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摘要　目的：基于双指标信息理论方程共有遗传与变异信息理论方程最大信息量状态，提出２个鉴别生物复杂体系中药
的品种常数：共有峰率Ｐｇ＝６１％，Ｐｇ＝７０％作为中药品种的绝对定量鉴别标准。在双指标信息量变化相对误差±３％的范
围内，可以确定Ｐｇ≥（６１±３）％及Ｐｇ≥（７０±３）％作为２个优化判别中药品种的定量理论标准。方法：基于提出的２个定
量理论标准，结合最大有效样本数优化法对多个中药样本进行合理模式识别。测试并分析了４种４２个中药复方桂附地
黄丸、知柏地黄丸、金匮肾气丸、明目地黄丸样品原药粉末的红外指纹图谱，对４种不同复方的６个配对进行了鉴别验证。
结果：５个中药复方配对遵从品种常数Ｐｇ＝６１％，１个复方配对桂附地黄丸、知柏地黄丸遵从品种常数 Ｐｇ＝７０％，样品的
正确识别率为９４２％，类的正确识别率１００％。结论：该法提供了鉴别分类中药的科学的绝对定量标准。
关键词　品种常数；定量鉴别；分类；信息理论；遗传变异；生物模式识别；指纹图谱；桂附地黄丸；金匮肾气丸；明目地黄
丸；知柏地黄丸
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　　植物药的品种决定其功效，其正确的鉴别及分
类对于传统医学具有根本重要的意义。中药主要是

植物药及动物药，其鉴别属于生物物种鉴别，但自古

以来关于生物物种却没有一个明确的统一的定义及

定性定量判别标准。目前有多达几十种生物物种定

义［１５］，主要是根据各类宏观性状［６］、生物功能、地理

分布、生态环境等多种性质进行的基于主观标准或

推演的表象判别［３５］。生物学物种的定义，缺乏基于

实验科学及数学原理而建立的原理性理论，及基于

这些原理的明确的判别物种的定量理论标准，生物

及中药的鉴别完全依靠形态、尺寸、颜色、味道等多

种性状经验知识［７］。即使引入现代数值分类学，其

鉴别标准的建立也必须依赖于大量的经验知识及学

习样本。物种的概念也是生物学中的核心概念，缺
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乏物种的科学定义，生命科学大部分的内容将会成

为没有联系的一盘散沙［８］。同理，缺乏中药品种的

科学标准，中医药学也无法成为一门严谨的现代科

学。中药作为一种生物复杂体系，是否也像物理学、

化学体系那样，存在某些基于生物
#

禀规律决定的

内在绝对的科学标准，即确定的常数标准，无需依赖

经验知识对中药品种做出精确鉴别？这是一个需要

探索的重要科学课题。作者长期以来研究基于生物

体系
#

禀特性及基本自然原理的中药鉴别及质量评

价数理理论方法，在博士研究期间独立提出并建立

了共有峰率及变异峰率双指标序列分析法［９１５］，并

被许多学者成功应用于植物药、植物、食品及动物等

多个领域的鉴别分类，发表了５０多篇研究论文，如
文献［１６２８］。以此为基础，作者独立提出了双指标等

级序列个性化模式识别理论并与研究小组通过实验

研究建立了该模式识别法［２９３６］，无需任何关于样品

的经验知识、学习样本，依据相似尺度 Ｐｇ≥珔Ｐｇ＋ｘＳ，
－３≤ｘ≤３，连续变化 ｘ，确定每个样本的特征序列，
再依据各个样本的核心特征序列构成的独立集合，

结合最大有效样本数法［３７］可以对中药进行精确分

类鉴别。但是该法并没有确立关于植物药的品种鉴

别绝对定量标准。作者亦根据生物学特性，建立了

描述生物共有遗传及变异信息的理论方程双指标
信息理论方程［３８］。根据该方程，生物体系存在两类

内禀变异机制，对称变异机制及非对称变异机制。２
种机制的最大信息量所对应２个共有峰率（或共有
成分），定义为２个常数，对称变异状态对应的常数
适用于生物体系之间具有对称或近对称变异的状

