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数智化技术在中药“谱效”相关研究中的应用进展
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黄河流域特色中药生态保护和高质量发展协同创新中心，济南 ２５０３５５）

摘要：中药“谱效”相关研究通过化学成分指纹图谱（谱）与药效学数据（效）的相关性分析，对中药药效物质
进行数智化解析，构建以功效为导向的中药评价、研发体系。近年来，随着数智化技术的快速发展，该领域在

方法学创新、应用拓展及临床转化方面取得显著进展，结合数智化技术揭示中药多成分体系的协同作用，成

为推动中医药现代化的重要方向。目前，中药“谱效”相关研究已广泛应用于中药质量控制、药效物质精准
解析、配伍规律研究、新药研发等领域。本文系统综述了数智化技术在中药“谱效”相关研究中的应用场景、
技术挑战、未来方向，以期为中药现代化研究提供理论和实践支持。
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ｇｅｓ，ａｎｄｆｕｔｕｒｅｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓｏｆｄｉｇｉｔａｌｉｎｔｅｌｌｉｇｅｎｃｅｔｅｃｈｎｏｌｏｇｉｅｓｉｎ“ＳｐｅｃｔｒｕｍＥｆｆｉｃａｃｙ”ｒｅｓｅａｒｃｈ，ａｉｍｉｎｇｔｏｐｒｏｖｉｄｅ
ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌａｎｄｐｒａｃｔｉｃａｌｓｕｐｐｏｒｔｆｏｒｔｈｅｍｏｄｅｒｎｉｚａｔｉｏｎｏｆＴＣＭ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｄｉｇｉｔａｌｉｎｔｅｌｌｉｇｅｎｃｅｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ；“ｓｐｅｃｔｒｕｍｅｆｆｉｃａｃｙ”ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｏｆｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌＣｈｉｎｅｓｅｍｅｄｉｃｉｎｅ；
ｍｏｄｅｒｎｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌＣｈｉｎｅｓｅｍｅｄｉｃｉｎｅ

