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摘　要：脂质组学是一种以脂质为研究目标的代谢组学方法，旨在全面分析生物系统中的脂质。近年来，基于质谱

的脂质组学分析技术因其高灵敏度、高分辨率及高覆盖面等优点，被广泛应用于解决复杂基质中不同丰度脂质的

定性和定量问题，本文首先综述了脂质组学分析流程，包括样品前处理、多类别质谱数据采集处理及挖掘分析；

然后对脂质组学在食品品质研究中的应用进行总结讨论，指出脂质组学有助于解析食品风味形成机制以及评价食

品营养功能；最后对脂质组学在食品品质研究中的发展趋势进行展望，以期为深入利用食品脂质提供重要参考。
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Abstract： Lipidomics,  as  a  metabolomics  approach  centered  on  lipids,  aims  to  comprehensively  analyze  lipids  within
biological systems. In recent years, mass spectrometry (MS)-based lipidomics analysis techniques have been widely utilized
to address qualitative and quantitative challenges of lipids within complex food matrices, leveraging their high sensitivity,
high  resolution  and  broad  coverage.  Firstly,  this  paper  reviewed  the  workflow  of  lipidomic  analysis,  including  sample
pretreatment, multi-category mass spectrometry data acquisition and analysis. Subsequently, the applications of lipidomics
in the researches of food quality were discussed, emphasizing lipidomics contributes to the analysis of food flavor formation
mechanisms and the evaluation of food nutritional functions. Finally, the development trend of lipidomics in food quality
research were prospected, aiming to provide important references for further exploration and utilization of lipid resources in
food.
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脂质作为一类常见的生物分子，是维持人体健

康和充分生长所必需的主要营养素之一，在生物系统

中发挥着多种重要的作用[1−2]。它们参与生物膜形

成，为生命活动提供能量，并参与关键生物过程，如物

质运输、能量转换和信息识别与传输[3]。“脂质代谢

途径研究计划”联合会将脂质分为八大类：脂肪酰类

（Fatty acyls，FAs）、甘油酯（Glycerolipids，GLs）、甘

油磷脂（Glycerophospholipids，GPs）、鞘脂（Sphin-

golipids，SPs）、甾醇脂质（Sterol Lipids，STs）、异戊

烯醇脂质（Prenol Lipids，PRs）、糖脂（Saccharolipids，  
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SLs）、聚酮（Polyketides，PKs）[4]（图 1）。有报道保守

估计，脂质类别的理论脂质数量接近 20万，目前世界

上最大的脂质数据库 LIPID MAPS中共包括 48475

种脂质（截止 2024年 5月），而且数量在逐步增加。

脂质作为参与各种生物过程的基本营养素，体内脂质

代谢异常与较多疾病的发生存在较大的关联，如阿尔

茨海默病、癌症、炎症反应、神经退行性疾病和心血

管疾病等[1,5−7]。目前，脂质在结构和功能上的多样性

为全面识别和整合来自不同分析平台和不同研究中

脂质数据带来了巨大的挑战，而“脂质组学”概念的

提出为探索庞大的脂质分子家族提供了重要的方

法。组学是指从宏观角度出发对机体中的基因、细

胞结构、蛋白质及体内小分子代谢物的相互作用进

行研究，目前根据目标分析物分类，常见的组学技术

包括蛋白质组学（Proteomics）、基因组学（Geno-
mics）、代谢组学（Metabolomics）、转录组学（Tran-
scriptomics）等[8]，脂质是生命体中具有独特生理功能

的代谢物，因此脂质组学主要作为“代谢组学”的一

个分支，在多组学技术交叉中快速发展。

脂质组学于 2003年由华人学者韩贤林与 Rich-
ard[9] 撰文总结并首次提出，其主要是在一个完整分

子水平上表征生物体脂类和其他亲脂性化合物的分

析技术，通过对脂质分子的定性与定量分析，探究脂

质结构和功能，继而揭示脂质组成、代谢、功能以及

其在不同生物过程的作用机制。近二十年来，脂质组

学引起了生物学家和分析科学家的广泛关注，使分子

水平上的脂质表征取得了相当大的进展[3]。脂质是

食品的主要组成成分之一，影响着食品的品质、营养

和卫生，因此脂质组学逐渐被广泛应用于食品科学等

领域[3,10−11]。

近年来，食品品质成为影响消费的关键指标之

一，风味品质、营养功能以及外观表形评价是食品品

质评价的重要因素，脂类的物理结构和化学组成主要

影响食品的风味品质与营养价值[12−13]。因此，当新兴

的脂质组学技术应用于食品品质研究，不仅可帮助深

入了解食品风味形成机制，也可以用于评价食品营养

功能，为提高食品品质、以及阐明食品营养与代谢相

关途径提供重要的科学支持。本文系统综述了基于

质谱（Mass Spectrometry，MS）的脂质组学分析流程

及其关键技术，同时介绍了脂质组学在食品风味品质

与营养功能评价中的应用现状，以期为脂质组学提升

食品品质中的应用提供一定理论依据。 

1　脂质组学分析流程
脂质定性与定量分析技术已从传统的脂肪分析

向高通量定量脂质组学技术发展。传统脂肪分析包

括总脂肪含量、脂肪酸组成和物理化学分析（酸值、

过氧化值和羰基值），但这类方法只能提供食物系统

中单个脂质类别的总含量和氧化状态，关于脂质种类

 

① 甘油酯 (Glycerolipids, GL) ② 脂肪酰基 (Fatty acyls, FAs)

③ 甘油磷脂 (Glycerophospholipids, GPs) ④ 鞘脂 (Sphingolipids, SPs)

⑤ 聚酮类 (Polyketides, PKs) ⑥ 异戊烯醇类 (Prenol Lipids, PRs)

