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引言 & 亮点

• 提出以代谢组学为中心的

多组学整合范式，将其作

为解读基因型-表型关系的

功能锚点。

• 综述从整体水平到单细胞

及空间代谢组学的技术演

进。

• 探讨人工智能（AI）驱动

的多模态数据整合以克服

计算挑战。

• 指出AI虚拟细胞是未来预

测性精准医学的关键发展

方向。



代谢组学技术的演变

图1 代谢组学的演变：向多组学整合的范式转变

• 批量代谢组学： 覆盖范围广

（1000+ 代谢物），高通量。

最适用于：生物标志物发现。 

• 单细胞代谢组学： 解析细胞

间异质性（50-200 代谢物）。

最适用于：稀有细胞亚群。 

• 空间代谢组学： 微米级分辨

率，保留组织背景。最适用

于：肿瘤异质性绘图。

代谢组学技术 

(表2 总结)



以代谢组学为中心的多组学框架

图 2 疾病研究中的多组学整合

组学侧重点对比（表1 总结）

基因组学
揭示遗传基础和稳定

变异。

转录组学 捕获基因表达动态。

蛋白质组学
检测直接功能关联和

修饰。

代谢组学

直接反映表型，对动

态生理变化具有高度

敏感性。



AI 驱动的以代谢组学为中心的多组学整合

图 3 人工智能驱动的代谢组学：从神经网络基础到精准医疗

实施

• 基于网络（如 SNF）：融合样本

相似性网络，对噪声具有鲁棒性。 

• 统计与矩阵分解 （如 MOFA）： 

线性关系的统一统计框架。 

• 基于深度学习（如 MOGONET）： 

用于模拟复杂非线性跨组学关系

的先进神经架构。 

• 用户友好平台（如 BiomiX）： 

用于探索性分析的工作流驱动界

面。

多组学整合方法论

（表3 总结）



AI 与组学应用的关键里程碑

图 4 人工智能发展的关键里程碑及其

在组学领域的应用

精准医学的转化发现

（表4 总结）
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结论与未来展望

核心要点

❑数字孪生： AIVC 作为真实生物细胞的数字孪生体，能高保真模

拟其结构和功能。

❑代谢作为锚点： 代谢组学提供最接近表型的读数，用于约束和验

证模型预测。

❑最终目标： 实现疾病进展的预测建模、个性化治疗设计以及临床

数字孪生应用。

未来方向：AI 虚拟细胞 （AIVC）
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