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代謝 (Metabolism)
• 代謝是指生物體內所有化學反應的總稱，這些反應可分為兩大類：

• 分解代謝（Catabolism）：將大分子（如碳水化合物、脂肪、蛋白質）
分解成小分子，並釋放能量（如 ATP）。

• 合成代謝（Anabolism）：將小分子合成成大分子（如細胞組成物質），
此過程需要消耗能量。
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這些反應使得生物能夠維持
生命、成長、修復與繁殖。

Simplified view of cellular metabolism

https://en.m.wikipedia.org/wiki/Metabolism https://www.biologyonline.com/dictionary/metabolism



https://en.m.wikipedia.org/wiki/Metabolic_pathway

Cellular metabolic pathways
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https://mededucation.stanford.edu/pathways-download/

Metabolic Pathways Map
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代謝途徑 主要功能 發生位置

糖解作用 Glycolysis 分解葡萄糖產生能量（ATP） 細胞質 (cytosol)

三羧酸循環 TCA cycle 完整氧化有機物產生 NADH/FADH₂ 粒線體 (mitochondria)

電子傳遞鏈 ETC 利用 NADH/FADH₂ 產生 ATP 粒線體內膜

脂肪酸合成與氧化 合成或分解脂質作為能量來源 細胞質/粒線體

蛋白質代謝 胺基酸分解或合成 多處（細胞質等）
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🔬🔬常見細胞代謝路徑
（Cellular Metabolic Pathways）



Metabolite (代謝物)
Metabolome (代謝體)
Metabolomics (代謝體學)
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Metabolite
• Metabolites are small molecules involved in metabolism 

processes [Wishart, 2007]. 
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代謝物是指在生物體內進行
代謝反應時所產生或使用的
小分子化合物。這些小分子
參與細胞內的各種生化反應，
對生命活動至關重要。

https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S2590006422000035

Lu, et al., 2022



分類 說明 英文註解

主要代謝物 與細胞生長、能量轉換直接相關的代謝物 Primary metabolites

次級代謝物 非必要但有特定功能，如防禦或訊號分子
（例：抗生素、黑色素） Secondary metabolites

內生代謝物 由體內自然產生的代謝物 Endogenous metabolites

外源代謝物 來自飲食、藥物、毒物等外部來源的代謝物 Exogenous metabolites
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🧩🧩分類（Types of Metabolites）



Metabolome
• Metabolome, typically defined as a collection of all metabolites 

produced by cells, offers a window to investigate cellular biochemistry 
and how the mechanistic biochemistry relates to cellular phenotype 
[Oliver et al., 1998; Patti et al., 2012]. 

11Nature Medicine, 2014

代謝體（Metabolome）是指某一個生
物體、細胞、組織或體液中，在特定時
間與條件下所包含的所有代謝物的總和。
它反映了生物系統在分子層次的動態生
理狀態。
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https://en.m.wikipedia.org/wiki/Metabolome

特性 說明

變化迅速 受飲食、壓力、藥物、疾病狀
態等快速影響

反映生理現象 是最接近「表現型」的分子層
級資料

資料複雜且異質 含極廣範圍的化學性質與濃度
（nM到mM）

需要高靈敏度分析技術 如質譜（MS）與核磁共振
（NMR）

🧠🧠為什麼要研究Metabolome？
• 🔍🔍疾病早期偵測 (biomarker discovery)
• 💊💊藥物作用與代謝機制研究 (pharmacometabolomics)
• 🧫🧫個人化醫療與營養建議 (precision medicine & nutrition)
• 🌱🌱植物與微生物代謝工程 (metabolic engineering)



Metabolome
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• Because metabolome is also largely determined by genome, different 
species have different metabolomes. 

• Metabolome databases of some species have been constructed 
• Yeast Metabolome Database (YMDB)
• E. coli Metabolome Database (ECMDB)
• Human Metabolome Database (HMDB) 
• MassBank Database
• METLIN (METabolite LINk) Metabolomics Database



Metabolomics
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• Metabolomics was developed in the early 2000s as one of the OMICS 
tools. 

