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计算机模式令类杖术一中鸽质量

与中鸽祖方研究的新方法

口 苏薇薇 吴 忠 梁 仁 广东药学院

中医 药学是我国人民长期与疾病作斗争的经验总

结
,

对中华民族的繁荣 昌盛作出 了重大 的贡献
。

我 国

的中药研究虽历史悠久
,

但总体研究水平却落后 于 时

代的要求
。

中药如何现代化是广大中医药工作者关注

的一个热点
。

近年来
,

我们运用计算机模式分类技术

研究 中药的质量和 中药复方的组方规律
,

取得 了一定

成效
。

现对我们近年来 的工作作一概述
。

一
、

中药质 的综合评价〔’一 ’
、

, 一

川

由于种种原因
,

我 国 目前的中药质量标准不完善
,

市场上出现了中药的代用 品甚至伪品
,

严重危害人们

的用药安全
。

要想控制伪劣药材的蔓延
,

必须加强对

中药质量的研究
,

制订出更完善
、

更准确且更有权威性

的评价中药质量的方法
,

这 已成为人们的共识
。

目前中药的质量标准还不完善
,

主要表现在 中药

鉴定基本上仍按性状鉴别
、

显微鉴别等常规工作进行
,

仅从表观上 区别药材品种的差异
。

质量评价则以中药

内个别有效成分的含量为指标
,

这样常常会引起争议
,

因为中医理论十分强调 中药 的整体效应
,

重视诸化学

成分在药效上的协同作用
。

既然中药内的个别有效成分并不能反映中药内诸

成分的协同作用
,

那么能否把一味中药看成一个整体
,

借近代测试技术
,

对这个整体进行化学量测
,

找出反映

其质量差异的信息
,

依此来评价 中药质量 呢 针对这

一问题
,

我们近年来作 了深人探讨
,

通过色谱法
、

光谱

法获得了反映中药品种差异及质量优劣的化学信息
,

用计算机评价 中药质量
。

实践证明
,

这种方法是行之

有效的
。

如果将一味中药看成一个整体
,

那么
,

化学测量获

得的信息就是这个整体的特征
。

整体与特征的关系如

何 特征与特征 的关 系如何 如何用 特征来反映整

体 这些都是有待解决 的问题
,

我们的研究正是围绕

着这些问题而展开的
。

我们选择的研究对象是 中药黄荃
。

黄荃用药历史

悠久
,

在《神农本草经 》上列 为 中品
,

历代本草
、

植物志

均有收载
。

但 目前各地使用 的除药典规定的正品黄荃

外
,

还 有多种代用 品和

伪品
,

各地对代用品的规定也不一致
,

造成用药市场混

。 “ ’人。
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乱
。

因此
,

有必要对黄芬质量进行深入研究
。

正品黄答与非正品黄答的 分类

川黄芬薄层色谱数据的聚类分析 〔’〕 我们对不 同

品种的黄芬样品进行薄层色谱分析
。

薄层色谱定性地

反映了不 同样品所含化学成分的差异
,

而化学成分的

差异正是导致 黄芬质量差异 的 主 因
。

我们根据 某一
,

值时斑点的有无
,

将薄层 色谱解析成计算机能够接

受的用 和 表示 的数量化矩 阵
,

用 聚类分析的方法

进行处理
,

根据样 品间相 似性 的大小进行分类
。

结果

正品黄荃归为一 类
,

非正 品黄荃归 为不 同的类
。

聚类

分析结果还反映了正品黄答与 种非正品黄答在所含

化学成分上差异的大小
。

黄荃紫外光谱数据的主要成分分析〔
」

黄芬内

部所含化学成分极 为复杂
,

不 同品种 的黄荃样品在化

学成分的种类和含量上必有差 异
,

这种 差异 在样品 的

紫外光谱上必有所反映
。

我们把反映样品间差异的紫

外光谱特征解析成计算机能够接受的数量化矩阵
。

用

主成分分析将 维特征空间压缩成二维平面
,

发现正

品黄芬与非正品黄荃分布在不同的区域内
。

从样品点

间的距离可 以看出
,

甘肃黄荃
、

粘毛黄荃与正 品黄荃的

差异较小
,

滇黄荃
、

丽江黄荃与正品黄答的差异较大
。

黄答化学成分 间的 关 系研 究

总黄酮与钙镁总量的相关性分析
’

