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基于非靶向代谢组学的兴安白芷不同部位差异代谢物分析 Δ
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摘 要 目的 探讨兴安白芷根、茎、叶的代谢物差异，为白芷药用资源的开发和利用提供参考。方法 采用超高效液相色谱-串联

质谱非靶向代谢组学技术对兴安白芷根、茎、叶进行代谢物检测。采用多元统计分析方法筛选差异代谢物并进行聚类分析，进一

步对差异代谢物进行京都基因与基因组百科全书（KEGG）通路富集分析。结果 在兴安白芷根、茎、叶中共检测出769种代谢物，

其中脂质类（14.31%）、生物碱类（13.91%）、氨基酸及其衍生物（13.65%）化合物占比较高，香豆素类化合物占比为3.25%。主成分

分析、正交偏最小二乘判别分析及聚类分析结果一致表明，根、茎、叶的代谢物存在一定差异。茎与根的差异代谢物共205种（82

种上调，123种下调），叶与根的差异代谢物共326种（247种上调，79种下调），叶与茎的差异代谢物共293种（263种上调，30种下

调）。进一步对不同部位中香豆素类差异代谢物进行分析发现，（R）-氧化前胡素、4-羟基香豆素、4-甲基伞形酮乙酸酯等在叶中的

相对含量较高。KEGG 通路富集分析显示，差异代谢物主要富集于苯丙烷类物质生物合成、ABC 转运蛋白等通路。结论 兴安白

芷根、茎、叶的代谢物存在较大差异。叶中香豆素类成分高度富集，其合成与转运可能与苯丙烷类生物合成、ABC 转运蛋白通路

的协同作用相关。
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Analysis of differential metabolites in different parts of Angelica dahurica （（Fisch. ex Hoffm.）） Benth. et 

Hook. f. ex Franch. et Savat. based on untargeted metabolomics
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University， Guangzhou 510515， China）

ABSTRACT OBJECTIVE To investigate the metabolic differences in roots， stems and leaves of Angelica dahurica （Fisch. ex 

Hoffm.） Benth. et Hook. f. ex Franch. et Savat. （shortened for A. dahurica）， and to provide a basis for the development and 

utilization of its medicinal resources. METHODS UPLC-MS/MS untargeted metabolomics technology was employed to detect 

metabolites in roots， stems and leaves of A. dahurica. Multivariate statistical analysis was used to screen differential metabolites and 

perform cluster analysis. Furthermore， Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes （KEGG） pathway enrichment analysis was 

conducted on these differential metabolites. RESULTS A total of 769 metabolites were identified in roots， stems and leaves of A. 

dahurica. Among them， lipids， alkaloids， amino acids and their derivatives accounted for the highest proportion， which accounted 

for 14.31%， 13.91% and 13.65%， respectively， and the coumarin compounds accounted for 3.25%. Results of principal component 

analysis， orthogonal partial least squares-discriminant analysis and cluster analysis indicated that there were certain differences in 

metabolites among the three tissues. A total of 205 differential metabolites were identified between stems and roots （82 up-regulated 

and 123 down-regulated）， 326 differential metabolites between leaves and roots （247 up-regulated and 79 down-regulated）， and 

293 differential metabolites between the leaves and stems （263 up-regulated and 30 down-regulated）. Further analysis of the 

differential coumarin metabolites in different plant parts revealed that several compounds， including （R）-oxypeucedanin， 4-

hydroxycoumarin， 4-methylumbelliferyl acetate， exhibited relatively high contents in the leaves. KEGG pathway enrichment 

analysis indicated that differential metabolites predominantly accumulated in the phenylpropanoid biosynthesis and ABC transporter 

pathways. CONCLUSIONS There are significant differences in metabolites among roots， stems and leaves of A. dahurica. 

Coumarin compounds are highly enriched in the leaves， and their synthesis and transport may be related to the synergistic effect of 

the phenylpropanoid biosynthesis pathway and the ABC transporter pathway.

