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中药谱效研究过程中存在的问题  
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摘  要：中药谱效关系研究是连接中药传统疗效与现代科学的核心技术桥梁之一，它可以通过构建中药化学图谱与药效指

标的内在关联，精准筛选药效物质基础、阐明作用机制，为中药质量科学控制提供了创新性解决方案。然而，受中药自身特

性与研究技术限制，中药谱效研究仍面临诸多瓶颈。以“谱-效-谱效关系-成果转化”为主线，系统梳理了中药谱效研究存在

的突出问题，剖析问题源头，为后续研究提供参考，助力中药谱效研究向更科学、更系统、更具实用价值的方向发展。 
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Abstract: Spectrum-effect relationship research in traditional Chinese medicine (TCM) serves as a crucial technical bridge between 

traditional therapeutic efficacy and modern scientific research. By elucidating the intrinsic correlations between the chemical spectra 

of TCM and their pharmacological activities, this approach enables accurate identification of pharmacodynamically active substances 

and elucidation of their mechanisms of action. It thereby provides an innovative foundation for scientific quality control of TCM. 

However, inherent characteristics of TCM and current research limitations present significant challenges in this field. Centered on 

framework of “spectrum-efficacy, spectrum-effect relationships and achievement transformation”, this review systematically 

summarizes the key challenges facing spectrum-effect research in TCM, analyzes their underlying causes, and offers recommendations 

for standardizing future studies and industrializing research outcomes. This work aims to advance spectrum-effect research toward 

greater scientific rigor, systematicity, and practical value. 
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中药具有多成分、多靶点、多通路的特点，在

整体调节、辨证论治、降低毒副作用等方面具有独

特优势，但其作用机制交叉复杂，化学成分与药效

                                                        
收稿日期：2026-03-24 

基金项目：四川省中医药管理局科学技术研究专项（25CGZHZX069）；成都大学 2026 年省级大学生创新训练计划项目（S202611079029） 

作者简介：江雨梅，本科生，研究方向为中成药质量再评价。E-mail: 3217135115@qq.com 

*通信作者：刘  涛，博士，研究员级高级工程师，从事中成药新药开发及再评价研究。E-mail: liutao0578@sina.com 

李正文，博士，讲师，研究方向为计算化学、中药药理、天然产物。E-mail: lizhengwen@cdu.edu.cn 

之间的关联无法明确，是中药现代化进程中的一大

难题[1]。中药谱效关系（spectrum-effect relationship 

of traditional Chinese medicine，TCM-SER）是通过
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现代分析检测技术建立中药化学图谱，结合药理学

实验获取药效评价指标，运用化学计量学等数据处

理方法，建立的化学成分谱图信息与药效活性之间

的对应关系[2]。自该概念提出以来，其研究对象已

覆盖单味中药、中药复方，分析技术从高效液相色

谱法（ high performance liquid chromatography，

HPLC）、气相色谱-质谱联用法（（gas chromatography-

mass spectrometry，GC-MS）扩展至超高效液相色

谱 - 四极杆飞行时间质谱联用法（ ultra high 

performance liquid chromatography-quadrupole time-

of-flight mass spectrometry，UPLC-Q-TOF-MS）、近

红外光谱等精准度更高的检测手段[3-5]，数据处理方

法主要使用灰色关联度分析法（grey relational 

degree analysis，GRA）、偏最小二乘回归（（partial least 

squares regression，PLSR）、人工神经网络等化学计

量学技术[6-7]。中药谱效研究的出现，大幅度扩大了

有科学依据、可供参考的物质-效应关联信息库。同

时，其突破传统研究中只能一次性关注单一成分的

局限，能同时分析多种成分与药效的关联，契合中

医治疗的整体性理念[8]。 

然而，大量研究表明其仍面临不少现实难题。

中药本身化学成分复杂，单味药就含数十甚至上百

种成分，复方配伍后还会出现协同、拮抗或转化作

用，使核心药效成分的确定难度极大[9]。同时，中

药发挥药效时具有多靶点特性，单一的谱效关联评

价方法无法全面反映其整体疗效。更关键的是，目

前研究缺乏统一规范，不同的样品处理、检测技术、

数据处理方法，所得结果也有所不同，研究结果可

信度、精准度大幅度下降。中药谱-效关系研究流程

及各环节误差见图 1。上述问题导致大量研究结果

的重复性不佳，部分关联结论缺乏因果验证支撑，

筛选出的药效成分也难以转化为实用的质量标准，

导致研究成果的推广应用受到限制。本文通过检索

2021—2026 年中国知网、Web of Science 数据库相

关文献，系统总结当前中药谱效研究存在的主要问

题，为该领域的规范化发展提供借鉴。 

 
图 1  TCM-SER 研究流程及各环节误差来源示意图 

Fig. 1  Schematic diagram of research workflow for TCM-SER and potential error sources at each stage 

