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中药色谱指纹图谱辅助分析系统的设计与应用

董鸿晔 , 王海慧 , 金　杰 , 赵　青
(沈阳药科大学 基础学院 , 辽宁 沈阳 110016)

摘要 : 目的 研究计算机辅助分析、评价中药指纹图谱的方法及应用。方法 以 Microsoft Visual Stu2
dio. Net 2003作为开发平台 ,利用面向对象技术和相关统计算法。结果 设计并开发了基于 Win2
dows界面的中药指纹图谱辅助分析系统 ;中药指纹图谱辅助分析系统作为对实际系统应用的测试
与检验 ,对精制大蒜油指纹图谱进行了辅助分析计算 ,达到了预期数据处理要求 ;系统测试表明 ,

该系统在 CPU主频为 1 G、内存为 256 M的计算机上能够同时处理 100张实验时间为60 min的色
谱指纹图谱。结论 经过不断的改进和完善 ,该系统已经囊括了国内多数优秀中药指纹图谱软件技
术和算法 ,不但能够完成对照指纹图谱的生成、相似度计算等基本功能 ,而且还能够进行谱图编辑
与优化、自由谱峰匹配、图表排版、简单数据挖掘等功能 ;该系统具有实用性与稳定性。
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　　中药指纹图谱是当前国际公认的最有效的全

面反映天然药物质量的最可靠控制技术[1 ] ,随着

仪器设备自动化水平的提高 ,我国对中药注射剂

已开展了全国性的攻关研究[2 ] ,大量的中药指纹

图谱相继涌现。然而如何尽快找到合适的评价分

析方法 ,以便建立科学的评价体系 ,解释和评价中

药中蕴含的药效成分信息 ,通过指纹图谱来控制

中药材质量 ,成为亟待解决的问题[3 ]。

为了推广和促进中药质量控制现代化 ,经过多

年的摸索和实践 ,本课题组开发设计了中药色谱指

纹图谱辅助分析系统 ,旨在对中药指纹图谱进行科

学的研究与评价 ,指导众多药学科研工作者快速、合

理地建立中药指纹图谱 ,更好地开展中药指纹图谱

理论与实践研究 ,为建立新的指纹图谱的实验方法、

解析与综合评价图谱提供理论依据。

1　系统概述

中药色谱指纹图谱辅助分析系统基于 Mi2
crosoft Visual Studio1Net 2003 开发平台 ,利用

VB1Net 和 C # 1Net 程序设计语言和面向对象技

术设计而成 ,其后台数据库为 SQL SERV ER

2000。该系统可以在不使用 Windows注册表项

或依赖项的情况下安装 ,只要将该系统应用程序

复制到用户计算机中即可直接运行。系统采用客

户端2服务器 (C2S)和客户端浏览器2应用程序服
务器2数据服务器 (B2A2S)模式 ,由检验版和研究

版组成。研究版的功能是管理与辅助分析用户中

药指纹图谱数据 ,制定标准中药指纹图谱 ,生成对

照指纹图谱 ;检验版主要面向企业 ,其功能是依据

已经制定好的标准中药指纹图谱对待测指纹图谱

进行检验 ,并给出检验报告。

111　系统工作流程

中药色谱指纹图谱辅助分析系统的两大核心

内容为对照色谱指纹图谱的生成和待测色谱指纹

图谱的检验 ,其工作流程如图 1、2所示。

112　系统结构设计

本系统的逻辑结构采用多文档结构 ,包括研

究文档、检验文档、研究报告、检验报告、谱图文

档、对照指纹图谱文档等。其中研究报告和检验

报告分别由研究文档和检验文档生成。谱图文档

作为一个单独的文档供用户浏览编辑和“库存”谱

图。对照指纹图谱文档由研究文档生成 ,并作为

研究文档和检验文档之间连接的桥梁。
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图 1　对照指纹图谱生成流程图 图 2　待测指纹图谱检验流程图

