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基于 SVR 模型的MIV 法的复方苦参抗菌成分的辨识研究

蒋建兰 1, 2，庞汐伦 1, 2，冯 佳 1, 2，赵腾飞 2 

(1. 天津大学系统生物工程教育部重点实验室，天津 300350；2. 天津大学化工学院，天津 300350) 

摘 要：由苦参、蛇床子、黄柏和白鲜皮四味中药材组成的复方苦参外用洗剂，因其抗菌效果而广泛应用于临

床．然而，目前尚不明确复方苦参洗剂中哪些成分对于抗菌是显著有效的．本文以复方苦参洗剂为研究对象，应用

化学计量法建立复方苦参中化学成分与其对金黄色葡萄球菌抑制活性之间的组效关系模型，并通过支持向量回归

(SVR)的平均影响值(MIV)法识别出复方苦参中作用显著的抑菌成分．采用 HPLC-UV 法建立复方苦参醇提物的指

纹图谱的检测方法，用该检测方法检测了 43 批次不同配方或不同提取工艺得到的复方苦参醇提物，并采用内标法

对 43 批次样品中 35 个共有峰进行了定量分析，采用 UPLC-MS/MS 对共有峰进行了定性分析．采用分光光度法测

定了该 43 批次样品对金黄色葡萄球菌的抑制率，然后利用 PSO-SVR 模型建立各成分与抗菌效果的组效关系模

型．在该 PSO-SVR 模型的基础上，采用平均影响值法识别出复方苦参洗剂中抑菌效果显著的成分．结果表明，显

著抑菌活性成分为异苦参酮、非洲防己碱、小檗碱、异茴芹内酯、苦参新醇 O、黄柏碱、木兰花碱、苦参酮和蛇床

子素，这些成分的抑菌作用均有文献报道．本文抑菌活性成分的识别结果可为今后抑菌药物的研发提供参考． 
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Abstract：The compound Sophora flavescens lotion for external use，which is composed of extracts from Sophora 

flavescens，Fructus cnidii，Phellodendron amurense，and Cortex platycladi，has been widely used in clinics be-

cause of its antibacterial properties. However，it is unclear which components have the most significant antibacterial

activity. In this study，the composition-activity relationship between the chemical constituents of compound Sophora 

flavescens and its antimicrobial activity against Staphylococcus aureus was established using chemometrics，and sig-

nificant antibacterial components were identified by mean impact value(MIV)method based on support vector regres-

sion(SVR). The fingerprint of the compound Sophora flavescens extract was established by HPLC-UV. A total of 43 

batches of compound Sophora flavescens alcohol extracts obtained from different formulations or extraction processes 

were detected. A total of 35 common peaks in 43 batches of the samples were quantitatively analyzed by the internal 

standard method and qualitatively analyzed by UPLC-MS/MS. Additionally，the antibacterial rates of samples against 

S. aureus were determined by ultraviolet-visible spectrophotometry. The PSO-SVR model was used to establish the 

relationship between the components and antibacterial activities. Based on this model，the MIV method was used to 
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identify the components with significant antibacterial effects. The result showed that the components with significant 

antibacterial activities were isokurarinone， columbamine， berberine， isopimpinellin， kushenol O， phello-

dendrine，magnoflorine，kurarinone，and osthole. The bacteriostatic effects of these components have been reported

in previous studies. The results of this study can provide a baseline for future development of antibacterial drugs. 

Keywords：compound Sophora flavescens；antibacterial activity；composition-activity relationship；chemomet-

rics；identification of active components 

 

随着抗生素的滥用，人们越来越重视中药在抗菌

领域的应用．复方苦参是一种抑菌抗炎的外用洗剂，

它由苦参、黄柏、蛇床子和白鲜皮 4 种中药组成．苦

参(Sophora flavescens)是豆科槐属植物苦参的干燥

根，是中国和其他亚洲国家的传统植物药，广泛用于

治疗痢疾、肝炎、哮喘和炎症性疾病[1-3]．近期研究表

明，苦参具有良好的药理活性，尤其是抗菌作用[4]. 

黄柏(Phellodendron amurense)是芸香科植物黄树皮

或黄檗的干燥树皮，是著名的东方民间抗菌药 [5-6]. 

蛇床子(Fructus cnidii)是蛇床子的干果，是一种重要

的药材，药理学研究表明蛇床子提取物具有抗菌活 

性[7-8]．白鲜皮(Cortex platycladi)是芸香科常见的中

药[9]，其抗菌作用已被药理学实验证实[10]． 

中药复方含有丰富的成分，具有整体和系统的作

用 [11]，有必要研究多组分与其活性之间的组效关

系．化学计量学使中药的研究超越了对单一成分的

关注，它可以构建多组分和生物活性的数学模型[12]. 

