上升，尿牛磺酸和

血低密度脂蛋白（LDL）/极低密度脂蛋白（VLDL）
下降，说明广防己、粉防己给药早期即有一定肝脏

毒性作用，涉及糖、脂代谢和肝线粒体功能的受损，

其中粉防己表现出急性肝损伤作用。 
苍耳子被认为无毒或有小毒，既可以治病又可

样品处理 

蛋白质沉淀 

溶剂萃取 

固相萃取 

加速溶剂萃取 

微波辅助萃取 

超临界萃取 

样品分析 

GC-MS 

1H-NMR 
13C-NMR 
31P-NMR 

NMR 

LC-MS 

UPLC 

RRLC 

HILIC 

联用 

QQQ 

Q-TRAP 

Q-TOF 

QIT-TOF 

LTQ-FTI-CR 

数据分析 

监督 
PCA 

HCA 

非监督 

ANN 

PLS-DA 

OPLS-DA 

代谢途径研究 

CE-MS 

数据库 

HMDB 

METLIN 

KEGG 

LipidBank 

HumanCyc 

ARM 

NIST 



中草药  Chinese Traditional and Herbal Drugs  第 46 卷 第 5 期 2015 年 3 月 

   

·759·

用于补养。近年来过量使用苍耳子或使用炮制不当

的苍耳子导致中毒甚至死亡的病例时有报道，而目

前对苍耳子毒性的认知也多为从临床用药中总结的

经验[35]。苍耳子药用引发的不良反应多见于皮肤、

消化系统、神经系统、心血管系统、泌尿系统、呼

吸系统、造血系统，苍耳子不良反应临床表现主要

以实质脏器损害为主，其中肾脏、肝脏损害 为明

显[36]。Lu 等[37]以 UPLC-MS 代谢组学技术为手段，

研究 ig 1.1、5.5、22.0 g/kg 苍耳子的大鼠尿样中的

毒性生物标志物。研究发现，正离子模式下发现 6
个生物标记物，包括 5-羟基-6-甲氧基吲哚-葡糖苷

酸、4,6-dihydroxyquinoline、L-苯丙氨酰-L-脯氨酸、

尿苷、3-methyldioxyindole、phenylalanine；负离子

模式下发现 4 个生物标记物，包括 indoxyl sulfate、
hippuric acid、sebacic acid、arachidonic acid。 

蟾酥为蟾蜍科动物中华大蟾蜍或黑眶蟾蜍等的

耳后腺分泌的白色浆液经加工干燥而成的固体物，

其化学成分复杂，含有几十种蟾蜍毒素类化合物[38]。

蟾蜍毒素主要作用于心脏迷走神经中枢或末梢，并

可直接作用于心肌，引起心率缓慢、心律不齐等缓

慢心律失常症状，使房室传导阻滞， 后导致心跳

停止于收缩期。人的蟾酥急性中毒症状表现为呕吐、

呼吸急促、肌肉痉挛、惊厥和心率不齐等[39]。梁晓

萍等[40]分别 ig 大鼠 128、64、32、16 mg/kg 的蟾酥，

肝门静脉取血得血清，采用 UPLC/TOF-MS 技术分

析大鼠血清代谢轮廓的变化。研究发现的生物标志

物为溶血磷脂酰胆碱（Lyso-PC）类，包括 Lyso-PC
（C18:0）、Lyso-PC（C16:0）、Lyso-PC（C18:2）、Lyso-PC
（C20:4）、Lyso-PC（C18:1）、Lyso-PC [16:1(9Z)]，说

