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摘 要：中药药性理论是中医药理论体系中的重要组成部分，中药药性理论的物质基础研究一

直是中医药科学研究领域中的热点，也面临一些困境。本文在中药药性“性-效-物质三元论”假说基
础上，进一步探讨中药药性及其成分结构之间的关联关系，提出中药“性-构关系”研究的构想，讨论
在分子结构层次利用系统论的思想与信息论的科学方法从宏观角度解析中药药性，以期从中药“性-
构关系”研究中探索寒热药性成分要素表征体系的构建，并对其研究方法做了分析。研究结果显示，

Gibbs Free Energy等结构参数与中药寒热药性间存在非常强的关联关系，提示中药药性与相关成分
的结构之间可能存在一定的关联关系，从中药“性-构关系”探索构建寒热药性成分要素表征体系值
得进一步深入研究，可以为中药药性理论现代研究和科学诠释探索一条新的思路。
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中药药性理论是中医药理论体系中的重要组成

部分，中药寒热药性理论是中药药性理论的核心，对

指导中药的临床应用具有重要意义。《本草经集注》

记载“其甘苦之味可略，有毒无毒易知，惟冷热须

明”，突出寒热药性的重要性，中药药性理论的现代

研究已成为中医药科学研究的热点与前沿[1]。前期我
们提出中药药性“性-效-物质三元论”假说并开展了
相关研究工作，以探讨中药寒、热药性的物质基础及

其性效发生机制，建立符合现代科学认知规律的寒

热药性表征体系，此项研究获得了国家重点基础研

究发展计划（“973”计划）的资助 [2]。本文旨在中药药
性“性-效-物质三元论”假说基础上，进一步探讨中
药药性及其成分结构之间的关联关系，以期在分子

结构层次构建中药寒热属性表征要素及其科学体

系，达到以现代科技语言科学揭示中药药性理论的

目的，为中药药性理论现代研究探索一条新的思路。

一、中药“性-构关系”研究构想的提出及其内涵
中药药性“性-效-物质三元论”假说认为，决定

中药寒热药性的主要依据是药效，决定药效的是中

药所含物质成分，因此，决定中药药性的物质基础是

中药所含物质成分，开展中药寒热药性物质基础研

从中药“性-构关系”探索构建寒热药性
成分要素表征体系的研究构想元
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究，探寻可调治不同层级寒热证候的相应中药组群

表征寒热药性属性的物质基础共性特征及其规律，

是揭示中药药性理论科学内涵的途径之一[2~3]。
根据中药药性“性-效-物质三元论”假说，决定

中药药性的物质基础是中药所含物质成分，而中药

的物质成分是由多种不同含量的化合物所组成的，

化合物的结构决定其生理活性。Crum -Brown 和
Fraser提出化合物的生理活性 椎，可用化学结构 c 的
函数表示，即公式（1），这种结构与活性之间的关系
被后来众多的 QSAR（定量构效关系）实验所验证[4]。

椎=f（c） （1）
结合中药药性“性-效-物质三元论”假说和公式

（1），我们可以推论，化合物的结构特性决定其药效，
药效表征药性，因此中药药性的物质基础很可能与

其成分中的某些特定结构具有一定程度的关联关

系，亦即不同中药的不同成分可以有相同或相似结

构，相同或相似结构可以产生相同或相似药效，相同

或相似药效表征相似或相同的药性。如此我们设想，

是否可以用中药中物质成分的结构来表征中药药性。

但是中药药性理论属于博物传统思维的认识，

强调整体联系，重视宏观，而分子结构属于数理传统

认知范畴，强调精确与深入，重视微观层次，博物传

统下形成的中药药性理论，与数理传统主导的分子

结构能不能融合，如何进行融合[5]？
从系统论思想方法出发也许能找到两者的融合

点，系统论认为世界上任何事物都可以看成是一个

系统，系统是普遍存在的，把所研究和处理的对象当

作一个系统，整体性、关联性、等级结构性、动态平衡

性、时序性等是所有系统共同的基本特征，分析系统

的结构和功能，研究系统组成要素的相互关系和变

动的规律性，认识系统的特点和规律，利用这些特点

和规律去控制、管理、改造或创造一系统，调整系统

结构及各要素关系，使系统达到优化目标[6]。
系统论的核心思想是系统的整体观念，这一点

与中药药性理论强调整体的思想是一致的，如果把

中药药性理论看作一个系统，分子结构看成是系统

中的组成要素，那么是否可以利用系统论的研究方

法与技术，通过对分子结构构成、关联关系和变动规

律性的研究来认识中药药性理论系统的特点与规律？

系统论的方法与技术涉及到控制论、信息论、运

筹学和系统工程等领域，其中信息论是运用概率论

与数理统计的方法研究信息、信息熵、通信系统、数

据传输、密码学、数据压缩等问题的应用数学学科。

根据概率论理论[7]，如果事件 X与事件 Y不能同时发
生，但是可以同时都不发生，称 X与 Y 互不相容，可
以看成是一个互斥事件；对于互斥事件 X的发生概
率 P（X）的计算，如果能找到一个相关的完备事件组
A1，A2，...，An，而且可以将 A1，A2，……，An看作是导致
事件 X发生的原因，那么事件 X 的发生概率可以表
示为式 2，即全概率公式：

