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数据分析技术在中药抗氧化谱效关系研究中的应用进展 
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摘要：目的  介绍近年来数据分析技术在中药抗氧化谱效关系研究中的进展情况，为抗氧化中药的药效物质基础及质量

评价研究提供思路和借鉴。方法  综述了近年来应用于中药抗氧化谱效关系研究的数据分析技术，包括相关分析(双变量

相关、多元相关、典型相关)、灰关联度分析、回归分析(多元线性回归、偏最小二乘回归)、主成分分析、人工神经网络

等，并对其进行了分析比较。结果  数据分析技术应用于中药抗氧化谱效关系的研究已取得一定成效，但由于各种数据

分析技术各有优缺点，采用哪种方法更合适，或者采用哪些方法组合更有效，有待进一步研究和探讨。结论  将数据分

析技术科学、合理地应用于中药抗氧化谱效关系的研究有相当广阔的发展前景，将有力推动抗氧化中药现代化研究的进程。 
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ABSTRACT: OBJECTIVE  To introduce the progress of data analysis technology in the study of the antioxidant 
spectrum-effect relationship of traditional Chinese medicine(TCM) in recent years, and to provide ideas and reference for the 
research on the effective basis and quality evaluation of antioxidant TCM. METHODS  The data analysis techniques used in 
the study of antioxidant spectrum-effect relationship of TCM in recent years, including related analysis(bivariate correlation, 
multivariate correlation, canonical correlation), grey correlation analysis, regression analysis(multiple linear regression, partial 
least squares regression), principal component analysis, artificial neural network and so on were reviewed and compared. 
RESULTS  The application of data analysis technology in the study of antioxidant spectrum-effect relationship of TCM had 
some achievements, but due to the advantages and disadvantages of various data analysis techniques, which was more 
appropriate and how to combine different methods to get more effective result, all need further study and discussion. 
CONCLUSION  The research on the scientific and reasonable application of data analysis technology to the antioxidant 
spectrum-effect relationship of TCM has quite broad prospects for development, which will certainly promote the process of the 
research on the modernization of antioxidant TCM. 
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人类的各种疾病中，90%以上均起源于活性氧

和氧化应激[1]。抗氧化物质的摄入将有利于提高机

体的抵抗能力。我国拥有丰富的中草药资源，有

不少中药具有抗氧化作用，许多学者认为某些中

草药的疗效与其抗氧化作用密切相关。从中药、

民族药中寻找天然抗氧化剂，并对抗氧化中药的

活性成分及抗氧化机制进行阐释已成为近年来食

品药品研究领域的热点和焦点[2-3]。目前认为中药

成分对机体氧化损伤的保护作用主要包括直接清

除活性氧自由基、增强抗氧化酶活性、抗脂质过

氧化、减少 DNA 损伤、影响氧化酶活力及表达等[2]。

研究发现，中药中的苯乙醇苷、人参皂苷、黄酮、
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生物碱、蒽醌、多糖等化学成分在自由基的清除

中有着重要的作用[2,4]。然而，具体某种抗氧化中

药的活性成分都有哪些，其抗氧化作用机制又是

如何，都有待深入研究。目前进行抗氧化研究常用

的方法有 1,1- 二苯基 -2- 苦肼基 (1,1-Diphenyl- 

2-picrylhydrazyl radical，·DPPH)清除能力、2,2’-

联 氨 - 双 (3- 乙 基 并 噻 唑 啉 -6- 磺 酸 ) 二 胺 盐

[2,2’-azinobis(3-ethylben-zothiazoline-6-sulfonic acid) 

