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中药指纹图谱是一种旨在从整体上对中药进行 

评价和鉴定的分析技术，为中药的质量控制提供了 
一 种很好的模式。因此，其相关研究论文也逐渐增 

多，但多集中在方法的建立上，而针对数据信息处理 

和图谱相似性评价的研究较少。 

1 评价原则 中药指纹图谱的评价应考虑图谱 

的整体性和模糊性两个方面。整体性是要尽可能包 

括所有具有指纹意义的特征峰，同时也要排除溶剂 

峰和杂质峰。模糊性是着眼于宏观规律的特征分 

析，重在辨认 图谱的整体面貌，而不追求细枝末 

节 。 

2 评价指标 

相似度的评价方法主要有峰重叠率法(Nei系 

数法)、距离系数法、相关系数法、夹角余弦法和峰重 

叠率与共有峰强度结合法(改进的Nei系数法)等方 

法。聂磊等人把它们分为三种类型：一是利用指纹 

图谱间的差异性进行评价，如距离系数法；二是利 

用指纹图谱间的相似性进行评价如夹角余弦法，相 

关系数法和 Nei系数法；三是在相似性的基础上引 

入差异性来评价，如改进的Nei系数法[2]。 

2．1 距离系数法 

距离系数常用于描述样品间的亲疏程度，系数越大， 

二者的差异也就越大。 

2．1．1 欧氏距离 欧氏距离是距离测度中使用最 

广泛的一种，公式为： 
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di 一 r∑ (X，k— X k)。] 。 

其中，X 代表第 个样品第 个特征峰值(k一1， 

2⋯m)。X rk代表共有模式均值向量第 个特征峰 

值(k一 1，2⋯m)，r代表共有模式均值向量 。 

欧氏距离在量上反映指纹图谱间的距离和化学 

成分含量的差异，侧重于特征变量值的大小亲疏程 

度的相似性。中药各成分常常作为协同作用的整体 

达到治疗疾病的目的，但该系数并没有考虑各指纹 

峰的相关性和方差的差异性，有一定的局限性。 

2．1．2 斜交空间距离 它采用正交空间距离来计 

算，克服了各成分之间相关性的影响。 

d 一l—J- 
．∑∑(Xik—Xjk)(x，k—Xjk)rkl l l m。k lk

=1 l 

其 中 代表共有峰数，X Xj 代表第 i个样品和 

第 j个样品的第 k个特征峰值，r 代表峰 k与 l峰之 

间的相关系数。 

2．2 相似系数法 

2．2．1夹角余弦系数 夹角余弦系数是指纹图谱特 

征变量在变化模式上的相似性测度，可以提供样品 

鉴别真伪相似性的信息。其计算公式为： 

∑ Xikx．k 

cos0=—=兰兰====  
， m m 

^ ／∑Xik ∑Xik 

其中 m代表共有峰数，X Xj 代表第 i个样品 

和第j个样品的第 个特征峰值 

夹角余弦系数从质上判断样品与标准图普之间 

的相似性，识别化学组成在含量比例上的相似性，值 

越小，相似性越大。王龙星等利用向量夹角法，对 

11个不同产地及炮制方法的吴茱萸样品的液相色 
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谱指纹图谱进行相似度计算，结果此法能较好地评 

