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化学模式识别在中药炮制中的应用  
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摘  要：中药炮制是中医用药的一大特色和优势，是保证中药饮片质量和临床疗效的重要环节。对中药材进行有效炮制，可

降低药物毒副作用，增强药物疗效，保证用药安全。但中药成分复杂，其在炮制过程中会发生复杂的化学变化，这正是导致

中药炮制前后性味功能改变的重要原因。如何揭示这些复杂化学成分变化，阐明中药药效物质基础，是中药炮制研究的重点

和难点。化学计量学作为一门以数学和计算机技术为基础的新兴交叉学科，可将多变量的分析方法引入化学研究，而化学模

式识别作为化学计量学的重要组成部分，已成为中药物质基础研究的重要手段，并在炮制研究中广泛应用。针对化学模式识

别在筛选炮制工艺、检测中药炮制前后药效物质成分变化，涉及药性改变、减毒增效、引药归经等方面的应用进行论述，并

初步探讨化学模式识别应用于中药炮制研究中所存在的问题及发展前景。 
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Application of chemical pattern recognition in processing of Chinese materia medica 
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Abstract: The processing of Chinese materia medica (CMM) is one of the characteristics and advantages of traditional Chinese 

medicine (TCM) clinical medicine, and it is an important link to ensure the quality of slices and clinical efficacy. The effective 

processing of CMM can reduce drug toxicity and side effects, enhance drug efficacy, and ensure drug safety. However, due to the 

complex composition of CMM, complex chemical changes will occur during the processing process, which is an important reason for 

the change of flavor function after the processing of CMM. The revelation of the variation of complex chemical composition and 

clarification of pharmacodynamic material basis of CMM are the key and difficult points in the study of CMM processing. 

Chemometrics is a newly-developing cross-disciplinary subject based on mathematics and computer technology, combining 

multivariate analysis with chemical research. Chemical pattern recognition, as a significant part of chemometrics, has become an 

important means of the material basis research, widely used in processing study. This paper discusses the application of chemical 

pattern recognition in screening the processing technology, detecting the changes of chemical composition, involving the transform of 

the medicinal properties, synergism and attenuation, and medicinal tropism. The analysis discusses the research problems and 

development trend on the chemical pattern recognition applying in the processing mechanism of CMM. 
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pharmacodynamic material basis 

 

炮制用药是中医用药的一大特色和优势，是以

中医药理论为指导，依据制剂要求、药物自身性质、

临床应用疗效而逐步形成的一门独特的制药技术。
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中药炮制分为净制、切制、炮炙等系列步骤与过程，

其中，炮炙中的炒制、酒制、蒸制、醋制等处理过

程，是中药中化学成分发生复杂量变和质变的过程，
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这一过程涉及酶、中间产物、外加条件等众多因素，

经过炮制后以达到减毒增效、改变药性、引药归经

的目的。因此，探究中药炮制前后物质成分变化实

质及规律，是科学阐明中药炮制原理、正确掌握中

药炮制加工工艺的基础关键。 

化学计量学（chemometrics）又称化学统计学，

是以数学、统计学、计算机科学与化学结合而形成

的化学分支学科，其最重要的特征是将多变量的分

析方法引入化学研究中，对化学量测数据进行多元

处理与解析，创建与优化各种化学模型，并从复杂

的化学量测数据中最大限度地提取有关物质系统成

分、结构及其他相关信息[1]。主要研究方法包括采

样理论（如计量检验、计数检验）与数据处理（如

回归与相关分析、方差分析）、实验设计和优化方法

（如正交试验、响应面法）、多元校正和多元分辨（如

线性与非线性校正、重叠信号的去积）[2]、化学模式

识别（如有监督模式识别、无监督模式识别）、人工

智能及专家系统等[3]。其中，优化实验设计法中的

正交试验法和响应面法在多因素、多水平工艺参数

的优化、筛选中取得了较好的成果，在中药炮制条

件优化研究中较为常用。 

而化学模式识别作为化学计量学的重要组成部

分，其是将原始数据集中差异性信息提取并分类的

化学计量学手段，已在中药炮制研究中广泛应用。

多组分、多途径、多靶点的作用模式是中药防病治

病的特色优势，中药成分复杂多样，而复方配伍用

药更加大了成分的复杂性，为此，在探究中药药效

物质基础，尤其是探究炮制原理等科学问题中引入

化学模式识别，则可有效解决传统化学方法难以解

决的“成分变化-功能变化”间相互动态关联等难点

问题[4]。近几年，随着学科间的交叉融合，也为阐明

中药炮制原理等科学问题，将化学模式识别融入中

药炮制的研究报道也不断出现，为系统理解这一应

用意义，本文对国内、外相关文献进行系统调研，

就化学模式识别在中药炮制研究方面的应用进行综

述，以期为中药炮制研究提供一定借鉴参考。 

图 1 为总结的化学模式识别在中药炮制应用上

的基本模式。 

 