　　中药已有数千年的历史，其所具功效是多组分、
多靶点、多通路共同协同作用的结果［１］。但是中药药

效物质基础不明，缺乏科学的质量控制方法，制约了

中药的临床应用和创新发展。为精准解析中药药效

物质基础，挖掘中药关键活性组分，完善中药质量控

制，推动中药现代化发展，中药谱效学应运而生［２］。

自２００２年首次提出中药谱效学理论以来，“谱效”相
关技术已经广泛应用于中药质量控制和评价的研究

中，将化学成分信息与药效值通过恰当的数学模型构

建真正意义上的彰显临床价值的中药质量评价系统，

充分体现中医药整体观的理念。随着现代检测技术

和数据分析方法的进步，中药“谱效”相关研究中引
入了多种现代化、数智化技术，如回归分析、广义回归

神经网络、ＢＰ神经网络、卡尔曼滤波算法、随机森林、
径向基函数神经网络和最小二乘支持向量机等，构建

中药数智化质量评价模型，精准解析中药化学成分信

息与药效信息间的动态变化规律。

在大数据背景下，数智化技术为医药行业带来了

深刻的变革。利用数智化技术，表征海量的化学成

分、药效等数据信息，并应用现代数据分析手段解析

中药化学成分与药效间的关系，基于对中药临床功效

的贡献程度科学揭示中药药效物质基础，精准解析真

正发挥药效活性的关键组分，是中医药现代化发展的

新质生产力。基于此，本文对数智化技术在中药“谱
效”相关研究中的应用进展进行系统综述，探讨其应

用价值、现状及策略，旨在为数智化助力中药“谱效”
相关研究的进一步发展提供科学参考。

１　数智化在中药“谱效”相关研究中的应用
１１　精准解析关键药效物质

中药具有多成分、多靶点的特征，复杂的化学成

分组成和繁多的功能主治使得中药药效物质基础解

析较为困难，严重制约中药现代化发展。大数据云

计算时代，在中药“谱效”相关研究理论的指导下，
以数智化为导向，整合海量的临床评价、药效表征、

成分检测等数据信息，利用先进的大数据分析技术，

建立中药全成分定量指纹图谱和多层次药效评价体

系，并应用多种数学方法将成分与药效相关联，明晰

各成分药效贡献度，获得真正的关键药效物质，提高

中药质量控制的精准度。

在中药“谱效”相关研究中，“谱”即指纹图谱，
是赋予了定量功能的指纹图谱，抛开了传统指纹图

谱用自身所含成分的色谱峰作为参照峰的模式，在

样品中加入一定浓度的内标物，以内标物的峰面积

与浓度为基准，利用 ＨＰＬＣ、ＬＣＭＳ、ＧＣＭＳ等现代
分析技术对化学成分进行定量表征［３４］。“效”即能

够反映中药临床功效的药效评价，重点在于筛选适

当、量化、稳定、敏感、综合的药效学评价指标。基于

“效”的研究特点，模式生物斑马鱼是“谱效”相关
研究最适宜的动物模型，其个体小，发育快速，繁殖

力强，并且斑马鱼胚胎体外发育且透明，幼鱼期可以

直接通过显微镜观察器官的变化，药效评价直观、精

确，便于中药药效的数字化表征［５６］。中药临床功效

有时难以用单一药效学指标进行评价，往往需要多

个指标综合评价，因此如何应用数据分析技术对多

个药效值进行整合处理尤为关键，熵值法可通过加

权分析，对多个药效指标进行赋分，计算综合药效得

分［７］。当“谱”和“效”数据信息准备完成后，利用随

机森林、广义回归神经网络、ＢＰ神经网络、径向基函
数神经网络和最小二乘支持向量机等算法将两部分

数据进行关联分析，构建数学模型，提取有效信息揭

示中药化学成分与药效之间的动态变化规律，建立

以药效为导向的中药数智化质量评价系统［８１０］。并

且基于 Ｓｐｅａｒｍａｎ相关性分析、Ｐｅａｒｓｏｎ相关性分析
和灰色关联度分析（ＧＲＡ）等方法解析中药化学成
分与药效活性之间的关联度，基于偏最小二乘回归

分析（ＰＬＳＲ）、正交偏最小二乘法判别分析（ＯＰＬＳ
ＤＡ）等方法计算中药化学成分对药效活性的贡献
度，数智化解析中药关键药效物质［１１１３］。

１２　追踪质控中药生产全过程
中药全产业链涵盖种植、炮制、生产、流通到临

床应用的复杂流程，其质量控制面临多环节数据割

裂、成分复杂性与经验依赖性等挑战。数据挖掘技

术通过整合环境参数、化学指纹、工艺数据及临床疗

效等多源信息，中药“谱效”相关研究通过建立化学
成分与药效指标的动态关联，为全产业链质量控制

提供了从“成分定性”到“功效定量”的科学依据。

该技术贯穿种植、炮制、生产到临床使用环节，推动
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中药质量评价从经验判断向数据驱动的范式转变，

解决中药质量均一性差、难以追踪溯源等关键问题。

由于药材的种植地区不同，气候、土质等条件存

在较大差异，并且种植技术对药材质量也起到重要作

用，这些因素均会导致药材质量参差不齐［１４１８］，在源

头上增加了中药质量控制的难度。在种植阶段，基于

指纹图谱与药效数据的关联分析，可筛选道地药材核

心成分簇。例如，三七研究发现，云南文山产区药材

中人参皂苷 Ｒｇ１、Ｒｂ１与抗凝血活性的 Ｐｅａｒｓｏｎ相关
系数分别达０８９和０７８，据此建立种植环境参数（海
拔１６００～２０００ｍ、土壤有机质＞２５％）优化模型，使
皂苷含量提升１５％～２０％［１９２０］。另外在大黄质量控