KEYWORDS Angelica dahurica （Fisch. ex Hoffm.） Benth. et Hook. f. ex Franch. et Savat.； non-medicinal parts； untargeted 

metabolomics； differential metabolites； resource development； UPLC-MS/MS

白芷为伞形科植物白芷 Angelica dahurica（Fisch. 

ex Hoffm.）Benth. et Hook. f. 或杭白芷 A.dahurica（Fisch. 

ex Hoffm.）Benth. et Hook. f. var. formosana（Boiss.）Shan 

et Yuan 的干燥根，为我国常用中药材，具有解表散寒、祛

风止痛、宣通鼻窍、燥湿止带、消肿排脓的功效，临床上
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主要用于治疗偏头痛及风湿类疾病[1]。目前商品白芷按

产地分为川白芷、杭白芷、祁白芷和禹白芷[2]，均为栽培

品。兴安白芷 A. dahurica （Fisch.ex Hoffm.） Benth. et 

Hook. f. ex Franch. et Savat. 是栽培白芷的近缘类群，主

要分布在河北、北京、山西和陕西等地区[2]。分子系统学

和群体基因组学证据表明，杭白芷和白芷最近的野生祖

先是兴安白芷，二者由兴安白芷在不同历史时期分别驯

化而来[3―4]，这一重要发现对于丰富白芷资源、改良现有

品种具有重要意义。

目前，栽培白芷的化学物质基础及药理活性等研究

受到了广泛关注[5]。研究发现，香豆素、挥发油、多糖、氨

基酸等是白芷的主要化学成分[6]。其中，香豆素及挥发

油类化学成分被证实具有较强的抗炎、镇痛、抗氧化、抗

肿瘤以及美白活性[7]。然而，兴安白芷的相关研究较为

薄弱，当前仅对其根部脂溶性成分[8]及挥发油成分[9―10]进

行了报道，忽视了对其茎、叶等非药用部位的挖掘利用。

由于生理功能差异，植物不同器官次生代谢物的积累往

往具有组织特异性，部分药用植物的非药用部位在某些

活性成分的积累上甚至优于主要药用部位[11―12]。随着

资源可持续利用理念的推广，探索非药用部位的潜在价

值已成为中药资源研究的重要方向。目前，兴安白芷整

体的次生代谢轮廓及不同部位的代谢差异尚不清楚，限

制了其资源的进一步开发和利用。因此，系统比较兴安

白芷根、茎、叶的代谢物差异，不仅有助于揭示其组织特

异性代谢规律，而且可为白芷非药用部位的资源化利用

提供科学依据。

代谢组学技术可以对特定时间和条件下生物体中

所含的整体代谢物进行定性和定量分析，已被广泛用于

中药有效成分积累、质量控制、鉴定及质量评价等领

域[13]。因此，本研究拟采用超高效液相色谱-串联质谱

（UPLC-MS/MS）非靶向代谢组学技术，结合多元统计分

析方法，对兴安白芷根、茎、叶的次生代谢物进行分析，

探讨兴安白芷不同部位的代谢物差异，为白芷药用资源

的开发和利用提供参考。

1　材料
1.1　主要仪器

本 研 究 所 用 的 主 要 仪 器 有：Thermo Vanquish 型

UPLC 系统、Thermo Orbitrap Exploris 120型 MS 仪（美国

Thermo Fisher Scientific 公司），H1850-R 型冷冻离心机

（湖南湘仪实验室仪器开发有限公司），BE-96型混匀仪

（海门市其林贝尔仪器制造有限公司），MB-96型组织研

磨器（浙江美壁仪器有限公司），KQ-800DE 型超声波清

洗器（昆山市超声仪器有限公司）。

1.2　主要药品与试剂

3 株兴安白芷植株均采自吉林省通化市柳河县

（N42°25′49″，E126°06′36″）的同一野生种群，采集时间