ammonium salt，ABTS]清除能力、铁离子还原抗

氧化能力法(ferric ion reducing antioxidant power，

FRAP)等[2]。 

中药谱效学由李戎等[5]提出，理论研究最早始

于 2002 年。中药谱效学通过将中药物质群特征峰

指纹图谱中化学成分的变化与药效联系起来，建

立起中药的“谱-效”关系[5-6]。中药谱效学研究的

基本思路见图 1[7-8]。谱效关系的研究模式通常包

括以下几部分内容：①采用适合的分析方法构建

中药指纹图谱，并对指纹图谱对应的成分进行分

析；②建立适合的药效评价模型，获取药理学数

据；③采用数据处理技术将指纹图谱数据和药理

学数据进行关联、分析，结合中医药专业知识，

建立有意义的谱-效关系，进而揭示中药的药效物

质，建立中药的药效指纹图谱。目前，包括 HPLC、

UPLC、GC、IR 等多种现代分析手段已被应用于

中药谱效学的研究中[6,9]。近些年，利用“谱-效关

系”对中药开展相关研究日趋增多，已广泛应用

于中药药效成分分析、质量评价、组分配伍、炮

制机制、药效预测、提纯工艺优化及毒性成分筛

选等方面[10-11]。 

数据分析技术是谱效关系研究的重要组成部

分，合理选择数据分析技术将指纹图谱数据和药

理学数据进行关联、分析，才能建立有意义的中

药谱效关系。随着数理统计方法和计算机技术的

发展，多种数据处理技术已被应用于中药谱效学

的研究。吕邵娃等[12]将近年来应用于中药谱效关

系研究的数据分析技术分成 3 类：①预测各成分

与药效间关联度的分析方法，如灰关联度分析

(grey relational analysis，GRA)、人工神经网络

(artificial neural network，ANN)、双变量相关分析

(bivariate correlation analysis，BCA)；②阐明各成

分对药效贡献率的分析方法，如多元线性回归

(multiple linear regression，MLR)、偏最小二乘回

归分析(partial least squares regression，PLSR)；

③简化数据结构寻找主要活性成分的分析方法，

如主成分分析 (principal components analysis，

PCA)、典型相关分析(canonical correlation analysis，

CCA)。上述数据分析技术越来越多地应用于中药

抗氧化谱效关系的研究，并且已实现了预测各成

分与药效间的关联度、阐明各成分对药效的贡献

率以及简化数据结构寻找主要抗氧化活性成分。

本文对各种数据分析技术在中药抗氧化谱效关系

研究中的应用进展进行介绍。中药抗氧化谱效关

系研究概况见表 1。 

 
图 1  中药谱效学研究的基本思路 

Fig. 1  Basic process on the study of spectrum-effect 
relationship of traditional Chinese medicine 

1  相关分析 

相关分析是研究 2 个或 2 个以上处于同等地

位的随机变量间的相关关系的统计分析方法。相

关分析主要有 BCA 和多元相关分析(multivariate 

correlation analysis，MCA)。研究一个变量与另一

个变量间相互关系的性质和紧密程度的，称为

BCA，而描述一个变量与多个变量之间相关性的

称为 MCA[13]。中药指纹图谱中的每个色谱峰可以

看作一个变量，每个药效指标也可看作一个变量。

当分析指纹图谱的色谱峰与药效指标之间的相关

程度密切时，可采用相关分析方法，并能作出统

计学推断[14]。 

1.1  BCA 

BCA 通过计算变量两两间的相关系数(包括

Pearson 系数、Spearman 系数、Kendall’s tau-b 系

数等)来实现[12]。其中，Pearson 相关系数最为常用，

该系数的绝对值越大，则变量之间的相关性越强。 

罗志江[15]、陈君[16]、刘琳琪[17]等分别研究了

虎杖、倒地铃和桂皮提取物的色谱峰与·DPPH 清

除能力(IC50 值)的相关性，发现虎杖提取物中有 4 
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表 1  中药抗氧化谱效关系研究概况 

