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摘  要：安全、有效和可控是药品基本属性，量-时-效关系的阐明为关键科学和技术问题，长期制约中药复方作用模式的解

析和药物创制。单成分的药效动力学（pharmacodynamics，PD）与药动学（pharmacokinetics，PK）呈相关性，可用 PK 的量-时

关系代替 PD 的效-时关系，而中药复方谱动学（polypharmacokinetics，PPK）参数能否代替谱效动力学（polypharmacodynamics，

PPD）参数成为研究的难点。通过生物超分子体按“印迹模板”产生“气析”药效和量-时-效定量函数怎样实现可积分的视

角，分析中药 PPK 与 PPD 研究方法的不足，探讨中药多成分与单成分在量-时-效关系研究方法学上的差异，阐明 PK/PD 模

型仅适用单成分量-时-效关系表达，而中药的 PPK/PPD 模型必须单独创立的客观必然性，提出中药 PPK 与 PPD 关联的成分

簇按“印迹模板”整合简化和对不可积分项用幂级数展开积分的关键问题解决对策，为中药复杂体系解析模式研究提供理论

依据。 
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Abstract: Safety, effectiveness and controllability are the basic attributes of drugs, and the elucidation of dosage-time-effect 

relationship is a key scientific and technical issue, which has restricted the mechanism analysis of function of the traditional Chinese 

medicine (TCM) and the creation of new drugs for long time. The pharmacodynamics (PD) of single component is correlated with 
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pharmacokinetics (PK), and the time-effect relationship of PD can be presented by the time-quantity relationship of PK. Therefore, 

whether and how to use the polypharmacokinetic parameters of the CMM compounds to present the polypharmacodynamic parameters 

has become a matter of great concern to the researchers. In this paper, based on the evolution process of the TCM and human body in 

nature, from the perspective of how biological supermolecules carrying out “Qi chromatography” efficacy and how the quantitative 

function of dosage-time-effect can be integrated according to the “imprinting template”, the shortcomings of the research methods of 

polypharmacokinetics (PPK) and polypharmacodynamics (PPD) of TCM were analyzed, and the differences in the research 

methodology of dosage-time-effect between multiple components of TCM and single component of TCM were discussed, to clarify 

the objective necessity that PK/PD model is only applicable to the expression of dosage-time-effect relationship of single component, 

while the study methodology of PPK/PPD model of the multiple-components of TCM must be established independently, and thereby 

proposing solutions to the key problems of the integration and simplification of PPK and PPD of component clusters in TCM according 

to their “imprinting template” and the integration of the non integrable items with power series, so as to lay a theoretical foundation 

for the research on the demonstrating model of the complex system of the TCM. 

Key words: traditional Chinese medicine; dosage-time-effect relationship; polypharmacokinetics; polypharmacodynamics; 

quantitative pharmacology; supramolecular “Qi chromatography” theory; imprinted template; key scientific issue 

