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黄酮类化合物由于其较高的药用价值和生产价值

而受到国内外广泛关注。黄酮类化合物主要存在于自

然界的各种植物中，是具有2-苯基色原酮结构的一类化

合物，包括黄酮的同分异构体和氢化的还原产物，通过

改变其A、B环上的取代基和中间吡喃环的氧化程度，可

以得到不同类型的黄酮结构。由于黄酮类化合物的种

类形式众多、结构性质多变，其具有的药理活性也十分

广泛。其中，二氢黄酮、查尔酮、花色素类具有抗氧化、

抗病毒、抗肿瘤等作用；黄酮醇、异黄酮具有清除自由

基、保护心血管等作用；橙酮主要具有抑菌和抗肿瘤的

作用。由于黄酮类化合物在清除超氧离子和羟基自由

基、降低血胆固醇和血糖水平、抑制金黄色葡萄球菌等

方面作用显著，临床常被用于治疗慢性肝炎、冠心病、感

染性疾病和缓解高血压头痛症状等方面，在工业领域常

被制作成苦荞营养粉、糖尿病食疗粉等保健食品及作为

天然的甜味剂和抗氧化剂使用[1-3]。

然而，当前对于黄酮类化合物的研究主要是在药

效应用和生产应用上，对其谱效关系的研究甚少。李

戎等 [4]在国内最早提出创建中药谱效关系学，其指出谱

效关系学是以指纹图谱的研究作为根底，比指纹图谱研

究更加深入，旨在探索指纹图谱反映出的中药有效化学

成分组成的转变与临床药效变化的关系。目前，指纹图

谱已经在国内外广泛用于研究中药材及其制剂中含有

的有效成分的类别和数量[5-6]，具有特征性强、信息量大、

特异性高等特点。但仅仅依靠指纹图谱是无法表明中

药成分与药效之间的关系的，并且各成分组成之间的相

互作用也不能在指纹图谱上显示出来，使得指纹图谱存

在一定的局限性。而谱效关系则可多方面地分析中药，

包括单味中药和中药复方药效物质基础研究、药效作用

研究、各组分间配伍机制研究和工艺优化研究等。因

此，对黄酮类化合物进行深入的谱效关系研究，对于认

识黄酮类化合物的药效物质基础，提升黄酮类化合物的

开发和利用效率，由此带动我国相关产业发展，都有着

积极的作用和现实意义。为此，笔者在全面查阅国内外

相关文献的基础上，对近年来黄酮类化合物的谱效关系

研究情况进行了归纳和总结。

1 单味中药中黄酮类化合物的谱效关系
1.1 抗氧化作用的谱效关系

氧作为人类生存必不可少的物质，既能够维系生命

体的正常运作，也能够破坏身体机能，引发疾病。现代

研究表明，98％的氧气在人体正常呼吸下被自然利用，

剩下2％的氧气则通过氧化磷酸途径等形式被转变为活

跃性极强的氧自由基[7]。随着人体氧自由基的含量不断

升高，伴随而来的则是神经系统衰老和免疫系统衰老等

一系列问题。由于黄酮类化合物形成半醌式自由基时

消耗的能量低，其结构电子自旋密度分布较均匀并且分

子中酚羟基的数目和可以形成氢键的数目较丰富，使得

黄酮类化合物具有较强的抗氧化活性[8]。宋婷婷[9]采用

1，1-二苯基-2-三硝基苯肼（DPPH）法测定不同批次的紫

苏子药材提取物的抗氧化能力，在提取液中加入DPPH

溶液反应30 min后，于517 nm波长处测定其吸光度，通

过 GraphPad Prim 5软件计算半数有效浓度（EC50）值。

计算结果显示，不同批次的紫苏子药材提取物均显示出

了不同程度的抗氧化能力，再与维生素C的抗氧化能力

进行比较，确定了紫苏子药材提取物与维生素C的抗氧

化能力是相似的。随后，通过紫外-可见分光光度法

（UV-VIS）对紫苏子药材提取物中的黄酮类成分的含量

进行测定，结果表明各产地的紫苏子药材均含有大量的

总黄酮。运用高效液相色谱法（HPLC）对紫苏子药材建
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摘 要 目的：为黄酮类化合物的药效物质基础研究和开发利用提供参考。方法：查阅国内外相关文献，对近年来黄酮类化合物