Tab. 1  Summary of spectrum-effect relationships of antioxidant TCM 

研究对象 指纹图谱分析方法 抗氧化模型 数据处理方法 数据分析软件 活性成分 
参考

文献

虎杖 HPLC-DAD DPPH BCA SPSS 11.0 未确定 15

倒地铃 HPLC-UV DPPH BCA SPSS 22.0 原儿茶酸等 16

桂皮 UPLC-DAD DPPH；FRAP Pearson 相关分析 Minitab16 桂皮醛、香豆素等 17

茜草 HPLC-UV DPPH MCA SPSS 18.0 未确定 18

兔眼蓝莓 HPLC-DAD DPPH MCA SPSS for windows 
17.0 

飞燕草素 3-半乳糖苷、飞燕草素 3-

葡萄糖苷、飞燕草素 3-阿拉伯糖苷

19

栀子金花丸 HPLC-DAD DPPH 偏相关分析 SIMCA-P 13.5 未确定 20

紫苏子 HPLC-UV DPPH；FRAP Pearson 相关分析、MCA SPSS 17.0 未确定 21

丝瓜络 HPLC-DAD DPPH；FRAP Pearson 相关分析、MCA SPSS 18.0 未确定 22

牛蒡根 HPLC-DAD 钼酸铵法 CCA SPSS 17.0 绿原酸、1,5-二咖啡酰奎宁酸、1,5-

二咖啡酰-3-琥珀酰奎宁酸 

23

虎杖 HPLC-UV DPPH GRA 未提供 蒽苷 B、虎杖苷、白藜芦醇等 24

南丹参 HPLC-UV DPPH GRA、PLSR SIMCA-P 11.5 丹参素钠、丹酚酸 B 等 25

藤茶 UPLC-DAD DPPH GRA 未提供 双氢杨梅素 26

香菊 GC-MS DPPH GRA Microsoft Excel 
2007 

甜没药萜醇氧化物、安息香酸苄酯、β-

桉叶醇、桉油烯醇、甜没药醇等 

27

紫色甘薯 LC-MS DPPH；·OH 清除能

力；亚油酸自氧化

抑制率 

GRA Microsoft Excel 芍药素 3-对羟基苯甲酰槐糖苷-5-葡

萄糖苷、芍药素 3-咖啡酰-对羟基苯

甲酰槐糖苷-5-葡萄糖苷等 

28

沙棘 HPLC-UV DPPH GRA Microsoft Excel 未确定 29

全缘叶绿 

绒蒿 

UPLC-DAD DPPH；ABTS PCA、GRA SPSS 19.0 未确定 30

四季三黄丸 HPLC-DAD DPPH GRA 未提供 未确定 31

参芪通脉益

智方 

HPLC-DAD DPPH GRA 未提供 未确定 32

川芎 HPLC-UV DPPH GRA、BCA SPSS 13.0 阿魏酸、阿魏酸松柏酯、藁本内酯、

欧当归内酯 A 等 

33

甲嘎松汤 GC-MS DPPH；ABTS Pearson 相关分析、GRA SPSS 20.0 对聚伞花烯、(-)-4-松油醇、桉油精、α-

雪松烯、α-姜烯、1R-α-蒎烯、α-松油醇、

石竹烯、榄香素等 

34

北青龙衣 HPLC-UV DPPH；FRAP 逐步 MLR SPSS 17.0 未确定 35

北五味子 HPLC-DAD 大鼠组织脂质过氧

化抑制模型；DPPH 

BCA、逐步 MLR SPSS 11.5 五味子醇甲、五味子醇乙 36

红芪 MIR DPPH Pearson 相关分析、多元

非线性回归分析 

IBM SPSS 21.0、
Minitab 16 

未确定 37

黄芪 HPLC-DAD/MS DPPH PLSR SIMCA-P 未确定 38

薄荷 HPLC-MS/MSn DPPH；FRAP PLSR SPSS 17.0 橙皮苷、香叶木苷、蒙花苷、百里香新、

黄姜味草酸、反式丹酚酸 J 等 

39

白花丹参 HPLC-DAD、NIR DPPH PLSR SIMCA-P 11.0.0.0 丹酚酸 B 等 40

枸杞 UPLC-DAD/MS-MS DPPH；ABTS PLSR SIMCA-P 11.5 绿原酸、山奈酚、槲皮素 41

女贞子、酒女

贞子、红花 

HPLC-UV DPPH ； ABTS ；

FRAP 

PLSR DPS 7.05 木犀草素等(女贞子、酒女贞子) 

羟基红花黄色素 A 等(红花) 

42

大黄 HPLC-DAD DPPH PLSR 未提供 芦荟大黄素、大黄素等 43

三果汤 HPLC-UV DPPH PLSR SIMCA-P 13.0 没食子酸、没食子儿茶素、柯里拉京、

表儿茶素没食子酸酯、鞣花酸等 

44

鬼针草属植物 HPLC-UV DPPH PLSR 判别分析法 SIMCA-P 11.5 未确定 45

杜仲种粕 HPLC-DAD DPPH；ABTS；FRAP BP-ANN、PCA MATLAB SPSS 未确定 46

厚朴 HPLC-DAD O2
· 清 除 能 力 ；

H2O2 清除能力 

PCA-ANN MATLAB 未确定 47

连翘 HPLC-DAD DPPH PCA、BCA、MLR SPSS for windows 
16.0 

连翘酯苷 A、连翘苷等 48

岗梅根、茎 HPLC-UV 总还原能力；·OH

清除能力；O2
·清除

能力 

GRA、Pearson 相关分析、

MLR 

SPSS 20.0 
SIMCA-P 11.5 

未确定 49

毛橘红 HPLC-UV 高锰酸钾氧化法 GRA、多元逐步回归、

ANN 

MATLAB 2009 
SPSS 13.0 

柚皮苷、野漆树苷、柚皮苷元 50
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个色谱峰与抗氧化活性的相关性最显著；不同产

