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 چکیده

 از یکی. است کرده جلب خود به اخیر سالهایی در را زیادی دانشمندان توجه ای رشته بین تحقیقاتی زمینه عنوان به متابولومیک

 در NMR جایگاه به مروری مقاله این در. باشد می( NMR) هسته مغناطیس تشدید متابولیکی، مطالعات ابزارهای ترین قدرتمند

 فرآیند در درگیر متابولیتهای شناسایی منظور به متابولیکی مطالعات در زیستی های شاخص کشف و بیماری هنگام زود تشخیص

 یک مانند به NMR. است شده پرداخت...(  و فیزیولوژیکی حالت چند مقایسه ، دارو مصرف بیماری، همچون) مختلف شیمیایی های

 سنج طیف با...و سلولی عصاره پلاسما، ،زیستی )سرم مایعات در موجود شیمیایی ترکیبات اکثر دقیق ی مشاهده برای است ای پنجره

 طیف و جامد حالت سنجی طیف روش با جامد نیمه یا و جامد های نمونه دیگر یا و ارگان ، بافت) همچون ها نمونه سایر و محلول(

 سایر در محققین که زیستی مهم مایعات سازی مشتق و نمونه دستکاری به نیاز بدون جادویی( زاویه چرخش حال در NMR سنجی

 این مزایای از تکنیکها سایر به نسبت آزمایش کوتاه زمان کار، نتایج بالای پذیری تکرار .هستند استفاده به مجبور آنالیز تکنیکهای

 دلیل به متابولومیک در( نظارتی و نظارتی غیر آنالیزهای) متغیره چند آنالیزهای و کمومتریکس جایگاه. شود می محسوب روش

 افزارهای نرم و کاربرد پر و مهم داده های پایگاه مقاله، ادامه در. است برخوردار شایانی اهمیت از موجود های¬طیف پیچیدگی

 قدرتمند حوزه در اخیراً، که هایی¬پیشرفت انتها در و اند شده معرفی NMR پایه بر متابولیکی مطالعات در استفاده مورد اختصاصی

 .است شده پرداخت است آمده بوجود تکنیک این محدودیتهای وکاستن کردن
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Abstract 

As an interdisciplinary research field, metabolomics studies have attracted many scientists in recent years. 

One of the most powerful tools for metabolomic studies is nuclear magnetic resonance (NMR). In this 

paper, we will review the status of NMR in diagnosis of disease and the discovery of biomarkers in 

metabolic studies in order to identify the metabolites involved in various chemical processes (such as 

disease, drug use, comparison of several physiological conditions, etc.).  NMR is like a window for accurate 

observation of most of the chemical compounds present in biological fluids (serum, plasma, cell extract, 

etc. with solution  NMR) and other samples such as (tissue, organ or semi-solid samples by solid state 

spectroscopy and MAS spectroscopy (magic-angle spinning) without the need for manipulation of the 

sample and the derivation of important biological fluids that the researchers have to force in other analysis 

techniques. The high repeatability of the results, the short time of experimentals are considered to be the 

advantages of this method versus other techniques. The role of chemometrics and multivariate analysis 

(unsupervised and supervised classification) in metabolomics studies are important due to the complexity 

of the existing spectrum. In the following, article introduces important and useful databases and proprietary 

software used in NMR-based metabolic studies. Finally, improvements have recently been made in the area 

of enhancing and limiting the limitations of this technique.  
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 مقدمه