⑦ 糖脂类 (Saccharolipids, SLs) ⑧ 固醇类 (Sterol Lipids, STs)
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图 1    脂质分类

Fig.1    Classification of lipids
 

样品前处理 数据采集 数据处理

数据处理: Peak view、Lipid 
search、Lipid data analyzer、
Mzmine、MS-DIAL等

数据库: LIPID MAPS、 Lipid
blast, METLIN等

数据挖掘: MVDA, PCA, LDA, 
PLS-DA, OPLS-DA等

靶向脂质组学: QqQ、NLS、PIS、MRM

非靶向脂质组学: Q-TOF、 Orbitrap

色谱分离: GC、LC、2D-LC

直接注入: MDMS-SL, HRMS

质谱成像: MALDI-MSI, DESI

离子淌度-迁移质谱: DTIMS, FAIMS

液液萃取: Folch, Bligh & Dyer法

单一有机溶剂益取: MeOH、
MTBE、CH3Cl3、IPA等

其他方法: DMLLE、SPE、UAE、
MAE、QuEChERS等

LLE SPE

MS-DIAL

图 2    基于质谱的脂质组学分析流程

Fig.2    Workflow of MS-based lipidomics
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的组成及其结构缺乏研究。随着对高通量定量脂质

分析技术的需求增加，色谱技术（薄层色谱、气相色

谱、液相色谱等）与核磁共振等分析技术逐渐应用于

生物系统脂质分析，但由于这些方法在分辨率、灵敏

度和鉴别性等方面存在一定的局限性，其应用范围

逐渐下降[14−15]。迄今为止，随着质谱（Mass Spectro-
metry，MS）分析技术的不断进步，基于 MS的分析技

术以其高灵敏度、高分辨率及对脂质的高覆盖面等

特点成为目前脂质组学的主流分析技术。如图 2所

示，其工作流程主要包括样品前处理、质谱数据采集

以及数据处理。 

1.1　样品前处理

为保证脂质提取效率最大化，以及减少来自基

质其他成分的干扰，需根据分析方法（非靶向或靶

向）、样品类型（固体或液体）等选择合适的脂质提取

方法[16]。对于全脂组分的提取，目前常见的非靶向脂

质提取方法有液-液萃取方法（Liquid-liquid extrac-
tion，LLE），研究中通常使用由不同比例的极性和非

极性组分甲醇、丁醇、水、氯仿或二氯甲烷组成的溶

剂系统进行提取，其中最常见的总脂提取方法是

基于双相氯仿-水混合物提取，如 Folch[17]、Bligh &
Dyer[18] 是早期建立的两种使用氯仿-甲醇作为有机

相的液-液萃取法，后来多数研究使用改进后的方法

应用于多种食品基质的脂质萃取。Li等[19] 使用氯仿

/甲醇（2:1，v/v）提取生驴肉与熟驴肉中的脂质，在生

驴肉和熟驴肉中分别鉴定出共 992和 1022种脂质

分子。液液萃取技术萃取时间短，成本低，有利于检

测方法的建立；但该方法会使用大量有机溶剂，其在

分析时会受到有机溶剂的影响。因此更简便的单相

提取技术也逐渐取代双相液液萃取，常见的萃取溶剂

是甲醇、氯仿、异丙醇或甲基叔丁基醚（Methyl tert-
Butyl Ether，MTBE）等[20−22]，单一溶剂萃取技术萃取

时间短，成本低，方法简便且脂质覆盖率高[23−24]，但分

析时也难以摆脱使用有机溶剂，并且任何单一的脂质

提取方法均无法适用于所有种类的脂质[25]。因此，

一些新型的基于液液萃取的其他萃取技术也被广

泛应用于食品基质，如分散液液微萃取（Dispersive
Liquid-Liquid Microextraction，DLLME）和离子液体

微萃取均有较高的提取效率，特别是对靶向脂质分

子，Shrivas等[26] 使用分散液-液微萃取方法提取和电

离大豆中的磷脂，表明磷脂分析的信号强度和检测极

限提高了 8~125倍。

靶向脂质分析通常使用固相萃取法（Solid phase
extraction, SPE）分离不同脂质进行检测[27−28]，通常单

独使用或与 LLE结合使用将脂肪提取物分离成不同

的脂类/亚类或富集微量脂质，常见的 SPE柱包括正

相硅胶柱、反相柱（C8 和 C18）和离子交换柱。Suh
等[27] 使用 C18 柱实现了鱼油中脂质氧化产物的富集，

建立了一种同时提取鱼油中 35种脂质氧化产物的

靶向方法。QuEChERS（Quick, easy, cheap, effective,

rugged, and safe）法传统上用于食品基质中多残留农

药的富集，而现在也已经逐渐成为提取痕量脂质的一

种方法 [29]。此外，固相微萃取（Solid-phase  micro-
extraction，SPME）、超声波辅助提取（Ultrasonic-
assisted  extraction，UAE）、微波辅助萃取（Micro-
wave-AssistedExtraction，MAE）和超临界流体萃取

（Supercritical fluid extraction，SFE）等一些新型前处

理方法也被用于有效提取脂质[30−31]。这些方法虽然

提取效率高，方法简便，但成本均较高。食品基质组

成差异较大，脂质组学前处理优化中可根据研究目的

优化前处理方式和提取条件，避免引起生物学上不相

关的变化。 

1.2　质谱数据采集 

1.2.1   基于质谱的脂质组学分析方法　基于质谱的

分析技术是目前脂质组学的主流技术。根据测量的

范围与分析目的，基于 MS的脂质组学主要分为靶

向与非靶向两种分析方法[16,32]。靶向脂质组学是有

目标地对特定通路中的代谢物进行检测分析，而非靶

向脂质组学是非目标性地对所有可能发生改变的代

谢物进行检测,筛选出目标代谢物及相应的代谢通路

（见表 1）。
 
 

