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摘 要：本研究在探索化学成分相似的中药的药性过程中，发现了“药性空洞”现象———在化学成

分相似的中药集合中，大部分中药具有某药性，唯独个别中药没有该药性，这些个别中药就形成了该药

性的“药性空洞”。然而，针对药性空洞中药的进一步文献调研显示这些药物能够或多或少地表现出空

缺药性相关的功效，即说明化学成分相似的中药其药性也较为相似。药性空洞的发现对中药药性的补

充和预测工作有一定的参考价值。
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药性理论是中药理论的核心，包括四气、五味、
归经等内容，是在中国古代长期的医疗实践中总结

归纳而得。药性是药物所含化学成分作用特征的表

达，不同药性的中药包含不同的化学成分，表现为

不同作用功效。基于化学成分的中药药性理论研究

已经广泛展开，在诸如药用植物亲缘学 [1]、中药药性

物组学 [2]、中药分子药性学 [3]等领域就化学成分与药

性的关系取得了基本认识。本研究发现具有相似化

学成分的中药之间存在“药性空洞”现象———在化

学成分相似的中药集合中，大部分中药具有某一药

性，而唯独个别中药没有该药性。针对这一现象，本

文根据文献调研进一步探讨了上述药性空洞中药

功效不“空”的特点，以期寻找其中的规律，为中药

药性的补充和预测提供新途径。

一、资料和方法

1. 数据来源

本研究的中药和药性数据来源于 2010 版《中华

人民共和国药典》（简称《药典》）所记载的 552 种中

药及其药性（四气、五味和归经），各味中药所包含

的化学成分数据主要是前期工作的积累 [4~8]，分别来

源 TCMD 数据库、国家中医药管理局中药化学成分

数据库和中药化学成分分析手册等。
2. 基本思路

化学成分是中药药性的物质基础，药性是化学

成分作用特征的总结，因此，化学成分与药性具有

必然的联系。本研究从化学成分的总体分布特征入

手，定义了中药的化学成分相似度指标，从而构建

了一个可以反映化学成分相似程度的中药关系网

络。通过定义该网络的药性相似度指标来发现“药
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性空洞”的位置，该位置即相应药性缺失的中药，对

