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试论组分中药的药性配伍 
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摘  要：中药有效组分配伍是当前开展中药现代化研究的重要模式，通过传统饮片活性组分分离及二次配伍以实现功效最大

化。尽管有效组分配伍并不脱离原方的整体效应，但功效物质标准化即组分中药研究存在组分拆分简单而药性拆分困难的问

题，因此需要明确组分样品库中各组分与其所属中药的性味离合关系。决定中药宏观药性的物质基础是其包含的微观化学成

分，而基于化学信息学和知识发现的药性判别方法存在各自的局限性，真实客观的药性表征体系仍应回归到动态、可持续性

定量反映药物与机体的相互作用结果的生物效应模型中去，在此基础上可以选择药少力专、基于药性组合的代表药对继而开

展配伍组分的药性配伍规律研究，这对合理设计配伍组分及提高其有效性和安全性具有重大意义。 
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Compatibility of drug property in effective components of Chinese materia medica 
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Abstract: Effective components combination of Chinese materia medica (CMM) is an important model for study on the modernization of 
CMM. The maximum effectiveness could be obtained through the separation and secondary combination of the effective components in 
traditional processed pieces. Although the effective components combination does not break away from the overall effect of the original 
prescriptions, the effective components normalization, i.e. research on the effective components of CMM, faces the problems that is easy 
to decompose the components but hard to decompose the drug natures. Therefore, it needs to well define the relationship between the 
separation and reunion of each component and its CMM in sample library. The material basis for the CMM macroscopic drug natures is 
precisely their microscopic chemical ingredient. However, there are some respective limitations to recognize the drug natures by 
chemoinformatics and knowledge discovery, a real and objective characterization system for the evaluation on the natures of CMM and 
their components should return to the biological effective models which could dynamically and sustainably present the interaction between 
drugs and organism. Upon that, choosing the typical CMM pairs prescribed according to the theory of nature compatibility with a few 
herbs but remarkable efficacy to elucidate the mechanisms of natures compatibility by effective components combination will be 
beneficial to the scientific significance and security of effective components compatibility of CMM. 
Key words: natures of Chinese materia medica; recognition of natures; components combination; nature compatibility; nature of 
components 
 

传统中药饮片配伍存在物质基础复杂、质量控

制困难、临床适应症不明确等缺点，制约了中药的

现代化与国际化进程。王阶等[1]提出组分配伍可以

作为中药复方配伍的新模式，而组分中药是指由固

定剂量和比例的中药有效部位、一类成分或单体化

合物组成的新复方制剂。代表药如清开灵由黄芩

苷、栀子苷、胆酸、珍珠母（5∶25∶7∶50）配伍

而成，用以治疗缺血性脑中风[2-5]。纵观当前的组分 
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配伍研究思路，主要从活性组分筛选到多水平病理

模型的生物学效应评价，再到定量药理学设计优化，

从而解决配伍成分和最佳配比等问题，其整体功效

不亚于甚至优于原方[6-9]。 
但“药有个性之专长，方有合群之妙用”，药性

是方剂配伍的重要依据，在药性层面所体现出的配

伍规律与中药方证对应的作用方式有着更直接的联

系[10-11]。代表方如左金丸和反左金丸，前者由黄连和

吴茱萸按比例 6∶1 组成，后者相反；而黄连苦寒，

清热泻火，吴茱萸辛热，温中散寒，因此前者重用黄

连并稍佐以吴茱萸，后者重用吴茱萸而少佐以黄连，

则可分别治疗胃热与胃寒证，体现了药性配伍中“热

者寒之、寒者热之”的朴素理论[12]。尽管中药有效成

分配伍（components combination）能具体阐明“多成

分、多靶点”整体调节的作用特点，但某些成分可存

在于不同中药中，这些中药的整体药性却不尽相同，

如姜黄素及其衍生物为姜科植物姜黄和郁金的共性

成分，而二者的寒热药性却相反[13]；或同一饮片的不

同成分亦表现出不同药性，如大黄素更接近大黄的药

性，而大黄酚差距较大[14]，故考虑精简成分是否仍然

继承原方的药性配伍（nature compatibility）规律，是

值得商榷的问题之一。若将有效组分赋予药性内容，

从成分药性探讨组分的配伍规律，对合理设计配伍组

分从而提高其有效性及安全性具有重大意义。 
1  决定中药宏观药性的物质基础是其包含的微观

化学成分 
中药药性是中医学理论体系中的一个重要组成

部分，是指导中医中药临床运用的重要依据。李石

生等[15]最初提出“中药理论体系——分子药性学假

说”，分子指的是中药所包含的有效成分，认为中药

性味取决于其所含的化学成分，有共同物质基础属

性则会有相同药性。如解表药多数味辛、归肺经，

挥发油是其共同的物质基础[16]。刘培勋等[17]提出

“中药药性物组学”的新概念，认为中药药性在四维

空间对特定生物体的作用是中药中发挥特定药性作

用的分子集合，如挥发油。而匡海学等[18-19]提出的

中药性味的可拆分性、可组合性研究也是建立在中

药诸多化学成分各自承载的分子药性的基础之上

的。因此，抽象的中药药性是具有物质基础的，是

中药所含化学成分的高度概括。 
2  中药/成分药性判别方法探索与实践 
2.1  基于性-构关系的药性规律研究 

分子药性蕴含在药物分子的特定结构中，从化

合物结构特征出发，挖掘对药物活性、药动学过程

（吸收、分布、代谢、排泄，ADME）以及毒性反应

起决定作用的药效、药动和毒性基团或骨架，寻找

构-效、构-动、构-毒关系可为分子药性规律提供依

据。盛良[20-21]采用广义酸碱原则和前线分子轨道理

论中的电子得失来解释中药“四气五味”，并利用青

黛有效成分靛玉红分子结构中药效团为给电子体的

特征，判断出其味辛、咸，性寒，与其临床功效完

全符合。邓家刚等[22]通过测定 20 种不同药性活血化

瘀中药的 4 种不同溶剂提取部位的红外光谱，并应

用主成分分析结合支持向量机方法对各样本的红外

光谱数据与药性的相关性进行了分析，用于区分平

性与非平性的活血化瘀中药提取部位。付先军等[23]