　　本系统的物理结构采用面向对象技术 ,通过

自定义的 10个类来实现系统全部功能。

(1) ResearchDoc 类是系统的核心 ,其主要任

务是建立、保存和打开文档 ;导入导出谱图数据 ;

辅助用户分析和处理谱图数据 ;根据谱图数据生

成研究报告及对照指纹图谱文档。

(2) ResearchFrm类的任务是为用户提供研

究文档的图形界面和操作接口并响应和处理相应

的用户事件 ,该类从 DotNet Framework类库中的

WinForm继承而来。

(3) CheckDoc 类的任务是建立、保存和打开

一个检验文档 ;导入导出谱图数据 ;辅助用户依据

对照指纹图检验待测谱图数据 ;生成检验报告。

(4) CheckFrm类是为用户提供检验文档的图

形界面和操作接口并响应和处理相应的用户事

件 ,该类从 DotNet Framework类库中的 WinForm

继承而来。

(5) ReportDoc 类的任务是建立、保存、打开

和打印一个报告文档 ,该报告文档可以是研究报

告也可以是检验报告 ;辅助用户对报告样式进行

适当的编辑。

(6) Report Frm 类的任务是为用户提供报告

文档的图形界面和操作接口并响应和处理相应的

用户事件 ,该类从 DotNet Framework 类库中的

WinForm继承而来。

(7) ReferenceChromDoc类的任务是建立、保存、

打开一个对照色谱指纹图谱文档 ;辅助用户查看对

照色谱指纹图谱信息 ;加密对照色谱指纹图谱。

(8) ReferenceChromFrm 类是为用户提供对

照色谱指纹图谱文档的图形界面和操作接口并响

应和处理相应的用户事件 ,该类从 DotNet Frame2

work类库中的 WinForm继承而来。

(9) ChromatogramDoc类的任务是建立、保存

和打开一个谱图文档 ;导入导出谱图数据 ;辅助用

户对谱图进行相应的编辑处理 ;辅助用户将谱图

数据保存到本地或是网络数据库中。

(10) ChromatogramFrm 类是为用户提供谱

图文档的图形界面和操作接口并响应和处理相应

的用户事件 ,该类从 DotNet Framework类库中的

WinForm继承而来。

113　系统工作界面

中药色谱指纹图谱辅助分析系统由文件、图表、

谱图、色谱峰、坐标轴、轴文本、轴标尺、图例、注释等

9项选单 120余项功能组成。其中研究版主界面如

图 3所示 ,核心模块谱图选单如图 4所示。

2　系统关键技术

211　中药色谱指纹图谱辅助分析系统的算法研究

中药色谱指纹图谱辅助分析系统的算法研究

属于模式识别的范畴。目前中药色谱指纹图谱的

计算机识别与解析算法的基本理论依据是模糊数

学与人工神经网络等[4 ]。2002年 ,国家药典委规

定中药色谱指纹图谱评价系统以相似度为主要参

考指标 ,计算方法采用夹角余弦法。对于对照色

谱指纹图谱的算法 ,采用平均矢量法和中位数矢

量法两种算法。

夹角余弦算法的优点之一是强调定性而非定

量。正是由于这个特性 ,该算法可以避免因色谱工

作站不同造成原始数据单位不同对计算结果的影

响。在某种程度上也可以克服在标准制定与检验过

程中由于不同时间、不同实验室、不同仪器所造成的

系统误差。夹角余弦算法的缺欠是定性不定量 ,峰
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面积大的色谱峰对相似度计算结果影响较大。

图 3　中药色谱指纹图谱辅助分析系统研究版主界面

图 4　中药色谱指纹图谱辅助分析系统谱图选单
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212　谱图数据导入技术

谱图数据的导入是指将色谱工作者通过各种

色谱工作站获得的色谱指纹图谱数据导入到色谱

指纹图谱辅助分析系统中进行数据分析与处理。

由于色谱工作站种类繁多 ,各色谱工作站对于谱

图数据文件导出格式并不统一 ,给本系统的谱图

数据导入带来较大麻烦。为解决这个问题 ,该系

统设计了 5个谱图数据导入方式 ,分别为“文件”

