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摘要： 目的　 探索用分子拓扑指数来表征中药质量新思路与新方法。 方法　 在中医药基本理论指导下， 采用超分子化

学理论、 运用分子拓扑指数建立数学模型以整体表征中药质量。 结果　 提出了分子拓扑指数是连接化学成分与生物效

应的桥梁， 其统计量能科学表征中药宏观质量的新观点， 并建立了测算的数学模型。 结论　 所提出的方法与建立的数

学模型科学、 可行， 助力于中药质量质量标志物的探寻， 实现质量动态性、 传递性与溯源性。
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　 　 中药包括中药材、 中药饮片、 中药提取物中间体及中

成药等， 每一种形式中药的质量优劣均影响着中医药的临

床疗效。 近年来， 随着中医药事业的发展壮大， 有关中药

质量的有关问题将面临更严峻的挑战。 为了获得优质的中

药以确保稳定的中医药疗效， 国家加强了对中药材规范化

种植、 中药饮片炮制加工、 中药提取物规范化及中成药批

准与生产等环节的监控与管理； 许多学术思想不断涌现，
有形态学宏观评控、 化学成分微观评控、 临床疗效终端评

控， 种植加工过程评控、 分析新方法评控， 以及超分子印

迹模板等［１⁃１０］ ， 卓有成效。 然中药是特指在中医药基本理

论指导下所使用的药物总称， 因此中药的质量研究思路理

应在遵循中医药基本理论基础上而另辟蹊径。
１　 中药质量研究现状

就中药质量研究现状而言， 多采用以化学成分为主、
生物效应为辅的研究模式， 这种模式为中药的质量做出了

重要贡献， 两种模式各有所长短。 许多学者认为， 中药所

含化学成分无疑是中医药发挥临床疗效的微观物质基础，
能成为其质量研究的根本点与出发点。 学者从不同角度进

行了基于化学成分的中药质量研究， 如中药的 Ｑｕａｌｉｔｙ⁃
Ｍａｒｋｅｒ 提出［１１］ ， 采用多色谱分析［１２⁃１４］ ， 电子舌技术、 基因

技术研究其化学成分及中药质量等级［１５］ ； 中药成分的一测

多评［１６］ 、 深入浅出质量评控标准体系［１７］ ； 形态学关联

ＤＮＡ 条形码及基因组学的新质量评控方法［１８］ ， 建立了以

乌奴龙胆和白花龙胆为代表的藏药质量标准［１９］ ； 采用先进

的分析检测技术如 ＵＰＬＣ⁃Ｑ ／ ＴＯＦ、 近红外技术等进行微观

物质基础研究［２０⁃２１］ ； 此外， 中药的 Ｑｕａｌｉｔｙ⁃Ｍａｒｋｅｒ 质量观研

究已全面铺开［２２］ 。 上述观点均认为中药单个分子是最终的

显效形式， 然中药所含成分种类繁多且含量很低， 按西药

的药效学与药动学理论， 各单个中药成分的量达不到最低

有效浓度， 因此， 本团队认为必然有另一种过渡态的显效

形式， 很有可能是小分子聚集形成中药超分子体的 “和谐

体系”。
检验中药质量优劣的金标准是临床安全性与有效性，

以中药临床安全性与有效性为导向的中药质量研究不断出

现。 主要包括①采用效应成分指数 （Ｚｍ）、 效价当量 （Ｅ）
等整合的 “７ 级评控力金字塔” 式生物效应评测研究［２３⁃２４］ ；
②中药各成分效应叠加而毒性分散的显效理论研究［２５］ 、 基

于中医方证的代谢组学证候研究［２６］ ； ③基于中药成分特有

性与有效性的生物鉴定方法、 质量 Ｑ⁃ｍａｒｋｅｒ 研究［２７⁃２８］ 等。
然而基于临床有效性的中药质量研究方法属于终端研究方

法， 只能评价中药质量而不能管控其质量［２９］ ， 另因未涉及

中药起效的微观物质基础， 而达不到满意的效果。
２　 中药质量研究超分子化学理论的介入

超分子化学 （ Ｓｕｐｒａ⁃ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ） 源于配位化

学， 而中药多成分体系的形成过程就是自然界生物超分子

的聚集过程。 其中药有效成分群便是这一超分子体系的印

迹模板聚集体。 糖类、 氨基酸、 核苷酸可作为功能单体形

成超分子体， 也可以作为客体 “印迹模板” ［３０⁃３３］ 小分子；
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苷类 （醌类、 黄酮类、 香豆精类、 木脂素类、 皂苷类）、
萜类、 生物碱等成分常作为客体 “印迹模板” 小分子。 因