价指纹图谱间的相似性，并清楚地区别了汤洗 7遍 

这种炮制方法对指纹图谱的影响[3]。 

2．2．2 相关系数 相关系数对数据座标准化处理 

后的夹角余弦系数，公式为： 
In

． — — ．一  

∑ (Xik— X。)(xrk—X ) 
k— l 

rcr一 ===二三三二= =二 
^／∑(xik X ) ∑(Xrk—X ) 
V k— l k— 1 

．  1 In 一  1 In 

Xi一 一1-∑Xik，X 一 ∑Xrk 
IIl k— l 儿l k一 1 

其中，Xi 代表第 i个样品第 k个特征峰值；X。 

代表第 i个样品所有变量的均值；X 代表共有模式 

第 k个特征变量的值；X 代表共有模式所有变量的 

均值。 

相关系数多用于评价两个母体如两个不同产地 

药材之间的相似性，也是从质上判断，识别化学组成 

在含量比例上的差异，值越小，相似性越大，而对各 

特征变量值上的变化不敏感。由于它测度的是样品 

间在特征变量的变化模式上相似形状的相似性，因 

此又称为形状测度。 

2．2．3 指数相似系数 

1 —1 f 3(X，k— Xrk) 1 
rjr一 一

m  k

F
一

．

1exp{一 — 一} 
1 In 1 In 

Sk 一÷ Xi一 ∑(xik—Xk) ；Xk一 ∑x。k 
Il 1 k= 1 Il k一 1 

其中n表示样品的批数，X。代表第 i批样品。 

指数相似系数同样是判断样品成分在含量比例上的 

差异，但它多用于比较同一产地或厂家药材之间的 

相似性。 

2．3 相对关联度 

所谓关联度，是指两个系统或两个因素间关联 

性大小的量度，它描述了系统发展过程中因素间相 

1 

对变化的情况。相对关联度为：r一士 其中r 为 
11 l r2 

相对于最优参考序列的关联度，r 为相对于最差参 

考序列的关联度。设有若干个中药样本，每个样本 

有若干项指纹特征量化指标，这样组成了评价单元 

序列。r越大，评价单元越佳，可根据各评价单元相 

对关联度的大小，给出各评价单元的优劣顺序，这样 

可最终得出中药质量优劣得评价结果。吴忠等人以 

定义的相对关联度为测度，构建了新的评价中药质 

量的模式识模型，适合多组分多指标的中药质量进 

行综合评价并将其用于连翘质量的评价模型【 。 
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2．4 改进 的 Nei系数法 

Nei系数法只能从质的角度考查指纹图谱的相 

似性，不能反映指纹图谱峰强度的变化对相似性的 

影响。基于此，孟庆华等提出峰重叠率和共有峰强 

度结合算法(改进的 Nei系数法)： 

N T 一  一 I 二 I ⋯ 
N +N N +NY I hl +h2 I 

其中 NIr为改进的 Nei系数值，Nx，Ny分别 

为两待比较色谱指纹图谱中实际色谱峰数，Nxy表 

示两待比较指纹图谱的共有峰数，h1xy、h2xy表示 
9 T 

共有峰强度， 表示两待比较色谱指纹图谱 
J x T l Y 

9 l 1 1 l[1 

共有峰的重叠率， ∑l l x y-- [12xy l表示共有 
峰强度差异对相似度降低的程度。 

改进的 Nei系数法考虑了色谱指纹图谱的整体 

性，把色谱指纹图谱的重叠率和共有峰的峰强度有 

机结合起来，无须对数据进行标准化处理，计算简 

单，判断准确，不需要复杂的模式识别方法，且灵敏 

度高于距离系数和相似系数。若两指纹图谱完全没 

有共有峰，则 NIr为 0，若两指纹图谱完全一致，则 

NIr等于 1；NIr数值一般介于 0～1之间；NIr数 

值的大小能够完全、定量地反映出两个指纹图谱的 

相似程度。孟庆华等人对文献中的数据预处理，并 

用距离系数和相似系数进行相似性判断，结果与实 

际并不相符，而改进的 Nei系数却能很好的反映实 

际情况[5]。聂磊等人以痛必定粉针高效液相色谱指 

纹图谱为例，通过理论分析，数字模拟以及统计方法 

从峰强度波动、峰缺失及数据标准化处理等几方面 

对各种相似度评价方法进行了综合比较。结果显示 

距离系数和改进的 Nei系数对峰强度的变化较敏 

感，Nei系数和改进的 Nei系数的对小峰的缺失比 

较敏感，相似系数和夹角余弦对大峰的缺失较为灵 

敏，而距离系数在一定范围内无论是大峰还是小峰 

都表现出较高的敏感性。数据标准化处理对距离系 

数、相似系数和夹角余弦相似度评价的影响较小，它 

们比较适合于指纹图谱的模式识别研究[2J。 

峰数弹性、峰比例同态性及峰面积同态性是评 

价色谱指纹图谱相似度算法的三个指标，峰数弹性 

是用于评价某相似性测度检测指纹图谱间对应谱峰 

个数波动能力的指标，它可定义为相似性测度值变 

化的相对量与指纹图谱间谱峰个数差异的相对量之 

比。峰数弹性的取值总是取决于小峰增减所得到的 
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计算值，峰数弹性值越大，表明该测度检测指纹图谱 

