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中药有效成分族群辨识研究概况＊
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摘 要：中药有效成分族群辨识研究是在中医理论指导下，以临床疗效为指引，在充分整合中医

药学、生物学、化学和信息学等多学科的理论方法、技术和研究成果的基础上，高效、快速地发现活性

较强的单一有效成分，揭示中药多组分及多靶点的作用机理和整体疗效。现阶段的中药有效成分族群

辨识技术主要包括了亲和色谱层析技术、生物芯片技术和信息技术等。本文对该技术的研究背景和常

用技术进行了综述，并展望了下一步的研究方向。
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中药防治疾病的科学内涵是其所含的多种活

性物质作用于多个靶点，通过多个途径发挥的调整

整合作用。随着中药物质基础研究的不断深入，越

来越多的化学、生物学、药学研究技术被引入其中，

发展了多类中药有效成分族群辨识技术 [1]。如以分
析技术为核心的亲和色谱层析技术，以生物技术为

核心的蛋白芯片、基因芯片等组学技术，以及以信

息技术为核心的“中药有效成分族群辨识信息技

术”等。本文综述了中药有效成分族群辨识技术的

研究背景和常用技术，着重对中药有效成分族群信

息辨识技术进行了概述，并进一步展望了下一步的

研究方向。

一、中药有效成分族群辨识研究背景

针对中药的复杂性，基本搞清楚其发挥疗效的

物质基础与其防病治病的作用机理，将对中药产品

的研究开发、工艺优化、质量控制、疗效评价以及实

现中药的现代化、国际化产生重要影响。因此，全面

分析中药物质基础研究现状和存在问题，建立中药

物质基础研究的高效技术平台，不仅是中药行业发

展的紧迫任务，而且是国家发展有特色医药产业的

关键问题之一。

目前，用于中药物质基础研究方法主要是借鉴

了化学药和植物药的模式，其基本过程是分离纯

化、活性筛选，方剂活性追踪与有效成分发现，以及

高通量、高内涵筛选等。这些研究模式或具有高效、

快速的特点，或强调了对中药物质基础的研究以临

床功效为出发点和落脚点，获得了大量中药化学成

分、结构及其活性信息，成绩斐然。然而，随着研究

工作的深入及对中药发挥药效作用的科学认识，这

些方法已不能全面地探知中药复杂体系中的奥秘。

因此，整合中医、中药、生物、化学、信息等众多学科
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的相关知识和方法，建立可体现已有研究模式优势

特色的中药物质基础研究技术，必将促进中药学的

技术革新和学科进步。

中药有效成分族群辨识研究正是在这一背景

下提出，该技术是在中医理论指导下，以临床疗效

为指引，运用数学、化学、生物学、分子模拟等技术

方法，获取、处理、存储、共享、分析和解释中药各类

信息，旨在高效、快速地发现活性较强的单一有效

成分，揭示中药多组分及多靶点的作用机理和整体

疗效。其研究的主要内容包括完善中药有效成分族

群辨识技术、建立相关中药信息数据库、发现中药

有效成分族群、研究中医药与人体复杂系统的交互

作用机制、探索中药基础理论的现代诠释等。中药

有效成分族群关键技术不仅可为解决当前中药物

质基础研究效率低、漏筛严重等问题，还可为中药

药性和配伍理论的研究、中药新药创新能力的提

高、中药产品的质量控制和临床应用等问题提供技

术平台。

二、中药有效成分族群辨识常用技术

现阶段的中药有效成分族群辨识技术主要包

括亲和色谱层析技术、生物芯片技术和信息技术

等。由于三者所基于的理论基础和应用方法技术不

同，特点各异，取得的研究成果类型不同，如亲和色

谱层析技术，可将与生物分子具有亲和力的中药活

性成分进行有效的分离；蛋白芯片、基因芯片等组

学技术，可将能调控基因、蛋白等生物分子活性的

中药有效成分进行快速的鉴别等。

1. 基于分析技术的中药有效成分族群辨识
生物色谱技术（Biochromatography）是以适当的

生物体系（包括生物膜、活性细胞、受体蛋白、核酸

等）为分离器，以生物选择性为基础，结合色谱技

术，将中药化学成分中具有特定生物活性的化合物

进行分离、结构鉴定或定量分析。此技术将生物体

系的高度靶向筛选特性以及色谱的强大分离能力

集于一体，是一类化学成分-效应-作用机理联动的
中药有效成分族群辨识技术，具有专一、快速、高效

的特点。

现在常用的生物色谱技术是亲和色谱（Affinity
Chromatography, AC），是利用酶、抗原、核酸、蛋白等
与基质组成亲和吸附剂，或以对所选目标分子具有