制研究中，通过傅里叶变换红外光谱（ＦＴＩＲ）建立ＦＴ
ＩＲ光谱图，结合其抗炎药理活性筛选，构建的真伪及
种属预测模型，可快速鉴别唐古特大黄来源，并制定

基于“谱效”关系的多成分含量测定标准，显著提升
了药材质量控制的精准性［２１］。“谱效”相关研究同
样可应用于现代炮制工艺的优化上，杨武杰等建立诃

子生品及六种炮制品（单炒品、麸煨品、砂烫品、課灰

火煨品、炒炭品、酒蒸品）的 ＨＰＬＣ指纹图谱，结合
ＤＰＰＨ自由基清除法评估抗氧化活性，构建“谱效”
相关研究模型，挖掘出诃子酸、诃黎勒酸、没食子酸、

鞣花酸为炮制差异标示成分，诃子酸、诃黎勒酸、没食

子酸和柯里拉京为抗氧化核心药效成分，最终证实单

炒法在保留经典課灰火煨法特征的同时，更高效维持

活性成分（没食子酸含量提升１２％ ～１８％），可作为
替代古法的现代优选炮制工艺［２２］。在制剂生产中，

近红外光谱（ＮＩＲＳ）结合随机森林算法构建的谱效快
速检测系统，可实时监控六味地黄丸中马钱苷、莫诺

苷等成分含量，其预测药效（如血糖调节）的均方根误

差低至０１２［２３］。因此中药“谱效”相关技术在中药
全产业链环节的质量控制中均可发挥重要作用。赵

渤年团队首次建立了适用于药材饮片中间体中药
成品整个生产链条关键环节的质量评价体系，可追踪

各环节中活性成分的量质传递，精准解析药效物质基

础，筛选关键活性组分。并依靠谱效相关质量评价
体系，数字化表征不同生产环节的药效变化，保障中

药全生命周期的质量监管。高燕、赵渤年等对银黄颗

粒的生产全过程中单味药、中间体及成品颗粒的化学

成分和药效进行数字化表征，并采用 ＬＳＳＶＭ方法，
建立银黄颗粒体外抑菌谱效相关质量评价系统，再
采用有监督的偏最小二乘判别分析（ＰＬＳＤＡ）方法，
对黄芩药材、金银花药材、黄芩提取物、金银花提取

物、银黄颗粒谱效相关抑菌药效评价结果进行评判，

阐明银黄颗粒抑菌与原药材、中间体的内在量效关

系，深层次精准解析银黄颗粒生产全过程的关键药效

物质，建立银黄颗粒中药材中间体成方制剂抑菌谱
效相关质量评价系统［２４］，完美实现中药生产关键环

节的质量控制。

１３　数字化解析组方配伍结构
中药组方配伍的“君臣佐使”理论强调多成分

协同作用，而“谱效”相关研究通过化学成分与药效
数据的动态关联，为解析复方配伍的科学内涵提供

了关键技术支持。“谱效”相关研究为数字化解析
中药组方配伍规律，优化组方配伍结构提供了科学

依据。姜婕等通过ＵＰＬＣ指纹图谱结合小肠炭末推
进及冰醋酸扭体实验，系统分析香果健消方药味配

伍（蜘蛛香草果木香）与理气止痛作用的“谱效”
关联性，通过 ＧＲＡ分析与 Ｐｅａｒｓｏｎ相关性分析证实
该方理气止痛作用源于三味药材协同效应，其中双

咖啡酰奎宁酸类成分为关键药效物质［２５］。另外在

双黄连的组方配伍结构研究中，孙启慧等首次以

“谱效”相关研究模式为核心，通过活性成分药效贡
献度大小，对双黄连组方配伍规律进行了数字化解

析。通过对双黄连组方进行拆方处理获得各单味药

化学成分对药效指标的贡献度信息，发现在抑菌活

性方面连翘为方中君药，在抗病毒活性方面金银花

为方中君药，为中药复方配伍机理数字化解析提供

了新的思路和模式［２６］。此外，通过构建数据模型，

用于预测治疗特定疾病的中药配伍组成，也为新药

研发和临床用药提供理论支持。孙洋洋等基于谱效

关系，研究了不同配伍比例黄芩黄连促进狄氏副拟
杆菌增殖作用，结果显示，黄芩黄连药对存在配伍
增效作用，最佳配伍比例为 ３∶１［２７］。杨鸿等基于
ＬＡＲＳ回归算法和综合权重分析方法，按照均匀试
验设计药效试验数学建模综合药效评价程序，进
行甘草总黄酮、银杏叶提取物、淫羊藿总黄酮和黄芪

