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〔摘要〕　目的／意义 分析大承气汤治疗急性胰腺炎实验数据，证实多成分多药效关系。方法／过程 运用正
交偏最小二乘法，分别探析配伍药味、煎煮液的药物成分、血液的药物成分与药效指标的关系。结果／结论
配伍药味与药效指标之间、煎煮液的药物成分与药效指标之间、血液的药物成分与药效指标之间均存在一

对多、多对一、多对多的作用关系。实验分析结果表明大承气汤治疗急性胰腺炎呈现多成分多药效的特点。
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１　引言

中药复方通过多成分、多靶点、多途径产生疗

效［１－４］。数据分析是挖掘和阐述中药多成分、多靶

点、多途径的重要工具。常用数据分析方法主要包

括回归分析［５－６］、相关分析［７－８］、主成分分析［９］、
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因子分析［１０］、方差分析［１１］、生存分析［１２］、偏最小

二乘法［１３－１５］等。偏最小二乘法是一种多自变量对

多因变量的回归建模方法，集成了主成分分析、典

型相关分析和多元线性回归分析方法的特点，在分

析结果中，除了可提供更为合理的回归模型，其辅

助分析技术还可以完成主成分分析和典型相关分析

等研究内容，提供更丰富、深入的有价值信息。因

此，偏最小二乘回归建模具有较多优点：一是在样

本点个数较变量个数明显过少时，可以进行回归建

模；二是识别系统信息与噪声；三是在自变量存在

严重多重共线性时，可以克服自相关进行回归建

模；四是偏最小二乘回归模型中包含原有的所有自

变量信息，每个自变量的回归系数容易解释；五是

变量投影重要性能反映自变量对因变量的相关性和

解释能力。正交偏最小二乘法［１６］能将连续变量数据

分解为相互解释和不相关的信息，其结果可以更好

地被诠释和理解。因此，正交偏最小二乘法非常适

合分析中药药效实验数据。

本研究运用正交偏最小二乘法探析配伍药物、

煎煮液的药物成分、血液药物成分与药效指标之间

的作用关系，证实大承气汤治疗急性胰腺炎多成分

多药效作用关系。

２　资料与方法

２１　实验数据

大承气汤治疗急性胰腺炎数据来源于作者课题

组［１７－１８］。实验方案［１８］：参考大承气汤原方，通过

均匀设计制备１０个不同配伍药方，测定不同配伍
大承气汤的指纹图谱及药物含量；将健康 ＳＤ雄性
大鼠随机分成 １３组，分别为空白组、模型组、原
方组、１至１０配伍组，平均每组９只动物。采用牛
磺胆酸钠逆行注射胰胆管法，建立大鼠急性胰腺炎

模型，术后３小时大鼠灌胃给药，２４小时取腹主动
脉血、肺部及胰腺组织，采用碘 －淀粉比色法测定
血清淀粉酶含量，采用微板法测定血清中钙离子

（Ｃａ２＋）含量，采用酶联法测定肺部白介素、血清
中胰脂肪酶、黏附因子含量，肺部脏器指数是动物

肺部重量除以该只动物的体重。获取实验数据，计

算组内数据均值与标准差，对有药效的配伍组实验

数据进行分析。大承气汤治疗急性胰腺炎实验数

据［１８］的药味、药物成分及药效指标的命名和计量单

位简要说明如下。一是配伍药味 （ｇ／ｋｇ）：大黄
（ｒｈｅｕｍｏｆｆｉｃｉｎａｌｅ，ＲＯ），厚朴 （ｍａｎｇｎｏｌｉａｏｆｆｉｃｉｎａ
ｌｉｓ，ＭＯ），枳实 （ｆｒｕｃｔｕｓａｕｒａｎｔｉｉｉｍｍａｔｕｒｕｓ，ＦＡＩ），
芒硝 （ｍｉｒａｂｉｌｉｔｅ）。二是煎煮药液中活性成分 （ｍｇ／
ｍｌ）：芦荟大黄素，大黄素，大黄酸，大黄酚，大
黄素甲醚，厚朴酚，和厚朴酚，橙皮苷，辛弗林，