此对中药的前处理、 炮制加工、 提取分离均是作用于中药

超分子聚集体。 在这些过程中分分合合， 最终在临床使用

时又聚集成超分子而显效。 透过中药饮片炮制与制剂制备、
评价过程所遇到的饮片质量不稳、 中药制剂质量不稳等问

题， 无一不与中药超分子化学相关， 故应展开中药超分子

与中药质量的相关研究。 本团队介入中药超分子化学研究

已经 ６ 年， 提出了中药是一个巨复超分子体等理论， 已发

表论文 １５ 篇。
分子的结构决定着该分子的性质， 中药分子亦是如此，

故分子拓扑结构与其质量和生物活性息息相关。 分子连接

性指数 （ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｃｏｎｎｅｃｔｉｖｉｔｙ ｉｎｄｅｘ， ＭＣＩ） 是其实是一种

表达分子化学结构的指数， 因为其拓朴结构充分考虑与原

子数目、 种类及周围环境等因素， 使得该指数与分子的多

种理化性质及生物活性可以定量地联系起来。 使用程序软

件［３３］计算得到这类拓扑参数系列。 且大量实验表明其与中

药的有效性密切相关， 而且有关拓扑指数与药物的生物活

性相关性研究报道屡见不鲜， 这都为中药的分子连接性指

数与中药质量之间关系的研究开展奠定了基础［３４⁃４１］ 。
３　 基于分子拓扑指数表征中药质量的初探与数学模型的

建立

现阶段， 本团队前期预实验建立了全国不同产地 １１ 批

次鱼腥草挥发油的 ＧＣ ／ ＭＳ 数据库， 并对其进行了相关分

析， 结果显示， １１ 批鱼腥草挥发油的指纹图谱的峰数、 峰

面积波动均较大， 分别为 ３２􀆰 ２２％ 、 ２１􀆰 ８８％ ， 但总量平均

一阶分子连接性指数的 ＲＳＤ 变化很小 （２􀆰 ５７３％ ）， 在众多

变量中发现了不变量。 据此提出科学假说， 分子拓扑指数

是连接中药化学成分与生物效应的桥梁， 其相关拓扑指数

统计量科学表征中药宏观质量。
分子的结构决定着分子的性质， 中药分子亦是如此。

首先应用 Ｃｈｅｍ Ｄｒａｗ Ｕｌｔｒａ９􀆰 ０ 软件构建每一批次鱼腥草总

挥发油在气质色谱下相应的物质的分子结构， 采用 Ｃｈｅｗ３Ｄ
Ｕｌｔｅｒ９􀆰 ０ 中 ＭＯＰＡＣ 软件进行化合物分子结构的优化， 采用

ＡＭ１ 方法得到相应结构， 在 ＭＡＴＬＡＢ 软件下使用其 ３Ｄ 分

子结构， 最后计算得到这类拓扑指数系列［４１］ 。
现仅介绍分子连接性指数的算法， 其他三种略。 分子

连接性指数 ｍχ
ｔ 是以所有不同形式相连的子图求和而得， 表

示式为 ８ｘｔ ＝ ∑
ｎｍ

ｊ ＝ １
∏
ｍ＋１

ｉ ＝ １
（δｉ） ｉ

－１ ／ ２ ， 式中 ｎｍ 是阶 （边） 为 ｍ 的

ｔ 类型子图的数目， ｊ 是子图序号， δ 表示构成键原子的点

价， ｉ 表示分子中依次排列的各原子。 分子连接性指数计算

项目可分为零阶项 １χ 、 一阶项 １χ 、 二阶项 １χ 、 以及高阶

项 ８χ， 计 算 公 式［２１］ 分 别 为 ０χ ＝ ∑
ｎ

ｉ ＝ １
（δｉ）

－１ ／ ２、 １χ ＝

∑
ｎ

ｉ ＝ １
（δｉδｊ）

－１ ／ ２、 ２χ ＝ ∑
ｎ

ｉ ＝ １
（δｉδｊδｋ）

－１ ／ ２、 ｍχ ＝

∑
ｎ

ｉ ＝ １
（δｉδｊδｋ…δｉ＋ｍ）

－１ ／ ２

现 ２， ２， ３⁃三甲基丁醇为例展示其隐氢图及子图 （图
１）， 根据此图计算 ＭＣＩ。

图 １　 隐氢图及子图

