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摘要　中药谱效关系是以中药指纹图谱为基础，并将中药药效学与之相结合的一种研究方法，现已广泛应用于中药材及中药复
方制剂的质量控制，为中药的药效物质基础研究提供了思路和方法。本文通过总结近几年相关的文献，对谱效关系研究过程中

常用的指纹图谱测试方法及谱效关系研究思路进行综述，为中药谱效关系的后续研究提供参考。
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　　中药谱效学是在中医药理论现代研究的基础上，
以中药指纹图谱为基础，以效应及效应体学为主要内

容，应用生物信息学方法，建立中药指纹图谱与中药质

量疗效内在关系的一门学科［１］。这一概念最早是由李

戎等［２］系统而明确地提出，其认为：从中医辨证施治而

言，用药使用的是药味而非某些化学成分。中药的“补

气”“活血”“滋阴”“健脾”等功效，是药材饮片或成药

方剂内含物质群的整体作用结果。这些物质群所包含

的物质数、物质量和组成比例差异，都会对功效发生影

响。故控制中药功效，不能只针对某一二个化学成分，

必须对方剂物质群整体予以控制，只有将标示物质群

特征峰的中药指纹图谱与药效结果相对应，将中药指

纹图谱中化学成分的变化与中药药效结果联系起来，

建立起有实际意义的中药“谱效”关系学，才能建立中

药产品与其疗效基本一致的反映产品内在质量的质量

标准。

１　中药谱效关系的研究内容与研究方法
１１　中药谱效关系的研究内容　基于中医传统理论
及历代中医师实践经验的中药方剂，多为“君臣佐使”

为代表的相互制约相互协调的复方制剂，少有单味药

使用者。而即使单味中药材，亦是通过所含的多种化

学成分协同发挥药效，更难以想象复方制剂所含有的

具体有效成分。中药化学成分的多样性与复杂性是发

挥其疗效的物质基础［３］。中药谱效关系研究就是通过

指纹图谱与药效之间的相互关系揭示中药所含化学成

分与药效之间的相互关系。国家食品药品监督管理局

颁发《中药注射剂指纹图谱研究的技术要求（暂行）》

以来，中药指纹图谱的研究已成为我国中药研究和产

业界的热点。中药指纹图谱指通过对中药材或中成药

进行适当处理，采用一定的分析方法，得到能够标志该

中药材或中成药特征的色谱或光谱的图谱，旨在通过

这一技术反映具有复杂成分的中药材及复方制剂内在

质量的均一性及稳定性。然而指纹图谱的多数研究者

侧重于化学指纹图谱的获取方法，在建立指纹图谱时，

只考虑某些已知的化学成分定性或定量，并未考虑药

效的定性或定量。因此，要控制中药药效的质量，就必

须建立“谱—效”之间的联系。

１２　中药谱效关系的研究方法　孙国祥等［３］认为中

药指纹图谱测试学是依托现代分析技术获取具有整体

性、特征性和稳健性的规范化中药指纹图谱的学科。
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其任务是完成样品处理方法和检测方法的优化、合理

参照物峰的选择、指纹峰的指认与归属。此学科可建

立中药有效组分提取分离方法，并准确地进行结构确

证，是指纹图谱测试过程的重要步骤，以完成明确的峰

指认，是指纹图谱的谱效学研究的重要基础。而其中

高效液相色谱法（ＨＰＬＣ）是公认的检测中药指纹图谱
的主导方法。气相色谱（ＧＣ）和薄层色谱（ＴＬＣ）也是
中药指纹图谱研究的重要手段，高效毛细管电泳技术

（ＨＰＣＥ）由于其高分离效率、高速度、低消耗、无污染，
成为检测中药指纹图谱的又一重要技术。ＨＰＬＣ－ＭＳ
和ＧＣ－ＭＳ联用定性鉴定指纹峰成为一种可信的重要
方法。现在多数研究者采用的分析方法主要包括：