中药是一

个多元的复杂体系
,

其化学成分极为复杂
,

包括有机成

分和无机成分
。

目前尚不清楚 中药内某些成分之间有

何关联
。

我们研究了黄荃中总黄酮与钙镁总量间的定

量关系
,

发现二者线性相关
。

表明元素钙镁 与黄荃 的

质量有密切的联系
。

氮磷钾 含量与其质量关 系 的灰 色关 联 度 分

析
「‘

一

氮磷钾是药用植物生长必需的营养成分
,

药用植

物在生长过程中需摄取氮磷钾等养分
,

以满足 自身生

长发育的需要
。

少量氮磷钾养分最终会积累在植物体

内
。

另一方面
,

药用植物在生长过程 中
,

根据 自身的遗

传特性和生长代谢规律
,

在植物体 内产生并积 累了特

定的有机活性成分 即有效成分
,

这是植物药发挥药

效的物质基础
。

植物药 内积累的氮磷钾养分与其有效

成分之间是否有关联 这一问题未见研究报道
。

我们

采用灰色系统理论中的关联度分析方法
,

研究 了黄荃

中积累的氮磷钾养分与总黄酮含量之 间的关 系
,

结果

表明
,

它们之间有关联
,

其关联序为氮 钾 磷
。

表明

氮磷钾是影响黄荃质量的一个因素
。

过去人们在对 中药成分进行分析时
,

是把 各种成

分孤立地看待的
。

我们 的研究则深人 了一步
,

为寻找

中药内有关成分之间的相互关 系提供 了方法
,

为研究

中药内化学成分间的协 同作用 提供 了依据
,

具有重 大

的理论意义
。

黄答 中有害元素的分析

川黄茶中砷的形态分析
’

砷是一种对人体有害

的元素
,

它能抑制体内许多酶 的正 常功能
,

对 神经 系

统
、

消化系统
、

心血管系统都有损害
。

砷的毒性与其化

学形态有关
, 、 和 的毒性 比较大

,

而一 甲

基肿
,

和 二 甲基肿
,

的毒性则较低
。

目前东南亚国家和

地 区 对 入 口 中药 砷 含量 有 限量 要求
,

一 般 要求 低 于

昭
。

但单纯对 中药 内砷 含量进行检测 是不全面 的
。

因为砷的危害不仅仅取决 于 中药 内砷含量 的高低
,

更

主要取决于其化学形态
。

我们的研究建立 了对黄芬中

砷的形态进行分析的方法
,

可推广应用于其他中药的

砷形态分析
。

黄荃中铅的测定及水煎过程铅浸出率研究 〕

铅是一种对人体危害极大的重金属元素
,

它对人体各

种组织均有毒害
,

关于铅的毒性机理
,

普遍认为是其抑

制 了体内多种酶 的活性
,

增加 了脂质过氧化
。

目前 东

南亚 国家和地区对人 口 中药铅 含量也有限量标 准
,

一

般要求低于 拼
,

为了安 全用 药
,

对 中药 内铅 含量

进行检测是必要 的
。

考虑到 中医临床用药 的习惯
,

我

们认为
,

研究中药水煎过程 中铅 的浸 出率更有实际意

义
。

我们测定了黄芬及水煎液 中铅 的含量
,

获得 了黄

荃水煎过程中铅浸出率实验数据
,

为进一步评估 中药

内铅的危害
,

提供了依据
。

二
、

中药品种的计算机鉴别

对中药进行鉴定是一项重要而又 复杂 的工作
,

其

目的是鉴别中药真伪
,

确保安全用 药
。

我们建立 了一

种鉴别中药真伪的全新方法 —中药微量元素特征谱

的计算机鉴别法
,

实现了中药鉴定的计算机化
。

选择微量元素作为中药鉴别分类的特征是因为中

门 、、 , , 〔尸 。月 伙 , , , ‘, , , , 。 , , 、。 , , , 〔 , , 。
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药内微量元素的含量及分布与中药品种密切相关
。