其进行文献调研，进一步讨论此中药是否仍具有该

药性相关的功效，以期寻找到其中的规律。
3. 指标定义

（1）化学成分特征。
一味中药包含多种化学成分，同一化学成分也

会出现在不同的中药中，因此，化学成分的出现频

次不同。以化学成分出现的频次可以把化学成分分

为高频成分、中频成分、低频成分。高频化学成分不

具备药性上的特异性，低频化学成分虽然使得药物

具有明显的特异性，但在统计信息分析过程中不能

直接表达出中药之间的共同物质属性，也不能直接

反映出药物之间的共同药性。本文以在 552 种中药

中出现次数为 30 次以上的化学成分为高频成分，

出现次数在 30 次以下的为非高频成分。
（2）化学成分相似度。
不同中药之间有相似的化学成分，本文以“化

学成分相似度”为指标来衡量两个药物在非高频化

学成分上的重叠度。对于药物 i 而言，它和药物 j 的

化学成分相似度指标定义为：

Hi ,j=
Sij

Ci

其中，Sij 表示中药 i 和 j 之间非高频且相同的

化学成分数目，Ci 表示中药 i 所包含已探知的化学

成分数目。从中药 i 的角度来看，Hi ,j 越大，它与中药

j 的化学成分相似度越高。例如，人参（包含化学成

分 130 种）和 人 参 叶（包 含 化 学 成 分 21 种）总 共

有 11 个相同的非高频的化学成分，H 人参 ,人参叶=0.96，

H 人 参 叶 ,人 参=2.4，考虑到共同化学成分约占人参和人

参叶总成分的 10%和 50%，因而 H 人参,人参叶< H 人参叶,人参，

这也说明，相对于人参，人参叶更倾向于与人参建

立一种化学成分上的相似关系，即本研究所定义的

化学成分相似度是有方向性的。
另外，目前很多中药已明确的化学成分数目较

少，化学成分低于 10 种的中药数目达到 158 种。例

如，蒲公英已检测到的化学成分只有 6 种，设存在

中药 Z 与蒲公英的非高频化学成分相同数为 3，得

到 H 蒲公英 ,Z=1.22，虽然相同成分数也占总成分数的

50%，由于蒲公英的成分基数较小，它们所表现出来

的相似程度也要低于人参叶和人参的相似程度，指

标计算结果也满足 H 蒲公英 ,Z< H 人参叶 ,人参。

由此可见，化学成分相似度指标 Hi ,j 可以体现

出药物之间的化学成分的相似程度，同时还兼顾了

中药所包含化学成分数量的复杂度。
（3）药性相似度和“药性空洞”。
下面定义中药之间的药性相似度 L，为了简便

起见，我们把与中药 A 的化学成分相近的中药叫做

A 的“相邻中药”，那么定义 A 与它的几个相邻药物

NA 在药性 i 上的相似度为

Li
A=Ai- |NA

i|
|NA|

如果 A 具有药性 i，那么 Ai=1；否则 Ai=0；|NA |
表示 A 的相邻中药数目；|NA

i |表示在这些相邻中药

中具有药性 i 的中药数目。药性相似度 Li 的范围为

[-1,1]，Li 越接近 0，表示相邻药物之间的相似度越

高。当 Li
A>0 时，A 有药性 i；当 Li

A<0 时，A 没有药性

i。例如，虎杖归经药性为“肝肺胆”，其相邻中药为

大黄、何首乌和首乌藤，这 3 个药都具有归肝经属

性，简写为“肝 3”，总结它们的归经药性为“肝 3 心

2 脾 1 肾 1 心包 1 胃 1 大肠 1”，那么虎杖与相邻

中药在“归肝经”上的相似度为 0；虎杖没有归脾经，

它与相似中药在脾经上的相似度为-0.33。当某中

药的 Li 等于-1，表示相邻中药具备药性 i，而该中

药没有该药性，此时称这个中药具有绝对药性空

洞；当某中药的 Li 接近于-1，表示多数相邻中药具

备药性 i，而该中药没 有该药性 ，此时称 这 个 中 药

具有相对药性空洞。本文将这两种情况统称为“药

性空洞”。
另一方面，如果中药 A 有 2 个相邻中药，中药

B 有 10 个相邻中药，并且计算 Li
A=Li

B，那么显然 Li
B

表现出来的药性相关性结果更可信一些，因此相邻

中药的数目正比于 L 的可信度，本研究取相邻中药

至少为 3 个。
4. 构建中药化学成分关系网络

结合上面对化学成分特征和药物化学成分相

似度的讨论，本研究将构建一个药物关系网络来反

映各味中药之间的化学成分的相似度。
首先把药物及其化学成分关系映射到一个由

点和弧组成的网络上，其中一个点对应一种中药，

两个点之间的弧是连接两个药物的有向边，弧权值

表示两个药物的化学成分相似度 H。然后设置整个

网络的最小弧权值———阈值，舍去弧权值低于该阈

值的弧，从而通过设定阈值来调整所表达的药物化
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学成分的紧密程度。显然，阈值越大弧越少，网络越