表 1    靶向与非靶向脂质组学比较
Table 1    Comparison of targeted and untargeted lipidomics

分析差异 靶向脂质组学 非靶向脂质组学

目标物数量 靶向脂质分子，覆盖范围有限 脂质覆盖范围广

前处理方法
前处理方法复杂，
需要样品净化

前处理方法简单

基于质谱
分析技术

QqQ（NLS，PIS，MRM）
HRMS（TOF，Orbitrap，

FTICR）

优点
1.灵敏度高；

2.定性与定量准确；
3.高特异性、重复性与可靠性。

1.高通量检测脂质分子；
2.方法简便，覆盖范围广；
3.可鉴定未知脂质。

缺点
1.脂质覆盖范围小；
2.未知脂质鉴定困难；
3.方法复杂，标品昂贵。

1.无法绝对定量；
2.准确度有限。

  

1.2.1.1   靶向脂质组学分析方法　靶向脂质组学主

要用于定量分析（确定浓度）或半定量分析（相对信

号）目标脂质，这些脂质可能与常见类别相关或与选

定的脂质途径相关。基于质谱的靶向脂质组学通常

使用基于三重四极杆（Triple quadrupole，QqQ）的分

析技术，常见的数据采集模式主要包括中性损失扫描

（Neutral  loss scanning，NLS）、产物离子扫描（Pro-
duct  ion  scanning，PIS）和多重反应监测（Multiple
reaction monitoring，MRM）。靶向检测方法通过选

择离子对以识别和量化定义的脂质种类，可以提供高

灵敏度、选择性和宽动态范围[32]，因此一些具有特征

性碎裂途径的脂质类适合于靶向分析。例如，含有磷

酸胆碱的脂质磷脂酰胆碱和鞘磷脂等会产生磷酸胆

碱离子，其中 m/z 184是正离子模式下的主要产物离

子；具有 d18:1长链碱的神经酰胺可产生 m/z 264的

特征离子。在负离子模式下，磷脂分子碎裂可产生从
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甘油主链释放的脂肪酸羧酸盐离子，其可用于测定前

体离子的脂肪酰基组成[32−33]。对于难以电离的脂质

类，通常采用衍生化的方法提高脂质的电离效率以

形成良好的产物离子被串联质谱 MS/MS灵敏地检

测。Shields等[34] 使用重氮甲烷增强三甲基化的衍

生化技术，在质谱（MS）和串联质谱（MS/MS）分析中

显著增强甘油磷脂类分子的信号强度。 James
等[35]开发了一种衍生化试剂 N-4-氨基甲基苯基吡啶

鎓（N-（4-aminomethylphenyl）pyridinium，AMPP），该
试剂可以通过酰胺键与二十烷酸偶联，将二十烷酸的

羧酸转化为阳离子 AMPP酰胺，与原始方法相比，该

方法的检测灵敏度提高了 10~20倍。综上所述，靶

向脂质组学灵敏度高、重复性好，可以实现对特定脂

质分子进行准确的定性或定量分析；但该分析技术脂

质覆盖范围有限，不能用于鉴定未知脂质；同时，由于

复杂脂质提取物中存在同量异位素和同分异构脂质，

因此基于 MS的单个脂质种类的鉴定和定量仍然是

一项重大的分析挑战；此外，靶向的脂质组学技术也

需要结合前处理方法的优化以减少干扰[36]。 

1.2.1.2   非靶向脂质组学分析方法　非靶向脂质组

学分析技术主要对样本中所包含的脂质数量和亚类

做定性或半定量的全面分析与鉴定，且包括未知脂质

定性与半定量，该技术可以在一次分析中提供大量精

确的质量分子以区分脂质种类。目前，高分辨率

MS（High resolution MS，HRMS）由于其高质量分辨

率（>10000）和质量精度（<2~10 ppm）经常被用于非

靶向脂质组学分析，常见的高分辨质谱有飞行时间

（Time-of-flight，TOF）、轨道捕获器（Orbitrap）或傅里

叶变换离子回旋共振（Fourier transform ion cyclotron
resonance，FTICR）[32]。非靶向脂质组学分析中常见

的 MS/MS数据采集模式包括数据依赖采集（Data-
dependent acquisition，DDA）和数据独立采集（Data-
independent  acquisition，DIA） [16]。DDA主要选择

MS扫描后满足一定要求的前体离子进行碎片化，因

此这种模式的一个明显局限是脂质覆盖不完全；与

DDA采集相比，DIA改善了低丰度前体离子的覆盖

率，DIA技术可以同时获取所有前体的所有片段离

子，从而增加了可观察分子的覆盖率，减少了假阴性

的识别[37]。目前，多数研究将 HRMS通常与色谱分

离结合，以分离复杂生物基质中存在的不同类别脂质

进行检测[32，38−39]。Li等[40] 采用超高效液相色谱四级

杆-静电场轨道阱联用（Ultra-high performance liquid
chromatography/linear-ion  trap-Orbitrap  mass  spec-
trometry，UHPLC-Orbitrap-MS）的非靶向脂质组学

方法，对大豆、蛋黄和虾头的脂质进行了全面比较和

表征，共鉴定出五大类 3027种脂质。通过 HRMS
亦可解析不同脂类分子的分子断裂机制以提供脂类

鉴定方法。Hsu[41] 应用更高碰撞能量的线性离子阱

质谱法解析 12个亚类中神经酰胺分子的断裂机制，

通过解析可区分生物样品中的具有异构体结构的神

经酰胺种类，并定位分子脂肪酰基链上的位置，可以

实现神经酰胺的完整结构表征。综上所述，非靶向脂

质组学分析虽然在理论上可鉴定未知脂质以及测量

所有易于检测的脂质，且前处理方法简便；但其准确

度有限且无法对脂质进行绝对定量。

为了同时提高对脂质分析的覆盖范围与准确

度，非靶向脂质组学和靶向脂质组学被结合使用，形

成一种新的分析方法，被称为“拟靶向脂质组学”[38]，

该方法具有高灵敏度、高特异性以及良好的定量能

力。Xuan等[42] 通过对多种基质例如血浆、细胞和组

织的全脂组分的非靶向脂质组学分析，结合对已知脂

质的靶向分析，建立了一种具有高覆盖度的拟靶向脂

质组学分析方法，该方法鉴定了 19个脂类，3377个

脂质离子对，覆盖 7000多种脂质分子结构。Xu等[43]