为 2023年 7月底；所有植株均处于营养生长期，未抽薹

开花，根部饱满。植株经南方医科大学中医药学院田恩

伟副教授鉴定为兴安白芷 A. dahurica（Fisch. ex Hoffm.） 

Benth. et Hook. f. ex Franch. et Savat.。 收 集 根（编 号

XABZ_R1～XABZ_R3）、茎（编 号 XABZ_S1～XABZ_ 

S3）、叶（编号 XABZ_L1～XABZ_L3）3个部位的样本，

液氮速冻后，转至－80 ℃超低温冰箱中保存，备用。

2-氯-L-苯丙氨酸（批号 C105993，纯度98.0%）、甲酸

铵（批号 70221，纯度 99.0%）均购自上海阿拉丁生化科

技股份有限公司。甲醇、乙腈、甲酸均为色谱级，水为超

纯水。

2　方法
2.1　供试品溶液制备

将样本从－80 ℃冰箱中取出后，于液氮环境下研磨

成细粉。精确称量 100 mg 样本粉末于 2 mL 离心管中，

加入含内标（2-氯-L-苯丙氨酸，4 mg/L）的冷甲醇 600 

μL，涡旋振荡 30 s；加入 100 mg 玻璃珠，放入组织研磨

器中，在 60 Hz 频率下研磨 90 s，于室温下超声 15 min；

再于 4 ℃下以 12 000 r/min 离心 10 min 后，取上清液以

0.22 μm 滤膜过滤，滤液加入检测瓶中，待测。

2.2　色谱条件

色谱柱为 ACQUITY UPLC® HSS T3（150 mm×2.1 

mm，1.8 µm）柱，流速为0.25 mL/min，柱温为40 ℃，进样

量为2 μL。正离子检测模式的流动相为0.1% 甲酸乙腈

（B2）和 0.1% 甲酸水（A2），梯度洗脱程序为：0～1 min，

2%B2；1～9 min，2%B2→50%B2；9～12 min，50%B2→
98%B2；12～13.5 min，98%B2；13.5～14 min，98%B2→
2%B2；14～20 min，2%B2。负离子检测模式的流动相为

乙腈（B3）和5 mmol/L 甲酸铵水（A3），梯度洗脱程序为：

0～1 min，2%B3；1～9 min，2%B3→50%B3；9～12 min，

50%B3→98%B3；12～13.5 min，98%B3；13.5～14 min，

98%B3→2%B3；14～17 min，2%B3。

2.3　质谱条件

采用电喷雾离子源，在正、负离子模式下检测。喷

雾电压为正离子 3.5 kV，负离子 2.5 kV；鞘气流速均为

30 arb，辅助气流速均为10 arb；毛细管温度均为325 ℃。

一级全扫描分辨率为60 000，扫描范围为m/z 100～1 000；

高能碰撞解离二级裂解，碰撞能量为 30 eV，分辨率为

15 000。采集信号强度排名前 4位的离子进行碎裂，同

时采用动态排除策略，去除不必要的 MS/MS 信息。

2.4　样本检测及数据处理

取“2.1”项下供试品溶液，按“2.2”和“2.3”项下条件

进行测定，记录数据。通过 Proteowizard（v3.0.8789）软

件 中 MSConvert 工 具 将 原 始 质 谱 下 机 文 件 转 换 为

mzXML 格式，然后用 Rv3.3.2软件的 XCMS 包进行峰检

测、对齐及归一化处理。基于 Human Metabolome Data‐

base（HMDB，https：//hmdb.ca/）、High Quality Mass Spec‐

tral Bank（MassBank，https：//www. massbank. jp/Mass‐
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Bank/）、Lipid Maps（https：//www. lipidmaps. org/）、mz‐

