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中药指纹图谱数据库的研究现状及展望 
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摘  要：在中药现代化的研究过程中，指纹图谱技术是当今国际公认的控制中药质量的质控模式，但是如何实现中药指纹图

谱数据的快速匹配、检索、识别和鉴定功能是指纹图谱研究中亟待解决的问题。中药指纹图谱数据库的研究和建立，为中药

指纹图谱技术的推广和应用提供了一个有利的平台，有助于加快中药指纹图谱技术的研究和应用进程。主要从中药指纹图谱

数据库研究历程、在中药现代化研究中的优势、研究成果等方面予以阐述。总结了中药指纹图谱数据库在中药现代研究中存

在的问题，并展望了发展前景。 
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Abstract: During the study of modernization of Chinese materia medica (CMM), the fingerprinting technology, as the model of the 
quality control of CMM, is gradually accepted by the world. But how to realize the fast matching, retrieval, recognition, and 
identification function of CMM fingerprint data is an urgent problem in the study of fingerprint. Studying and establishing CMM 
fingerprint database, which helps to speed up the study and application process of CMM fingerprinting technology, provides a 
favorable platform for the promotion and application of fingerprinting technology. This paper summarized the problems in the CMM 
fingerprint database research and prospected its bright future. 
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随着指纹图谱技术（fingerprint technology）和

数据库技术（database technology）的快速发展，其

对中药研究的推动作用也逐步显露出来，尤其是在

促进中药信息化方面[1]。目前，数据库技术已经开 
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始应用于中药学研究领域的诸多方面，如中药有效