间对应谱峰数差异和小峰的能力越强。峰比例同态 

性是一个反映相似性测度对指纹图谱问谱峰比例关 

系变动情况检测能力的评价指标．峰比例同态性数 

值在041之间，其数值越大，表示相似度的算法越 

能更好地反映一张指纹图谱上各谱峰比例关系与另 
一 张指纹图谱上各谱峰比例关系间的差异。峰面积 

同态性数值也在 0～1之间，数值越大表示相似度算 

法对指纹图谱中所有谱峰的总面积波动情况检测能 

力越强。程翼宇等通过数值仿真研究，认为对指纹 

图谱间小峰数和谱峰比例关系差异检测能力最强的 

测度是分别是峰匹配度和夹角余弦或相似系数，对 

各指纹图谱间谱峰总面积波动情况的检测能力较强 

的是大类成分相似度、指标成分相似度以及欧氏距 

离等，而欧氏距离测度在三方面都具有较好的评价 

能力_6]。孟庆华等人提出利用综合信息指数(改进 

的Nei系数)判断指纹图谱相似性，也用峰数弹性、 

峰比例同态性及峰面积同态性三个量化评价指标评 

价综合信息指数，结果综合信息指数对指纹图谱间 

小峰差异、色谱峰比值的差异、总峰面积的差异都有 

较强的检测能力，而夹角余弦法和相似系数法只对 

色谱峰比值的差异具有很强的检测能力。而且无论 

是以中位值共有模式，还是以均值共有模式为标准， 

综合信息指数法计算的相似度均能反映出样品的差 

异 。 

3 评价方法 

3．1 特征信息的分析与抽提 

特征信息分析与提取的主要方法有基于统计的 

多元分析方法，如聚类、偏最小二乘回归分析、主成 

分分析等；基于人工智能的信息处理方法，如人工神 

经网络法；基于数理统计、人工智能和数据仓库技术 

结合的数据库知识发现方法，如关联规则、遗传算法 

等。 

3．1．1 主成分分析法(PcA) 主成分分析是在损 

失样本特征值的数量，对多变量进行降维处理的一 

种数据线性组合方法，它在尽可能保留原有信息的 

基础上，对数据进行空间转换，将高维空间中的样本 

转换到较低维的主成分空间中，找出能反映原始数 

据特征的主成分，通过对各个变量在主成分上的载 

荷因子大小找出影响结果的重要变量，进一步选择 

主要表征变量。 

该法具有变差最优性、熵达到极小值、相关最优 

性、回归最优性等特点。 

3．1．2 非线性映照法(NLM) NLM 是在维持原 

有数据结构的情况下，将多维空间数据点非线性映 

照在二维平面上的模式分类方法。该法的优点是可 

以直观地对不同类别的点分类，缺点是其投影图坐 

标没有明确的物理意义和函数表达式，难以看出每 

个特征对分类的贡献，且维数太高或样本数太大，收 

敛困难，迭代容易失败。 

3．1．3 小波变换 利用小波变换可以虑除色谱信 

号中的干扰信号、低频信号和高频信号，以实现背景 

信号的扣除、基线较正和减小信号的波动，从而把基 

线信号和色谱峰信号分离，而得到基线平直的色谱 

信号，同时还可对重叠信号进行解析。袁海龙等使 

用采用小波变换对茵陈注射液的高效液相色谱基线 

进行校正 ，使漂移 的基 线变得平 直，提高 了 HPLC 

指纹图谱的质量lL8]。 

3．2 评价模式 

化学识别模式是中药指纹图谱评价的主要模 

式，它是根据物质所含化学成分用计算机对其进行 

分类或描述。过程是先建立标准样本模式的色谱指 

纹图谱，然后对待鉴定样品色谱指纹图谱进行计算 

机解析，依据它与标准样本模式的隶属度，判别未知 

模式的真伪及优劣 j。 

聚类分析识别模式和神经网络法识别模式是较 

为常用的两种化学识别模式。 