Cloud（https：//www.mzcloud.org/）数据库对代谢物进行

注释。使用 SIMCA 14.1软件对样本数据进行主成分分

析（principal component analysis，PCA）、正交偏最小二乘

判 别 分 析（orthogonal partial least squares-discriminant 

analysis，OPLS-DA），以变量重要性投影（variable impor‐

tance in projection，VIP）≥1且 P≤0.05为条件筛选差异

代谢物[14]。基于差异代谢物相对含量，使用 Rv3.3.2软件

中 Pheatmap 程序绘制聚类热图。利用京都基因与基因

组百科全书（Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes，

KEGG）数据库（http：//www.kegg.jp）对鉴定到的差异代

谢物进行通路富集分析。

3　结果与分析
3.1　兴安白芷不同部位样本基峰色谱图分析

兴安白芷根、茎、叶中的代谢物在正离子模式下具

有更高的响应强度和更丰富的碎片信息，且该模式下的

总离子流图能更清晰地反映不同部位间的代谢轮廓差

异。因此，本研究后续的数据分析主要基于正离子模式

展开。将兴安白芷根、茎、叶的总离子流图分别进行重

叠比较（图 1），发现兴安白芷 3个部位样本的色谱峰响

应强度及保留时间基本一致，说明方法重现性良好、结

果可靠。

3.2　兴安白芷不同部位代谢物的多元统计分析

3.2.1　PCA

PCA 结果（图 2）显示，兴安白芷根、茎、叶 3组样本

的组内重复点紧密聚集，组间沿 PC1（第 1 主成分）和

PC2（第2主成分）方向明显分开，说明3组样本间的代谢物

组成及含量具有显著差异。PC1的方差贡献率为37.1%，

PC2的方差贡献率为 21.3%，二者的累计方差贡献率达

58.4%，能够较好地表征原始数据的主要变异信息。

3.2.2　OPLS-DA

OPLS-DA 结果（图 3）显示，PC1 的方差贡献率为

37.0%，PC2的方差贡献率为19.9%。兴安白芷根、茎、叶

样品分别分布在置信区间左、中、右侧，组内样品聚集、

组间样品分离。该结果提示，兴安白芷3个部位样品区

分效果很好，结果可靠。置换检验结果（图 4）显示，R2X

（模型对 X 变量的解释率）＝0.569，R2Y（模型对 Y 变量的

解释率）＝1.000，Q2（模型预测能力）＝0.950＞0.9，表明

该模型的拟合准确度较高。

3.3　兴安白芷不同部位代谢物鉴定

在兴安白芷根、茎、叶中共鉴定出 769种代谢物，归

属 为 17 类 。 其 中 ，脂 质 类 占 14.31%、生 物 碱 类 占

13.91%、氨 基 酸 及 其 衍 生 物 占 13.65%、糖 和 苷 类 占

11.70%、有机酸类占11.44%、萜类占7.54%、核苷酸及其

衍 生 物 占 5.46%、黄 酮 类 占 5.07%、芳 香 族 化 合 物 占

3.90%、香豆素类占3.25%、维生素和辅助因子占2.21%、

苯丙素类占2.08%、木脂素类占1.95%、甾体类占1.95%、

醌类占0.28%、酚酸类占0.52%、其他类占0.78%。
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图1　兴安白芷根、茎、叶的基峰色谱图
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图2　兴安白芷根、茎、叶代谢物的PCA得分图
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图3　兴安白芷根、茎、叶代谢物的OPLS-DA得分图
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3.4　兴安白芷不同部位差异代谢物筛选与聚类分析