ＨＰＬＣ法、ＧＣ法及色谱－质谱联用技术［４－５］。

１２１　ＨＰＬＣ法　ＨＰＬＣ是现在应用最多的一类，具
有分离效能高，分析速度快等优点，尤其对成分差别较

细微的单味药材及成分较为复杂的复方制剂，其分离

与鉴定能力大大优于同分离原理的 ＴＬＣ。如邓书鸿
等［６］对黄芪提取物建立 ＨＰＬＣ指纹图谱，并与抗疲劳
作用进行相关分析，结果表明黄芪中黄酮类成分与一

些其他类成分 （包含皂苷类）指纹图谱色谱峰对抗

疲劳呈增强作用，而黄芪多糖呈减弱作用。孙冬梅

等［７］用ＨＰＬＣ法测定不同产地陈皮药材中橙皮苷的含
量，结果表明不同产地陈皮药材中橙皮苷含量存在差

异。

１２２　ＧＣ法　气相色谱法具有高效、高灵敏度、样品
用量少、分析速度快的特点，主要用于中药挥发性成分

的鉴定［８］。如阮健等［９］用ＧＣ法对当归挥发油进行指
纹图谱测定，建立当归挥发油的共有指纹峰，为当归药

材的质量评价提供依据。

１２３　色谱－质谱联用技术　色谱 －质谱联用技术
是将色谱仪与质谱通过适当接口结合成完整的分析仪

器，借助计算机技术进行物质分析的方法。其中质谱

可以看作是色谱的检测器。在谱效关系研究中，色质

联用技术主要用于指纹图谱色谱峰对应成分的鉴定，

包括ＧＣ－ＭＳ和ＨＰＬＣ－ＭＳ。如张金渝等［１０］使用 ＧＣ
－ＭＳ法分析不同产地云当归挥发油化学成分，建立其
指纹图谱，结果表明：大理鹤庆马场云当归中鉴定出

５４个化合物，沾益大坡乡云当归中鉴定出５５个化合
物，所鉴定的化学成分分别占挥发油色谱峰面积的

９９２１％和９９１７％。沈岚等［１１］在研究芍药甘草复方

效应组分谱效关系的过程中，将大鼠含药血清的胃底

肌条解痉实验药效学信息与芍药甘草血清 ＨＰＬＣ指纹
图谱信息进行相关，采用 ＨＰＬＣ－ＥＳＩ－ＭＳ／ＭＳ对与药
效相关性较大的４个色谱峰进行了质谱鉴定。

２　中药谱效关系的物质基础与研究思路
中药谱效关系目前主要应用于单味药材的质量评

价和中药复方的药效物质基础这两方面。其根本的思

路都是建立指纹图谱，进行药效学实验，然后通过数学

软件和计算机技术将二者联系起来，即将“谱”与“效”

