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多元线性回归在中药研究中的应用
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摘 要： 利用多元线性回归可对待解决问题提出最优的回归方程组，说明各个自变量对因变量的影响；即使数据量很大，

也不需要繁琐的运算过程，仍然能够迅速地得出结果，而且还能够通过系数得到对各变量的理解，因此该方法对中药研究

中的有关问题特别适用。就多元线性回归联合紫外光谱（UV）法、红外光谱（IR）法和高效液相色谱（HPLC）法在中药

生产加工、质量控制、药效物质基础研究等方面的应用进行综述，以期为多元线性回归法在中药研究中的更广泛应用提供

参考。

关键词： 多元线性回归；中药；生产加工；质量控制；药效物质基础

中图分类号：R965.1；R284.1   文献标志码：A   文章编号： 1674-6376（2023）06-1376-06

DOI：10.7501/j.issn.1674-6376.2023.06.026

Application of multiple linear regression in traditional Chinese medicine

ZHANG Huiwen1, BAI Yunxia2, HAN Zhe1, WANG Huanyun1, SUN Lijun1, XIA Huimin1

1. College of Pharmacy, Inner Mongolia Medical University, Hohhot 010110, China 

2. Department of Computer Science and Technology, Baotou Medical College, Baotou 014040, China

Abstract: Multiple linear regression can be used to produce an optimal set of regression equations for a problem that accounts for 

the effect of the respective variables on the dependent variable. It can be carried out very quickly with large amounts of data, without 

the need for cumbersome arithmetic, and it is also possible to obtain an understanding of the individual variables through the 

coefficients, making it particularly suitable for the study of problems in Chinese medicine. This paper reviews the application of 

multiple linear regression with ultraviolet (UV) and infrared (IR) spectroscopy and high performance liquid chromatography 

(HPLC) in the production and processing, quality control, and therapeutic material basis studies of traditional Chinese medicines, 

with a view to providing some references for future applications of multiple linear regression in the study of traditional Chinese 

medicines.
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中药是多成分的复杂体系，具有多基原、多产

地、加工生产方法多样性等特点，造成了中药质量

控制的复杂性，同时中药现代分析技术如高效液相

色谱（HPLC）法、红外光谱（IR）法、紫外光谱（UV）

法等提供了大量的分析数据，需要结合化学计量学

将药效物质与药效关联，为中药的生产加工和质量

评价提供可靠信息［1］。在化学计量学中，多元线性

回归分析是用于寻找自变量和因变量之间关系最

常用的方法，在中药研究领域有广泛的应用［2］。目

前国内外常用于中药成分分析的HPLC法，能够和
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各种化学检测器联合使用，且不受样品挥发性和稳

