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摘 要：动植物油脂是人们日常生活中的常见食材，也是凶杀、盗窃和纵火等案件中常常出现的重要物证种

类，对其进行鉴别是判断案件性质和确定侦查方向的重要技术手段。氧化作用、高温灼烧和基质干扰等导致

案发现场的动植物油脂物证遭到破坏，无法提取到有用信息。脂质组学是大规模对动植物油脂进行定性和定

量分析，并有效挖掘潜在生物标志物和提供全脂质谱图信息的新兴技术。将脂质组学应用到动植物油脂物证

的鉴别中，可解决油脂物证量微、组分易变和混合油脂干扰鉴别难等难题。该文按照近些年来基于脂质组学

的动植物油脂物证鉴别操作流程，分别从样品前处理、分离分析和数据挖掘 3大部分进行综述，并对国内外

基于脂质组学的动植物油脂物证鉴别中的新见解和新要求进行了批判性分析，同时对其未来发展方向进行了

展望。
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Abstract：Vegetable oils and animal fats are common ingredients in daily life，and are also an im⁃
portant type of biological evidence that often appears in cases of murder，theft，and arson.  The iden⁃
tification of these substances plays a vital role in determining the nature of the case and guiding the di⁃
rection of the investigation.  Oxidation，high-temperature burning and microbial degradation have led 
to the destruction of vegetable oils and animal fats evidence at the crime scene，making it impossible 
to extract useful information.  Lipidomics is an emerging technology that enables large-scale qualita⁃
tive and quantitative analysis of vegetable oils and animal fats，effectively uncovering potential bio⁃
markers， and providing information on whole lipid mass spectrometry.  Applying lipidomics to the 
identification of vegetable oils and animal fats can solve the problems of low amount of lipid evidence，
variable composition and difficulty in identifying mixed oils and fats.  This article reviews the identifi⁃
cation process of vegetable oils and animal fats evidence based on lipidomics in recent years，includ⁃
ing sample pretreatment，separation analysis and data mining.  It also critically analyzes the new in⁃
sights and requirements in the identification of vegetable oils and animal fats evidence based on lipido⁃
mics both domestically and internationally.  At the same time，it looks forward to the future develop⁃
ment direction of lipidomics based vegetable oils and animal fats evidence identification technology.
Key words： lipidomics；vegetable oils and animal fats evidence；sample pretreatment；detection 
methods；data mining
室温下呈液态的油类物质称为油，室温下呈固态的油类物质称为脂。在司法领域，动植物油脂作

为物证，其鉴别技术对于案件侦破至关重要。它们不仅能够帮助明确侦查方向，还能为重建犯罪现场
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提供关键线索。然而，动植物油脂物证在司法鉴别中的应用并非易事，其难点在于：（1）油脂出现氧化

