
均方根误差最小准则的偏最小二乘筛选
中药药效物质方法 

聂　斌１，２　杜建强１，２　余日跃１　陈银芳１

（１江西中医药大学　南昌 ３３０００４　　２江西省中医人工智能重点研究室　南昌 ３３０００４）

〔修回日期〕　２０２４－０７－２８

〔作者简介〕　聂斌，教授，发表论文５０余篇；通信作者：杜建强，教授。

〔基金项目〕　国家自然科学基金资助项目 （项目编号：８２２６０８４９）；江西中医药大学校级科技创新团队发展计划项目 （项目

编号：ＣＸＴＤ２２０１５）。

〔摘要〕　目的／意义 研究一种均方根误差最小准则的偏最小二乘筛选中药药效物质方法，以便全面地观察
和分析中药的作用机理。方法／过程 以均方根误差 （ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒ，ＲＭＳＥ）最小为主要准则，通过
偏最小二乘法获得特征的变量投影重要性指标 （ｖａｒｉａｂｌｅｉｍｐｏｒｔａｎｃｅｉｎｔｈｅｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ，ＶＩＰ）值，再以 ＶＩＰ值
的大小对特征重要性排序，最后通过偏最小回归法与前向搜索法，以 ＲＭＳＥ最小、交叉性验证结果最好为
标准，确定特征子集。采用大承气汤配比治疗急性胰腺炎实验数据，以及麻杏石甘汤治咳、平喘、退热实

验数据进行验证。结果／结论 该方法能得到回归性能最好时的最小ＲＭＳＥ和药效物质子集。ＶＩＰ值大于１的
特征是相对重要的，ＶＩＰ值小于１的特征也可能对模型性能有影响。
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１　引言

肖培根等［１］认为，中药复方研究的核心在于药

效物质，而研究应以临床疗效为依据，药效学为引

导，采用现代分离与分析技术，研究复方物质的组

成，并阐明药效物质的形态、结构、构象等化学信

息。在此基础上，建立一系列适用于中药药效物质

或物质群化学分离检测的规范化技术，并构建比较

完善的中药药理模型和方法。

中药复方因其化学成分的高度复杂性，确定哪

些成分对药效起作用成为基础且关键的问题。从数

学方法的角度来看，药效物质的筛选过程可以视为

特征选择问题，或称变量选择、变量筛选、属性选

择、属性约简、降维。偏最小二乘 （ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔ

ｓｑｕａｒｅｓ，ＰＬＳ）法［２－３］回归建模的主要优点可以归

纳为：一是集主成分分析、典型相关分析和多元线

性回归分析的基本功能为一体；二是可以处理多因

变量对多自变量的回归建模；三是可以在样本点个

数相对变量个数 （特征维数）明显过少时进行回归

建模；四是在自变量之间存在高度冗余时进行回归

建模；五是偏最小二乘模型中，每个自变量的回归

系数容易解释，回归系数是原始自变量的线性组

合。偏最小二乘常用变量投影重要性指标 （ｖａｒｉａｂｌｅ

ｉｍｐｏｒｔａｎｃｅｉｎｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ，ＶＩＰ）来衡量变量 （特征）