图 1  化学模式识别在炮制应用上的基本模式 

Fig. 1  Application model for chemical pattern recognition being used in Chinese materia medica processing 

1  化学模式识别 

化学模式识别按照有无训练可划分为无监督模

式识别和有监督模式识别方法。两者的本质区别在

于是否对实验样本所属的类别进行预先分类[5]。在

无样本类别信息的情况下，根据数据本身属性而获

取样本类别信息的方法，即为无监督模式识别，如

聚类分析（cluster analysis，CA）、主成分分析

（principal component analysis，PCA）等[6]；而有监

督模式识别是对已知类别的样本采用特定的方法或

模型进行训练，建立分类模型[7]，随后利用获得的

分类模型依照未知样本特征，对未知样本进行分类，

常见方法有偏最小二乘法（partial least-squares，

PLS）、人工神经网络（artificial neural networks，

ANN）等[8]。通常在研究过程中，将有监督模式与

无监督模式联合应用，相互补充，获得科学可靠的

实验结果，数据分析基本流程见图 2。 
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图 2  化学模式识别数据分析基本流程 

Fig. 2  Basic process of data analysis in chemical pattern recognition 

1.1  无监督模式识别 

1.1.1  聚类分析  聚类分析又称群分析，是指在没

有先验知识的情况下，根据样本特征和性质上的相

似程度，对样本进行分类的多元统计方法。聚类分

析参考的主要指标是相关系数和距离，其结果是使

归为一类的样本即类内元素的距离近、差异小，达

到同性质最大化，而不同类的样本即类间元素的距

离远、差异大，达到异性质最大化。该方法在对数

据做初步探索性分析时较为常用，具有直观、结论

形式简明的优点。但当样本量较大时，聚类分析法

不能对样本进行准确的分类预测[9]。 

1.1.2  PCA  PCA 又称主分量分析，是一种简化数

据集的方法。在处理多变量问题时，变量过多使分

析问题的复杂性增加，而 PCA 法采用降维的思想，

在空间数据中获取能够控制所有变量的几个主成

分，将数据从高维空间降至低维。一般情况下提取

特征值大于 1 或累积方差贡献率超过 80%的因子即

可作为主成分，后续利用主成分得分绘制所有样本

的二维和三维投影图，将样本间的差异进行可视化

分析，而实现样本分类。该方法最大特点是用较少

的综合指标代替原有的较多变量，使冗余复杂的信

息简单化。图 3 为主成分分析的基本流程[10]。 

PCA 法侧重于信息贡献影响力的综合评价，具

有操作简单，数据直观、可信度高的优点。但当原

始信息间没有较强的相关性时，PCA 的降维意义不

大，原始数据无法利用获得的主成分而直观的表现

样本间关系，这时则需要通过 PLS 等分析方法做进

一步分析[11]。 

1.2  有监督模式识别 

1.2.1  PLS  当样本数据集间相关性较低时，PLS 

 

图 3  PCA 法基本流程 

Fig. 3  Flow chat of PCA 

则无法进行良好的降维，PLS 作为一种新型的有监

督降维方法，可有效弥补 PCA 中的不足。PLS 是通

过预测变量及响应变量之间的协方差来探索二者相

关性的一种回归方法，其基于主成分回归，从原始

预测变量（x1，x2，…，xn）选择与响应变量相关性

强的变量去重新组合成为新的预测变量，进一步与

响应变量进行回归，其基本算法为最小二乘法，因

为对预测变量选择的偏向性，故称为 PLS。该方法

依据 R2和 Q2 值判断所建立的模型是否可靠[12]。R2
X

和 R2
Y 分别表示所建模型对 X 和 Y 矩阵的解释率，

其数值越接近于 1 说明模型越好，越低说明模型的

拟合准确性越差；Q2 表示模型的预测能力，其数值

大于 0.5 时则表示模型对未知样品有较好的预测能

力。PLS 的优点是将系统中的数据信息进行分解和

筛选，对因变量解释性最强的综合变量进行提取，

改善多元数据维度高、噪声大等问题，克服变量多

重相关性在系统建模中引起的不良作用[13]。 

判别分析是指在确定研究对象的判别标准后，

以此为依据，结合研究对象的各项特征将其归到已

输入原始数据样本 预测有监督模式识别结果 
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原始数据降维 
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主成分录入在线系统 