 پایه بر  (NMR)ای¬هسته مغناطیس تشدید سنجی طیف

 بنا رادیویی موج طول ناحیه در الکترومغناطیس امواج تابش

 های¬الکترون جای به NMR سنجی طیف در. است شده

 هستند، دخیل سنجی طیف تکنیکهای اغلب در که بیرونی

 در اتم هسته وقتی.  است گیر در جذب فرایند در اتم هسته

 انرژی ترازهای بین گیرد¬می قرار قوی مغناطیسی میدان

 همسو هایگیریجهت. گرددمی ایجاد اختلاف هسته اسپین

 می منجر متفاوتی هایانرژی به هسته اسپین ناهمسوی و

 دهدمی رخ زمانی ایهسته مغناطیسی تشدید یپدیده. شوند

 کرده جذب انرژی شده اعمال میدان جهت هم هایهسته که

 این دهند، تغییر میدان آن به نسبت را خود اسپین جهت و

 در هایی هسته. است موسوم  تشدید یا رزونانس به عمل

 عدد دارای که هستند ردیابی و استفاده قابل NMR تکنیک

 آن جمله از. باشند فرد هردو یا فرد جرمی عدد یا فرد اتمی

 [1] کرد اشاره 31فسفر و 13کربن هیدروژن، به وانتمی ها

 این سپس گیرد،¬می قرار رادیویی امواج تحت نمونه ابتدا

 دریافت خاصی رادیویی گیرنده توسط رادیویی امواج

 انجام رمزگشایی فوریه تبدیل الگوریتم توسط و شود¬می

. شود¬می تبدیل فهم قابل زبان به هسته زبان و پذیرد¬می

 محور دو از که باشد¬می طیف یک تولید تکنیک این خروجی

 جابجایی بیانگر افقی محور است، شده تشکیل وعمودی افقی

 میدان از حاصل سیگنال شدت عمودی محور و شیمیایی

 های¬پیک کمک با توان¬می ، دهد¬می نشان را مغناطیسی

 را مختلف های مولکول و شیمیایی های¬گروه آمده بدست

 .کرد شناسایی

 تشخیص و شناسایی برای استفاده مورد های روش اغلب

 هزینه پر و تهاجمی روشهای از استفاده مستلزم ها بیماری

 به نیاز هدف، ارگان به دسترسی طور همین و باشند می

 از استفاده با ولی. دارد پزشکی پیچیده های¬روش و جراحی

 اطلاعات توان¬می غیرتهاجمی سنجی طیف تکنیکهای

 از بشر درک تا کرد فراهم را ها¬بیماری مکانیسم از ضروری

 متابولیکی های¬بیماری مخصوصا ها¬بیماری وقوع علت

 به متابولومیک تحقیقاتی حوزه میان این در. یابد افزایش

 از بسیاری توجه است توانسته نوظهور نسبتا ای حوزه عنوان

 توان می را متابونومیکس. [2]نماید جلب خود به را محققین

 متابونومیکس یا متابولومیکس علم ، نمود تعریف گونه بدین

 محرک یک به واکنش در ها¬متابولیت کیفی و کمیّ مطالعه با

 کار سرو زنده سیستم یک در ژنتیکی تغییرات یا زا¬بیماری

 جرم با  هستند آلی های¬مولکول متابولیتها. [3] دارد

 به توان می جمله آن از که دالتون 1500 از کمتر مولکولی

-کتون آلی، اسیدهای ، نوکلئوزیدها قندها، همچون ترکیباتی

 استروئیدها، لیپیدها، آمینه، اسیدهای ها،¬آمین آلدئیدها، ها،

 مواد غذایی، مواد های¬افزودنی غذایی، مواد آلکالوئیدها،

...  و دارو های¬متابولیت و مخدر مواد کنندها، آلوده سمی،

 که متابولومیکی مطالعات بر مروری مقاله این در. کرد اشاره.