中药复方为多成分体系，完整的量-时-效关系包

括 中 药 成 分 簇 作 用 于 人 体 的 药 效 动 力 学

（pharmacodynamics，PD）和机体对中药成分簇代谢

的药动学（pharmacokinetics，PK）2 方面问题，前者

为效-量或效-时关系，后者为量-时关系，若中药采用

指 纹 图 谱 表 达 ， 前 者 称 为 谱 效 动 力 学

（polypharmacodynamics，PPD），后者称为谱动学

（polypharmacokinetics，PPK），关联起来合称为量-

时-效关系，也就是中药 PPK 和 PPD 的关联性关

系[1]。由于药物的安全、有效和可控性依赖其量-时-

效关系的明确，传统上单成分 PK 的量-时与 PD 的

效-时呈正相关，一般可用 PK 参数代替 PD 参数指

导药物临床使用和新药研究，那能否用、如何用中

药PPK的参数代替PPD参数指导中药临床用药与新

药研究自然就成为医药工作者关注的问题。课题组

前期初步回答了不能只用中药 PPK 参数而应联合中

药 PPD 参数才能指导中药临床用药及新药研究，但

究竟怎样指导、怎样解决其关键科学问题尚未完全

阐明[2]，中药临床用药和新药研究的量-时-效实验方

法和分析手段仍摆脱不了单成分 PK与 PD 思维影响

的桎梏，严重影响中医药学科临床用药、新药研究体

系的创新和中医药原创性理论的解析，特别是中药

复方配伍理论的现代化诠释[3-4]。基于此，本文就中

药 PPK 与 PPD 的关联性研究进行总结，阐明中药

PPK 与 PPD 内在科学关系，为创立中药量-时-效研

究的理论、方法与技术体系奠定基础。 

单成分的量-时-效研究属于定量药理学研究内

容，量-效关系多采用 Hill 量效曲线进行研究[5]。量-

时和效-时关联采用 PK/PD 进行研究，其数学模型、

测算方法已被大家所熟悉。量-时关系采用 PK模型，

主要有房室乳突模型、非线性动力学模型、统计矩

数学模型等；效-量或效-时关系采用 PD 模型，主要

有线性、对数、Hill 量效、效应室等[6-9]，这些模型

有一个显著性的特点是：除单室模型外，其他数学

表达式不能互为反函数，也就说线性房室 PK 的多

项幂指数的数学表达式只能表达为时间变量对浓度

因变量的函数，不能表达成浓度变量对时间因变量

的反函数；而非线性的动力学数学模型只能表达成

浓度变量对时间因变量的函数，不能表达成时间变

量对浓度因变量的反函数，二者刚好相反。若当量-

时-效的函数表达式同时存在线性和非线性项时，在

进行统计矩积分运算时，变量与因变量将会出现难

以用原参数表达的不可积分项。单成分为了绕过这

一关键数学问题，传统上采用 PK/PD 分开的表达形

式[10-11]，由于 PD 与 PK 呈正相关，所以简化为用

PK 参数来指导临床安全性用药和新药创制。然而对

于中药为多成分体系，这种单成分分开式的 PK/PD

表达形式不能进行叠加运算，因此，需独立原创性

地建立适宜中药量-时-效表征要求数学模型体系才

能从根本上解决中药多成分的 PPK 与 PPD 关联性

问题，这是中药量-时-效研究方法学研究长期得不

到根本改变的证结之所在。 

1  中药的 PPK 与 PPD 及其量-时-效关系研究 

1.1  中药 PPK 研究 

中药 PPK 主要涉及药效物质体内转运过程、基

于药物代谢酶和转运体表达调控机制、PPK 模型、

影响肠道菌群代谢等研究内容，其中最为重要是代

谢成分群的确定和 PPK 数学模型建立。对于代谢成
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分群的确定，可采用液相/气相色谱-质谱联用等方

