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中药指纹图谱技术的发展概述
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[摘　要]中药指纹图谱技术源于指纹鉴定学。通常是指狭义的表达植物药物代谢产物化学特征的指纹图谱，即中药化学（成

份）指纹图谱，含中药材（原料药材）指纹图谱，中药原料药（包括饮片、配伍颗粒）指纹图谱和中药制剂指纹图谱。是中药生

产质量的一种新标准，可以确保中药品质的一致性，疗效的安全性及可靠性，是组分群体的特征图谱，能全面反映中药所含化学

成分的种类与数量，进而反映中药材及产品的质量。
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中药指纹图谱技术是中药质量标准现代化的突破口，将现

代分析科学的优秀成果与中医药整体综合观有机融合，有效地

运用了全面质量管理的理念，能对中药复杂体系特性作出科学

的表达。可用于成品质量、工艺操作、原料药材的质量控制和

监测。这对企业提高竞争力和促进发展是极为有利的，也是我

们推行中药指纹图谱技术，提高中药质量评价技术水平和科技

含量，使其为国际社会所公认，实现与国际双向接轨，挤身国

际市场，把中药产业做大做强的根本目的所在。

1 中药指纹图谱的概述

1.1 中药指纹图谱的起源与发展

指纹(fingerprint)概念来源于法医学,依据每个人的指纹

结构上微小差别可以鉴别区分不同的人。近代指纹分析的概念

结合生物技术的发展延伸到了DNA指纹图谱分析,而且应用范围

也从犯罪学扩大到医学和其他生命科学领域。中药指纹图谱借

用法医学中指纹具有“绝对唯一性”的特点而得名,是在中药

化学成分色谱指纹图谱的基础上发展而来的。中药指纹图谱是

一种中药质量控制模式和技术,更可以发展成为一种采用各种

指纹图谱来进行中药理论和新药开发的研究体系。

1.2 中药指纹图谱的特点

首先，专属性、唯一性。指纹图谱必须反映出该药材(或

成药)有别于其他任何物质。对于中药材,指纹特征能反映出产

地和采收期不同而造成的差异;对于中成药,则能反映出同一产

品不同批次间的质量差异。其次，物种的唯一性和个体的相似

性:利用色谱技术进行指纹图谱分析的中药材因生长年限、生

长环境的变化而可能产生个体间较为明显的差异,但个体间必

然有群体共有的相似性。

1.3 建立中药指纹图谱的意义

中药指纹图谱技术是符合中医理论及现状的，较好的质

量控制技术。因为它并不需要详细了解药物的具体活性成份信

息，只提供了个别指标性活性组分信息，以指标性成分峰作为

标记，结合非指标成分进行比对，用来综合评价药物质量，既

符合中医药理论观点，也满足了对中药质量的可控、保证其疗

效的要求。中药指纹图谱全面反映了中药所含内在化学成分的

种类与数量,进而反映了中药的质量在现阶段中药的有效成分

绝大多数没有明确,采用中药指纹图谱的方式,将有效的表征中

药质量。

2 中药指纹图谱发展的分类研究

2.1化学指纹图谱

化学指纹图谱是依据中药中所含化学成分种类及其量用

不同的仪器、方法检测得到的指纹图谱。根据所用方法的不

同将中药化学指纹图谱分为2类:波(光)谱指纹图谱、色谱指纹

图谱。首先，波(光)谱指纹图谱常用的有红外光谱、近红外光

谱、紫外光谱以及X射线衍射光谱、核磁共振等。其次，色谱

法是分析化学领域中发展最快、应用最广泛的分析方法之一,

也是中药指纹图谱最基本的技术和现代中药产业的关键技术,

非常适合我国的国情。

2.2生物指纹图谱

中药生物指纹图谱主要应用于植物遗传育种研究以及种

子质量标准化、品种审定、假种辨别等方面,包括蛋白质组

学指纹图谱和DNA(基因组学)指纹图谱。蛋白质组学的研究

是一个细胞或一个基因组所表达的全部蛋白质,是在空间和

时间上动态变化的整体,其研究主要依赖三大技术,即双向电

泳技术、电喷雾质谱(ESI-MS)和基质辅助激光解吸离子飞

行时间质谱(MALDI-TOF-MS)技术、生物信息学技术。中药

材DNA指纹图谱多运用聚合酶链反应(PCR)从不同生物样品

中人工合成DNA片段,这种DNA片段的大小、数目因不同生物

而不同,所以直接分析的是生物遗传因子,只能用于药材种质

资源的考察。

3.1化学模式识别方法

3.1.1人工神经网络学模式识别技术

是根据物质所含化学成分信息,用计算机对其进行分类或

描述,其能够较好地迎合指纹图谱整体性和模糊性的要求,分为

无监督方法和监督方法。

(1)无监督的模式识别方法:用图谱信息对样本进行归类,

特别适用于不利用或没有样本所属类别信息的情况,其将复杂

的数据以分类图的形式显示出来进行系统分析。常用方法包括

主成分分析和系统聚类分析等。

(2)监督模式识别方法:其基本思路是用一组已知类别的样

本作为训练集得到类别间判别模型,使各类样品间达到最大的

分离,并利用建立的多参数模型对未知的样本进行预测[70]。

常用方法包括:偏最小二乘法、簇类独立软模式分类法、线性

判别分析、K邻域判别法、人工神经网络技术等。

3.2 其他相似度评价方法

其他相似度评价方法主要有相关系数法、夹角余弦法、模

糊尖T-分布法、总量统计矩相似度法、欧氏距离法、相对熵方

法、相似系统理论、组合相似度评价方法、马氏距离法、全定

性全定量相似度法、权值非均一性相似度法、乘方相似度和定

量乘方相似度法、假设检验法等。

结束语

运用中药指纹图谱和指标成份定量相结合的方式，既可

以完善表述中药的融洽性特征，又别于西药单一成份定量的质

量控制模式，要根据中国的国情，建立自己的中药质量控制体

系、评价体系，尽快建立一支高水准、高素质的科研院所和专

业技术队伍，使中药指纹图谱技术得以推广和应用。中药指纹

图谱是用综合技术手段对复杂物质组成体系，质量稳定性进行

评价的检测方法，又是分析科学、中药学、分离科学以及化

学、生物信息学等多学科交叉，综合应用研究的结果，是中药

现代质量标准体系的核心技术之一。通过相似性和相关性比

对，发现质量变异和缺陷，从而全面特异地把握住中药的质量

命脉，又为中药新药研发带来了一种崭新的研究模式，从整体

综合的角度把握住了药物多靶点作用及针对性，为新药发现和

快速筛选提供了思路和方法。
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