明蟾酥干扰了心肌的脂质代谢（包括磷脂和脂肪酸

代谢），导致心肌的能量代谢紊乱，且与空白组比较，

给药组大鼠血清中大多数 Lyso-PC 生物标志物的代

谢水平均下调；而脂肪酸类化合物中花生四烯酸

（AA）的代谢水平上调，油酸（OA）和亚油酸（LA）

的代谢水平下调。 
雄黄是中药中的一种常见的矿物药，现代医家

使用含雄黄的复方制剂或单方用于治疗血液系统疾

病、恶性淋巴系统疾病以及实体瘤，取得了明显的

治疗效果。雄黄主要含硫化砷，其质量分数为 90%
以上。硫化砷基本不溶于水，在胃肠道很难吸收，理

论上该化合物的毒性应该非常低，然而，雄黄还含

有一定量的可溶性砷，这也是造成雄黄毒性的主要

原因[41]。Wei 等[42]以 1.0 g/kg 雄黄连续 ig 大鼠 7 d，

取大鼠尿样，采用 1H-NMR 分析尿样、血样、肝组

织匀浆液代谢轮廓变化。实验发现，乳酸脱氢酶

（LDH）、天门冬氨酸氨基转移酶（AST）、丙氨酸氨

基转移酶（ALT）、尿素氮（BUN）、总胆固醇（TC）、
白蛋白（ALB）、总蛋白（TP）均显著升高，提示

雄黄能够造成肝、肾组织的实质性损伤。同时，在

尿样中发现丙酮酸盐、甜菜碱、马尿酸盐、苯乙酰

甘氨酸下调；α-酮戊二酸、琥珀酸盐、柠檬酸盐、

3-D-羟基丁酸、丙酮、牛磺酸量升高。在血样中发

现丙酮、胆碱、胆碱磷酸、甜菜碱、N-乙酰糖蛋白、

VLDL/LDL、不饱和脂肪升高；在肝组织匀浆液中

发现乳酸盐、葡萄糖量下降，谷氨酸盐、胆碱、胆

碱磷酸、甜菜碱、腺嘌呤、核糖、糖原升高。结果

表明，雄黄能够扰乱能量代谢、胆碱代谢、氨基酸

代谢导致机体的毒性变化。其他相关的研究见表 1。 
2.2  中药复方作用机制研究 

中药复方是在中医思维方法的指导下，通过四

诊（望、闻、问、切），辨明证候，选择药味，按照

君、臣、佐、使的配伍原则组成复方，在整体上调

节人体平衡和内环境的稳态。中药复方注重从整体

来调节人体的平衡，通过复方中的多成分作用于人

体的五脏六腑，不仅能够治疗主证，从整体来调节

各个相互联系的脏腑、组织、器官，同时能治疗兼

证， 终起到标本兼治的目的[43]。西医与化学药在

一些疾病尤其是慢性疾病的治疗上显得越来越无

力，而中药特别是中药复方则显示了其独特优势。

近年来国内外研究者对中药特别是中药复方的研究

逐渐重视，掀起了一股中药研究的热潮。由于中药

复方作用于人体的多维非线性的复杂效应，部分研

究脱离了中医药理论的指导，或者是利用化学药的

研究方法进行中药研究，虽然取得了部分阶段性成

果，但在中药复方的配伍机制、组方原理及药效物

质基础等方面仍没有取得突破性进展[44]。中药复方

的药效物质基础和药理作用机制十分复杂，特别是

缺乏一种有效的理论方法体系作为指导，导致中药

复方的研究发展缓慢，这一现状也构成了中医药研

究与中药现代化进程中的“瓶颈”问题。 
黄连解毒汤首载于葛洪《肘后备急方》，是一味

清热解毒的经典药方，由黄连、黄芩、黄柏、栀子

（3∶2∶2∶3）4 味药组成，中医方解认为以黄连泻

心火、兼泻中焦之火为君；黄芩清肺热、泻上焦之

火为臣；黄柏泻下焦之火，栀子通泻三焦之火，导

热下行，合为佐使，共以收泻火解毒之功[45]。Wang
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等[46]采用 1H-NMR 技术分析尿样与脑组织中代谢