的重要性程度，通常认为 ＶＩＰ＞１的特征较为重要，
ＶＩＰ值越大，该特征的重要性越高。在其他学科领

域相关研究中，ＺｈｏｕＲ等［４］探索酱香型白酒年份标

签追溯，使用随机森林变量重要性、ＶＩＰ等识别老

式标签的候选特征子集。ＡｎＬ等［５］对小麦冠层白粉

病评估的研究中，分别采用 ＶＩＰ、最大信息系数

（ｍａｘｉｍｕｍｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，ＭＩＣ）和基于随机

森林的变量重要性度量方法对选定区间内的特征波

长进行优化，最后采用偏最小二乘回归 （ｐａｒｔｉａｌ

ｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ）估算模型，并通过

比较各模型性能选出最佳模型。ＰｅｎｇＬ等［６］在筛选

不同品种苍术挥发性有机物的研究中，采用正交偏

最小二乘判别分析模型筛选潜在生物标志物，并根

据ＶＩＰ≥１２确定 ２４种 ＶＯＣｓ为关键差异化合物。

然而，ＶＩＰ值为１实际上只是均值，是相对重要的
选择参考点，ＶＩＰ＜１的特征也可能对模型性能有影

响。ＬｉＭ等［７］提出多种特征选择策略，最后用最小

的均方根误差 （ｍｉｎｉｍｕｍ ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒ，

ｍｉｎＲＭＳＥ）和最大的决定系数 （Ｒ２）讨论预测

性能。

因此，本文以最低的均方根误差 （ｒｏｏｔｍｅａｎ

ｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒ，ＲＭＳＥ）［８－９］为主要准则，通过偏最小

二乘法获得特征的ＶＩＰ值，再以 ＶＩＰ值对特征重要

性排序，最后通过偏最小回归法、前向搜索法，确

定特征子集。该方法不仅考虑了特征对模型性能的

影响，还优先选择 ＶＩＰ值较高的特征，并将其用于

中药复方药效物质的筛选中，能够进一步缩小研究

范围，有利于深入探索中药复方的量效关系。

２　基于均方根误差最小准则的偏最小二乘法

偏最小二乘法［２－３］技术成熟、优势明显。本文

以均方根误差最小为主要准则，通过偏最小二乘法

获得特征 ＶＩＰ值，再以 ＶＩＰ值对特征重要性排序，

最后通过偏最小二乘回归法、前向搜索法，以均方

根误差最小，交叉性验证 （ｃｒｏｓｓｖａｌｉｄａｔｉｏｎ，ＣＶ）
及调整交叉性验证 （ａｄｊｕｓｔｃｒｏｓｓｖａｌｉｄａｔｉｏｎ，ａｄｊＣＶ）

最好为标准，确定特征子集。

基于模型性能的偏最小二乘法特征选择算法步

骤如下。第１步：读取数据。第２步：数据标准化。

第３步：计算特征的 ＶＩＰ值。偏最小二乘法回归，

获得回归模型的最小均方根误差时的主成分个数、

特征 ＶＩＰ值。第 ４步：重新组织数据。按照特征

ＶＩＰ值从大到小，重新组织原始数据，建立偏最小

二乘回归模型，得到回归均方根误差，为后面设置

最小均方根误差作参考。第５步：设置初始最小均

方根误差。第６步：偏最小二乘法回归，获得回归

的最小均方根误差和最佳特征子集。循环迭代，每

次引入一个特征，偏最小二乘法回归，计算回归的

最小均方根误差，将最小均方根误差及此时的特征

数保存起来，直到所有特征引入完，记录最小均方

根误差时的特征子集。第７步：交叉验证。用最小

特征子集，再次建立偏最小二乘法回归模型。算法
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流程，见图１。

