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基于 HPLC与 GC-MS对五种望都辣椒
代谢组学分析

王晓宇1，王珍珍1，胡梦雅2，戴　静1，沙如意1, *，毛建卫1

（1.浙江科技大学生物与化学工程学院，浙江省农产品化学与生物加工技术重点实验室，

浙江省农业生物资源生化制造协同创新中心，浙江杭州 310023；
2.中国生物发酵产业协会，北京 100005）

摘　要：为了分析望都辣椒的代谢差异，本研究采用高效液相色谱（High-Performance Liquid Chromatography，
HPLC）和气相色谱-质谱技术（Gas Chromatography-Mass Spectrometry，GC-MS），对艳椒（YJ）、辣研（LY）、

国塔（GT）、研椒 110（YJA）、热辣（RL）等五种不同品种的望都辣椒进行化学成分检测与非靶向代谢组学分

析，并利用机器学习方法对筛选的差异代谢产物进行分类识别。首先利用 HPLC对五个品种辣椒中辣椒碱、二氢

辣椒碱和 VC 的含量进行测量，然后利用 GC-MS对五种辣椒进行非靶向代谢物分析，对筛选出的代谢产物采用主

成分分析（PCA）与正交偏最小二乘法判别分析（OPLS-DA），得到差异代谢产物及差异代谢通路，并根据差异

代谢产物来进行机器学习识别。在五种辣椒中，热辣中辣椒碱与二氢辣椒碱含量最高，分别为 533.897±62.187 μg/g
和 264.526±28.532 μg/g，VC 在艳椒中含量最高，为 146.9±0.029 mg/100 g。由 OPLS-DA筛选出 16种差异代谢

物，其中，奎宁酸和乌头酸等有机酸在艳椒中含量较高；D-山梨醇在辣研中含量最高；国塔当中柠檬酸、D-果
糖、D-甘露糖和乳酸富集程度最高；研椒 110中 D-塔格糖与氨基酸含量最高；而热辣中葡萄糖和肌醇含量在所有

品种中占优势。基于京都基因与基因组百科全书（Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes，KEGG）通路富集分

析结果表明，差异代谢通路主要为半乳糖代谢、果糖和甘露糖代谢、柠檬酸循环、淀粉和蔗糖代谢、乙醛酸和二

羧酸代谢、丙酮酸代谢等。最后，利用三种机器学习方法随机森林（Random Forest，RF）、XGBoost和 BP神经

网络对五种辣椒筛选的差异代谢物进行分类验证，建立的分类识别模型正确率分别为 100%、92.9%和 78.6%，可

以用于识别辣椒品种。该研究结果可为望都辣椒的品质评价、品种改良及综合利用提供基础数据。

关键词：辣椒，品种，GC-MS，代谢组学，机器学习
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Abstract： To  analyze  the  metabolic  differences  in  Wangdu  peppers,  this  study  employed  high-performance  liquid  
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chromatography (HPLC) and gas chromatography-mass spectrometry (GC-MS) to detect chemical components and perform
non-targeted metabolomics analysis  on five different  varieties  of  Wangdu peppers:  Yan Jiao (YJ),  La Yan (LY),  Guo Ta
(GT), Yan Jiao 110 (YJA), and Re La (RL). Machine learning was used to classify and identify the differential metabolites
screened.  First,  HPLC  was  used  to  measure  the  content  of  capsaicin,  dihydrocapsaicin,  and  Vitamin  C  (VC)  in  the  five
pepper  varieties.  Then,  GC-MS  was  used  for  non-targeted  metabolite  analysis  of  the  five  peppers.  Principal  component
analysis (PCA) and orthogonal partial least squares discriminant analysis (OPLS-DA) were employed to identify differential
metabolites and metabolic pathways. Machine learning methods were used to identify the different pepper varieties based
on the differential metabolites. In the five pepper varieties, Re La had the highest content of capsaicin and dihydrocapsaicin,
at 533.897±62.187 μg/g and 264.526±28.532 μg/g, respectively. Yan Jiao had the highest VC content at 146.9±0.029 mg/
100 g. OPLS-DA identified 16 differential metabolites, including organic acids such as quinic acid and aconitic acid, which
were  higher  in  Yan  Jiao,  D-sorbitol,  which  was  highest  in  La  Yan,  citric  acid,  D-fructose,  D-mannose,  and  lactic  acid,
which were most enriched in Guo Ta, D-tagatose and amino acids, which were highest in Yan Jiao 110, and glucose and
inositol, which were most abundant in Re La. KEGG pathway enrichment analysis indicated that the differential metabolic
pathways mainly included galactose metabolism, fructose and mannose metabolism, the citric acid cycle, starch and sucrose
metabolism,  glyoxylate  and  dicarboxylate  metabolism,  and  pyruvate  metabolism.  Finally,  three  machine  learning
methods—random forest (RF), XGBoost, and backpropagation (BP) neural networks were used to classify and validate the
differential  metabolites  of  the  five  pepper  varieties.  The  established  classification  models  achieved  accuracies  of  100%,
92.9%,  and  78.6%,  respectively,  demonstrating  their  utility  in  identifying  pepper  varieties.  These  results  would  provide
fundamental data for the quality evaluation, variety improvement, and comprehensive utilization of Wangdu peppers.