3.4.1　整体差异代谢物分析

结果（表1）显示，茎与根的差异代谢物共205种（82

种上调，123 种下调），叶与根的差异代谢物共 326 种

（247种上调，79种下调），叶与茎的差异代谢物共293种

（263种上调，30种下调）。3个对比组的差异代谢物类

型主要包括氨基酸及其衍生物、生物碱类、糖和苷类、萜

类、有机酸类及脂质类等。在茎与根的差异代谢物中，

上调的代谢物类型主要为核苷酸及其衍生物、黄酮类、

木脂素类、糖和苷类、香豆素类，其余各类代谢物均以下

调为主；而叶与根、叶与茎的差异代谢物均以上调为主。

整体差异代谢物的聚类分析结果（图 5）显示，兴安白芷

根与茎聚为一支，叶单独聚为一支。该结果说明，根与

茎的代谢物差异相对较小，而叶与根、茎的代谢物差异

相对较大。从相对含量来看，氨基酸及其衍生物、维生

素和辅助因子在兴安白芷根中相对含量最高；除上述 2

类代谢物外，绝大多数代谢物在叶中的相对含量均高于

根和茎。

3.4.2　香豆素类差异代谢物分析

由于香豆素类化学成分被证实具有较强的抗炎、镇

痛、抗氧化、抗肿瘤以及美白活性[7]，为白芷的主要药效

物质基础之一。因此，本研究进一步对兴安白芷3个部

位中香豆素类差异代谢物进行了分析。结果（表2、图6）

显示，在根与茎对比组中共鉴定出8个香豆素类差异代

谢物；其中，（R）-白当归素在根中的相对含量显著高于

茎。在根与叶对比组中共鉴定出 11个香豆素类差异代

谢物；其中，5，6，7‑三甲氧基香豆素、（R）-白当归素和花

椒内酯在根中的相对含量高于叶，其余大部分差异代谢

物在根中的相对含量低于叶。在茎与叶对比组中共鉴

定出8个香豆素类差异代谢物，其在茎中的相对含量均

低于叶。以上结果提示，（R）-氧化前胡素、4-羟基香豆

素、4-甲基伞形酮乙酸酯等在叶中的相对含量较高。聚

类分析结果（图 6）显示，香豆素类差异代谢物聚类结果

与总差异代谢物聚类结果基本一致——兴安白芷根与

茎聚为一支，叶单独聚为一支。这说明根与茎中香豆素

类代谢物的差异相对较小，而叶与根、茎中香豆素类代

谢物的差异相对较大。

3.5　差异代谢物的KEGG通路富集分析

根与茎对比组中的205个差异代谢物共富集到198

条通路，主要涉及苯丙烷类物质生物合成（biosynthesis 

of phenylpropanoids）、ABC转运蛋白（ABC transporters）、

苯丙素生物合成（phenylpropanoid biosynthesis）等通路。

根与叶对比组中的326个差异代谢物共富集到252条通

路，主要涉及苯丙烷类物质生物合成、ABC 转运蛋白、植

物次生代谢物的生物合成（biosynthesis of plant secondary 

metabolites）、半乳糖代谢（galactose metabolism）等通路。

茎与叶对比组中的293个差异代谢物共富集到245条通

路，主要涉及 ABC 转运蛋白、苯丙烷类物质生物合成、

氨基酸的生物合成（biosynthesis of amino acids）、半乳糖

代谢等通路（差异代谢物的 KEGG 通路富集结果请扫描

本文首页二维码，进入“增强出版”页面查看附图 1～

附图3）。
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图4　兴安白芷根、茎、叶代谢物的OPLS-DA置换检验图

表1　兴安白芷根、茎、叶中整体差异代谢物分析结果

代谢物类型

氨基酸及其衍生物
苯丙素类
芳香族化合物
酚酸类
核苷酸及其衍生物
黄酮类
醌类
木脂素类
生物碱类
糖和苷类
萜类
维生素和辅助因子
香豆素类
有机酸类
甾体类
脂质类
其他类
合计

茎 vs. 根
上调
10

1

3

0

7

4

1

5

10

13

6

0

4

7

2

9

0

82

下调
20

5

5

1

5

3

0

2

15

12

12

2

4

11

5

19

2

123

总计
30

6

8

1

12

7

1

7

25

25

18

2

8

18

7

28

2

205

叶 vs. 根
上调

26

4

12

1

18

18

1

8

32

32

19

6

10

24

4

30

2

247

下调
16

1

6

1

2

2

0

1

4

7

9

3

1

12

3

10

1

79

总计
42

5

18

2

20

20

1

9

36

39

28

9

11

36

7

40

3

326

叶 vs. 茎
上调

33

10

2

13

15

16

1

5

36

36

18

9

7

23

3

34

2

263

下调
4

1

0

1

2

2

0

1

4

6

2

0

1

4

1

0

1

30

总计
37

11

2

14

17

18

1

6

40

42

20

9

8

27

4

34

3

293

Group

XABZ_L
XABZ_R
XABZ_S

2

1

0

－1

－2

氨基酸及其衍生物

维生素和辅助因子

萜类

香豆素类

甾体类

糖和苷类

醌类

黄酮类

有机酸类

脂质类

核苷酸及其衍生物

木脂素类

生物碱类

芳香族化合物

其他类

酚酸类

苯丙素类

X
A

B
Z

_S
3

X
A

B
Z

_S
2

X
A

B
Z

_S
1

X
A

B
Z

_R
2

X
A

B
Z

_R
1

X
A

B
Z

_R
3

X
A

B
Z

_L
1

X
A

B
Z

_L
3

X
A

B
Z

_L
2

Z-score

图5　兴安白芷根、茎、叶中整体差异代谢物的聚类热图
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4　讨论