图１　算法流程

３　实验

３１　实验数据

选取４份中药复方药效实验数据集，其中，大

承气汤配比治疗急性胰腺炎［１０－１１］有９个药效成分，

８个药效指标，共１３个样本。麻杏石甘汤［１２－１５］治

咳有８个药效成分，１个药效指标，共１２个样本。
麻杏石甘汤平喘有 ８个药效成分，２个药效指标，

共１３个样本。麻杏石甘汤退热有８个药效成分，３

个药效指标，共１３个样本。

大承气汤［１０－１１］血清的药物成分：大黄素 （ａｌｏｅ

ｅｍｏｄｉｎ，ＡＥ），大黄酸 （ｅｍｏｄｉｎ），大黄酚 （ｒｈｅｉｎ），
芦荟大黄素 （ｃｈｒｙｓｏｐｈａｎｏｌ），大黄素甲醚 （ｅｍｏｄｉｎ

ｍｅｔｈｙｌｅｔｈｅｒ，ＥＭＥ），厚朴酚 （ｍａｇｎｏｌｏｌ），和厚朴酚
（ｈｏｎｏｋｉｏｌ），橙皮苷 （ｈｅｓｐｅｒｉｄｉｎ），橙皮素 （ｈｅｓｐｅｒｅ

ｔｉｎ）。药效指标：血清钙离子 （ｃａｌｃｉｕｍｉｏｎ，Ｃａ２＋），

血清淀粉酶 （ａｍｙｌａｓｅ，ＡＭＹ），白介素－６（ｉｎｔｅｒｌｅｕ
ｋｉｎ－６，ＩＬ－６），白介素－１０（ｉｎｔｅｒｌｅｕｋｉｎ－１０，ＩＬ－

１０），淋巴细胞功能关联抗原１ａ（ｌｙｍｐｈｏｃｙｔｅｆｕｎｃｔｉｏｎ
ａｓｓｏｃｉａｔｅｄａｎｔｉｇｅｎ１ａｌｐｈａ，ＬＦＡ１ａ），胰脂肪酶 （ｐａｎ

ｃｒｅａｔｉｃｌｉｐａｓｅ，ＰＬ），肺脏指数 （ｏｒｇａｎｉｎｄｉｃａｔｏｒｓ，
ＯＩ），生存率 （ｓｕｒｖｉｖａｌｒａｔｅ，ＳＲ）。

麻杏石甘汤［１３－１５］血清的药物成分：麻黄碱 （ｅ

ｐｈｅｄｒｉｎｅ），伪麻黄碱 （ｐｓｅｕｄｏｅｐｈｅｄｒｉｎｅ），甲基麻黄
碱 （ｍｅｔｈｙｌｅｐｈｅｄｒｉｎｅ），苦杏仁苷 （ａｍｙｇｄａｌｉｎ），野

黑樱苷 （ｐｒｕｎａｓｉｎ），甘草苷 （ｌｉｑｕｉｒｉｔｉｎ），甘草素
（ｌｉｑｕｉｒｉｔｉｇｅｎｉｎ），甘草次酸 （ｇｌｙｃｙｒｒｈｅｔｉｎｉｃａｃｉｄ）。药

效指标：咳嗽次数 （ｃｏｕｇｈｆｒｅｑｕｅｎｃｙ，ＣＦ），引喘潜
伏期 （ｌａｔｅｎｔｐｅｒｉｏｄｏｆｉｎｄｕｃｉｎｇａｓｔｈｍａ，ＬＰＩＡ），持

续时间 （ｄｕｒａｔｉｏｎ），前列腺素 Ｅ２（ｐｒｏｓｔａｇｌａｎｄｉｎ
Ｅ２，ＰＧＥ２），体温反应指数 （ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｒｅｓｐｏｎｓｅ

ｉｎｄｅｘ，ＴＲＩ），６小时发热抑制率 （６－ｈｏｕｒｆｅｖｅｒ
ｓｕｐｐｒｅｓｓｉｏｎｒａｔｅ，ＳｈＦＳＲ）。

３２　实验过程 （算法代码）

采用国际公认且开放共享的 Ｒ语言编程实现。
软硬件环境为：Ｒｖｅｒｓｉｏｎ４１０（２０２１－０５－１８）－－
“ＣａｍｐＰｏｎｔａｎｅｚｅｎ”，Ｃｏｐｙｒｉｇｈｔ（Ｃ）２０２１ＴｈｅＲＦｏｕｎ
ｄａｔｉｏｎｆｏｒＳｔａｔｉｓｔｉｃａｌＣｏｍｐｕｔｉｎｇ，Ｐｌａｔｆｏｒｍ：ｘ８６＿６４－
ｗ６４－ｍｉｎｇｗ３２／ｘ６４（６４－ｂｉｔ），程辑包 ‘ｐｌｓ’使用Ｒ
版本４１３建造。种子数设置为ｓｅｔｓｅｅｄ（５５５），以及
使用 ｐｌｓＶａｒＳｅｌ、ｐｌｏｔ、ｂａｒｐｌｏｔ、ｖｉｐ、ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｐｌｏｔ等软
件包。以药效指标ＬＦＡ１ａ为例，算法主要代码为：

ｓｅｔｓｅｅｄ（５５５）

ｌｉｂｒａｒｙ（ｐｌｓ）

ｌｉｂｒａｒｙ（ｐｌｓＶａｒＳｅｌ）

ＤＣＱＴＡＰＬＦＡ１ａ＜－ｒｅａｄｃｓｖ（＂Ｄ：／ＤＣＱＴ／ＬＦＡ１ａｃｓｖ＂）

／／读取数据

ＤＣＱＴＡＰＬＦＡ１ａ＜－ｓｃａｌｅ（ＤＣＱＴＡＰＬＦＡ１ａ）／／数据标准化

ＤＣＱＴＡＰＬＦＡ１ａ＜－ａｓｄａｔａｆｒａｍｅ（ＤＣＱＴＡＰＬＦＡ１ａ）

／／数据格式转换

ｐｌｓＬＦＡ１ａ＜－ｐｌｓｒ（ＬＦＡ１ａ～，ｄａｔａ＝ＤＣＱＴＡＰＬＦＡ１ａ，

ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ＝＂ＬＯＯ＂，ｊａｃｋｋｎｉｆｅ＝ＴＲＵＥ，ｍｅｔｈｏｄ＝＂ｗｉｄｅｋｅｒｎｅｌ