Key words：chili pepper；varieties；GC-MS；metabolomics；machine learning

辣椒（Capsicum annuum L.）隶属茄科辣椒属，是

一种一年生或多年生草本植物，原产于中南美洲，约

于 16世纪后期传入中国，是一种重要的蔬菜作物[1]。

我国辣椒产量居世界第一[2]，贵州、四川、湖南、云

南、河南和河北等省份是重要的辣椒生产区[3]，其中

望都辣椒是我国国家地理标志产品，拥有几十种辣椒

制品。辣椒中富含胡萝卜素、柠檬酸、蛋白质、VC

等营养成分[4] 以及钙、磷、铁等微量元素[5]，其中辣

椒的 VC 含量在蔬菜中占首位，但由于 VC 是一种水

溶性代谢物，在高温下易分解；辣椒碱是辣椒中的一

种生物活性成分，赋予辣椒特有的辛辣味，是影响辣

椒品质的另一项重要指标。辣椒的果实和根茎有抗

氧化、抗肿瘤、减肥等药理作用[6]，具有较高的药用

价值。然而，辣椒的营养组分、功效作用与其品种密

切相关，此外辣椒的深加工产品制备工艺也受产品品

种的影响。因此，建立辣椒品种识别模型对于辣椒品

种选育和深加工具有重要意义。

基于液相色谱-质谱（LC-MS）、气相色谱-质谱

（GC-MS）等的非靶向代谢组学技术（Untargeted

Metabolomics）可用于筛选样品中已知和未知代谢物

的定量信息，近年来，也被广泛应用于食品、药材等

的代谢物组分变化识别，从而实现产品品种和产地来

源的鉴别[7]。辣椒代谢物主要是挥发性化合物，例如

挥发性有机酸、酯类、醛类等，使用 GC-MS更为合

适，并且 GC-MS的运行成本通常比 LC-MS低，分析

速度快，这对于大量样品的高通量分析是非常重要

的。杨创创等[8] 对 13份干辣椒的挥发性代谢物进

行了检测，得到主要代谢物是柠檬烯、香橙烯、乙酸

乙酯。Elvia等[9] 基于核磁共振（NMR）的代谢指纹

图谱确定对两个不同地区种植的辣椒的代谢物水平，

发现两者的差异代谢物为氨基酸、有机酸和糖。以

上研究分析了不同品种辣椒的代谢差异，但并未对辣

椒的品种进行识别验证，因此，本研究对辣椒的品种

进行了识别验证。目前，机器学习与代谢组学的联

用，为差异代谢物识别和预测模型建立提供了新的

思路。

河北省望都辣椒作为我国国家地理标志产品，

因色泽纯正、肉质肥厚、辣香浓郁而负盛名，但长期

以来没有专业的育种技术，使传统望都辣椒在纯度和

品质上受到一定影响，因此比较不同品种辣椒品质与

差异代谢物可以为辣椒品种改良、品种选育奠定基

础。本研究以望都县的艳椒、辣研、热辣、研椒

110和国塔五种外形相近的辣椒为研究对象，利用

HPLC测定样品中 VC 和辣椒碱类物质的含量，采用

GC-MS非靶向代谢组学方法，对辣椒进行代谢物的

差异分析，并结合机器学习来进行品种鉴别，探究品

种差异对辣椒代谢物形成的影响，以期为辣椒种类识

别和产品加工提供理论支撑。 

1　材料与方法 

1.1　材料与仪器

红辣椒：艳椒（YJ）、辣研（LY）、国塔（GT）、研

椒 110（YJA）、热辣（RL）　产自河北望都（图 1）；甲
醇　色谱纯，德国默克公司；N-甲基-N-（三甲基硅烷）

三氟乙酰胺（MSTFA）（纯度≥99%）、吡啶（色谱

