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以质量标志物为核心的中药质量数智评价体系的构建：从技术集成到科学
监管1 
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摘  要：中药质量控制是保障中药安全、有效、稳定与可控的核心环节。随着“中药质量标志物（Q-Marker）”理论的提出，

以及生物分析、组学技术与人工智能（artificial intelligence，AI）的快速发展，中药质量控制正经历从“经验＋科学”向“科

学＋智能”的跃升。Q-Marker 理论为中药质量控制从“单指标成分”向“多维度、系统化、临床导向”的综合评价体系转型

提供了理论支撑。系统梳理了近 10 年的相关研究进展，重点分析了 AI 在近红外光谱（near-infrared spectroscopy，NIR）快

检、质量标志物发现、多源数据融合建模及全链条智能监管中的关键作用。AI 通过自动特征提取、多模态融合、深度学习

建模与可释性分析，能显著提升复杂中药体系中“成分-药效-临床”相关联的解析能力，推动 NIR 在线检测技术的智能化升

级。基于此提出了构建以 Q-Marker 为核心、AI 为驱动、数据为纽带的中药质量数智评价体系，为实现“成分清晰、效应可

测、过程可视、信息共享”的智能监管范式提供了借鉴，为中药质量控制迈向标准化、国际化和高质量发展提供了参考路径。 
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Abstract: Quality control is a core link in ensuring the safety, efficacy, consistency, and controllability of traditional Chinese medicine 

(TCM). Over the past decade, with the proposal of the “quality marker (Q-Marker)” concept and the rapid advancement of bioanalytical 

techniques, omics technologies, and artificial intelligence (AI), TCM quality control is undergoing a transition from an “experience-

plus-science” paradigm to a “science-plus-intelligence” paradigm. The Q-Marker theory provides theoretical support for the 

transformation of TCM quality control from a “single-index component” approach to a multi-dimensional, systematic, and clinically 

oriented comprehensive evaluation system. This paper systematically reviews the research progress over the last decade, with a focus 

on analyzing the key roles of AI in near-infrared (NIR) spectroscopy rapid detection, Q-Marker discovery, multi-source data fusion 

modeling, and whole-chain intelligent regulation. The research demonstrates that AI, through automated feature extraction, multimodal 

fusion, deep learning-based modeling, and interpretability analysis, significantly enhances the ability to decode the “component-

efficacy-clinical outcome” relationships within complex TCM systems, thereby driving the intelligent upgrading of online analytical 

technologies such as NIR. On this basis, we propose a digital and intelligent TCM quality evaluation system with Q-Markers as the 

core, AI as the driving force, and data as the bridge. This system achieves an intelligent regulatory paradigm characterized by “clear 
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components, measurable efficacy, visible processes, and shared information”, and represents a key pathway for advancing TCM quality 

control toward standardization, internationalization, and high-quality development. 

Key words: traditional Chinese medicine; quality markers; artificial intelligence; digital intelligence evaluation system; near-infrared 

spectroscopy; intelligent supervision 

 

质量控制是保障中药安全性、有效性与一致性

的核心环节，直接关系到其临床疗效与产业高质量

发展。然而，中药化学成分复杂、多靶点协同作用

机制不明、传统“单指标成分”评价难以全面反映

药效与安全性，加之生产过程中的基原差异、工艺

波动及数据孤岛等问题，导致质量控制长期面临着

药效关联弱，过程控制数智化监管困难等瓶颈。近

年来，中药质量标志物（quality markers，Q-Marker）

理论的提出为建立“成分-药效-临床”关联的多维度

评价体系提供了理论支撑。同时，随着近红外光谱

（near-infrared spectroscopy，NIR）等光谱技术在线

快检技术与人工智能（artificial intelligence，AI）的

深度融合，为突破高维数据分析、模型泛化与可解

释性难题提供了解决路径。然而，当前仍面临多源

数据融合不足、智能评价缺乏统一标准、监管科学

与技术集成脱节等挑战。为此，本文系统梳理了以

Q-Marker 为核心的基于传统药性、化学信息、生物

数据、临床疗效等方面中药质量的数字化与智能化

多维“数智评价”综合体系研究进展，重点探讨 AI

在 NIR 快检、质量标志物发现、多模态数据融合及

全链条智能监管中的赋能作用，提出构建“数据驱

动-标志物导向-闭环调控”的智能化质量评价新范

式，旨在为中药质量控制向标准化、数字化与国际

化转型提供理论依据与技术路径。 

1  中药 Q-Marker 研究进展与发展趋势 

1.1  Q-Marker 的理论体系正逐步向多维度综合化

评价转变 

近 10 年来，Q-Marker 概念已经逐渐成为中药

质量评价的理论核心。Q-Marker 理论主张中药的质

量控制要从“多成分-多靶点-多机制”系统出发，

筛选出能代表药材/方剂药效且可测定、可溯源、

可量化与安全性/功效密切相关的化学成分，作为

质量评价和标准化的核心指标[1-2]。Zhang 等[3]通过

构建“性-效-物”三元理论，系统关联中药药性、药

效与化学成分，突破单一指标和模糊指纹图谱的局

限，并融合系统生物学、化学生物学与网络药理学，

提出“有效性表达、特有性分析、质量传递监测”