4.1　兴安白芷不同部位中次生代谢物的组织分布特点

PCA 与 OPLS-DA 表明，兴安白芷根、茎、叶的代谢

物组成存在显著差异，且叶与根、茎的代谢谱差异尤为

明显。这一结果与聚类分析中根、茎聚为一支，叶单独

聚为一支的结果相互印证。从整体差异代谢物积累趋

势看，除氨基酸及其衍生物和维生素类在根中高表达

外，绝大多数类别（如黄酮类、生物碱类、萜类、香豆素类

等）的代谢物在叶中的相对含量均最高。这种分布模式

可能与兴安白芷生理功能密切相关。根部作为植株营

养物质储存与转运的核心器官，其积累的初级代谢产物

（如氨基酸等）不仅支撑着根部自身的生长，更为地下与

地上部分的物质交换及整体能量供给提供了基础保障，

这一特征与多数药用植物根部优先富集糖类、氨基酸等

基础代谢物的普遍规律相符[15]。叶既是光合作用的主

要器官，也是植物与环境互作的关键“界面”，其面临的

气候波动、病虫害侵扰等生物与非生物胁迫压力更

大[16―17]。作为与外界接触面积最大的器官，叶直接暴露

于紫外线、病原菌及植食性昆虫等逆境因子之下，可能

启动了更为活跃的次生代谢防御体系，通过高效合成结

构多样的次生代谢物来提升环境适应性。已有研究表

明，药用植物叶中黄酮、香豆素等类型化合物的积累量

与其抗逆能力呈正相关[18]。

香豆素类成分是白芷药材的关键物质基础[19]。本

研究发现，16种香豆素类差异代谢物在兴安白芷根、茎、

叶中的积累量具有明显差异；相比于根和茎，叶中大部

分香豆素类差异代谢物均为高表达。有报道显示，栽培

白芷叶中也含有丰富的香豆素类化合物[20―21]。这提示

无论是兴安白芷叶还是栽培白芷叶均有重要的开发

价值。

KEGG 通路富集结果显示，苯丙烷类物质生物合成

通路在所有对比组中均被显著富集，该通路是苯丙素

类、香豆素类化合物（如香豆素、木脂素等）合成的核心

途径[22]。其中，香豆素类成分是白芷药材抗炎、镇痛的

主要物质基础[7]。本研究发现，兴安白芷不同部位中香

豆素类差异代谢物的积累呈现明显的组织特异性：叶中

富集了多种香豆素类成分；根部作为传统药用部位，其

香豆素类成分的积累却相对较少。ABC 转运蛋白通路

在所有对比组中亦均被共同富集，这提示不同香豆素类

单体或衍生物在叶中合成后，可能通过特定的转运蛋白

实现从合成部位（叶）向储存部位（根）的定向运输与区

隔化储存，从而介导了香豆素类成分在兴安白芷不同组

织间的差异性分布。此外，叶中次生代谢物的高度富

集，亦可能是植物应对环境胁迫（如紫外线辐射、病原菌

侵染等）的重要防御策略之一[23]。

4.2　白芷资源的可持续利用

本研究发现兴安白芷叶中富含香豆素类、黄酮类、

生物碱类等多种活性次生代谢物，其代谢多样性甚至高

于传统药用部位（根），且这种组织分布特点主要受苯丙

烷类物质生物合成通路中关键基因的组织特异性表达，

以及 ABC 转运蛋白通路介导的定向运输协同调控。上

述结果为兴安白芷的全株综合利用提供了新思路——

可考虑将茎、叶作为提取特定活性成分的原料，从而提

表2　兴安白芷根、茎、叶中香豆素类差异代谢物分析结果

对比样品
根 vs. 茎

根 vs. 叶

茎 vs. 叶

香豆素类差异代谢物
香豆素
4-羟基香豆素
4-甲基伞形酮乙酸酯
异茴芹内酯
（R）-氧化前胡素
（R）-白当归素
东莨菪内酯
秦皮素
4-羟基香豆素
7-甲氧基香豆素
补骨脂素
6-甲氧基蜂蜜曲菌素
花椒内酯
5，6，7-三甲氧基香豆素
（R）-氧化前胡素
（R）-白当归素
七叶苷
东莨菪内酯
东莨菪苷
香豆素
7-甲氧基香豆素
佛手柑内酯
异茴芹内酯
（R）-白当归素
东莨菪内酯
秦皮素
东莨菪苷

化学式
C9H6O2

C9H6O3

C12H10O4

C13H10O5

C16H14O5

C17H18O7

C10H8O4

C10H8O5

C9H6O3

C10H8O3

C11H6O3

C11H12O4