总苷４个中药组分不同配伍剂量体外清除ＤＰＰＨ和
多环芳烃的研究，最终确定最佳配伍组合及剂量：甘

草总黄酮：银杏叶提取物：淫羊藿总黄酮：黄芪

总苷＝１∶０２５４５∶０００７６∶００１１５）［２８］。

２　数智化在中药“谱效”相关研究应用中面临的
挑战

２１　数据多源异构性与标准化缺失
中药“谱效”相关研究涉及化学成分、药效活

性、临床疗效等多维度数据，但这些数据常因实验方

法、仪器类型或研究机构的差异呈现异构性，导致跨
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数据库整合困难。例如，不同实验室对同一种药材

进行化学成分检测时所用仪器不同，实验室环境不

同，操作人员不同，均有可能导致所得数据差异，影

响后续数据分析的可靠性。另外中药传统功效术语

（如“清热解毒、活血化瘀”）难以与现代药理学研究

相对应，造模方法与药效评价指标缺乏量化标准。

在现有数据的挖掘整合上，如古代文献典籍、名医医

案、秘方、偏方以及现代化学成分和药理药效研究数

据等，这些信息资源不仅数量庞大，而且形式多样、

结构无序，从中筛选出有价值的信息并进行系统性

整合和归纳，是一项极具挑战性的工作；特别是针对

中医证候尚无标准化评价体系，导致数据挖掘结果

难以复现；并且由于区域差异、方言差异以及命名方

式的不同，中药存在大量的同物异名现象。例如，山

药在不同地区被称为“怀山”或“淮山”，这也会导致

数据收集及整合时出现异常现象。

２２　数据信息的质量及完整性难以保证
中药化学成分复杂，在进行指纹图谱建立表征中

药化学成分时，往往难以真正实现全化学成分检测，

目前以多糖、肽类为代表的大分子成分表征仍然存在

诸多技术壁垒，但众多实验表明，中药的大分子成分

通常具有丰富的药理活性，因此在中药“谱效”相关
研究中，化学成分的完整性是数智化解析中药关键药

效物质亟待突破的难题。另外ＬＣＭＳ或ＧＣＭＳ图谱
常包含数百个峰，目前通过数据库比对、标准品对照

仅有部分峰可被指认为有效成分，剩余成分仅能通过

裂解规律、离子碎片等信息进行预测，预测时所选参

数不同会影响化学成分的鉴定，这就导致成分数据信

息的准确性难以保证。并且中药中存在较多低丰度

的关键活性成分（如稀有皂苷），常常因仪器检测灵敏

度不足被遗漏，化学成分数据信息出现缺失，导致

“谱效”相关模型无法针对中药全成分进行数据分
析。另外在“效”的数据信息获取过程中，诸多高质量

药效数据获取成本较高，现有研究多依赖小样本实

验，通常被用于建模的实验数据不超过５０批，这将大
大增加出现因样本偏倚导致的模型泛化能力不足问

题的可能性。目前以斑马鱼、线虫为代表的新型模式

生物的出现，一定程度上解决了药效数据获取困难的

问题，但是利用模式生物进行药效评价能否完全模拟

中药传统功效，仍然需要进一步深入探讨。

２３　算法对复杂非线性关系的适应性局限
现阶段应用较广的大数据数智化分析方法（如

关联分析、回归分析、聚类分析等）多数基于化学药

物靶点逻辑设计，虽然能够通过计算关联度、贡献度

等数据，进行中药“谱效”相关分析，但是在数据量
指数性增长时，针对中药多成分协同／拮抗的复杂非
线性效应分析容易出现偏差。例如，Ａｐｒｉｏｒｉ算法在
分析复方配伍规律时，可能忽略“君臣佐使”中非高