态，这已经被多种生物复杂体系所证明［３７３９］，采用对

称变异常数Ｐｇ＝６１％，正确鉴别了如下复杂生物体
系：桂附地黄丸、金匮肾气丸无水乙醇提取物红外指

纹图谱［３８］，明目地黄丸、知柏地黄丸、麦味地黄丸３
种复方中药的粉末红外指纹图谱［３４］，补中益气丸、

十全大补丸氯仿提取物的红外指纹图谱。而非对称

变异状态对应的常数是否适合生物体系之间具有非

对称变异的状态，未见研究报道。本研究测试并分

析了４种４２个中药复方桂附地黄丸、知柏地黄丸、
金匮肾气丸、明目地黄丸样品原药粉末全成分的红
外指纹图谱，他们所包含的化学成分与采用不同溶

剂的提取物具有显著的差异，因此该实验研究具有

更好的代表性。检验了它们全部６个品种配对的定
量鉴别标准。结果显示应用 Ｐｇ≥６１％，５个不同复
方配对可以得到精确的鉴别，只有１对配对桂附地
黄丸与知柏地黄丸无法区分开。当采用 Ｐｇ≥（６１±

２）％及Ｐｇ≥（７０±２）％，可以将桂附地黄丸与知柏
地黄丸精确分开，且其他５个配对同样得到准确鉴
别，品种鉴别准确率１００％，４２个样品的正确识别率
为９５２％，初步证明自然界生物体系确实存在两类
相似度常数。２个常数可以初步定义为中药品种常
数，定量反映生物的内禀品质特征。通过该常数可

以对一些不同生物体系精确鉴别／模式识别。
亦采用双指标等级序列个性化模式识别

法［２９３０，３３］对４种中药红外指纹图谱进行了分析，当
统计相似尺度Ｐｇ≥Ｐｇ＋１１Ｓ～Ｐｇ≥Ｐｇ＋１３Ｓ时，可
以精确鉴别 ４种复方，且样品的正确识别率为
９０５％～９５２％。２种理论方法的分析结果等价，皆
可以将４种组成相似的生物复杂体系中药复方进
行精确鉴别分类，且相互验证。但２个中药品种常
数具有确定的绝对定量标准，且具有鉴别判断的简

易性、明确的物理意义和生物学意义。

１　仪器与试药
１１　仪器　美国 ＮＩＣＯＬＥＴ５７００ＦＴＩＲ傅立叶变换
红外光谱仪（光谱范围４０００～４００ｃｍ－１，分辨力４
ｃｍ－１）；高速粉碎机，压片机，分析天平（ＭＥＴＴＬＥ
ＴＯＬＥＤＯ），灵敏度０１ｍｇ。
１２　试剂　溴化钾（分析纯，国药集团化学试剂有
限公司）。

１３　分析样品　桂附地黄丸、明目地黄丸、金匮肾
气丸及知柏地黄丸（皆为水丸或浓缩丸）样品如下。

见表１。
　　本论文中所研究的４种中药复方组成如下［４０］：

桂附地黄丸：地黄、茯苓、牡丹皮、山药、山茱萸、

泽泻、附子、肉桂。

金匮肾气丸：地黄、茯苓、牡丹皮、山药、山茱萸、

泽泻、附子、牛膝、车前子、桂枝。

明目地黄丸：地黄、茯苓、牡丹皮、山药、山茱萸、

泽泻、白芍、当归、枸杞、蒺藜、菊花、石决明。

知柏地黄丸：地黄、茯苓、牡丹皮、山药、山茱萸、

泽泻、黄柏、知母。

由上述４种中药复方的组成分看，他们皆具有６
种相同的草药，金匮肾气丸与桂附地黄丸具有７种
相同的草药。４种中药复方之间的化学成分具有很
高的相似组成，且各自的化学成分具有非常高的复

杂性。因此，准确鉴别它们具有极大的困难。

２　方法与结果
２１　理论方法　２个中药品种常数的理论推导根
据生物体系的双指标信息理论方程生物遗传与变
异信息理论方程［３８］。任意２个样品或任意样品２个
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表１　４种中药复方样品