1  化学图谱构建存在的问题 

1.1  特殊成分难以表征 

当前对谱效关系研究进行化学图谱表征时，

研究对象主要集中于已知的、含量高的化学成分，

如黄酮类、皂苷类成分，而对于含量较低但药效显

著的微量成分、易降解成分及尚未被鉴定的未知活

性成分，则因难以被现有技术稳定表征，往往被排

除在研究范围之外。这种（“不完全表征”，使谱效研

究的结论可能仅反映了药材中易测成分的药效，而

与药材真实的药效物质基础存在偏差。惠博平等[10]

初步探究栀子炮制前后的抗氧化谱效关系时，发现

栀子中有良好抗氧化活性的环烯醚萜类、二萜类成

分，因为化学性质活泼易发生降解，难以通过

HPLC 获得化学图谱表征。孟齐悦[11]对茉莉花挥发

油进行谱效研究，用灰色关联度法筛选出了 10 个

峰，偏最小二乘法（partial least squares，PLS）明

确了 12 个峰，但将二者结果综合验证后发现，仅

筛选出 2 个满足关联度高且抗菌活性好的成分。该

研究鉴别出茉莉挥发油中含有香叶醇成分，已有文

献证明香叶醇有良好的抑菌活性[12]，但因其色谱
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峰分离度较差、含量低难以稳定表征，在后续进行