　 　 根据上述公式采用程序软件， 可求算多批次鱼腥草在

ＧＣ⁃ＭＳ 分析中响应的所有成分的 ＭＣＩ 值， 即每一张指纹图

谱下检测出多少个成分结构就能计算出多少个 ＭＣＩ 值， 同

理可获得其他 ３ 类拓扑参数， 据此可获得一个海量数据库。
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研究多产地多批次鱼腥草抑菌效应强度与这 ０ ～ ８ 阶分

子连接性指数及其统计量 （参数） 相关联， 作主成分分析

和回归分析。
先对每一类拓扑指数系列 （如 ＭＣＩ） 与抑菌强度进行

主 成 分 分 析 （ ｐｒｉｎｃｉｐａｌ ａｎａｌｙｓｉｓ ）， 方 法 为 Ｅ ＝

ａ１１ ａ１２ ａ１３ … ａ１ｎ

ａ２１ ａ２２ ａ２３ … ａ２ｎ

ａ３１ ａ３２ ａ３３ … ａ３ｎ

ａ４１ ａ４２ ａ４３ … ａ４ｎ

… …
ａｎ１ ａｎ２ ａｎ３ … ａｎｎ

æ

è

ç
ç
ç
ç
ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷
÷
÷
÷
÷
÷

∑
ｍ１

ｉ ＝ １

０χ
ｉ × Ａｉ

∑
ｍ２

ｉ ＝ １

１χ
ｉ × Ａｉ

∑
ｍ３

ｉ ＝ １

２χ
ｉ × Ａｉ…

∑
ｍｎ

ｉ ＝ １

ｎ－１χ
ｉ × Ａｉ

æ

è

ç
ç
ç
ç
ç
ç
ç
ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷
÷
÷
÷
÷
÷
÷
÷
÷

。 然后统计这些

相关拓扑指数总量 ＭＣＩ， 公式为 ＸＴ ＝ ∑
ｎ

ｉ ＝ １
ＭＣＩｉ × Ａｉ， 总量

平均 ＭＣＩ 为 ＵＴ ＝
∑

ｎ

ｉ ＝ １
ＭＣＩｉ × Ａｉ

∑
ｎ

ｉ ＝ １
Ａｉ

。

用抑菌活性 Ｅ 对多批次的鱼腥草总挥发油的总量 ＭＣＩ
（ＸＴ） 做线性回归分析， 得到其回归方程， 并作验证性实

验。 据此可知总量 ＭＣＩ （ＸＴ） 可定量描述鱼腥草总挥发油

的宏观质量； 同时统计分析总量平均 ＭＣＩ （ＵＴ） 是否在多

批次的鱼腥草总挥发油中保持稳定， 据此可判定总量平均

ＭＣＩ （ＵＴ） 可定性表征鱼腥草总挥发油的宏观质量。
同理， 透过这个庞大的数据库， 可获得 ０～ ８ 阶分子连

接性指数及统计量的数值， 并探索拓扑参数系列及统计量

中稳定变量和不变量与鱼腥草总挥发油宏观质量的内在规

律。 故用∑χ·Ａ 定量；用
∑χ·Ａ

∑Ａ
定量表征鱼腥草的宏观

质量。
４　 结语

本文基于前期理论研究与小试结果的基础上， 提出超

分子化学理论与中药质量研究相结合新观点， 并建立了测

算的数学模型。 这将为中药宏观质量研究提供了新思路与

新方法， 为构建中药质量评价控制新方法奠基基础。 同时

也将实现中药质量评控指标性成分的动态性、 传递性与溯

源性， 助力中药质量标志物等相关研究。
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５４６５⁃５４７４．

［ ４ ］ 　 徐佳新， 许　 浚， 曹 　 勇， 等． 中药白芍现代研究进展及

其质量标志物的预测分析 ［ Ｊ ／ ＯＬ］． 中国中药杂志： １⁃１２
［２０２１⁃０９⁃２３］．ｈｔｔｐｓ： ／ ／ ｄｏｉ．ｏｒｇ ／ １０􀆰 １９５４０ ／ ｊ􀆰 ｃｎｋｉ􀆰 ｃｊｃｍｍ．２０２１０８
１８􀆰 ２０１．