物的变化，研究黄连解毒汤对于缺血性脑卒中的治

疗作用，结果表明与模型组大鼠相比，黄连解毒汤

组大鼠尿样中脂蛋白、丙氨酸、NAC、OAG、β-葡
萄糖、甘油量显著下降，α-葡萄糖显著上升；脑组

织中缬氨酸、乳酸盐、青蟹肌醇、黄嘌呤量显著下

降，肌酐与磷酸肌酐量显著升高，提示黄连解毒汤

可以通过改变能量代谢，改善氧化应激造成的细胞

膜与线粒体损坏，改变神经递质与氨基酸代谢，调

节渗透压，改善炎症损伤来达到治疗缺血性脑卒中

的作用。柳长凤等[47]通过代谢组学方法研究黄连解

毒汤的配伍规律，以热病证候所有代谢产物的整体

变化，综合评价黄连解毒汤中君、臣、佐、使的作

用及配伍规律，发现黄连在组方中作为君药发挥主

要药理作用，佐使药也表现了一定的作用，但是其

臣药黄芩的作用却值得商榷。左冉等 [48]通过

LC-FT-ICR- MS 方法研究黄连解毒汤体内发挥疗效

的效应物质基础，主要为环烯醚萜类、生物碱类、

黄酮类，并且发现主要成分在大鼠体内多以二相代

谢产物形式存在，包括葡糖醛酸和硫酸化产物。 
四逆汤是《伤寒论》中的经典名方，由附子、

干姜、甘草组成，具有回阳救逆之功效，现代研究

表明四逆汤具有显著的心血管活性。Tan 等[49]证实了

四逆汤的主要成分包括乌头类生物碱、姜辣素、黄

酮和皂苷类化合物，且发现四逆汤中乌头类生物碱

在大鼠体内的主要代谢途经为 O-去甲基化和水

解，黄酮化合物的主要代谢途经为葡萄糖醛酸化、

硫酸化、还原、去甲基化、羟化等。谭光国[50]采用

反相色谱和亲水作用色谱-质谱联用技术建立了大鼠

全面的血清代谢指纹谱，以冠脉结扎诱导的大鼠心

肌梗死为模型，对四逆汤治疗心肌梗死的作用进行

了血清代谢组学研究，筛选鉴定了 21 种潜在血清生

物标志物，主要涉及鞘脂代谢、磷脂代谢、脂肪酸

转运和代谢、色氨酸代谢等途经，发现四逆汤通过

调节这些失衡的代谢途经而发挥治疗心肌梗死的作

用。此外，谭光国[50]用液质联用技术和核磁共振波

谱技术建立了大鼠尿液代谢指纹谱，以冠脉结扎诱

导的大鼠心肌梗死为模型，对四逆汤治疗心肌梗死

的作用进行了尿液代谢组学研究，筛选鉴定了 19 种

潜在尿液生物标志物，主要涉及糖酵解、三羧酸循

环、氨基酸代谢、嘌呤代谢和嘧啶代谢等代谢途径，

以改变的代谢通路为潜在的药物靶标，并结合生理

学指标分析手段，系统地揭示了四逆汤能够逆转多

条失衡的代谢途经来调整机体的能量代谢水平，以

改善了心肌梗死的状态。其他相关的研究见表 1。 
2.3  中医“证候”本质的揭示 

证候研究是中医基础研究的一个关键的科学问

题，在整个中医药理论体系的框架内，中医的证候

问题始终处于核心的地位，它是连接临床和基础理

论的桥梁，也是中医药现代化能够取得突破的关键

点[51]。中医“证候”是指疾病发生和演变过程中某

阶段以及患者个体所处特定内、外环境本质的反映，

其以相应的症、舌、脉、形、色、神表现出来，能

够不同程度地揭示病因、病位、病性、邪正盛衰、

病势。在疾病发生发展过程中，具有各个内在联系

的一组症状和体征，可将其称为“证候”，每一个“证”