联系起来，建立更加合理全面的、符合中医中药理论体

系的质量评价体系。

２１　单味中药材物质基础研究　单味药材多根据研
究目的的不同，选取包括产地差异、品种差异、提取部

位差异及炮制方法差异等不同差异的单味中药材作为

研究对象，进行建立指纹图谱和药效学实验，应用一定

的科学分析方法，分析药材中相关化学成分和药效间

的相互关系。如刘旭等［１２］将三七提取物通过大鼠心

肌缺血模型，建立中药三七液相指纹图谱，发现人参皂

苷Ｒｇ１、人参皂苷 Ｒｂ１、三七皂苷 Ｒ１是三七治疗心肌
缺血的主要有效成分。刘小花等［１３］以不同产地１０批
黄芪药材乙酸乙酯部位提取物为研究，采用灰关联度

分析方法研究其谱效关系，发现黄芪利尿作用与其含

有的中等极性的黄酮类化合物相关。朱诗塔等［１４］以

掌叶大黄不同炮制品水提取物为研究对象，采用ＨＰＬＣ
法建立其指纹图谱，用小鼠剪尾尖法研究其止血作用；

用灰关联度分析方法研究其谱效关系。结果发现掌叶

大黄不同炮制品的止血作用与以下多种化学成分包括

没食子酸、大黄酸、大黄素、大黄酚和大黄素甲醚等共

同作用相关。郭延生等［１５］研究了当归不同炮制品清

除自由基的药效物质基础。以酒当归、油当归、土当归

和当归炭为研究对象，建立其指纹图谱，鉴定了１１个
共有峰，通过多元线性回归法分析当归不同炮制品指

纹图谱中化学成分与清除自由基之间的关系。结果发

现Ｚ－丁烯基酞内酯与抗自由基呈正相关关系；阿魏
酸、丁基

(

内酯与清除羟基自由基呈正相关关系，洋川

芎内酯Ｈ和ｌｅｖｉｓｔｏｌｉｄｅＡ也与清除氧自由基密切相关。
由此可见，Ｚ－丁烯基酞内酯、阿魏酸、丁基

(

内酯、洋

川芎内酯Ｈ和ｌｅｖｉｓｔｏｌｉｄｅＡ是当归炮制品清除自由基
的药效物质基础。

２２　中药复方物质基础研究　中药复方药材众多，成
分更加复杂，现在多采用将原方拆方进行研究，用于拆

方的思路和方法主要有单味药研究法、撇药分析法、分

组研究法、据有效部位或成分的分组研究法和应用数

理原理指导拆方研究等［１６］。而研究方法多以不同厂

家、不同配伍组合或不同提取方法制备的复方为研究

对象，进行指纹图谱研究，同时进行药效学研究，通过

采用多种统计分析方法进行数据处理，建立相应的谱

效关系，进而确定复方中的主要活性成分或药效物
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质［１７］。如李友等［１８］采用 ＨＰＬＣ色谱法建立板蓝根制
剂的三氯甲烷部位指纹图谱，将 ＨＰＬＣ指纹图谱共有
峰的标准化峰面积比值与抗内毒素活性参数 ＩＣ５０关
联。窦志华等［１９］对复方五仁醇胶囊的阴性制剂和单

味制剂含药大鼠血清进行指纹图谱测定，并通过考察

对诱导的损伤肝细胞的增殖及丙氨酸氨基转移酶泄漏

的影响，进行了复方五仁醇胶囊谱效关系分析。结果

表明，单味五味子及三七、柴胡、叶下珠阴性制剂与全

方制剂含药血清组之间对肝细胞保护作用的药效无显

著差异，且谱效之间具有很好的相关性，保肝作用的药

效物质基础来自君药五味子所含有的木脂素类成分。

李鹏等［２０］以使用己烯雌酚结合缩宫素致小鼠痛经模

型，对桃红四物汤及其单味药石油醚部位进行筛选，结

合ＧＣ－ＭＳ法对其分析，运用数理统计方法将药理数
据与气相色谱峰相对面积相关联，石油醚部位有显著

的调经止痛作用。综合回归分析与相关分析，研究表

明２３号峰即亚油酸在延长扭体潜伏期和减少扭体次
数方面起主要作用，其次２４号峰（十八碳烯酸），４５号
峰（花生酸）和６１号峰（二十七烷）对镇痛效果有一定
的协同作用，客观的分析评价化学物质与效应之间的

关系。林立等［２１］以泻白散为研究对象，将方中各药进

行正交组合，测定 ＨＰＬＣ图谱及评价祛痰、抗炎作用，
并对 ＨＰＬＣ图谱进行峰归属，运用数理统计方法将药
理数据和 ＨＰＬＣ图谱中各色谱峰面积相关联，研究谱
效相关性，发现桑白皮中有２个峰显示与祛痰作用和
抗炎作用呈正相关，初步推断为二苯乙烯苷类成分。

研究表明泻白散方中药物桑白皮对药效呈增强作用，

与桑白皮为其方中君药相对应。黄勇等［２２］通过柱色

谱技术将灯盏细辛提取物划分为３个极性组分，并采
用正交法将其配伍，研究其各组分与神经母细胞瘤

（ＳＨ－ＳＹ５Ｙ）细胞的保护作用之间的谱效关系。他将
各配伍组分活性信息与其相应的 ＵＰＬＣ指纹图谱化学
信息进行方差分析和相关性分析研究，结果表明灯盏

细辛在指纹图谱中的Ｂ、Ｃ组分段具有明显活性；其中
４，７～１２号色谱峰与活性呈现正相关。
３　中药谱效关系研究的展望

中药谱效关系的研究无疑是中医药业内人士提出

的正在倡导的全新的、处于学术前沿的中药现代化研

究思路，它是建立在中药指纹图谱研究基础上，比指纹

图谱更深入一层的科学研究方向。但是中药谱效关系

学尚处于初步阶段，仍可能存在以下问题：１）某些中药
指纹图谱的建立尚存在稳定性、分离效果欠佳的问题。

２）很多西化的药理模型不能良好反映中药的临床功
效，但选择与中医药理论接近的药理模型，又不利于中

医药走向世界的发展，疗效及量化指标未能有统一标

准。所以，更加精准的中药谱效关系的研究仍需在实

践中不断探索并完善。
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