抗菌活性的谱效关联分析时被舍去。上述问题的根

源在于中药化学成分的复杂性，不同成分在种类、

含量及化学稳定性上存在天然差异。一方面，不同

成分的含量可相差数个数量级，而常规色谱检测的

动态范围有限，难以同时兼顾高含量成分与痕量成

分的稳定表征；另一方面，部分活性成分本身化学

性质活泼，对光、热、氧及溶剂环境敏感，在样品

制备与分析过程中易发生降解或转化，进一步增加

了表征难度。 

1.2  样品代表性不足 

目前，谱效关系研究并没有对供试样品种类、

采集、处理等规定统一标准，导致来源于不同产地

与批次的中药材样品间，化学成分存在显著波动，

代表性不强。一项关于不同产地黄芪的谱效研究发

现，各批次样品的指纹图谱整体相似度较高，表明

其化学组成基本一致，但是共有峰峰面积相对标准

偏差（（relative standard deviation，RSD）值波动明显

（（26.71%～115.76%），说明不同产地样品的活性成

分含量存在显著差异[13]；不同产地罗布麻叶的谱效

研究结果显示，有 3 组样品与共有模式图谱的相似

度＜0.9，认为可能是生长环境、加工处理等的不同，

使其化学成分在种类和含量上存在差异[14]。后续研

究者开展同种中药材谱效关联分析时，样品产地、

批次的差异可能导致不同研究所得谱效关联结论

不完全一致。由此可见，样品代表性不足，则基于

特定批次样品得出的谱效关联结论，很可能会高度

依赖于该批次样品的特性，极大地减弱了研究结论

的普适性和科学性。 

此外，样品质量不均一也会阻碍谱效研究的创

新转型与发展。目前已知的谱效关系研究几乎都是

使用中药干品，即新鲜中药材经干燥脱水等工艺处

理后得到的便于储存、运输的药材[15]。已有研究对

白花蛇舌草鲜品与干品的谱效关系进行对比，发现

二者抗炎药效物质基础存在差异，且鲜品水提液抗

炎效应更佳[16]。这一研究提示，对于某些中药材，

鲜品入药可能具有区别于传统干品的独特药效优

势，为新药研发提供了新的思路。然而，目前并没

有对新鲜中药的相关环节制订统一标准，不同批次

鲜品的采集时间、处理方式、储存条件及保鲜周期

等存在差异，导致其批次间的化学成分存在显著波

动，质量极不稳定，使得中药鲜品与干品的谱效对

比研究难以开展。 

1.3  图谱构建技术的局限 

谱效关系研究的基础在于（“谱”的获取，即通

过分析检测技术对中药复杂化学成分体系进行表

征。检测技术的覆盖范围、灵敏度和分辨率，直接决

定了后续“效”关联分析的全面性和准确性。然而，

当前各类图谱构建技术存在不同程度的应用局限。 

高效液相色谱 -二极管阵列检测法（ high 

performance liquid chromatography with diode array 

detector，HPLC-DAD）是目前谱效研究中最常用的

分析技术之一，其仅对含共轭体系、有较强紫外吸

收的化合物敏感，而对于无紫外吸收或弱紫外吸收

的成分响应较差。陶思雨等[17]在甘草地上部分的谱

效关系研究中指出，皂苷类成分缺乏显著的紫外吸

收，其在 HPLC 指纹图谱中未能被有效指认，导致

这部分潜在活性成分无法纳入后续的谱效关联分

析，影响了抗氧化谱效关系的建立。此外，HPLC 构

建的指纹图谱，只能表征化学成分在某一特定波长

下有吸收，使得最终的关联结论可能遗漏在该波长

无吸收但药效好的物质。GC 主要用于检测有挥发

性、热稳定性好的物质，无法直接用于分析多糖、

皂苷等难挥发、高沸点、稳定性差的成分，使得 GC

在谱效研究中的应用范围受到极大限制。 

近年来为克服传统检测技术的局限，谱效研究

引入了 UPLC-Q-TOF-MS 等高精度技术。其具有分

析灵敏、快速的特点，在低含量、难分离、紫外吸

收弱的物质分析中有明显优势[18]。然而，新技术的

引入也带来了新的挑战：该分析技术的原始数据无

法直接被现有的中药色谱指纹图谱相似度评价软

件识别和分析，研究者往往需要借助第三方软件，

通过人工进行复杂的数据处理，不仅增加了操作难

度和时间成本，也对研究者的数据分析能力提出了

更高要求。 

图谱构建技术的局限主要源于单一分析技术

对中药成分的响应存在选择性。现存科技手段不足

以开发出能检测自然界中所有中药成分的分析仪

器和分析方法，意味着（“技术能力”与（“成分复杂

性”之间的不匹配，是构建图谱时难以避免的局限。 

1.4  指纹图谱评价存在一定争议 

指纹图谱的评价是谱效研究的关键环节，直

接影响后续关联分析的可靠性。近 5 年主流的评价

方法，是将图谱导入“中药色谱指纹图谱相似度评

价系统（2012 版）”，通过计算相似度来判断[19]。

然而，相似度范围缺乏统一标准，不同研究对合格
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相似度的界定存在明显差异。有的研究将相似度＞

