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基于多组分多维向量归一的中药复方“总量”药动学评价模式 

的创新与思考 
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摘  要：中药药动学研究是中药现代化研究链条的重要组成部分，在创新中药及现代复方中药研发中发挥着极其重要的作用，

但目前尚缺乏符合中药自身特点的药动学研究方法。概述现有中药药动学研究现状，提出了中药复方“总量”药动学的概念，

以期能够起到抛砖引玉的作用，共同促进中药药动学研究水平的提高。 
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Innovation and thoughts on “total amount” pharmacokinetic evaluation pattern 
on Chinese materia medica formulae 
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Abstract: The pharmacokinetic study on Chinese materia medica (CMM) is an inalienable part of the chain in CMM modernization 
and plays an important role in the research and development of CMM novel drug and modern CMM formulae. However, nowadays the 
researching method and system that are consistent with the specific characteristics of CMM, i.e., multiple-components and targets, is 
still lacking. This review makes a brief summary of our recent developments on the pharmacokinetic exploration of CMMs. A tentative 
idea about the “total amount” pharmacokinetics of CMM has been proposed in order to promote its pharmacokinetic development. 
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中药复方药动学研究有助于揭示复方药效的物

质基础、方剂组方原理及配伍规律，指导临床安全

合理用药，促进中药的剂型改革和新药研制，因而

具有重要的理论和现实意义。如何比较全面地反映

中药有效部位或方剂在机体内的整体药动学特征，

建立符合中医药自身规律与特点的中药药动学研究

方法学体系，是中药现代化研究中急需解决的关键

科学问题[1-3]。本文在分析已有评价模式方法的基础

上，探讨如何建立适合中药整体特点的药动学评价

方法。 
1  现行中药复方药动学评价方法的现状 

现阶段中药复方药动学研究模式以成分药动学

和效应动力学方法最为常用，基于有效成分指标或

宏观生物效应指标进行评价，阐明的一个或多个成

分（指标）在体内的孤立量变规律，用来反映多成

分体系内的量变动态关系。 
成分药动学[4-6]主要适用于有效成分明确或具

有指标成分的中药及复方，具有敏感、精确、严谨、

适应性广等优点，能定量表达一种或几种成分在体

内的动态过程，客观反映对机体的作用。但由于中

药复方成分复杂，质量分数相对较低，有效成分往

往难以确定，所测化学成分只能是复方中众多化学

成分的一种或几种，因而只能部分反映“母方”，同

时许多复方治疗疾病的物质基础并不确切，检测的

成分不一定是发挥药理作用的成分，未必能反映中

药复方的整体效应。 
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效应动力学[7-11]以生物效应为评价指标，反映