• Metabolomics is the comprehensive and quantitative analysis of all 
metabolites in a biological system, providing a snapshot of the 
physiological or pathological state under specific conditions.

Metabolomics 代謝體學發展於兩千年初。
它所涵蓋的範圍很廣，因為代謝體除了與
phenotype相關之外，另外也跟基因，生
理因素以及許多外在環境因素有關。
例如， 年紀、環境暴露、服用藥物等等。
因此，研究這些不同面向與代謝體之間的
研究，即稱為代謝體學。

http://www.metanomics-health.com/en/why-metabolomics.html
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實驗分析平台
(Analytical Platforms)



Metabolomics

16

🏺🏺古人如何研究「代謝物」？

• 觀察體液（Humorism）與尿液顏色
• 在古希臘醫學中，醫師會觀察病人的尿液、汗
液與糞便，來推斷體內「體液平衡」是否失衡
。這些實際上就是內源代謝物的早期應用。

• 尿液中氣味變化、顏色變深或混濁，常被用作
疾病診斷指標。

• 例如：尿中有甜味 → 現在我們知道這是糖尿病
的徵象（尿中有葡萄糖）。

• 📖📖 現代對這種方法稱為 Uroscopy，可追溯至
公元前400年，希波克拉底時代。

• 中醫辨證論治：望聞問切
• 會透過觀察舌苔、氣味、脈象，來判斷內臟氣
血與代謝是否順暢。

• 這些方法反映了對內在代謝狀態的整體感知。
• 例如：「肝鬱氣滯」可對應現代人壓力造成的
內分泌與代謝失調。

• 📖📖 在《黃帝內經》中，就有「五臟化五味、
五色、五氣」的描述，可視為早期代謝與健康
關係的理解。

This urine wheel was published
in 1506 by Ullrich Pinder, in his
book Epiphanie Medicorum. It
describes the possible colours,
smells and tastes of urine, and
uses them to diagnose disease.

Nature, 2008

區域 顏色範例（例） 對應診斷

1 淡黃色 健康、飲水多

5 深黃色 脫水、發熱

8 混濁白色 泌尿道感染、膿尿

12 紅色或血色 尿血、腎臟疾病

16 黑色或深紫色 嚴重肝病、代謝異常

20 綠色或藍色 藥物影響或細菌感染

Urine wheel 
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技術名稱 使用頻率 原理簡介 應用領域 優點 缺點