［ ５ ］ 　 周　 悦， 马丽霞， 陈 　 军， 等． 中药复方口服制剂肠吸收

评价 方 法 研 究 进 展 ［ Ｊ ］ ． 中 成 药， ２０２１， ４３ （ ８ ）：
２１２６⁃２１３０．

［ ６ ］ 　 张　 佳， 杨怀瑾， 马丽霞， 等． 中药品质传递过程评价技

术与 方 法 研 究 进 展 ［ Ｊ ］ ． 中 草 药， ２０２１， ５２ （ １５ ）：
４７１１⁃４７２１．

［ ７ ］ 　 李海英， 贺琪珺， 邓凯文， 等． 基于超分子 “气析” 理论

构建中药质量标志物的印迹性新评价体系［ Ｊ］ ． 中草药，
２０２１， ５２（１６）： ４７７１⁃４７７８．

［ ８ ］ 　 路立峰， 闫方杰， 胡高升． 中药煮散应用优势、 质量控制、
质量 评 价 的 研 究 进 展 ［ Ｊ ］ ． 中 成 药， ２０２１， ４３ （ ７ ）：
１８３０⁃１８３３．

［ ９ ］ 　 董林林， 段永刚， 汪 　 波， 等． 品质中药的管理体系及发

展策略［Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０２１， ４６（１７）： ４３０７⁃４３１３．
［１０］ 　 白　 钢， 田 　 璐， 丛龙飞， 等． 基于质量标志物 （ Ｑ⁃

Ｍａｒｋｅｒ） “量效转换” 的药材质量快速整合评价研究［ Ｊ］ ．
中草药， ２０２１， ５２（９）： ２５２７⁃２５３３．

［１１］ 　 刘昌孝， 陈士林， 肖小河， 等． 中药质量标志物 （ Ｑ⁃
Ｍａｒｋｅｒ）： 中药产品质量控制的新概念［Ｊ］ ． 中草药， ２０１６，
４７（９）： １４４３⁃１４５７．

［１２］ 　 Ｌｉ Ｐ， Ｚｅｎｇ Ｓ Ｌ， Ｄｕａｎ Ｌ， ｅｔ ａｌ． Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ Ａｕｒａｎｔｉｉ
Ｆｒｕｃｔｕｓ Ｉｍｍａｔｕｒｕｓ ａｎｄ Ａｕｒａｎｔｉｉ Ｆｒｕｃｔｕｓ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｍｕｌｔｉｐｌｅ
ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｉｃ ａｎａｌｙｓｉｓ ａｎｄ ｃｈｅｍｏｍｅｔｒｉｃｓ ｍｅｔｈｏｄｓ ［ Ｊ ］ ．
Ｊ Ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒ Ａ， ２０１６， １４６９： ９６⁃１０７．

［１３］ 　 Ｙａｎｇ Ｍ， Ｚｈｏｕ Ｚ， Ｇｕｏ Ｄ Ａ． Ａ ｓｔｒａｔｅｇｙ ｆｏｒ ｆａｓｔ ｓｃｒｅｅｎｉｎｇ ａｎｄ
ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ ｓｕｌｆｕｒ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ ｉｎ ｍｅｄｉｃｉｎａｌ Ｐｕｅｒａｒｉａ ｓｐｅｃｉｅｓ
ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｆｉｎｅ ｉｓｏｔｏｐｉｃ ｐａｔｔｅｒｎ ｆｉｌｔｅｒｉｎｇ ｍｅｔｈｏｄ ｕｓｉｎｇ ｕｌｔｒａ⁃
ｈｉｇｈ⁃ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ ｍａｓｓ ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ［Ｊ］ ． Ａｎａｌ Ｃｈｉｍ Ａｃｔａ， ２０１５，
８９４： ４４⁃５３．