基于 Paternò-Büchi（PB）-MS/MS的靶向脂质组学与

非靶向脂质组学技术融合，综合分析了蓝蓟油中的脂

质组分，并解析了多不饱和脂质的精准结构，实现高

覆盖度的脂质组分析和脂质双键位置的鉴定。与靶

向脂质组学方法相比，拟靶向脂质组学有更高的脂质

覆盖率；与非靶向脂质组学相比，拟靶向方法有更好

的重复性。 

1.2.2   基于多类别质谱的脂质组学分析平台　基于

分离技术、离子源、质谱分析仪等方面快速发展，为

脂质组学分析提供了更多选择和工具，研究者可根据

需求与目的选择最佳的技术组合平台。目前常用的

基于质谱的分析平台主要包括基于色谱分离的质

谱分析、直接注入分析质谱（Direct  infusion-mass
spectrometry，DI-MS）、质谱成像（Mass spectrometry
imaging，MSI）以及离子淌度-迁移质谱（Ion mobility-
mass spectrometry，IM-MS）[44]。 

1.2.2.1   基于色谱分离的质谱分析　基于色谱分离

的质谱分析技术是分离与表征复杂脂质混合物的常

用工具，具有独特的高分离能力，其具有重现性好，分

辨率高，灵敏度高，可全面分析包括痕量物种在内的

复杂脂质的优点[45]。常见的分离技术有液相色谱

（Liquid Chromatography，LC）与气相色谱（Gas Chro-
matography，GC）分离技术。其中液相分离主要包

括反相液相色谱（Reversed phase liquid chromatogra-
phy，RP-LC）和正相液相色谱（Normal phase liquid
chromatography，NP-LC）以及亲水相互作用液相色谱

法（Hydrophilic interaction chromatography，HILIC），
其原理是根据脂质的不同极性进行选择性分离。由

于不同液相色谱的机制是互补的，研究者们开发二维

液相将不同液相色谱分离机制结合，提高了离线或在

线模式下脂类的分离度[46−48]。二维液相色谱具有减

少复杂生物样品中代谢物的共洗脱，提高同分异构体

和同质异位素的分离优点[49]。Wei等[47]采用离线二

维液相色谱常压化学电离质谱单柱法对食用油中的

三酰甘油进行了定性和定量，在离线二维分离系统

中，采用了一种新型的混合模式苯己基色谱柱，该色
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谱柱只需改变流动相乙腈和甲醇，就可以构建出新型

的单柱离线综合二维液相色谱分离系统。气相色谱-
质谱联用（GC-MS）主要用于分析挥发性化合物，对

于非挥发性脂类，在大多数情况下需在 GC分离之前

进行衍生化，但这可能导致脂质结构信息模糊，缺少

完整脂类的结构信息。GC-MS的动态范围较窄，无

法进行大规模的脂质组学研究[16,50]。近年来，超临界

流体色谱（Supercritical  fluid  chromatography，SFC）
这种绿色高效的新兴的技术逐渐发展起来，其主要使

用超临界流体（通常为 CO2）作为流动相，替代传统

的 LC和 GC，该色谱柱主要由小于2 μm颗粒填充，

其具有快速、全面的脂质分析和极性代谢物分离的

巨大潜力[38,51]。Lísa等[52] 采用超高效超临界流体色

谱串联电喷雾电离质谱（UHPSFC-ESI-MS）方法对

猪脑提取物进行脂质组学分析，共鉴定出 24个脂质

类，含 436种脂质，该方法可用于生物组织中各脂类

的内部标准定量分析。色谱分离后最常用的质谱

电离技术是电喷雾离子源（Electrospray ionization，
ESI）以及常压化学电离（Atmospheric pressure che-
mical ionization source，APCI）。APCI通常是 ESI的
一种辅助软电离技术，在过去的几十年里，APCI-
MS被广泛应用于非极性或低极性脂类的检测，如酰