 پرداخت کرده استفاده خود مطالعات برای NMR تکنیک از

 ابزارهای و ها تحقیق نوع این در مطالعه مراحل و شد خواهد

 .شد خواهد داده توضیح کار

 هسته مغناطیس رزونانس سنجی طیف مزایای و اهمیت

 متابولیکی تحقیقات در ای

 سنجی طیف مهم تکنیک دو پایه بر متابولومیکی مطالعات

 نهاده بنیان اتم هسته مغناطیس رزونانس یا و (MS) جرمی

 و مزایا دارای کدام هر ها¬تکنیک این. است شده

 به نسبت NMR تکنیک مزایای از باشند، می محدودیتهایی

MS ها¬آنالیت جداسازی به: کرد اشاره زیر موارد به توان می 

 یعنی باشد می تخریبی غیر تکنیک و ندارد نیازی خام نمونه از

 بالای پذیری تکرار. شود می بازیافت گیری طیف از پس نمونه

 دینامیک محدوده و آن با کردن کار کمّی توانمندی و ها داده

 دوبعدی روشهای با نامعلوم ترکیبات شناسایی امکان و وسیع

 انتخاب با تکنیک این کمک به. باشد می NMR مزایای از

 را متابولیکی مسیرهای توان می دار ایزوتوپ های¬برچسب

 وضعیت از ای¬ترجمه  ارزش دارای NMR نتایج. کرد ردیابی

in vitro صورت به بالینی کاربردی های¬یافته به in vivo 

 تکنیک در آنچه خلاف بر تکنیک این کمک به. باشند می نیز

MS سختی به که ترکیباتی میشود، محسوب محدودیت 

 سازی مشتق با توان می سختی به یا و شوند¬می یونیزه

 [4] کرد شناسایی توان¬می براحتی کرد شناسایی را ها¬آن
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 این ای¬هسته رزونانس طیف تکنیک دیگر مهم مزایای از .

 موثر، ترکیبات شناسایی اطلاعات کنار در توان¬می که است

 [5].کرد استفاده نیز سلول دینامیکی اطلاعات درکسب آن از

 ای¬هسته مغناطیس رزونانس طیف از استفاده با بنابراین

 بررسی توان¬می هم را ورزش مثل فیزیولوژیکی های¬چالش

  .[6] کرد

-تکنیک های رایج در طیف سنجی رزونانس مغناطیس هسته

C13,NMR-P31-ای فعال در حوزه متابولومیک شامل عناصر 

NMR-H1, NMR  .می باشدP NMR31  برای بررسی

مناسب  ex vivoو in vivoوضعیت انرژی سلولی به صورت 

این است که سیگنال های  P NMR31های از محدودیت  .است

ترکیبات فسفردار  در ترکیبات متابولیتی با هم همپوشانی 

در این مقاله به علت وسعت مطالعات تنها به  [7]زیادی دارند.

 شد. بسنده خواهد NMR-H1مطالعات 

 های شاخص کشف متابوبومیکی مطالعات مهم اهداف از یکی

 واقع، در. باشد می زیستی فرآیندهای در درگیر زیستی

 ای¬مشخصه یا ژن مولکول، یک توان می را زیستی شاخص

 شرایط در گیری اندازه قابل و دهد می رخ طبیعی طور به که

 ناشی زیستی اختلال عامل عنوان به تواند¬می و است زیستی

. کرد تعریف باشد،  هومئوستازی در تغییر ویا بیماری یک از

 بینی پیش یا تشخیص برای توان می را زیستی های شاخص

 زیستی های¬پاسخ گیری¬اندازه برای چنین هم و بیماری

 زیستی ی ها شاخص. نمود بررسی و مطالعه داروها برخی

 ، متابولیت شیمیایی، مواد قبیل از مواد از ای¬گسترده طیف

 با ها پروتئین کمپلکس یا  ها¬پروتئین ،RNAرونوشت ژن،

  .شوند می شامل را...  و لیگاندها

 مغناطیس رزونانس طیف کمک به شد گفته که همانطور

 اطلاعات تهاجمی غیر تکنیک یک عنوان به ای¬هسته

 در درگیر شیمیایی انفعالات و فعل در درگیر های¬متابولیت

 عملکرد و نقش بررسی با و آورده¬ بدست را ها سلول

 بعنوان را آنها سلولی های شبکه در افتراقی متابولیتهای

 کلی شمای و فلوچارت [9, 8]. نمود مطرح زیستی شاخص

 .است شده آورده 1 شکل در متابولیکی مطالعات

  