ｐｌｓ＂）／／偏最小二乘回归建模

ｎｃｏｍｐ ＝ ｗｈｉｃｈｍｉｎ （ｐｌｓＬＦＡ１ａＭＹＭｖａｌｉｄａｔｉｏｎＭＹＭ

ＰＲＥＳＳ）／／均方根误差最小时的主成分个数

ｐｌｓＬＦＡ１ａ＜－ｐｌｓｒ（ＬＦＡ１ａ～，ｄａｔａ＝ＤＣＱＴＡＰＬＦＡ１ａ，

ｎｃｏｍｐ，ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ＝＂ＬＯＯ＂，ｊａｃｋｋｎｉｆｅ＝ＴＲＵＥ，ｍｅｔｈｏｄ＝＂

ｗｉｄｅｋｅｒｎｅｌｐｌｓ＂）

／／均方根误差最小时的主成分个数，建立偏最小二乘回归模型

ｖｉｐ＜－ＶＩＰ（ｐｌｓＬＦＡ１ａ，ｎｃｏｍｐ）／／计算ＶＩＰ值

ｏｒｄｅｒｖｉｐ＜－ｓｏｒｔ（ｖｉｐ，ｄｅｃｒｅａｓｉｎｇ＝ＴＲＵＥ）

／／按ＶＩＰ值大小对特征排序

ｐｒｉｎｔ（ｏｒｄｅｒｖｉｐ）／／输出排序好的特征

ｂａｒｐｌｏｔ（ｏｒｄｅｒｖｉｐ，ｍａｉｎ＝＂ＬＦＡ１ａ＂，ｎａｍｅｓ＝ｎａｍｅｓ（ｏｒ

ｄｅｒｖｉｐ），ｘｌａｂ＝＂Ａｔｔｒｉｂｕｔｅｓ＂，ｙｌａｂ＝＂Ｉｍｐｏｒｔａｎｃｅ＂，ｃｏｌ＝ｃ（２，

３，４，５，６，７，８，９，１），ｌａｓ＝０，ｃｅｘａｘｉｓ＝０７）

／／图形化展示排序好的特征

ｎａ＜－ｎａｍｅｓ（ｏｒｄｅｒｖｉｐ）／／取出排序好的特征名

ｎｅｗｄａｔａ＜－ＤＣＱＴＡＰＬＦＡ１ａ［ｎａ］

／／排序好的特征形成新的数据集

Ｙ＜－ｓｕｂｓｅｔ（ＤＣＱＴＡＰＬＦＡ１ａ，ｓｅｌｅｃｔ＝ｃ（ＬＦＡ１ａ））

／／取出指定的因变量

·１３·

医学信息学杂志　２０２４年第４５卷第１２期　　　　　　　　　　　　ＪＯＵＲＮＡＬＯＦＭＥＤＩＣＡＬＩＮＦＯＲＭＡＴＩＣＳ　２０２４，Ｖｏｌ．４５，Ｎｏ．１２



ｔｏｔａｌ＜－ｃｂｉｎｄ（Ｙ，ｎｅｗｄａｔａ）／／特征与因变量合并的数据集

ｍｉｎＲＭＳＥＰ＜－１０００

／／ｍｉｎＲＭＳＥＰ取一个初始值，可根据实际需要调整

ｆｏｒ（ｉｉｎ２：１０）｛

ｔｏｔａｌＬＦＡ１ａ＜－ｔｏｔａｌ［，１：ｉ］

ｓｅｔｓｅｅｄ（５５５）

ｐｌｓｍｉｎ＜－ｐｌｓｒ（ＬＦＡ１ａ～，ｄａｔａ＝ｔｏｔａｌＬＦＡ１ａ，ｖａｌｉｄａ

ｔｉｏｎ＝＂ＬＯＯ＂，ｊａｃｋｋｎｉｆｅ＝ＴＲＵＥ，ｍｅｔｈｏｄ＝＂ｗｉｄｅｋｅｒｎｅｌｐｌｓ＂）

ｎｃｏｍｐ＝ｗｈｉｃｈｍｉｎ（ｐｌｓｍｉｎＭＹＭｖａｌｉｄａｔｉｏｎＭＹＭＰＲＥＳＳ）

ｐｌｓｍｉｎ＜－ｐｌｓｒ（ＬＦＡ１ａ～，ｄａｔａ＝ｔｏｔａｌＬＦＡ１ａ，ｎｃｏｍｐ，ｖａｌ

ｉｄａｔｉｏｎ＝＂ＬＯＯ＂，ｊａｃｋｋｎｉｆｅ＝ＴＲＵＥ，ｍｅｔｈｏｄ＝＂ｗｉｄｅｋｅｒｎｅｌｐｌｓ＂）

ｉｆ（ｍｉｎＲＭＳＥＰ ＞ ｍｉｎ （ｐｌｓｍｉｎＭＹＭｖａｌｉｄａｔｉｏｎＭＹＭ