LC-MS（液相層析質譜） ✔常常用 以液相層析分離代謝物，接質
譜分析其質荷比（m/z）

臨床診斷、代謝體學、
藥物代謝

靈敏度高、覆蓋範圍廣、
定性定量皆可

設備昂貴、需複雜樣本
前處理與校正

GC-MS（氣相層析質譜） ✔常用 揮發性代謝物進行氣相層析與
質譜分析

食品、毒物、揮發性代
謝物分析

高解析度、數據穩定、
資料庫豐富

需衍生化處理、不適極
性代謝物

CE-MS（毛細管電泳-質譜）△次要 帶電分子以電泳方式分離後，
進入質譜

小分子離子、極性代謝
物 分離力高、樣本用量低 重現性低，技術操作困

難

NMR（核磁共振） ✔常用 檢測核磁共振訊號，非破壞性
分析分子結構與濃度

結構分析、定量代謝體
學

無需標準品、非破壞性、
可回收樣本

靈敏度較低、儀器成本
高

FTIR / Raman（紅外與拉
曼光譜） △補充用法 利用分子振動產生的光譜「指

紋」特徵
食品品質、細胞狀態篩
檢

無需標記、快速、不需
高耗材

分辨率與特異性低、結
構類似物難區分

Direct MS（直接進樣質譜）✔新興應用 樣本不經層析，直接進入質譜
（如DART-MS）

快速毒物篩檢、現場分
析

快速、不需分離、可現
場應用

背景雜訊高、定量困難、
結構辨識有限

色層法（TLC, HPLC） △傳統技術 靠薄層或高效液相分離代謝物 基礎化學實驗、藥品品
質分析

操作簡便、視覺化結果
明確

靈敏度與通量較低、不
適高通量代謝體學

ELISA / 酵素比色法 △特定用途 利用抗體或酵素專一性檢測特
定代謝物

單一代謝物量測（如葡
萄糖、乳酸）

簡單快速、特異性高、
適合臨床快速測定

只能分析單一目標，無
法做廣泛篩查

📊📊現階段常見代謝物偵測技術

🧠🧠補充說明
•LC-MS最常用於代謝體學研究，能夠廣泛偵測多種極性與非極性小分子。
•NMR精確度高，適合做定量與結構分析，但靈敏度較低，可搭配 LC-MS 多平台統合。
•Direct MS（如 DESI-MS、DART-MS）正快速崛起於食品、毒物、現場鑑定領域。
•FTIR/Raman與酵素法/ELISA多用於品質管控或臨床快篩，但無法進行大範圍代謝物探索。



Analytical Platforms
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•在代謝體學（metabolomics）中，研究者需要分析體內
數百至數千種代謝物（metabolites）的種類與濃度。由
於這些代謝物性質各異，包括極性、揮發性、分子量大
小等，因此需要高靈敏且可分離複雜混合物的技術。

https://wasserchemie.ebi.kit.edu/2157.php



Analytical Platforms
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• LC-MS and GC-MS are the most popular experiment platforms for 
metabolomics studies. 

• High sensitivity and selectivity in rapidly separating and quantifying target or 
non-target compounds, including metabolites and lipids, in biological fluids 
[Hird et al., 2014].

Liquid/Gas Chromatography-Mass Spectrometry

LC-MS

https://en.wikipedia.org/wiki/Liquid_chromatography-mass_spectrometry

Cwszot, Dagui1929, CasJu, and YassineMrabet

https://en.wikipedia.org/wiki/Liquid_chromatography%E2%80%93mass_spectrometry


Analytical Platforms
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• LC-MS（液相層析-質譜聯用，Liquid 
Chromatography-Mass Spectrometry）
是一種將液相層析（LC）與質譜儀
（MS）結合的分析技術，用於分離並
檢測樣本中的代謝物。
基本流程
Step 1：樣本處理
生物樣本（如血漿、尿液、細胞萃取）經過離心、
蛋白沉澱、過濾或萃取後，得到代謝物溶液。
Step 2：液相層析（LC）分離代謝物
代謝物經過色譜柱（column），依據其極性、疏水
性或大小被分離，不同分子在不同時間（保留時間）
流出。（例如：水溶性的胺基酸 vs 脂溶性的脂肪酸）
💬💬關鍵詞：Retention time（保留時間）
Step 3：質譜偵測（MS）
流出的代謝物經**電灑游離（ESI）**變成帶電離子，
進入質譜儀中。
質譜儀測量每個離子的質荷比（mass-to-charge ratio, 
m/z），得到：
•MS1：分子離子的m/z 值與強度（定性 + 定量）
•MS2（MS/MS）：碎裂離子的圖譜，用於結構鑑定
💬💬MS1：定量、MS2：定性結構鑑定

https://www.metwarebio.com/mastering-chromatography-principles-types-applications/

Brack et al., 2016

Schematic Representation of High-Performance Liquid Chromatography

GC-MS 和 LC-MS 技術在疏水性和揮發性兩個維度上的應用



Analytical Platforms

21

https://www.researchgate.net/publication/339747713_Pharmacogenetic_studies_of_thiopurine_methyltransferase_genotype-
phenotype_concordance_and_effect_of_methotrexate_on_thiopurine_metabolism/figures?lo=1