［１４］ 　 Ｙｕ Ｌ Ｓ， Ｌｉｎ Ｓ Ｙ， Ｓｈａ Ｍ， ｅｔ ａｌ． Ｓｉｍｕｌｔａｎｅｏｕｓ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ
ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ ｉｎ Ｇｕａｌｏｕ Ｇｕｉｚｈｉ ｇｒａｎｕｌｅｓ ｕｓｉｎｇ
ｍｉｃｒｏｅｍｕｌｓｉｏｎ ｅｌｅｃｔｒｏｋｉｎｅｔｉｃ ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ ｃｏｕｐｌｅｄ ｗｉｔｈ ｌａｒｇｅ
ｖｏｌｕｍｅ ｓａｍｐｌｅ ｓｔａｃｋｉｎｇ［Ｊ］ ． Ａｎａｌ Ｍｅｔｈｏｄｓ⁃ＵＫ， ２０１５， ７（２２）：
９４８９⁃９４９４．

［１５］ 　 刘大会， 徐　 娜， 郭兰萍， 等． 三七药材质量特征和商品

规格等级标准研究 ［ Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１６， ４１ （ ５）：
７７６⁃７８５．

［１６］ 　 任永申， 熊　 慧， 沈玉霞， 等． 一测多评法测定民族药铁

包金提取物五种黄酮类成分 ［ Ｊ］ ． 中国医院药学杂志，
２０１５， ３５（１２）： １０９９⁃１１０３．

［１７］ 　 吴婉莹， 果德安． 中药整体质量控制标准体系构建的思路

与方法［Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１４， ３９（３）： ３５１⁃３５６．
［１８］ 　 陈士林， 刘　 安， 李 　 琦， 等． 中药饮片标准汤剂研究策

略［Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１６， ４１（８）： １３６７⁃１３７５．
［１９］ 　 宗留留， 骆桂法， 吴立宏， 等． 藏药乌奴龙胆质量标准研
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究［Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１５， ４０（１９）： ３８７８⁃３８８２．
［２０］ 　 白　 钢， 丁国钰， 侯媛媛， 等． 引进近红外技术用于中药

材品质的快速评价 ［ Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１６， ４１ （ １９）：
３５０１⁃３５０５．

［２１］ 　 张铁军， 朱月信， 刘岱琳， 等． 疏风解毒胶囊药效物质基

础及 作 用 机 制 研 究 ［ Ｊ ］ ． 中 草 药， ２０１６， ４７ （ １２ ）：
２０１９⁃２０２６．

［２２］ 　 熊　 亮， 彭　 成． 基于中药质量标志物 （Ｑ⁃Ｍａｒｋｅｒ） 的基

本条件研究益母草和赶黄草的 Ｑ⁃Ｍａｒｋｅｒ ［ Ｊ］ ． 中草药，
２０１６， ４７（１３）： ２２１２⁃２２２０．

［２３］ 　 肖小河， 张定堃， 王伽伯， 等． 中药品质综合量化评控体

系———标准评控力金字塔［ Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１５， ４０
（０１）： ７⁃１２．

［２４］ 　 Ｆｅｎｇ Ｗ Ｗ， Ｚｈａｎｇ Ｙ， Ｔａｎｇ Ｊ Ｆ， ｅｔ ａｌ． Ｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ
ｃｈｅｍｉｃａｌ ｆｉｎｇｅｒｐｒｉｎｔｉｎｇ ｗｉｔｈ ｂｉｏａｓｓａｙ， ａ ｐｒｅｆｅｒａｂｌｅ ａｐｐｒｏａｃｈ ｆｏｒ
ｑｕａｌｉｔｙ ｃｏｎｔｒｏｌ ｏｆ ｓａｆｆｌｏｗｅｒ ｉｎｊｅｃｔｉｏｎ ［ Ｊ ］ ． Ａｎａｌ Ｃｈｉｍ Ａｃｔａ，
２０１８， １００３： ５６⁃６３．

［２５］ 　 蔡少青， 王　 璇， 尚明英， 等． 中药 “显效理论” 或有助

于阐释并弘扬中药特色优势［Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１５， ４０
（１７）： ３４３５⁃３４４３．