P（X）=
n

i = 1
移P（A i）P（X |A i） （2）

其中 P（A i）是这些原因发生的概率，又称先验

概率，是已知或容易求出的，而 P（X |A i）是一个条件

概率，表示在事件 A i 发生的条件下，事件 X 发生的
概率。

中药药性寒性与热性不能在同一种中药中出现，

但有可能寒性和热性都不出现（即平性中药），所以

中药的寒热药性可以被看作是互斥事件，中药成分

的结构是中药药性的物质基础，可以看作是导致药

性事件发生的原因，因此可以把中药成分的结构 C1，
C2，…Cn 当做一个完备事件组，那么根据全概率公
式，中药药性事件（如寒性 H）发生的概率 P（H）可以
表示为：

P（H）=
n

i = 1
移P（Ci）P（H |Ci） （3）

根据以上的推论，我们提出中药“性-构关系”研
究构想，即从系统论的基本思想出发，利用信息论的

方法与技术，在分子结构层次研究中药药性理论与

中药成分结构的构成特点及运动规律之间的相关关

系，寻求并确立适用于中药药性理论系统的原理、原

则和数学模型，并利用这些特点和规律来表征、控

制、管理、改造药性理论系统，使药性理论系统达到

优化目标（见图 1）。
二、中药“性-构关系”的研究方法

要研究中药药性理论与中药成分结构的构成特

点及运动规律之间的相关关系，既要重视博物学指

导的中医药传统研究方法，又要重视数理学指导下

的现代实验研究方法，并用信息论的方法与技术将

两者加以融合。

1. 中药药性的文献研究
中药寒热药性的判定往往是依靠临床医家通过

对中药临床效应的观察而进行判定，存在很大的主
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观意识，导致一部分中药的寒热药性文献记载不统