的谱效关系研究情况进行归纳和总结。结果与结论：黄酮类化合物主要存在于自然界的各种植物中，种类形式众多、结构性质多

变、药理活性广泛。通过总结单味中药中黄酮类化合物的抗氧化、抗病毒、护肝、利尿、止咳、抗疲劳、调节血脂、止血、解热、抗胃溃

疡等作用的谱效关系，以及中药复方中黄酮类化合物的补气、控制发汗、温脾止泻等功效的谱效关系，可为提高黄酮类化合物的质

量评价标准，阐明成分与药效之间的联系，建立系统、全面的黄酮类化合物谱效关系模型提供科学依据。
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立指纹图谱，与抗氧化药效相关联，采用多元相关分析

法得出了 4个色谱峰对抗氧化作用贡献最为明显；再通

过活性成分的追踪实验，得出峰 11和峰 12分别是木犀

草素、芹菜素，均属于黄酮类化合物，为今后更科学地评

价紫苏子药材的质量提供了参考依据。徐晶晶[10]采用

高效液相色谱-质谱法（HPLC-MS/MS）分析了薄荷药材

中的有效化学成分，研究结果显示薄荷药材中含有橙皮

素、芦丁、香叶木素、麝香草素等黄酮类成分。利用

DPPH 法对薄荷药材的抗氧化作用进行测定，计算

DPPH清除率和半数抑制浓度（IC50）值；用HPLC法对薄

荷药材建立指纹图谱，选出 20个色谱峰进行研究，采用

偏最小二乘法讨论薄荷药材成分与抗氧化作用的相关

性。结果得出其中6个色谱峰所代表的化学成分与抗氧

化作用呈正相关，从其紫外吸收图谱中可以看出主要是

酚酸类、黄酮类成分。闫亚美[11]采用HPLC法对黑果枸

杞建立指纹图谱，并用HPLC-MS技术测定黑果枸杞中

的有效成分含量，发现不同地区的黑果枸杞总黄酮含量

在 18.03～60.44 mg RE/g 干果之间，再通过对 DPPH 自

由基清除率、还原能力、总抗氧化能力（FRAP）值等的测

定，成功构建了偏最小二乘法回归模型，得出其中总多

酚含量、总花色苷含量、总黄酮含量的回归权重系数均

较高，即抗氧化作用最活跃。

陈南迪等[12]采用HPLC法对毛橘红药材的总黄酮建

立指纹图谱信息，利用高锰酸钾氧化时间测定方法对其

抗氧化作用进行测定，结果表明不同品种的毛橘红的抗

氧化作用具有差异。然后通过计算灰色关联度和建立

回归方程，分析得出柚皮苷元、野漆树苷、柚皮苷几种成

分的贡献系数最大，抗氧化作用最强，为科学地构建毛

橘红药材的谱效关系模型提供了研究基础。黄艳菲[13]