法进行测定，结合大型的结构解析匹配数据库进行

结构解析，目前中药成分结构的确定已得到基本解

决[12]，最大的问题是如何建立适宜庞大成分群体内

捕获和 PPK 模型整合计算技术。包括特异性捕获后

聚个成众，降低计算信息单元和 PPK 整合数学模型

建立的难题，前者需根据成分簇“印迹模板”特征，

确定最为接近结构的标准模板分子，合成聚合物，

用于精确捕获代谢成分簇，并采用匹配频数法进行

信息单元的划分和整合；后者需建立适宜中药多成

分的 PPK 整合数学模型，采用总量统计矩对单成分

的 PK 参数进行整合构成总量统计矩参数，包括总

量零阶矩，为单成分的零阶矩之和，表征总代谢成

分量-时曲线下的面积；总量一阶矩为单成分一阶矩

的零阶矩的算术平均值，也就是表征总成分的平均

驻留时间，由此可转换成总消除平衡常数、总表观

体积、总半衰期、总清除率等总量 PPK 参数。若进

一步比较静脉与口服给药形式的 PPK 参数，可获得

总吸收平衡常数，据此，进一步获得总达峰时间、

总达峰浓度等；再结合多剂量公式可换算成中药多

成分多剂量给药的 PPK 参数，从而构建完整的中药

PPK 研究体系[13]。当前中药多成分的 PPK 的总量

统计矩参数测算的理论与实验问题已得到了完整的

解决，但用来指导中药临床用药和新药研究时却存

在 PPK 与 PPD 参数不对应的理论问题[1]，因此，如

何建立量-时-效的 PPK 与 PPD 关联的数学模型，里

就成了最为关键问题，也是最难的理论问题。 

1.2  中药 PPD 与 PPK 关联性研究 

在单成分 PD 的模型基础上进行总量统计矩整

合，单成分的量-效关系主要有线性、对数、Hill 量

效、效应室等方式，其中以 Hill 量效关系整合最为

重要，可先求出药物动力学参数，获得各时间效应

点对应的药物浓度数据，据此求算出 PD 效应参数，

这时的横坐标是浓度，本质上的量-时与量-效关系

间接对应[14-15]，若将量-时关系式代入到量-效关系

式中构建量-时-效关系式，由于不能建立效应变量

对时间因变量的反函数，用总量统计矩整合获得的

总量零、一、二阶矩参数时将出现不能用初等函数

表征的不可积分项。对于单成分可用量-时与量-效

分开表征，构成传统的 PK/PD 关联模型，绕过这个

问题；但对中药多成分，只有解决不可积分项的代

数式表征问题，先获得单成分的统计矩参数，才能

进一步用总量统计矩整合求算出 PPK/PPD 关联的

总体量-时-效关系，因此如何解决 PPK 与 PPD 关联

中不可积分项即为中药复方原创性作用模式解析中

重要关键科学问题。 

1.3  中药有效性问题 

在进行中药 PPK 与 PPD 研究时，先要解决有

效性问题。近年来采用谱效学、成分敲除、网络药

理学等研究有效成分群与效应间的内在关系[16]。

若不简化“物质单元”，因庞大的中药成分簇群数目，

计算信息量过大而无法实用，也难验证，如采用网

络药理学探讨不换金正气散合麻黄羌活汤和化湿败

毒方治疗新型冠状病毒肺炎的作用机制，得到疾病

潜在靶点 487 个，2 种中药汤剂分别得到活性成分

92 和 247 种，潜在药物靶点 408 和 613 个，核心靶

点 14 和 15 个，生物过程 99 和 120 条，细胞组分

各 11 条，分子功能 18 和 25 条，京都基因与基因组

百科全书信号通路 96 和 92 条[13]，以上结果难以指

导临床应用和研发出抗新型冠状病毒肺炎的药物，

同时也不能阐明中药复方有效成分群进入体内量-

时-效关系。若人为删减整理成分数目，又有可能

漏失重要成分信息。造成这种状况的主要原因是：

（1）受单成分的有效性研究思路的影响较大；（2）

缺乏对中药成分与靶点的超分子作用关系的深入

探讨[17-18]；（3）缺乏对中药复方多成分多靶点网络

药理学进一步整合简并和验证的研究[19]；（4）缺乏

结合中药七情用药，以中药药对配伍为基础的中药

复方 PPD 研究方法的探讨。总之还没有建立起一套

适应中药复方多成分作用的 PPK 与 PPD 关联的研

究方法。这些难题可在中医药超分子“气析”理论

指导下逐一加以解决。 

2  中药复方 PPK 与 PPD 的关联性研究关键问题

的解决之策 

2.1  中药超分子“气析”理论为其提供新思路和新

方法 

中药超分子“气析”理论认为中药与人体均为

自然界生物超分子体，按超分子“气析”理论进行

作用，其定性定量规律由“印迹模板”（在空间结构

和结合位点上能完全匹配的模板物）控制[20-22]。当

带有“印迹模板”的中药成分进入人体，与具有相

似或相同“印迹模板”的主体分子（靶点、经络脏

腑）产生药效，相似或相同的“印迹模板”成分与

靶点的网络药理学、谱效学、PPD 行为类似或相同，

可以据此进行整合简化，极大地降低中药量-时-效

关键问题研究的难度[19]。据此推测中药复方量-时-
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效研究必须解决以下 4 个方面的关键科学问题：（1）

中药超分子“印迹模板”研究方法的建立；（2）体

内有效成分簇的精准捕获技术；（3）中药有效性关

系研究方法建立；（4）单个成分 PD 整合构成整体

总量 PPD 的关联数学模型的研究。其研究思路与解

决策略归纳见图 1。 
 

 

图 1  中药量-时-效关系研究方法总体框架 

Fig. 1  Overall outline of research methods for dosage-time-effect relationship of traditional Chinese medicine 

2.2  中医药超分子“印迹模板”研究方法的建立 

中医药超分子“印迹模板”研究方法[23-24]主要

有以下几种。（1）量子化学方法：如 Wiener、Hosoya、

Randic 等分子拓扑学指数理论的研究；（2）波谱方

法：包括紫外、红外、核磁共振及质谱波谱法，比

较不同分子组成情况下其波谱峰的变化，从而推断

其“印迹模板”特征的变化；（3）电镜观察法：包

括采用电镜扫描观察超分子产物特征等；（4）微量

热测定法：测定热力学行为，从而了解“印迹模板”

结合稳定性和化学键类型；（5）色谱法：比对分析

不同分子结构在同一固定相中的“印迹”动力学行

为，从而推断在体内的“印迹”有效性行为[25]；（6）

网络动力学法：分析代谢成分与靶点“印迹模板”