均有其外候与内涵，外候是疾病及其病理的外在表

现，是中医通过望、闻、问、切四诊所获得整体信

息和诊断、治疗的主要依据；内涵是生物体外在表

象的背后蕴藏着疾病发生的病因病机、病理变化等

生物体内在的变化信息，是开展研究工作的主要方

向。目前一般采用代谢组学研究中医证候动物模型

以及基于临床的证候代谢组学[52]。 
李英帅[53]通过 1H-NMR 技术研究阳虚、阴虚体

质血液与尿液代谢组学特征。阳虚体质是阳气不足，

以虚寒表现为主要特征，阴虚体质是阴液亏少，以

虚热表现为主要特征；在形成因素上，以过寒则伤

阳、过热则伤阴为主要因素；在发病倾向上，阳虚

体质易患痹证、泄泻、感冒、自汗、水肿、痰饮、

咳喘、遗尿，阴虚体质易患便秘、咳嗽、血证、消

渴、肺疹。发现阳虚的尿样生物标志物中，肌酐量

降低，乳酸、二甲胺、柠檬酸、马尿酸量增加；血

样生物标志物中，脂类、乳酸、VLDL/LDL、N-乙
酰糖蛋白、脂肪酸、不饱和脂肪酸量降低，谷氨酰

胺、葡萄糖、高密度脂蛋白含量增多。阴虚质尿液

中肌酐、二甲胺、柠檬酸含量降低，甘氨酸、葡萄

糖含量增多，血样中脂类、乳酸、丙氨酸、葡萄糖、

VLDL/LDL、N-乙酰糖蛋白、不饱和脂肪酸量降低。

实验结果证明阳虚、阴虚体质具有能量代谢、脂代

谢、糖代谢、氨基酸代谢的差异，以及神经递质、

脏腑功能的改变。 
严蓓等[54]通过 GC/TOF-MS 研究心血瘀阻与气

阴两虚证心肌缺血大鼠模型的代谢组学表征与辨

识，发现缬氨酸、2-氨基丁酸、甘氨酸、丝氨酸、苏

氨酸、2,5-二氨基戊内酰胺、鸟氨酸、羟脯氨酸、赖

氨酸、2-羟基丁酸、3-羟基丁酸、呋喃半乳糖、肌醇
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是区分心血瘀阻与气阴两虚证心肌缺血大鼠模型的