高度亲和性及选择性的聚合物材料为亲和吸附剂；

依据蛋白质等生物大分子或聚合物材料通过范德

华力、疏水力、空间和静电相互作用与目标分子特

异、可逆地结合在一起的特性；将中药或方剂中的

有效成分从复杂的混合物中有选择性的、可逆的截

获，从而达到辨识的目的 [2, 3]。
亲和色谱技术在中药有效成分族群辨识研究

中已取得了一定的成果，如用血管紧张素转化酶

（Angiotensin Converting Enzyme, ACE）作为固定化配
基，对向日葵和油菜籽中具有 ACE 抑制作用的肽类
成分进行分析 [4]；利用所制备的对抗肿瘤活性化合
物哈尔明及哈马灵具有强亲和性的分子烙印聚合

物，对骆驼蓬种籽中的抗肿瘤活性成分进行了分离

鉴定 [3]。
生物色谱技术与利用理化性质进行色谱分离

的传统研究不同，该技术是以具有相同生物效应的

中药有效成分族群为研究对象，能有效、深入地研

究中药有效成分族群间的功效关联性；选择多个

生物体系共同结合于同一分离器中，即可表达中

药有效成分族群作用多环节、多途径和多靶点的

作用特点。生物色谱法是一种非常有前景的中药

药效物质基础研究方法，其应用于中药有效成分

族群研究所面临的关键技术问题为针对中药化学

成分的结构复杂性和多样性特点，如何制备适宜

的亲和吸附剂。

2. 基于生物技术的中药有效成分族群辨识
生物芯片（Biochip）是采用光导原位合成或微

量点样等技术，将生物大分子（如基因、蛋白、细胞、

组织等）有序地固化于支持物（如玻片、硅片、聚丙

烯酰胺凝胶、尼龙膜等载体）的表面，然后与已标记

的待测生物样品中靶分子杂交，对杂交信号的强度

进行快速、并行、高效地检测分析，从而判断样品中

靶分子的信息。

生物芯片技术是一种高通量检测技术，包括基

因芯片、蛋白质芯片、细胞芯片、组织芯片、糖芯片

等，可高通量自动筛选有效成分，可快速、准确地进

行中药、方剂的物质基础筛选和配伍筛选研究 [5, 6]。
如通过基因芯片技术，可分析某种中药成分使用前

后整个机体的不同组织、器官基因表达差异，可迅

速筛选到发挥疗效的有效成分，同时可了解有效成

分的作用靶点 [7]；还可根据不同化学成分的分离条
件，设计不同提取、分离、鉴定的分析生物芯片或同

时分离各种成分的综合分析用生物芯片 [8, 9]。生物芯
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片技术由于其自身技术的特点，其应用于中药有效

成分族群辨识研究仍具有一些尚待优化之处，如芯

片扫描、背景扣除、数据处理等。可预见，随着生物

芯片技术的不断完善，将极大地促进中药有效成分

族群辨识研究的发展。

3. 基于信息技术的中药有效成分族群辨识
基于信息技术的中药有效成分族群辨识是通

过分析药物与生物大分子发生相互作用的关键位

点，提取靶点或活性化合物的作用特征，以此作为

中药有效成分族群辨识模型，利用三维药效团、分

子对接、反向对接、三维数据库搜索等技术，对中药

或方剂化学成分数据库所含与其匹配的中药有效

成分进行辨识，发现作用于同一靶点、具有相同受

体活性的中药有效成分。主要包括基于三维药效

团和基于分子对接两种技术，前者是针对中药有

效成分活性结构特征进行辨识模型的构建，后者

是通过分析受体活性位点结构特征而进行辨识模

型的构建。

经过 10 余年的探索，本研究室针对活血化瘀
和清热解毒中药和方剂，已初步搭建了基于药效团

技术的中药有效成分族群快速辨识的技术体系和

研究平台，较系统筛选了活血化瘀和清热解毒有效

成分族群；开展了分子水平上中药药效物质基础发

现以及中药作用机理阐释的研究 [10~12]。

三、中药有效成分族群信息辨识研究现状

中药有效成分族群信息辨识技术是将计算机

技术、信息技术与中药学、药学、化学等多学科方法

技术有效融合，将化学成分的活性结构特征及作用

机理进行形象化表示，通过综合归纳多个成分的活

性结构特征以及作用机理，建立其结构与活性间的

相关关系模型，并利用此模型开展高效、快速的中

药有效成分族群辨识。利用该技术指导中药活性筛

选和药效研究、阐释中药整体疗效的物质基础及作

用机理等研究已得到国内外广泛的关注，从技术、

方法、应用等层面开展了大量的研究，取得了一定

成效。如 J Rollinger 等 [13]针对环氧化酶-2 靶酶，以
《药物论》中记录的 1000 多种药物进行分析，从中
选取具有抗炎功效的药物所含的 2754 种化合物进
行计算机虚拟筛选，结果显示这种针对来源于天然