酸败。案件现场提取到的动植物油脂，受到温度、时间、氧气、水、光照和微生物等因素的影响，会

出现氧化酸败，导致油脂中的脂质种类和含量出现变化，不利于生物标志物的提取［1］；（2）检材量少。

随着犯罪分子反侦察意识的不断增强，案件现场可提取到的动植物油脂的量越来越少，甚至出现微量

或痕量的情况；（3）多种动植物油脂混合。如对肢解后的尸体进行油炸以消灭证据，提取到的物证通常

是人油脂和动植物油脂的混合物；助燃剂纵火等案件中提取到的动植物油脂物证，为汽油等矿物油和

酒精等有机溶剂与动植物油脂的混合物；（4）基质复杂。检材中的动植物油脂可能附着在建筑装饰材料

（泥土、砖块、木板）和日常用品（地毯、服装、纸板）等载体上，样品前处理中在提取目标组分的同时

会萃取出一部分干扰物，有时萃取剂还会与基质发生反应，产生副产物，影响后续仪器分析和数据解

读。（5）人油脂鉴别难。动植物油脂的研究主要集中在食品安全领域，对于人油脂国内外的相关研究匮

乏，而在法庭科学领域，涉及到人油脂的案件较为常见，对人油脂进行有效鉴别和潜在生物标志物的

发现一直是司法鉴别中的难点。对犯罪现场的动植物油脂物证进行鉴别，对于明确侦查方向、重建犯

罪现场意义重大。

组学研究是相对于单独分析的目标物而言，例如，基因研究，可以是对单独一个基因进行研究，

即传统的基因研究，也可以同时对一组或一系列基因进行研究，即基因组学。同样，脂质组学不是对

单个脂质分子进行研究，而是对一组或一系列脂质分子进行分析。组学的优势是将与所研究目标相关

联的所有个体一起研究，因此不会因整体分析而丢失个体信息，反而会因整体分析得到一些新的、规

律性的信息，产生“1+1>2”的效果。

脂质组学是继基因组学、蛋白质组学、转录组学和代谢组学后发展起来的新兴组学研究方法。

Han和Gross于 2003年正式提出脂质组学的概念［2］。基因组学、转录组学和蛋白质组学的分析对象是生

物体内大分子，代谢组学和脂质组学的分析对象是动植物体内小分子代谢产物，脂质组学是代谢组学

的一个分支。微生物降解、高温灼烧和氧化作用等条件会导致案发现场的生物大分子遭到破坏而无法

提取到有用信息，该情况下代谢组学和脂质组学可发挥作用。在动植物油脂分析中，脂质组学相对于

代谢组学的优势是：（1）动植物油脂的组成以脂质为主。其包括 95%的甘油三酯和 5%的非甘油三酯成

分（磷脂、甾醇、三萜醇、脂肪醇、脂肪酸、脂肪烃、色素和脂溶性维生素等）（图 1），换而言之，动

植物油脂中几乎全部是脂质成分，故对动植物油脂的分析就是分析脂质；（2）在动植物油脂物证分析方

面，脂质组学相较于代谢组学更有优势。代谢组学是对生物体中所有代谢物进行研究的学科，而脂质

是生物体代谢物的第一大类，它参与了细胞间的信息通信、能量运输和网络调控等关键过程。随着近

年来脂质组学的飞速发展，将脂质组学从代谢组学中单独划分出来，将有助于全面解析脂质代谢的生

化机制，发现潜在生物标志物和利用脂质组学数据进行高通量分析和分子建模［3］。

当前，动植物油脂的研究主要集中在油脂保质期［4］、油脂掺假［5］和油脂营养［6］等油脂安全方面；在

法庭科学领域，动植物油脂物证的研究主要集中在对动植物油脂的种属进行鉴别［7］。与其他研究方向

相比，将脂质组学应用到动植物油脂物证鉴别中的文献非常匮乏，但这方面的研究对于动植物油脂物

证鉴别非常重要。为此，笔者汇总了可检索的国内外基于脂质组学的动植物油脂物证鉴别中的绝大部

分文献，对其进行介绍和评述，以期为法庭科学鉴定人员和相关研究者提供借鉴和参考。

1 动植物油脂物证样品前处理的最新进展 
1. 1　通用样品前处理方法　

法庭科学中的动植物油脂物证通常受到严重污染，所以动植物油脂物证必须进行样品前处理，方

可进行检测。样品前处理是整个鉴别环节中最重要的步骤之一，其耗时最长、步骤繁复，样品前处理

的好坏直接影响最终的鉴定结果。样品前处理可将待分析物从复杂基质中分离出来，再通过富集和纯

化来提高待分析物浓度，便于仪器检测。样品前处理方法又分为样品提取方法和样品富集与纯化方法。

1. 1. 1　样品提取方法　理想的提取方法是在保证检材原始状态的前提下，从复杂基质中有效提取动

植物油脂物证［8-9］。目前，通用的动植物油脂物证提取方法有：溶剂提取法［10］、索氏提取法［11］和超临界

二氧化碳萃取法（SCE）［12］。经过前人的不断探索和实践检验，上述3种方法已经形成了标准化的操作流

程，并被法庭科学动植物油脂检验实验室广泛使用。
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溶剂提取法是 3种提取法中应用最广泛和最早提出的方法。该方法是应用氯仿、正己烷、乙腈、