输出最终结果 
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知类别的过程。偏最小二乘-判别分析（partial least-

squares discrimination analysis，PLS-DA）是 PLS 的

一种转化形式，将 PLS 应用于判别分析中，可同时

实现多元线性回归和 PCA。而 PLS 的进阶形式为正

交偏最小二乘法（orthogonal partial least- squares，

OPLS），即在选择的预测变量与响应变量相关且正

交，其最大特点是分类信息集中在一个主成分，使

模型简单且易于解释[14]。 

1.2.2  ANN  为模仿生物神经网络行为特征的一

种数学抽象模型，相比于其它模式识别技术，ANN

模仿人脑处理信息，通过调整内部大量节点间相互

连接的关系，达到处理信息的目的。利用网络对输

入的特定值进行概况与提取，获得相应的输出值。

具有自组织、自学习、自适应能力，有较强的容错

性及分布储存与并行处理信息的功能，在解决不正

确的非线性测量数据及处理信息量大等问题中有突

出优势[15]。以算法为分类依据，ANN 的常用模型有

误差反向传输（back Propagation，BP）ANN、径向

基函数（radial basis function，RBF）ANN 以及

Kohonen 神经网络等[16]。BP 神经网络是一种采用了

BP 算法的非线性网络，主要由输入层、隐含层及输

出层三个部分组成，是一种多层前向神经网络，其

应用已经非常广泛和成熟；RBF 算法采用了多维空

间插值，是一种传统算法，与其结合应用的 ANN 称

作 RBF 神经网络，是一种局部连接的前向神经网

络，其主要组成部分与 BP 网络相同，可以通过“升

维”的方式将低维线性不可分的问题转变成线性可

分的问题，训练集简单且收敛速度快；Kohonen 网

络是一种由输入层和竞争层组成的无监督学习的自

组织竞争型网络，其通过调整输入层和竞争层之间

的连接权值进行聚类，主要适用于特征不明显的样

本提取和非线性分布等情况[17]。 

2  化学模式识别在中药炮制中的应用 

2.1  化学模式识别在筛选炮制工艺中的应用 

对于同种药物而言，采用的炮制方法不同，其

所呈现的药效也不同[18-19]。为使炮制后的药材能够

充分发挥药效，且最大限度地降低毒副作用，制定

一个合理、高效、符合临床用药需求的炮制加工方

法就显得尤为重要。传统中药炮制工艺多凭经验传

承，缺少相关工艺参数为支撑[20]，化学计量学的引

入则可确定中药炮制过程中涉及的实验条件、工艺

参数、优化和筛选问题，为科学、合理的中药炮制

工艺制定提供指导，这部分研究常以实验设计与优

化（如正交试验法、响应曲面法）及化学模式识别

联合应用。 

屠万倩等[21]基于“酸入肝经”的中医理论，依

据牛膝临床功效，对醋制牛膝的炮制工艺进行优化

筛选：首先采用正交试验法考察醋种类、加醋量、

炒制时间和闷润时间对甾酮、皂苷类单体及总甾酮、

总皂苷和总多糖等指标成分含量的影响，联合主成

分分析法，发现醋的种类对指标成分的含量有较大

影响，而加醋量及炒制时间对含量影响较小，实验

最终以主成分分析的综合得分为标准获得牛膝的最

佳醋制工艺：质量比为 20%的陈醋闷润 30 min 后炒

制 20 min。郑凯旋等[22]首次对蜜炙川芎的炮制工艺

进行优化，以蜜炙川芎中阿魏酸、藁本内酯的含量

作为评价指标，采用响应面法考察 4 个主要影响蜜

炙的炮制因素，包括加蜜量、炮制温度、炮制时间、

闷润时间，确定初步的炮制工艺参数。以响应面法

得到的数据为基础，利用 ANN 法对非线性模型有

较好预测能力的优势，进一步优化炮制工艺参数，

最终以加蜜量 25%、炮制温度 160 ℃、炮制时间 15 

min、闷润时间 2.5 h 为最优蜜炙工艺。该研究将响

应面法与 ANN 联用，建立川芎最佳蜜汁工艺，实

验数据准确可靠，具备饮片炮制规范化生产的可行

性。罗妮妮等[23]采用正交试验结合 ANN 模型对蓬

莪术的炮制工艺进行优化，研究以蓬莪术中姜黄素、

挥发油提取量及干膏收率为评价指标，建立了稳定、

可行的炮制工艺，为完善醋制莪术质量标准提供参

考。刘丽婷等[24]在单因素实验的基础上，采用响应

曲面法考察了甘草用量、闷润时间、炒制温度对吴

茱萸质量的影响，最终优选出的炮制工艺可得到质

量较好的吴茱萸炮制品。 

在炮制工艺优化中，以正交试验、响应面法与

主成分分析、ANN 法的联合应用已经十分广泛。这

是由于多指标、多因素的参数设计常需要进行反复

的验证性工作，而单独使用正交试验或响应面法不

足以反映炮制工艺中多因素、多水平的非线性关系，

因此常将正交试验或响应面法与 PCA 法结合，利用

PCA 法的降维思想，将多指标简化为几个综合指

标，避免了在评价多个指标时的主观性，使实验数

据更科学可靠；或将正交试验或响应面法与ANN相

结合，利用 ANN 对非线性模型有准确预测的优势，

对影响炮制工艺的因素水平进行精确优化。 

2.2  化学模式识别在探讨炮制改变药性中的应用 

“四气五味、升降沉浮”是中药的基本性能。四



 中草药 2021 年 9 月 第 52 卷 第 17 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2021 September Vol. 52 No. 17 ·5373· 

  