0.9 作为图谱质量良好的标准[20]，而另一些研究中

相似度仅＞0.8 也被认为可以接受[21]。这种范围设

定的随意性，使得不同研究间的谱图质量难以比较，

谱效关联结论的可比性也随之降低。在指纹图谱方

法学考察中，各研究对相对保留时间和相对峰面积

的允许波动范围评价各异。大黄的谱效研究构建指

纹图谱时，各共有峰相对保留时间的RSD值＜0.5%、

相对峰面积的 RSD 值＜3%，被认为方法学考察合

格[22]。而三七指纹图谱研究中，各相对保留时间的

RSD 值＜2.5%、相对峰面积的 RSD 值＜3%，也被

认为符合要求[23]。在不同实验室、不同仪器条件下，

这些参数的允许波动范围、参照峰的选择依据，目

前尚无统一标准。同时，当前多数谱效研究构建图

谱前缺乏系统适用性检验。其仅在方法建立时进行

精密度、重复性、稳定性考察，确认色谱条件和仪

器状态有效后便开展样品测定。然而随着时间推

移，仪器老化、色谱柱性能下降，最初建立标准色

谱条件时的仪器状态能否长期维持，缺乏实时监

测。这些仪器偏差是否会影响谱效关联结论的可靠

性，是目前谱效研究中的关注空缺。指纹图谱评价

的标准化面临诸多阻碍，如相似度计算对照图谱的

建立缺乏客观依据，相似度评价图谱质量存在片面

性等。同时仪器精密状态的维持需要耗费大量人力

财力，对大部分实验室来说难以维持最初的标准色

谱条件。 

2  药效评价存在的问题 

2.1  药效模型存在验证偏差 

当化学图谱建立好后，谱效研究进入下一阶

段，即中药特定药效评价。然而，即使是针对同

一药效类别，不同研究采用的药效模型也存在显

著差异（表 1）。在抗炎谱效研究中，脂多糖诱导的 

表 1  TCM-SER 研究常用的药效指标和模型 

Table 1  Commonly used efficacy indicators and models in TCM-SER research 

功效 中药/复方 药效模型 药效指标 文献 

抗炎 通关藤 脂多糖诱导的小鼠单核巨噬细胞白血病 RAW264.7 细胞模型 一氧化氮、TNF-α、IL-6 水平 24 

十一方药酒 二甲苯致小鼠耳肿胀模型，角叉菜胶致小鼠足肿胀模型 耳肿胀度，角叉菜胶致足肿胀度 25 

唐古特大黄 脂多糖诱导的 RAW264.7 细胞模型 一氧化氮抑制率 26 

金母颗粒 盆腔炎性疾病后遗症大鼠模型 TNF-α、IL-10 水平 27 

六月寒 脂多糖诱导的人正常肺上皮 BEAS-2B 细胞模型 一氧化氮、IL-6、IL-8 水平 28 

金茵利胆胶囊 脂多糖诱导的 RAW264.7 细胞模型 一氧化氮、TNF-α、IL-6 水平 29 

紫锥菊 葡聚糖硫酸钠诱导的结肠炎小鼠模型 巨噬细胞极化表型 30 

重楼 脂多糖诱导的斑马鱼模型 炎性因子水平 31 

抗氧化 荜茇 高糖致大鼠胰岛细胞瘤 INS-1 细胞氧化损伤模型 活性氧水平 32 

肉苁蓉 H2O2诱导的人胚胎肾 HEK293 细胞氧化损伤模型 活性氧、SOD、过氧化氢酶水平 33 

开心散 人神经母细胞瘤 SH-SY5Y 细胞模型 细胞存活率 34 

桑叶 / DPPH 清除率 35 

枇杷叶 / DPPH 清除率 36 

杜仲 / DPPH、ABTS 清除率 37 

黄精 / DPPH、ABTS 清除率 38 

抗抑郁 甘松 皮质酮诱导的大鼠肾上腺髓质嗜铬细胞瘤 PC12 细胞损伤模型 细胞存活率 39 

酸枣仁 皮质酮诱导的 PC12 细胞损伤模型 细胞存活率 40 

参益安神片 慢性不可预知性温和应激小鼠模型 行为学指标 41 

柴胡疏肝散 利血平诱导的斑马鱼抑郁模型 行为学指标 42 

柴胡-白芍药对 慢性束缚小鼠模型 强迫游泳及悬尾不动时间 43 

止血 大黄 脂多糖诱导人脐静脉内皮细胞损伤模型 一氧化氮、丙二醛、SOD 水平 44 

三七 大鼠脾虚胃出血模型 TT、PT、APTT 45 

蒲黄炭 子宫出血大鼠模型 TT、PT、APTT 46 

白及 / 小鼠凝血和出血时间 47 

地菍 / 小鼠凝血和出血时间 48 

TNF-α-肿瘤坏死因子-α；IL-6-白细胞介素-6；SOD-超氧化物歧化酶；DPPH-1,1-二苯基-2-三硝基苯肼；ABTS-2,2'-联氮-双-3-乙基苯并噻唑啉-

6-磺酸；TT-凝血酶时间；PT-凝血酶原时间；APTT-活化部分凝血活酶时间。 

TNF-α-tumor necrosis factor-α; IL-6-interleukin-6; SOD-superoxide dismutase; DPPH-1,1-diphenyl-2-picrylhydrazyl; ABTS-2,2'-azino-bis (3-

ethylbenzothiazoline-6-sulfonic acid); TT-thrombin time; PT-prothrombin time; APTT-activated partial thromboplastin time. 
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RAW264.7 细胞模型出现频率最高。该模型具有操