［２６］ 　 刘　 琦， 赵宏伟， 张爱华， 等． 基于中医方证代谢组学研

究男仕胶囊治疗肾阳虚证的药效物质基础及作用机制［ Ｊ］ ．
中国中药杂志， ２０１６， ４１（１５）： ２９０１⁃２９１４．

［２７］ 　 张铁军， 许　 浚， 申秀萍， 等． 基于中药质量标志物 （Ｑ⁃
Ｍａｒｋｅｒ） 的元胡止痛滴丸的 “性⁃效⁃物” 三元关系和作用

机制研究［Ｊ］ ． 中草药， ２０１６， ４７（１３）： ２１９９⁃２２１１．
［２８］ 　 姚艺新， 华　 芳， 洪远林， 等． 川芎药材、 饮片及其中成

药抗血小板聚集活性的生物检定方法学研究［ Ｊ］ ． 中草药，
２０１７， ４８（１１）： ２２４９⁃２２５４．

［２９］ 　 程翼宇， 瞿海斌， 张伯礼． 中药工业 ４􀆰 ０： 从数字制药迈向

智慧制药［Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１６， ４１（１）： １⁃５．
［３０］ 　 徐家业． 超分子化学发展简介［ Ｊ］ ． 有机化学， １９９５， １５

（２）： １３３⁃１４４．
［３１］ 　 Ｃｏｎｎ Ｍ Ｍ， Ｒｅｂｅｋ Ｊ． Ｓｅｌｆ⁃ａｓｓｅｍｂｌｉｎｇ ｃａｐｓｕｌｅｓ［Ｊ］ ． Ｃｈｅｍ Ｒｅｖ，

１９９７， ９７（５）： １６４７⁃１６６８．
［３２］ 　 Ａｒｉｇａ Ｋ， Ｋｕｎｉｔａｋｅ Ｔ． Ｓｕｐｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ⁃ｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌｓ

ａｎｄ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ： ａｄｖａｎｃｅｄ ｔｅｘｔｂｏｏｋ ［ Ｍ］． Ｂｅｒｌｉｎ： Ｓｐｒｉｎｇｅｒ，
２００６： １⁃５．

［３３］ 　 Ｗｕ Ｄ Ｙ， Ｌｉ Ｌ， Ｚｈｕ Ｙ Ｙ， ｅｔ ａｌ． Ｐｒｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｏｆ
ｎｉｃｏｔｉｎａｍｉｄｅ ｕｓｉｎｇ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｌｙ ｉｍｐｒｉｎｔｅｄ ｍｉｃｒｏｓｐｈｅｒｅｓ ｆｏｒ ｓｏｌｉｄ⁃
ｐｈａｓｅ ｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｂｙ ｈｉｇｈ⁃ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｌｉｑｕｉｄ
ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ［Ｊ］ ． Ａｎａｌ Ｌｅｔｔ， ２０１７， ５０（１６）： ２５６０⁃２５７８．

［３４］ 　 范诗琪， 李　 森， 刘金玲， 等． 基于分子连接性指数探归

肝经中药成分 “印迹模板” 的特征［ Ｊ］ ． 中国中药杂志，
２０１７， ４２（２）： ３９０⁃３９５．

［３５］ 　 贺福元， 贺　 红， 邓凯文， 等． 超分子 “印迹模板” （药
素） 特征的中药药理学研究方法探索［ Ｊ］ ． 中国中药杂志，
２０１５， ４０（２１）： ４３１３⁃４３１８．

［３６］ 　 贺福元， 周逸群， 邓凯文， 等． 超分子化学对中医药理论

的特殊影响［Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１４， ３９（８）： １５３４⁃１５４３
［３７］ 　 贺福元， 贺　 红， 周逸群， 等． 中药注射剂超分子 “印迹

模板” 特征对其 （类） 致敏性影响的探讨［ Ｊ］ ． 中国中药

杂志， ２０１６， ４１（２）： ３４５⁃３４９．
［３８］ 　 邓凯文， 陶叶琴， 唐闻汉， 等． 循生物演化轨迹， 析经络

超分子体属性［Ｊ］ ． 中国针灸， ２０１７， ３７（３）： ３２５⁃３３０．
［３９］ 　 杨岩涛， 陶叶琴， 唐闻汉， 等． 中药控缓释制剂多成分整

体受控的超分子机制探讨［ Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１６， ４１
（２４）： ４６７５⁃４６７９．

［４０］ 　 周逸群， 陶叶琴， 邱 　 云， 等． 中药炮制的超分子化学机

制探讨［Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１６， ４１（１８）： ３４９６⁃３５００．
［４１］ 　 陶叶琴， 唐闻汉， 刘金玲， 等． 基于超分子 “印迹模板”

理论的甘草增助溶特征研究［Ｊ］ ． 中国中药杂志， ２０１６， ４１
（１０）： １８４９⁃１８５４．
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