样品 名称 来源 生产日期 生产批号

Ｓ１ 桂附地黄丸 合肥神鹿双鹤九华药业有限公司 ２００３０４１４ ０３０３４９３
Ｓ２ 桂附地黄丸 合肥神鹿双鹤九华药业有限公司 ２００３０９０１ ０３０８４１３
Ｓ３ 桂附地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００３１２２１ ０３１２０４
Ｓ４ 桂附地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００４０７１９ ０４０７０２
Ｓ５ 桂附地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００５０２２１ ０５０２０３
Ｓ６ 桂附地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００６０１０５ ０６０１０１
Ｓ７ 桂附地黄丸 芜湖张恒春商业有限公司 ２００４０８１２ ２００４０８０２
Ｓ８ 桂附地黄丸 芜湖张恒春商业有限公司 ２００４０８１２ ２００４０８０２
Ｓ９ 桂附地黄丸 安庆汇丰药业有限公司 ２００４０５２５ ０４０５２０
Ｓ１０ 桂附地黄丸 苏州长甲药业有限公司 ２００５０５１７ ０５０５１７１
Ｓ１１ 金匮肾气丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００３０３１１ ３０３０４４０
Ｓ１２ 金匮肾气丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００３０３１１ ３０３０４４０
Ｓ１３ 金匮肾气丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００４０３３０ ４０３００４５
Ｓ１４ 金匮肾气丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００４０８０２ ４０３２９５４
Ｓ１５ 金匮肾气丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００４０８２３ ４０３２９７２
Ｓ１６ 金匮肾气丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００５０７０７ ５０３２３７１
Ｓ１７ 金匮肾气丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００５０７０７ ５０３２３７２
Ｓ１８ 金匮肾气丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００５０８１０ ５０３２８７９
Ｓ１９ 明目地黄丸 黄山天目药业有限公司 ２００６０５２６ ０６０５２６
Ｓ２０ 明目地黄丸 黄山天目药业有限公司 ２００６０５２６ ０６０５２６
Ｓ２１ 明目地黄丸 黄山天目药业有限公司 ２００６０５２６ ０６０５２６
Ｓ２２ 明目地黄丸 黄山天目药业有限公司 ２００６１１２７ ０６１１２７
Ｓ２３ 明目地黄丸 黄山天目药业有限公司 ２００６１１２７ ０６１１２７
Ｓ２４ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００６０５２９ ０６０５０７
Ｓ２５ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００６０５２９ ０６０５０７
Ｓ２６ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００５０５１４ ０５１００２
Ｓ２７ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００５０５１４ ０５１００２
Ｓ２８ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００５０５１４ ０５１００２
Ｓ２９ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００６０４１５ ０６０４０３
Ｓ３０ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００６０４１５ ０６０４０３
Ｓ３１ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００６１０２７ ０６１００５
Ｓ３２ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００６１０２７ ０６１００５
Ｓ３３ 明目地黄丸 河南宛西制药股份有限公司 ２００６１０２７ ０６１００５
Ｓ３４ 知柏地黄丸 湖北端药药业有限公司 ２００５０８１１ ０５０８０１
Ｓ３５ 知柏地黄丸 湖北端药药业有限公司 ２００５１１０９ ０５１１０１
Ｓ３６ 知柏地黄丸 湖北端药药业有限公司 ２００５１１０９ ０５１１０１
Ｓ３７ 知柏地黄丸 安徽华佗国药厂 ２００６０１１７ ２００６０１０１
Ｓ３８ 知柏地黄丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００６０１０４ ６０３０４２６
Ｓ３９ 知柏地黄丸 北京同仁堂科技发展股份有限公司制药厂 ２００６０１０４ ６０３０４２６
Ｓ４０ 知柏地黄丸 湖北清大药业 ２００５１０２０ ０５１００２
Ｓ４１ 知柏地黄丸 湖北清大药业 ２００６０５０９ ０６０５０１
Ｓ４２ 知柏地黄丸 湖北清大药业 ２００６０５０９ ０６０５０１

不同演化阶段的遗传与变异信息量为：

Ｉ＝－（ＰｇｌｎＰｇ＋ＰａｌｎＰｖａ＋ＰｂｌｎＰｖｂ）（１）
下面列出各个变量定义见文献［５９］：

Ｐｇ＝
Ｎｇ

Ｎｇ＋ｎａ＋ｎｂ
×１００％＝

Ｎｇ
Ｎｄ
×１００％（２）

共有峰率 Ｐｇ：２个比较的指纹图谱 ａ、ｂ中的共
有峰数与该２个指纹图谱的独立峰数 Ｎｄ的比值。
Ｐｇ它只是共有峰Ｎｇ的函数。简化表示为 Ｐ。该共
有峰率指标与 Ｊａｃｃａｒｄ及 Ｓｎｅａｔｈ、Ｓｏｋａｌ系数［４１］本质

相同。

Ｐｖａ＝
ｎａ
Ｎｇ
×１００％（３）

Ｐｖｂ＝
ｎｂ
Ｎｇ
×１００％（４）

Ｐｖａ：图谱 ａ的变异峰率。Ｐｖｂ：图谱 ｂ的变异
峰率。

Ｐａ＝ｎａ／Ｎｄ，Ｐｂ＝ｎｂ／Ｎｄ（５）
Ｐａ，Ｐｂ分别是样品ａ，ｂ的变异峰占独立峰的比例。
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表２　最大信息量区间之Ｐｇ及其该区间对应的信息量变化率