组分和活性之间的关系是复杂的，因此常见的线性模

型不能很好地反映真实的关系，非线性模型更能准确

反映真实关系[13]．支持向量回归(support vector re-

gression，SVR)等非线性回归算法可以提供比线性

模型更准确的预测[14]．SVR 是支持向量机(support 

vector machine，SVM)在回归问题上的扩展，是一种

常用的建模方法．基于结构风险最小化原理，支持向

量机具有良好的泛化性能、全局最优性和较好的时间

复杂度等优点．即使对于小样本，SVM 也能得到最

优的预测结果[15]．通过在支持向量机中引入一些参

数，可以进行回归拟合，即支持向量回归．SVR 在系

统建模中得到了广泛的应用[16]．其参数(惩罚系数

C、不敏感系数 ε 和核函数的宽度参数 γ)对模型的精

度和预测结果有显著影响，因此有必要对这些参数进

行优化． 

粒子群优化(particle swarm optimization，PSO)

是一种全局搜索优化算法，其灵感来自于鱼群或鸟群

的社会行为[17]．PSO 的基本思想是通过群体中个体

之间的合作和信息共享来寻找最优解．它具有快速

收敛和全局优化的特点[18]．它可以优化支持向量回

归的参数，构建 PSO-SVR 训练网络．平均影响值

(mean impact value，MIV)是 Dombi 等[19]提出的一种

评价自变量对因变量影响的方法，它被认为是评价变

量相关性的最佳指标之一．MIV 结合 PSO-SVR 模型

可以有效地度量变量的权重，并成功地识别出显著 

成分． 

本研究选取 43批样品中的 35 个峰作为共有峰，

建立复方苦参的指纹图谱，并利用 PSO-SVR 模型和

MIV 法分析了复方苦参中 35 个共有组分与抑菌作

用的相关性，并识别出具有显著抑菌作用的主要活性

成分．该模型与指纹图谱相结合，为进一步研究中药

活性成分提供了参考． 

1 实验材料与方法 

1.1 实验材料和仪器 

药材苦参、黄柏、蛇床子、白鲜皮，购自河北安国

药源商贸有限公司，生产日期为 2017 年 8 月，经天

津药物研究院张铁军研究员鉴定为正品药材；内标物

(IS)大豆苷元(≥98% )，购自上海源叶生物科技有限

公司；乙腈(色谱级)和甲醇(色谱级)，购自天津市康

科德科技有限公司；冰醋酸(分析纯)，购自天津市科

密欧化学试剂有限公司；乙醇(分析纯)，购自天津市

元立化工有限公司；二甲基亚砜(分析纯)，购自天津

凯玛特化工科技有限公司；TSB 培养基，购自北京奥

博星生物技术有限公司；营养肉汤培养基，购自杭州

微生 物试剂 有限公司；金黄色葡萄球菌 (ATCC 

6538)，购自上海复祥生物科技有限公司． 

Waters e2695 高效液相色谱仪，配 2489 紫外检

测器、Waters Symmetry C18(250mm×4.6 mm，5 µm)

色谱柱、Empower 3.0软件，美国沃特世公司；Agilent 

1290/6420 高效液相色谱三重四级杆质谱液质联用

仪，Data Analysis 4.0软件，美国 Agilent/Bruker公司. 

1.2 色谱条件和质谱条件 

流动相组成为 0.1% (体积分数)冰醋酸水溶液

(A)-乙腈(B)，柱温 30℃．优化梯度洗脱顺序为：0～

50min，5%～18%  B；50～80min，18%～20%  B；

80～100min，20%～27%  B；100～150min，27%～

100%  B．流速为 0.6 mL/min，检测波长为 254 nm，进
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样量为 10 µL． 

质谱使用电喷雾离子源(ESI)，正离子模式，一

级二级质谱同时扫描，扫描范围 100m/z～1 000m/z，

毛细管电压为 3.5 kV；终板偏移电压为-0.5 kV；加热

器温度为 180℃；干燥气流速率为 6.0 L/min；雾化器

压力为 0.12MPa． 

1.3 提取物的制备 

如表 1 所示，均匀设计不同比例药材，准确称量

后，用 70%乙醇 200mL 浸泡 30min，90℃回流提取

2 h 后过滤，将滤液在室温下以 9 500 r/min 离心

5min，将上清液在减压下蒸发浓缩，直至 0.5 min 内

损失小于 0.01 g，制备得 1～23号样品． 

表 1 1～23号样品中 4种药材的剂量比 

Tab.1  Dosage ratios of four medicinal materials in sam-

ples No. 1—23 

 