纯）、甲氧胺盐酸盐（纯度≥99%）、抗坏血酸标品（纯

度≥99%）、辣椒碱标品（纯度≥99%）、二氢辣椒碱

标品（纯度≥99%）　上海阿拉丁生化科技股份有限

公司；核糖醇　纯度≥98%，上海源叶生物科技有限

公司。

CNWB-15ZK电磁波真空干燥机　杭州三特医
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药化工设备有限公司；Allegra X-12R冷冻离心机

　美国贝克曼库尔特有限公司；JT-DCY-12Y水浴氮

吹仪　杭州聚同电子有限公司；CM-5台式分光测色

计　日本 Konica  Minolta公司；CHA-2恒温气浴

箱　苏州威尔实验用品有限公司；Agilent  7890-

5975C气相色谱串联质谱仪　安捷伦科技有限公

司；e2695高效液相色谱仪　美国沃特世公司。

 
 

图 1    不同品种望都辣椒图
Fig.1    Different varieties of Wangdu chili peppers

注：从左到右依次为艳椒（YJ）、辣研（LY）、国塔（GT）、研椒
110（YJA）、热辣（RL）。
  

1.2　实验方法 

1.2.1   色差测定　取五种辣椒样品，使用分光测色计

对其色度进行测定，记录 L*、a*、b*值。其中，L*表示

样品色泽的亮度，a*值表示红度或绿度，b*值表示黄

度或蓝度。每组样品平行测定 3次[10]。 

1.2.2   样品处理　取辣椒样品，40 ℃ 真空干燥，粉碎

过 40目筛，干燥保存待用。 

1.2.3   辣椒碱与二氢辣椒碱的测定　称取 50 mg

样品，加入 1.5 mL 75%的乙醇，超声处理（400 W、

40 kHz、60 ℃、50 min），离心分离 10 min（5000 r/min、

4 ℃），取上清液，加入 1.5 mL 75%的乙醇，混匀，重

复操作 2次，定容至 5.0 mL，过 0.22 μm微孔滤膜，

待测。

色谱条件：参考刘录等[11] 的方法上机，色谱柱

为 xBridge® C18（5 μm，4.6×250 mm），甲醇：3‰磷酸

水溶液梯度洗脱，流速1 mL/min，检测波长 280 nm，

进样量 2 μL，柱温40 ℃。 

1.2.4   VC 含量的测定　取 1.2.2制备的样品 1 g，按

1:20固液比加入水，15000 r/min均质提取 2 min，离

心 3 min（4000 r/min、4 ℃）后，将上清液移至 50 mL

容量瓶中并定容，按上述方法重复提取 1次。参考

蒋侬辉等[12] 的上机方法。

色谱条件：色谱柱，Atiantis  T3柱（5 μm，4.6×

250 mm）；检测波长 210 nm，流动相为甲醇：0.1%的

磷酸=2.5:97.5（V/V）梯度洗脱，流速 1 mL/min，柱

温：35 ℃。 

1.2.5   代谢产物的测定　 

1.2.5.1   样品预处理　取 50 mg辣椒样品到 EP管

中，每种辣椒取 9份，加入 1 mL水（含 25 μg核糖醇），

混匀，室温下 500 W超声提取 15 min，10000 r/min
离心 15min。将上清液转移到新的 EP管中，取 1 mL
甲醇对残渣进行同样的处理。将两种上清液混合进