三维研究路径，覆盖种植、采收、炮制、提取及体

内过程，强化质量传递与溯源，推动质量评价从单

一成分指标升级为多维度综合体系，支撑全产业链

质量控制落地。随着多组学、生物信息学、网络药

理学等技术快速融入中药质量控制研究体系中，中药

质量评价方法更关注“组学-网络-效应”的集成[4-5]，

通过“组学-效应-成分”的三位一体策略，实现了 Q-

Marker 科学筛选与生物功能的关联，建立了更贴近

临床疗效与安全评价的质量标准[6-7]。 

1.2  化学信息与生物数据的融合推动了与临床疗

效的关联 

化学指纹图谱结合化学模式识别以及多指标

成分定量已成为中药质量评价的行业共识[8-9]，融合

光谱、质谱、色谱等多模态分析的数据极大提升了多

成分共存、复杂组分间相互检验的能力与效率[10]。例

如，Ma 等[11]将薄层色谱和液相色谱-高分辨质谱等

多维指纹图谱信息与随机森林等机器学习以及加

权分析相结合，成功从复方阿胶浆中确证了党参炔

苷和人参皂苷 Rf 为关键 Q-Marker，有效解决了色

谱信号重叠干扰等问题，为多模态数据融合提供了

高效且可扩展的计算框架。此外，通过 AI 对传统

功效与基础或临床研究的梳理，结合高通量筛选、

体内分布 /ADME ［吸收（ absorption ）、分布

（ distribution ）、 代 谢 （ metabolism ） 和 排 泄

（excretion）］分析、药效评价等，将“药效-成分-指

纹谱”的关联关系与生物活性相结合，强化了质量

控制与临床疗效之间的逻辑关联[12-13]。 

1.3  中药质量控制理念持续迈向全生命周期管理 

随着中药监管科学的发展，围绕中药全链条、

全生命周期的数字化与智能化监管，中药 Q-Marker

将推动中药卓越监管体系的构建，强化基础学科向

监管应用的转化[14-15]。多学科的交叉与深度融合，

不仅拓展了技术边界与应用场景[16-17]，也推动了智

能制造、数字化车间、过程分析技术（process 

analytical technology ， PAT ）及标准作业程序

（standard operating procedure，SOP）数据化等，推

动了生产环节个性化、精准测控与产业数字化转型

与智能化升级[18]。例如，张磊等[19]提出了基于数据

驱动的中药制药过程 Q-Marker 监测方法，涵盖了
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监测指标识别、工业质量数据挖掘与 PAT 体系建立