样品编号 苦参 黄柏 蛇床子 白鲜皮 

1 3.2 12.60 2.4 1.7 

2 7.1 7.4 5.1 0.4 

3 7.1 5.9 1.2 5.8 

4 1.1 4.7 7.7 6.5 

5 12.10 3.6 2.2 2.1 

6 3.0 2.7 10.60 3.7 

7 0.8 1.8 3.5 13.90 

8 3.2 1.1 14.70 1.0 

9 5.1 0.3 5.1 9.5 

10 13.80 2.4 1.0 2.8 

11 9.4 6.5 3.5 0.6 

12 8.2 3.0 0.8 8.0 

13 6.3 5.9 5.3 2.5 

14 5.5 2.0 12.10 0.4 

15 4.8 10.70 0.9 3.6 

16 4.1 4.7 5.6 5.6 

17 3.5 0.7 12.50 3.3 

18 3.0 8.2 0.3 8.5 

19 2.4 3.1 4.7 9.8 

20 1.9 15.00 1.9 1.2 

21 1.5 6.2 11.20 1.1 

22 0.6 10.60 3.9 4.9 

23 0.2 4.3 11.40 4.1 

 

分别准确称取苦参 4.9 g、黄柏 8.86 g、蛇床子

5.7 g、白鲜皮 0.54 g，响应面设计不同提取方法，如表

2 所示，其他操作与均匀设计不同比例药材样品制备

方法相同，制得 24～43号样品． 

内标溶液的制备：将大豆苷元(50.0 mg)作为内

标物准确称重，并在 25mL 容量瓶中溶解于甲醇

中．内标液 4℃保存备用． 

取准确称量的提取物(100.0 mg)和 100 µL 内标

溶液，用 70%甲醇稀释于 5mL容量瓶中．用 0.22 µm

膜过滤，4℃保存备用． 

表 2 24～43号样品的提取条件 

Tab.2 Extraction conditions of samples No. 24—43 

样品编号 乙醇体积分数/%  回流时间/h 提取温度/℃

24 65.00 3.00 95.00 

25 65.00 1.00 95.00 

26 72.50 2.00 90.00 

27 72.50 2.00 90.00 

28 65.00 3.00 85.00 

29 80.00 3.00 95.00 

30 72.50 2.00 98.41 

31 80.00 1.00 95.00 

32 72.50 2.00 90.00 

33 72.50 3.68 90.00 

34 72.50 2.00 90.00 

35 72.50 2.00 81.59 

36 59.89 2.00 90.00 

37 72.50 2.00 90.00 

38 72.50 2.00 90.00 

39 80.00 1.00 85.00 

40 80.00 3.00 85.00 

41 85.11 2.00 90.00 

42 65.00 1.00 85.00 

43 72.50 0.32 90.00 

 

1.4 抑菌活性测定 

在 TSB 培养基上接种金黄色葡萄球菌并活

化．将选择的单个菌落接种于营养液中，37℃培养过

夜．金黄色葡萄球菌用营养液培养基稀释至 1×

10
6
CFU/mL． 

采用紫外可见分光光度法测定细菌计数[20]．称

取第 1.3 节中制备的复方苦参提取物，用 DMSO 对

其进行溶解，制成质量浓度为 1.2 g/mL 的药液．实验

组：取 0.5 mL 药液，用营养肉汤培养基将其稀释至药

液质量浓度为 0.006 g/mL．在试管中加入 10mL稀释

液，再加入 10 µL 金黄色葡萄球菌液，混合均匀．空

白对照组：在试管中加入 10mL 营养肉汤培养基，再

加入 10 µL 金黄色葡萄球菌液，混合均匀．阴性对照

组：取 0.5 mL DMSO 用营养肉汤稀释至 DMSO 含量

为 0.005 mL/mL．在试管中加入 10mL 稀释液和

10 µL 金黄色葡萄球菌液，混合均匀．所有的实验都

是平行重复进行的．实验组、空白对照组和阴性对照

组在 37℃下同时振荡培养 9 h，在 650 nm 处检测吸

光度(OD)．抑制率(η)按式(1)计算． 

   neg exp

bla

OD OD
100%

OD
η = ×

-

 (1)

式中
neg

OD 、
exp

OD 和
bla

OD 分别为阴性对照组、室验

组和空白对照组的吸光度． 

1.5 PSO-SVR 模型构建与 MIV构建 

1.5.1 数据处理优化 

在数据收集过程中出现的一些随机误差和系统
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误差可能会降低数据的准确性．此外，对于同一批次

所有组分和不同批次相同组分，峰值面积会发生急剧

变化，这可能会显著增加训练时间，甚至导致 SVR

模型无法收敛．因此，在建模前使用式(2)对实验数

据进行平滑处理，并根据式(3)进行归一化，以减少

负面影响． 

   
smo,

1

2 1

+

= −

=
+ ∑

i m

i j

j i m

x x

m

 (2)

 