“缓存”“数据库”“计算拟合谱图”和“图像识别”。

213　参比色谱峰的设定与相对计算

指纹图谱的参照物质按来源可以分两类 :一

类来源于测试样品本身 ,另一类则是外加的内标

物。在选择外加内标物作为参照物时 ,应当考虑

到其对中药指纹图谱相似度计算所带来的麻烦。

如果参照物是外加的内标物 ,由于外加参照物并

非色谱指纹图谱成分 ,因此必须在相似度计算的

时候将这个色谱峰排除在外。如果将外加内标物

的参比峰视为指纹图谱的一部分进行计算 ,则参

比峰的峰面积都大于总峰面积的 5 % ,那么由大

峰对计算结果起决定性作用的讨论可知 ,这种错

误的计算将会对计算结果造成很大的影响。

214　谱峰匹配

谱峰匹配是指将若干张色谱指纹图谱中代表

同一化学成分的色谱峰归为一组色谱峰的操作。

由于多数色谱指纹图谱峰并不知道其所代表的化

学成分 ,因此进行谱峰匹配的依据只能是色谱峰

的保留时间 ,即把不同谱图上保留时间相近的色

谱峰看作是一组色谱峰。这种方式的优点是算法

简单 ,易于接受 ;缺点是对于复杂的数据 ,往往需

要过多的人为干预。

215　对照色谱指纹图谱的生成

对照色谱指纹谱图实际上是一张含有共有色谱

峰数据的由计算机根据一组色谱指纹图谱拟合而成

的色谱指纹图谱。作为拟合图谱 ,必须反映出原始

图谱的共有特性 ,要求从数据和外形两个方面来体

现。数据即指共有色谱峰数据 ,外形指的是色谱峰

的峰形 ,即色谱峰的高矮、拖尾、前延等。本系统采

用按色谱峰组分段拟合的方式来实现。

3　系统应用

311　数据来源及要求

作为对实际系统应用的测试与检验 ,采用沈

阳某医院药剂科提供、由安捷伦气相色谱工作站

获得的 10 批精制大蒜油实验数据 ,批号 S01～

S10。

(1)获得指纹图谱原图 ;

(2)获得指纹图谱预处理结果图 ;

(3)获得指纹图谱匹配结果图 ;

(4)获得指纹图谱匹配数据 ;

(5)获得按平均值法计算得到的对照指纹图谱 ;

(6)获得指纹图谱相似度计算数据。

312　数据处理

利用本系统研究版处理得到指纹图谱原图见

图 5。针对该组指纹图谱数据进行参比色谱峰设

定 ,通过相对运算对谱图进行校正后的处理结果见

图 6 ,其中圆点代表色谱峰 ,菱形代表内参比色谱

峰 ,该图使用相对保留时间。对该组指纹图谱数据

进行谱峰匹配后的结果见图 7 ,其中纵向的虚线所

连接的各色谱峰构成一个色谱峰组 ,由系统自动识

别和划分。系统依据该对照指纹图谱检测原始的

10批输入数据得到的相似度分析结果见表 1。根

据谱峰匹配的结果系统自动生成的10批精制大蒜

油指纹图谱的对照指纹图谱见图 8。
表 1　相似度评价结果

样品 相似度

S01 01999 630

S02 01990 321

S03 01998 574

S04 01994 807

S05 01996 957

S06 01998 472

S07 01989 739

S08 01993 191

S09 01977 747

S10 01990 656

4　结论

中药指纹图谱是使用多学科交叉、综合的技

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。随着各种相关理论的不断成熟、各

种技术的不断实践与应用 ,中药指纹图谱已经成

为中药质量控制最为主要的手段之一。同时 ,人

们也逐渐注意到计算机信息处理技术在中药指纹

图谱研究中的重要性[5 ]。

经过不断的改进和完善 ,本系统已经囊括了

国内多数优秀中药指纹图谱软件技术和算法 ,不

但能够完成对照指纹图谱的生成、相似度计算等

基本功能 ,而且还能够进行图谱编辑与优化、自由
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图 5　指纹图谱原图