等关键步骤，并以注射用益气复脉（冻干）的超滤

工序为例，验证了该方法在中药工业质量监测中的

适用性。同时基于质量源于设计（quality by design，

QbD）与 PAT 管理理念的推进，也在逐步强调中药

Q-Marker 标准的落地和更新[20]。如针对白芷，通过

构建药材、饮片、标准汤剂、流浸膏剂和血清样本

的 HPLC 特征图谱，依据质量传递过程中各成分含

量及转移率的变化，筛选出水合氧化前胡素和白当

归素作为白芷的 Q-Marker，为全链条质量标准的确

立提供了实证[21]。此外，安全性 Q-Marker 的识别

与限度的确立也有助于补足对药材安全性评价的

缺失，推动建立一个能全面反映其整体质量的科学

评估框架[22-23]。 

2  AI 在中药 NIR 快检技术中的作用与未来 

2.1  中药 NIR 分析技术面临的主要挑战 

基于 NIR 技术的中药检测技术在快速无损检

测、在线监控以及智能制造等领域已取得显著进

展，但仍面临着一些挑战。（1）中药基原不统一、

组分复杂、基体干扰强、成分比例波动大。加之原

药材、饮片、复方制剂等样本在来源、加工工艺和

批次上差异显著，NIR 信号易受水分含量、粒径等

物理因素干扰，导致谱图重复性与代表性下降，严

重制约定性和定量分析的模型泛化能力[24-25]。（2）

NIR 高维数据依赖化学计量学或 AI 建模，但模型

易受批次、仪器及温湿度变化等因素影响，导致外

推性能下降、稳定性与可迁移性差，平台的转移应

用困难[26-27]。（3）NIR 原始光谱干扰多、特征带宽

重叠，当前光谱特征选择与建模仍高度依赖专家经

验[28-29]。基团的振动信号难以直接区分低含量成

分，甚至难以全面反映生物活性和临床功效，“药

效-成分-功效”的逻辑链条有待增强[30-31]。（4）目

前中药 NIR 缺乏统一的标准操作方案，阻碍了大

规模、跨企业、跨生产线的推广应用[32]。上述中药

NIR 检测领域的困境均需要借助 AI 与大数据分析

来解决。 

2.2  AI 与 NIR 技术的融合推动建模与多变量数据

分析的突破 

随着 AI 的不断进步，其已逐步用于中药 NIR

检测领域的各个方面。化学计量结合 AI 智能算法

可助力 NIR 高维数据的处理，降低信噪比。伴随深

度学习方法长短期记忆网络（ long short-term 

memory，LSTM）、双卷积神经网络注意力机制（dual 

convolutional neural network with attention，Dual-

CNN-Attention）、迁移学习等算法的引入，NIR 与

AI 的联用可以提升特征提取、异常检测与模型的泛

化能力，更准确地实现药材溯源、含量预测与复杂

配伍的识别能力[33-35]。例如，Gao 等[36]通过构建双

分支深度网络 Dual-TCNet，融合卷积神经网络与多

头注意力机制，对 5 个产地共 588 份黄芪样本的

NIR 光谱进行产地溯源，准确率、精确率和召回率

分别达到 98.31%、98.39%和 98.32%，性能远优于

传统机器学习模型。在变量选择与光谱预处理方

面，标准正态变量变换（standard normal variate，

SNV ）、 多元 散 射校正 （ multiplicative scatter 

correction，MSC）、萨维茨基-戈莱平滑（Savitzky-

Golay smoothing，SG）及竞争性自适应重加权采样

（competitive adaptive reweighted sampling，CARS）

等方法可进一步优化模型性能，最大限度挖掘光谱

特征，同时提高光谱的专属性与可释性[37-38]。如针

对延胡索，通过筛选 MSC 结合二阶导数等最优预

处理方式，分别建立了其生品与炮制品的 NIR 定性

鉴别和 7 种生物碱的定量模型，所有成分的相关系

数均高于 0.99，实现了快速无损的质量判别与含量

预测[39]。尽管 AI 驱动的 NIR 模型提升了预测与归

类能力，但受限于训练数据样本的代表性和数据分

布，也存在过拟合、多源数据融合不当、模型可释

性有限等问题，其在大数据/真实复杂生产情况下的

泛化性仍有待提升[40-41]。 

2.3  AI 驱动 NIR 技术与其他技术的融合推动了中

药数智化发展 

目前仅采用 NIR 技术难以满足复杂中药成分

的监管需求，通过与光谱-色谱/高分辨质谱等数据

的融合，将中红外光谱（mid-infrared dpectroscopy，

MIR）、激光诱导击穿光谱（laser-induced breakdown 

spectroscopy，LIBS）、色谱、高分辨质谱（high-

resolution mass spectrometry，HRMS）、质谱（mass 

spectrometry，MS）、电子鼻（electronic nose，E-

nose）、图像等多源数据与 NIR 技术协同，以融合

与嵌入式决策为核心构筑强大的中药数智质控体

系，形成高通量、全息式评价范式，可以显著提升

中药溯源和定量的精度[42]。如针对川乌、草乌、附

子等有毒乌头类药材，单一数据源模型难以对其正

确分类，而将 NIR、电子鼻和高分辨质谱进行多源

特征融合后，再结合主成分分析-线性判别分析

（ principal component analysis-linear discriminant 
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analysis， PCA-LDA）和偏最小二乘判别分析