乙醇、乙酸乙酯、甲基叔丁基醚或甲醇将动植物油脂物证从各种检材上萃取出来［13-15］，具有操作简单

和不需特殊设备等优势。但该方法的选择性欠佳，会破坏检材的原始状态，检材上的其他干扰组分也

会被萃取出来，且溶剂本身的杂质会干扰动植物油脂的后期检测，同时有机溶剂大多具有毒性，对人

体具有危害［15-16］。有研究表明，检材的含水量对动植物油脂的提取有较大影响［15］。与含水量低的检材

（干粉末）相比，含水量高的检材（如湿泥土、湿苔藓或湿微藻）会抑制动植物油脂与非极性有机溶剂（如

正己烷）之间的接触，导致动植物油脂萃取率降低［15，17-18］。可通过使用乙醇或乙酸乙酯等中等极性有机

溶剂将水的影响降至最低［19］。从检材中提取动植物油脂是第一步，而从动植物油脂中选择性提取目标

脂质是后续检测的关键一环。选择合适的溶剂提取方法对于有效提取主要和次要脂质不可或缺。不同

溶剂提取法选择的原则可总结如下：（1）依据检材的来源，如附着在建筑材料、装饰材料和日常用品等

载体上的动植物油脂物证；（2）依据检材的物理状态，如固体脂肪组织、液体或斑痕；（3）依据检材中

水分含量和油脂含量；（4）依据后续仪器检测要求而定［20］。从人和动物脂肪等固体检材中提取油脂优选

Folch法（氯仿-甲醇-水，2∶1∶0. 75，体积比）［13］，而含水量较大的检材更适合于Bligh和Dyer方法（氯

仿-甲醇-水，1∶1∶0. 9，体积比）［21］。

索氏提取法是一种通过萃取剂反复多次浸润固体检材而将动植物油脂提取出来的方法。索氏提取

法的优点是萃取率高，可有效地从脱水检材中提取动植物油脂。但该方法也存在一些不足之处：（1）只

适用于固体检材，无法处理液体检材。这也是与溶剂提取法最主要的区别所在［22］；（2）萃取时间较长，

大约 2~5 h［19］；（3）有机溶剂用量大；（4）破坏检材的原始状态。检材需研磨成粉末，以增加固体和有机

溶剂的接触面积，当检材量过少时，需谨慎选择该方法［23］；（5）该方法需对有机溶剂持续加热，可能会

导致动植物油脂氧化。溶剂的选择是索氏提取法的关键。

在SCE技术中，二氧化碳（CO2）因能在接近室温的条件下实现高效萃取而成为最常用的萃取剂，且

由于是CO2覆盖，可有效防止检材中热敏性物质的氧化和逸散［24］。香料类植物油脂（精油）物证受热易

挥发，采用上述方法很难进行有效提取。Wu等［25］应用 SCE解决了香料类植物油脂物证提取难的问题，

该方法既能溶解精油，又可从较低温度下将精油从固体检材中有效提取出来，精油提取率高，纯度高。

且该方法使用的是CO2，不使用有机溶剂，故无萃取剂残留，对人体无危害，不污染环境，操作便捷，

但其从动物脂肪中提取脂质的适用性还有待研究。

1. 1. 2　样品富集与纯化方法　检材经提取后，如果动植物油脂浓度较高，则可直接进行仪器分析，

但许多检材中的动植物油脂含量极少，存在微量或痕量的情况，单独使用样品提取方法时，待测组分

图1　动植物油脂中8种主要脂质及其代表性化学结构式［8］

Fig. 1　Eight categories of lipids with their representative chemical structures in vegetable oils and animal fats［8］
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的浓度无法达到仪器检测限，因此，在样品提取后需增加样品富集和纯化步骤，以去除干扰物和增加