3．2．1 聚类分析识别模式 聚类分析是用“相似 

度”来衡量样品之间的亲疏程度，并以此来实现分 

类。通常先将待聚类样本集的 N个样本各 自看成 

一 类，然后定义样本间的距离或相似性量度，将相似 

度大的样本归为一类，相似度小的样本归为不同类， 

然后开始进行聚类分析。对于不同批次的中药样 

品，其色谱指纹图经计算机快速辨识处理，可依据样 

品批与批之间的相似度，确定中药样品批间的稳定 

性。 

色谱指纹图谱常用模糊聚类分析，它是依据样 

品的特征、亲疏关系程度和相似性，通过建立模糊相 

似关系对样品进行分类的方法，能反映样品整体的、 

主要的特性，具有很强的结构性知识的表达能力，可 

在相当程度上抗干扰与畸变，但准确合理的隶属度 

函数往往难以建立，一般不具备学习能力。周敬泉 

等人采用模糊聚类分析方法，提取郁金裂解气相色 

谱中反映不同样本在化学成分和含量上有差异的信 
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息特征(保留时间、相对浓度和峰面积等)，并对图谱 

进行综合评价，得到了一系列与相似系数对应的分 

类，认为此法能比较全面、综合地反映不同产地郁金 

裂解气相色谱之间的相似关系，为分析和鉴定提供 

了一种简单快捷的方法 。陈彦等采用高分辨气 

相色谱一阶程序升温的方法测定了术类 12种药材 

的 Kovats保留指数及相应组分的相对百分含量，按 

照模糊聚类分析的数学方法，正确划分了术类药材 

的种类⋯ 。张雪辉等利用高效液相色谱法，结合 

模式识别技术，对 8种 I变种植物不同产地、不同采 

收日期共计 1O个品种 2O个样品进行系统聚类分 

析，认为此法方法作为一种辅助手段用于风轮菜屑 

药材的分类及鉴定是可行的【 j。 

3．2．2 人工神经网络(ANN) 人工神经网络是 

以数学网络拓扑结构为理论基础，仿照神经网络结 

构的非线性预测模型，可用于模式识别、数据处理、 

预测、分析组效关系等，具有超强的处理复杂信息的 

能力。ANN法可以获取反映中药内在质量的宏 

观、综合和隐含的信息，并以模糊非线性观点进行比 

较，评价中药内在质量的真实性、一致性和稳定性， 

它在中药质量评价、产地、种属、真伪的识别应用广 

泛。 

蔡煜东等运用人工神经网络法，对中药厚朴气 

相色谱分析得到的各组分相对含量进行分析评价， 

得到了相应的评价模式_1引。苏薇薇等采用反向传 

播人工神经网络模式识别技术．对 78个苦丁条样品 

的高效浓相色谱数据进处理，实现了苦丁样品的计 

算机快速分类鉴定，结果与生药学鉴定完全一 

致Ⅲ】 。李一波等人采用一种 自组织模糊神经网络 

方法，提出一种基于高效液相色谱的中药材识别模 

式，整个网络既有神经网络的学习能力和自动聚类 

能力，还有特征维数不等的模糊识别模式的适应能 

力。并经大量中药材样本和实际测试表明，此法的 

网络抗平移、形变和适应新产地药材 的能力都很 

强_】 ]。汤丹等运用 B—P网络法对广藿香 GC—MS 

指纹图谱进行解析，建立了广藿香 GC—MS指纹图 

谱人工神经网络模型，并通过训练优化的 BP网络 

对不同产地广藿香的识别，证明其有较好的识别功 

能 。 

但 ANN为一个黑箱系统，无法观察中间的学 

习过程，无法利用已有的专业知识设定初始连接权 

值，网络参数和输出结果无明确物理意义 ]。 
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4 评价研究的不足 