不

同种属的药材
,

在进化层次
、

遗传特性
、

生长发育 以及

生理代谢等方面存在着差异
。

因种属不 同
,

药材从土

壤 中选择性吸收各种元素的能力各不相 同
,

其 内微量

元素的含量及分布必存在差异
。

而 同种药材
,

由于具

有相同的生长基 因
,

因生长需要从土壤 中摄取并最终

积累在药材 内的微量元素在种类分布及含量高低上有

一定规律可循
,

这种规律性可作 为中药鉴别分类的依

据
。

也就是说
,

每种 中药都有各 自的微量元素特征谱
。

用计算机处理各种 中药 的微量元素特征谱
,

可 实现 中

药的鉴别分类
,

这正是本研究的创新之处
。

设有 个药材样品
,

每个样品测定 种微量元素
,

这样可 以得到一个 由微量元素组成的 行 列 的数

据矩阵
。

该矩阵反映了诸样品在微量元素含量及分布

上的差异
,

其几何意义是 在 维空 间 中分布着 个

样品
,

同类样品相聚集
,

异类样品相分离
。

这样就把 中

药鉴定这一复杂问题简化为聚类分析的数学 问题
,

通

过计算机处理
,

即可实现 中药的真伪鉴 别
。

我们 已成

功地利用微量元素指纹谱计算机鉴别技术对中药苦丁

茶
、

麦冬
、

贝母
、

三棱进行了品种鉴别
,

其结果与生药学

鉴定完全一致
,

说明本法极为准确
。

苦 丁 茶的品种鉴别囚

苦丁茶为常用 中药
,

具有散风热
、

清头 目
、

除烦渴

等功效
,

治头痛
、

目赤
、

热病烦渴等症
。

目前市场上 商

品苦丁茶的主流品种是冬青科植物拘骨 二 〔。。 “

和 大叶冬 青 二 的叶
。

此

外
,

尚有木裤科植物女贞 乙 。 , , , “ “ , , , 的

叶在我国部分地 区也作苦丁茶药用
,

给药材市场带 来

混乱 我们以 个商品苦丁茶样品为研究对象
,

以药

材中 种元素为分类特征
,

采用模式识别中的非线性

映照法
,

借助于计算机对苦丁茶样品进行 了鉴别分类
。

非线性映照是将多维空 间向二维平面 映照 的技术
,

非

线性 映 照 结 果 表 明
,

个 大 叶 冬 青 二 加

叶样品
、

个拘骨 二 。 叶样

品
、

个女贞 , , 叶样 品分布在

不 同区域 内
,

它们之间能够准确区分
,

说明本法极为可

靠
。

计算机鉴别结果与生药学鉴定是完全一致的
。

用

计算机处理数据
,

方法简便
、

快速
、

可靠
,

特别是适用于

对大批量样品鉴别分类
。

麦冬的真伪鉴别 ’“

麦冬是一种常用 中药
,

具有养 阴润肺
、

清心除烦
、

益 胃生 津 等 功 能
。

目前 市 场 上 常 用 的 商 品 麦 冬
、 一 中国药典 》品

种 和大叶麦冬 。 、 ,’
。

麦冬的鉴定以

往多采用性状和显 微鉴定
。

我们 以 个市售
“

麦冬
”