作简便、通量高、炎症通路清晰等优势，但其局限

性同样明显。巨噬细胞的炎症反应只是中药抗炎效

应的一小面，难以反映中药对免疫系统、血管内皮、

神经内分泌等多系统的整体调节作用[49]。目前绝大

多数研究在使用体外细胞模型后，并未在讨论中对

其局限性进行充分说明，也鲜有尝试采用多模型交

叉验证的策略，所得结果与中药整体药效存在差

异。此外，同一功效的模型选择缺乏统一标准，研

究间的可比性不足。以抗炎为例，除 RAW264.7 细

胞模型外，某些研究还用到小鼠耳肿胀模型、葡聚

糖硫酸钠诱导结肠炎模型、脂多糖诱导斑马鱼模型

等。不同模型体现抗炎功效的水平各不相同，细胞

模型反映的是分子水平的炎症通路干预，动物模型

则涉及吸收、分布、代谢、排泄等体内过程，斑马

鱼模型虽兼具一定的整体性但又不同于哺乳动物。

这些模型之间的结果无法直接比较，导致针对同一

味中药的不同谱效研究，可能出现结论不一致的情

况。现有谱效研究的药效评价大多采用细胞或化学

诱导模型，是因为二者操作简便、周期短、成本低、

通量高，适合谱效研究对大批量样品分析的需求。

同时，谱效分析要求药效数据具备连续、可量化的

特征，体外模型的因子水平高低、抑制率等数据易

于标准化和定量分析。值得注意的是，部分谱效研

究已尝试采用动物模型进行药效评价，其通过选择

可量化的检测指标（（耳片质量差、生化指标等），将

动物实验数据转化为满足谱效分析要求的连续变

量。然而，与细胞模型相比，动物模型在数据波动

性、样本量需求和操作标准化程度方面仍面临更高

的技术门槛，这可能是其在谱效研究中的应用频次

低于体外模型的原因之一。 

2.2  药效评价指标单一 

中药多成分、多靶点的特点决定了其药效评价

应涵盖多指标、多通路，但目前大部分谱效研究采

用的药效指标数量偏少。在抗炎谱效研究中，仅采

用 1～3 种药效指标进行评价。炎症反应是一个涉

及数 10 种细胞因子、趋化因子及炎症介质的复杂

网络，仅凭少量指标的变化，既无法全面反映中药

的整体抗炎活性，也难以区分不同成分的抗炎机制

差异。由此可见，当谱效关联建立在单一指标基础

上时，其结果反映的是药物成分对该指标促进或抑

制的作用，而非对整体药效的解析。在抑菌活性谱

效研究中，多数研究仅将药物作用于 1～2 种致病

菌，如只作用于革兰阳性菌[50-51]，缺乏对革兰阴性

菌的药效验证。中药的抑菌作用机制复杂，对不同

菌种的抑制活性可能源于不同的成分群，仅针对单

一菌种建立的谱效关联，难以反映中药的广谱抑菌

特点。这种选择性评价可能导致某些对其他类别菌

种有特殊作用的活性成分被遗漏。多数研究团队选

用指标时，多从操作简便、成本低、结果稳定方面

考虑，谱效研究的本质是“成分-活性”关联分析，

引入多指标评价意味着需要处理更多维度的药效

数据，增加了数据整合与分析的复杂性。 

2.3  药效物质验证层次不统一 

在建立化学图谱、验证药材药效后，研究者结

合色谱图和药效验证数据，借助 GRA、PLS、聚类

分析（（cluster analysis，CA）等方法，就能进行谱效

关联分析筛选出潜在活性物质。目前，大部分谱效

研究止步于用数据处理方法分析出各成分的相关

程度，根据（“关联度高，活性越好”来评价药效物

质活性高低[52-53]。少数研究又在得出关联度的基础

上进行了体外验证，如 Li 等[54]识别出芪附饮中的 6

种抗氧化成分后，全部在体外验证了抗氧化活性。

部分最新的谱效研究对潜在活性物质开展了体内

验证。一项关于水提竹沥的谱效研究利用成分敲除

技术验证了对香豆酸在体内的抗咽炎药效 [55]，

Cheng 等[56]运用成分敲除法验证了菊花中潜在药效

物质的心血管保护作用，Chen 等[57]研究养阴通脑颗

粒时将筛选出的 5 种主要成分在大鼠大脑中动脉阻

塞模型进行验证。由此可见，当前研究在药效物质

基础验证上呈现出梯度分化，容易导致研究质量参

差不齐。上述问题的根源在于，谱效研究领域目前

尚未建立药效物质验证的标准，也未对不同验证层

次对应的结论表述进行规范，研究者多凭个人主观

经验进行选择。 

3  谱效关联存在的问题 

3.1  数据处理方法的局限 

随着谱效研究发展，涌现出大量解析化学图谱

的数据处理方法，包括 GRA、PLS、主成分分析

（（principal component analysis，PCA）、CA 等。表 2

系统总结了中药谱效研究中常用的分析技术和方

法。不同算法虽呈现一定局限，但对某些类型数据

的分析具有良好适用性。GRA 只能得出成分与药效

关联是否紧密，无法判断与药效呈正相关还是负相

关，也无法说明对药效的贡献度如何，适用于分析

非线性数据[73]。PLSR、PCC 面对复杂的中药成分， 
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表 2  TCM-SER 研究常用的分析技术和方法 