利用UV-VIS法对绿绒蒿药材进行测定，发现其中含有

大量的黄酮类成分，再对样品进行总抗氧化作用、抑制

超氧阴离子自由基作用等实验，证明绿绒蒿的花和叶均

显示出了明显的抗氧化作用。运用HPLC法对全缘叶绿

绒蒿创建指纹图谱，选出了 29个共有峰，与样品图谱进

行对照，利用灰色关联度分析技术证明了共有峰与各抗

氧化作用指标的关联度都＞0.5，表明通过全缘叶绿绒蒿

总黄酮的相互作用才产生了强大的抗氧化作用。

1.2 抗病毒作用的谱效关系

病毒作为人类健康的杀手，一直是人们广泛讨论和

研究的热点，而能够抗病毒的物质则更是受到人们的高

度关注。研究表明，很多中药中含有的黄酮类化合物具

有显著的抗病毒作用[14]。在抗流感病毒和抗肝炎病毒

等方面黄酮类化合物均有良好的表现。其作用机制主

要体现在3个方面：一是抑制病毒在细胞的吸附、穿入过

程；二是阻断病毒的信号传递；三是刺激人体免疫系统

产生白细胞介素、肿瘤坏死因子等物质来增强人体的免

疫功能[15]。王微[16]对不同产地的黄芩药材进行提取后，

观察了提取物对流感病毒FM1感染小鼠肺指数的影响，

发现各产地黄芩药材均显示出了不同程度的抗病毒作

用。利用HPLC法对黄芩药材建立指纹图谱，指认出了

6种黄酮类成分。通过灰色关联度法对实验结果进行分

析，发现其中黄芩苷、黄芩素等物质的关联度最高，即抗

流感病毒作用最强。该研究结果为进一步开发和利用

黄芩药材提供了实验依据。刘佳[17]利用UV-VIS法对金

银花和山银花中活性物质的含量进行测定，发现其中含

有大量的总皂苷、总有机酸、总黄酮和总环烯醚萜，其中

总黄酮的含量最高。通过HPLC法对金银花和山银花建

立指纹图谱。在药效实验中，通过计算其治疗指数（TI）

值发现，金银花和山银花均显示出了一定的抗H1N1流

感病毒的作用。利用偏最小二乘法对数据进行处理分

析，发现其中木犀草苷、金丝桃苷和其他5个有效成分峰

与抗病毒作用呈正相关，表明金银花和山银花的抗病毒

作用是这些成分共同作用的结果。秦子茹[18]通过HPLC

法对不同来源和不同提取方法的一枝蒿药材提取物建

立指纹图谱，通过相似度评价方法得到了稳定性好、特

征性强的 9个共有峰。在细胞实验中，筛选出了具有抗

流感病毒和抗乙肝病毒的提取物，并采用灰色关联度法

对实验结果进行分析，显示出了不同的共有峰在抗流感

病毒和抗乙肝病毒方面的贡献值大小，表明一枝蒿药材

的抗病毒作用是其多种有效成分共同作用的结果。最

后，采用HPLC-MS技术对其抗病毒活性成分进行分析，

发现其中紫花牡荆素这一黄酮类成分对抗病毒作用的

贡献最高。该研究结果为深入研究一枝蒿药材的谱效

关系奠定了实验基础。

1.3 护肝作用的谱效关系

黄酮类化合物可降低肝损伤小鼠的各项血清指数，

改善肝脏组织的病理损伤，显著提高肝脏中超氧化物歧

化酶（SOD）、谷胱甘肽过氧化物酶（GSH-Px）的活性，提

升肝脏组织的抗氧化能力，降低丙二醛（MDA）的含量，

保护肝脏不受氨基半乳糖（GalN）的损伤，显示出了强大

的护肝作用[19]。陈心悦等[20]用乙醇提取不同地区的红芪

药材，对肝纤维化小鼠进行实验，通过测定小鼠血清的

丙氨酸转氨酶（ALT）、总蛋白（TP）、白蛋白/球蛋白比值

（A/G）等数值和计算小鼠肝重指数，发现红芪药材乙醇

提取物具有显著的抗肝纤维化作用。其利用HPLC-二

极管阵列检测器（DAD）法对红芪药材乙醇提取物建立

指纹图谱，得到了9个共有色谱峰，与对照品相比较，判

断了其中 3个色谱峰为腺苷、毛蕊异黄酮和芒柄花苷。

最后通过灰色关联度法进行谱效分析，结果显示多个色

谱峰代表的化合物均与抗肝纤维化作用有关联，其中毛

蕊异黄酮的关联度最高，即对抗肝纤维化作用贡献最明

显。该研究结果为进一步研究红芪药材的药效物质基

础提供了可靠数据。

1.4 利尿作用的谱效关系

黄酮类化合物具有保钾利尿的作用[21]，通过利尿途

径可以发挥消除身体水肿、降低血压、去除湿热、减轻心
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脏负荷和促进细胞新陈代谢等作用，应用范围十分广