基甘油和甾醇脂类[53]。APCI与 ESI-MS相比灵敏

度较低，且容易发生源内碎片化，因此很少用于极性

脂类的表征。Byrdwell等[54] 开发了双平行质谱法分

析芫花籽油三酰甘油，结合了 ESI和 APCI两种离子

源的优势，从而可以更全面的分析脂质。虽然色谱和

质谱联合分析可提高脂质分析的选择性和灵敏度，但

由于分离时间较长，整个过程复杂且耗时。 

1.2.2.2   直接注入分析质谱（Direct  infusion-mass

spectrometry，DI-MS）　DI-MS是指分析中将提取后

脂质不进行色谱分离直接注入质谱。其中，ESI是应

用最广泛的离子源。有学者将基于 DI-MS开发的平

台称为“鸟枪法脂质组学”（Shotgun lipidomics）[55−56]。
鸟枪法脂质组学可利用不同脂质类特有化学特性来

分析脂质，包括低丰度分子种类[38,57]。鸟枪法脂质组

学分析通常使用 QqQ或者 HRMS扫描模式。其中

QqQ可以得到不同扫描模式下碰撞诱导解离后的特

征碎片离子以鉴定具有相同基团的脂类[16]；Yang
等[57] 进一步开发了多维 MS/MS鸟枪法脂质组学

（Multidimensional MS/MS，MDMS-SL），其可以在一

次 MS/MS采集中直接从总脂质提取物中检测到特

定类别的所有单个脂质。MDMS-SL分析最大限度

地利用了不同脂类中固有的独特化学物质来分析脂

类，包括低丰度的分子物种[38]。QqQ或者 MDMS-
SL分析中由于 ESI的电离方式，通常只有带正电/负
电的脂类才可以进行质谱分析，因此可以通过改变分

析液体的 pH，可以选择性电离脂类在离子源中形成

不同的加合离子进行分析[55,58]；对于非极性或不易电

离的脂类，利用化学衍生化来提高极性，从而提高电

离效率[36,45]。与 QqQ或者 MDMS-SL相比，HRMS
由于高分辨率可以实现更准确、更高灵敏度和高通

量的脂质分析。与基于色谱分离的脂质组学相比，

DI-MS分析虽然更容易实现高精度和大规模的绝对

定量分析[55−56]，但是离子抑制作用较高。 

1.2.2.3   质谱成像（Mass spectrometry imaging，MSI）
　 随着小分子质谱的发展，质谱分析与分子成像结

合用来可视化生物组织内不同脂质的空间分布，

这就是质谱成像技术（Mass spectrometry  imaging，
MSI）[56,59]。MSI主要使用非提取样品例如组织切片

分析，基质辅助激光解吸电离（Matrix assisted laser
desorption  ionization，MALDI）和解吸电喷雾电离

（Desorption ESI，DESI）是目前 MSI分析中最常用的

离子源[44,56]，其中 MALDI-MSI是最早的质谱成像技

术，分析时需要在样品薄片上涂上合适的基质，脂质

与基质共结晶并电离，因此选择合适的基质很重要，

基质通常由结晶分子组成。MALDI-MSI依赖于激

光能量吸收基质，从脂质分子中产生离子进行检测与

成像，其优点是分析速度快，操作简单[1,16]。Lu等[60]

利用脂质原位基质辅助激光解吸/电离质谱成像

（MALDI-MSI）技术揭示不同油菜种子的脂质空间

分布。此外，飞行时间二次离子质谱（Time-of-flight
secondary  ion  mass  spectrometry，TOF-SIMS） [61] 和

各种体内脂质分析的环境电离技术，如实时直接分析

（Direct analysis in real time，DART）[62]、液体表面萃

取质谱分析（Liquid extraction surface analysis mass
spectrometry，LESA–MS） [63]，快速蒸发电离质谱

（ Rapid  evaporative  ionization  mass  spectrometry，
REIMS）[44,64] 也逐渐应用于 MSI中。MSI目前已成

为可视化脂质动态空间分布的强大工具，为食品中脂

质变化提供了独特的视角，但由于该方法成本较高，

数据量较大，这项技术非常依赖于仪器与研究人员

的分析。 

1.2.2.4   离子淌度-迁移质谱（Ion mobility-mass spec-

trometry，IM-MS）　IM-MS是近年来新兴发展的脂

质组学分析技术，其特点是离子在漂移管电场影响下

通过缓冲气体时被分离，分离过程受到质量、电荷和

碰撞截面的影响，因此在分析除了通过脂质分子离子

的质荷比（m/z）以及在色谱柱的保留时间这两个参数

外，增加了一个碰撞截面（Collision  cross  section，
CCS）的参数，这就为分离脂质分子提供了另一个维

度[38,65]。按照分离机理，基于 IM-MS的技术主要包

括场不对称波形离子淌度光谱法（Field asymmetric
waveform ion mobility spectrometry，FAIMS）、迁移

管离子淌度迁移谱（Drift tube ion mobility spectro-
metry，DTIMS）和行波离子淌度光谱法（Traveling
wave ion mobility spectrometry TWIMS）等[38]，它们

都可以与 LC分离相结合。IM-MS分析可以获得脂

质分子与质量或亲脂性无关的 CCS信息，这为脂质

异构体鉴定提供了一个重要的表征，因此 CCS数据
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库的建立非常重要。近年来，虽然一些研究建立了一

系列的脂质 CCS数据库，但目前只有少数复杂脂类

的 CCS值公布，如磷脂酰胆碱，鞘磷脂或三酰甘油

酯[66]，CCS值与保留时间、精确质量、碎裂分子共同

参与脂质鉴定的多维度筛选，减少了假阳性分配，提

高了鉴定置信度[67]。Zhou等[68] 开发了一种工具可

从网站（LipidCCS，http://imms.zhulab.cn）预测获得

从 LIPID MAPS中检索到的 15646种脂类的 63434
个 CCS值。Blazenovi等[66] 表明利用 IM-MS对牛

奶中脂质表征时，将 CCS作为分子鉴定依据时，分类

准确率从原来的 84.01%提高到 91.78%。目前虽然

IM-MS可以分离异构体、降低背景噪声，增强灵敏

度，但由于脂质 CCS数据库的局限，使得 IM-MS和

LC-IM-MS在食品脂质分析中的应用目前处于起步

阶段。 

1.3　数据处理与挖掘分析

基于质谱的脂质组学分析能够在相对较短的时

间内产生大量的数据，在进行数据采集后，会将提取

的脂质定性与定量信息的数据进行全面挖掘与分析，

这个过程通常包括两个步骤：数据处理和数据分析[16]。 

1.3.1   数据处理　数据处理首先需要对原始数据进

行噪声滤波、峰值选取对齐和归一化，而后通过脂质

碎片信息与数据库对比进行脂质识别。该过程主要

依赖于数据处理软件和脂质数据库，目前一些供应商

软件（如 PeakView和 LipidSearch）、开放存取软件

（Lipid Data Analyzer、XCMS、MZmine、MS-DIAL）
已被广泛应用于脂质分子的比对、鉴定与分析[69−71]；

而常见的开放的脂质数据库包括 LIPID  MAPS
（http://www.lipidmaps.org）、LipidBlast（http://fiehnl-
ab.ucdavis.edu/projects/lipidblast）、METLIN（https://
metlin.scripps.edu）、LipidBank（http://www.lipidbank.
jp）以及 AOCS Lipid Library（https://lipidlibrary.aocs.
org/）等，同时部分研究会根据自建数据库对脂质数