Table 2  Commonly used analytical techniques and methods in TCM-SER research 

类型 名称 分析技术 数据处理方法 药理作用 文献 

单味药 续断 HPLC-DAD GRA、PCC、熵值法 抗骨损伤、神经保护 58 

五味子 HPLC GRA、PLS 镇静、保肝、抗氧化 59 

甘松 UPLC、GC-MS GRA、PLS 抗炎、抗心律失常 60 

两面针 HPLC、UPLC-Q-TOF-MS GRA、PLS、SCC 抗炎、抗氧化 61 

菊花 UPLC-Q-TOF-MS AHP、GRA 平肝、抗炎、抗氧化 62 

雄黄 ICP-MS PCA、GRA、CA、PLSR 抗肿瘤、抗病毒 63 

复方及药对 复方铁苋 UPLC-DAD、UPLC-Q-TOF-MS SPSS 抑菌 64 

黄芩-白芍 HPLC CA、PCA 抗炎 65 

红参-制何首乌 UHPLC GRA、PLS 神经保护 66 

黄芩汤 HPLC PCC 抗真菌 67 

银翘散 HPLC、GC-MS PCA、PCC、OPLS 抑菌 68 

桑白皮汤 HPLC GRA 抗炎 69 

小儿消积止咳口服液 UHPLC GRA 抑菌、抗炎 70 

固本延龄丸 GC-MS OPLS-DA 补肾阴 71 

参枝苓口服液 HPLC-MS/MS GRA、CCM、OPLS 调节中枢神经功能 72 

PCC-Pearson 相关系数；SCC-Spearman 等级相关系数；AHP-层次分析法；SPSS-SPSS 相关性分析；OPLS-正交偏最小二乘法；OPLS-DA-正交

偏最小二乘判别分析法；CCM-相关系数法。 

PCC-Pearson correlation coefficient; SCC-Spearman rank correlation coefficient; AHP-analytic hierarchy process; SPSS-statistical product and service 

solutions correlation analysis; OPLS-orthogonal partial least squares; OPLS-DA-orthogonal partial least squares-discriminant analysis; CCM-correlation 

coefficient method. 

只能通过线性关系进行谱效关联，而不能处理非线

性、多重线性关系的数据[74-75]。PCA 仅用于数据聚

类、样本区分、特征筛选，不能直接建立谱效关联

模型。CA 适合按产地、批次对中药样本分组，只能

做样本分类、特征归组，无谱效定量关联能力[76]。

实际研究中，单一算法往往难以兼顾共线性、非线

性与建模需求。目前部分研究采用不同算法组合的

方式进行数据解析，如 PCA＋PLSR、GRA＋PLSR

等，更适配中药多成分、多靶点、非线性的谱效研

究特征。近年来，一些热门的人工智能学习逐渐用

于谱效关联分析。人工神经网络具有处理非线性数

据的天然优势，并从整体视角处理多维度数据[77]；

在多源数据融合方面，机器学习结合光谱数据已实

现化学成分与生物活性的同步快速预测[78]；图神经

网络在中药-靶点相互作用预测中也展现出高精度

建模能力[79]。然而，人工智能方法在谱效研究中的

应用仍面临挑战。深度学习模型的（“黑箱”特性使

其过程缺乏可解释性，难以体现这些数学关联背后

所对应的生物学意义；AI 模型通常需要大规模训练

数据，而谱效研究的样本量远未达到深度学习的要

求；不同实验室的数据采集标准不统一，导致模型

在不同数据间的通用性下降。 

3.2  谱效关联因果验证不足 

谱效关系研究的核心在于通过多元统计分析

方法，建立化学成分与药理活性之间的数学关联。

然而，这种关联本质上是统计学意义上的相关性，

而非生物学意义上的因果性。筛选出的（“高关联峰”

仅表明其含量变化与药效指标之间存在联系，但其

是否为真正的药效物质基础，仍需通过独立的药理

实验进行因果验证。从现有文献来看，谱效关联后

的因果验证普遍缺失。大量研究在完成 GRA 或

PLSR 后，直接根据关联度大小判定药效物质基础，

而未对筛选出的高关联成分进行任何形式的活性

验证[80-82]。此外，验证缺失易导致（“假性关联”难

以识别，即高关联成分的真实活性可能低于算法预

测值。统计关联过程受多重因素影响，包括成分间

的互作关系、数据预处理方式的选择、样本批次间

的偶然波动，甚至色谱峰积分误差。在未经实验验

证的情况下，关联结果只能说明筛选出的是潜在活

性成分，无法体现真实药效贡献。由此可见，若直

接用数学谱效关联结果作为中药质量评价依据，其

结果真实性、可靠性将大幅度降低。这也表明，当

前谱效研究在从（“统计关联”迈向（“因果验证”的

关键环节上存在明显短板，限制了其在中药质量评



·6102· 中草药 2026 年 8 月 第 57 卷 第 15 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2026 August Vol. 57 No. 15 

   