作用网络平衡常数，确定其相关性；（7）其他方法：

包括表观相对分子质量、化学动力学法和 PPD 法，

可测定分子间表观相对分子质量、动力学作用平衡

常数来探讨所形成超分子的可能性及稳定状态性。

当获得中药成分与作用靶点的“印迹模板”后，据

此可进行成分群与靶点群的划分，并按群整合，这

样会极大地简化整合中药复方有效性研究时纳入的

成分与靶点数目，提高研究结果的实用性和中药复

方有效性研究的效率。如吗啡、喷他佐辛、哌替啶、

芬太尼、美沙酮等均可与脑啡肽竞争性结合作用于

大脑阿片类受体，起中枢镇痛作用，然而这些镇痛

药的结构与由酪氨酸、甘氨酸、苯丙氨酸与亮氨酸组

成的亮氨酸脑啡肽和由酪氨酸、甘氨酸、苯丙氨酸与

蛋氨酸组成甲硫氨酸脑啡肽的结构相差很大[26]，若

将吗啡肽受体与药物的 3 点结合作用抽象成“印迹

模板”的空间结构进行研究就可以将上述不同结构

的药物整合进行有效性研究，极大地降低镇痛药与

阿片受体的有效性研究难题。 

2.3  中药有效成分簇“印迹模板”捕获方法的建立 

经过中药有效性的研究，确定了中药复方的有

效成分簇及其“印迹模板”特征，建立亲合色谱捕

获中药复方有效成分技术[27]。具体采用与“印迹模

板”相似的标准模板分子，加入功能单体、交联剂、

引发剂、致孔剂等合成高分子印迹聚合物。其中共

价型功能单体有乙烯基的苯硼酸、苯酚、苯甲醛和

苯胺等及含硼酸酯的硅烷混合物等；非共价型的功

能单体有丙烯酰胺、丙烯酸、甲基丙烯酸、三氟甲

基丙烯酸等，其中甲基丙烯酸最为常用；交联剂有

乙二醇二甲基丙烯酸酯、三甲醇基丙烷三甲基丙烯

酸酯、季戊四醇三丙烯酸酯、二乙烯基苯等；引发

剂有偶氮二异丁氰；致孔剂有亲水、亲脂及混合溶



 中草药 2023 年 6 月 第 54 卷 第 12 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2023 June Vol. 54 No. 12 ·4065· 

   