中药指纹图谱研究尚处于起步阶段，从最初指 

纹图谱的建立到多维多息指智能纹图谱库的应用都 

存在严重的不足，特别是指纹图谱评价的研究还很 

混乱，缺乏可靠、规范、统一的评价方法，已成为中药 

指纹图谱研推广和应用重要障碍。 

首先，直接获得的图谱信息数据量大，包含有杂 

质、溶剂以及许多与指纹研究无关的信息，怎样对这 

些数据进行预处理，虑除掉无用的信息，最大程度地 

保留原始特证信息，实现对特证信息的抽提和转换 

是数据处理方法研究的重点和难点。目前许多处理 

方法的适用范围不明确，针对不同研究方法获得的 

指纹图谱，不同处理方法的适用性和灵敏度研究还 

不够。特别是在特证信息抽提方面，很难判断有用 

信息和无用信息，主要峰、N强峰是样品内含量较 

高的化学成分，应该严格的控制，而对次要峰和无意 

义峰则允许有较大变化或直接滤去，这对许多有效 

成分不明确的中药并不一定适用。 

其次，指纹图谱评价是对整个图谱面貌和特征 

指纹峰的综合性评价，要兼顾整体性和模糊性两个 

方面。相似性系数、距离系数和角度余弦系数是当 

前较为通用的相似性评价指标，它们分别在峰比例、 

峰强度、峰数等不同的方面对相似性进行评价，但还 

缺少一个综合的评价指标，尽可能把图谱的所有特 

征信息有机的统一起来，实现对指纹图谱更准确的 

判断。改进的 Nei系数法虽然把图谱的重叠率和共 

有峰的峰强度有机结合起来，但其有效性尚待进一 

步确定，而且只统一这两方面的信息还是远远不够 

的。 
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半夏有性繁殖研究 

李西文，张晓柠，刘海涛，马小军 ，陈 震，赵 鑫 

(中国医学科学院中国协和医科大学，药用植物研究所，北京，100094) 

摘要：目的 研究半夏 Pinelliaternate(Thunb)Breit的有性繁殖方式，为半夏新品种繁育提供依据。方 

法 采用不同的去雄方式、不同的套袋材料、不同的授粉方式研究半夏的授粉方式 结果 自花授粉和异花 

授粉实验都有种子发育，但百分比很低。结论 初步认为半夏为常异花授粉，但以自花为主，此为杂交育种的 

可行性提供 了依据 。 

关键词：半夏；佛焰苞；有性繁殖；授粉 

中图分类号 ：$567 文献标识码 ：A 文章编号 ：1004—2199(2006)05 0059 03 

半夏 Pinellia ternate(Thunb)Breit．别名又 

叫麻芋子，三叶半夏，老鸦芋头，地巴豆等。为天南 

星科多年生草本植物。以块茎人药，生产上常用其 

珠芽、块茎繁殖，用种子繁殖较少。半夏在自然进化 

中形成了以株芽、块茎部位无性繁殖为主的生殖特 

点，由于繁殖系数低而限制了大田生产。在单纯的 

野生变家栽过程中，尚未形成栽培品种，所以产量一 

直提不上去。目前，市场对半夏的需求有增无减，野 

生资源越来越趋于濒危，因此，探讨半夏的有性繁 

殖，对良种培育具有重要意义。 
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关于半夏的有性繁殖文献报道较少，据《中国药 

用植物栽培》L1]一书描述，半夏为自交不亲和，但从 

前期实验观察发现 自交仍有个体结实现象，为摸清 

半夏有性繁殖方式，我们进行了初步试验，现将具体 

情况介绍如下。 

1 材料与方法 

1．1 实验材料 半夏块茎来源于四川I南充，选用多 

年生 1．O～1．5 cm块茎作种。 

实验用具和药品：塑料袋，牛皮纸 ，沙网；显微 

镜；蔗糖；载玻片；盖玻片；硬纸牌；细线；烧杯 I—KI 

溶液；剪刀；细毛笔；磁盘；放大镜；滴管；吸纸；蒸馏 

水；容量瓶；小量筒；天平；镊子。 

1．2 种植方法 2004年 4月 2日平地 ，浇水 ，5日 

整地，施肥，17日把种栽播于北京中国医学科学院 

药用植物研究所实验田内，播种 1O畦，每畦 10 m。， 

按 0．2 kg／m。撒播，常规方法进行苗期管理，5月中 

旬盛花期时每种处理随机取样 3O株进行有性繁殖 
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