-H کمک به ها بیماری بررسی در متابولومیکی مطالعات

NMR1 
 که(hmdb.ca) انسانی متابولوم داده پایگاه در جستجو یک با

  های بیماری که گردد می مشخص شود می رسانی بروز مرتبا

 است گرفته قرار مطالعه مورد NMR تکنیک توسط وسیعی

 کمک به بررسی قابل [2019] کنون تا بیماری 659 بطوریکه

 انواع و سرطان همچون هایی بیماری.  باشد می متابولومیک

 ،[22-17]عروقی قلبی های بیماری[16, 15] [14-10] آن

  و[24, 23] دیابت

 با شده بررسی های بیماری استنادترین پر جزء [25]چاقی

 مقیاس در اپیدمیولوژیکی مطالعات .باشند می تکنیک این

 موضوعات ترین داغ جزو  NMR پایه بر متابولومیک وسیع

 این در جدیدی مطالب روزه هر که باشد می حوزه این

 زیستی نشانگرهای  حوزه این. شود می منتشر خصوص

 در و است کرده کشف مختلف بیماریهای برای را جدیدی

 توانایی و است داشته بسزایی نقش ها بیماری اتیولوژیک درک

 از. است داده نشان را دارو اثرات و بیماری خطرات بینی پیش

 خصوص در مطالعات به توان می وسیع مطالعات این جمله

 چند بیماری بعنوان سیلیاک. کرد ای اشاره سیلیاک بیماری

 تحت را فرد ایمنی پاسخ که ژنتیک و محیط از متاثر عاملی

 محسوب خودایمنی بیماری عنوان به و داده قرار منفی تاثیر

 بدن در  کتونی اجسام و انرژی متابولیسم زدن برهم با و شده

. شود می گلوتن شامل محصولات به فرد تحمل عدم باعث فرد

 تحقیقاتی های تیم توسط ادرار سرم، نمونه روی بر مطالعاتی

 شده انجام بیماری این روی بر درگیر افراد روی بر مستقل

 بود  این قابل و جالب های یافته از یکی. [28 و27 و26]است

 یعنی ،( خاموش سیلیاک)دارند  سلیاک بالقوه  که افرادی که

 آنها بافتی گلوتامیناز ترانس ضد بادی آنتی تست که کسانی

 بودند ای روده جزئی های آسیب و علائم بدون اما  بوده مثبت

 مطالعه مورد افراد از برگرفته نتایج و متابولومیکی مطالعات در

  نشان این و  شدند بندی طبقه سیلیاک مبتلابه افراد عنوان به

  سیلیاکی بیماران متابوتیپ که باشد می واقعیت این دهنده
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 را حوزه این اهمیت و باشد می بالینی تظاهرات از پیش

  .کند می برابر چندین

متابولومیکی مطالعه یک روند از کلی شمای: 1 شکل

 