阔。刘小花等[22]利用不同极性溶剂提取黄芪药材中的

有效成分，对小鼠进行药效学实验，其中乙酸乙酯组的

小鼠排尿量最多，即乙酸乙酯提取部位的利尿作用最明

显。通过HPLC法对黄芪药材乙酸乙酯提取部位建立指

纹图谱，从中得到了 8个共有色谱峰。利用灰色关联度

法进行分析，发现各色谱峰均与利尿作用相关，说明黄

芪药材的利尿作用是其乙酸乙酯提取部位的多种有效

成分协同作用的结果；其中7号峰的贡献值最大，为芒柄

花素，属于异黄酮类化合物。

1.5 其他作用的谱效关系

现代实验研究表明，黄酮类化合物可明显降低实验

小鼠的咳嗽次数，延长小鼠的哮喘潜伏期，发挥显著的

止咳作用[23]。马玲[24]采用AB-8大孔吸附树脂对不同地

区的甘草药材进行分离富集，得到了甘草黄酮类成分浸

膏，通过HPLC法和薄层色谱法确定了富集物为甘草总

黄酮成分。在氨水引咳实验中，甘草黄酮类成分显著的

延长了小鼠咳嗽潜伏期，并减少了小鼠在 2 min内的咳

嗽次数，说明该类成分具有明显的止咳作用。利用

HPLC法对甘草黄酮类成分创建指纹图谱，用相似度法

比较得到了 11个共有色谱峰。利用灰色关联度法处理

数据，发现多个色谱峰与止咳作用的关联度均＞0.8，表明

多个黄酮类成分是甘草药材止咳作用的重要物质基础。

黄芪药材具有补气固表、抗疲劳等功效。邓书鸿

等 [25]将黄芪药材进行提取分离得到3个提取物。在动物

实验中通过记录小鼠自沉入水中到浮出水面的时间为

指标衡量小鼠的抗疲劳能力，结果给药组小鼠时间比空

白组小鼠时间更长，表明上述提取物具有抗疲劳作用。

通过HPLC法对 3种提取物建立指纹图谱，得到相关性

色谱峰。利用正交信号校正-偏最小二乘回归分析实验

结果，提取物二和提取物三均与抗疲劳作用呈正相关，

进一步研究推测出其抗疲劳作用可能是由于其中黄酮

类化合物减少体内氧自由基的结果。

程青云[26]对不同地区布渣叶药材的总黄酮成分进

行提取，用UV-VIS法测定其含量均在 80％以上。在药

效实验中，通过测定小鼠血清总胆固醇（TC）、三酰甘油

（TG）的含量表明不同地区布渣叶药材的总黄酮提取物

均有不同程度的调血脂作用。利用HPLC法对总黄酮提

取物创建指纹图谱，得到了17个共有色谱峰。通过灰色

关联度法处理实验数据，结果显示17个色谱峰均与调血

脂作用有关联，说明该作用是其中总黄酮成分共同作用

的结果。

陈叶青[27]提取了槐花药材中的总黄酮成分，并通过

体外促凝血和腺苷二磷酸（ADP）等试验说明槐花药材

总黄酮提取物具有一定的止血作用。利用 HPLC-MS/

MS法创建其指纹图谱，并利用柱层析色谱法分离得到

了新的黄酮类物质。进而分析槐花总黄酮不同加热时

间产物（FFS-N），探讨其总黄酮有效成分与止血作用的

相关性。结果发现，新的黄酮类成分是槐花药材中止血

作用主要成分之一。

孟庆刚等[28]对不同地区的黄芩药材提取物进行药

效实验，通过监测小鼠的体温变化值确定了提取物具有

一定的解热作用。利用HPLC法建立黄芩提取物的指纹

图谱，并与标准品相比较。采用灰色关联度法进行分

析，表明其中黄芩苷、黄芩素两个黄酮类化合物与解热

作用的关联系数最大。

刘小花等[29]用不同溶剂提取黄芪药材，在动物实验

中通过计算溃疡抑制率显示了不同提取物均具有不同

程度的抗胃溃疡作用。利用HPLC法对不同提取物创建