提出了中药药性“性-效-物质三元论”假说，通过

吉布斯自由能等与中药寒热药性紧密联系的参数对

化学成分的寒热药性进行计算。Zhang 等[24]借助中

药有效成分族辨识技术，以活血化瘀中药为载体，

以血管紧张素转换酶（ACE）、血管紧张素 II
（AngII）、血小板活化因子（PAF）和 5-羟色胺 2A
（5-HT2A）4 个受体为示范，初步探讨了药效团与

中药药性的内在关联。张亚超等[25]利用定量构效关

系（QSAR）研究技术对代表性平性中药中的有效

成分的化学结构进行数字化处理，选取 17 种典型分

子骨架特征和官能团用于表征各种有效成分的结构

信息，利用支持向量机分类，发现黄酮类成分最能

显示出平性与非平性药的差异。基于化学信息学的

药性表征方法很大程度上依赖于计算机平台的虚拟

设计，是当前的研究热点，但其效用性还有待进一

步检验。 
2.2  挖掘文献数据预测中药/成分药性 

有学者根据文献报道的药物所治疾病的证型

和药物过量产生不良反应的情况，运用中医药理论

对某些代表性化学药和中药的药性进行了归纳和

分析[26-27]。此外，由中药药性所反馈的功效信息即

药理作用是指导其临床应用的最直接依据，而中药

药性理论的产生和发展离不开中药的临床实践，以

及关于中药有效组分的药理作用机制和单体成分的

临床应用研究已经积累了海量的生物医学文献。王

耘等[28-30]利用数据挖掘技术总结归纳了中药及其关

联功效的药性规律，并构建中药药性与功效数据库，

可以为已知功效的中药及其有效成分的药性提供预

测；同时构建中药“五味”的贝叶斯网络模型，可

用于预测中药或中药有效组分的“五味”。基于知识
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发现的药性表征方法虽然来源于公开的实测数据，

但需大样本的统计分析，而在中药药性研究领域相

关药理实验数据尚不完善，导致预测结果与实际存

在一定偏差。 
2.3  与客观药性评价相适应的药性辨识新技术、新

体系 
中药药性理论体系复杂，中药药性辨识技术的

研究至今仍未取得突破性进展，原因在于药性理论

从不同的角度规定了药物功用的某种性质或者特

征[31]，因此真实客观的药性表征还是应该回归到生

物效应模型（动态地、可持续性地反映药物与机体

的相互作用的结果）中去。肖小河等[32-33]在结合传

统药理实验的技术手段研究寒热药性问题的同时，

利用公认的生物热动力学原理反映受试动物能量代

谢的变化，包括微量量热法和冷热板示差法，使得

受试药物呈现一定的剂量-寒热药性关系。这一既定

性又定量的药性评价体系，有助于打破中药有效组

分的药性差异表征的诸多技术制约。 
3  基于成分药性开展组分配伍规律的研究 

中药药性的基本内容包括四气、五味、升降浮

沉、归经、毒性、配伍禁忌等。用现代语义描述中

药药性规律，反映药物热力学倾向的为“四性”，概

括药物总体功效的为“五味”，药物与其靶点相互作

用的结果为“归经”，解剖学上药物作用趋向性的为

“升降浮沉”，药物安全性则为“有毒无毒性”[34]。

因此中药药性的多要素和高内涵决定了其广泛的生

物效应，而不同药性之间如四气与五味、气味与归

经、五味与升降沉浮等又存在紧密联系[35]，故在组

分配伍研究时，出现组分拆分简单而药性拆分困难

的问题，特别针对单一病理模型的组分配伍研究，

容易违背药性配伍规律。因此在进行配伍组分及其

剂量优化设计时，需要明确组分样品库中各组分与

其所属中药的性味离合关系，选择药少力专、基于

药性组合的药对组分配伍，利用上述药性判别方法，

并根据“药性矢量加和性”，即通过建立药性矢量与

多个可检测变量的关联，研究不同组分以及配伍后

寒热药性的程度[36]，从而判断组分配伍治疗寒热证

的可行性。 
4  问题与展望 

中药药性理论是从几千年的临床实践（个体反

应与疗效）上升得到的一般科学规律，药性配伍在

临证遣方用药过程中通过寒热温凉、升降浮沉等不

同药性并用、佐用、制用等综合运用，是中药配伍

“相辅”、“相反”、“相用”、“相制”的“七情和合”

思想的重要依据。由于化学分离、活性追踪而保留

复方有效成分，使得组分配伍的研究单纯停留在组

分间协同作用的层次上，如果在深化中药药性理论

认识的同时重视药性配伍规律的考察和探究，则可

在明确药性成分的基础上将作用机制从相辅相成丰

富到相反相成，即可通过不同药性组分配伍为解释

组分间如何“和合”提供研究切入点。基于成分药

性获得潜在有效组分配伍，更加体现药效配伍组中

的方剂配伍特色，有助于加快经典方的二次开发或

新的中药复方制剂、直接标准组分配伍或单味药的

标准组分配伍的研究。 
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