 حوزه ترین وسیع از یکی سرطان شد اشاره که همانطور

 می نشان تحقیقات بیشتر. است بوده متابولومیکی مطالعات

 برای انرژی از بیشتری مقدار به سرطانی هایسلول که دهند

 از عمدتاً که دارند نیاز خود ضروری ترکیبات بیوسنتز و رشد

 بیوسنتز و لاکتات تولید گلوتامین، و گلوکز افزایش طریق

 در حتی انرژی تولید برای.  [29]گیردمی صورت لیپیدها

 گلیکولیز بنام فرآیندی توموری هایسلول اکسیژن، حضور

 را( شودمی شناخته نیز "واربرگ" اثر عنوان تحت که) هوازی

 NADPH و  ATPلاکتات، تولید به منجر که دهندمی انجام

 لازم سرطانی هایسلول رشد برای که شده سیتوزول در

  .[30] باشندمی

 با سرطان  نخورده دست بافت روی متابولومیکی مطالعات

 جالبی خیلی نتایج جادویی زاویه با جامد سنجی طیف کمک

 و پانکراس سرطانی بافت روی ای مطالعه. دهد می نشان را

 اتانول که دهد می نشان و شده انجام سالم بافت با آن مقایسه

 شده معرفی بیماری  اختصاصی شاخص و واحد  مارکر آمین

 .[31]است

 مطالعات عروقی قلبی بیماریهای هنگام زود تشخیص برای

 ، مثال عنوان به.  رسد می نظر به عالی ای گزینه متابولیک

  و پیچیده رونده، پیش سندرم عنوان به (HF) قلبی نارسایی

 مقدار پمپ انجام به قادر قلب عضله آن در که بوده مزمن

 متأسفانه و نیست بدن نیاز رفع برای اکسیژن و  خون کافی

  که مراحلی. است علامت بدون اولیه مراحل در قلبی نارسایی

 ارزیابی ، بنابراین. باشد موثر تواند می  پزشکی های  مداخله

 به. است برخوردار بسیاری اهمیت از بیماری این زودرس

 متابولومیک رویکرد با متعددی های مطالعه منظور همین

  تنوری. شود می اشاره مورد یک به آنها بین از که شده انجام

 مبتلا افراد سرم نمونه 185 روی بر 2013 سال در همکاران و

 تکنیک کمک به سالم افراد نفر 111 و قلبی نارسایی به

NMR حد با ها یافته نتایج [19]دادند انجام ای مطالعه 

 مطالعه مورد گروه دو بین توانست خوبی بسیار اختصاصیت

 می خون ساده آزمایش یک با فرد بعبارتی یا شود قائل افتراق

  .نماید حاصل اطمینان خود قلب سلامت از تواند
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 حوزه این ها، بیماری روی بر متابولومیک مطالعات کنار در

 صنعت ،[32]داروسازی همچون ها زمینه سایر در تحقیقاتی

 این در که است برداشته بزرگی گامهای نیز [34, 33] غذا

 .نیست آنها به پرداخت مجال مقاله

 چند آنالیزهای و کمومتریکس از استفاده اهمیت

 NMR پایه بر متابولومیکس تحقیقات در متغیره

 می کسیکمومتر متابولومیکی مطالعات مهم مراحل از یکی

 شیمیایی اطلاعات پردازش از شاخه یک کمومتریکس. باشد

 بندی طبقه برای الگو تشخیص های تکنیک و آمار از که است

 مواد از ساختاری یا طیفی های داده تحلیل و تجزیه یا و

 در کمومتریکس از استفاده علت. کندمی استفاده شیمیایی

 زیستی مایعات طیف تفسیر که است این متابولیکی مطالعات

 یا است غیرممکن عادی گونه به زیستی های نمونه سایر و

. نیست مقدور زیستی مایعات دقیق ترکیبات شناسایی بعبارتی

 های¬روش از ترکیبها، شناسایی و مسئله حل برای

 تراز هم پیکهای از که طوری به. میگیرند بهره کمومتریکس

 استفاده باشد یکسان ترکیب یک به متعلق است ممکن که

 ها¬سطل یا مناطق به زیستی نمونه NMR طیف. کنند¬می

 های¬ویژگی  اینکه تا شود می تقسیم بین نام به کوچک ی

  گانه چند طیف یک در ها¬پیک از گروهی یا ها¬پیک خاص،

 مختلف های¬طیف از بسیاری میان در و شود برداری نقشه

 برنامه از برگرفته طیف یک 2 شکل [35]. شود مقایسه

 .[36]باشد می پرومتاب

 

 

  کمومتریکسبه کمک   NMR: بین بندی طیف 2شکل 

 

 جدول سطل هر در( منحنی زیر کل مساحت  یا) پیک شدت

 چند آماری تحلیل و تجزیه از استفاده با و شود می بندی

 های¬روش در. گیرد می قرار تحلیل ومورد تجزیه  متغیره

 های¬طیف از زیادی تعداد که است مهم بسیار کمومتریکس،

 به و شده آوری جمع مختلف های¬نمونه از مختلف

 یکنواختی از اطمینان چنین هم. شوند پردازش طوریکسان

  زیاد تعداد از استفاده. است اهمیت حائز نیز نمونه

 از ناشی آماری مشکلات تا میکند کمک ترکیب در طیفها،

 تفاوت خطوط، اعوجاج کردن، تراز هم یا و طیف ناهمواری

 کاهش را طبیعی شیمیایی جابجایی رانش یا و خطوط عرض

 هدف که است این کمومتریکس در اهمیت حائز نکته. داد

 ها¬متابولیت گیری اندازه و شناسایی روی بر کمومتریکس

 متابولیت شناسایی بلکه نیست، متمرکز پیکها تک تک روی

. است استوار طیفها پیک الگوهای در کلی روند اساس بر

 از خوبی به ترکیب یکRHNM1  طیف پیکهای اگر  [37]

 داشته قبولی قابل نویز به سیگنال نسبت و باشند جدا هم

 متناسب ماده غلظت با خطی صورت به ها پیک¬شدت. باشند

 دقیق غلظت با ماده یک باید ، مطلق غلظت تعیین برای. است
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 به باشد می مشهور استاندارد به که مشخص های¬پیک و

 مورد استاندارهای جمله از.شود اضافه آنالیز مورد نمونه

 به توان می زیستی مایعات برای HNMR 1در استفاده

DSS،TSP  [38]کرد اشاره...  و. 