指纹图谱，并与对照品相比较。采用灰色关联度法分析

图谱与数据，结果显示各个色谱峰均与抗胃溃疡作用有

关联，说明是提取物中的多种有效成分共同作用产生的

抗胃溃疡作用，其中峰12位毛蕊异黄酮、峰14位芒柄花

素都是黄酮类化合物。

2 中药复方中黄酮类化合物的谱效关系
黄酮类化合物除了在单味中药中发挥药效作用外，

还常在中药复方中与其他化学成分协同发挥功效，具有

很高的研究和开发的价值。胡芳等[30]对不同批次的补

中益气丸进行小鼠实验，通过对血虚小鼠红细胞、白细

胞和血小板等指标进行测定，表明补中益气丸对小鼠的

血虚状况具有良好的改善作用。通过HPLC-DAD法对

补中益气丸建立指纹图谱，确定了21个共有色谱峰，与

对照品相比较确定了其中5个有效成分。利用灰色关联

度法进行分析，结果显示各色谱峰均与补气功效相关

联，该功效是橙皮苷、毛蕊异黄酮、芒柄花素等黄酮类化

合物与一些苯酞类化合物相互作用后的结果。

李睿[31]利用超高效液相色谱串联四级杆-飞行时间

质谱法（UPLC-Q-TOF/MS）对麻黄汤的水溶性部位创建

指纹图谱，鉴定其中生物碱成分占23.08％，黄酮类成分

占10.27％，有机酸类成分占20.52％。在药效实验中，通

过计算大鼠汗液的增加量和豚鼠的解痉百分率，显示出

麻黄汤具有良好的发汗功效。采用偏最小二乘法建立

麻黄汤的谱效关系模型，结果表明麻黄汤中的生物碱成

分和有机酸成分与发汗功效呈正相关，而其中的黄酮类

成分与发汗功效呈负相关，表明其中的黄酮类成分主要

起到辅佐的作用，是为了控制其发汗药效防止太过猛

烈。该结果为研究复方制剂的药效物质基础提供了新

的途径。

耿媛媛[32]对二神丸进行不同溶剂部位的提取，通过

小鼠腹泻实验和胃排空实验，表明二神丸具有一定的温

脾止泻功效。利用HPLC法对二神丸不同极性部位的提

取物建立指纹图谱，找出了不同极性提取物的共有色谱

峰。用灰色关联度法对实验结果进行整合分析，发现其

中有14个色谱峰均与温脾止泻功效存在关联，推测该功

效可能是多种成分协同作用的结果。采用HPLC-MS法

进一步分析有效成分，推断出二神丸有效成分中含有补

骨脂异黄酮、异补骨脂查尔酮等黄酮类化合物，肉豆蔻

异木脂素等木脂素类化合物以及补骨脂素等香豆素类

··3884



中  
国  
药  
房  
网 

www
.chi
na-
phar
mac
y.co
m 

中国药房 2017年第28卷第27期 China Pharmacy 2017 Vol. 28 No. 27

化合物。

3 结语
黄酮类化合物具有广泛的生物活性，除了前文论述

的药效作用外，还具有抗肿瘤 [33]、抗心血管疾病 [34]、抗
菌 [35]和抗炎镇痛[36]等作用，但是对其谱效关系的研究却
很少。对药物谱效关系的深入研究可更好地分析药物
中的成分，而这迫切要求我们进一步发展现代分析技术
和谱效关系学。本文从药效作用的角度总结概括了黄
酮类化合物的谱效关系研究进展，可为提高黄酮类化合
物的质量评价标准，阐明成分与药效之间的联系，建立
系统、全面的黄酮类化合物谱效关系模型提供科学依
据，从而有助于使黄酮类化合物得到更好的研究和开发
利用。虽然本研究对于相关应用领域有所拓展，但后
续研究中对于所涉及深度和广度还有待进一步加强。
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