气，即指中药寒、凉、温、热的属性；五味，即酸、

苦、甘、辛、咸的味性；升降沉浮，则为中药作用

于人体的 4 种趋向性[25]。由于中医临床病症复杂，

中药炮制后则可增性、缓性、改性而更好地满足临

床需求，如胆汁制黄连增其寒性、酒制仙茅增其热

性、甘草制远志缓其燥性[26]、胆汁制南星改辛温性

味为苦凉[27]、酒制黄柏则改沉降为升浮，引药上行，

清上焦之热[28]。 

利用化学模式识别揭示中药炮制药性改变的科

学内涵，可在一定程度上揭示中药炮制改变药性的

目的所在。李听弦[29]研究了黄连姜炙前后药性的寒

凉变化，ig 给予大鼠生黄连和姜黄连水煎液，考察

与能量代谢相关的 3 条代谢途径中 10 个关键酶的

含量及活性，发现姜黄连对能量代谢过程中酶活性

的降低作用显著弱于生黄连；就 10 个指标性成分

进行 PCA，结果表明正常组、生黄连组及姜黄连组

的能量代谢有显著性差异，氧化磷酸化途径中的线

粒体呼吸链复合物 II 和 III 是影响生黄连和姜黄连

能量代谢的主要差异指标，通过分析能量代谢的变

化情况，发现寒凉药物抑制机体功能，可降低能量

代谢过程中关键酶的活性。神经化学物质，如氨基

酸和生物原胺类，在中枢神经系统及内分泌系统中

发挥着重要的调节作用[30-33]。人参、西洋参中的主

成分人参皂苷，可通过调节神经化学物质而发挥对

神经系统、内分泌系统的调节作用。黄鑫等[34]通过

考察人参、西洋参及其炮制品红参和西洋红参中神

经化学物质含量变化情况来反映炮制前后的温、凉

药性变化。采用 HPLC/MS 技术分别测定空白对照

组、各给药组大鼠血浆中 24 种神经化学物质的含

量，以其为统计变量，利用 PCA 对所有样本进行整

体评价和区分，则组间区分良好，以 PLS-DA 来识

别神经化学物质中与温凉药性相关的标记物，并利

用判别系数大小判断药性的温凉程度。则证实人参、

红参性温，且红参的药性温于人参，而西洋参、西

洋红参性凉，西洋红参凉性弱于西洋参。 

在中药炮制药性变化的研究中，常与各种仪器

分析方法联用，如 HPLC、HPLC/MS、紫外分光光

度法或红外光谱法等去定量或定性研究药性与物质

成分间的相关性，这些物质成分可分为无机元素、

初生物质或次生物质 3 个层面，继而利用 PCA 法对

所有样本进行整体评价和区分，最后建立 PLS-DA

分析模型，利用判别系数识别中药药性特征标记物，

进而判断中药炮制前后寒、热、温、凉等药性变化。 

2.3  化学模式识别在中药炮制减毒增效研究中的

应用 

2.3.1  减毒作用  炮制减毒是保证临床用药安全的

重要手段，通过不同的炮制方法，可有效减轻药物