稀疏；阈值越小弧越多，网络越稠密。设定不同的阈

值，意味着规定网络中直接相连的药物之间的最小

化学成分相似度，阈值越高，所得到网络中存在连

接的两个药物的相似程度也高。
中药 a 和 b 之间如果存在一条弧（a,b），那么 b

叫做 a 的“相邻中药”；如果不存在弧（b,a），那么 a
就不是 b 的“相邻中药”。一个中药可以有多个相邻

中药，这些相邻中药表示与这个中药的非高频化学

成分最相近的药物集合。

二、结果与分析

1. 中药化学成分关系网络

基于化学成分相似度 H，我 们 构 建 了 阈 值 为

0.7 的中药化学成分关系网络，最终得到了 174 个

药物的网络关系，其部分截图如图 3 所示，图中同

时用三角表示了具有归肝经药性的药物，用圈表

示没有归肝经药性的药物，为了显示的简单起见，

图中省去了弧的有向箭头。图中直接用线连接的

两个药物表示化学成分相似程度高，在我们的前

期研究中也指出这类与化学成分相似度相关的中

药关系网络符合亲缘药物的聚集特征，而亲缘关系

相近的药物的化学成分也相近，因此，从侧面也验

证该组网机制的科学性。
2.“药性空洞”现象

针对上述的化学成分关系网络计算关联程度，

本文只计算了包含药数较多的肝、心、脾、肺、肾、胃

和大肠经。首先计算网络的“绝对平均药性相似度”
———网络中所有药物相似度 Li 绝对值的均值，该值

越接近 0，说明网络中相邻药物之间在该药性上越

相似，结果如表 1 所示。网络在各个归经药性上绝

对平均药性相似度大约为 0.3，这表示在某药物的

每 3 个相邻药物中，有 2 个与自己在药性 i 上的表

现相同（或有药性或无药性）；对于某一药性，网络

中很多药物与其相邻药物药性完全相同，例如，在

归肝经的中药中，药性相似度为 0 的中药有 89 个，

表示它们同时有归肝经药性或者同时没有归肝经

药性。由此可得，药性在网络中是高度关联的。
在网络中还存在一些特殊点，这些点属于药性

空洞点，表 1 列举了部分相对药性空洞和绝对药性

图 3 中药化学成分关系网络
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"Property Holes" Phenomenon of Chinese Medicine

表 1 网络的药性统计表

空洞，其中只列举了相邻药物数目大于等于 3 的药

物。例如，归肝经上的栀子，归心经的密蒙花，归脾

经的青皮、青蒿和郁金，归肺经的三七，归肾经的南

鹤虱和栀子，归胃经的陈皮和蛇床子。通过文献调

研发现，栀子作用于肝肾 [10]，大剂量的栀子水提物、
醇提物导致明显的肾病理学改变，具有肾毒性 [16]；

青蒿的双氢青蒿素有效地降低了卡氏肺孢子虫肺

炎大鼠的脾细胞凋亡速度 [11]，临床经验也表明青蒿

可 以作用于脾 [12]；大 量 的 温 脾 方 剂 都 有 郁 金 [13,14]；

三七总皂甙能够减轻肺缺血再灌注损伤 [15]；蛇床子

素作为一种植物灭虫药对昆虫具有一定的胃毒作

用 [17]。除了密蒙花、青皮和南鹤虱没有相应归经药

性的功效报道，其余都能或多或少地表现出与相邻

药物相似的功效。当然，还有一些药物虽然没有纳

入上述药性空洞列表中，也在一定程度上体现了这

种相邻药性的特征，例如人参有 13 个相邻药物，其

中有 7 味中药都有归胃经的特性，而事实上人参也

常用于胃病的临床治疗 [18]。
综上所述，药性与中药化学成分高度关联，具

有药性空洞的中药极有可能会表现出与成分相似

中药相同的药性。

三、结 论

本研究构建了一个可以表现药物之间化学成分

相似度的网络，并且基于该网络研究了药物的药性

空洞问题———化学成分相似程度较高的 药物集合

中，大部分具有某一个药性，唯独个别药物没有该药

性，这些个别药物就形成了“药性空洞”，针对这些

药性空洞做进一步的调研后，进一步发现其实这些

药物或多或少地能够表现出相应的药性特征。这个

结论对药物的药性预测等工作有一定的参考意义。
从信息处理的角度来看，本文所定义的“化学成

分相似度”可以有效地衡量出药物之间的化学成分

的关联性，从而为快速组网提供了简单的理论基础；

定义的“药性相似度”可以快速识别出“药性空洞”，
为计算机大规模处理做了一定的铺垫。
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药性 i Li 绝对平均
药性相似度

与相邻药物
药性 i 相同的药物数

药性空洞药物
列表 L<-0.7

肝 0.31 89 栀子

心 0.33 103 密蒙花

脾 0.34 84 青皮、青蒿、郁金

肺 0.43 91 三七

肾 0.3 109 南鹤虱、栀子

胃 0.36 100 陈皮、蛇床子
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Abstract: The fundamental materials of Chinese herbs are chemical constituents. It is usually considered that
herbs with similar chemical compositions have similar Chinese medicinal properties. However, some herbs are dif-
ferent which form the "property holes". The closely-linked drugs in chemical composition usually have a certain
property, while the drugs of "property holes" are without this property. Relative literature manifests that they have
more or less the empty property. These conclusions can be used in the prediction of herbal properties.
Keywords: Chinese medicine property, chemical composition, property hole of Chinese medicine

33