对称度α
最大信息量区间之Ｐｇ及其对应的信息量变化率

Ｐｇ区间 信息量变化率（％）及Ｐｇ区间 信息量变化率（％）及Ｐｇ区间

０５５ ０６１ ０６５ ０６６ ０７０△ ０７５
０ ０４９７ ０５００ ０５０４ ０４９１ １３４（０６５～０７０） ２５８（０７５～０７０）
０５ ０７０６ ０７２４ ０７１９ ０７１６ ２４９（０５５～０６１） １１０（０６６～０６１）
１ ０７３１ ０７４６ ０７３９ ０７３５ ２０１（０５５～０６１） １４７（０６６～０６１）

　　注：对称度为α＝０５，１时，最大信息量对应的共有峰率Ｐｇ＝０６１；△对称度为α＝０时，最大信息量对应的供共有峰率Ｐｇ＝０７０。根据

图１信息理论方程曲线，以最大信息量点对应的Ｐｇ为中心，取其左右各变化００５计算信息量，以直观给出信息量的变化程度。对称度ɑ＝０，

对应的最大信息量点为Ｐｇ＝０７０＝７０％；对称度ɑ＝０５，１，对应的最大信息量点皆为Ｐｇ＝０６１＝６１％插入Ｐｇ＝０６６这个点，是为了增加数

据点的密度

图１　信息理论方程曲线
　　注：对称变异曲线对称度α＝１（Ｐａ＝Ｐｂ），非对称变异曲线 α＝

０５（Ｐｂ＝１／２Ｐａ），α＝０（Ｐａ≠０，Ｐｂ＝０）

　　各类指纹峰之间的关系为：Ｎｄ＝Ｎｇ＋ｎａ＋ｎｂ，Ｎａ
＝Ｎｇ＋ｎａ，Ｎｂ＝Ｎｇ＋ｎｂ
Ｎｄ：２个相互比较的指纹图谱的独立峰，即指比

较的２个指纹图谱 ａ、ｂ中吸收峰的种类数。Ｎａ：指
纹图谱ａ的总指纹峰数。Ｎｂ：指纹图谱 ｂ的总指纹
峰数。ｎａ：图谱ａ的变异峰数；ｎｂ：图谱 ｂ的变异峰
数。

定义一个描述对称程度的参数 α＝
Ｐｂ
Ｐａ
，０

$ α

$

１，α＝１表示完全对称，α＝０，表示完全非对称。
该方程存在着２个极大值信息量，分别对应于

对称变异Ｐａ＝Ｐｂ，α＝１，共有峰率为Ｐｇ＝６１０％，及
极端非对称变异，α＝０，Ｐａ≠０，Ｐｂ＝０，共有峰率为
６９５％。见图１。

根据Ｉ～Ｐｇ图，可以发现，对于对称变异 α＝１
及非对称变异α＝０５曲线的最高点在Ｐｇ＝０６１０，
且在Ｐｇ＝０６１０附近存在一个平坦区域，信息量变
化不大。而对于极端非对称变异α＝０，曲线的最高
点在Ｐｇ＝０６９５，且在 Ｐｇ＝０６９５附近存在一个平
坦区域，信息量变化很小。

当对称性系数 α＝１，α＝０５，最大信息量对应

的Ｐｇ皆为０６１，最大信息对应的共有峰率 Ｐｇ区间
皆对应于０５５～０６６。

无论在对称变异还是非对称变异，在最大信息

量对应的共有峰率Ｐｇ左右变化５％的范围内，信息
量的变化皆小于２４９％，小于３％。这说明，由于各
种因素导致的生物变异的变化相对于最大信息量点

之Ｐｇ±５％的范围内，最大信息量变化小于２４９％，
该变化范围可以认为处于中药品种特征的临界变化

区域。见表２。
　　２个样品的共有峰率越高，相似性越大，品质越
相似。因此，根据表１，考虑到各类因素对中药及实
验的随机波动性影响，可以确定 Ｐｇ＝６１％及 Ｐｇ＝
７０％作为判别生物体系的品种常数及优化判别中药
品种的绝对理论标准，其变化区间为 Ｐｇ≥（６１±
３）％及Ｐｇ≥（７０±３）％，结合最大有效样本数法对
样本集进行合理优化分类［３７］，同时可以避免为了追

求基于经验知识的完全分类而形成的过度分类，如

神经网络法中易出现的过度分类。

２２　实验方法
２２１　实验条件　中药样品粉碎并过８０目筛，６０
℃烘干２ｈ，＜４℃保存。ＫＢｒ压片法测试红外指纹
图谱。每个样品平行测量指纹图谱６次，每个样品
的红外指纹图谱峰波数是６次测量中出现次数的平
均值。红外指纹图谱以约２５ｃｍ－１平滑处理，最佳
灵敏度８０。
２２２　重复性实验和稳定性实验　样品 Ｓ２０平行
测量６次，任意４次测量指纹图谱中每个吸收峰波
数的平均值构成组合数值指纹图谱。他们之间的最