分析物浓度，提高仪器分析的灵敏度。样品富集和纯化的优势是［26］：（1）去除样品中特定的干扰物，消

除其对目标分析物检测和定量的影响；（2）提高目标分析物的浓度，使之更易检测和定量；（3）降低质

谱分析过程中的离子抑制。

固相萃取法（SPE）是利用检材与萃取填料之间分子作用力的不同，将待测组分先吸附到固定相上，

再通过淋洗、洗脱、净化和富集等步骤进行纯化［27］。该方法提高了动植物油脂的回收率，并可将干扰

组分进行有效分离；SPE选择性好、成本低，可与不同后续检测手段兼容［28］。SPE主要用于动植物油

脂中甾醇、角鲨烯、白藜芦醇、胆固醇、磷脂和酚类等化合物的富集［29-31］。Shen等［32］采用 SPE对降解

油脂中的脂质氧化物进行了选择性分离。研究发现，SPE可选择性地捕获极性脂质氧化物，这为分离

氧化动植物油脂物证中脂质氧化物提供了重要参考。

固相微萃取法（SPME）的原理是基于分析物与涂层固定相之间的分配平衡［33］。由于 SPME的顶部空

间可使挥发性物质富集，因此，SPME主要用于动植物油脂物证中挥发物的测定，且其独特便捷的微

型装置设计，使之可与气相色谱（GC）、气相色谱-质谱（GC-MS）或全二维气相色谱（GC×GC）联合使

用［34］。该方法的优点是操作简单、有机溶剂和检材消耗少、检测速度快等［35］。其缺点是萃取头价格较

高，且易断裂，含杂质较高的检材或结合态物质不适合用该方法进行富集和纯化［36］。已有报道将固相

微萃取与气相色谱-质谱（SPME/GC-MS）结合用于动植物油脂物证测定［37-39］。

分子印迹技术（MIT）的原理是利用分子印迹聚合物对印迹分子进行专一化识别［40］。其关键在于分

子印迹聚合物的合成，制备方法是将待分离物质的纯品（印迹分子）、功能单体和交联剂混合并发生相

互作用形成聚合，再去除印迹分子，即可得到分子印迹聚合物（图 2）［41］。MIT具有特异性识别、稳定性

高、机械强度好、制备简单和可反复使用等优点，尤其适合作为 SPE和 SPME的涂层材料，在动植物

油脂物证分离和富集方面受到广泛关注。胆固醇广泛存在于动植物体内，在细胞生命活动中起到了重

要作用。胆固醇与类固醇是动物油脂与植物油脂区分的重要标志物，但二者的理化性质极其相似，通

过沉降、色谱等方式较难得到纯净物。Pešić等［42］成功制备了一种非共价型分子印迹聚合物，该聚合物

在制备过程中未使用功能性单体，而仅采用丙烯酸二酯作为交联剂。此外还加入异丙醇作为成孔剂，

以优化聚合物的结构和性能，并减少模板分子与潜在干扰物之间的非特异性相互作用，从而确保该分

子印迹聚合物能够高效地区分胆固醇与其他分子结构类似的类固醇类物质。

综上，法庭科学工作者需根据案件情况、检材种类等综合考虑选择合适的样品提取、富集与纯化

方法。通常，当检材量较多时，可选择样品提取方法，但索氏提取法耗时较长；如检材较少，可先采

用溶剂提取法，再采用样品富集与纯化方法来提高目标物含量。

1. 2　动植物油脂物证样品前处理的新趋势　
1. 2. 1　样品提取方法的新趋势　在动植物油脂检材鉴别过程中，上述方法占据主导地位，但为了应

对一些特殊案件和弥补上述方法的不足，许多新型和改进的样品提取方法应运而生，例如超声辅助萃

取法（UAE）、微波辅助萃取法（MAE）和微流体平台技术等。UAE是一种利用超声波辅助溶剂提取脂质

的方法，其特点是效率高和低温提取，特别适合用于生物检材处理［43］。Liu等［44］使用UAE从动物组织

中提取脂质，研究表明，该方法与溶剂提取法的萃取率相当，但溶剂消耗更低，萃取时间更短，具有

对环境友好的优势。MAE是一项新兴技术，通过微波来提高样品萃取过程的温度和压力，从而提高萃

取率、缩短萃取时间、减少萃取剂用量［45］。但微波对热不稳定性化合物存在潜在影响，故MAE在脂质

萃取中的应用较少。Hu等［46］采用MAE提取动物油脂，该法与索氏提取法的萃取率相当，但MAE提取

图2　分子印迹聚合物合成原理示意图［41］

Fig. 2　Schematic diagram of the synthesis principle of molecularly imprinted polymers［41］
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的油脂具有良好的理化性质和氧化稳定性，这是因为MAE提取的油脂中总酚含量较高，具有较强的抗

氧化活性。微流体平台技术通过生物芯片将大规模的台式仪器小型化、便携化为微型规模，方便危险

场所或警方办案现场应用，这种技术也被应用到动植物油脂物证的提取中［47］。Lim等［48］开发了一种基

于聚二甲基硅氧烷（PDMS）的集成微流控平台，可以在一台设备上实现多个样品前处理步骤，高效和定

量分析不同植物中的脂质。在集成装置上使用毒性较小的水溶液异丙醇萃取脂质的效率是Bligh-Dyer
法的 113. 6%。综上所述，新型基于脂质组学的动植物油脂物证样品提取技术具有高通量、溶剂消耗