价中的实际应用价值。 

3.3  多种化学成分间的相互作用不明确 

谱效关系研究的核心优势在于将多种中药化

学成分与其药理活性进行关联分析，从而筛选潜在

的药效物质基础。然而，该方法本质上只能建立单

一成分与整体药效之间的数学关联，无法阐释各成

分间的相互作用机制，更无法说明相互作用是否影

响整体药效强弱。 

从方法学角度看，当前谱效关联分析普遍采用

如下范式：以中药整体药效为因变量，以各成分含

量为自变量，通过回归或关联算法计算各成分对药

效的贡献度[83]。这种分析逻辑隐含了一个前提，各

成分对药效的贡献是相互独立的、可加和的。然而，

中药的药效恰恰来源于成分间的协同或拮抗作用，

某成分可能本身活性不高，但能增强另一成分的药

效；或某成分单独作用时效果显著，但在混合物中

反而被抑制。常规谱效分析无法捕捉这类非线性、

非加和的相互作用关系，这使得算法在分配（“贡献

度”时，可能将协同成分产生的功效误判给高含量

成分，或将拮抗成分的真实活性掩盖，导致真正的

药效物质基础可能被低估或误判。 

相较于单味药，中药复方的成分相互作用更为

复杂。复方由多味药材按特定比例配伍而成，其药

效并非各成分药效的简单加和，而是通过（“君、臣、

佐、使”的配伍原则实现的整合效应[84]。然而，当

前谱效研究对复方的处理方式与单味药无差别，即

将复方视为一个整体进行成分分析和药效关联。这

种方法虽然筛选出与药效相关的成分，却无法解释

为何复方配伍后的药效优于单味药、各药味之间协

同作用机制等核心问题。部分研究尝试通过“多部位

成分表征”等方式增加化学信息的覆盖面，但只能解

决“谱”的全面性问题，无法阐明成分间互作关系及

配伍后产生的“1＋1＞2”的协同增效原理[85]。 

不论是单味药还是中药复方，谱效研究无法明

确成分间相互作用的根源在于谱效分析的数据模

型本质上是（“加法模型”，而中药的药效机制本质上

是（“网络模型”。用加法模型去简单拟合网络效应，

导致信息损失。这也表明，单纯依靠现有的谱效分

析框架，难以完整阐释中药整体药效的物质基础与

作用机制。 

4  研究成果应用中的问题 

4.1  成果转化困难，指导性差 

谱效关系研究的重要目标之一，是通过发现药

效物质基础，为中药质量标准提供科学依据。然而，

尽管近年来谱效研究成果丰硕，筛选出的潜在药效

成分层出不穷，真正被法定标采纳为质量控制指标

的成分却寥寥无几。这一反差体现出谱效研究在质

量标准转化中面临的困境。基于 UPLC 指纹图谱对

枸杞子进行抗氧化谱效关系研究，综合分析得到的

活性成分有 4 种，《中国药典》2025 年版仅收录枸

杞多糖和甜菜碱 2 种成分进行含量测定[86]；建立紫

苏叶的 HPLC 指纹图谱进行抗病毒谱效研究，咖啡

酸、木犀草素、阿魏酸被证实为抗病毒贡献度较大

的活性成分，但（《中国药典》2025 年版紫苏叶项下

的含量测定项，仍未收录上述成分[87]。（《中国药典》

收录的质控成分，需要具备稳定性好、专属性强、

检测灵敏的特点，大部分中药谱效研究得到的成分

虽能代表其药理活性，但存在成分不稳定、检测技

术复杂等问题。由此可见，目前谱效研究的主要成

果局限于实验室研究和论文发表，离确定为质控标

准存在一定差距，难以指导临床用药。 

4.2  研究成果可推广性不足 

当前谱效研究在技术路线上呈现以下特征：化

学分析逐渐倾向于采用UPLC-Q-TOF-MS等高分辨

率质谱技术，药效评价则多以细胞模型或动物模型

为主[88-90]。这一技术组合虽能提升研究的精度和深

度，但也增加了谱效研究作为质控手段推广至生产

线的难度。高分辨率质谱设备价格昂贵、维护成本

高、对操作人员的专业技术要求严格，一般药品检

验机构和基层生产企业难以承担。相关文献指出，

现代高精度指纹图谱技术能够有效提高谱效关系研

究的数据准确度，但设备普及率偏低的客观问题限

制了该技术的大范围应用，导致基于高端设备的谱

效研究方法难以用于质量控制一线。此外，药效评

价方法的成本与周期门槛过高。细胞和动物模型虽

能提供可靠的药效数据，但实验操作复杂、周期较

长、成本较高。对于基层质检机构而言，建立和维

护细胞房、动物房的条件有限，专业技术人员也相

对缺乏，难以作为常规质控手段推广。上述问题表

明，谱效研究的技术路线正朝着“高精尖”方向快

速发展，而中药质量控制的实际应用场景却受限于

低成本、易操作、可推广的现实需求。二者之间的

差距日益扩大，导致大量谱效研究成果停留在学术

论文层面，难以转化为行业通用的质控方法。如何

在研究精度与应用便捷之间寻找平衡点，是谱效研

究成果从实验室走向生产线亟需解决的关键问题。 
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4.3  成果缺乏多方验证 