样品为研究对象
,

尝试 以元素
、

的含量 为分类

特征
,

将其组成最简单 的二维模式平面
,

这样
,

样品被

看成是二维平面上的点
,

同类样品聚集在同一区域
,

不

同类样品聚集在不 同的区域
,

我们可从二维平面上直

接观察到样品的分类
。

结果表 明
,

正 品麦冬与大 叶麦

冬分布的区域明显不同
,

说明本法极为可靠
。

浙 贝母和 川 贝母的鉴别 〔’
、

’ 了

浙贝母和川贝母均 为常用 中药
,

二者作用相似但

又有区 别
。

我们 采用两 种方法进 行 鉴 别 以
、

、 、

为分类特征
,

用 星 区 图法 准确 区 别 浙 贝母

和川 贝母 对
、 、 、 、 、 、 、 、 、

等特征进行灰色关联度分析
,

发现浙贝母
、

川 贝母微量

元素关联序完全不 同
,

进一步采用元素含量均值偏移

度法
,

对浙 贝母和川贝母进行了鉴别分类
。

三棱真伪 的鉴别 〔‘,

三棱具破血行气
、

消积止痛的功能
。

药典品种 为

黑三棱
,

但莎草科植物荆三棱在 国内部分地 区也作三

棱药用
。

我们对 个商品三棱 的微量元素特征用计

算机进行处理
,

可将黑三棱和荆三棱严格区别
。

我们的研究为 中药鉴定提供 了一种全新 的方法
,

实现 了中药鉴定的计算机化
。

用计算机处理中药微量

元素特征谱
,

方法简便快速
、

准确可靠
,

本法特别适合

对大批样品鉴别分类
。

具有广泛的推广应用价值
,

本

法的推广应用将把中药质量研究提高到一个新水平
。

三
、

中药方剂的计算机辅助分析

对中药复方进行方解是一项 重 要 而 又 复杂 的工

作
,

这往往需 由经验丰富的中医药专家来完成
,

不易推

广普及
。

我们研究利用计算机对 中药复方进行解析
,

这是一种新的尝试
。

众所周知
,

中药复方通常由多味中药配伍而成
,

各

饥
、。 , 。。 。 , , ’人。 ‘了 、 , , 。人 “ 。
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味药在处方 中的地位和 作用 有
“

君
、

臣
、

佐
、

使
”

之分
。

君药针对病因
、

病症
,

起 主要 的治疗作用 臣药 的作用

是协助和加强主药的功效 佐药起协同作用
,

或调节主

药的毒性或烈性 使药是引经药
,

是调和 药性 的药物
。

复方之所以发挥疗效
,

必定是方 中诸药综合作用 的结

果
。

也就是说
,

各单味药对 复方 的疗 效都有
“

贡献
” 。

但如何确定各单味药对复方
“

贡献
”

的大小 如何确定

方中诸药的地位和作用 这是一个值得深人探讨的问

题
。

计算机模式分类技术为解决这一 问题提供了新方

法
。

中药的基本特征是其性 味归经
,

性 味归经不 同的

中药
,

其功能和作用也就不 同 性 味归经相近 的中药
,

其功能和作用也相近
。

因此可根据 中药性味归经的异

同
,

将复方中诸单味药分成作用不 同的几个 药群 君
、

臣
、

佐
、

使
。

我们研究 的基本思路是先对 复方 中各单

味药的性味归经定性信息进行量化处理
,

使其转化 为

计算机能够接受的数量化特征
,

然后进行计算机模式

分类运算
,

依此探讨复方的组方规律
。

中药的药性有寒热温凉之分
。

约定性寒者在寒项

下取特征为
,

其余各项 为 性热者在热项下取特征

为
,

其余各项为
,

⋯ ⋯
,

依此类推
。

性平者在寒热温

凉项下均记
。

某些标 以 大寒
、

大热
、

微温
、

微寒的

药物
,

为示 区 别
,

对 大寒
、

大热 者分 别在 寒
、

热 项 下记

微温
、

微寒者分别在温
、

寒项下记
。

药味有酸苦甘辛咸之分
。

约定具有某味者
,

在该

味下取特征 为
,

其余各项 为
。

味微者记
,

以 示

区 别
。

此外
,

淡味
、

涩味不单独 立项
。

淡 附于甘
,

在甘

项下记 涩附于酸
,

在酸项下记
。

归经有 条
。

若某药归 条经
,

则约定在这 条

经下
,

各记
,

其余均为
。

计算机模式分类运算是从计算单味药间的相似系

数 开始的
,

设
, , ,

⋯
, 。、

和
, , , ,

⋯
, 飞

分别

为 和 两 种 中药 的性 味 归 经 数 量 化 特 征
,

则

篙
‘ ’

