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世界科学技术一中医药现代化 ★组分中药系统研究

中药信息数据 系琉构建

口薛兴亚 徐 青 章飞芳 梁鑫森 中国科学院大连化学物理研究所 大连

摘 要 针对组分中药的 系统研究需要和 目前中药数据库的不足
,

本文设计构建 了既包含中药

基本信息
、

又包含化学及生物学表征等现代研究数据
,

以及对海量数据进行存储
、

管理和知识挖掘的

中药信息数据系统
,

阐述了中药信息数据系统的构建步骤
、

中药信息数据岸的结构与关系图
、

中药信

息数据管理 系统和中药信息数据处理系统的功能等
,

为中医药现代化开发强有力的信息工具提供了

理论指导
。
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中药是我国的传统用药
,

为人类健康已经发挥而

且还将继续发挥巨大作用
。

随着我国加人
,

国外

医药公司纷纷争抢中国市场
。

如何应对挑战
,

利用我

国在中药应用方面的优势
,

在中医药理论的指导下
,

加速中医药现代化
,

研制
“

高效
、

安全
、

稳定
、

可靠
”

的

现代中药成为我国药物研究与开发的重要方向
。

组分中药的系统研究为中医药现代化开创了一

条既基本符合中医理论
、

又与国际市场接轨的研究

思路 从方剂
、

中成药
、

药材等原材料人手
,

发展高效

高选择性分离材料
,

采用系统分离方法制备大量的

中药标准组分
,

通过系统化学表征和系统生物学表

征剖析其化学物质基础和作用原理
,

筛选功能组分
,

开发现代中成药
、

现代中药和组分中药闭
。

组分中药的系统研究将产生海量 的数据信息
,

包括方剂
、

中成药
、

药材等的基本信息
,

以及分离材

料的合成信息
,

系统化学和生物学表征方法及表征

数据
。

而且
,

组分中药的系统研究是一个长期过程
,

涉及的中药对象也逐渐积少成多
,

因此
,

研究过程中

的数据积累甚为必要
。

目前
,

虽然已有一些中药方面

的数据库。闷
,

但由于缺乏系统设计
,

功能大多比较单

一
,

尚不能完全满足组分中药的系统研究需要
。

鉴于此
,

我们拟构建中药信息数据系统
,

收集和

管理组分中药系统研究与开发过程中产生的大量数

据信息
,

以化学计量学方法对中药化学和生物信息

进行分析和表征
,

为制定药材和标准组分质量控制

提供依据
,

为高效
、

深人研究 中药药效物质基础
、

进

行组分中药开发提供信息支撑平台
。

一
、

总体设计

组稿 日期 以巧刁 刃

修回 日期 二 以拓闷 一

中药信息数据系统既包含丰富的自然信息和历

中国科学院知识创新工程重要方向项 目 一 一 基于现代理论和技术的复方中药系统研究
,

负责人 梁鑫森 国家自然科学塞金重

点项 目 中药药效组分的指纹图讲分析的方法研究
,

负责人 梁逸首
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史研究数据等基本信息
,

还包括化学及生物学表征

等现代研究数据
,

以及对海量数据分别进行存储
、

管

理和知识挖掘的中药信息数据库
、

中药信息数据管

理系统和中药信息数据处理系统
,

通过对海量信息

的收集与加工
,

最终形成有价值的新信息和新知识
,

基本的构建步骤如图 所示
。

二
、

中药信息数据库

中药信息数据库是整个中药信息系统的基础
,

它是中药信息数据管理系统的主要操作对象
,

是中

药信息数据处理系统的数据来源
,

是 中药质量控制

系统的评判依据
,

其结构如图 所示
。

中药信息数据

库包括组分 中药系统研究所涉及的各方面数据
,

如

方剂
、

中成药
、

药材的基本信息
,

分离材料合成方法
、

系统分离方法
、

系统化学表征方法
,

以及相应的系统

化学表征
,

如质谱
、

紫外
、

色谱
、

核磁
、

傅里叶红

外 光谱等现代信息
,

和系统生物学表征数据
,

也包括中药数据处理系统所产生的有价值数据
,

如

黄酮
、

生物碱
、

⋯⋯
、

有机酸等同系组分的色谱规律

和质谱规律等
。

中药信息数据库采用大型面向对象的关系数据

库进行设计
,

其数据库关系如图 所示
,

按照组分中

药的研究路线
,

依次创建由方剂
、

药材
、

中成药构成

的基本信息库
,

分离材料方法库和系统分离方法库
,

标准组分库和功能组分库
,

包含分析方法库
、

化学表

获取方剂
、

中成药
、

药材的基本信息
,

系统分离和系

统化学表征等现代信息数据
,

以及分离材料合成方

法
、

系统分离方法
、

系统化学表征方法等方法信息数

据
。

完成信息数据的质量管理

构建信息数据的质量标准
,

对基本信息数据
、

现

代信息数据
、

方法信息数据的进行质量评价
。

完成数据存储管理

选择适 当的信息数据存储方式
,

设计方便
、

高

效
、

准确的信息数据存储接 口
,

实现基本信息数据
、

中中药信息数据系统统

基基本信息息

海海量的数据信息息

中中药信息数据库库

中中药信息数据管理系统统

中中药信息数据处理系统统

新新信息
、

新知识识

图 中药信息数据系统构建步骤

征库