ی کمّمطالعات به صورت  NMRتوان با میکه  یلیاز دلا یکی

اثر انگشت مانند ها یتاست که اکثر متابول ینا انجام داد،

 دارند و منحصر یه فردی خاص یمیاییش ییراتتغهستند و 

به طوری که جابجایی شیمیایی، ثابت کوپلاژ و مساحت زیر 

است که دو  یدبع یرازپیک هر ماده مختص خودش هست ، 

مختلف از لحاظ تعداد پیکهاو جابجایی شیمیایی و  یبترک

 .کوپلینگ چرخشی و نیز شدت پیکها کاملا یکسان باشند

مغناطیسی هسته رزونانس  یسنج یفبا استفاده از ط امروزه

به  یبترک 200 داکثرح ییقادر به شناسا یکسمتابولوم در

 [40, 39, 4] هستیم زیستی یزمان در نمونه ها صورت هم

. 

ی ازدحام پیکهای حاصل از نمونه های زیستی و همپوشان

می موجب ایجاد مشکلاتی در تفسیر نتایج حاصله  پیکها

شودکه برای این موضوع راه حل های گوناگونی وجود دارد. از 

آن جمله می توان به تکنیک های دو بعدی طیف سنجی 

رزونانس مغناطیس هسته اشاره کرد که نقش بسزایی در 

 می تکنیکها این جمله ازپیشرفت متابولومیک ایفا می کنند. 

 و COSY, HSQC, TOCSY, HMBC به توان

NOESY این از کدام هر عملکرد خلاصه. [41]کرد اشاره 

 .است شده آورده 1 جدول در تکنیکها

 

 

 

 متابولومیک مطالعات در استفاده مورد دوبعدی تکنیکهای: 1جدول

 ویژگیعملکرد و  نام تکنیک

COSY 

 ارتباط بین دو هسته مشابه و اندازه گیری ثابت کوپلاژ حاصل از آن

 ساده ترین تکنیک دو بعدی-

 قابل اندازه گیری است. )HHJ3(ثابت کوپلاژ -

TOCSY  علاوه بر ثابت کوپلاژ)HHJ3( .سایر کوپلاژها چهار و بیش از چهار پیوند را اندازه می گیرد 

HSQC 

 را به هم ارتباط می دهد. (J1)دو هسته نامشابه مانند کربن و هیدروژن  ارتباط کوپلاژی

 .(J=120-215 Hz) فاصله بین هسته ها یک پیوند می باشد

 

HMBC  جابجایی شیمیایی دو هسته نامشابه مانند کربن و هیدروژن(J3J,2 ).را به هم ارتباط می دهد 

NOESY 

پروتونها می باشند که از طریق فضایی به هم نزدیک می باشند حتی اگر با پیوند  برای تعیین اینکه کدام سیگنالها از کدام 

 شبکه نشان می دهد.-به هم ارتباط نداشته باشند. ارتباط فضایی اتمهای هیدروژن را از طریق آسایش اسپین

 حالت کنفورماسیون و صورت بندی های مختلف ترکیبات را نشان می دهد.
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 باشند می ماتریس قالب در اعداد سری یک طیفها خروجی