C14H12O3

C12H12O5

C16H14O5

C17H18O7

C15H16O9

C10H8O4

C16H18O9

C9H6O2

C10H8O3

C12H8O4

C13H10O5

C17H18O7

C10H8O4

C10H8O5

C16H18O9

保留时间/s

816.20

575.40

540.00

747.80

756.20

828.80

399.40

405.80

575.40

566.50

710.40

456.20

614.40

672.10

756.20

828.80

401.90

399.40

363.90

816.20

566.50

747.00

747.80

828.80

399.40

405.80

363.90

m/z

147.04

163.04

219.06

247.06

287.09

317.10

191.03

207.03

163.04

177.05

187.04

209.08

229.09

237.07

287.09

317.10

341.08

191.03

354.09

147.04

177.05

216.04

247.06

317.10

191.03

207.03

354.09

P

7.10×10－4

1.22×10－2

2.63×10－2

2.80×10－2

2.58×10－2

3.22×10－2

3.10×10－2

1.87×10－2

2.92×10－2

2.32×10－3

1.03×10－4

2.57×10－2

1.48×10－2

1.91×10－4

5.73×10－3

1.17×10－3

4.17×10－2

9.91×10－5

1.93×10－3

1.11×10－3

1.79×10－2

4.23×10－3

5.24×10－3

3.08×10－2

5.86×10－5

4.33×10－2

4.75×10－3

差异倍数
15.09

0.16

7.04

22.88

0.05

0.25

1.51

0.75

0.23

0.10

0.14

0.05

0.25

23.75

0.06

0.09

0.00

0.03

0.43

0.08

0.26

0.46

0.13

0.37

0.02

8.35

0.27

Group
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高白芷的资源利用效率。此外，兴安白芷作为栽培白芷

最近的野生祖先，可将其叶中活跃的次生代谢网络和独

特的成分积累特征作为重要的代谢性状遗传资源加以

利用。通过比较野生白芷与栽培白芷不同部位的代谢

差异，挖掘关键代谢调控基因，为提升白芷品质和抗性

提供候选靶标。

4.3　研究局限性

本研究首次采用非靶向代谢组学分析了兴安白芷

根、茎、叶的代谢谱，为白芷资源开发提供了基础数据，

但本研究仍存在一定的局限性。例如，研究中所用样本

仅采自单一野生种群，未来应扩大采样范围，涵盖多地

理种群与生长阶段，以明确兴安白芷品质的产地差异及

不同发育阶段、不同部位活性物质的积累规律。此外，

兴安白芷叶中香豆素类活性成分的药理作用尚待验证，

后续可通过活性追踪进一步明确兴安白芷叶中药效物

质基础，从而推动地上部分的综合开发利用。

综上所述，本研究采用 UPLC-MS/MS 非靶向代谢

组学技术，从兴安白芷根、茎、叶中共鉴定出769种代谢

物；兴安白芷根、茎、叶的代谢物存在较大差异。叶中富

含香豆素类活性成分，具有潜在药用开发价值，可作为

非药用部位资源化利用的新来源；其合成与转运可能与

苯丙烷类生物合成通路及 ABC 转运蛋白通路的协同作

用相关。
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