少、自动化等优点，是未来的研究方向。

1. 2. 2　样品富集与纯化的新趋势　样品富集与纯化方法正朝着两个方向飞速发展，包括样品富集与

纯化设备的自动化，以及更高选择性的吸附剂（限进材料（RAM）和免疫吸附剂）［49-51］。全自动样品富集

与纯化设备已应用于土壤、空气和水等有机污染物的富集和分离，可自动进行溶剂萃取、洗脱、富集

和纯化操作，减少了人为操作的失误，提高了检测结果的可靠性。法庭科学实验室也可自主研究适合

处理动植物油脂物证的全自动样品富集与纯化设备［52］。RAM实际上是一种具有生物相容性的生物样品

富集材料，内表面具有反相性质，外表面具有亲水性，主要作为固相萃取柱材料［53］。RAM不但可吸附

目标脂质化合物的官能团，还具有阻挡干扰蛋白大分子的作用，同时，不会使蛋白质发生不可逆变性，

避免蛋白质因变性堵塞固相萃取柱的微孔［54］。免疫吸附剂是一种可吸附特异性抗体（或抗原）的载有抗

原（或抗体）的不溶性溶剂［55］。对于蛋白质等大分子，免疫吸附剂可只与特定蛋白质发生特异性反应，

从而达到富集与纯化目的。目前，免疫吸附主要应用于医疗领域，在法庭科学领域，免疫吸附剂是否

可选择性去除检材中蛋白质等大分子，留下脂质小分子，还有待法庭科学家们的进一步探索。

2 基于脂质组学的动植物油脂物证分离分析技术 
2. 1　气相色谱-质谱联用法（GC-MS）　

GC-MS是脂质组学分析动植物油脂物证中脂肪酸的最常用分析方法，集分离和检测于一体，具有

分离效能高、检测灵敏度高和检材用量少等优点，是ASTM E 2881-18标准指定的火灾中动植物油脂检

测的分析方法［1］。当前，国内外大多数法庭科学实验室出具的动植物油脂检测报告都是建立在GC-MS
的分析结果之上［56-57］。但GC-MS只能检测脂肪酸浓度高的检材，具有一定的局限性。

GC-MS特别适合鉴别低分子量易挥发的矿物油（汽油、柴油或煤油等），而对于高沸点、不易挥发

的动植物油脂则需先进行脂肪酸甲酯化，再进行 GC-MS分析［58］。脂肪酸甲酯化是增加脂肪酸的挥发

性、提高检测灵敏度、改善色谱分辨率和减少长链脂肪酸色谱峰拖尾的常见步骤［59］。甲酯化方法包括

酸催化甲酯化法、无机碱催化甲酯化法和有机碱催化甲酯化法［60-61］。酸催化甲酯化法适用于甘油三酯、

磷脂和游离脂肪酸，也是AOAC 969. 33［62］与GB 5009. 168-2016［56］指定的脂肪酸甲酯化方法。无机碱催

化法主要适用于甘油三酯和磷脂等脂肪酸的甲酯化，不适用于游离脂肪酸、脂肪酸盐以及酸价大于 2
的脂质甲酯化［63］。有机碱催化甲酯化适合于所有脂质种类［64］，且操作简便、步骤少、可有效减少中间

环节及样品损失，转化率高，甲酯化完全。MacGee等［65］对比了 3种甲酯化方法的甲酯化转化率，认为

有机碱催化甲酯化法优于酸和碱甲酯化法。但有机碱催化甲酯化法要求进样口温度达到 360~400 ℃，

导致其使用受到一定限制。脂肪酸是动植物油脂鉴别中的重要特征指标，常用于动植物油脂的种属区

分［66］。张炳谦等［67］利用GC-MS/MS研究了人油脂和 5种动植物油脂物证中主要脂肪酸的组成，采用碱

催化甲酯化，以肉豆蔻酸为潜在生物标志物，当信噪比大于 3时，实现了对刑事案件现场提取的 0. 2 
mg以上的油脂的有效鉴别。

2. 2　液相色谱-质谱联用法（LC-MS）　
相较于其他分析技术，LC-MS可达到较佳的脂质组学动植物油脂覆盖范围［68-70］。GC-MS不适用于

不挥发物质和热不稳定物质的分析，而 LC-MS不受样品的挥发性和热稳定性的限制。高效液相色谱-
质谱联用法（HPLC-MS）对热不稳定性化合物具有适应性，可避免甲酯化中的异构化［71］。但该方法缺乏