药物的筛选方法比针对 NCI（National Cancer Insti原
tute）化合物库筛选的平均效率提高 133%。

三维药效团技术是中药有效成分族群信息辨

识技术的方法技术之一，是最大限度利用已有活性

化合物的结构和活性信息，构建可表达药物药效活

性的相关结构特征模型。该技术从 20 世纪提出后，
经历了逐渐完善其定义、发展其算法、开发相应计

算平台、被广泛研究和应用的历史演变。基于三维药

效团技术的中药有效成分族群辨识是以中药化学数

据库为信息平台、可体现有效成分活性的药效团模

型为辨识结构，三维药效团筛选技术为辨识算法，结

合不同层次药理药效学验证，对化学成分数据库中

所含中药有效成分进行辨识，构建快速、高效的中药

有效成分族群辨识信息技术平台[1]。Yu Hui等[14]利用
药效团模型搜索 TCMD（Traditional Chinese Medicine
2005，中药成分数据库）数据库，得到 392 个潜在的
活性成分，从中选择了 20 个化合物进一步进行筛
选，发现刺果甘草中的成分刺果甘草苷 E 与 KDR
激酶有很强的结合能力（刺果甘草苷 E 与药效团的
匹配见图 1）；经体外研究发现，其具有 KDR 激酶体
外抑制剂的活性，并利用分子对接技术进一步阐释

了配体分子与 KDR 激酶结合时的相互作用方式
（刺果甘草苷 E 与 KDR 激酶结合见图 2）。

四、总结与展望

综上所述，中药有效成分族群辨识技术可通过

多种方法建立，由于辨识原理、实现方法不同，每类

辨识技术具有独特的特点和适用范围。利用信息技

术开展的中药有效成分族群辨识是一种快速、高效

的辨识方法，可以预见随着科学技术的不断发展，

图 1 刺果甘草苷 E 与药效团的匹配图
1617



世界科学技术—中医药现代化绎综述

也World Science and Technology/Modernization of Traditional Chinese Medicine and Materia Medica页

图 2 刺果甘草苷 E 与 KDR 激酶结合图

越来越多的数学、化学、中药学等学科研究成果被

赋予中药有效成分族群辨识技术，必将使之更加丰

富、完善和精准，扩大其应用范围，提高其科学价

值。在后期的研究中，有望开展以下工作：

（1）开展代谢酶作用的中药有效成分族群辨识
研究，对其代谢性质进行预测，不仅可完善中药成

分三维数据库，还可提供一条揭示中药配伍增效、

减毒的作用机制的技术方法。

（2）随着对中药功效、药性科学内涵研究的不
断深入，对其所涉及的活性靶点、作用机制的进一

步明确，将为利用中药有效成分族群开展中药基础

理论研究提供更全面的空间，从而为基于中药有效

成分族群的中药研发提供科学依据，为在分子层次

揭示中药基础理论的科学内涵提供方法学支撑。

（3）将中药药性、功效、化学成分、生物活性 \ 毒
性、药代动力等多维信息规范化表达，以中药有效

成分族群辨识研究结果为链接，将所有信息整合为

中药有效成分族群辨识平台，提供中药有效成分族

群与中药饮片之间的交叉查询，为药物化学、植物

化学、生药学、中药学等相关研究提供平台。

（4）进一步开展研究结果的深度挖掘研究。已
有开展的基于中药有效成分族群辨识的中药功效、

药性和方剂配伍的研究方法还比较简单，没有充分

利用中药有效成分族群的辨识结果，因此对中药基

础理论的阐释还比较浅显，有待进一步深入挖掘已

有辨识结果，探讨中药基础理论的科学内涵。

中药有效成分族群辨识是在方剂、中药单味

药、有效部位群、单体化合物这一还原论支持的研

究模式的基础上，从单体化合物的活性、有效部位

群的活性、单味药的活性到方剂的整体活性的回

归，是基于整体论和系统论的一类研究模式，是揭

示中药作用的物质基础和作用机理的有效方法之

一。然而，该技术是中药研究中一种新的技术方

法，尚属方法研究阶段，现在的方法和技术仍存在

一些不足或有待改进的环节。随着生物、化学、信

息学等各相关学科的进展，特别是中药及方剂研究

的不断积累，中药有效成分族群辨识技术将发挥更

大作用，推动中药及方剂的研究，加速新药的开发，

也将为中药及方剂物质基础及作用机制的阐释提

供支持。
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Review on Identification Technology of Active Clusters in Traditional Chinese Medicine
Zhang Yanling, Wang Yun, Qiao Yanjiang

(Research Center of TCM-information Engineering, Beijing University of Chinese Medicine ,
Beijing 100102, China)

Abstract: This study was aimed to reveal the multi-component and multi-target mechanism of traditional Chinese
medicine (TCM). The Identification Technology of Active Clusters of TCM (ITAC-TCM) was proposed with the in鄄
tegration of theory, technology and result of biology, chemistry, informatics and other modern science. Under the
guidance of the TCM theory and clinical effect, ITAC-TCM can efficiently and quickly identify active compounds
that can act on the same targets. This paper reviewed the study background and common technologies which in鄄
clude affinity chromatography, biochip technology and informatics. The succeeding research is also prospected.
Keywords: Identification Technology of Active Clusters of Traditional Chinese Medicine, affinity chromatography,
biochip, informatics, pharmacophore
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