据进行鉴定与分析[72]，LIPID MAPS是近年来应用最

广泛的脂质数据库，该数据库涵盖目前较权威的脂质

分类、命名法和脂质结构信息，可对脂类物质进行标

准化注释[1,39,69]。此外，数据库中除了脂质的碎片信

息，还会增加一些其他参数如保留时间、同位素图、

CCS等以提高脂质鉴别的置信度[66]。获得的准确的

脂质数据后，可通过脂质丰度进行“相对”或“绝对”

定量，最后通过统计分析进行下一步处理。鉴于脂质

组学领域的迅速发展，生产全面的脂质分析软件具有

明显的商业潜力，一些供应商也逐步发展自动化功能

的产品进行创新。 

1.3.2   数据分析　采集的脂质数据进行数据处理后，

研究者会根据分析目的，通过统计学方法进行数据解

析。单变量统计检验通常应用于实验组之间单独脂

质分布的比较，然而，这种分析忽略了在脂类分子之

间发生的复杂相互作用。为了克服这些限制，多变量

分析方法成为目前主要的统计方法。常用的脂质组

学多变量分析方法包括主成分分析 （Principal
components analysis，PCA）、偏最小二乘判别分析

（Latent  Structures  discriminant  Analysis，PLS-DA）、

正交偏最小二乘判别分析（Orthogonal Projections to
Latent Structures discriminant Analysis，OPLS-DA）、

聚类分析等[32,73]，PCA是基于数据特征分解的降维

方法，是一种无监督模式的分析，由于脂质组学数据

的复杂性，对于组间差异不够明显的样品，单纯的无

监督分析不能区分样本间的差异，需要使用 PLS-
DA和 OPLS-DA等有监督的模型方法，二者除了可

以实现对数据的降维外，还可在分析时通过样品的分

组信息实现对样品类别的预测。目前多元统计方法

主要应用于不同组别脂质数据分类与比较、生物标

记物筛选鉴定以及食品品质成分挖掘等。随着分析

技术的发展，研究获得的数据集将变得更大、更复

杂，因此，实施的任何生物信息学战略都需要具有适

应性，以便将新信息添加到数据库中并用于数据

解释。 

2　脂质组学在食品风味品质与营养功能研究

中的应用
对于脂质含量丰富的食品而言，脂质在食品品

质形成中扮演着重要的角色，其不仅是食品风味形成

的前体物质之一，更是评价食品营养功能的关键成分

之一。近年来，为开发风味与营养兼备的优质食品，

脂质组学在食品风味品质与营养功能研究中广泛应

用（表 2）。 

2.1　脂质组学在食品风味品质研究中的应用

风味是衡量食品适口性的重要指标，它与脂质、

蛋白质、核苷酸和糖等风味物质的存在密切相关。

由于芳香化合物的亲脂性，脂质被认为是最大的芳香

保持剂，大部分通过嗅觉感知的挥发性风味化合物

醛、醇、酮、呋喃等通常来自脂质分解和脂质氧化，

尤其是不饱和脂肪酸的降解可产生许多风味化合

物[85−86]。因此，脂质组学的应用对于风味前体物质的

鉴定与风味形成机制具有重要意义。

利用脂质组学检测食品中特征脂质，并结合风

味物质的变化，可用于筛选食品风味品质形成中的主

要前体脂质。Liu等 [75] 采用 UPLC-ESI-MS/MS和

Orbitrap Exploris GC结合非靶向脂质组学分析对烤

羊肉脂质与风味物质进行了表征，发现甘油三脂

（ Triglyceride， TG） （ 16:0_18:1_18:1）和 TG（ 18:0_
18:0_18:1）是结合芳香化合物的主要脂质，且磷脂酰

胆碱（PC）和磷脂酰乙醇胺（PE）可能是烤羊肉中形成

芳香化合物的关键前体脂质。Li等[87] 综合脂质组学

和靶向代谢组学分析了完整羊与阉割羔羊风味前体

的差异，发现阉割羊与完整羊相比共有 14种脂质和

224种脂质分子增加，并表明阉割会使羔羊体内的脂

质与亲水性代谢物变化导致挥发性化合物差异。

Wu等 [76] 采用 UPLC-Q-Exactive-Orbitrap-MS非靶

向分析了中华绒螯蟹中磷脂酰乙醇胺（Phospha-
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tidyethanolamine，PE）分子的种类，表明 PE（18:0/
20:4）是肝胰腺中重要气味物质的重要前体，可在其