一，医家对同一味药的药性存在争议。

这个问题在我们的前期研究中已经被注意。我

们认为，中药药性是前人在长期医疗实践过程中对

药物各种性能及其疗效的了解与认识的不断深化，

进而加以概括和总结逐步形成的，是由经验上升为

理论的科学模式形成过程。要想验证经验科学所形

成的结论的正确性，必须回到经验科学的原始材料

中去，对其进行系统梳理和整合。在扎实的文献研究

基础上，从纷繁的历代本草学著作所记述药性记载

中，理出科学的药性理论思想体系，确立起个药科学

合理的药性经验表征要素，正本清源，才能托举起现

代研究的尖端科研，否则，中药药性理论现代研究便

无从谈起，即使开展也必将无功而返。因此，我们的

研究工作首先便是系统整理古今相关文献资料，将

现代数据分析技术和传统中医文献研究方法相结

合，系统研究中药药性文献数据，先行合理界定个药

寒热药性属性，构建起传统经验要素和外观性状要

素表征体系，为接下来的相关研究打下坚实的基础，

确保研究内容的真实性和研究结果的科学性。

2. 分子结构参数的表征研究
分子结构的表征（Molecular structural character原

ization, MSC）是中药“性-构关系”研究的一个核心
环节。

化合物结构信息包含：对特定性质有贡献的特

殊功能基团的存在；分子中原子的空间位置和相互

联系；化合物的电子、立体结构和物理化学性质等。

无论是化合物的局部特征（如特殊的功能基团），还

是总体特征（如分配系数、偶极矩和电离势等），对于

表达化学结构都十分有用。考察结构特征最好的方

法是进行严格的理论计算（量子化学、分子力学和分

子动力学）方法，概括起来有如下几类结构参数：淤
基团取代常数和其它物理化学参数；于结构碎片，包
括各种代表化学结构的碎片符号，最简单的结构碎

片是利用分子中不同位置上的取代类型来表示的；

盂拓扑参数，例如化学图连接矩阵（连接表）以及以
此为基础而产生的更易处理的结构表示式；榆量子
化学、分子力学和分子动力学等参数，如最高轨道占

有能量、最低轨道占有能量、分子静电势、键的伸缩

能、键角弯曲能等；虞立体结构参数，包括理论估算
和实验测得的化合物的几何构型等；愚指示变量[8]。

对于中药“性-构关系”研究可以采用 3 种方法
来描述化合物的结构信息，一是以中药成分的分子

式为基础，根据实验测定的经验常数描述化合物的

电性、立体和疏水等方面的特征[9]。但由于这种方法
本身的经验性和局限性，加之实验量测误差等原因，

其在中药“性-构关系”研究中的应用可能会受到了
一定的限制；二是应用量子化学和分子力学等方法

对中药成分分子进行精确计算，以了解分子结构的

全部信息，该方法可对化合物的电子结构和立体结

构等性质作出精确计算，所得参数具有物化意义明

确，理论性强，且不依赖实验等优点[10~11]。但是对于中
药中的生物大分子来说，该方法计算复杂，耗机时间

长，使得其在中药“性-构关系”研究中的应用亦会受
到一定限制；三是拓扑学方法，它直接产生于化合物

的分子结构，即从中药化合物分子结构的直观概念

出发，采用图论的方法以数量来表征分子的结构，无

须实验测定，计算方法也较为简便，如 Winer 指数、
Randic指数即和 Balaban指数等。与上述两种方法相
比，拓扑学方法具有其独特的优越性，即简便性和有

效性，然而拓扑学方法具有物理化学意义不明确，可

解释性较差等缺点[8]。
因此，如何对化合物进行结构的表达，使之能够

尽可能多地反映化合物与中药寒热药性相关的结构

信息，对于中药“性-构关系”研究的成败具有举足轻
重的作用。对此，我们的构想是 3种结构表征方法同
时进行，相互补充，同时结合 3D、4D 甚至是 5D结构
参数，尽可能完整的保留中药化学成分的结构信息。

3. 概率理论计算方法与关联规则挖掘技术
要将中药药性理论与分子结构的关联关系完美

表达出来，需要利用信息论相关的技术与方法，如全

概率计算公式与关联规则挖掘技术。

在中药药性理论与分子结构全概率计算公式
图 1 中药药性“性-构关系”研究构想图示

药性

中药

药效 物质

成分 1
成分 2
成分 i 结构 i

基 础
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（3）中，P（Ci）是先验概率，计算相对比较简单，可以利

用直接计算法计算，即：

P（Ci）= m
n （4）

其中 m是结构 Ci 出现的频数，n是总的频数，亦
即累计频数。

P（H|Ci）是条件概率，是指在结构 Ci 发生的条件

下，药性 H发生的概率，与关联规则中置信度（Confi原
dence）的概念十分类似。

关联规则挖掘技术源于对购物篮数据的分析，

主要分析购物篮中不同商品之间的关联关系，也就

是分析顾客购买一种商品，会同时购买另外一种商

品的概率，后来引申为挖掘事物之间的关联程度。关

联规则中需要明确的参数是支持度（Support）和置信
度(Confidence)。支持度（Support）是训练集中前提条
件（规则中的“if”部分）为真的记录的百分比，亦即包
含前项的记录数与总的记录数的比值，主要是测量