（partial least squares discriminant analysis，PLS-DA）

聚类可显著提升鉴别的准确度[43]。如果进一步引

入 Q-Marker 理念结合生物活性，NIR 不仅能关注

成分检测，更能直接预测药物活性或药效水平，实

现“组分-活性”的一体化评价[44-45]。如果能加快方

法标准化、数据共享、模型互认与批量应用落地，

将有力支撑中药的工业化、数智化发展[46]。作为高

通量、无损、多目标预测的质控工具，NIR 将为 Q-

Marker 在线筛选、活性追踪、定点质控等提供关键

落地支撑，为推动中药智能化、个性化、实时监管

铺平技术路径[47-48]。 

3  AI 赋能中药 Q-Marker 的发现与智能监管 

3.1  AI 赋能高通量数据挖掘与高维数据特征提取 

AI 通过自动特征学习与非线性映射可高效应

对高维、非结构化和海量数据。其能自动提取层次

化特征，捕捉传统方法难以发现的复杂模式。同时，

借助正则化和降维技术有效缓解“维度灾难”，可以

在并行计算下快速处理大规模数据。此外，AI 还支

持多模态融合与时序分析，结合可释性工具增强结

果的透明度。这一技术路径不仅是传统方法的补

充，更是应对现代高维复杂数据挑战的解决方案。

例如，利用自然语言处理（ natural language 

processing，NLP）文本挖掘、AI 知识图谱对国内外

文献与大数据进行全自动整理，助力 Q-Marker 及

其相关检测指标的发现，提升 Q-Marker 评价的体

系化研究水平[49]。此外，基于大规模色谱数据与智

能解析的策略同样富有成效，如通过整合“一对多”

色谱方法和中药专用质谱数据库，对 100 种常用中

成药的 645 批样品进行质量一致性分析，结合层次

聚类与相似度热图分析提示有 19%的处方存在化

学成分不一致，并通过具体案例解析成功追溯至大

黄的不同基原，为 Q-Marker 的规模化发现提供了

高效路径[50]。 

此外，整合代谢组、转录组、蛋白组等多维组

学数据，借助 AI 可打通分子因果链条，可弥补单

一维度数据存在的盲区。同时，通过深度学习自动

进行降维处理、筛选关键特征，发现驱动生物过程

的核心枢纽节点，从而应对数据高维及异构的挑

战。通过嵌入先验知识构建可解释的 AI 模型，运

用多模态大模型处理异构数据，基于迁移学习解决

小样本难题，以及整合时空维度构建动态网络。目

前，基于 AI 辅助的整合分析已从相关性分析迈向

因果推断，极大地提高了标志物发现的效率[51]。He

等[52]系统阐述了网络药理学如何构建“药材-化合

物-靶点-疾病”网络，通过机器学习优化活性成分筛

选与 ADME/T［毒性（toxicity）］预测，借助深度学

习解码光谱数据与复杂互作网络的关联，形成“计

算预测-实验验证”的整合模式，将中医的宏观表述

转化为可量化的科学语言。基于 AI/机器学习的多

模态特征融合、特征选择，如基于熵权的 Q-Marker

筛选、PCA、卷积神经网络等，极大提升复杂体系

中 Q-Marker 的识别与主效应成分相关性发现的效

率[53-54]。此外，AI＋光谱/质谱/色谱/图像等多源数

据融合实时监控、异常检测、溯源判别，极大提高

了检测的准确性、生产安全性与反馈及时性[55]。例

如，Pan 等[56]总结了高光谱成像技术与机器学习相

结合，通过数据集划分、光谱预处理、降维及定性/ 

定量建模，提升中药质量快速无损分析精准度的可

行性。总之，AI 驱动的“指纹-效应”建模、预测药

效关联、药理网络的融合共同促进了“化学-生物-临

床”一体化质量评价[57-58]。此外，区块链与 AI 结合

实现用药全程数据追溯，结合危害分析与关键控制

点（ hazard analysis and critical control points ，

HACCP）关键点分析、生产过程监控与异常预警，

持续推进了中药溯源与过程质量智能决策[59]。 

3.2  基于 Q-Marker 的 AI＋中药质量控制的发展

趋势 

将AI与多源信息融合技术相结合，通过挖掘“成

分-靶点-药效”的全局网络，实现 Q-Marker 的全自

动筛选、权重赋值以及多属性融合，基于 AI 融合赋

能的中药质量控制正向系统化、智能化的动态监管

模式转变[60-61]。通过 AI 驱动，考虑化合物的生物利

用度，对疗效相关效应标志物、风险/毒性指标以及

中医理论综合性 Q-Marker 进行精准预测与溯源评

价，构建可解释的 AI 模型实现化学信息与生物效应

的深度对齐，从而有效破解中药质量控制中“药效表

征不明确”的核心难题[62]。以帕金森病为例，针对天

麻钩藤饮等方剂开展评估，借助 TCMNet 策略，将

大语言模型辅助的加权蛋白相互作用网络与深度学

习预测进行整合，确定了银杏中的黄酮类物质为关

键药效成分[63]。构建 AI 主导的在线检测、溯源追踪、

闭环调控与过程生产管控体系，可以推进智能制造/

数字中药工厂加速落地[64]。通过聚焦过程建模、状态

评估与决策优化，实现“检测-建模-决策-执行”闭环

技术体系，可以为培育新质生产力开辟新的技术路
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径[65]。此外，如果将模型算法与云端进行协同，推进