肝胰脏中氧化生成己醛、1-庚烯-3-酮、1-辛烯-3-醇、

2-戊基呋喃等风味物质。以上研究均表明食品形成

的关键挥发性化合物与其脂质组分相关，因此利用脂

质组学技术监测食品的脂质组分与变化，有利于食品

良好风味的提升与保持。

此外，将风味前体脂质的鉴定和环境与加工因

素的变化相结合，可进一步解析风味形成的机制。

Li等[19] 使用脂质组学和代谢组学方法分析了热烹调

处理后驴肉中脂质成分和代谢产物的变化，结果表明

在烹饪过程中富含饱和脂肪酸和单不饱和脂肪酸的

TGs丰度不变，而富含多不饱和脂肪酸的 GPs丰度

在熟肉中下降，因此 TGs和 GPs是芳香化合物形成

原因。Wang等[78] 通过脂质组学方法揭示了不同盐

浓度对淡盐大黄鱼风味形成的影响，表明含有 18碳

脂肪酸的磷脂是淡盐大黄鱼风味物质形成的主要物

质，而加工过程中盐的加入提高了脂肪酶活性从而促

进了磷脂的水解和氧化。Wang等[74] 基于非靶向脂

质组学揭示了金鲳鱼发酵过程中脂质变化的分子机

制和代谢途径，表明金鲳鱼发酵后的典型风味是盐、

内源酶和微生物共同作用的结果，这些活动主要是通

过脂质降解以及脂质氧化介导的，脂质氧化将脂肪酸

分解成分子量较低的挥发性化合物，这些化合物本身

可能具有强烈的风味，其中饱和脂肪酸对食物挥发性

风味有负面影响；而不饱和脂肪酸更容易氧化产生更

佳的风味物质[88]。以上研究表明，研究者除了探究脂

质与挥发性化合物的关系，还可结合加工、蛋白、微

生物等因子的变化，对风味形成机制进行进一步

解析。 

2.2　脂质组学在食品营养功能研究中的应用

脂质同时也是食品的营养元素之一，膳食脂质

摄入与人体营养健康密切相关，尤其对高血脂、记忆

衰退等慢性疾病具有积极的干预、调理作用，脂质变

化是食品营养功能差异的原因之一。因此，脂质组学

可通过对食品中全脂质组分分析以进行营养功能评

价以及功能脂质的挖掘。

研究者利用脂质组学技术检测食品基质中功能

脂质分子来评估食品营养水平，以此了解其对人体营

养的贡献和影响。常见的功能脂质包括磷脂、不饱

和脂肪酸、胆固醇以及甘油三酯等。Hu等[84] 采用

UPLC-Triple TOF-MS/MS对 8种棘皮动物中的 961
种脂质分子进行了表征和半定量分析，结果表明海星

因含有高水平不饱和脂肪酸的甘油三酯，因此其比哺

乳动物和其他棘皮动物具有更好的营养价值，而海参

中由于富含己糖神经酰胺，有望成为一种对人体有益

的优质海产品。近年来，鉴于多不饱和脂肪酸在疾病

的预防和治疗中发挥积极作用，许多研究基于脂质组

学数据解析不同食品中脂肪酸分布以评价食品的营

养或药用价值，常见的指标有 n-6/n-3比值、多不饱

 

表 2    脂质组学在食品风味品质与营养功能研究中的应用

Table 2    Application of lipidomics in the study of food flavor and nutritional functions

序号 样品 分析技术 研究结果 应用方向 参考文献

1 发酵金鲳鱼 UPLC-Q-Exactive Orbitrap MS 脂质氧化将脂肪酸分解成分子量较低的挥发性化合物 风味品质 [74]

2 羊肉 UPLC-ESI-MS/MS
烤羊肉中TG（16:0_18:1_18:1）和TG（18:0_18:0_18:1）可能是结合芳

香化合物的前体脂质
风味品质 [75]

3 驴肉 LC-MS/MS TGs和GPs可能分别是结合和生成芳香化合物的主要脂质 风味品质 [19]

4 中华绒螯蟹 UPLC-Q-Exactive Orbitrap MS
PE（18:0/20:4）是蟹肝胰腺中气味物质的重要前体，可在其肝胰脏中

氧化生成己醛、1-庚烯-3-酮、1-辛烯-3-醇、2-戊基呋喃等
风味品质 [76]

5 驴肉、牛肉、羊肉 UHPLC–ESI–MS
驴肉、牛肉、羊肉中13种特征挥发性有机化合物与筛选的21种磷脂

标志物呈负相关
风味品质 [77]

6 淡盐大黄鱼 UPLC-Q-Exactive Orbitrap MS 淡盐大黄鱼中含有18碳脂肪酸的磷脂是主要的风味前体物质 风味品质 [78]

7 鸭子 LC-MS
磷脂酰胆碱和磷脂酰乙醇胺为主的磷脂标记物可能有助于形成特征

挥发性有机化合物
风味品质 [79]

8 海鞘 UPLC-ESI-Q-TOF-MS
海鞘中鉴定245种脂质，其中富含包括PUFA的GPs，其可作为人类健

康促进食品
营养功能 [21]

9 鱼肉 UPLC-ESI-Q-TOF-MS
三种海鱼的脂质组成与一种淡水鱼的脂质组成存在显著差异，营养

价值不同
营养功能 [69]

10 鱼肉 LC-MS/MS
11种鱼类共鉴定出287个脂质分子，以游离脂肪酸水平为基础的营养

指标评价表明，在11种鱼类中，水烟鱼具有较高的保健价值
营养功能 [72]

11 鸡肉 UPLC-ESI-Q-TOF-MS
乌骨鸡富含PUFAs-PL、PUFAs-TG和神经酰胺，太和乌骨鸡腿营养

功能优于鸡胸肉
营养功能 [80]

12 罗非鱼 UPLC-ESI-Q-TOF-MS
罗非鱼脂与母乳在脂肪酸、TGs、EPA和DHA的组成方面的相似，表
明可能成为商业婴儿配方奶粉的脂肪来源，且罗非鱼在头部和内脏

中发现了高水平的生物活性糖脂类化合物
营养功能 [81]

13 羊奶、豆奶、牛奶 UPLC-Q-Exactive Orbitrap MS
羊奶因富含容易吸收的中链甘油三酯，对于肥胖的人来说，羊奶比牛

奶更具营养价值
营养功能 [82]

14 虾 UPLC−Triple TOF−MS/MS
四种虾富含磷脂（含有n-3 PUFA），表明其可能是一种极好的功能性

脂质的海洋来源
营养功能 [83]