毒、副作用。如净制去毒，即切除药材的毒性部位，

如人参、甘草去芦[35]；加热去毒，采用炒、炖等高

温方法，如马钱子沙炒，可明显减少其内部有毒成

分[36]；加辅料炮制减毒，半夏生品有强刺激性毒性，

其主要毒性成分草酸钙针晶和凝集素蛋白经姜制后

含量显著下降[37]；制霜减毒，巴豆毒性极大，用前

须炮制减毒，经制霜后其所含的毒性蛋白含量降低，

达到入药标准[38]。 

药物中的毒性物质通过炮制后化学结构发生变

化，如分解、开环氧化，或毒性成分含量减少所致，

而应用化学模式识别可有效的监测毒性成分的化学

结构变化，如中药栀子在发挥保肝利胆功效的同时，

也伴有一定的肝肾毒性[39-40]，刘静婷[41]探讨了栀子

炮制前后化学成分及肝肾毒性的变化，采用 UPLC

法对炒栀子、姜栀子、焦栀子、栀子炭不同炮制品

中的 6 种主要化学成分进行了含量测定，同时考察

了给予大鼠不同炮制品后其肝肾毒性指标的变化情

况，以不同炮制品中化学成分和肝肾毒性指标的综

合数据进行聚类分析及 PCA，则 2 种分析方法都对

不同炮制品进有很好的区分度，通过 PLS-DA 法揭

示了 6 种化学成分中以栀子苷、西红花苷 I 对肝肾

毒性贡献率最大，提示栀子苷和西红花苷 I 是不同

炮制品中肝肾毒性的物质基础；进一步研究发现生

栀子中栀子苷和西红花苷 I 的含量最高，而在栀子

炭中含量最低，化学成分的含量变化，证明了生栀

子炮制后可减轻肝肾毒性。中药何首乌在发挥药效

的同时偶尔伴有肝毒性[42]，Han 等[43]采用 UPLC-四

极杆轨道阱-MS 法结合化学模式识别，研究何首乌

及其炮制品的毒性差异并确定毒性标志物，利用液

质联用技术在生品和不同炮炙品中确定了 16 个次

级代谢产物。PCA 对何首乌生品及炮制品进行了较

好的区分，OPLS-DA 发现炮制品与生品相比存在 2

个含量明显降低的差异性成分，推测二者为毒性物

质，且炮制的过程中破坏了化学结构。最后利用体

外细胞实验进行验证，确定了 emodin-8-O-glucoside

和 torachrysone-O-hexose 为何首乌中 2 个潜在的毒

性标记物，2 种化学成分在炮制的过程中含量降低，

达到了炮制减毒的目的。任丽等[44]采用聚类分析和

PCA 相结合法检测钩吻炮制前后主要生物碱类成
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分的变化情况，结果表明炮制后毒性成分胡蔓藤碱

丙、钩吻素子、钩吻绿碱、胡蔓藤碱乙成分含量显

著下降，而有效成分钩吻素甲含量升高，揭示了钩

吻炮制前后减毒存效的内在机制。此外李红军等[45]