地倒地铃有 4 个色谱峰(包括原儿茶酸)含量变化

与·DPPH 清除活性呈显著的负相关；桂皮提取物

的抗·DPPH 能力是桂皮醛、香豆素等多种活性成

分共同作用的结果，而并非与桂皮醛的含量呈线

性相关。 

1.2  MCA 

MCA 通常采用偏相关系数来确定变量之间的

相关程度，偏相关系数的绝对值越大表明变量之

间的相关性越强[51]。张旭杰[18]、Sun[19]等分别对茜

草和兔眼蓝莓的抗氧化活性及 HPLC 指纹图谱共

有特征峰进行了 MCA，根据偏相关系数确定了茜

草中 5 个抗氧化活性色谱峰，兔眼蓝莓中发现有 6

个指纹峰与抗氧化活性的相关性强。陈帅等[20]对

不同批次栀子金花丸的清除·DPPH 能力(IC50)与

HPLC 图谱共有峰进行偏相关分析，发现 13 个共

有峰与抗氧化活性呈正相关，17 个共有峰呈负相

关，推测在已知成分中发挥抗氧化活性的成分主

要集中在金银花、黄芩和大黄 3 味药材中。 

1.3  BCA、MCA 结合 

由于中药的药效是化学成分之间彼此协调、

制约的结果，在建立谱效关系时，就要考虑到每

个共有色谱峰与药效的相关性，因此有人提出选

用Pearson相关分析法确定建立谱效关系所需要的

药效指标，选用 MCA 法建立中药抗氧化活性的谱

效关系。宋婷婷等[21]采用 Pearson 相关分析法建立

了紫苏子总酚含量、总黄酮含量与抗氧化能力的

相关性，发现紫苏子总酚含量与 EC50 值的相关系

数较高，说明酚类是起抗氧化作用的主要成分；

同时采用 MCA 法，找到了紫苏子醇提物的主要活

性色谱峰，并以药效活性指标 EC50 值与共有峰峰

面积为基础建立了抗氧化部位的谱效关系。简颖

等[22]对丝瓜络抗氧化谱效关系进行了研究，发现

总多酚含量与 EC50 值、总黄酮含量与 FRAP 值的

相关系数均较高，说明黄酮和多酚类都是丝瓜络

药材清除自由基发挥抗氧化作用的主要成分；同

时采用 MCA确定了 5个活性特征峰可作为丝瓜络

药材质量评价的指标。 

1.4  CCA 

简单的相关系数描述的是 2 组变量的相关关

系，其缺点是只能孤立考虑单变量与单个变量之

间的相关性，不能够考虑变量组内部各变量之间

的相关性。而 CCA 则是简单相关、多重相关的推

广，也是一种降维技术，是采用简化结构的数学

方法，利用典型相关系数定量描述 2 组变量线性

相关程度的一种分析方法[52]，其特点是可通过研

究相关关系较大的几对典型变量，就可代替原来 2

组变量之间的相关关系的研究，因为它们能够反

映 2 组变量间相互关系的绝大部分信息。王晓娟

等[23]用钼酸铵法测定了不同产地及市售牛蒡根药

材的总抗氧化活性，采用 CCA 对牛蒡根的化学成

分和抗氧化活性之间的关系进行了谱效分析，得

出了 1 组“药效相关峰”，并推测出 5 个色谱峰代

表的组分可能是其抗氧化活性的物质基础。 

2  GRA 

灰色系统理论由我国著名学者邓聚龙教授于

1982 年提出，GRA 是灰色系统理论的一个分支。

GRA 适用于系统的信息量较少而涉及因素多的图

谱，有利于体现各成分间的相互作用，同时关联

系数可反映 2 个被比较序列的靠近程度[53]。对于 2

个系统之间的因素，其随时间或不同对象而变化

的关联性大小的量度，称为关联度。如果研究变

量在发展过程中相对变化基本一致，则认为两者

关联度大，反之，两者关联度小[14]。 

李玉娇[24]、李晶[25]等分别采用 GRA 研究了虎

杖、南丹参药材的 HPLC 特征指纹图谱与·DPPH

清除能力之间的谱效关系，发现蒽苷 B、虎杖苷、

白藜芦醇等可能是虎杖抗氧化活性的主要成分，

丹参素钠、丹酚酸 B 等可能是南丹参抗氧化活性

的主要成分。王婉莹等 [26]利用 GRA 对藤茶

UPLC-DAD 指纹图谱与·DPPH 清除活性的谱效关

系进行研究，结果表明双氢杨梅素是藤茶清除自

由基活性的最大贡献成分。许俊洁等[27]利用 GRA

对香菊GC-MS指纹图谱与·DPPH清除活性的谱效

关系进行研究，发现与抗氧化活性关联度较高的

成分有甜没药萜醇氧化物、安息香酸苄酯、β-桉叶

醇等。胡益杰等[28]利用 GRA 对紫色甘薯的 LC-MS

指纹图谱与抗氧化活性的谱效关系进行研究，预

测芍药素 3-对羟基苯甲酰槐糖苷-5-葡萄糖苷等 3

种花色苷为抗氧化活性的关键成分。李生茂[29]、

黄艳菲[30]等采用 GRA 分别研究了沙棘、全缘叶绿

绒蒿的 HPLC 指纹图谱与抗氧化活性之间的关系，

发现其抗氧化作用均是多成分协同作用的结果。陈

帅[31]、张晓莉[32]等利用 GRA 法研究了四季三黄丸、

参芪通脉益智方 HPLC 指纹图谱及·DPPH 清除能

力的谱效关系，确定了各特征峰对抗氧化作用贡
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献大小顺序，为中药复方提取工艺及药效物质基

础提供了一定参考。 

GRA 和 BCA 常被结合起来使用。童应鹏等[33]