 آمار. باشند می متغیره چند آنالیزهای ورودی بعنوان که

 چندمتغیره احتمال هایتوزیع بررسی به چندمتغیره

 آماری استنباط و داده سازیمدل برای که آنهایی تا پردازدمی

 اصلی نوع دو به آنالیزها این. دهد تشخیص را هستند مناسب

 آنالیز در. شوندمی تقسیم غیرنظارتی و نظارتی آنالیزهای

 که شوندنمی وارد مدل ساخت در هاداده اطلاعات غیرنظارتی،

 نام توانمی را (PCA) اصلی مؤلفه آنالیز آن، هاینمونه از

 مدل در هاداده بندیگروه اطلاعات نظارتی، آنالیزهای در. برد

 تفکیک هم از هاداده واریانس، بیشترین اساس بر و شده وارد

 مدل و OPLS  آنالیز نظارتی، روش هایمثال از. شوندمی

 .برد نام توانمی را (RF) فارست رندوم

 بر متابولومیکس افزارهای نرم و رایج های داده پایگاه 

 NMR اساس

 در موجود های متابولیت شناسایی جهت مقاله این در

 آزاد دسترسی منابع مهمترین معرفی به زیستی های¬نمونه

 برای. شود می پرداخت NMR های¬داده ی¬پایه بر تجاری و

 و پیچیده افزار نرم از استفاده به نیاز ،NMR نتایج تفسیر

 .[39] و[42] باشد¬می اختصاصی های¬داده پایگاه

 جزء MQMCD و BMRB ، HMDB های داده پایگاه

 که روند¬می شمار به حوزه این در پراستناد های¬پایگاه

 از. دارند نیز را ها¬داده پایگاه سایر با مفید های¬لینک

 به توان می ها¬داده پایگاه این توسط شده ارائه های¬ویژگی

 ساختارهای طریق از ها¬متابولیت پیشرفته جستجوی

SMILES، InCHI وب های¬اپلت با ساختارها ترسیم یا 

 که  است دیگری ی داده پایگاه متابوهانتر. کرد اشاره جاوا

 هردو از ها¬متابولیت شناسایی برای و باشد¬می وب بر مبتنی

 ها¬پیک لیست آپلود باMQMCD  و  HMDBداده پایگاه

 .کند می استفاده ها¬طیف کل یا

 MQMCDکند¬می فراهم را اپلت شرایطی جاوا امکان با 

 صورت به ترکیب ساختار لینک به و دسترسی امکان که

Jmol  طیف و NMR H1 و  CNMR13 داراست را ترکیبات .