频成分的协同作用，导致中药组方配伍规律的科学

阐释方法仍然尚未完善［２９３０］。并且中药复方常存

在多成分间的复杂交互网络，以随机森林（ＲＦ）和决
策树（ＤＴ）等为代表的大数据分析模型虽能同时处
理多维数据，但对成分间动态平衡关系的表征能力

有限，例如在煎煮、代谢等过程中成分的动态变化

（如黄酮类水解、生物碱氧化），要求模型具备时序

数据处理能力，但传统数据分析模型因缺乏时间维

度嵌入，无法反映成分动态变化对药效的影响，因此

在对复杂非线性关系的阐释上存在一定的局限性。

２４　跨学科人才与技术协同缺口
中药“谱效”相关的数智化应用研究涉及的学科

范围较广，包括中药学、中药药理学、中药方剂学、临

床医学、信息科学、统计学、计算机科学、人工智能等

多个领域。这种跨学科的研究模式要求各领域的专

业知识深度融合，而数据库建设的准确性、科学性和

合理性在很大程度上取决于参与人员对相关专业知

识的理解与应用水平。因此，个人的专业程度对数据

分析结果的可靠性和实用性具有重要影响。此外，中

药“谱效”相关研究资料涉及的范围广泛，数据量庞
大，统计与计算任务复杂，不仅需要大量的经费支持，

还需要高素质的人才资源和先进的计算机资源作为

保障。除此之外，数智化技术与中药研发流程尚未深

度融合。例如，当前多种ＡＩ辅助组方优化平台、数智
化药物筛选平台多基于化学药物及现代医学疾病靶

点数据库，缺乏中医证候方剂关联数据库，限制了其
在中医辨证论治诊疗中的应用。另外目前ＡＩ大模型
平台多数是基于已有文献数据的整理或开放数据库

信息的割裂信息挖掘进行预测，预测结果的可信度较

低，后续需要建立基于真实实验数据的ＡＩ大模型。

３　中药“谱效”相关研究在中药数智化评价中的
应用策略

３１　构建基于“谱效”相关的多维质量评价体系
构建基于“谱效”相关的多维质量评价体系是

中药质量评价模式革新的核心策略，其关键在于通

过整合中药指纹图谱的化学特征与药效活性数据，

建立中药化学成分群与整体药效的数据分析模型。

首先，中药指纹图谱的标准化是多维质量评价体系

的基础，需借助 ＨＰＬＣ、ＬＣＭＳ、ＧＣＭＳ等高分辨分
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析技术构建多维度全成分化学特征图谱，并且可利