、

生物学表征库
、

临床评

价库的系列表征库
,

以及现代

中成药库
、

现代 中药库
、

组分

中药库组成的产品库
。

方剂
、

中成药
、

分离材料
药材基本信息 洽成方法

系统
离材料
系统化学
表征方法

谱
据 数据

色语
数据 数据

万
,

数据
系统生物学
表征数据

三
、

中药信息数据管理系统

中药信息数据管理系统

主要承担中药信息数据库的

数据维护任务
,

其功能如图

所示
。

完成信息数据的获取

置缪
确定信息数据的来源

,

并

同系组分色谱规律
·

黄酮
·

生物碱
中药信息
数据库

同系组分质谱规律
·

黄酮
·

生物碱

·

有机酸
·

有机酸

中药信息数据
处理系统

中药信息数据
管理系统 中药质蚤控制系统

圈 中药信息数据库结构
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现代信息数据
、

方法信息数据的存储
。

完成信息数据序维护与管理

实现信息数据库的数据备份
、

更新和系统维

护功能
。

完成信息数据处理 系统维护与管理

实现对信息数据的处理方法 以及处理后所

得到信息数据的管理和系统维护功能

完成质量控制 系统维护与管理

实现对质量控制系统的标准和方法管理和

系统维护功能
。

四
、

中药信息数据处理系统

中药信息数据处理系统在于对海量 中药信

息数据的深层次挖掘
,

为科学
、

准确地阐释组分

中药的物质基础和作用原理提供强有力的分析

工具
,

所设计该系统的六大功能示于图
。

完成色谱信息数据处理

实现色谱保留参数计算
、

保留值预测
、

重叠

峰解析
、

峰形规律回归等数据处理
,

并采用相关

结果进行色谱条件的仿真优化
、

结构与保留的

相关性研究
。

完成中药信息数据比较
实现色谱

、

质谱
、

核磁
、

红外
、

紫外等谱图的

比较功能
,

为中药的指纹谱质量控制
、

未知成分

的结构鉴定提供支持
。

完成质语数据处理
根据测定质谱数据

,

优化质谱分析条件
,

剖

析已知成分的质谱裂解规律
,

预测可能结构的

中药同系成分的质谱裂解方式
。

完成光谱信息数据处理

对氢谱
、

碳谱
、

红外和紫外光谱数据进行处

理
,

从中提取特征表征数据
。

完成化学 生物信息数据关联
将中药标准组分的组成或谱图信息与其生

物活性数据进行关联
,

考察组分中药的药效物

质基础和生物作用原理
。

完成多维数据处理

实现对二维高效液相色谱
、

二维毛细管电

〔肠淑
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泳
、

二维超高效液相色谱 气相色谱
、

二维气相色谱数

据的处理功能
,

包括体积积分
、

多维保留参数计算
、

多维峰形规律回归
、

多维操作条件优化等功能
。

五
、

结 语

据系统
,

该系统包含 中药信息数据库
、

中药信息数据

管理系统和中药信息数据处理系统等部分
,

通过对

海量信息的收集与加工
,

最终形成有价值的新信息

和新知识
。

组分中药的系统研究将涉及大量关于方剂
、

中

成药和药材的基本信息数据
,

并产生分离材料
、

系统

分离
、

系统化学表征
、

系统生物学表征方面的海量现

代信息数据
。

目前
,

中药数据库以药材或方剂的基本

信息 包括中药化学结构信息 为主
,

也涌现出一些

包含色谱及质谱等现代信息的数据库系统
,

但由于

缺乏系统设计
,

功能大多比较单一
,

尚不能完全满足

组分中药的系统研究需要
。

因此
,

针对性地设计了既

包含丰富的 自然信息和历史研究数据等基本信息
、

又包含化学及生物学表征等现代研究数据
,

以及对

海量数据进行存储
、

管理和知识挖掘的中药信息数
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钟甫山晚创卜学木发傀问皿的关健在体制
“

学术道德问题的关键在体制
,

钟南山院士在接受中国青年报记

者采访时说
。 ‘

比如一些学院规定
,

某些学科的学生要获得博士学位
,

就必须在读博士的三年时间里在国际科学权威杂志上发表文章
。

这意

味着
,

第一年就要有成果
,

第二年投稿
,

第三年发表
。

这几乎是不可能

的
。
因为博士第一年主要是打基础

。

一些实验室也遥着科研人员出文

起急了做不到
,

就容易造假
。 ’

钟南山院士认为
,

现在的评审制度也存在问题
。

各种评奖
、

评审都

由政府部门组织进行
,

比如国家科技进步奖由科技部来评
。

政府操作

带有行政色彩
,

容易有人际关系等因素的干扰
,

影响评审的公正性和

权威性
。

申请基金也存在这样的问题
。

他建议
,

专业评审应由专业学术

委员会承担起来
。

钟南山院士说
,

有关部门
、

地方政府应对科学研究宽容一些
,

因为

科学研究可能失败
。

现在一些部门
、

地方将科研成果与政绩挂钩
。

理着

科研人员早出
、

快出成果
。

这是不正常的
。

过分拔高
,

不利于科技人才

的成长
。

像韩国黄禹锡造假
,

就与政府过高的期望所形成的压力有关
。
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