通过超高相液相色谱-飞行时间质谱技术对款冬花

蜜汁前后化学成分变化进行分析鉴定，PCA 及

OPLS-DA 法揭示出蜜制后款冬花中具有肝毒性的

吡咯里西啶生物碱含量下降，从化学成分角度阐述

了款冬花蜜制减毒的潜在机制。 

有毒中药材在炮制过程中，不仅使中药所含的

毒性成分结构发生转变，同时也调控与机体肝、肾

毒性或能量代谢及糖酵解途径密切相关的初生代谢

物质，因此，也可通过化学模式识别手段寻找与肝

肾毒性有关的生物标记物而阐明炮制减毒机制。霍

金海[46]在前期研究中发现北青龙衣以鲜品入药时

存在一定的毒性作用，采用低温变温炮制技术能够

有效促进毒性成分胡桃醌的转化，降低药物毒性。

随后利用化学计量学方法对炮制后的北青龙衣干品

在机体内的解毒机理进行阐述。PCA 对空白组、北

青龙衣干品组、鲜品组及胡桃醌组大鼠的尿液、血

液、组织样本进行分析，利用 OPLS-DA 筛选北青

龙衣鲜品及胡桃醌毒性代谢标志物，最终确定 33 个

毒性代谢标志物，涉及 19 条代谢通路。 

2.3.2  增效作用  中药材通过适当的加工炮制，如

切、炒、蒸、煮等可提高药物有效成分的溶出率，

增强药效[47]；也可利用辅料炮制，通过辅料的作用

直达病灶[28]。不同的炮制条件还可使药物有效成分

发生化学发应（如异构化反应、水解反应等），导致

化学结构变化，改变药物活性成分的化学组成[48]。

简言之，炮制增效，其根本就是炮制对药效物质基

础的影响，是基于化学成分变化而导致的药效变化。

因此，可从化学成分改变并结合药理作用变化的角

度研究炮制增效的机制。生、炒骨碎补有着不同的

临床应用。Hu 等[49]应用 HPLC 指纹图谱并结合化

学计量学评价生、炒骨碎补化学成分的差异性，建

立指纹图谱对生骨碎补和炒骨碎补做相似性评价，

聚类分析和 PCA 将生品和炮制品明显分为 2 类，提

示药材经炒制后化学或含量发生变化，利用 PLS-

DA 揭示出生骨碎补与炒骨碎补的 7 个潜在差异性

标记物。Su 等[50]采用超高效液相色谱-三重四极杆

飞行时间质谱联合化学模式识别寻找用于区分生品

五味子与醋制五味子的差异性化学成分。通过 PCA

及 OPLS-DA 成功筛选出五味子素 B、五味子素 D、

五味子素 A、5-羟甲基糠醛为区分生品与醋制品的

化学标志物，且五味子素 B、五味子素 D、及 5-羟

甲基糠醛是醋制五味子表现更强临床疗效的药效物

质基础。戚晓杰[51]利用化学模式识别手段从代谢组

学的角度解释了苍术麸炒后药效增强的作用机制。

通过建立大鼠脾虚证模型评价生苍术和麸炒苍术的

治疗作用，结果表明苍术麸炒后治疗效果更佳。采

用液质联用并结合 PCA 和 OPLS-DA，在脾虚大鼠

血浆中共筛选获得 17 个脾虚差异代谢物。生、麸炒

苍术对差异性代谢成分均表现出正向调节作用，对

差异性代谢物的调控涉及氨基酸、脂质和糖代谢 3

大代谢途径，且麸炒苍术的调节作用优于生苍术，

阐明了苍术麸炒后药效增强的作用机制。吕新[52]采

用超高效液相色谱-线性离子阱-串联静电轨道阱

法，结合 PCA 及 PLS-DA 对生龙胆和酒龙胆中差异

性成分进行分析，结果表明酒制导致龙胆苦苷含量

增加，进一步利用药动学研究揭示酒制可促进龙胆

苦苷在大鼠体内吸收速度，研究为酒龙胆炮制增效

机理研究奠定基础。此外，任洪民等[53]通过超高效

液相色谱-四级杆-飞行时间串联质谱法对多花黄精

生品及酒制品成分进行快速分析鉴定，并对获得的

质谱数据进行 PCA 及 OPLS-DA，筛选得到

kingianoside Z、disporopsin、亚油酸等 16 个炮制差

异成分，揭示差异性成分的化学变化是多花黄精炮

制增效的物质基础。 

2.4  化学模式识别在中药炮制引药归经中的应用 

在中医理论中，药物对机体的选择性作用被称

为归经，其中的“经”，是指经络和脏腑。引药归经

的关键过程是利用经络完成对药物的运输，使药物

到达人体病灶范围而发挥药效作用[54]。炮制对归经

的影响主要分为 2 方面：一是改变归经，同一种药

物制法不同，则归经不同[55]，如生姜入肺经，炮姜

入脾经，而干姜入心经。二是增强归经，一种中药

材经炮制后可增强其某一归经作用，提高中药对某

一经络、脏腑的治疗作用。不同的辅料炮制对归经

也有不同影响[56]，如图 4 所示。 

近年来，化学模式识别已广泛应用于探索炮制

“引药归经”的化学机制。孙慧敏[57]为明确柴胡醋制

前后化学成分差异，解释柴胡醋制后增强归经的作

用机制，对柴胡醋制前后化学成分及保肝作用进行

比较。1H-NMR 法指认出生品柴胡和醋制柴胡中的

36 个初级及次级代谢物。柴胡和醋制柴胡可通过

PCA 得到明显区分，PLS-DA 确定了炮制前后两者 
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图 4  不同辅料对药物归经的影响 