低共有峰率为９３％，具有优良的重复性。原药粉末
在＜４℃下保存，具有良好的稳定性。
２３　指纹图谱测定与实验数据分析
２３１　指纹图谱测定　根据实验条件，测试 ４类
４２个中药复方原药粉末的红外指纹图谱。见图２～
５。由图２～５可见，４种复方中药原药粉末的红外

·１６１３·世界中医药　２０１８年１２月第１３卷第１２期



指纹图谱具有很高的相似性及复杂性，极难凭观察

直观鉴别４类中药原药粉末的红外指纹图谱。必须
用数理分析方法对其指纹图谱数据进行分析，以得

到严谨精确的品质鉴别结果。

图２　桂附地黄丸和金匮肾气丸原药粉末
红外指纹图谱叠加图

　　注：在 １６００ｃｍ－１处由下至上分别为桂附地黄丸 Ｓ１，Ｓ３，Ｓ８，

Ｓ１０，金匮肾气丸Ｓ１１，Ｓ１４，Ｓ１８

图３　明目地黄丸和知柏地黄丸原药粉末
红外指纹图谱叠加图

　　注：在１６００ｃｍ－１处由下至上明目地黄丸Ｓ２４，Ｓ２６，Ｓ３２，知柏地

黄丸Ｓ３４，Ｓ３８，Ｓ４２

图４　桂附地黄丸，金匮肾气丸，明目地黄丸，知柏地黄丸
原药粉末红外指纹图谱叠加图

　　注：在 １６００ｃｍ－１处由下至上分别为桂附地黄丸 Ｓ１，Ｓ３，Ｓ８，

Ｓ１０，金匮肾气丸Ｓ１１，Ｓ１４，Ｓ１８，明目地黄丸 Ｓ２４，Ｓ２６，Ｓ３２，知柏地黄

丸Ｓ３４，Ｓ３８，Ｓ４２

图５　桂附地黄丸，金匮肾气丸，明目地黄丸，知柏地黄丸
原药粉末红外指纹图谱叠加图

　　注：２９００ｃｍ－１处由下至上桂附地黄丸Ｓ１，Ｓ３，Ｓ８，Ｓ１０，金匮肾气

丸Ｓ１１，Ｓ１４，Ｓ１８明目地黄丸 Ｓ１９，Ｓ２４，Ｓ２６，Ｓ３２，知柏地黄丸 Ｓ３４，

Ｓ３７，Ｓ３８，Ｓ４２

２３２　实验数据分析　采用 ＳｈａｐｉｒｏＷｉｌｋ检验方
法，确定每个样品的组合指纹图谱峰及４２个样品的
共有峰及变异峰。以任一样品为标准，计算其他样

品与该样品的共有峰率，并按共有峰率由高到低的

方法排序，构成样本及其对应的共有峰率的符号数
值二元序列，即双指标序列。根据得到的２个中药
品种理论判别标准 Ｐｇ＝６１０％，Ｐｇ＝６９５％，结合
群体特征序列最大有效样本数法［３８］：

Ｙ＝
Ｍ

ｉ＝１
（Ｎｃｉ－Ｎｒｉ）（６）

Ｙ：群体特征序列最大有效样本数；Ｎｃｉ：第ｉ个样
本的核心特征序列中的样本数；Ｎｒｉ：第ｉ个样本的关
联序列中的样本数；Ｍ：群体样本总数。Ｙ反映了群
体分类中有效分类程度，Ｙ越大说明品质聚分类越
清晰，关联序列中的样本数越少，核心特征序列中的

样本数越多，越接近理想聚分类。

分别在 Ｐｇ≥（６１±３）％，Ｐｇ≥（７０±３）％优化
Ｐｇ，得到４个品种的整体优化特征序列，即样品清晰
分类且具有最大有效样本数，以实现４种中药复方
６种两两配对关系的精确鉴别。

当Ｐｇ≥６１％，Ｐｇ≥７２％时４种中药经过优化的
特征序列。见表３。

采用鉴别标准Ｐｇ≥６１％，由每个样品的特征序
列看，下列５个药品配对可以得到精确鉴别：桂附地
黄丸金匮肾气丸；桂附地黄丸明目地黄丸；金匮肾
气丸明目地黄丸；金匮肾气丸知柏地黄丸；明目地
黄丸知柏地黄丸。