图 6　指纹图谱预处理结果

谱峰匹配、图表排版、简单数据挖掘。此外 ,系统

还提供了设计灵活和美观的报表、后台数据库支

持、互联网络服务、二进制加密等高级功能以及与

其他软件进行交互的数据接口。
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图 7　指纹图谱谱峰匹配结果

图 8　10批精制大蒜油指纹图谱的对照指纹图谱

　　系统开发完成以来 ,共处理了丹参、当归、斑

蝥、苦参碱、苦碟子、鸦胆子、三七、人参、薏苡仁、

大蒜油、精制大蒜油、莪术油、白皮蒜、独头蒜、寄

生等中药材的原料药、中间体及制剂的指纹图谱

数据。系统的测试表明 ,该系统在 CPU 主频为

1 G、内存为 256 M 的计算机上能够同时处理

100张实验时间为 60 min的色谱指纹图谱 ,证明

本系统具有实用性与稳定性。
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Design and appl ication of chromatographic f inger2
print of traditional Chinese medicine a ided analyti2
cal system
DON G Hong2ye , WAN G Hai2hui , J IN Jie , ZHAO Qing
( School of B asic , S henyang Pharm aceutical U niversity , S henyang 110016 , Chi na)

Abstract : Objective To study the computer2aided analysis and evaluate the approaches as well as application

of fingerprint of t raditional Chinese medicine. Methods Taking Microsoft Visual Studio. Net 2003 as devel2
opment platform ,object2oriented technique and relative statistic and algorithm were used for the design and

applcation of the aided analytical system of fingerprint of t raditional Chinese medicine. Results As the test

and check of actual system applications ,aided2analysis and calculation about the fingerprint of refinement of

garlic oil achieves the anticipated demand of data processing. System testing shows that in the computer

with CPU main frequency being 1 G ,EMS memory being 256 M ,this system can simultaneously deal with

100 pieces of chromatographic fingerprint ,of which experiment time is 60 min. Conclusions With consis2
tently improvement ,this system has included a large amount of excellent software technique on fingerprint

of t raditional Chinese medicine and algorithm ,which can not only accomplish such basic functions as cre2
ation of the contrasted fingerprint ,molecular similarity ,etc ,but can carry out spectrogram compiling and op2
timizing ,f reedom chart peak matching ,charts typesetting ,simple data mining ,etc as well. It is proved the

practicability and stability of this system

Key words : t raditional Chinese medicine ;fingerprint ;computer ;aided analytical system
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Determination of contents of chlorogenic acid in
Senecio ca nnabif oli us Less. from different regions
by HPLC
NAN Min2lun ,HE Yu2fang ,L IU Jing2yue ,ZHAO Quan2cheng
( A cademy of T raditional Chi nese Medici ne and M ateria Medica of Jili n Provi nce , Changchun 130021 ,

Chi na)

Abstract : Objective To set up HPLC method for the determination of the contents of chlorogenic acid in

Senecio cannabif oli us Less. f rom different regions. Methods A Diamonsil C18 column (4. 6 mm×250 mm ,

5μm) was used with the mobile phase consisting of acetonit ril and 0. 4 % phosphoric acid. The flow rate was

1 mL·min - 1 and the detection wavelength was set at 326 nm. Results The liner range of chlorogenic acid

was 62 - 301 ng. The average recovery of chlorogenic acid was 99. 2 % (RSD = 0. 91 % , n = 9) . Contents of

chlorogenic acid were 0. 95 ,0172 ,0155 ,0164 ,0144 mg·g - 1 f rom five regions respectively. Conclusions The

method is suitable for determination of chlorogenic acid in Senecio cannabif oli us Less. There exist signifi2
cant differences in the contents of chlorogenic acid in Senecio cannabif oli us Less. f rom five regions. Among

them ,the content of chlorogenic acid from Jilin Tonghua is the highest .

Key words : Senecio cannabif oli us Less. ;chlorogenic acid ; HPLC
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