标准谱库作为支撑，脂质的鉴别完全依赖科研人员的经验。因此，在应用上不及GC-MS普及。

由于刑事案件现场的动植物油脂检材所处载体及外部环境复杂，有必要对老化油脂进行研究。王

岩等［72］采用高效液相色谱-蒸发光检测法对不同载体上的老化油脂物证进行分析，发现人油脂和 6种动
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植物油脂可通过比较色谱峰进行区分，人油脂老化受时间、温度、湿度、光照和载体等因素的协同作

用。Kimpe等［73］采用反相液相色谱-质谱联用法对古罗马时期的油脂进行分析，发现大量的多不饱和甘

油三酯和微量的饱和甘油三酯，通过该方法可实现对较长放置时间的动物油脂物证的鉴别。

2. 3　基于MS的分析技术　
MS凭借其灵敏度和选择性，成为脂质组学定性和定量分析的首选方法。虽然目前还不可能检测和

量化给定细胞系统中的所有个体脂质，但脂质组学分析的目的是确定尽可能多的个体脂质。与DNA、

RNA、碳水化合物或蛋白质等生物聚合物相比，脂质在质谱分析中显示出更少的标准化片段，这主要

归因于每种脂类都有其独特的破碎规则和特定的电离效率。这些因素共同构成了一个巨大的挑战，即

发展一种能够全面检测所有个体脂质并实现标准化的方法［74］。基于质谱的脂质组学大体分为鸟枪法脂

质组学、基于LC-MS的脂质组学和脂质组学中的基质辅助激光解吸-质谱（MALDI-MS）［75］。

鸟枪法脂质组学指不经过色谱，直接将溶液注入电喷雾-质谱（ESI-MS）进行脂质分析。该方法的

优势是［76］：（1）可有效降低脂质聚集，提高脂质定量准确性；（2）可保持特定脂类中不同脂质分子之间

的离子峰强度比率不变；（3）可保持不同脂质分子之间的离子抑制恒定。鸟枪法脂质组学包括串联质谱

鸟枪法脂质组学、高质量精度鸟枪法脂质组学和多维质谱鸟枪法脂质组学。串联质谱鸟枪法脂质组学

是将溶液注入串联质谱（MS/MS）中，经双重质谱过滤后，质谱的信噪比（S/N）大幅度提高，该方法目前

主要用于植物样品物证的脂质组学分析［77］。其优点是应用三重四极杆质谱仪进行分析，操作简单、灵

敏度高和仪器成本较低，一次MS/MS采集可实现某一类脂质内所有脂质分子的检测。但该方法需要更

多的内标物，脂质的脂肪酰基难识别，精确定量难。高质量精度鸟枪法脂质组学应用四极杆飞行时间

质谱仪或四极杆轨道阱质谱仪在小质量范围内逐步进行子离子质谱分析，最终得到所有质量范围内的

碎片信息。它可以提高检测的准确性、灵敏度和分辨率，有助于减少假阳性的出现。许多文献中提及

的自上而下的脂质组学、自下而上的鸟枪法脂质组学和多产物离子扫描的高质量精度鸟枪法脂质组学

均是指该方法［78-80］。其优势是灵敏、高效和高覆盖率，但也有一些难点需要克服，如需要多个内标物，

对非极性脂质定量时需进行离子化响应校正，高峰度碎片离子会影响低丰度碎片的分析。多维质谱鸟

枪法脂质组学主要利用不同类别的脂质具有不同的电荷性质，在多维质谱中选择性电离某些脂质，可

在MS中实现各类脂质的源内分离［81］。该方法相较于上述两种方法，优势更加明显，质谱仪不但可作为

分析仪器，也可用于脂质的分离，起到色谱仪的作用，可大幅度提高 S/N的信号强度，且无需预先了

解目标脂质的有关信息。但其也有一些局限性，如分析含量极低的脂质时存在离子抑制，同分异构体

碎裂无法区分，未知脂质的定性和定量效果有限。

基于LC-MS的脂质组学是应用液相色谱的出色分离能力和质谱的高灵敏检测能力进行脂质分析的

方法，是国内外脂质分析最常用的方法［82-83］。开发基于LC-MS的脂质组学方法需考虑 3个方面［84］：（1）
选择合适的色谱柱及分离条件；（2）选择合适的洗脱条件与质谱仪的适当联用；（3）选择合适的质谱参