ＰＲＥＳＳ））

｛ｍｉｎＲＭＳＥＰ＜－ｍｉｎ（ｐｌｓｍｉｎＭＹＭｖａｌｉｄａｔｉｏｎＭＹＭＰＲＥＳＳ）

ｌｅｔｔｅｒ＜－ｉ

｝

｝／／循环是对排序好的特征与因变量合并的数据集，按

前面方法重新建模，前向搜索特征子集

ｐｒｉｎｔ（ｍｉｎＲＭＳＥＰ）／／输出最佳结果时的均方根误差最小值

ｐｒｉｎｔ（ｉ－１）／／输出特征子集个数

３３　筛选中药复方实验数据药效物质

３３１　大承气汤治疗急性胰腺炎实验结果　大承
气汤治疗急性胰腺炎部分药效指标的药效物质筛选

情况，见图２。（Ａ）、（Ｃ）、（Ｅ）分别为药效指标
淋巴细胞功能关联抗原１ａ、白介素 －６、白介素 －
１０对应的药物成分ＶＩＰ值结果；（Ｂ）、（Ｄ）、（Ｆ）
分别为各药效指标回归均方根误差最小时，主成分

数、ＣＶ及ａｄｊＣＶ结果。

图２　大承气汤治疗急性胰腺炎实验数据的药效物质筛选结果 （部分）

　　大承气汤治疗急性胰腺炎药效指标的药效物质筛
选结果汇总，见表１。经过计算，药效物质大黄素、

大黄酸、大黄酚、芦荟大黄素、大黄素甲醚、厚朴

酚、和厚朴酚、橙皮苷、橙皮素对药效指标血清淀粉
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酶、胰脂肪酶、淋巴细胞功能关联抗原１ａ、白介素
－６、白介素－１０、血清钙离子、肺脏指数、生存率

均有贡献，最小均方根误差分别为８６３２、１２０９５、
８７９３、３１１７、６６３７、７７３７、１２７９１、４９３７。

表１　ＰＬＳ计算药效指标对应的药效物质ＶＩＰ值

药效物质 血清淀粉酶 胰脂肪酶 淋巴细胞功能关联抗原１ａ 白介素－６ 白介素－１０ 血清钙离子 肺脏指数 生存率

大黄素　　 ００３８ ０４５６ ０６７４ ０３３０ ０３３２ ０２８４ ０２０６ ０８６５
大黄酸　　 ０１５２ ０５６７ ０３００ ０４０６ ０３９２ ０８７９ ０７２５ ０７９８
大黄酚　　 ０８８３ ００７７ １２８９ ０６９４ ０８３９ ０５１９ ０３３８ ０５９５
芦荟大黄素 ００３５ ０４２８ １０１２ ０３７３ ０４７３ ０４９８ ０９８３ ０８０３
大黄素甲醚 ０５０８ ０３６６ ０８２９ ０４０５ ０６９７ ０４４３ １２４８ ０８０９
厚朴酚　　 ２０１０ １４３０ １５３９ １６２３ １９２０ １５６５ ０９４３ １３９２
和厚朴酚　 ０１３８ １７４０ ０４５７ １６９７ ０７２５ １０６９ ２０９４ ０６９８
橙皮苷　　 １８０７ １４０１ １５４７ １５４９ １５００ １６３７ ０１２７ １５５７
橙皮素　　 ０７８１ １０５６ ０３３０ ０１６４ ０９２９ １０７８ ０７０８ １０５４