潜在的生物标志物，其中血瘀组大鼠血浆中前 9 种

物质显著高于气阴两虚组，而后 5 种物质显著低于

气阴两虚组。研究发现，这 2 种心肌缺血中医证的

共同特点是它们与能量代谢、氧化应激反应、氨基

酸代谢等多种代谢通路的异常相关，这是整体多个

系统功能改变，共同造成的结果，但是不同病证之

间又有不同的代谢特点。其他相关的研究见表 1。 

表 1  其他代谢组学研究 
Table 1  Studies on others metabonomics  

研究内容 样品类型 分析技术 研究内容 样品类型 分析技术 

半夏的毒性[55-56] 血清 UPLC-Q-TOF/MS 丹参片对心肌缺血的作用[81] 血清 UPLC-Q-TOF/MS

牵牛子的毒性[57] 尿液 UPLC-MS/MS 丹参方单体组合对心肌缺血作用[82] 血清 UPLC-Q-TOF/MS

牵牛子的肾毒性[58] 血清、肾组织 UPLC-Q-TOF/MS 朱砂安神丸的肝、肾毒性[83] 尿液 UPLC-Q-TOF/MS

朱砂的毒性[59] 血清、尿液 1H-NMR 知柏地黄丸治疗糖尿病肾病[84] 尿液 1H-NMR 

附子的毒性[60] 尿液、血浆 1H-NMR、GC-TOF/MS 心可舒片治疗心肌梗死[85] 血浆 UPLC-Q-TOF/MS

雄黄的毒性[61] 血清、尿液 1H-NMR 下瘀血汤治疗肝纤维化[86] 尿液 GC-MS 

关木通的肾毒性[62] 尿液 HPLC-MS 肾阳虚及淫羊藿的治疗作用[87] 血清 UPLC-Q-TOF/MS

马兜铃酸的肾毒性[63] 尿液 LC-MS、GC-MS 发热模型和黄连的治疗作用[88] 尿液 UPLC-Q-TOF/MS

雷公藤的全身毒性[64] 尿液 LC-MS、GC-MS 氢化可的松诱导的肾阳虚证[89] 尿液 GC-MS 

乌头的毒性[65] 血浆、尿液 1H-NMR 心血瘀阻证和气阴两虚证研究[90] 血浆 GC-TOF/MS 

川乌、附子的毒性[66] 血浆 UPLC-Q-TOF/MS 气滞血瘀与丹参降香的君使研究[91] 血浆 HPLC-DAD-MS 

乌头生物碱的毒性[67] 血浆 GC-MS 黄疸证候[92] 尿液 UPLC-Q-TOF/MS

黄药子的毒性[68] 尿液 1H-NMR 肾阳虚及乌头的治疗作用[93] 血浆 LC-Q-TOF-MS 

二仙汤治疗骨质疏松作用[69] 尿液、血清 1H-NMR 淫羊藿总黄酮抗衰老作用[94] 血清 LC-MS 

辛迪软胶囊对血瘀证治疗作用[70] 血清 UPLC-Q-TOF/MS 冬虫夏草对慢性肾病的作用[95] 血清、尿液 1H-NMR 

逍遥散不同部位抗抑郁作用[71] 尿液 1H-NMR 小檗碱调血脂作用[96] 血清 UPLC-Q-TOF/MS

通心络对血管内皮功能障碍作用[72] 尿液 UPLC-Q-TOF/MS 金银花提取物对肝损伤的作用[97] 尿液 GC-MS 

云南白药对类风湿性关节炎作用[73] 血清、尿液  UPLC-Q-TOF/MS 麦冬对心肌梗死的作用[98] 血清 GC-MS 

柴胡疏肝散抗抑郁作用[74] 尿液 UPLC-Q-TOF/MS 骨碎补治疗骨质疏松[99] 血浆 UPLC-Q-TOF/MS

六味地黄丸抗炎作用[75] 尿液 HPLC-UV 中药对糖尿病性视网膜病的作用[100] 血清 GC-MS 

六味地黄丸治疗甲亢阴虚证[76] 尿液 UPLC-HDMS 茯苓的肾保护作用[101] 血浆 UPLC-Q-TOF/MS

酸枣仁汤对失眠症的作用[77] 果蝇 UPLC-HDMS 当归多糖的肝保护作用[102] 血浆 GC-MS 

双龙方治疗心肌梗死的作用[78] 尿液 UPLC-TOFMS 彭县雪胆抗菌机制[103] 细菌 HPLC-DAD-MS 

平肝降压汤对自发性高血压作用[79] 血浆 UPLC-Q-TOF/MS 辛夷挥发油抗炎作用[104] 血浆 GC-MS 

麝香保心丸对心肌梗死的作用[80] 尿液 UPLC-Q-TOF/MS 人参皂苷抗冷应激作用[105] 尿液 GC-MS 

 
3  展望 

中医药是中华民族的宝贵财富，是我国 具有原

始创新潜力的学科领域，而中医药现代化就是用现代

的科学技术对传统中医药的关键问题进行科学的阐

释，对传统中医药的理论进行重新审视及去伪存真。

代谢组学技术的使用，为中医药现代化提供了全新的

技术手段。目前，代谢组学在中药药效物质与作用机

制、中药安全性评价、中药复方研究等方面都取得了

可喜的成果，获得了相关的生物标记物，为中药的进

一步研究和探索提供了一定的理论依据。但是，代谢

组学研究仅处于模式识别和生物标记物识别的层次，

距离全面的代谢组学研究目标还有一定差距，如何建

立专业、系统的方法对所有能采集到的图谱信息数据

进行全面分析，对样品图谱中所有有差异的部分进行

分析和研究也是影响其发展的关键技术难题。但代谢

组学作为一门新兴的学科，仍处于不断发展和逐步完

善的阶段，伴随着各种高分辨、高通量和高灵敏度分

析技术的产生，各种多元统计方法的更新和代谢数据

库的不断完善，代谢组学将会对中药的研究产生深远

影响，这一领域将具有广阔的发展空间与前景。 

http://www.doc88.com/p-9089014906750.html
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