际 只 几
·

凰碌
。

用相似系数 可构成相似关系

矩阵
,

该矩阵具有 自反性和对称性
,

但不具传递性
。

因此
,

需将相似关系矩阵 改造成等价关系矩阵
‘ ,

为此需做如下合成运算
, · , · ,

⋯
,

当

某一 步 出现 “ “ 时
, “ 便是 等价关 系矩 阵

‘ 。

然后取定一个阑值 入任 〔
,

〕
,

作等价关系矩阵的 入截

矩阵
,

由 入截矩阵分类
。

我们对万 氏牛黄清心 丸
、

小柴胡汤等古方及华佗

再造丸
、

脑得生片等现代方进行计算机方解分析
,

其结

果与传统 中医理论完全吻合
。

说明方法准确可靠
,

具

有实用价值
。

万 氏牛黄清心 丸 的计算机方解分析 〔‘“ 〕

万氏牛黄清心丸源 自《痘疹世医心法 》
。

主治温热

病
,

痰热奎盛
,

邪热 内闭
,

高热神 昏
,

澹语烦躁 以及小儿

高热惊厥
,

四肢抽搐等病症
。

其处方 由牛黄
、

黄连
、

黄

荃
、

桅子
、

郁金
、

朱砂组成
。

方 中 味 中药 的性 味归经

量化特征经计算机模式分类运算后
,

方中药物分 类

①牛黄 ②黄连
、

黄荃
、

桅子 ③郁金 ④朱砂
。

中医理论认为 温热病
,

痰热奎盛
,

邪气 内陷心包
,

内闭心窍
,

致心失其清灵之常
,

窍闭神昏
,

高热烦躁
,

澹

语惊厥
,

四肢抽搐等症
,

治宜清热解毒
,

豁痰开窍
,

清心

安神
。

方中牛黄甘凉
,

清心解毒
,

豁痰开窍
,

为主药 辅

以黄连
、

黄芬
,

桅子苦寒泻火
,

清热解毒
,

助牛黄以泻心

火 配郁金辛 香 去秽
,

豁痰开 窍 朱砂清热镇 心 安神
。

诸药合用
,

共奏解毒泄热
,

豁痰开窍
,

清心安神之功效
。

该方的计算机聚类分析结果与中医组方原则相吻合
。

小 柴胡汤 的计算机方 解分析

小柴胡汤为和解少 阳的代表方
,

其处方 由柴胡
、

黄

荃
、

人参
、

半夏
、

甘草
、

生姜
、

大枣组成
。

按上述方法经

计算机处理
,

最终将方 中诸药分成 类 ①柴胡
、

黄芬

②半夏
、

生姜 ③人参
、

甘草
、

大枣
。

中医理论认 为 少 阳病
,

邪在半表半里
,

邪正相争

则出现寒热往来
,

邪犯 少 阳
,

致 心 烦喜吐
,

不 欲饮食
。

治宜和解少 阳之法
。

方 中柴胡疏解少 阳之邪
,

并有解

热作用
,

黄答能清少阳之热
,

亦为胆经要药
,

两味配合
,

具有和解清热作用
,

是 为主药 辅 以生姜
、

半夏和 胃降

逆
,

治其呕吐 并用 人参
、

甘草
、

大枣益气调 中
,

扶正祛

邪
。

诸药合用
,

和里解外
,

扶正祛邪
,

诸证悉除
。

聚类

分析结果与中医原则组方相吻合
。

华佗再造丸 的计算机方 解分析 〔’ 」

华佗再造 丸是治疗 中风之 良药
,

处方 由当归
、

川

芍
、

红花
、

天南星
、

冰片
、

马钱子
、

吴茱英等组成
。

计算

〔稠 , 泥才尸 , , 二 、 。人 、 心 。夕
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机模式分类结果
,