３３２　麻杏石甘汤实验结果　麻杏石甘汤治咳实
验数据结果，见图３。左侧为止咳次数对应的药物

成分 ＶＩＰ值结果；右侧为止咳次数回归均方根误差
最小时，主成分数、ＣＶ及ａｄｊＣＶ结果。

图３　麻杏石甘汤治咳实验数据的药效物质筛选结果

　　麻杏石甘汤平喘实验数据结果，见图４。（Ａ）、
（Ｃ）分别为药效指标持续时间、引喘潜伏期对应的
药物成分ＶＩＰ值结果；（Ｂ）、（Ｄ）分别为药效指标

持续时间、引喘潜伏期回归均方根误差最小时，主

成分数、ＣＶ及ａｄｊＣＶ结果。

图４　麻杏石甘汤平喘实验数据的药效物质筛选结果
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　　麻杏石甘汤退热实验数据结果，见图５。左侧
为药效指标前列腺素 Ｅ２对应的药物成分 ＶＩＰ值结

果；右侧为前列腺素 Ｅ２回归均方根误差最小时，
主成分数、ＣＶ及ａｄｊＣＶ结果。

图５　麻杏石甘汤退热实验数据的药效物质筛选结果 （部分）

　　麻杏石甘汤实验数据药效指标的药效物质筛
选结果汇总，见表 ２。经过计算，药效物质麻黄
碱、伪麻黄碱、甲基麻黄碱、苦杏仁苷、野黑樱

苷、甘草苷、甘草素、甘草次酸对药效指标咳嗽

次数、引喘潜伏期、持续时间、前列腺素 Ｅ２、体
温反应指数、６小时发热抑制率均有贡献，最小均
方根误差分别为 ８５８７、４５８７、１５７３８、１４６５６、
５１６３、６２３７。

表２　ＰＬＳ计算药效指标对应的药效物质ＶＩＰ值

药效物质 治咳 （咳嗽次数）
平喘 退热

引喘潜伏期 持续时间 前列腺素Ｅ２ 体温反应指数 ６小时发热抑制率

麻黄碱 １００９ １４１１ ０９７６ ０８２２ １４９４ １４９７

伪麻黄碱 １０５８ １４０６ １１７２ ０９３２ １４２８ １３９７

甲基麻黄碱 １１２３ １２７５ １２８８ ０７５９ １４４７ １３９７

苦杏仁苷 １０６３ ０３８３ ０５１７ ０５１５ ０７０３ ０７１７

野黑樱苷 １２３１ ０２０１ ０７３１ １１３０ ０４２５ ０５８５

甘草苷 ０８１９ ００７７ ０９３６ １１４３ ０５６１ ０５３４

甘草素 ０７７５ １４８６ １１１５ １３１７ ０５６０ ０４９５

甘草次酸 ０８２７ ００５１ １０４７ １１３９ ０５７７ ０６８６

４　讨论

４１　大承气汤治疗急性胰腺炎实验数据分析

分析前文图２、表１可发现以下现象。药效指
标血清淀粉酶：有 ２个药物成分的 ＶＩＰ值大于 １，
药物成分数为９时回归效果最好，主成分数为１时
的回归均方根误差最小。药效指标淋巴细胞功能关

联抗原１ａ：有４个药物成分的 ＶＩＰ值大于１，药物
成分数为９时回归效果最好，主成分数为１时的回
归均方根误差最小。药效指标胰脂肪酶：有４个药
物成分的ＶＩＰ值大于１，药物成分数为９时回归效
果最好，主成分数为１时的回归均方根误差最小。