用深度学习（如卷积神经网络、图神经网络）处理高

维谱图数据，以全面解析中药复杂成分的化学信息。

其次，药效评价模型的建立需结合中医基础理论，特

别是针对中医证候模型，需要结合证候临床表现，选

择恰当的实验动物、适宜的造模方式，进行证候模型

的构建，并且需要根据中医临床检测标准选择特异

性强、敏感性高、可稳定重复的药效指标，通过深度

学习算法整合生物活性检测数据、多组学生物标志

物等多源数据，解决传统单一指标难以反映中药整

体药效的局限获取中药复杂药效数据。数学建模与

数智化分析是实现谱效关系量化的关键，当前已被

证实运用 ＧＲＡ分析、ＰＬＳＲ分析、Ｓｐｅａｒｍａｎ分析、
Ｐｅａｒｓｏｎ分析可以筛选与药效显著相关的色谱峰群，
明确关键活性成分对药效的贡献度，精准解析关键

药效物质［１１１２］。此外，支持向量机、人工神经网络

等方法也可应用于构建中药成分药效关联模型，特
别是因果推断、贝叶斯网络等技术，建立化学成分群

与药效指标的动态关联模型，揭示中药关键药效物

质的协同作用机制，推动中药药效物质的数智化解

析进程［３１］。在精准解析出关键药效物质后，基于生

成对抗网络（ＧＡＮ）或Ｔｒａｎｓｆｏｒｍｅｒ架构，可模拟不同
成分组合对药效的影响，预测未知成分配比后的药

效变化。未来需要人工智能技术的引入进一步优化

数据挖掘与预测精度，构建基于ＡＩ的多维质量指数
（如化学均一性指数、药效活性指数、安全性指数），

替代传统单一成分含量标准，推动中药质量评价从

传统模糊定性描述向现代数智化定量分析的跨越。

综上，基于“谱效”相关的中药多维质量评价体系通
过技术融合与数据驱动，突破了中药由传统单一成

分进行质量控制的局限，实现以药效与成分双导向

的中药质量评价体系，为中药质量标准化和疗效导

向的数智化质控模式提供了科学依据。

３２　中药全产业链质量标准溯源体系构建
中药全产业链质量标准溯源体系构建在中药产

业高质量发展中发挥着关键作用，其核心目标是通

过整合产业链各环节的技术升级与数智化评价体系

构建，实现从药材种植到临床应用的全链条质量可

控与效率提升。中药“谱效”相关研究与中药全产
业链质量标准溯源体系构建之间存在紧密的协同互

促关系，前者通过数学模型及数据分析技术数值化

解析中药化学成分与药效的关联性，为中药产业链

各环节的质量控制提供理论依据，而后者则通过数

智化技术革新与规范化生产为“谱效”相关研究创

造标准化数据基础。具体而言，“谱效”相关研究依
赖全产业链的源头质量控制与数智化生产体系，例

如中药材规范化种植和生态栽培技术确保了药材的

均一性与道地性，为指中药纹图谱的构建提供稳定

的数据来源。同时，全产业链的数智化转型通过物

联网、区块链等技术构建的中药全产业链追溯平台，

实时采集种植、加工、流通等环节的数据，为“谱效”
相关研究提供多维度动态信息。利用强化学习算

法，根据历史数据优化生产工艺参数（如提取温度、

时间），确保不同批次产品的化学谱与药效一致性，

减少“谱效”相关数学模型的数据偏差。并且“谱
效”研究依赖高维数据分析，与人工智能、区块链等

技术的融合显著提升了产业链效率，区块链技术用

于构建中药材全流程追溯体系，通过化学特征谱与

种植、加工数据的链上存储，确保质量信息透明可

溯，解决中药来源不清、难以溯源的质量控制痛点。

３３　助力中药质量控制在临床转化的应用策略
中药“谱效”相关研究通过整合化学特征谱与

药效数据信息，构建以“成分功效”为导向的数智化
质量控制体系，可显著提升中药临床转化的精准性

和可靠性。在临床应用中，通过“谱效”相关研究与
大数据数字化分析技术相结合，构建“化学特征生
物效应临床疗效”多维映射模型，实现中药复杂成
分群与临床疗效的精准关联，优化质量控制体系，精

准解析关键药效物质，并基于知识图谱和生成式

ＡＩ，模拟中医辨证逻辑，结合患者多维数据生成个性
化中药组方，指导临床个性化用药。当前中药“谱
效”相关研究多数通过回归分析、关联分析及人工

神经网络等数智化技术对中药指纹图谱与药效数据

进行分析，精准解析关键药效物质，未来可引入真实

的临床疗效数据，探讨关键药效物质与临床疗效的

动态关联性。并且可结合数据融合技术对多源异构

信息（如代谢组学、转录组学及临床数据）进行多维

度数据挖掘与特征提取，突破单一维度数据分析的

局限性，建立更精准的“谱效证”数智化预测模型。
该模型可应用于中药种植、生产、临床全过程，在种

植端通过关联环境因子与化学成分丰度指导道地药

材培育，在生产端基于化学成分稳定性阈值辅助优

化炮制、制剂工艺，在临床端通过整合 ＰＫＰＤ模型
与实时疗效反馈数据动态调整个性化给药治疗方

案。最终通过ＡＩ大模型平台，将多模态数据挖掘成
果转化为可量化的质控标准及智能化决策支持系

统，推动中药从经验性用药向基于循证医学的精准

治疗范式转型。ＡＩ数智化技术将助力中药创新研
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发，加速中医药现代化进程，预计未来５～１０年，基
于ＡＩ的“谱效”相关智慧评价系统将成为中药智能
制造和精准医疗的核心。

４　结语与展望
在大数据背景下，促进数智化技术与中药“谱

效”相关研究的深度融合应用，对于精准解析中药

药效物质，完善中药质量控制体系，推动中医药现代

化发展具有深远意义。数智化技术在中药“谱效”
相关研究中的应用通过精准解析中药药效物质、追

踪质控中药生产全链条以及数智化阐释组方配伍结

构，显著提升了中药质量评价的科学性与临床疗效

的预测能力。然而，当前应用仍面临多源异构数据

标准化缺失、数据质量与完整性不足、算法对复杂非

线性关系建模能力有限以及跨学科技术协同不足等

挑战，制约了“谱效”相关研究的深度数智化进程。
未来需进一步整合数智化数据分析技术，开发适配

中药复杂系统的智能模型，促进中药学、人工智能及

临床医学的跨领域协作，突破“谱效”相关研究的瓶
颈，推动中药数智化研究模式从实验室向智能制造

与精准医疗场景延伸。
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