LC-MS/MS
Anna Zimdahl Kahlin, 2020

MS/MS（串聯質譜）
➤利用兩級質譜儀（MS1 → MS2）
來分析每個代謝物的結構與訊號
強度。

MS/MS 怎麼運作？
•MS1：先選出一個特定的離子
（母離子 precursor ion）。
•碰撞室（Collision Cell）：讓母
離子與氣體碰撞，斷裂成片段
（碎片離子 fragment ions）。
•MS2：分析這些碎片，來判斷其
化學結構與身分。

LC-MS/MS
（Liquid Chromatography–Tandem Mass Spectrometry）
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https://en.wikipedia.org/wiki/Liquid_chromatography%E2%80%93mass_spectrometry

Daniel Norena-Caro, 2017
LC-MS 實驗資料
1.原始資料（Raw Data）

•包含MS1 與MS2 的完整質譜掃描
訊號
•通常為儀器廠牌專屬格式（如
.raw, .d, .wiff）
•需透過軟體轉檔與解析

2.特徵變數（Features）
•每個 Feature 通常對應一個代謝物
訊號
•主要變數：

•m/z：質量電荷比 (mass-to-
charge ratio)
•Retention Time (RT)：色譜保
留時間
•Intensity / Area：離子訊號
強度或面積
•Feature ID：特徵代碼（如
F001）

LC–MS spectrum of each resolved peak
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https://en.wikipedia.org/wiki/Liquid_chromatography%E2%80%93mass_spectrometry

Daniel Norena-Caro, 2017
🧪🧪 Total Intensity（總強度）是什麼？

• 指的是在一個樣本的 LC-MS 分析中，所有
偵測到的離子訊號強度的總和，通常用來
表示整體代謝物含量的總量。

🧬🧬可用來評估樣本的整體代謝活性
（metabolic activity）或代謝量豐富度
• 常見於品質管控（Quality Control, QC）
• 偵測是否有批次效應（Batch Effect）或注

射量的不一致
• 做為樣本均一化的依據（如 Total Ion 

Normalization）

🧪🧪 Total Ion Chromatogram（總離子色譜圖）
是什麼？

• TIC是 LC-MS 或 GC-MS 實驗中最基本也最
常見的一種色譜圖（Chromatogram）。

• 它呈現在整個實驗掃描過程中，每個保留
時間點（Retention Time, RT）所偵測到的
全部離子訊號強度的總和。

🧬🧬可檢查峰形是否正常、有無污染、
基線是否穩定

LC–MS spectrum of each resolved peak
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資料類型與變數
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📁📁資料類型 📋📋描述 📊📊主要變數（Variables） 📘📘說明

Raw Data（原始檔案） 原始質譜數據，需經解析軟體
轉換與擷取 N/A（需處理後擷取） 包含MS1、MS2 訊號與

掃描資訊

MS1 資料（全離子掃描） 母離子質荷比與強度 m/z, Retention Time (RT), Intensity, 
Area

用於定量分析與描繪
chromatogram

MS2 資料（碎裂譜） 選定母離子的碎片圖譜 Precursor m/z, Fragment m/z, 
Fragment Intensity

用於代謝物鑑定與比對
資料庫

Chromatogram（色譜圖） 離子訊號 vs. 保留時間 RT, Intensity（或 Total Intensity） 包含 TIC / XIC，常用於觀
察峰型

Feature Table（峰表／變數表）經過 peak picking + alignment 
處理後的資料矩陣

Feature ID, m/z, RT, Intensity in 
Sample A/B/..., Area, Signal-to-noise 
ratio

是進入統計與機器學習
的主要資料

Metabolite Identification（代
謝物鑑定）

比對資料庫後之化學資訊與鑑
定層級

Putative Metabolite ID, HMDB/KEGG 
ID, Confidence Level, Adduct, 
Formula, Mass error

幫助賦予生物意義與路
徑分析基礎

Statistical Summary（統計衍
生變數） 統計分析所產生的變數 Log2 Intensity, Fold Change, p-value, 

FDR, VIP, AUC
差異分析與生物標記探
索的依據
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The Metabolomics Innovation Centre

27https://www.tmicwishartnode.ca/about-us/

Dr. David Wishart (PhD Yale, 1991)