综合利用 GRA 和 BCA 对川芎的谱效关系进行了

研究，关联度分析找出了 9 个色谱峰是影响抗氧

化活性的主要因素，而相关系数分析发现川芎中

单个色谱峰与抗氧化活性的相关系数均<0.4，综合

分析认为川芎的抗氧化作用是多种成分共同作用

的结果；谭庆龙等[34]通过 Pearson 相关分析、GRA

对甲嘎松汤的特征峰与药效进行谱效学分析，依

据谱效相关性大小确定了单个抗氧化作用成分贡

献的大小顺序，为甲嘎松汤药用物质基础研究、

药效评价及质量标准制定提供了参考。 

3  回归分析 

3.1  MLR 

MLR 是研究一个因变量与多个自变量间线性

依存关系的一种统计方法，通常用于构建难分析

数据与一些较容易分析指标的 MLR 模型，从而实

现用易测指标来估计难测指标[53]。鉴于中药化学成

分的非单一性，在谱效关系分析中应用 MLR 是十

分必要的。 

在 MLR 中，最常用的筛选自变量的方法有前

进法、后退法和逐步法等。王艳秋等[35]运用 MLR

中的逐步回归法，将北青龙衣抗氧化活性的药效

数据(EC50值和 FRAP值)与其 HPLC图谱中各色谱

峰峰面积相关联，建立了回归方程，构建了北青

龙衣抗氧化活性的“谱-效”关系模型，并确定了

2 个色谱峰对·DPPH 有清除作用，3 个色谱峰对

FRAP 具有协同作用。 

回归分析与相关分析有着内在联系，有些研

究工作同时采用相关分析和回归分析研究谱效关

系，找出与药效密切相关的色谱峰，达到相互佐

证的研究结果。皮子凤等[36]对不同批次五味子样

品 5 种木脂素含量与抑制肝、肾、脑中脂质过氧

化能力和·DPPH 清除能力进行了 BCA 及逐步

MLR 分析，分别得出木脂素与不同模型中抗氧化

活性相关性的线性回归方程。余晓晖等 [37]将

Pearson 相关分析与多元非线性回归分析相结合，

找出了对·DPPH 清除率产生影响的主要共有峰，

构建了红芪 MIR 指纹图谱与·DPPH 清除能力之间

的谱效关系方程。 

3.2  PLSR 

PLSR 是一种融合了多因变量对多自变量的

回归建模以及 PCA 在内的多元数据分析方法，具

有计算量小、预测精度高、无需剔除样本点、易

于定性解释等优点，属于双线性模型，尤其适用

于自变量间存在多重相关性以及样本数量少于自

变量数量的数据分析[53]。 

李晶等[25]对不同产地南丹参药材 HPLC 指纹

图谱与体外抗氧化活性进行 PLSR 分析，拟合出指

纹图谱中各峰峰面积与抗氧化活性之间的相关方

程。邓书鸿[37]、徐晶晶等[39]通过 PLSR 研究了黄

芪和薄荷 HPLC 特征图谱和抗氧化活性的相关性，

发现黄芪中多数化学成分具有·DPPH 清除能力，

而薄荷中有 6 个化合物与清除·DPPH 能力相关，8

个化合物与总抗氧化能力相关。段小菊等[40]利用

PLSR 对白花丹参原药材 NIR 指纹图谱和提取液

HPLC 指纹图谱分别与对应的药效指标建模，所建

模型都可用来预测白花丹参的抗氧化活性。Zhang

等[41]利用 PLSR 对枸杞不同提取部位 UPLC 指纹

图谱与清除·DPPH、ABTS 能力进行相关性研究，

发现 3 个主要的抗氧化活性色谱峰。姚辰等[42]运

用 PLSR 分别研究了女贞子、酒女贞子和红花药材

HPLC 特征图谱和抗氧化活性的相关性，筛选出具

抗氧化活性的色谱峰。吕慧英等[43]应用 PLSR 建

立了大黄 5 种蒽醌含量与·DPPH 清除能力之间的

关系模型，所建模型对大黄提取物·DPPH 清除能

力预测结果良好。姜红等[44]应用 PLSR 研究了三

果汤特征色谱峰和抗氧化活性的相关性，筛选出

12 个色谱峰对三果汤抗氧化活性发挥重要作用。

李胜峰等[45]以 PLSR-判别分析(PLSR-DA)对不同

批次鬼针草属植物 HPLC 指纹图谱与清除·DPPH

作用进行相关性研究，发现有 6 个色谱峰所代表

的化学物质为主要抗氧化成分。 

4  PCA 

PCA 是聚类分析研究中最常用的一种方法，

可用来初步判断化学成分对药效的贡献大小，更

好地实现谱效相关性拟合。一般主成分的个数的

确定由累计贡献率及以特征值大小决定，累计贡

献率以>85%为宜，特征值以 λi≥1 为宜，此时即

可保留相应的主成分[53]。黄艳菲等[30]利用 PCA 法

将体外抗氧化活性的 4 个指标 (总抗氧化能

力、·DPPH 清除能力、ABTS 清除能力、O2
·清除

能力)进行降维处理，确定了·DPPH 清除能力和抑

制 O2
·能力可较大程度地反映全缘叶绿绒蒿总黄
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酮的抗氧化能力强弱。于靖等[46]采用 PCA 法得到