行衍生化（胺化）反应，取 500 μL的混合上清液于

EP管中，用氮吹仪吹干，加入 100 μL甲氧胺盐试剂

（甲氧胺盐酸盐溶于吡啶 20 mg/mL），混匀后，室

温下将混合物 500 W超声处理 5 min，80 ℃ 孵育

30 min；加入 100 μL双（三甲基硅基）三氟乙酰胺，

70 ℃ 孵育 1.5 h，冷却至室温；过 0.22 μm微孔滤膜，

上机检测。每个待测样本提取液等体积混合后进行

衍生化反应，制成 QC样品，在上机时等间隔插入

QC样品进样。 

1.2.5.2   GC条件　色谱柱：HP-5MS毛细管柱（30 m×
250 μm×0.25 μm），载气：氦气；进样模式：不分流；进

样量：1 μL；升温程序：起始温度 80 ℃，保持 2 min，
以 5 ℃/min的速度升温至 300 ℃ 并保持 12 min。 

1.2.5.3   MS条件　质谱条件：全扫描方式；离子源温

度 240 ℃；溶剂延迟 5 min；质量扫描范围 m/z 50~
650。界面温度 280 ℃；电压 1.2 kV；电子能量 70 eV；

扫描速度 5 scans/s。采用 NIST14数据库进行定性

分析，最终得到代谢物鉴定结果。 

1.3　数据处理

试验结果为 3次重复的平均值，以平均值±标准

偏差表示，采用 Excel 2019进行数据整理、标准偏差

计算，采用 SPSS 22统计软件进行差异显著性分析，

采用 Origin 2022软件进行相关分析和绘图。

采用 SIMCA14.1软件进行主成分分析（Prin-
cipal Component Analysis，PCA）、正交偏最小二乘

分析（Orthogonal  Partial  Least  Squares  Discriminant
Analysis，OPLS-DA）、多元统计分析。首先通过主

成分分析（PCA）对数据进行降维处理，并对整体的分

布趋势进行预览，然后采取正交偏最小二乘-判别分

析（OPLS-DA），以 P<0.05和 VIP≥1作为截止标

准，筛选差异代谢物，利用 Metaboanalyst 6.0（http://
www.metaboanalyst.ca）对差异代谢物进行聚类热

图分析，用 KEGG通路对差异代谢物进行分析，并

用显著性分析（P value）确定相关通路，最后利用

SPSSPRO中三种机器学习方法（随机森林、XGBoost
和 BP神经网络）进行建模，通过差异代谢物来对品

种分类验证。 

2　结果与分析 

2.1　不同品种辣椒色泽分析

对艳椒（YJ）、辣研（LY）、国塔（GT）、研椒

110（YJA）、热辣（RL）等五种不同品种的辣椒进行色

差分析。结果如图 2所示，不同辣椒样品的亮度、红

度，黄度均有差别，其中 RL的 L*、a*、b*值最大，为

37.99、35.81、23.67，且与其余样品间存在显著性差
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异（P<0.05）。辣椒果皮中的辣椒红素、玉米黄质、

β–胡萝卜素、叶绿素 a、叶绿素 b和飞燕草素，是影

响果色的主要物质[13]，说明 RL的辣椒红素等类胡萝

卜素累计最多，而其余品种辣椒色差度并不显著，因

此不能通过色泽来进行区分识别。
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图 2    不同样品的色差测定
Fig.2    Color difference determination of different samples

注：同一指标不同字母表示不同辣椒样品差异显著（P<0.05）。
  

2.2　不同品种辣椒碱、二氢辣椒碱含量分析

辣椒碱是一种存在于辣椒中的生物碱，赋予辣

椒特有的辛辣味道。辣味是辣椒碱与疼痛感觉神经

系统中的瞬时受体电位—香草酸受体 1（TRPV1），即
辣椒素受体相结合，出现灼烧和疼痛等感觉[14]，然后

发展为辛辣感。辣椒碱类物质具有抗氧化[15]、抗肿

瘤[16]、降脂[17] 等活性。此外，人们对辣味的接受程度

因人而异，因此辣椒碱类物质的含量是影响辣椒品质

的一项重要指标。从图 3可以看出，样品 RL的辣椒

碱与二氢辣椒碱含量最高，分别为 533.897±62.187、
264.526±28.532 μg/g，说明 RL品种辣椒的辣度最

辣，与朱志妍等[18] 研究相比结果偏高，可能是辣椒

的品种不同导致。对于艳椒（YJ）、辣研（LY）、国

塔（GT）、研椒 110（YJA）、热辣（RL）来说，利用辣

椒碱、二氢辣椒碱含量仅仅可以区分出热辣辣椒

产品。
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图 3    不同样品中辣椒碱、二氢辣椒碱含量
Fig.3    Contents of capsaicin and dihydrocapsaicin