The Metabolomics Innovation Centre

28https://www.tmicwishartnode.ca/services/
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DRUGBANK
DrugBank是一個重要的藥物研究資源，提供全面且可靠的
藥物數據。包含結構化的藥物資訊及其作用靶點，有助於
加速藥物研究和改善醫療保健服務。
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DRUGBANK

抗凝血劑

https://go.drugbank.com/drugs/DB00001
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T3DB
T3DB 是一個關於毒素的資料庫，專注於
毒理學機制及常見毒物的目標蛋白質。
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SMPDB
SMPDB (Small Molecule Pathway Database) 是一個互動式、視覺化的資料庫，收錄了超過 30,000 個存在
於人類體內的小分子代謝途徑。這個資料庫是全面、高品質且可免費存取的線上資源，有助於研究者
探索人類的代謝過程，提供重要的生物化學資訊。
SMPDB的設計著重於視覺化，使得研究人員更容易理解複雜的代謝途徑。這資料庫涵蓋了廣泛的小分
子，並幫助揭示這些分子在生物系統中的作用。
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SMPDB
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FooDB
FooDB（食品數據庫）涵蓋了常見食物的化學成分資訊，包括大量關於營養素和微量營養素的
詳細資料。包含食品成分、化學和生物學資源，提供有關食物組成及特性的詳盡資訊。
該資料庫涵蓋了食物中的各種化學物質，為研究人員和對食物成分感興趣的人士提供了重要
的參考。
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FooDB
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Yeast, Bovine & E. Coli
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HMDB
2023.4
114,098 metabolites

2025.5
220,945 metabolites

人類代謝體資料庫（HMDB），包含了在人體中發現的
小分子代謝物資訊。它包含三類資料：化學資料、臨床
資料及分子生物學/生化資料。
HMDB 是一個重要的研究資源，用於人體代謝途徑、疾
病診斷和藥物開發。

https://www.hmdb.ca/
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HMDB
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HMDB 甲基氨基酸主要指蛋白質中的蛋白原性氨基
酸，其側鏈已被各種甲基轉移酶原位甲基化。

代謝物鑑定
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HMDB
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HMDB 化學分類學
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HMDB

外源性
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HMDB 物理性質
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HMDB

光譜

途徑
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HMDB LC-MS/MS Spectrum

質譜光譜
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HMDB

NMR光譜

1H NMR Spectrum (1D, 500 MHz, H2O, experimental)
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HMDB

疾病參考
文獻
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB
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HMDB

hmdb_metabolites.xml
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HMDB
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MassBank
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MassBank
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MassBank



資料分析平台
(Analysis)

04



Metabolomics Workflow
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https://metabolomics.creative-proteomics.com/metabolomics-data-analysis.htm



商用 / 收費軟體（Commercial / Licensed）

69與儀器深度整合、操作簡便、自動化程度高，能快速產出高品質且可重現的分析結果。

軟體名稱 類型 核心功能 適用說明

Compound Discoverer 
(Thermo) 商業全流程分析平台 Data processing, compound ID, pathway 

analysis
配合 Thermo LC-MS 系統，用於藥
物代謝與生醫代謝研究

Progenesis QI (Waters) 多樣品定量與統計分析 Peak alignment, annotation, statistics 搭配Waters 儀器，直覺式操作，
支持多樣品比較

MarkerLynx (Waters) 資料處理與統計 Feature extraction, PLS-DA, trend analysis 老牌但穩定，適合熟悉Waters 生
態者