关联规则的普遍性；置信度（Confidence）是前提条件
为真的记录中结论也为真的记录所占的百分比，亦

即包含前项 A也包含后项 B的记录数与所有含 A的
记录数的比值，主要是测量精确度，即可信度的[13~15]。

如果将一种中药看做一个购物篮，把中药的药

性和成分结构参数看做是购物篮中的商品，将中药

中成分结构要素看作关联规则的前项，中药药性看

做关联规则的后项，那么 P（H|Ci）就等于关联规则的

置信度，置信度求值，对于定性资料，即字符型资料

来说，可以利用 Agarwal [15]提出的 Apriori 算法；对于
计量资料，即数值型资料，可以利用广义规则归纳方

法来计算置信度，亦即 P（H|Ci）。

利用关联分析不但可以完成中药寒热药性成分

要素表征体系的构建，还可以挖掘中药的药性和成

分的结构参数之间关系，即发现中药中的化学成分

结构参数与中药药性的关联关系强弱，从而找出与

药性强相关的化学成分结构参数特征，以筛选与药

性相关的物质群，再用线性或非线性方法研究中药

性-构关系函数，进一步完善中药寒热药性表征体系
的构建。

三、从中药“性-构关系”探索寒热药性
成分要素表征体系的构建

中药物质成分主要包括初生物质、次生物质以

及无机成分，这些成分含量、比例与寒热药性间的关

系及其规律性构成了中药寒热药性成分要素表征体

系；中药成分十分复杂，其中可能体现药性寒热性质

的物质群结构与中药寒热性质相关的物质组成因素

及其规律性，是中药药性成分要素的基础要件及其

体系框架。

中药药性事件（寒性，热性或平性）的发生是与

中药中不同成分结构密切相关的，其药性事件发生

的概率 P（H）可以通过中药中所有成分结构 Ci 发生

的概率 P（Ci）（先验概率）与结构 Ci 发生条件下药性

H 发生概率 P（H|Ci）（条件概率）的乘积之和计算得

来，可以用中药药性相关成分结构要素来表征中药

的药性。在公式中 P（H）=
n

i = 1
移P（Ci）P（H |Ci），Ci表征可

能体现药性寒热性质的物质群结构，是中药寒热药

性的成分要素，P（Ci）与 P（H |Ci）是与中药寒热性质相

关的物质组成因素、相互关系及规律性，而
n

i = 1
移P（Ci）P

（H |Ci）构成中药寒热药性成分要素表征体系。

在
n

i = 1
移P（Ci）P（H |Ci）体系中，强调的不是单一化

学成分的单一效应，而是具有药性成分要素结构特

征的多成分的协同作用，重视的是中药整体成分的

整体效应，既强调微观的结构参数，也强调宏观的整

体统一，兼顾博物传统的整体联系和数理传统的精

确深入，保持中医传统特色，符合中医理论的科学思

维特征。

四、中药“性-构关系”初步研究
在我们对中药“性-构关系”的初步研究中发现，

中药成分结构参数中的 Polar Surface Area、Gibbs
Free Energy 以及 Boiling Point 等参数和中药寒热药
性具有非常强的关联关系。其中 Gibbs Free Energy
大于一定数值时（正值）中药药性表征为热性的概率

非常高，Gibbs Free Energy小于一定数值（负值）时中
药药性表征为寒性的概率非常高。吉布斯自由能

（Gibbs Free Energy）又叫吉布斯函数，是热力学中一
个重要的参量，是指在等温等压过程中，除体积变化

所做的功以外，从系统所能获得的最大功，即公式

（5）所表示的；换句话说，在等温等压过程中，除体积
变化所做的功以外，系统对外界所做的功只能等于

或者小于吉布斯自由能的减小[16]。
驻G=驻H原T驻S（Kj/mol) =U-TS+Pv=H-TS （5）
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Hypothesis on Building of Chemical Constituent Element System of Cold-Heat Nature Based on Study of
"Nature-Structure Relationship" of Traditional Chinese Medicine

Fu Xianjun, Wang Peng, Wang Zhenguo
(School of Information Management, Shandong University of Traditional Chinese Medicine, Jinan 250355, China)

Abstract: Nature theory of Chinese herbal medicine is a major constituent part of traditional Chinese medicine
(TCM) theory. Modern study on nature theory of Chinese herbal medicine has been turned into a hotspot and lead鄄
ing edge in the research field of TCM. The hypothesis of "Nature -Structure Relationship" of TCM was proposed
based on the hypothesis of "Nature-Effect-Material Trialism", so as to build the Chemical Constituent Element Sys鄄
tem (CCES) of cold-heat nature. Technical problems in the study of "Nature-Structure Relationship" were analyzed
and the resolve methods were also discussed. A preliminary study implied that some Molecular Structural Characteri鄄
zation (MSC), such as Gibbs free energy, showed strong relationship with cold-heat nature of the herbals in the
study. It proved that a functional relationship may exist between herbal medicine and MSC of its chemical con鄄

U 是系统的内能，T 是温度，S 是熵，P 是压强，v
是体积，H是焓。

也就是说，化合物的吉布斯自由能越大，可以对

外界（机体）所做的功也越大，产生的热量越多，而可

能表征为温热药性；而当化合物的吉布斯自由能是

负值且小于某一数值时，化合物对外界（机体）所做

的功也可能是负值，可能通过吸收热量而表征为寒

凉，这种结果与盛良提出“中药的化学成分是中药四

性的物质基础”的观点互证，盛良认为中药的寒热温

凉四性反映了物质在化学反应中电子得失（包括偏

移）的能力，一般说来给出电子而吸收能量者为寒

凉，得到电子而放出热量者为温热[17~18]。这些研究结
果尚需进一步验证，但是至少提示中药药性与中药

相关成分的结构之间存在某种可以量化的函数关

系，与我们的构想是一致的，因此从中药“性-构关
系”探索构建寒热药性成分要素表征体系的研究值

得进一步深入研究。
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stituent. It implied that CCES of cold-heat nature can be built based on the study of "Nature-Structure Relation鄄
ship". The study of "Nature-Structure Relationship" may explore a new research approach for the study and scien鄄
tific explanation of nature theory of Chinese herbal medicine.
Keywords: Chinese herbal medicine, cold-heat nature, Nature-Structure Relationship, chemical constituent element
system
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