了影响杜仲种粕抗氧化能力的主要的 HPLC 共有

峰，在此基础上建立了杜仲种粕谱效结合质量评

价系统，但误差较大。 

5  ANN 

ANN 是一种模仿动物神经网络行为特征进行

分布式并行信息处理的算法数学模型，其非线性

拟合能力可以解决事物间的模糊性规律，同时可

以在不需要事先假定一个特定数学模型的情况

下，对复杂的系统信息进行处理，从而简化建模

过程。其在中药的种属识别、中药化学结构预测、

中药分离分析条件优化、药物剂型处方设计中已

得到了成功的应用[53]。于靖等[46]在已有杜仲种粕

HPLC 指纹图谱共有峰及抗氧化数据的支持下，建

立了反向传播(back propagation，BP)-ANN 模型，

通过 HPLC 指纹图谱共有峰峰面积值预测样品的

FRAP、DPPH 和 ABTS 抗氧化值，测试结果显示

模型具可靠性。 

有人将 PCA 和 ANN 技术结合使用[47]。采用

PCA 法对中药色谱指纹图谱中共有峰的相对峰面

积进行降维处理，可减少 ANN 输入层的神经元数

目，提高 ANN 的运算效率，使得预测结果准确。

冯慧萍等[47]以厚朴清除氧自由基能力的 IC50 值作

为药效指标，应用 PCA-ANN 技术研究了厚朴色谱

指纹图谱与清除氧自由基能力之间的关系，发现

用 PCA-ANN 技术构建的网络稳定性好，可准确预

测厚朴清除活性氧能力的 IC50 值。 

6  多种技术综合分析 

各种数据分析技术各有优缺点，因此可合理

地联用多种数据分析技术来建立较为理想的谱效

关系模型，以保证分析结果的客观性与真实性。 

张元波等[48]采用BCA发现连翘叶抗氧化活性

与其总酚含量具有较高相关性，通过 PCA、BCA、

MLR 进一步分析连翘叶抗氧化谱效关系，结果显

示连翘叶中主要有 3 个化学成分与其抗氧化活性

之间存在着明显的关联性。陈海明等[49]利用 GRA、

Pearson 相关分析和 MLR，将岗梅根、茎 HPLC 指

纹图谱数据与还原能力进行相关性分析，发现岗

梅根、茎的还原能力是其化学成分群共同作用的

结果，且两者发挥作用的化学成分不尽相同。陈

南迪等[50]研究了毛橘红总黄酮 HPLC 指纹图谱与

其抗氧化活性的谱效关系，结果表明 GRA 与逐步

多元回归结合的方法可阐明毛橘红总黄酮指纹图

谱与抗氧化活性间的谱效关系，而广义回归 ANN

法可较好地预测毛橘红谱峰的抗氧化强度。 

7  结论 

中药谱效关系研究的重点和难点问题是如何

将复杂的色谱峰与药效学信息关联起来，选择合

适的数据处理技术是首先要面对的研究工作。随

着数理统计方法和计算机技术的发展，文中所介

绍的数据分析技术，基本能够实现利用色谱峰与

药效指标间的关联性进行谱效分析。然而，每种