剂等。将合成的高分子印迹聚合物作为固定相进行

亲合色谱印迹实验，捕获目标分子，进行定性定量

分析。 

2.4  中药复方有效性研究方法的建立 

2.4.1  简单直观判断法  将成分与靶点群的拓扑指

数组合成数学集，再采用夹角向量相似度对各条件

下的数学集进行相似性比较，判断不同中药复方成

分簇的作用大小相似程度。该法直观明了，但不能

揭示成分与靶点的量-构-效关系[29]。 

2.4.2  数据挖掘法  采用统计、神经网络、机器学

习、数据库、可视化等数据挖掘的方法分析成分群

与靶点群的作用关系，可获得成分群与靶点群组间

的作用关系，如采用多成分相关分析研究滋肾丸药

效物质基础，选择小鼠抗炎（耳廓肿胀法）、免疫（碳

粒廓清率法）药理指标，以 50%乙醇为溶剂对 9 个

组方提取建立指纹图谱，再分别进行药理实验，从

23 个色谱峰中选取 10 个色谱峰进行相关分析，确

定了 11 个色谱峰具有显著性作用，包括芒果苷、盐

酸巴马汀、盐酸小聚碱等成分[29]。但由于其复杂多

变，难获得成分个体与靶点个体间的作用关系，也

不能直观排序成分与靶点间的作用大小关系，更不

能获得量-时-效关系[30-31]。 

2.4.3  网络药理学法  采用无尺度、多元统计、相

似度、贝叶斯概率、机器学习、空间距离等成分与

靶点的作用量变分析关联成拓扑网络[32-34]，预测中

药制剂的有效性，采用分子模拟、化学信息学、蛋

白质组学、亲和色谱、药物亲和稳定性、芯片、基

因敲除、RNA 干扰等实验方法，按等温量热滴定、

荧光偏振免疫分析、微量热泳动技术、表面离子体

共振等技术进行验证[35-38]，这是目前流行的表征方

法，但所构建的网络拓扑图复杂，需进一步采用成

分群按“印迹模板”整合成物质单元进行验证。 

2.4.4  网络 PD 法  在网络药理学研究结果基础

上，引入网络动力学概念[30,39]，将每一指标（靶点）

看成是作用节点，建立网络动力学方程，以平衡常

数大小表征成分与靶点群的作用大小，再对所构建

的平衡常数矩阵进行主成分分析，建立特征值与特

征向量叠加的有效性表征体系。如对补阳还五汤 17

个特征成分与 8 个靶点进行网络动力学研究，获得

了其特征值和特征向量，根据特征值与特征向量的

乘积叠加获得了 17 特征成分的作用大小[40]。可实

现中药复方君臣佐使层次上的作用关系大小表征。

联合上述诸法，基本上可确定中药复方成分与靶点

群“静态”作用量-效关系，但描述过于复杂，亟需

进行整合简化。 

2.4.5  “印迹模板”划分、整合与表征法  将中药成

分和靶点进行色谱印迹实验，采用匹配频数法将各

成分簇按“印迹模板”划分、整合[41]，作为“物质单

元”（成分称组元或药素，靶点称标元或证素）进行

有效性研究，可确定各成分与靶点簇的归簇和对应

关系，既简化有效性研究难度，又确定作用关系。 

2.5  PD整合构成PPD关联的总量统计矩参数的不

可积分项突破 

2.5.1  总量统计矩法的直接关联，获得 PPD 的积分

式  用总量统计矩的加合性整合中药复方单成分

PD 构成多成分 PPD 的总量统计矩参数；运用总量

统计矩的偶联性，将中药指纹图谱与 PD 偶联建立

中药复方 PPD[1,42]。具体可先进行中药复方 PPK 研

究，求得各成分的药物动力学参数及整体 PPK 参

数，再将效应与 PPK 偶联，采用非线性拟合法获得

某一效应的 PPD 参数，再按总量统计矩原理叠加构

成总效应总成分的 PPD 体系[43]，包括总量累积量时

效应、总量效应时间一阶矩、总量指纹图谱出峰时

间一阶矩、总量效应时间方差二阶矩、总量指纹图

谱出峰时间方差二阶矩。特别要注意的是单成分 PD

与中药复方 PPD 参数意义的差别和联系[1]，如对鱼

腥草注射剂中 1,4-二甲基-环己烷、4-甲基-辛烷等 13

个成分进行 PPK、PPD 研究，获得了各成分 PPK 与

PPD 的总量零、一、二阶矩参数[44]。对于单成分的

PD 研究，可将药物动力学与 Hill 量效曲线关联即

可构成量-效或效-时关系，由于药物的效应与浓度

呈正相关，故一般惯用药物动力学量-时参数表达

PD 的量-时-效行为，根据药物浓度与效应的对应变

化就很容易判断其有效性；而中药复方 PPD 中的药

物总浓度与效应不完全呈相关性，应由各成分的效

应系数和药物动力学参数共同决定；效应系数大者

不一定代谢时间长，而代谢时间长者不一定效应系

数大，这样多成分在体内不同时间点有不同的浓度

比例，其整体药效时间与药物代谢时间并不完全呈

相关性，不能简单地采用总成分浓度量-时关系来描

述整体药效的效-时关系，但当各成分群，更确切地

说，当其“印迹模板”群的构成比确定后，其量-时

关系和效-时关系存在一个固定的联系，这时将 PPK

参数关联上效应系数后就能获得量-时-效关系参

数，从而指导临床用药[45]。但这种直接关联后的总

量统计矩参数中却存在不可积分项，不能直接用来
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指导临床用药和新药研究。 