硫酸根离子。三是血液中有机活性成分 （ｎｇ／ｍｌ）：
芦荟大黄素，大黄素，大黄酸，大黄酚，大黄素甲

醚，厚朴酚，和厚朴酚，橙皮苷，橙皮素。四是急

性胰腺炎药效指标：胰脂肪酶 （ｐａｎｃｒｅｌｉｐａｓｅ，ＰＬ）
（ｐｇ／ｍｌ）；白介素 －６（ｉｎｔｅｒｌｅｕｋｉｎ６，ＩＬ６） （ｐｇ／
ｍｌ）；白介素１０（ｉｎｔｅｒｌｅｕｋｉｎ１０，ＩＬ１０） （ｐｇ／ｍｌ）；
淋巴细胞功能关联抗原 （ｌｙｍｐｈｏｃｙｔｅｆｕｎｃｔｉｏｎａｓｓｏｃｉ
ａｔｅｄａｎｔｉｇｅｎ１ａｌｐｈａ，ＬＦＡ１ａ） （ｎｇ／ｍｌ）；血清淀粉
酶 （ａｍｙｌａｓｅ，ＡＭＹ）（ｕ／ｄｌ）；存活率 （％）；脏器
指数 （％）；Ｃａ２＋ （ｍｍｏｌ／Ｌ）。

２２　数据分析方法

正交偏最小二乘法的辅助分析技术中，变量投

影重要性 （ｖａｒｉａｂｌｅｉｍｐｏｒｔａｎｃｅｉｎｔｈｅｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ，
ＶＩＰ）反映自变量对因变量相关性和解释能力，其
值越大表明越重要。通常认为自变量的 ＶＩＰ＞１是
重要的。采用ＳＩＭＣＡ－Ｐ＋１２０分析软件。以药效
指标ＬＦＡ１ａ与药味为例，大黄、厚朴的ＶＩＰ＞１，可
以认为大黄、厚朴对药效指标ＬＦＡ１ａ的作用是重要
的，见图１。

图１　药效指标ＬＦＡ１ａ与药味的ＶＩＰ值

注：ＵＴＣ＋８为北京时间。
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３　结果

３１　配伍药味与药效指标的正交偏最小二乘回归
分析 （图２）

图２　重要药味与药效指标的关系

　　注：椭圆代表药味；矩形代表药效指标；药效指标旁

边数字表示重要药味个数；药味旁边数字表示药味作用的

药效指标个数。

３１１　引起药效指标变化的重要药味分析　ＰＬ的
重要药味有厚朴、芒硝，ＩＬ６的重要药味有芒硝，
ＬＦＡ１ａ的重要药味有厚朴、大黄，Ｃａ２＋的重要药味
有厚朴、芒硝，ＡＭＹ的重要药味有厚朴，存活率的
重要药味有厚朴、芒硝，脏器指数的重要药味有厚

朴，ＩＬ１０的重要药味有厚朴。ＰＬ、ＩＬ６、Ｃａ２＋、存
活率都需要芒硝。ＰＬ、Ｃａ２＋、存活率都需要厚朴、
芒硝。ＡＭＹ和脏器指数都需要厚朴、枳实。厚朴、
芒硝、大黄是使８项药效指标起效的重要药味。
３１２　药味主要作用的药效指标分析　厚朴对
ＰＬ、ＬＦＡ１ａ、Ｃａ２＋、ＡＭＹ、存活率、脏器指数、ＩＬ
１０有重要作用，芒硝对ＰＬ、ＩＬ６、Ｃａ２＋、存活率有
重要作用，大黄对ＬＦＡ１ａ有重要作用。

３２　煎煮液药物成分与药效指标正交偏最小二乘
回归分析 （图３）

图３　煎煮液中重要药物成分与药效指标的关系

　　注：椭圆代表药物成分；矩形代表药效指标；药效

指标旁边数字表示重要药物成分的个数；药物成分旁边

数字表示其作用的药效指标个数。

３２１　引起药效指标变化的重要药物成分分析　
ＰＬ的重要药物成分有硫酸根离子、厚朴酚、和厚朴
酚，ＩＬ６的重要药物成分有厚朴酚、和厚朴酚、橙
皮苷，ＬＦＡ１ａ的重要药物成分有厚朴酚、和厚朴
酚、辛弗林、橙皮苷，Ｃａ２＋的重要药物成分有硫酸
根离子、厚朴酚、和厚朴酚，ＡＭＹ的重要药物成分
有厚朴酚、和厚朴酚、硫酸根离子，存活率的重要