in different samples
注：同一指标不同字母表示不同辣椒样品差异显著（P<0.05）。
  

2.3　不同品种辣椒 VC 含量分析

辣椒应用价值丰富，含有丰富的 VC，其含量在

蔬菜中占首位，是番茄的 7倍~15倍[19]。辣椒中含有

的 VC，作为天然抗氧化剂，可消除有害氧自由基的毒

性，可用于抗氧化[20] 与抗癌[21]。五种辣椒中 VC 含

量见图 4，从图中可以看出，五种辣椒中 VC 含量范

围在 85.4~146.9 mg/100 g之间，与王蜜蜜等[22] 的研

究结果相当。样品 YJ中 VC 的含量最高，为 146.9±

2.9 mg/100 g，LY中 VC 含量最低，为 85.4±6.3 mg/

100 g。利用 VC 含量，仅可以区分出艳椒（YJ）、研

椒 110（YJA）和热辣（RL），而辣研（LY）和国塔（GT）

不容易区分开来。
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Fig.4    Determination of VC content in different samples

注：同一指标不同字母表示不同辣椒样品差异显著（P<0.05）。
  

2.4　辣椒代谢产物分析 

2.4.1   PCA分析　考虑到利用单一理化指标无法对

不同品种的辣椒进行识别，进一步利用 GC-MS非靶

向代谢组学进行差异代谢物筛选。基于 GC-MS分

析，在五种辣椒样品中共得到 95种代谢物，为清晰

得出它们之间的代谢物差异，首先利用主成分分析法

对五种辣椒代谢物进行降维处理，得到二维图进而判

别辣椒之间的差异。在无监督 PCA得分图中，每个

实心圆代表一个样本，对代谢物进行主成分分析可以

总体反映样本组间和组内差异，结果如图 5所示。

由图可知，得分图的所有样本基本都在 95%置信椭

圆内，但无法得到有效分离，且 PC1与 PC2只解释

了总方差的 34%，因此还需进一步采用有监督的识

别模式进行分析。 
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2.4.2   OPLS-DA分析　为了更好地实现高水平的组

间分离，采用有监督的 OPLS-DA进行分析[23]。在

OPLS-DA模型中，R2Y和 Q2 的值常用于判断其稳

定性和观察原始数据的可靠性，两者的值越接近 1，

模型越可靠。如图 6所示，R2Y=0.838，Q2=0.716，表

明模型能很好地解释样本间的差异。为防止模型过

拟合，采用 200次响应的置换检验（Response Per-

mutation Testing，RPT检验）对模型进行验证，其中

R2、Q2 为回归直线与 y轴的截距值，R2 表示模型能

够解释的方差总和，Q2 表示模型的预测能力；使用

RPT检验时，一般要求 Q2<0。由图 7可知，R2=0.204，

Q2=−0.407，回归线呈向上的趋势，Q2<0，没有出现过

拟合的现象，说明 OPLS-DA模型可靠，可用于后续

的分析。
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2.4.3   差异代谢物筛选　采用多维分析和单维分析