药效指标白介素 －６：有３个药物成分的 ＶＩＰ值大
于１，药物成分数为９时回归效果最好，主成分数
为２时的回归均方根误差最小。药效指标白介素 －
１０：有２个药物成分的 ＶＩＰ值大于１，药物成分数
为９时回归效果最好，主成分数为２时的回归均方
根误差最小。药效指标血清钙离子：有４个药物成
分的ＶＩＰ值大于１，药物成分数为９时回归效果最
好，主成分数为２时的回归均方根误差最小。药效
指标肺脏指数：有 ４个药物成分的 ＶＩＰ值大于 １，
药物成分数为９时回归效果最好，主成分数为２时
的回归均方根误差最小。药效指标生存率：有３个
药物成分的ＶＩＰ值大于１，药物成分数为９时回归
效果最好，主成分数为 ２时的回归均方根误差最
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小。综上，在大承气汤治疗急性胰腺炎实验数据

中，药物成分作用不同的药效指标重要性有所差

异；ＶＩＰ值大于 １的药物成分，只是相对重要的，

ＶＩＰ值小于１的药物成分也提高回归性能。

４２　麻杏石甘汤实验数据分析

分析前文图３—图５、表２可发现以下现象。药

效指标咳嗽次数：有５个药物成分的ＶＩＰ值大于１，

药物成分数为８时回归效果最好，主成分数为４时

的回归均方根误差最小。药效指标持续时间：有４

个药物成分的 ＶＩＰ值大于１，药物成分数为８时回

归效果最好，主成分数为８时的回归均方根误差最

小。药效指标引喘潜伏期：有４个药物成分的 ＶＩＰ

值大于１，药物成分数为８时回归效果最好，主成

分数为１时的回归均方根误差最小。药效指标前列

腺素Ｅ２：有４个药物成分的 ＶＩＰ值大于１，药物成

分数为８时回归效果最好，主成分数为３时的回归

均方根误差最小。药效指标体温反应指数：有３个

药物成分的ＶＩＰ值大于１，药物成分数为８时回归

效果最好，主成分数为 ３时的回归均方根误差最

小。药效指标６小时发热抑制率：有３个药物成分

的ＶＩＰ值大于１，药物成分数为８时回归效果最好，

主成分数为３时的回归均方根误差最小。综上，在

麻杏石甘汤实验数据中，药物成分作用不同的药效

指标重要性有所差异；ＶＩＰ值大于 １的药物成分，

只是相对重要的，ＶＩＰ值小于１的药物成分也提高

回归性能。

通过以上分析，传统的偏最小二乘法通过 ＶＩＰ

值大于１的方法筛选药效物质，适用于选出较重要

的药效物质，而本文提出的以均方根误差最小为主

要准则的偏最小二乘法筛选药效物质，不仅能选择

出较重要的药效物质，而且能把对药效有贡献的药

效物质保留下来，有利于更全面地观察和分析中药

的作用机理。

５　结语

偏最小二乘法具有独特优势，其采用 ＶＩＰ值大

于１作为选择特征的标准，在某些实际应用中，可

以选出较重要的特征，然而，ＶＩＰ值为１实际上只
是所有特征重要性的均值，是相对重要的选择参考

点，ＶＩＰ值小于１的特征也可能对模型性能有影响。

针对该问题，本文以均方根误差最小为主要目

标，通过偏最小二乘法获得特征 ＶＩＰ值，再以 ＶＩＰ

值对特征重要性排序，最后通过偏最小二乘回归

法、前向搜索法，以均方根误差最小，交叉性验证

结果最好为标准，确定特征子集。这种方法既考虑

了特征对模型性能的影响，又优先考虑 ＶＩＰ值大的

特征，并将其用于中药复方药效物质的筛选，目的

是将那些对药效有贡献的药物成分筛选出来，作为

后续研究的药效物质。实验结果表明，通过偏最小

二乘法的回归前向搜索法 （均方根误差最小）分

析，ＶＩＰ值大于１的特征，只是相对比较重要。所

以，只凭ＶＩＰ值大于１作为特征选择的标准，还不

足以全面表观药物成分对药效的作用，也不利于量

效关系分析。在实际研究中，如果试图寻找较重要

的药效物质，建议可以采用 ＶＩＰ值大于１的准则；

如果试图较全面地反映药效物质对药效的作用，可

以采用均方根误差最小准则。

作者贡献：聂斌负责研究设计、数据分析、论文撰

写与修订；杜建强负责研究设计与指导；余日跃、

陈银芳负责中药实验数据提供。

利益声明：所有作者均声明不存在利益冲突。
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