定性的影响，因此适用于大多数中药的成分分析，

然后运用多元线性回归统计学方法建立“谱-效”关

系，在中药材和中药复方的谱效关系研究中应用得

非常普遍［3］。

而近红外光谱（NIRS）分析技术对中药样品具

有无损、无消耗检测，但是光谱重叠严重，需要利用

化学计量学实现信号挖掘和模型校准。吴海龙等［4］

在对化学多维校正的研究中认为，包括多元线性回

归、主成分回归等方法在内的二维校正（常规多元

校正）与 NIRS等技术联合使用，在生产现场快速、

无损害监测方面起重要作用。此外，紫外定量分析

先测定某一类样品中所涉及的成分和其特性（如浓

度、含量）构建光谱数据信息与物质特性关系的多

变量校正模型，再用所构建的模型对另外部分同种

样本的性质信息内容做出估算。方洪壮等［5］针对混

合干扰组分的测定采用多波长、多元回归分光光度

法，测定混合溶液在选定波长处的UV吸收值，再利

用多元线性回归处理所得的UV吸收值，可以构建

每个组分不同浓度的数学计算模型，建立定量分析

方法。

由于在中药研究中质量控制和药效作用一般

不受单一因素的影响，可能与多个因素之间都有线

性关系，从而造成单因素统计方法的分析结果不能

反映客观规律，而多元线性回归分析可以很好地解

决这样的问题。在中药学及有关范畴中的“线性关

系”，研究者一般都会采用多元线性回归模型来处

理相关问题。设 Y为随机变量，研究 Y与m个自变

量X1，X2，⋯，Xm之间存在线性关系的统计学分析方

法即为多元线性回归分析。其数学模型为：Y = β0 +
β1X1 + ⋯ + βmXm + ε 其中 β1，β2，⋯，βm 为回归系

数，β0 为常数项，ε为残差。采用最小二乘法，通过

线性拟合的方法处理数据以便得到每个参数的数

值。由于自变量的个数多，因此统计比较困难，所

以通常在实际使用时都需要借助于统计学软件，常

用软件包括SPSS、R语言和Matlab等［6-8］。

本文就多元线性回归在中药的生产加工、质量

控制、药效物质基础研究等方面的应用进行综述，

以期为多元线性回归法在中药研究中的更广泛应

用提供参考。

1　在中药生产加工中的应用

药材的产品加工过程分为：采集、粗产品加工、

炮制、贮存、烘干等工艺，生产流程一般较长，涉及

的参数也较多。工艺参数的改变也可能会引起药

材中间体的品质差别，进而影响最终产品的质量。

但随着现代科技的发展，更多领先的加工技术也被

运用到了中药的加工过程。多元线性回归适用于

生产中药材加工过程，通过建立各种影响因素与中

药材质量的多元线性回归模型，可以更好地掌握各

因素造成的影响，为生产加工过程提供更加合理、

完善的流程，提高产率。

杨毅等［9］研究了影响中药材品质的因素，在基

本厘清了中药材质量影响因素的基础上，通过问卷

调研，以中药材质量为因变量，产生影响的各种因

素为不同自变量，通过构建多元线性回归模型对二

者展开了关联与回归分析。结果发现除储运方式

外，药材品种、土壤、气候、农艺措施等因素对中药

材品质的优劣程度产生重要影响，如果改善这些影

响药材品质的因素，可以使药材质量得到大幅度

提升。

杜晨阳［10］为提升酸枣仁药材 Semen Ziziphi 

Spinosae的质量控制及综合利用水平，设置了多组

处理研究酸枣仁贮藏期间的品质变化，建立酸枣仁

的 HPLC-蒸发光散射检测器（ELSD）指纹图谱，以

酸枣仁皂苷A和斯皮诺素为对照品，并且通过多元

线性回归模型分析酸枣仁有效成分在不同温度、湿

度和包装处理的变化，发现对斯皮诺素含量的影响

程度从大到小依次为：贮藏时间＞温度＞湿度；对

酸枣仁皂苷A含量的影响程度从大到小依次为：贮

藏时间＝温度＞湿度；对酸枣仁整体质量的影响程

度从大到小依次为：贮藏时间＞温度＝湿度；采用聚

乙烯（PE40）材料包装的酸枣仁贮藏后的斯皮诺素

和酸枣仁皂苷A含量显著高于其他包装。

冯鑫［11］为评价生肌膏的生产过程中辐照灭菌

工艺的可行性，构建了载药血清中游离氨基酸的指

纹图谱，采用日立 L-8900氨基酸分析仪，采用离子

交换柱色谱法进行检测，使氨基酸依次经离子交换

色谱柱洗脱后，与茚三酮溶液在 135 ℃反应柱中衍

生，生成的氨基酸衍生物通过 570 nm 和 440 nm 的

波长检测，外标法定量，并将各种游离氨基酸含量

分别与细胞增殖率和细胞凋亡抑制率数据运用多

元线性回归分析的强迫引入法进行处理。通过建

立载药血清的游离氨基酸水平和疮疡愈合作用之

间的谱效关系，找到与疗效密切相关的氨基酸，证

实了生肌膏使用辐照灭菌工艺的可行性。

Yue等［12］研究制备黄芩苷固体纳米晶体，进而

提高黄芩苷的口服生物利用度。采用Box-Behnken

设计方法优化，利用多元线性回归分析，结果表明
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压力的最佳值为 850 bar，周期为 25个循环，聚乙二