药物成分有硫酸根离子，脏器指数的重要药物成分

有辛弗林、大黄酚、大黄酸、芦荟大黄素、大黄素

甲醚，ＩＬ１０的重要药物成分有厚朴酚、和厚朴酚、
硫酸根离子。ＰＬ、ＩＬ６、ＬＦＡ１ａ、Ｃａ２＋、ＡＭＹ都需
要厚朴酚、和厚朴酚，ＰＬ、Ｃａ２＋、ＡＭＹ、存活率都
需要硫酸根离子，ＬＦＡ１ａ、脏器指数都需要辛弗林。
和厚朴酚、厚朴酚、硫酸根离子、橙皮苷、辛弗

林、大黄酸、芦荟大黄素、大黄酚、大黄素甲醚是

使８项药效指标起效的重要药物成分。
３２２　药物成分主要作用的药效指标分析　和厚
朴酚对 ＰＬ、ＩＬ６、ＬＦＡ１ａ、Ｃａ２＋、ＡＭＹ、ＩＬ１０有重
要作用，厚朴酚对 ＰＬ、ＩＬ６、ＬＦＡ１ａ、Ｃａ２＋、ＡＭＹ、
ＩＬ１０有重要作用，硫酸根离子对 ＰＬ、Ｃａ２＋、ＡＭＹ、
ＩＬ１０有重要作用，橙皮苷对 ＩＬ６、ＬＦＡ１ａ有重要作
用，芦荟大黄素对脏器指数有重要作用，大黄素甲