将 诸药分 为 类 ①川 芍
、

红 花
、

当

归 ②天南星
、

冰片 ③马钱子 ④吴茱英
。

中医理论认为 痕血或痰湿 闭阻经络会导致 中风

瘫痪
,

肌肤不仁
,

手 足麻 木 如 闭阻脉胳
,

气 血 流行不

畅
,

可见 口 眼蜗斜
,

语言不利等
。

治宜活血祛疲
,

化痰

通络
。

方 中川芍
、

红花
、

当归活血祛痕
,

通络止痛
,

是为

主药 辅 以天南星化痰散结
,

祛风止痉
,

冰片芳香走窜
,

清郁热
,

止疼痛 佐 以 马钱子通络散结止痛
,

吴茱英散

寒止痛
。

诸药合同
,

共奏活血祛痕
,

化痰通络
,

行气止

痛之效
。

计算机模式分类结果与中医理论相吻合
。

脑得 生 片的计算机方解分析
’ 〕

脑得生片载于《广东实用 中成药 》
,

系研制方
。

具

有活血化疲
、

疏通经络
、

醒脑开 窍的功效
,

主治脑动脉

硬化
、

缺血性 中风及脑出血后遗症等
。

其处方 由三七
、

川芍
、

红花
、

山植
、

葛根组成
。

计算机模式分类结果将

诸药分为 类 ①川芍
、

红花 ②三七 ③山植 ④葛根
。

中医理论认为 血痕气滞
,

脑脉失养则头晕头痛

血痕内阻
,

脑脉不通则突然 昏仆
,

不省人事
,

伴有 口 眼

祸斜
,

语言不利
,

半身不遂等症
。

治宜活血祛痪
,

疏通

经脉
。

方 中川芍
、

红 花活血祛癖
,

通 络止痛
,

为主药
。

辅以 三七散疲止血
,

消肿定痛 山植行气散疲 配 葛根

解肌通络
。

诸药合用
,

共奏祛痕血
、

通脉络之效
。

上述研究的实效效果是理想的
。

运用计算机研究

中药的质量和中药复方的组方规律
,

是 中药走 向现代

化的一个方向
,

其应用前景广阔
。
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上接 页 物的复兴方兴未艾
,

它是全球
“

绿色
”

浪潮的组成部分
。

成分
,

按物理或物理化学性 质可 区分 为不 同的组 分
。

其主 旨是 回归 自然
、

保护生态
、

反对污染
。

其范围远不

比如利用不 同树脂柱对于植物提取液的吸附或交换的 止人类用药
,

还包括农业用药 植物农药
,

甚至植物洗

差异
,

完全可 以将之区分成不 同的组分段
。

涤剂
,

植物肥皂
。

与成分研究方法相 比
,

组分研究方法一方面可 除 我国地域辽阔
,

地貌复杂
,

气候多样
,

物种繁多
,

是

去植物中的高吸湿性成分和有害成分
,

同时浓集有效 药用植物物种资源的大国
。

中华文明与植物药有特殊

成分
,

从而制成高浓集度的高含量制剂
,

体现了高技术 的关系
,

有着博大精深的中医药体系
。

但是
,

我们的资

的特点
。

另一方面
,

它是混合物
,

而不是单体
,

在混合 源优势和历史优势在现实 中几乎没有显示 出来
。

比

物中一部分是 已知的有效成分
,

另一部分是未知 的可 如
,

目前的国际植物药用制品的 亿美元年贸易额

能有效的成分 故称之为
“

灰箱
”

方法
。

植物化学的历 中
,

我国只 占 左右
,

个 中原 因除了技术差距之外
,

史实践一再证明
,

那部分未知 的成分 中常常有更本质 更有意识的差距
,

即我们需要有更多 的现代植物药意

的成分
。

识
。

中药企业更需要有现代植物药意识
,

因为
,

现代植

我们认为
,

现代植物药的工业方法应 以组分法 为 物药数 目不多
,

这是一个充满商机的新兴领域
,

有着许

主
,

研究方法应 以组分法和成分法并重
。

多待垦之地
。

六
、

我国急需现代植物药意识 责任编辑 陈文凯

目前
,

世界上植物药 以及更广泛意义上 的天然药

饥 记 。 以 入 卿 几‘刁亡 。 认 “ 。