醇 1000维生素E琥珀酸酯（TPGS）与药物的比例为

1∶10，微晶纤维素-羧甲基纤维素钠（MCCS）与药物

的百分比为 10%，采用此工艺可以获得精细的黄芩

苷固体纳米晶体。

2　在中药药效物质基础研究中的应用

随着中药指纹图谱和中药药理学的发展，中药

谱效关系研究逐渐深入，基于中药作用的整体性和

机制的复杂性，结合化学计量学将指纹图谱中化学

成分的数据与药效指标相结合，寻找中药发挥药效

作用的主要成分。多元线性回归所构建的模型具

有较好的准确度和重复性，对中药材谱效关系和药

效物质基础研究具有重要帮助，也常将其他的化学

计量学方法结合使用，用于寻找中药药效物质基

础 。 如 崔 露 露［13］在 探 索 有 柄 石 韦 Pyrrosia 

petiolosa （Christ） Ching 抗泌尿结石的活性成分与

谱效关系的过程中，建立了 10批不同产地的有柄石

韦水回流提取 HPLC 指纹图谱，得到 74个特征峰，

建立其与大鼠尿液中钙、血清中镁、肾组织中草酸

的灰色关联度模型，利用 SPSS 软件进行多元线性

回归分析，用于验证灰色关联分析在谱效关系中的

可行性，结果发现 43号特征峰成分具有较高的抗泌

尿系结石活性。

传统的中药汤剂具有较为复杂的组成成分，其

药理作用也不够明确。王定颖［14］得到 29组组成连

续变化的西青果 Chebulae Fructus Immaturus 乙醇

提取物，共包含 55组峰信息，采用逐步回归分析法

建立西青果的化学组分和 α-葡萄糖苷酶抑制活性

之间的谱效关系，结果发现对抑制活性影响最显著

的物质为第 18、29、36、4、11 和 7 号峰对应的化

合物。

程青云［15］为了更好地掌握破布叶 Microcos 

paniculata L. 总黄酮调节血脂的作用，采用二极管

阵列检测器（PDA），甲醇-0.05%磷酸水溶液梯度洗

脱，在 288 nm 检测波长下，建立破布叶总黄酮的

HPLC 指纹图谱；采用 HPLC 法对其进行了初步的

探讨。用血清胆固醇、三酰甘油作为检测指标对调

脂作用进行了研究；使用 SPSS Statistic 17.0统计分

析软件运用多元线性回归-后退法，分别构建破布叶

总黄酮 HPLC 指纹图谱的 17 个共有特征峰与胆固

醇和三酰甘油的谱效关系方程。结果表明异牡荆

苷与降胆固醇效应呈显著的正相关关系，与降三酰

甘油效应呈显著正相关的关系；牡荆苷与降胆固醇

效应呈负相关的关系。

董书羽［16］收集不同产地、不同年份的 11批类叶

牡丹Caulophyllum robustum Maxim.，建立类叶牡丹

总提物的HPLC指纹图谱表征其整体化学特征，检

测出 17个共有特征峰，指认出其中 9个共有峰，将

抗类风湿性关节炎效果作为药效学评价指标，考察

其对炎性细胞因子肿瘤坏死因子-α（TNF-α）、白细

胞介素 1β（IL-1β）、白细胞介素-6（IL-6）、白细胞介

素-17（IL-17）、前列腺素 E2（PGE2）水平及 T 淋巴免

疫细胞 CD4+/CD8+比值的影响，为了消除多个自变

量之间可能存在的多重共线性问题，采用多元线性

回归分析中的逐步回归分析模块对指纹图谱中各

个特征峰与不同炎性因子分别进行分析，从而挑选

出影响药效显著的自变量，结果发现类叶牡丹中的

生物碱、皂苷与皂苷元等多种成分共同发挥了抗

炎、调节免疫的功效。

赵爽［17］采集黑龙江省大庆市林甸县 14批线叶

菊 Filifolium sibiricum （L.） Kitam，建立 HPLC 指纹

图谱描述其化学特征，采用乙腈 -磷酸盐缓冲

液（PBS）梯度洗脱，检测波长 360 nm，建立 18个共

有特征峰，指认出其中 15个峰。选择线叶菊的体外

抑菌效果为药效评价指标，即对耐药金黄色葡萄球

菌、大肠杆菌、金黄色葡萄球菌、白色葡萄球菌、副

乙型伤寒杆菌的抑菌作用。采用多元线性回归法

建立方程，推测线叶菊中抑菌作用相关性较大的成

分为芒果苷、圣草次苷、东莨菪内酯、异鼠李素-3-O-

β-D-葡萄糖苷等成分。

Zhao等［18］基于谱效关系模型和薄层-质谱（LC-

MS）联用，筛选诃子Terminalia chebula Retz.果实中

抗氧化活性成分，建立了LC指纹图谱，并确定了 15

个共有峰，通过多元线性回归等方法研究共有峰与

抗氧化活性成分间的谱效关系，最终推断对抗氧化

作用有重大贡献的为 1、2、3、5、12、14、15号峰，并进

一步鉴定了16种化学成分。

Ma等［19］以常用中药复方妇科千金胶囊为研究

对象，通过超高效液相色谱法建立了 20批次妇科千

金胶囊的化学指纹图谱，鉴定其化学成分，测定其

抑制环氧合酶-2（COX-2）的抗炎生物活性，结合多

元线性回归分析，结果发现绿原酸为体外最强的抗

炎活性成分。

3　在中药质量控制中的应用

李波霞［20］将近红外光谱技术与多元线性回归

结 合 ，检 测 4 个 产 地 的 136 份 当 归 Angelica 

sinensis （Oliv.） Diels样本，采用 70%乙醇制备醇提

物并计算得率，用HPLC法检测当归中阿魏酸的含
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量，并采集当归的NIRS、一级导数光谱和二阶导数