2.5.2  中药 PPK 与 PPD 关联的总量统计矩项中不

可积分项的处理  基于前期创立的总量统计矩的积

分公式，将 Hill 量-效关系和非线性药物动力学公式

关联，可将药物效应对时间积分转换成药浓度代数

式对浓度积分，再按总量统计矩原理计算可获得总

量零、一、二阶矩，但包括一、二阶矩项出现不可

积分项，可采用 2 种方法解决：（1）采用梯形法或

抛物线法进行数值计算[46]，获得积分近似值，前提

是各参数有明确的数值，但不能表征各参数代数关

系；（2）采用幂级数法[47]，先展开成泰勒级数，再

进行逐项积分，获得被积函数，以解决中药量-时-效

的理论研究的关键难题。 

2.5.3  中药 PPD 与配伍规律关联性处理  由 PPD

按“印迹模板”进行效应系整合分析，形成体内的

谱效学研究方法，阐释中药复方配伍规律。中药七

情用药，除独行外另有 6 种配伍，分效应与毒性 2

个方面和 3 种情况：作用相同配伍应用 2 药（毒）

效应增加者，如相须、相使（药效增加）、相反（毒

性增加）；作用相反配伍应用 2 药（毒）效应降低

者，又分 2 种情况，（1）一味药将另一味药的（毒）

效应降低，如相杀（毒性降低）；（2）一味药的（毒）

效应被另一味药降低，如相恶（药效降低）、相畏（毒

性降低）。如将药效与毒效都看成是生物效应，实为

2 种情况，即效应增加或降低。因此考虑效应与毒

性时，有 2×2 种情况，分析其叠加处理情况，正号

表示效应增加，负号表示效应降低。同时效应与毒

效分开并行研究，方法同而内容异。这样就能对中

药多成分单靶点效应的竞争（均体现在效应系数

上）、非竞争（一方面体现在效应系数上、另一方面

体现在阈值，亦常数上）的 Hill 量-效曲线叠加性进

行研究[48]，阐释中药的复方配伍规律研究。如对补

阳还五汤指纹图谱中的 46 个特征峰与 8 个抗缺血

性脑中风靶点进行主成分降维和 Hill 量效关系研究

获得的各成分靶点间的谱效关系，确定了各成分的

有效性归属[49]。 

除了通过单成分的 PD 系数整合构成总量 PPD

系数方法外，还可采用网络 PD 方法，将成分与靶

点都作为网络节点建立网络动力学的量-时-效表达

式[39,50]，以自然对数的指数多项式的形式进行整合，

既可与网络药理学关联，又能获得成分与靶点的作

用平衡常数，表征其作用大小，还能按平衡常数与

成分靶点的变化浓度建立量-时-效表达式，实现全

方位的中药成分群有效性作用关系整合表达。 

综上，从总量统计矩关联、PPK/PPD 关联项总

量统计矩参数的不可积分项处理、与配伍规律关联

及网络动力学 4 个方面进行研究，建立中药复方成

分与靶点的“印迹模板”作用的量-时-效关系研究方

法，为解决中药复方 PPK 与 PPD 关联性研究的科

学问题，建立中药复方配伍机制研究的方法学基础

提供依据。 

3  结语与展望 

中药复方作用的量-时-效关系研究方法的建立

是实现中药复方作用机制现代科学诠释的最基础、

最关键的理论科学问题，是临床安全用药与新药创

制、新型制剂研究的基础理论。由于当前 PK、PD

是针对单成分的量-时-效关系需要而建立的数学模

型表征体系，由于 PK/PD 关联数学模型存在线性和

非线性关系项，无法直接用统计矩参数表征单成分

的量-时-效关系，而惯用 PK/PD 分开模式，不适用

中药多成分体系，因此，中药多成分量-时-效关系研

究必须对单成分分开 PK/PD 模型进行统计矩表征，

解决不可积分式的积分表达式级数运算，原创性地

建立适宜中药多成分量-时-效作用关系需求的数学

模型表征和实验测算体系。 

由于中药成分簇数目过于复杂，有效成分的数

目也很庞大，因此需要对巨大数目的成分簇进行同

功能合并整合，可通过超分子“印迹模板”自主作

用规律得以实现。本文通过对上述关键问题的深入

分析，提出了解决问题的具体对策，在 PPK 方面已

取得突破[50]，若能进一步建立系统的中药 PPK 与

PPD 关联的量-时-效整合研究方法，将会对中药的

有效性、安全性、可控性和新药研究，对推动中药

国际化、科学化和标准化将产生具有特别重大的影

响。若进一步结合计算机信息科学，建立中药 PPD

研究的数据库和软件，可更加快速地解决中药成分

的量-时-效科学问题；若进一步结合中药全成分群

芯片测定方法[51-52]，解决快速测定问题，将奠定中

药复方配伍现代化研究的方法学基础。 

值得一提的是近年对中药复方量-时-效关系的

研究，引用计算机学习、神经网络等研究手段，由

于这些方法所获得的参数缺乏明确物理意义，很难

用于指导中药复方深层次的理论研究，只能作为定

量关系的表观描述和作用规律发现的参考。另外，

课题组除了对中药多成分与多靶点的 PPK 与 PPD

的数学模型研究建立取得一定的进展外，还在成分
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与靶点超分子“印迹模板”作用的化学势守恒方法

也取得了较大进展，可作为量-效关联的新模型，将

进一步完善中药量-时-效数学模型研究。 
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