数。基于 LC-MS的脂质组学包括正相 LC-MS、反相 LC-MS、亲水作用 LC-MS等方法。正相 LC-MS主

要用于分离不同类别的脂质，由于各个类别的洗脱时间太短，所以，这种方法通常使用选择 SIM 模

式［85］。反相LC-MS主要用于特定类别脂质中不同脂质的分离［86］。该方法主要使用含有十八烷基甲硅烷

基的固定相，流动相以乙腈或甲醇为主。亲水作用LC-MS特别适合全脂质分析，使用亲水固定相，反

相洗脱液，任何可和水互溶的非质子溶剂均可作为其流动相［87］。基于LC-MS的脂质组学主要用于新型

脂质或低含量脂质的鉴别，但其在绝对定量方面的应用受限。

MALDI-MS 是一种软电离技术，利用紫外激光束诱导基质材料产生解吸和消融。在消融过程中，

基质材料吸收激光能量后，其外表面会发生快速蒸发，形成包含中性基质分子、离子化基质分子、质

子化基质分子以及基质簇的热羽流。这些基质分子和簇在羽流中能够将电荷转移给脂质分子，从而使

脂质分子离子化。通过MALDI-MS技术，可以检测到这些离子化的脂质分子，它们通常以中性分子加

合物或准分子离子的形式出现［88］。MALDI-MS可用于绝大多数脂质、氧化脂质和脂质提取物的检测［89］。

其优点是分析速度快、易于操作、灵敏度高和全自动化［90］。但也有一些局限性，如定量存在困难，质

谱分析难，在混合脂质分析方面的效果欠佳［91］。由于分子结构的多样性，目前还没有一种单一的质谱

方法可以覆盖所有动植物油脂物证的脂质组学检测，通常是不同实验平台的结合［8，92-93］。
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3 数据挖掘 
动植物油脂物证检测数据分析一直是一项具有挑战性的工作［94］。基于脂质组学的动植物油脂物证

的检测会产生复杂的质谱信息，如不同加合离子形式、脂质分子特征、同位素峰和同分异构体等，涉

及数百乃至数千种脂质小分子［95-96］。同时，随着样本数量的增加，数据处理的难度也呈几何难度增加，

这使得多元数据分析方法成为动植物油脂物证脂质组学研究中数据处理和分析的重要手段，实验设计、

数据采集、数据预处理、脂质分子注释、一级和二级质谱库检索、统计分析和数据解释等均与多元数

据处理策略密切相关［97］。

近年来，多元数据分析方法在动植物油脂物证鉴别中得到了广泛应用［98］。对于复杂的动植物油脂

检材，仅通过谱图比对，已不能进行准确区分，还需利用多元数据分析方法对数据进行深度挖掘，建

立数学模型，将动植物油脂的谱图数据与其组成之间的关系进行定量关联。通过建立有效模型，可以

快速对未知成分的动植物油脂物证进行鉴别。大体来说，多元数据分析方法在动植物油脂物证数据分

析中的应用可分为两类：无监督学习方法和有监督学习方法［99］。典型方法如图3所示。

在对动植物油脂物证分析的实验设计中，多元数据分析方法的选择应由数据特点和实验目的驱

动［97］。无监督学习又称探索性分析，是指在没给样本贴标签的情况下，通过可视化工具将数据聚类成

组，并挖掘数据之间的差异性和相似性，在无先验信息的前提下，探索数据内的规律性［100］。在无监督

学习中，层次聚类分析（HCA）是一种将数据划分为不同组或类别的方法，同一组内的样本具有较高的

相似度，而不同组之间具有较低的相似度［101］。主成分分析（PCA）常用于未知检材数据的初步探索，用

以确定不同检材的相关性、异常值和稳定性［102］。有监督学习则是通过对贴有标签的数据进行训练得到

一个最优的模型，用该模型输入数据 X 来预测变量 Y［103］。有监督学习包括正交偏最小二乘判别分析

（OPLS-DA）、k-NN、支持向量机（SVM）和深度学习（DL）等［104］。

PCA和OPLS-DA等方法通过降维和模式识别可将复杂数据简化并保留基本特征。由于线性、拟合和

独立性的限制，上述方法较难用于复杂的非线性变量和超大型高维数据集的处理［105］。相反，k-NN、SVM
和DL等方法可通过训练集的训练来提高模型的预测能力，在复杂非线性变量方面具有更强的处理能力。