成分识别、中药药性研究、中药不良反应研究、中

药指纹图谱研究、中药方剂配伍规律研究等[2]。中

药指纹图谱技术的发展和完善是一个长期的过程，

随着研究的逐步深入，将不断积累大量的指纹图谱

研究数据和资料，有必要建立一个统一、规范的中

药 指 纹 图 谱 数 据 库 （ Chinese materia medica 
fingerprint database）[3]。这不仅可以为中药日常检

验、分析工作提供参考与指导，而且将对中药指纹

图谱技术的推广应用产生巨大的推动作用。因此，

加快中药指纹图谱数据库的研究和建立，对于提高

中药指纹图谱研究水平，促进中药现代化、国际化

具有重要意义。本文对中药指纹图谱数据库的研究

现状进行了综述，并展望了其发展前景。 
1  数据库技术在中药研究中的应用 

数据库技术是通过研究数据库的结构、存储、

设计、管理以及应用的基本理论和实现方法，并利

用这些理论来实现对数据库中的数据进行处理、分

析和理解的技术，已经成为运用于数据处理、信息

检索和人工智能等许多方面的一门软件科学[4]。近

年来，智能数据库在中药研究中的应用由开始的单

纯数据检索逐步向数据挖掘方向转变，目前，已经

广泛应用于中药有效成分识别、中药药性研究、中

药方剂配伍规律研究及中药指纹图谱研究等方面。 
对于中药有效成分快速鉴定的研究，目前广泛

应用液质联用数据库技术建立中药及天然产物化学

成分的数据库。Su 等[5]运用液相指纹图谱和液相色

谱飞行时间质谱（LC-TOF-MS）建立秦艽指纹图谱

数据库，深层次挖掘出其有效成分的裂解规律和识

别方法。钱叶飞等[6]采用超高效液相色谱电喷雾离

子化四级杆飞行时间串联质谱（UPLC-ESI-Q- TOF）
技术，采集不同类型中药及天然产物化学成分的保

留时间和质谱信息并建立质谱信息库。 

对于中药药性的研究，主要应用数据挖掘的频

数分析、回归分析、聚类分析等方法对中药药性信

息进行分析和挖掘。王虹菲等[7]对数据库所收录的

全部来自《中国药典》的中药，检索药物免疫研究

的原始文献并对其进行分类，建立中药免疫信息数

据库，证实了中医理论的科学性，从而为中药药理

的研究提供更加确切的理论指导。周密等[8]利用数

据库技术预测出 17 味中药缺失的药性，使数据挖掘

成为传统中药性质与药效关系研究的新方法。 
对于中药不良反应的研究，随着中药研究的深

入，数据库技术已经作为分析可疑药物与不良事件

之间关联程度的一种手段，其深度挖掘作用已经得

到认可。吴嘉瑞等[9]应用 Access 建立清开灵注射液

不良反应的病案数据库，得出清开灵注射剂不良反

应类型可能存在的一些规律。 
对于中药方剂配伍规律的研究，Long 等[10]用

数据库技术建立了一种中药组合配伍数据库系统，

可以预测出中药组合的最佳配伍以及配伍组合后

的性能（图 1）。张昱等[11]运用数据库技术对所收

集的宋代以后的 967 首四君子汤类方进行分析挖

掘，得出了四君子汤类方的核心药物支持度最高的

配伍方式。 
对于中药指纹图谱的研究，目前已成为国际共

识，各种符合中药特色的指纹图谱控制技术体系正

在研究和建立，这将极大地推动中药现代化和国际

化的进程。何淑华等[12]使用红外光谱仪自带的光谱

建库功能建立了中药对照药材的红外指纹图谱库。

Wang 等[13]建立了龙葵的高效液相指纹图谱数据库；

Zhang 等[14]运用化学指纹图谱和代谢指纹图谱分析

丹参注射液，建立了相应的数据库。王龙星等[15]使

用Access数据库和Visual Basic设计了可以保存原始

数据的色谱指纹图谱数据库，并收录了部分药材的

气相和液相色谱信息。 
 

 
图 1  中药配伍组合预测系统的工作流程 

Fig. 1  Work flow of CMM combination forecasting system 

CMM Chemicals Descriptors Weight Centers Selected descriptors Model 

CMM Database CODESSA Weight Center Finder LDA SVM 
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2  中药指纹图谱研究现状 
随着现代分析技术的发展，中药质量研究也由过去