醚、大黄酸、大黄酚、辛弗林对脏器指数有重要作用。

·２６·

医学信息学杂志　２０２４年第４５卷第４期　　　　　　　　　　　　ＪＯＵＲＮＡＬＯＦＭＥＤＩＣＡＬＩＮＦＯＲＭＡＴＩＣＳ　２０２４，Ｖｏｌ．４５，Ｎｏ．４



３３　血液药物成分与药效指标正交偏最小二乘回
归分析 （图４）

图４　血液中重要药物成分与药效指标的关系

　　注：椭圆代表药物成分；矩形代表药效指标；药效指

标旁边数字表示重要药物成分的个数；药物成分旁边数字

表示其作用的药效指标个数。

３３１　引起药效指标变化的重要药物成分分析　

ＰＬ的重要药物成分有厚朴酚、和厚朴酚、橙皮苷、

橙皮素，ＩＬ６的重要药物成分有厚朴酚、和厚朴酚、

橙皮苷，ＬＦＡ１ａ的重要药物成分有橙皮苷、厚朴酚、

大黄酸、大黄酚，Ｃａ２＋的重要药物成分有橙皮苷、厚

朴酚、和厚朴酚、橙皮素，ＡＭＹ的重要药物成分有

厚朴酚、橙皮苷，存活率的重要药物成分有橙皮苷、

厚朴酚、橙皮素，脏器指数的重要药物成分有大黄素

甲醚、和厚朴酚，ＩＬ１０的重要药物成分有厚朴酚、

橙皮苷。ＰＬ、ＩＬ６都需要厚朴酚、和厚朴酚、橙皮

苷，ＰＬ、ＬＦＡ１ａ、ＡＭＹ都需要厚朴酚、橙皮苷，ＰＬ、

Ｃａ２＋都需要厚朴酚、和厚朴酚、橙皮苷、橙皮素，

ＰＬ、存活率都需要厚朴酚、和厚朴酚、橙皮素，ＩＬ

６、ＰＬ、Ｃａ２＋、脏器指数都需要和厚朴酚，ＩＬ６、

ＬＦＡ１ａ、ＡＭＹ、存活率都需要厚朴酚、橙皮苷，ＩＬ６、

Ｃａ２＋都需要厚朴酚、和厚朴酚、橙皮苷，ＬＦＡ１ａ、

Ｃａ２＋、ＡＭＹ、存活率、脏器指数都需要厚朴酚、橙

皮苷，Ｃａ２＋、ＡＭＹ都需要厚朴酚、橙皮苷，Ｃａ２＋与

存活率都需要厚朴酚、和厚朴酚、橙皮素。橙皮苷、

厚朴酚、和厚朴酚、橙皮素、大黄酸、大黄酚、大黄

素是使８项药效指标起效的重要药物成分。

３３２　药物成分主要作用的药效指标分析　厚朴

酚对ＰＬ、ＩＬ６、ＬＦＡ１ａ、Ｃａ２＋、ＡＭＹ、存活率、ＩＬ

１０有重要作用，橙皮苷对 ＰＬ、ＩＬ６、ＬＦＡ１ａ、

Ｃａ２＋、ＡＭＹ、存活率、ＩＬ１０有重要作用，和厚朴

酚对ＰＬ、ＩＬ６、Ｃａ２＋、脏器指数有重要作用，橙皮

素对 ＰＬ、Ｃａ２＋、存活率有重要作用，大黄酚对

ＬＦＡ１ａ有重要作用，大黄素甲醚对脏器指数有重要

作用，大黄酸对ＬＦＡ１ａ有重要作用。

４　讨论

中药治疗疾病呈现多成分多靶点的特点。国内

学者对此有相关研究报道，如周家驹等［３］在丛书

《多靶标的中药活性成分》中引用１９０４年以前的参

考文献１０２６篇，收集２３７７种中药原植物及其同属

植物的小分子活性成分５５８种，每一种活性成分都

有多种药理活性，都是多靶标的中药活性成分。李

学军等［１９］对人参皂苷Ｒｇ１的多靶点作用及其机制进

行实验研究。袁维等［２０］基于网络药理学筛选共得到

鳖龙软肝汤的 ３６个有效活性成分，１１６个靶点基

因，肝纤维化 －肝硬化 －肝癌的靶点基因共３０６３

个，二者共同的靶点基因６４个。杨义芳等［２１］针对

多成分、多靶点的中药药动／药效相关性研究进行

研读与解析。本研究在动物中药药效实验的基础

上，分别从配伍药味、煎煮液的药物成分、血液的

药物成分与药效指标的关系角度，运用正交偏最小

二乘法探析大承气汤治疗急性胰腺炎多药物成分与

多药效关系。正交偏最小二乘法很适合实验数据的

样本点个数比变量个数少时的回归建模，变量投影

重要性ＶＩＰ能反映自变量对因变量的相关性和解释

能力。通过ＶＩＰ分析，大承气汤治疗急性胰腺炎多

药物成分与多药效关系方面，与 “多靶标的中药活

性成分”等文献报道的多环芳香化合物的蒽和蒽醌

类、木脂体类的成分活性一致。另外，一种药效指

标可能受一种或多种药物影响，不同药效指标的重

要药物成分可能完全不同，也可能部分相同，也可

能完全相同。本研究对阐明中药复方多成分多靶点

的作用原理进行了有益探索，但没有从作用机制等

方面进一步明确证实。
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５　结语

使用正交偏最小二乘法分别探析大承气汤治疗急

性胰腺炎的配伍药味、煎煮液的药物成分、血液的药

物成分与药效指标的关系。通过变量投影重要性ＶＩＰ
值反映药物成分对药效指标的相关性和解释能力，根

据ＶＩＰ值大小进行排序，为药效指标找到药物的

“君臣佐使”提供参考。通过ＶＩＰ分析，可以筛出候
选的多靶点药物成分。由此，可以绘制药物成分与药

效指标的作用关系图，整体把握中药复方与药效指标

的作用关系。运用正交偏最小二乘回归分析法挖掘中

药多成分与多药效指标的作用关系是可行有效的。这

为深入研究中药复方作用机制、描绘中药复方与药

效的数字图谱、阐释中药作用原理奠定了基础。
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