SIMCA (Sartorius) 多變量統計分析 PCA, PLS, OPLS, clustering 適合統計建模、品質控制與臨床研
究者

Metabolon (平台服務) 商業服務 代謝物定量鑑定與報告 提供端到端代謝分析服務，包含標
準化報告與 pathway insight

MassHunter (Agilent) 資料前處理與定量 整合 GC-MS/LC-MS 資料處理與鑑定 搭配 Agilent 儀器使用，穩定性高

Bruker TopSpin 儀器廠商整合軟體
• 原始 NMR 數據處理
• 結構分析
• 與 AMIX 模組結合進行代謝分析

為 Bruker NMR 儀器原廠軟體，整
合性高，支援全套流程。

BATMAN (R Package) 半開源貝葉斯方法分析
套件

• NMR 光譜解卷積
• 代謝物定量（基於 Bayesian 模型）

適用於程式熟練者，適合科研應
用與方法學開發，部分版本有商
業擴展授權。



免費 / 開源軟體（Open-source / Freeware）

70優點: 開放原始碼、無成本，並具高度彈性與可自訂性，適合研究創新與方法開發。

軟體名稱 類型 核心功能 適用說明

XCMS (R package) 資料前處理 Peak detection, alignment, RT correction 開源 R 套件，適合有程式基礎者，搭
配 CAMERA 可進行同位素與離子標註

MS-DIAL 全流程分析 Peak picking, alignment, MS/MS 鑑定 圖形化友善介面，支援多平台與MS2 
分析

MZmine 2 / 3 全流程分析 Peak picking, filtering, network 連結 適用 LC-MS/MS 資料，整合 GNPS，跨
平台支援

MetaboAnalyst 統計分析 & pathway 多變量分析、代謝途徑、機器學習 Web-based，簡單操作，適合生醫研
究者

GNPS (Global Natural 
Products Social) MS/MS 資料挖掘 Feature-based molecular networking 

(FBMN)
適合天然物與二級代謝物分析，可視
化碎片網絡

SMART 2.0（中研院） 全流程統計平台 QC、多樣化統計分析、整合分析 GUI介面、適合大學與醫院單位使用

NMRProcFlow NMR 專用 對齊、baseline 校正、bucketting 專為 NMR data 設計，圖形操作介面

Workflow4Metabolomics 工作流程平台 多步驟整合（XCMS, CAMERA, PLS等） 基於 Galaxy 平台，適合教學與
reproducibility



🧪🧪商用 vs 開源代謝物鑑定精確度比較表

71

「開源工具雖鑑定精度略低，但擁有高度彈性、透明性與學術友善性，是創新與教育研究的重要利器。」

分析平台 MS1 精準
質量比對

MS/MS 鑑
定準確性

Retention 
Time 比對

同位素 & 
adduct 標註

Fragment 
結構推論

資料庫整
合能力

MSI 等
級支援

發表接
受度

使用門檻
與自動化 成本

商用軟體
（Compound 
Discoverer, 
MassHunter）

✅儀器整
合良好，
ppm 精度
高

✅商業資
料庫支援，
fragment 
解譯佳

✅支援標
準品
retention 
index

✅高準確性，
自動化整合

✅ FISh
Scoring, 
SIRIUS 模
型內建

✅內建
HMDB, 
KEGG, 
mzCloud
等

✅易達
MSI Level 
1/2

✅臨床/
期刊接受
度高

✅介面
友善，自
動流程多

💲💲昂貴，
需授權

開源軟體
（MS-DIAL, 
MZmine, XCMS）

✅高解析
資料支援，
參數敏感

⚠依賴公
開資料
庫，準確
性略低

⚠多需手
動比對或
補充資料

⚠有功能但
較難整合多
形式

⚠支援
SIRIUS，需
進階操作

⚠多數
需使用者
串接外部
庫

⚠多為
Level 2/3
，少
Level 1

✅被接
受，但需
說明流程

⚠需熟
悉設定與
流程

💡💡免費，
社群活躍



MetaboAnalyst

72https://www.metaboanalyst.ca/home.xhtml



MetaboAnalyst

73https://www.metaboanalyst.ca/docs/Databases.xhtml



XCMS

74https://xcmsonline.scripps.edu/landing_page.php?pgcontent=mainPage



SMART

75https://staff.stat.sinica.edu.tw/hsinchou/metabolomics/SMART.htm
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THANK YOU!
E-mail: lyj626@stat.sinica.edu.tw
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