系统化、规模化的全链条监管，构建“成分清晰、效

应可测、过程可视、信息共享”的数智监管新范式，

最终实现与智慧医疗的深度融合[66-67]。 

4  基于 AI 与 NIR 的中药 Q-Marker 发现与综合

评价策略 

基于 AI 在高维数据的特征提取、模式识别及

关联推理方面已展现出显著优势，其已被广泛应用

于中药材鉴别、溯源、加工、监管等多个环节，并

且贯穿于 Q-Marker 研发与应用的全链条。因此，本

文以 Q-Marker 为核心、AI 为驱动、数据为纽带，

提出中药质量 NIR 数智评价体系研究策略，具体步

骤如下。（1）多维数据获取与数据集构建：借助 AI

技术开展文献与临床数据挖掘工作，进而构建知识

图谱。与此同时，采集中药样本的色谱、光谱、成

分含量以及生物活性等方面的数据，从而形成多维

数据集。（2）Q-Marker 筛选与确认：采用无监督机

器学习等方法提取化学指纹特征，并与高维数据进

行多源数据融合。例如，基于指纹图谱或特征图谱

提取色谱共有峰，并筛选与生物活性密切相关的色

谱峰，进而通过结构鉴定确认其化学成分，并开展

活性验证筛选潜在的 Q-Marker。（3）构建与解析

NIR 评价模型：构建多任务 AI 模型，以 NIR 光谱、

成分含量及生物活性数据为输入层，共享特征学习

与任务特定输出层相结合，揭示成分含量、生物活

性与光谱指纹特征之间的关联。采用决定系数

（R2）、均方根误差（root mean square error，RMSE）、

平均绝对误差（mean absolute error，MAE）等指标

评估模型稳健性，引入 NIR 光谱注意力机制解析关

键特征区域，提升模型的可释性。（4）开展多维评

价与质量评估：建立涵盖化学成分和生物活性在内

的多维 NIR 评价指标体系，采用基于指标间相关性

的 客 观 赋 权 法 （ criteria importance through 

intercriteria correlation，CRITIC）进行客观赋权，结

合逼近理想解排序法（technique for order preference 

by similarity to an ideal solution，TOPSIS）等方法计

算综合得分，据此对样品进行质量品质的综合评

估，基于大数据分析实现中药质量的科学监管。最

终形成 AI 驱动的“数据获取-质量标志物确认-数据

融合-NIR 综合评价”闭环的“数智评价”体系，为

中药质量控制研究提供一条智能化、可解释、可推

广的技术路径（图 1）。 

5  结语与展望 

目前以 Q-Marker 为核心的中药质量评价体系

在理论构建、技术集成与监管应用方面取得了显著

进展。中药质量控制正从传统的经验判别及“经验- 
 

 

图 1  中药质量标志物 AI 驱动的多源数据融合与综合评价技术策略 

Fig. 1  Technical strategy for AI-driven multi-source data fusion and comprehensive evaluation of quality markers of 

traditional Chinese medicine 
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科学”融合阶段，迈向以 AI 为核心驱动力的数智化

新范式。AI 在 NIR 建模、多源数据融合、Q-Marker

智能筛选及全过程动态监管中的赋能作用，不仅显

著提升了复杂中药体系中“化学信息-生物效应-临

床疗效”关联性的解析能力，也为实现“在线检测-

数据驱动-闭环调控”的智能生产过程控制提供了可

行路径。尽管如此，当前 AI 在中药质量控制中的应

用仍面临数据标准化不足、模型可释性有限、多源

异构信息融合困难等挑战。未来，在持续推进 AI 助

力 Q-Marker 发现的同时，应重点发展以下几个方

向：（1）构建开放共享的中药质量大数据平台，推

动多源数据标准化与模型互认；（2）发展强可释性

的 AI 模型，增强质量控制与临床疗效之间的逻辑一

致性；（3）推动 Q-Marker 理论与 AI 驱动的数字孪

生、区块链溯源、智能制造系统深度融合；（4）加强

面向中药特色的监管科学研究，构建适用于中药复

杂体系的科学监管体系。总之，以 Q-Marker 为核心、

AI 为引擎的数智评价体系，将成为推动中药质量全

程可控、产业智能升级及国际认可的核心支撑。 
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