而桂附地黄丸知柏地黄丸二者的特征序列交
叠严重，无法清晰区分二者。因而无法得到准确鉴

别。
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表３　４种中药经过优化的特征序列

核心特征序列 关联序列

桂附地黄丸

Ｓ１：（Ｓ１）Ｓ２Ｓ３Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８Ｓ９Ｓ１０ａ Ｓ３４Ｓ３５Ｓ３６Ｓ３７Ｓ４０Ｓ４１Ｓ４２ｂ

Ｓ２：Ｓ１（Ｓ２）Ｓ３Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８Ｓ９ｃＳ１０ Ｓ３４Ｓ３５Ｓ３６Ｓ３７Ｓ４０Ｓ４１Ｓ４２
Ｓ３：Ｓ１Ｓ２（Ｓ３）Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８Ｓ９Ｓ１０ Ｓ３７Ｓ４０Ｓ４１Ｓ４２
Ｓ４：Ｓ１Ｓ２Ｓ３（Ｓ４）Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８Ｓ９Ｓ１０ Ｓ３４Ｓ３５Ｓ３６Ｓ３７Ｓ４０Ｓ４２
Ｓ５：Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ４（Ｓ５）Ｓ６Ｓ７Ｓ８Ｓ９Ｓ１０ Ｓ３４Ｓ３５Ｓ３６Ｓ３７Ｓ４０Ｓ４１Ｓ４２
Ｓ６：Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ４Ｓ５（Ｓ６）Ｓ７Ｓ８Ｓ９ Ｓ３４Ｓ３５Ｓ３６Ｓ４０Ｓ４１Ｓ４２
Ｓ７：Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ４Ｓ５Ｓ６（Ｓ７）Ｓ８Ｓ９Ｓ１０ Ｓ３４Ｓ３５Ｓ３６Ｓ４０Ｓ４１Ｓ４２
Ｓ８：Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７（Ｓ８）Ｓ９Ｓ１０ Ｓ３４Ｓ３５Ｓ３６Ｓ３７Ｓ４０Ｓ４２
Ｓ９：Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８（Ｓ９）Ｓ１０ Ｓ３５Ｓ３４Ｓ３７Ｓ４１Ｓ４２
Ｓ１０：Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ４Ｓ５Ｓ７Ｓ８Ｓ９（Ｓ１０） Ｓ３７
金匮肾气丸

Ｓ１１：（Ｓ１１）Ｓ１２Ｓ１３Ｓ１４Ｓ１５Ｓ１６Ｓ１７Ｓ１８
Ｓ１２：Ｓ１１（Ｓ１２）Ｓ１３Ｓ１４Ｓ１５Ｓ１６Ｓ１７Ｓ１８
Ｓ１３：Ｓ１１Ｓ１２（Ｓ１３）Ｓ１４Ｓ１５Ｓ１６Ｓ１７Ｓ１８
Ｓ１４：Ｓ１１Ｓ１２Ｓ１３（Ｓ１４）Ｓ１５Ｓ１６Ｓ１７
Ｓ１５：Ｓ１１Ｓ１２Ｓ１３Ｓ１４（Ｓ１５）Ｓ１６Ｓ１７Ｓ１８
Ｓ１６：Ｓ１１Ｓ１２Ｓ１３Ｓ１４Ｓ１５（Ｓ１６）Ｓ１７Ｓ１８
Ｓ１７：Ｓ１１Ｓ１２Ｓ１３Ｓ１４Ｓ１５Ｓ１６（Ｓ１７）Ｓ１８
Ｓ１８：Ｓ１１Ｓ１２Ｓ１３Ｓ１５Ｓ１６Ｓ１７（Ｓ１８）
明目地黄丸