PCA是动植物油脂物证鉴别分析的有效方法，可用于动植物油脂物证的初步评估。Lee等［106］将7种植物油

脂物证的气相色谱数据结合PCA进行分析，发现7种植物油脂分别集中在不同的组，各组之间均得到准确

图3　数据分析中的典型多元数据分析方法
Fig. 3　Typical multivariate data analysis methods in data analysis

A. different types of HCA diagrams，B. PCA score plot，C. OPLS-DA score plot for two groups in positive and negative modes，D. schematic dia⁃
gram of k-NN （arrows indicate the Euclidean distance between unknown and known samples），E. SVM model diagram for two classifications （the 
distance between the two lines represents margin），F. the display of DL classification model，which includes input layer，middle layer，and out⁃

put layer（A. 不同种类的HCA图，B. PCA得分图，C. 正负模式下两组的OPLS-DA得分图，D. k-NN原理示意图（箭头表示未知样本和已知
样本之间的欧氏距离），E. 两个分类的SVM模型图（两条线之间的距离代表决策边界），F. DL分类模型，包括输入层、中间层和输出层）
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区分。PCA和OPLS-DA的结合有利于发现新的潜在生物标志物。Rombouts等［107］将PCA和OPLS-DA结

合用于动物油脂区分，根据VIP和 p值发现，L-肉碱是区分摄入红肉和白肉的潜在生物标志物。

动植物油脂中的脂质化合物是鉴别油脂物证种属的重要潜在生物标志［108］。结合多元数据分析策略

的脂质组学不仅可进行全面的指纹图谱解析，还可获得动植物油脂物证之间的显著性差异及筛选出潜

在生物标志物，已成为解决动植物油脂物证相关问题的有力工具［102］。由于动植物油脂物证之间的脂质

种类和含量相近，单纯通过仪器分析对动植物油脂物证进行鉴别难度较大，且难以满足法庭科学领域

准确、快速鉴别的需求，因此，检测数据的深度挖掘成为必然选择。总之，综合考虑实验目的和数据

特点，选择恰当的多元数据分析方法可能有助于深入理解数据间的相互关系。数据间的相互关系可以

从以下几个方面进行探索［109］：（1）通过相关性分析，探索不同脂质化合物之间的内在联系，了解其油

脂物证中的共存模式。这种分析可帮助识别出哪些脂质化合物可共同作用于某一特定的生物过程或环

境因素，从而提供更深层次的鉴别线索；（2） HCA可将具有相似特征的脂质化合物归为一类，帮助识

别出不同油脂物证之间的共有和特有脂质成分。这种分类不仅有助于简化数据，还能提供更直观的鉴

别依据；（3） PCA和OPLS-DA等多元数据分析方法能够进一步提炼数据中的关键信息，通过降维和分

类技术，实现动植物油脂物证的准确鉴别。这些方法的应用，不仅能够提高物证鉴定人员对于鉴别油

脂物证的能力，还能为揭示油脂物证中潜在的生物标志物和生物过程提供有力支持。

4 结 论 
我国脂质组学研究起步比西方国家晚，但近十多年来发展迅猛，众多科研院校都建立了各具特色

的脂质组学平台，脂质组学研究主要集中在医学、农业和工业等方面，而在法庭科学领域的脂质组学

研究特别匮乏。笔者在课题组前期研究的基础上，围绕法庭科学领域案件现场常见的动植物油脂物证，

系统性介绍了当前国内外脂质组学在动植物油脂物证检验鉴别方面的最新进展，以期有更多的研究人

员和技术人员加入到动植物油脂物证鉴别研究中。

但也要看到，脂质组学在动植物油脂物证鉴别中依然面临诸多挑战：（1）数据库缺乏。由于犯罪现

场动植物油脂氧化酸败、基质复杂等因素的影响，目前的工具和数据库还不足以支撑对复杂未知物进

行可靠的注释，故脂质化合物注释的准确性和数据处理结果的可靠性还需进一步加强［96］；（2）分析仪器

限制。脂质组学的快速发展很大程度上是因为质谱技术的突破，所以，未来动植物油脂物证鉴别方面

还需进一步开发新的分析仪器；（3）同分异构体鉴别难。动植物油脂物证中复杂脂质同分异构体的定性

和定量分析依然具有挑战，需要创新多元数据分析方法和扩充动植物油脂脂质数据库，以便为法庭科

学动植物油脂物证鉴别提供深入和全面的见解。
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