的“四大鉴别”（基原鉴别、性状鉴别、显微鉴别、理

化鉴别）发展到能反映中药材全貌的指纹图谱鉴别体

系。随着世界各国对天然药物的了解和研究的不断深

入，指纹图谱技术在国内外已成为一种发展趋势，其研

究方法和技术更趋成熟完善，成为国际公认的控制中药

和天然药物质量最有效方法和手段[16]。近年来，国内外

专家采用各种分析技术对多种中药的指纹图谱进行了

研究，取得了系列研究成果。主要指纹图谱方法见表1。 

表 1  指纹图谱在中药中的研究成果 
Table 1  Results of fingerprint in CMM 

序号 指纹图谱方法 优点 缺点 研究成果 文献

1 紫外光谱指纹图谱 灵敏、简便、准确 鉴别专属性差、分辨

率低 

苦荞粉掺假鉴别 17 

2 红外光谱指纹图谱 特征性强、检测速度快 不适合分析含水样

品、影响因素多 

钟乳石炮制前后鉴别 18 

3 薄层色谱指纹图谱 色谱图谱客观准确、分析全面 重现性、精密度差 穿心莲药材质量评价 19 

4 气相色谱指纹图谱 简单易行、可比性强、分辨率

高、分离度好 

分析范围窄、限于低

沸点成分 

荆芥挥发油的气相色谱

指纹图谱 

20 

5 高效液相色谱指纹图谱 分离效能高、灵敏度高、分析

速度快 

分析成本高、时间长 川渝地区金银花指纹图谱 21 

6 高速逆流色谱指纹图谱 克服了样品吸附、损失、峰形

拖尾的问题 

分辨率比较低、分离

时间长 

丹参高速逆流色谱指纹

图谱 

22 

7 毛细管电泳指纹图谱 高速高分辨率、高效率 灵敏度低、重现性差 金钱白花蛇毛细管电泳

指纹图谱 

23 

8 质谱指纹图谱 图谱精确、速度快 成本高、分析难度大 香附炮制前后挥发油指

纹图谱 

24 

9 X 射线衍射指纹图谱 指纹性强、图谱稳定可靠、应

用范围广 

样品不能多分子、处

理要求高 

煅硼砂 X 射线衍射指纹

图谱 

25 

10 核磁共振指纹图谱 有多种结构信息、应用范围广、

客观精确 

成本高、有辐射 关黄柏指纹图谱 26 

11 分子生物指纹图谱 重复性好、灵敏度高 成本高、技术要求高 怀地黄 DNA 指纹图谱 27 
 

随着指纹图谱研究的不断深入，最终将建立相

对成熟的中药质量评价体系。虽然中药指纹图谱研

究技术和手段多种多样，但没有完整的指纹图谱查

询系统，将数据库管理技术引入到中药指纹图谱研

究中[28]，可以科学地管理现有数据，扩大对整理数

据的共享范围，能够为分析工作者提供某种较为全

面和详细的样品信息，提高工作效率，使整个中药

质量控制变得完整和全面。 
3  中药指纹图谱数据库的研究现状 
3.1  中药指纹图谱数据库发展历程 

近年来，国内外专家采用各种分析技术对多种

中药的指纹图谱库进行了研究，取得了系列研究成

果[29]。1999 年，卢佩章等[30]提出用 10 年时间建立中

药组分智能统一指纹数据库。王龙星等[15]以 Visual 

Basic 6.0 编程建立了十几种中药材的指纹谱图库软

件，但其功能简单，还有待深入研究。2001 年，何淑

华等[12]建立了对照中药材红外光谱数据库。2003 年，

乔善磊等[31]提出建立中药指纹图谱共享数据库，合理

的保存和管理中药指纹图谱信息，加大中药指纹图谱

共享数据库的研究力度。2004 年，黄新宇[32]使用

INPRISE C++ UILDER 6.0 和 Microsoft SQL SERVER 
7 作为数据库开发和管理工具，设计了紫外光谱数据

库。2005 年，刘训红等[33]采用 Visual Fox Pro（VFP）
6.0 编程语言编制程序，建立了包括色谱、光谱、电

泳和 DNA 指纹图谱谱以及 X 射线衍射、热分析图谱

等数据库。2006 年，孙国祥等[34]基于 WindowsServer 
2003 Standard Edition、Microsoft SQL Server 2000、
Visual Studio NET 2005 等开发环境和工具，构建中药
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指纹图谱在线专家系统数据库，其具有强大的查询功

能（图 2）。《中国药典》2010 年版一部收录了多个品

种的中药特征图谱检测项[35]，提供了 27 个品种的标

准指纹图谱，可以在线注册申请使用。 
 

 
图 2  中药指纹图谱在线专家系统数据库 

Fig. 2  CMM fingerprint expert system database online 

3.2  中药指纹图谱数据库的分类 
3.2.1  按研究对象分类  中药指纹图谱数据库可用

于中药研究、中药生产、中药种植、采收等环节的

质量控制。按研究对象分类，可分为中药材指纹图

谱数据库、中药原料指纹图谱数据库、中间产品

指纹图谱数据库、中药制剂指纹图谱数据库。李

刚等[36]建立了医院中药饮片用药数据库系统，有利

于临床中药饮片的规范化以及中药材质量可控性。

邹纯才等[37]建立了决明子指纹图谱数据库，以存储

和管理指纹图谱数据和定性相似度评价，用于其质

量跟踪和控制。刘颖等[38]建立了常用活血化瘀类中

药组分指纹图谱数据库，保证了中药中间体的质量。

Kong 等[39]建立了人工牛黄指纹图谱数据库，为人

工牛黄的质量控制提供了保障。王青等[40]建立了中

药复方制剂初级指纹图谱数据库，使得中药制剂的

质量得到保障。 
3.2.2  按测定手段分类  根据测定时所采用的分析

手段不同中药指纹图谱数据库可分为中药生物指纹

图谱数据库和中药化学指纹图谱数据库[41]（表 2）。
中药生物指纹图谱数据库包括中药材 DNA 指纹图

谱数据库、中药基因组学指纹图谱数据库、中药蛋

白组学指纹图谱数据库。中药化学指纹图谱数据库

又可以分为中药光谱指纹图谱数据库（如 IR、UV、

X 射线衍射等）、色谱指纹图谱数据库（如 TLC、 

表 2  中药指纹图谱数据库按测定手段分类的研究成果 
Table 2  Results of CMM fingerprint database  

classified by measure means 

分析手段 研究成果 文献

怀地黄 DNA 指纹图谱数

据库 
23 

银杏叶提取物基因指纹图

谱数据库 
42 

中药生物指纹图

谱数据库 

冬麦蛋白组学指纹图谱数

据库 
43 

苦荞粉紫外指纹图谱数据库 19 
穿心莲药材的薄层色谱指

纹图谱数据库 
21 

荆芥挥发油的气相色谱指

纹图谱库 
22 

手参化学指纹图谱数据库 44 
中药化学指纹数据库的数

据仓库改造 
45 

中药化学指纹图

谱数据库 

关黄柏 1H-NMR 指纹图谱 28 

GC、HPLC、CE 等）、波谱指纹图谱数据库（如

MS、NMR 等），以及采用多种现代联用技术得到的

多维多息特征数据库[46]，如 HPLC/MS/MS、GC/MS、
CE/MS 等。 
3.2.3  按数据模型类型分类  近年来，中药指纹

图谱数据库的发展从单机数据库研究阶段迈向了

中药基本信息查询 
试验条件查询 

中药文献、GMP 查询 

中药制剂试验条件查询 中药材试验条件查询 
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网络智能化数据库阶段。最初研究阶段多采用单