Fig. 4  Influence of different excipients on medicinal 

tropism 

中的差异性成分。随后建立大鼠 CCl4 肝损伤模型，

通过 PCA 发现相对于生品，醋制柴胡对肝保护作用

更接近正常组，证实了炮制后可增强归经作用。对

醋制柴胡组大鼠生物样本进行 PLS-DA，鉴定出 9

个相关的生物标记物，通过分析代谢途径阐释了醋

制入肝经，可增强柴胡保肝作用的机制。 

将化学模式识别应用于中药减毒增效、引药归

经的研究中，其本质就是利用化学模式识别手段评

价中药材炮制前后化学成分变化情况，包括化学成

分含量或化学成分组成的变化；或利用化学模式识

别实现对生物样本中潜在差异性标志物的识别，进

而阐释中药炮制后可降低毒性、增强药效、引药归

经的作用机制。研究思路可概述为（图 5）：首先对 

 

图 5  中药炮制前后差异性药效物质或潜在生物标志物筛选流程 

Fig. 5  Screening process of discrepant pharmacodynamic substances or potential biomarkers after processing of CMM 

多种分析方法，如高效液相色谱、高效液相-质谱、

超高效液相-质谱、1H-NMR 核磁共振谱中获取的数

据进行初步分析（定性或定量）；利用聚类分析对某

些相似的样本聚集成簇，或 PCA 去直观的显示不同

样品间的整体差异；最后利用 PLS-DA 或 OPLS-DA

将组间差异最大化，筛选负责分类的标记成分，确

定潜在差异物。 

3  结语与展望 

不同的化学模式识别方法其所适用的范围不

同，优缺点不同，可依据实验目的不同将多种方法

联合应用。无监督识别法可反映数据的原始状态，

了解数据结构，对样品进行较好的聚类，直观显示

不同样品间整体差异，但缺乏对样品进行分类识别

的标准。常用的无监督模式识别有聚类分析和

PCA，聚类分析的结果简洁、直观，但当样本过多

时，其得出结果的可信度降低，而依据少数的几个

样本得出的结论往往不够精确，不具备说服力，因

此，聚类分析常用于中药炮制研究的初步探索；与

聚类分析相比，PCA 适用于样本量较多的情况，其

通过降维从繁杂冗余的化学量测数据中最大限度地

提取有效信息，但当样本间的特征几乎没有关联度

时，PCA 的降维就失去了意义，此时需要与有监督
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模式识别联合使用。有监督识别模式可通过学习样

本集建立判别参数和标准，筛选作为分类的标记，

而不解释数据集中的差异，如 PLS，常需要先通过

PCA 得到训练集，并以此为标准进一步使用。因此，

在实际操作中，常将无监督模式的分类能力与有监

督模式的判别能力结合使用，两者相互补充，相互

印证，从而避免独立使用一种化学模式识别方法所

造成的假阳性结果。 

中药传统炮制理论如“改变药性”“减毒增效”

“引药归经”等，究其根本，是探讨中药炮制前后药

效物质成分的量与质的变化，传统的研究手段是基

于 HPLC 的定性、定量分析，而针对中药材多组分

体系特点，仅利用 HPLC 法就显得过于局限，且针

对大量化学数据，要筛选出有用的信息也使得工作

量较为繁重。而化学模式识别作为一种综合数学学

科与计算机技术的现代研究手段，以成分分析、多

组分、多变量表征的特点对中药炮制研究形成有力

的指导，其与传统的研究手段相结合，可降低研究

难度并减少不必要工作，是未来炮制研究中的主流

方法，构建了以多学科交叉、多层次、全方位中药

炮制机制的创新研究模式，挖掘中药炮制的现代科

学内涵，丰富中药炮制理论，为中药炮制现代化发

展奠定基础。 
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