NIRS。运用遗传算法-多元线性回归（GA-MLR）对

当归药材进行分析。由于中药的NIRS包含众多化

学成分的光谱信息，因此需要运用GA-MLR算法对

数据中冗余变量进行检测，并利用数据交互方法进

行筛选，最终得到最优模型与结果，减少了模型的

复杂度，而且也增强了模型的预测作用。

中红外光谱技术不仅能测量出样品中的成分

含量，而且还能对物质的结构成分变化进行分析。

目前，用红外光谱技术（IRS）定量分析的主要方法

有：峰高法、谱带比值法、峰面积法、因子分析法、内

标法和导数光谱法等。因为在多成分系统中各个

物质的红外吸收谱互相交叠、互相干涉，所以有必

要使用多元线性回归等化学计量学方法来实现多

组分体系的傅立叶红外定量分析。刘平乐等［21］利

用傅里叶变换红外光谱（FTIR）衰减全反射（ATR）

来建立样品定量分析方法，选取组分浓度已知的混

合溶液，并采用多元线性回归模型，完成对多组分

同时在线定量分析，排除了采样所产生的不确定

性，与其他方法比较优势明显，使分析结果的获得

时间达到最少。

Kong 等［22］探讨丹参 Salvia miltiorrhizae Bunge

抑制铜绿假单胞菌生长的主要抗菌成分，对 32批次

不同来源的丹参进指纹图谱分析，使用多元线性回

归分析、主成分分析等化学计量学方法研究指纹图

谱与抗菌作用间的谱效关系，推断原儿茶醛、丹酚

酸B和 3种未鉴定的化合物可能是抗菌的主要活性

成分，同时提示这些物质可能是丹参质量控制的重

要指标。

Liu 等［23］研究了 10 批次蝙蝠葛 Menispermum 

dauricum DC. 提取物对人乳腺癌 MCF-7 细胞系的

细胞毒活性，通过HPLC法建立抗肿瘤活性整合指

纹图谱，选择 8个峰作为共同峰来评价样品的相似

性，使用聚类分析对不同样品进行分类，使用多元

线性回归分析和Pearson相关系数联合分析，得出指

纹图谱中峰 8标准回归系数为负，与抗肿瘤活性密

切相关。该研究为中药复方的质量控制提供不同

的解决策略。

4　结语

线性回归最简便、最具有特色的方法就是一元

线性回归模型，它考虑了 2个变量间的联系，但这个

模型一般忽视了许多其他因素之间的相互作用。

在许多工程与科学实验的具体过程中，往往要涉及

多种变量对试验结果的函数表示，也就是多元回归

问题，多元线性则是多个解释变量对被解释变量的

影响。使用多元线性回归具有 2种劣势：一是运算

过程较繁琐，其高度复杂性随着不同自变量的逐渐

增多而急剧增加，但多元线性回归和一元线性回归

的基本原理与运算流程一致，且随着不同自变量的

逐渐增加，使其较单个变量的预测计算更为精确有

效；二是由于回归系数之间具有关联，所以在扣除

了变量之后，其他数据都还需要进行运算。

多元线性回归模型和一元线性回归模型相互

之间的主要差异体现在以下一些主要方面：求解变

量的个数差异；模式与典型假定有所不同，多元线

性回归模式较一元线性回归模型更多了“自变量彼

此间不具有线性相关关系”的假说；而多元线性回

归模式对参数估计方式的表述则更为复杂。

多元线性回归在中药研究中有广泛的应用前

景，可以帮助人们更好地理解中药的作用机制和临

床应用，促进中药现代化研究。事实上，多元线性

回归与 IR法、UV法、HPLC法的联合应用在对中药

的定性分析、定量分析、质量控制等方面［24］有很大

的实用价值，对中药生产加工、辨别真伪和含量测

定等方面也都有很大的实用意义。但线性回归中，

较一元线性回归来说，多元线性回归的应用不如其

广泛。截止至 2023年 5月 13日，在中国学术期刊全

文数据库（CNKI）检索出的与中药和多元线性回归

相关的研究论文仅 64篇，由此可知在针对中药相关

问题的研究中对多元线性回归的应用未被最大限

度地开发。因此，本文对未来更多地运用多元线性

回归方法研究中药起到抛砖引玉作用。多元线性

回归在中药学领域的应用尚有待开发，随着光谱分

析、相关仪器等技术的发展，多元线性回归在药学

领域会有更大的应用空间。
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