多数谱效研究在筛选出高关联度成分后，由原

研究团队自行开展活性验证，全过程缺乏独立于第

三方的重复检验。这种自行验证模式带来的核心风

险在于，在该实验室特定条件下得出的关联结论，

更换实验室、样品或仪器后，很可能无法复现。从

现有文献来看，谱效研究在成果验证方面主要存在

以下两种问题。一是验证主体过于单一，缺乏跨实

验室的可重复性检验。谱效研究涉及样品前处理、

色谱条件、细胞培养、动物模型等技术环节，每个

环节的操作差异都可能影响最终结论。目前，绝大

多数研究由单一团队完成从（“谱”到（“效”的全过

程，并未引入独立的第三方实验室进行重复验证。

这意味着，谱效关联结论在不同实验室条件下是否

仍成立尚未得到系统评估。二是验证场景局限，缺

乏产业端和临床端的应用检验。谱效研究的最终目

标是服务于中药质量控制和临床合理用药。然而，

目前研究成果多停留在学术交流层面，极少进入药

企的生产质控体系或临床机构的实际应用场景进

行检验。少数较为完整的验证也只是在研究层面增

强了结论的可信度[91-92]，并未完成从研究结论到应

用工具的转化。 

5  讨论 

TCM-SER 研究经过 20 余年的发展，已从最初

的方法探索逐步走向成熟，在中药质量标志物筛

选、炮制机制研究、复方配伍规律揭示等方面取得

了显著进展。然而，本文通过对 2021—2026 年相关

文献的系统梳理，发现谱效研究在化学图谱构建、

药效评价、谱效关联、成果应用 4 个环节仍存在突

出问题。针对上述问题，文章深入剖析了相关原因，

现提出相应的优化策略与建议，图 2 为中药谱效研

究的问题-原因-解决策略框架图。 
 

 

图 2  TCM-SER 研究问题-原因-解决策略框架图 

Fig. 2  Framework of problems, causes and solution strategies for TCM-SER research 

解决化学图谱构建中的问题，需建立规范化研

究标准。一是建立样品前处理与图谱构建的标准操

作规范，针对不同中药类型制定差异化的样品采

集、炮制、提取流程，明确鲜品药材的保鲜周期与

储存条件，减少批次间差异。二是建立指纹图谱评

价的关键参数参考标准。表 3 为谱效研究实验报告

规范条目建议表。对于药效评价中的问题，建议引

入中医证候结合动物模型，并采用综合评分法帮助 
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表 3  TCM-SER 研究实验报告规范条目建议表 

Table 3  Recommended standard items for experimental reports of TCM-SER 

规范类别 报告条目 建议参数 

样品信息 样品批次 ≥10 批 

色谱条件 色谱柱理论塔板数 ≥3 000 

方法学考察 精密度 RSD≤3.0%（n＝5 或 6） 

重复性 RSD≤3.0%（n＝5 或 6） 

稳定性 RSD≤3.0%（24 h 内） 

相对保留时间 RSD≤2.0% 

相对保留峰面积 RSD≤5.0% 

指纹图谱评价 相似度 ≥0.9 

共有峰相对峰面积 RSD≤5.0% 

共有峰分离度 ＞1.0 

共有峰拖尾因子 0.8～1.8 

 

量化证候评价，在研究经费充足的情况下可以引入

类器官模拟技术，更加贴近人体真实药物动力学环

境；同时初步建立药效指标选取的指导原则：至少

选取可测定指标总数量的 60%作为指标个数，抑菌

研究至少覆盖革兰阳性菌和革兰阴性菌各 2～3 种

代表性菌株；药效物质的验证层次设立最低标准，

在谱效关联分析后建议至少进行体外验证。对于谱

效关联中的问题，建议在同一研究中至少采用 2～

3 种不同原理的数据处理方法且仅保留共同识别的

高关联度成分，或引入适合小样本的随机森林等人

工智能算法，以提升非线性关系的拟合能力；在关

联结果验证中，建议引入成分敲除/敲入实验进一步

验证，对于难敲除的成分可采用成分分离＋单体活

性验证，同时引入网络药理学预测潜在靶点和通路，

并用分子对接技术进一步筛选，对预测结果进行药

理验证，为成分间的互作机制提供证据支撑。对于

成果转化中的问题，可建立分层质控策略。研发阶

段采用高分辨质谱进行成分筛选；转化阶段将核心

成分作为质量标志物，将其检测方法转换为 HPLC-

DAD 等普及度更高的技术；应用阶段可进一步开发

近红外光谱等快速检测方法，用于生产过程的在线

质控。同时，推动有望用于质控的谱效结论进入药

企中试生产线进行小规模验证，并尝试将筛选出的

活性成分与临床疗效指标进行关联分析。 
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