相结合的方法，可以进一步筛选组间差异代谢物。根

据 OPLS-DA模型分析结果，筛选主成分的 VIP值

不低于 1、 t 检验 P<0.05的差异代谢物进行汇总

（表 1），共筛选出 16种差异代谢物，含有糖类、醇

类、有机酸、氨基酸及其衍生物等物质，每种辣椒的

各类代谢物如图 8所示，在 YJ、LY、GT和 YJA中

有机酸的相对含量最高，而 RL品种中糖类的相对含

量较高，而氨基酸及其衍生物在所有品种的辣椒中相

对含量最少，说明可能有机酸、糖是区分 5种辣椒的

关键差异代谢物。

为了更直观地观察差异代谢物在五种辣椒间的

含量差异，对筛选出的差异化合物进行聚类，绘制所

有差异代谢物的层次聚类热图，如图 9所示。在五

种辣椒中，差异代谢产物有明显不同，以代谢产物类

别差异对辣椒进行分析，差异代谢物中有机酸有

6种，包含乳酸、柠檬酸、奎宁酸、乌头酸、β-D-吡喃

葡萄糖醛酸和苹果酸。乳酸在品种 GT中含量明显

高于其他品种，其可能由糖酵解生成，也可能由苹果

酸脱羧生成[24]；品种 GT跟 LY中富含柠檬酸，它是

柠檬酸循环与乙醛酸和二羧酸代谢的中间产物，是辣

椒能量代谢和新陈代谢过程中的重要组成部分；奎宁

酸、乌头酸和苹果酸在辣椒中分布广泛，其中奎宁酸

影响辣椒的生长过程与代谢过程，通常涉及细胞壁合

成、酸碱平衡和抗氧化活性等，而乌头酸是一种食用

增味剂，可用于中药，这两种有机酸在 YJ中含量最

高，苹果酸则为水果的重要成分，酸爽可口，在 YJ、

 

表 1    不同品种辣椒代谢差异物筛选

Table 1    Screening of metabolic differences in different
varieties of chili peppers

代谢物 英文对照 P值 VIP

乳酸 Lactic acid 0.001 1.676
蔗糖 Sucrose 0.001 2.090

苹果酸 Malic acid 0.001 1.533
肌醇 Myo-Inositol 0.001 1.689

山梨醇 D-Sorbitol 0.001 1.784
天门冬氨酸 Asparagine 0.001 1.326

奎宁酸 Quininic acid 0.003 1.580
D-果糖 D-Fructose 0.006 1.035
柠檬酸 Citric acid 0.007 3.143
葡萄糖 Glucose 0.008 1.517

2-甲氧基雌二醇 2-Methoxyestradiol 0.019 1.574
β-D-吡喃葡萄糖醛酸 β-D-Glucopyranuronic acid 0.008 1.026
苏氨酸-2,5-外二脲 threo-2,5-Hexodiulose 0.011 1.144

D-塔格糖 D-Tagatose 0.027 2.606
D-甘露糖 d-Mannose 0.033 2.764
乌头酸 Aconitic acid 0.0422 2.297
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LY和 GT当中比较丰富。

醇类作为广泛分布在植物中的生物标记物之

一，差异代谢物中的醇类有三种为 D-山梨醇、肌醇

和 2-甲氧基雌二醇，肌醇是化学上非常稳定的极性

小分子，是一种碳环糖多元醇， 具有抗炎、抗氧化和

降脂活性[25]，其在 RL中含量最高；D-山梨醇改善辣

椒果实的着色，影响辣椒的糖代谢[26]，五种辣椒中，

LY的 D-山梨醇含量最高；2-甲氧基雌二醇有抗癌抗

肿瘤的生物活性，并不是天然存在的，可能是在衍生

化的过程中产生。糖类代谢物包含葡萄糖、蔗糖、D-

果糖、D-塔格糖和 D-甘露糖，其中，D-果糖相对含量

高于其它代谢物，参与果糖与甘露糖代谢，影响辣椒

生长和发育，同时也可以影响辣椒的口感和风味特

性，在 GT中，D-果糖与 D-甘露糖含量明显高于其它

品种，而葡萄糖与蔗糖在 RL中含量最高，D-塔格糖

在 YJA中最丰富。

氨基酸及其衍生物有两种，为天门冬氨酸与苏

氨酸-2,5-外二脲，天冬氨酸被称为味氨基酸，呈鲜味，

能影响果实风味[27]，可以优化根系形态，促进植物对

养分的吸收[28]，在品种 YJA跟 GT中含量较高；苏氨

酸是人体八种必需氨基酸之一，对于生物体的生长和

发育具有重要作用[29]，在品种 YJA广泛存在。氨基

酸在辣椒的代谢通路中也广泛存在，Lozada等[30] 揭

示了 Jalapeño和 Serrano两种辣椒差异代谢组分包

含有机酸、核苷酸及其衍生物、氨基酸及其衍生物、

生物碱等，其中参与了萜类主干生物合成和光合作

用。Tilen等 [31] 对不同辣椒品种果实代谢差异的

HPLC/MS分析，分析了包括糖类、有机酸、辣椒素、

酚类物质等 16种代谢产物。在三个品种中，果糖是

最常见糖，其次为葡萄糖和蔗糖，这与本文研究结果

相似，有机酸中的柠檬酸、苹果酸、奎宁酸和草酸含

量都有所差异，抗坏血酸仅在一个品种中有差异，不

同品种间辣椒素总含量无显著差异。Nemesio等[32]