的是药物的整体药效动力学过程，可体现复方配伍

的整体性，符合中医药的整体思想，适合于有效成

分不明或成分复杂难以检测的中药及其复方制剂的

药动学研究。然而，该方法模式要求药效具备可逆

重现、反应灵敏、可定量检测等条件，并在效应最

明显或最大时进行检测，限制了其使用范围。 
2  中药复方“总量”药动学评价模式的创新与思考 

中药复方药动学研究模式以成分药动学和效应

动力学方法最为常用，基于有效成分指标或宏观生

物效应指标进行评价，阐明一个或多个成分（指标）

在体内的孤立量变规律，用来反映多成分体系内的

量变动态关系。但是，中药复方是一个复杂的整体，

其药效是其中多种化学成分相互作用所产生的综合

效果。为此，如何客观地评价中药复方的总量特征

与整体量变行为，整合各单个指标成分的药动学参

数，建立符合中药特点的中药多组分总量药动学评

价方法，将为中药复方药动学研究提供新的探索与

尝试。 
2.1  基于多成分整合药–时曲线下面积的药动学

评价方法 
郝海平等 [12]提出了基于药–时曲线下面积

（AUC）自定义权重系数的“中药多组分整合药代

动力学”评价方法，将中药视作一“有效成分集合

体”，其在体内的存留过程可用经典的药动学理论

与模型进行描述。中药复方各成分药–时曲线下面

积 AUC0-∞反映了药物在生物体内总体曝露程度，

因而中药的整体曝露程度应是其所含组分曝露程

度的加和，各成分对中药整体曝露程度的贡献可用

其自身 AUC0-∞与所有成分 AUC0-∞加和的比值表

征。该评价模式综合评价中药所含成分的药动学特

性与药效作用，选择具有确切药效作用和适宜药动

学特征的成分作为标志性成分，在建立高灵敏度同

步定量分析技术的基础上，开展多组分药动学研

究，获得各成分的药时曲线，然后根据各成分对整

体药代的权重贡献，获得能够最大程度表征中药整

体药动学特征的参数，适用于表征中药组分在生物

体内的整体处置药动学特征，反映整体效应物质在

生物体内的存留特性[13]。李晓宇等[14]根据三七总

皂苷给药后测得的血药浓度–时间数据，获得三七

皂苷 R1、人参皂苷 Rg1、Rd、Re 和 Rb1 的 AUC0-∞

数据，根据各成分在 5 种成分总 AUC0-∞中所占比

值自定义各成分在综合浓度中的权重系数（ωj），

将每一时间点下 5 种单体成分的血药浓度赋以各

自的权重系数，求算三七总皂苷的综合浓度，进一

步进行整合药动学参数的研究。给药后拟合出来

的整体药动学参数 t1/2、tmax、Cmax、AUC0-∞分别为

18.88 h、0.79 h、4.1 μg/mL、25.33 μg·h/mL，结果

显示基于曲线下面积（AUC0-∞）自定义权重系数

的三七总皂苷整合药动学模型对于三七总皂苷在

机体内药动学过程的评价是合理的，对于指导临床

中药制剂给药方案的设计具有一定的科学和实际

意义[14]。 
2.2  基于统计矩总量的药动学评价方法 

贺福元等[15]基于总量统计矩原理提出了“统计

矩总量动力学”假说，即根据统计学中多维随机向

量（连续型）求数学期望及方差的思路来找到多群

成分代谢的动力学中心，同时还要分析多成分离中

心距离的偏差。其总量零阶矩为药时曲线下面积，

反映多成分总体进入体内的总量；总量一阶矩为平

均驻留时间，反映多成分代谢的整体表观驻留时间，

总量二阶矩反映多成分在体内代谢的离散程度，反

映总量各特征成分血药浓度的集中趋势（或分布状

态），也就是代谢的时间跨度。整体总量统计矩表观

药动学参数由单个成分的药动学统计矩参数决定，

这就实现了微观各单一成分动力学参数与宏观总量

动力学参数的统一，沟通了单个成分药动学（微观，

可测）与整体总量（宏观，可算）药动学表观参数

的关系，从而统计矩动力学参数可满足中医“整体

观念”的需要。 
2.3  基于多组分多维向量归一的“总量”药动学评

价方法 
在前期工作的基础上[16-18]，本课题组创新性地

提出了基于多维向量归一的中药“总量”药动学思

路，期望为中药复方药动学研究提供新的思路。 
2.3.1  基本依据  ①中药的药效作用是多组分、多

靶点效应的综合结果，中药所含成分的药动学行为

各异，单一成分或单效应的孤立药动学特性不能用

于表征中药复方的整体药动学特征；②中药复方在

进入生物体内后特定时间点的“总量”可被看作所

有能被定量分析成分血药浓度或效应量的组合，反

映药物在生物体内总体曝露程度，可以近似表征中

药复方的整体作用；③常规的药动学定量分析是基

于单成分标量校正建立的，而多维向量校正不仅是

用几个相应的量来进行传统的多组分同时定量的简

单推广，而是从标量校正向矢量、矩阵甚至是张量
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空间数据解析转变，由于矢量空间或矩阵、张量比

标量所含信息要全面，所以更能体现组成成分的全

息性与贡献度。 
2.3.2  基本定义  中药多组分“总量”药动学以成

分药动学或效应动力学理论为基础，以中药物质所

有入血可定量分析成分的动力学为研究对象，运用

多维向量与矩阵计量方法计算各个成分浓度或效应

归一化的数学意义的“总量”，表征所有可分析成分

体内的总体量变动力学规律，从而计算相应的药动

学参数。 
2.3.3  基本特征  ①“总量”为多维向量归一化的

总量，即利用可充分权衡复方各成分贡献的数学

总量，鉴于复方中各成分的吸收速率、消除速率

与分布特性、代谢速率等各异，即各时间点各组

分对复方作用整体的贡献度各异，此总量不能是

所有成分药时浓度的简单加和或平均；②假设一中

药复方，不同的取血时间点 tn（n=1, 2, 3, ……），

含有 k 个入血组分，每个组分的浓度为（k=1, 2, 3, 
4……），构成 k 维空间。以 3 组分为例，如图 1 所

示，一维空间中 3 组分的药时曲线叠加在同一直线

上，无法找到合理体现各成分总量贡献的归一化中

心点，而三维向量空间，各个时间点（tn）各成分

的药物浓度（Xk）位于不同的向量空间，可以运用

最小二乘规则法、欧式空间最小距离法或映射法

等[19-20]找到各个成分各个时间点的总量归一化中心

点，可近似刻画各个时间点多成分的“总量”，近而

可表征中药复方各个“总量”（C 总）随时间（tn）

的整体量变规律，计算对应的药动学参数。 
 

 
图 1  复杂多组分矢量多维空间归一化计量思路方法 

Fig. 1  Multiple variable chemical analysis pattern based on multi-component determination in complicated system 

3  结语 
近年来，中药药动学研究取得了很大进展，新

方法、新技术也层出不穷，但制约认识中药作用的

整体观念还有许多问题和矛盾需要解决，中药复方

药动学研究并未产生实质性和跨越性突破。立足中

药多组分、多靶点作用的特有属性，建立符合中药

复方特征的药动学研究与评价技术体系，无疑是当

前中药药动学研究的重点与难点。本文概述了现有

中药药动学研究方法研究的现状，尝试性地提出了

中药复方总量药动学的研究思路，以期“抛砖引玉”，

促进我国中药药动学的发展。 
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化学学会系列文摘（RSC）、美国《乌利希期刊指南》（Ulrich PD）、美国剑桥科学文摘社（CSA）数据库、英国《国际农业

与生物科学研究中心》（CABI）等国际著名检索系统收录。 
本刊主要报道中草药化学成分；药剂工艺、生药炮制、产品质量、检验方法；药理实验和临床观察；药用动、植物的饲

养、栽培、药材资源调查等方面的研究论文，并辟有中药现代化论坛、综述、短文、新产品、企业介绍、学术动态和信息等

栏目。 
承蒙广大作者、读者的厚爱和大力支持，本刊稿源十分丰富。为了缩短出版周期，增加信息量，2011 年本刊扩版为 208

页，定价 35.00 元。国内邮发代号：6—77，国外代号：M221。请到当地邮局订阅。 
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