Ｓ１９：（Ｓ１９）Ｓ２０Ｓ２１Ｓ２２Ｓ２３ Ｓ４１
Ｓ２０：Ｓ１９（Ｓ２０）Ｓ２１Ｓ２２Ｓ２３
Ｓ２１：Ｓ１９Ｓ２０（Ｓ２１）Ｓ２２Ｓ２３
Ｓ２２：Ｓ１９Ｓ２０Ｓ２１（Ｓ２２）Ｓ２３ Ｓ４０Ｓ４１Ｓ４２
Ｓ２３：Ｓ１９Ｓ２０Ｓ２１Ｓ２２（Ｓ２３）
Ｓ２４：（Ｓ２４）Ｓ２５Ｓ２６Ｓ２７Ｓ２８Ｓ２９Ｓ３０Ｓ３１Ｓ３２Ｓ３３
Ｓ２５：Ｓ２４（Ｓ２５）Ｓ２６Ｓ２７Ｓ２８Ｓ２９Ｓ３０Ｓ３１Ｓ３２Ｓ３３
Ｓ２６：Ｓ２４Ｓ２５（Ｓ２６）Ｓ２７Ｓ２８Ｓ２９Ｓ３０Ｓ３１Ｓ３２Ｓ３３
Ｓ２７：Ｓ２４Ｓ２５Ｓ２６（Ｓ２７）Ｓ２８Ｓ２９Ｓ３０Ｓ３１Ｓ３２Ｓ３３
Ｓ２８：Ｓ２４Ｓ２５Ｓ２６Ｓ２７（Ｓ２８）Ｓ２９Ｓ３０Ｓ３１Ｓ３２Ｓ３３
Ｓ２９：Ｓ２４Ｓ２５Ｓ２６Ｓ２７Ｓ２８（Ｓ２９）Ｓ３０Ｓ３１Ｓ３２Ｓ３３
Ｓ３０：Ｓ２４Ｓ２５Ｓ２６Ｓ２７Ｓ２８Ｓ２９（Ｓ３０）Ｓ３１Ｓ３２Ｓ３３
Ｓ３１：Ｓ２４Ｓ２５Ｓ２６Ｓ２７Ｓ２８Ｓ２９Ｓ３０（Ｓ３１）Ｓ３２Ｓ３３
Ｓ３２：Ｓ２４Ｓ２５Ｓ２６Ｓ２７Ｓ２８Ｓ２９Ｓ３０Ｓ３１（Ｓ３２）Ｓ３３
Ｓ３３：Ｓ２４Ｓ２５Ｓ２６Ｓ２７Ｓ２８Ｓ２９Ｓ３０Ｓ３１Ｓ３２（Ｓ３３）
知柏地黄丸

Ｓ３４：（Ｓ３４）Ｓ３５Ｓ３６Ｓ３７Ｓ４０Ｓ４１Ｓ４２ Ｓ１Ｓ２Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８Ｓ９
Ｓ３５：Ｓ３４（Ｓ３５）Ｓ３７Ｓ４０Ｓ４１ Ｓ１Ｓ２Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８Ｓ９
Ｓ３６：Ｓ３４（Ｓ３６）Ｓ３７Ｓ４０Ｓ４２ Ｓ１Ｓ２Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８
Ｓ３７：Ｓ３４Ｓ３５Ｓ３６（Ｓ３７）Ｓ４０ Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ４Ｓ５Ｓ８Ｓ９Ｓ１０
Ｓ３８：（Ｓ３８）Ｓ３９
Ｓ３９：Ｓ３８（Ｓ３９）
Ｓ４０：Ｓ３４Ｓ３５Ｓ３６Ｓ３７（Ｓ４０）Ｓ４１Ｓ４２ Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８Ｓ２２
Ｓ４１：Ｓ３４Ｓ３５Ｓ４０（Ｓ４１）Ｓ４２ Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ９Ｓ１９Ｓ２２
Ｓ４２：Ｓ３４Ｓ３６Ｓ４０Ｓ４１（Ｓ４２） Ｓ１Ｓ２Ｓ３Ｓ４Ｓ５Ｓ６Ｓ７Ｓ８Ｓ９Ｓ２２

　　注：ａ核心特征序列；ｂ，关联序列，该序列部分中的样品不属于核心特征序列样品对应的类。每个样品的特征序列由核心特征序列 ＋关

联序列构成。ｃ，特征序列中的斜黑体部分，表示当鉴别标准Ｐｇ≥７２％时４种中药的特征序列，而每个样本的整个序列表示Ｐｇ≥６１％时４种中

药的特征序列

　　当Ｐｇ≥７２％时，Ｓ３５，Ｓ３７的特征序列中，关联序
列等于或长于核心特征序列，因而无法正确识别，其

余４０个样品得到正确的品种判别，正确识别率为

４０／４２＝９５２％，错误识别率为２／４２＝４８％。不仅
上述５个药品对得到精确鉴别，在此情况下，桂附地
黄丸知柏地黄丸也得到精确鉴别。对于桂附地黄
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丸知柏地黄丸配对，依据非对称变异品种常数 Ｐｇ
＝７０（６９５）％，结合群体特征序列最大有效样本数
法［３７］，在不同 Ｐｇ条件下，优化分类样品，所得结果
见表４。
表４　４种复方非对称变异常数Ｐｇ＝（７０±ｘ）％的