对墨西哥的 10个新品种辣椒核磁共振代谢组学分

析，发现柠檬酸、甲酸、苹果酸、果糖、蔗糖和半乳糖

为差异代谢物，对不同品种的辣椒分类有重要作用。 

2.4.4   代谢通路分析　为了进一步了解不同品种辣

椒代谢途径差异，运用 Metaboanalyst 6.0对五种辣

椒进行富集分析。将筛选出的 16个差异性代谢物

投影至 KEGG数据库中的 Pathway数据库并与其

进行匹配，由 P<0.05筛选出 6条主要的代谢通路，

主要为糖醇代谢与有机酸代谢，分别为半乳糖代谢、

果糖和甘露糖代谢、柠檬酸循环、淀粉和蔗糖代谢、

乙醛酸和二羧酸代谢、丙酮酸代谢（图 10）。

半乳糖代谢、果糖和甘露糖代谢、淀粉和蔗糖代

谢主要作用于辣椒的糖代谢，分解和生成相关糖类物

质；柠檬酸循环、乙醛酸和二羧酸代谢、丙酮酸代谢

涉及乌头酸、柠檬酸、苹果酸和乳酸，是碳水化合

物、脂肪和氨基酸的最终常见氧化途径，它是身体能

量供应最重要的代谢途径,也是连接几乎所有个体代

谢途径的最重要的中枢途径，其中一些二羧酸与丙酮

酸是一种重要的代谢中间产物，参与到柠檬酸循

环中。 

2.4.5   机器学习识别　为了对辣椒的品种识别进行

验证，采用了三种机器学习方法提高验证结果的可靠

性，以 16种差异代谢物作为数据集减少运算的复杂

度，将数据集随机划分为训练集（70%）和测试集

（30%）进行机器学习方法测试，采用 XGBoost、随机

森林（RF）和 BP神经网络三种方法建立分类模型，为

了减小过拟合现象，使用十折交叉验证，比较不同品

种辣椒的分类准确率。结果由表 2可知，在预测准

确率上，RF模型与 XGBoost模型识别准确率较高，

分别为 100%和 92.9%，能够得到预期结果，说明上

述数据可以完成分类识别。 
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图 9    不同样品组间差异代谢物热图

Fig.9    Heat map of differential metabolites between different sample groups
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3　结论
本研究对五个品种的望都辣椒的色泽、VC、辣

椒碱类的含量及代谢产物进行了检测和统计分析，五

种辣椒中 RL品种辣椒的 L*、a*和 b*值为最高，而其

余品种色泽度区分不明显；辣椒碱类物质中，品种

RL含量最高，辣度最辣，其余品种差异并不显著；而

利用 VC 含量，艳椒（YJ）的含量最高，而辣研（LY）和

国塔（GT）含量最低，不容易区分。采用 GC-MS非

靶向代谢组学方法，利用 PCA分析与 OPLS-DA分

析，筛选出 16种差异代谢物，包含有机酸、醇类、糖

类和氨基酸及其衍生物，其中在艳椒（YJ）、辣研

（LY）、国塔（GT）和研椒 110（YJA）中有机酸的相对

含量最高，而热辣（RL）品种中糖类的相对含量较高，

不同品种辣椒所富集的差异代谢物也不同，奎宁酸和

乌头酸等有机酸在艳椒（YJ）中含量较高，乌头酸为

中药成分，故艳椒（YJ）可以应用于药品开发；D-山梨

醇在辣研（LY）中含量最高，国塔（GT）当中柠檬酸、

D-果糖、D-甘露糖和乳酸富集程度最高，可应用于功

能性食品开发，研椒 110（YJA）中 D-塔格糖与氨基

酸含量最高，故可以应用于香料制作，而热辣（RL）中
葡萄糖跟肌醇含量在所有品种中占优势，该结果可以

作为区分不同品种辣椒的判断指标。最后利用机器

学习对辣椒的差异代谢物进行识别验证，RF模型、

XGBoost和 BP神经网络模型识别准确率分别为

100%、92.9%和 78.6%，RF模型、XGBoost能够达

到预期结果，而 BP神经网络模型准确率较低，还需

要进一步训练优化。本研究在为进一步进行品种鉴

别提供了参考，对开发品质优良的新品种发挥积极

作用。
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