15 棘皮动物 UPLC-Q-Exactive Orbitrap MS
棘皮动物中首次检测到两个硫酸脂亚类，该类物质具有有抗菌、抗

炎、抗肿瘤和预防心血管疾病的作用，表明其营养价值
营养功能 [84]
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和脂肪酸 /饱和脂肪酸、动脉粥样硬化指数（IA=
[C12:0+（4×C14:0）+C16:0]/ΣUFA）、血栓形成指数

（ IT=（C14:0+C16:0+C18:0） /[（0.5×ΣMUFA）+（0.5×
Σn-6 PUFA）+（3×Σn-3 PUFA）+（n-3/n-6）]）、降胆固

醇/高胆固醇比值（HH= （cis-C18:1+ΣPUFA）/（C12:0+
C14:0+C16:0））、二十碳五烯酸（Eicosapentaenoic
Acid，EPA）、二十二碳六烯酸 （Docosahexaenoic
Acid，DHA）值等，其中 IA和 IT最常用于评估脂肪

酸的组成，EPA+DHA通常用于评估海洋动物产品的

营养质量。Xuan等[42]采用非靶向脂质组学检测分

析 11种鱼类的脂质，以脂肪酸水平为基础的营养指

标评价表明水烟鱼具有较高的保健价值。He等[81]

通过对罗非鱼的肌肉、头部和内脏的非靶向脂质分

析，表明罗非鱼与母乳在脂肪酸、TGs、EPA和 DHA
的组成方面的相似，在婴儿食品中具有潜在的应用前

景，且罗非鱼在头部和内脏中发现了高营养价值的生

物活性糖脂。Li等[82] 通过 UPLC-Q-Exactive Orbi-
trap MS测定不同类型山羊奶、大豆奶和牛奶中的脂

质分布，发现羊奶因富含容易吸收的中链甘油三酯，

因此对于肥胖的人来说，羊奶比牛奶更具营养价值。

目前，全面分析食品脂质组成，有助于针对特定人群

开发特殊需求的食品。同时，为了更好地解析不同食

品脂质的多样性，可对食品脂质进行广泛分析、定向

和差异性分析。

脂质组学除了应用于食品营养功能评价外，还

可以帮助挖掘食品中具有特定功能的脂质以及验证

食品营养功能。从不同食物来源中提取的甘油三

酯、脂肪酸、甾醇和一些极性脂类已被作为生物活性

化合物进行了研究，如甘油酯可提供能量储备，是人

体必需 FA的来源，植物甾醇因其具有降低循环胆固

醇水平的作用而被利用[89]。Hu等[84] 棘皮动物中首

次检测到两个硫酸脂亚类，海参中富含硫酸甾醇，海

星和海胆中含有磺基喹啉二酰基甘油，该类物质具有

抗菌、抗炎、抗肿瘤和预防心血管疾病的作用，因此

进一步证明了棘皮动物的营养价值。此外，脂质功能

验证也可以通过脂质组学实现。Wu等[90] 为评估富

含 ω-3多不饱和脂肪酸的海豹油对动脉粥样硬化的

影响，采用基因敲除方法建立高脂饮食的动脉粥样硬

化模型，应用脂质组学分析了海豹油对动脉粥样硬化

模型的脂质代谢影响，揭示了小鼠摄入食用海豹油

后，总游离脂肪酸、总甘油三酯、PC16:0/20:4和促炎

脂质介质（Lipid  mediators,  LMs）水平降低，EPA、

DHA和促分解 LMs水平较高，表明这些脂质变化

与 n-3多不饱和脂肪酸的抗炎作用有关，而后通过解

析脂质代谢途径分析验证了这一点。Feng等[91] 利

用脂质组学检测豆甾醇和 β-谷甾醇对低脂饮食、高

脂饮食小鼠肝脏和血清样本，发现二者可显著改善诱

导高脂饮食小鼠的脂肪肝和代谢异常，且豆甾醇比

β-谷甾醇更有效。综上所述，脂质组学为食品营养功

能组分分析、加工副产物利用和资源开发奠定了基

础，可以帮助深入理解食品对人体健康的影响，为制

定健康膳食指南和开发功能性食品提供科学依据。 

3　总结与展望
随着化合物高效分离及现代质谱等技术的快速

发展，脂质组学在食品科学研究领域得到越来越广泛

的应用，不但可以为深入解析食品风味品质形成与营

养功能研究提供科学依据，而且可以指导食品的科学

消费，有助于进一步探索和评估新型脂质的结构功

能。目前基于质谱的脂质组学分析技术因其特异性

强、灵敏度高、以及高通量等优点在食品风味与营养

品质研究中得到广泛应用，一些新兴技术如质谱成

像、离子淌度-迁移质谱等，不仅可以增强对脂质分子

种类的监测覆盖率，而且可以不断提高复杂组织样品

中微量脂质的检测灵敏度。但由于食品基质复杂性

以及脂质的多样性，食品中微量脂质的定性表征与定

量检测，以及未知脂质的筛查鉴定方面仍具挑战；同

时由于脂质组学分析涉及到多种技术与方法，目前缺

乏统一的标准和方法验证体系，使得不同实验室之间

的结果一致性易受到影响。基于以上局限，需不断优

化前处理方法、完善脂质特征数据库并开发生物信

息学工具，以满足分析大量食品和生物样品的脂质分

析需求。食品基质含有丰富的功能成分，未来的研究

可以将脂质组学与其他组学技术，包括基因组学、蛋

白质组学和代谢组学等有效融合，进一步全面、系统

地研究食品的组成、结构和功能，为食品行业高质量

发展和公众消费健康提供更多有益信息和科学

依据。
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 ［70］ JÜRGEN HARTLER, ARMANDO A M, TRÖTZMÜLLER
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