优化结果

Ｐｇ（％）
优化结果

最大有效样本数 正确识别（％）

≥６９ ２４９ ９２９
≥７０ ２５４ ９２９
≥７１ ２５４ ９２９
≥７２ ２５６ ９５２
≥７５ ２４３ １０００

ｘ，ｘ＝－１，０，１，２，５

　　由表４结果知，当Ｐｇ≥６９％～７５％时，桂附地黄
丸知柏地黄丸药品对皆可得到精确鉴别。但 Ｐｇ≥
７２％时，有效样本数最大，分类最合理，而 Ｐｇ≥７５％
时，虽然样本的正确识别了１００％，但有效样本数最
小，说明过度分类，并不合理。通过对实验测量的指

纹图谱数据进行详细分析，可以发现评判这４类中
药的品种标准可以确定为 Ｐｇ≥６１％，Ｐｇ≥７２％。见
表５。

表５　４种复方配对遵从的品种常数Ｐｇ（％）

品种 桂附地黄丸 金匮肾气丸 明目地黄丸 知柏地黄丸

桂附地黄丸 － ６１ ６１ ７０
金匮肾气丸 ６１ － ６１ ６１
明目地黄丸 ６１ ６１ － ６１
知柏地黄丸 ７０ ６１ ６１ －

　　在上述相似尺度下，６对中药配对皆可得到准
确判别分类，样品正确识别率９５２％，具有最大有
效样本数。在类的层次上，类的正确识别率为

１００％。
另一方面，可采用双指标等级序列个性化模式

识别法对４种复方粉末红外指纹图谱进行分析，当
采用相似尺度 Ｐｇ≥珔Ｐｇ＋１３Ｓ时，只有 Ｓ３５错误识
别，即关联序列长于核心特征序列。Ｓ３７关联序列
与核心特征序列等长，无法判别，错误识别率２／４２
＝４８％，正确识别率达 ９５２％。该结果与采用 ２
个中药品种常数进行鉴别分类结果相同，说明新建

立的方法的有效性。

３　讨论
中药品种的科学鉴别是中药现代研究的核心课

题之一。只有在科学上绝对保证品种鉴别的可靠

性，才能保证疗效的可靠性，为中医药正名，并为中

医药的现代深化科学研究奠定不可动摇的基础。目

前的中药品种鉴别都基于经验知识，即使是众多的

模式识别理论方法，也是基于经验知识或学习样本

获得经验参量，这些方法皆无法得到不可怀疑的结

论。本研究根据生物体系共有遗传变异信息理论方

程确定了２个中药品种常数 Ｐｇ＝６１％，Ｐｇ＝７０％，
在科学上提出了２个判别中药品种的绝对理论定量
标准。基于它们建立的２个品种判别理论标准 Ｐｇ
≥（６１±３）％及Ｐｇ≥（７０±３）％，对４种组成相似的
中药复方的 ６种配对进行了精确鉴别。结合文
献［３７３９］可以证明，基于生物遗传与变异信息理论方

程在２种变异状态取得最大信息量所对应的共有峰
率［３７］，确实可以反映生物体系的本质相似特征。该

理论方法无需任何经验知识、主观设定参数，只需依

据实验测量值，结合最大有效样本数法就可实现对

某些中药这类生物复杂体系的精确鉴别及模式识

别。最大有效样本数法可以防止其他模式识别方法

容易产生的过度拟合分类现象，而保证给出最优合

理结果。这也证明，在生物体系中同样存在如同物

理学、化学中的精确定理定律，有待人们去发现。

依据生物遗传与变异信息理论推导的２个中药
品种绝对定量标准而不是依据经验标准对中药精确

鉴别，这应是生物体系中药鉴别理论方法的一个重

要突破。该理论方法亦具有巨大的简易性，且也应

适用于任意生物体系的精确分类鉴别。另一方面，

作者多年的系统实验研究及理论研究发现，基于生

物体系的红外、液相指纹图谱信息及分子种类信息

对生物体系进行鉴别、分类、聚类及模式识别研究，

结果较基于成分的含量信息更可靠。因为这些信息

主要反映的是生物体系的物质结构信息，结构决定

功能，结构决定品种特性。理论上，这２个品种常数
适用于基于红外指纹图谱、液相指纹图谱、分子种类

信息的生物体系品种的绝对定量鉴别。

目前的中医药研究，主要聚焦于其中的化学成

分、功效研究，对中医药数理基础理论研究工作缺乏

应有的重视。要使以几千年经验为基础的中医药演

化至以数理理论为基础的现代科学，发现其中的精

确科学原理，用于更好地指导中医药现代研究，还有

漫漫之路有待探索。但这是能够发扬光大祖国中医

药学的必由之路。

致谢：本文部分数据取自我的研究生韩智峰、张

新玲的毕业论文。
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