数据分析技术在某种程度上又均会存在一定的缺

陷，例如：相关分析通过相关系数判断中药指纹

图谱的色谱峰与药效指标的相关性大小、显著程

度及变化方向，但无法解释各个色谱峰对应成分

对药效指标的共同作用；GRA 通过描述系统发展

过程中因素间相对变化的关联性，根据关联度和

关联序判断药效指标与色谱峰关联性的强弱，而

各色谱峰对应成分对药效指标的综合贡献同样难

以描述；回归分析通过建立关联“谱”和“效”

的数学表达式来反映各个色谱峰对应成分对药效

指标的综合作用，然而普通 MLR 通常选择部分色

谱峰用于谱效关系建模，未选入模型的色谱峰与

药效的关系则无从知晓；PLSR 所建立的最终模型

能够最大限度地利用数据信息，然而所得结构关

系比较抽象，只适于作定性分析；PCA 利用降维

技术用少数几个综合变量即主成分来代替原始多

个变量，其集中了原始变量的大部分信息，比原

始变量具有某些更优越的性能，然而当主成分的

因子负荷的符号有正有负时，综合评价函数意义

则不明确；ANN 是一种模拟人类神经系统的信息

处理技术，具有强大的自学习能力、联想存储功

能和高效寻求优化解的能力，亦具有容错和容差

能力，然而 ANN 具有学习时间长、收敛速度慢、

学习记忆系统不稳定等固有缺点。可见，各种数

据分析技术各有其优缺点及适用范围，采用单一

的数据分析方法进行分析，不可避免会出现一定

的片面性，加之实验过程中影响因素较多，具有

多变性以及复杂性[54]。 

鉴于各种数据分析技术各有优缺点及适用范

围，用于谱效关系研究的数据分析技术应综合运

用，取长补短，优势互补，并进行交叉验证，以

达到对中药谱效关系研究起良好推动作用的目

的。针对具体的中药药材种类、剂型以及不同的
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抗氧化模型，采用哪种方法更合适，或者采用哪

些方法组合更有效，不仅取决于测试样本、指纹

图谱数据以及药理活性数据，还决定于进行谱效

关系研究的目的，这些都有待开展大量的工作进

行研究和探讨。 

随着各种分析技术的快速发展，数据处理方

法的不断更新和完善，必将促进中药谱效关系研

究工作的蓬勃开展，使中药指纹图谱与其药效得

到真正的结合。鉴于抗氧化性在生理病理方面的

重要性，抗氧化中药的研究成为近年来的热点。

将谱效学方法应用于抗氧化中药的研究，不仅能

够建立反映中药内在品质的科学的质量评价体

系，而且可以优化中药制剂生产工艺，追踪和筛

选药效活性成分，加快中药新药的研发，为今后

系统研究中药的抗氧化性及抗氧化机制奠定基

础，以使抗氧化中药能够更好地造福于人。 
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