 نتخابا  NMR طیف در را پیکی تواند¬می محقق ابزار این با

 صورت به Jmol ساختار در پیک آن مسئول های¬اتم و کند

 پیک خاص اتم انتخاب با برعکس یا و شود نمایان برجسته

 درMQMCD  پایگاه. کند مشخص را طیف در آن به مربوط

 چند NMR طیف و بالا قدرت با دستگاه از استفاده هنگام

 [1].دهد¬می ارائه را عالی نتایج بعدی

BMRB, HMDB, MQMCD دهند¬می اجازه کاربر به 

 نتایج. کنند آپلود تجربی های¬داده از را ها¬پیک لیست که

 موارد با شباهت میزان بیانگر که ضریبی با جدولی صورت به

 .شود¬می ارائه هست مثبت

 متمرکز ای¬ویژه زیستی های¬مایع روی که منبع دو اخیرا

 توسعه و گرفته نشات HMDB از و اند¬آمده وجود به هستند

 انسانی نخاعی مغزی مایع متابولوم. اند¬کرده پیدا

(http://www.csfmetabolome.ca) [37] سرم متابولوم و 

 [43] (http://www.serummetabolome.ca) انسانی،

 های¬متابولیت تمام از جامع و ارزش با اطلاعات حاوی

 داده پایگاه دو. هستند زیستی منابع این در شده شناسایی

 متابولوم داده پایگاه اند،¬شده طراحی مشابه روش به که دیگر

 داده پایگاه و [25]  (http://www.ymdb.ca)هستند مخمر

 E.coli (http://www.ecmdb.ca) [44] متابولوم

 این در موجود NMR استاندارد اطلاعات تمام. باشند¬می

. است آمده دست¬به BMRB یا HMDB از ها¬داده پایگاه

 های¬داده فقدان که است این اخیر منبع دو این مشکلات از

 .باشد می متون از شده استخراج اطلاعات کننده تایید تجربی

 به  (MetaboLights  [45] داده پایگاه اخیر سالهای در

  .است شده معرفی نیز کامل و جامع منبع عنوان

 Chenomx مانند تجاری افزاری نرم های بسته از برخی

NMR Suite و KnowItAll ، MNova، 

MetaboAnalyst  و TopSpin دارای که باشند می 

 اختصاصی داده های پایگاه و طیفها استاندارد های کتابخانه

 اتوماتیک شناسایی برای rNMR افزار نرم پکیج .باشند می

 دسترس در HSQC و TOCSY های داده از متابولیتها

 نرم و ها داده پایگاه لیست به کامل دسترسی برای. باشد¬می

 زمینه این در که مروری مقالات به توان می موجود افزارهای

 .[42]کرد اشاره اند شده آوری جمع
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 NMR دستگاهوری در اخیر های پیشرفت

 دستگاه این پایین حساسیتNMR تکنیک های ضعف از یکی

 دستگاه حساسیت که روشهایی و ها¬تکنیک تمام. باشد می

 در. هستند برخوردار بالایی اهمیت از دهند¬می افزایش را

 در NMR تکنیک آینده مورد در مارکلی 2017

 حساسیت که پردازد می راهکارهایی بررسی به متابولومیکس

امروزه به همین منظور . دهد می بهبود را تکنیک این پایین

مگاهرتز  600)هایی با قدرت میدان مغناطیسی بالا از دستگاه

برای اولین  2017شود. در سال گیگاهرتز( استفاده می 2/1تا 

گیگاهرتز استفاده شد. پرابهای سوپر  2/1بار از دستگاه 

می تواندسیگنالهای ضعیف را تقویت  1کنداکتور دمای بالا

برای 2بالا ابررسانای دمایمیلی متری  5/1های کنند. پروب

کربن سیزده امکان مطالعات ترکیبات طبیعی را بسیار تسهیل 

کربن  -های دو کانال هیدروژنپروب نموده اند. این پیشرفت با

بهینه و دنبال شده است. کریوپروبها  doubletunedبر اساس 

اند. با کوپل کردن نیز در این راستا سهم بسزایی داشته

NMR جرمی نیز می توان تحول شگفت  به طیف سنج

 .[46]انگیزی را مشاهده نمود 
 :کلی گیری نتیجه

 که دهد¬می نشان اخیر های¬سال تحقیقات در مطالعات

 مطالعات در مهمی نقش NMR پایه بر متابولومیکس

 اندرکنش و متابولیکی شبکه زیستی، پیچیده های¬نمونه

-فرصت NMR .دارد ها¬بیوماکرومولکول با ها¬متابولیت

 کشف بیولوژی، سیستم درک برای فردی به منحصر های

 و دهد-می ارائه درمان بالقوه اهداف و زیستی های شاخص

 نزدیک بالین در کاربرد به را آزمایشگاهی های¬یافته

 تکنیک این دیگر مزایای از کردن کار کمیّ امکان. کند¬می

 کارآمدتر، و جدید های¬روش توسعه کنار در. باشد¬می

 های¬داده پایگاه توسعه نیازمند NMR پایه بر متابولومیک

 روی بر NMR های¬داده یکپارچه و بزرگ استاندارد،

 نشان که آرشیوهایی وجود همچنین و کوچک های¬مولکول

 های¬بافت و مایعات از NMR متابولیک انگشت اثر دهنده

                                                           
1 high temperature superconducting(HTS)  resonators 

 

. باشد¬می...  و انسانی های-بافت عصاره استاندارد، زیستی

 های¬پیشرفت ،NMR تکنیک معایب جبران برای

. است شده پرداخت آن از بخشی به که شده محقق چمشگیری

 توسعه بالا، مغناطیسی قدرت با های¬دستگاه توسعه همچون

 طیف با دستگاه کوپل چندگانه، های¬گیرنده کوئل با پروب

 NMRپایه بر متابولومیک مدت بلند اهداف از. جرمی سنج

 مطالعه امکان حوزه، این در اخیر پیشرفتهای با که است این

 .گردد می مقدور in vivo صورت به متابولومیک

  :قدردانی و تشکر

 متابولومیکی مطالعات مجموعه از است مروری یک مقاله این

 تضاد گونههیچ که دارندمی اعلام نویسندگان و NMR پایه بر
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