机运行模式、无数据资源共享、数据挖掘技术落

后，不利于中药指纹图谱综合评价[47]。但随着在

线中药指纹图谱数据库的建立，中药指纹图谱数

据库采用的数据模型也越来越多，主要有层次模

型、网状模型和关系模型，其中应用最广泛的是

关系模型。Sheridana 等[48]从中药代谢指纹图谱数

据库深层次剖析了层次数据模型在数据库中发挥

的巨大作用；Liu 等[49]以网状数据模型建立了血

清蛋白指纹图谱数据库，预测出了虚证和痰瘀产

生非小细胞肺癌的一些诱发因素；Kong 等[39]采用

关系模型数据建立了人工牛黄指纹图谱数据库，挖

掘出人工牛黄的用法与疗效的关系，实现了快

速便捷的数据检索、访问数据库和数据资源的

共享 [50]。 
3.2.4  按数据库管理系统分类  目前，常用的数据

库系统有 Oracle、Sybase、Informix、Microsoft SQL 
Server、Microsoft Access、Visual FoxPro 等，它们

各有自己特有的功能，并在中药指纹图谱数据库市

场上占有一席之地，丰富了资源的共享，使数据库

的查询检索更加快速、便捷。常用的数据库管理系

统在中药指纹图谱数据库中的应用见表 3。 

表 3  数据库管理系统在中药指纹图谱数据库中的研究成果 
Table 3  Results of database management system in CMM fingerprint database 

管理系统 研究成果 参考文献

Oracle 利用 ORACLE 实现基于 Internet 中药化学数据库检索 51 

Sybase 运用 SYBASE 完成了中药免疫数据库的构建与应用 52 

Informix 利用 INFORMIX 管理系统，开发出鱼腥草注射液指纹图谱数据库 53 

Microsoft SQL Server 利用 VB.NET 2.0 和 SQL Server 2003 软件开发了中药指纹图谱专家系统数据库 54 

Microsoft Access 采用 Microsoft Access 2003 数据库软件建立了 44 种五加科植物的 1H-NMR 数据库 55 

Visual FoxPro 采用 Visual Fox Pro（VFP）6.0 软件建立了指纹图谱数据库 12 
 
3.3  指纹图谱数据库在中药现代化研究中的优势 

建立中药指纹图谱数据库有助于加快中药现代

化进程。中药是一个复杂的体系，单纯靠一两种检测

方法的指纹图谱并不能表达中药的复杂特征[56]，如红

外光谱、DNA 指纹图谱目前多用于中药的鉴别上，

而高效液相色谱指纹图谱、毛细管电泳指纹图谱等在

中药定量分析上更有优势[57]。通过建立指纹图谱数据

库，将中药的多种指纹图谱数据收集起来，有助于中

药质量标准的制定，从而加快中药现代化进程。 
建立中药指纹图谱数据库有助于加强中药知识

产权保护。我国中药的知识产权保护仍处于薄弱环

节，尤其在我国加入 WTO 后，应尽快保护现有中

药指纹图谱研究成果，构建我国有自主知识产权的

中药质量标准体系，掌握中药标准的国际话语权，

为中药进入国际市场奠定基础。 
建立中药指纹图谱数据库可以助推中药指纹图

谱数据挖掘研究[58]。随着数据库技术的迅速发展，

积累的中药指纹图谱数据越来越多，激增的数据背

后隐藏着许多信息，数据挖掘使数据库技术进入一

个更高的阶段，它不仅能对现有中药指纹图谱数据

进行查询和检索，并且能够找出这些数据的潜在联

系，成为具有专家水平的中药指纹图谱智能专家评

价系统，从而促进中药研究的发展[59]。 
4  存在的问题以及展望 

目前，中药指纹图谱研究整体上仍呈现散乱、

无序、单兵作战和各自为政的状态，没有开展基础

性、系统性的标准指纹图谱数据库研究，更缺乏国

家层面的集体攻关行动[60]。研究过程中存在如下问

题及不足。首先在技术方面，数据挖掘技术落后、

多采用单机运行模式、没有实现数据资源共享，从

而浪费了人力、物力。其次在功能方面，多数数据

库缺乏图谱存放数据结构，图谱分析和检索识别技

术等比较薄弱。最后在指纹图谱数据集成方面，缺

乏多种指纹图谱数据库联合使用，没有统一的在线

指纹图谱数据库。 
中药指纹图谱数据库的研究和建立必将成为中

药质量评价的重要发展趋势之一，成为一个中药鉴

定的重要平台[61]。随着信息化浪潮的席卷和数据库

技术的不断发展，特别是以云计算、大数据为代表

的各种新的数据处理技术的快速发展，为中药指纹

图谱数据库的建立提供了新的技术支撑[62]。利用云

计算平台提供中药整体化学指纹的在线控制和数字

化定量控制模式，可以指导中药研制开发和生产企

业快速、合理地建立中药数字化定量指纹图谱标准，
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为中药指纹图谱数据库的研究提供全新的方法。随

着科技的发展、技术的进步，中药指纹图谱数据库

的研究也将得到快速的发展，将为中药现代化和国

际化提供更为重要的推动力。 
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