式中：
smo,i
x 表示平滑处理后数据值；m 表示原始数据

i
x 两侧变量的个数． 

   min

max min

i

i

x x

x

x x

−′ =
−

 (3)

 

式中：
i
x ′ 为归一化数据值；

max
x 和

min
x 分别为每组自

变量中的最大值和最小值． 

1.5.2 PSO-SVR 建模与 MIV 算法 

SVR 的性能取决于适当的参数．SVR 模型中有

3 个重要参数：惩罚系数 C、不敏感系数 ε 和核函数

的宽度参数γ．惩罚系数 C 是预先给定的常数，用来

控制拟合精度的惩罚程度，实现拟合精度与算法复杂

度之间的权衡．不敏感系数ε 的大小会改变模型的精

度，拟合程度和泛化能力．对于核函数，选择径向基

函数(RBF)．它径向对称，易于分析．如式(4)所示，

本研究在建模过程中选择 ν-SVR，可以自动调节 ε． 

   ( )2

( , ) exp γ= − −
i i

K x x x x  (4)
 

式中 0γ > ． 

为了获得预测能力较好的支持向量回归模型，采

用粒子群优化(PSO)法对 C 和 ν 进行优化．PSO 法

的基本原理是初始化一组随机粒子，通过各个粒子的

移动，计算出每个粒子的适应度值和经历过的位置，

不断迭代、比较，最终得到全局最优解，即得到了

SVR 的最优参数．在本研究中，迭代次数为 100 次，

粒子总数为 20 个．在参数优化过程中，采用行列式

系数(R)和均方根误差(ERMS)对 PSO-SVR 模型的精

度进行评价，其计算式分别为 

   1

2 2

1 1

( )( )

( ) ( )

n

i i

i

n n

i i

i i

x x y y

R

x x y y

=

= =

− −
=

− −

∑

∑ ∑

 (5)

 

   2

RMS

1

1
( )

=

′= −∑
n

i i

i

E y y
n

 (6)

 

式中：
i
y 为实验值；

i
y ′ 为预测值． 

MIV 结合 PSO-SVR 模型的算法过程如下：训练

样本中的每个自变量在其原始值的基础上减少或增

加 10% ，从而产生两个新的变量．通过将新变量引入

模型，得到了两个仿真结果．两个结果的差值为影响

值，各变量差值的 平 均值为 平 均 影 响值 (MIV). 

MIV 的绝对值表示相关程度；绝对值越大，相关性越

强[21-22]．采用 Matlab R2013b 进行建模． 

2 结果与讨论 

2.1 HPLC指纹图谱分析 

为了达到理想的分离效果并获得尽可能多的信

息，优化了色谱条件，包括色谱柱、流动相、洗脱程

序、检测波长、柱温和流速．在优化的色谱条件下，建

立复方苦参的 HPLC 指纹图谱，如图 1 所示．通过对

各批次提取物色谱图的比较，共标定出 35 个共有峰. 

 

（a）原图 

 

（b）图(a)的局部放大 

图 1 复方苦参提取物 HPLC-UV指纹图谱  

Fig.1 HPLC-UV fingerprint of compound Sophora fla-

vescens extract 

考察了该方法的精密度、稳定性和重现性，以共

有峰的相对保留时间(relative retention time，RRT)和

相对峰面积(relative peak area，RPA)为评价指标，以

确保优化后的液相色谱分析方法的准确性和可靠

性．每两次分析的间隔为 4 h，包括色谱柱平衡时间，

采用相同的实验方法测定精密度和稳定性．同份样

品溶液连续进样 6 次，分别为 0 h、4 h、8 h、12 h、

16 h、20 h．通过注射同一提取物平行制备 6 份样品

溶液进行重现性实验．从表 3 可以看出，相对保留时
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间的相对标准偏差均在 1% 以内，相对峰面积的相对

标准偏差均在 5% 以内，说明了该分析方法的有效性. 

表 3 复方苦参提取物指纹图谱方法学考察结果 

Tab.3  Validation results of the fingerprint method of 

compound Sophora flavescens extract 
 

RSD/% 
评价指标 

RRT RPA 

精密度和稳定性 0.090～0.370 1.078～3.888

重现性 0.112～0.495 1.296～4.882
 

采用内标法对 35 个共有峰进行相对定量分析， 

计算各共有峰的相对峰面积(RPA)，结果表明，同一

组分在不同批次样品中的含量差异很大．以 15 号共

有峰为例，RPA 最大值为 16.300，最小值为 0.226．这

些明显的差异可以为后面的组效关系建模提供可靠

的数据基础． 

采用 UPLC-ESI-Q-TOF-MS/MS，通过与已发表

文献中的分子离子和特征片段离子的比较，识别出

35 个共有峰．保留时间、m/z、特征碎片离子、加合离

子、分子式、化合物鉴别、来源等分析结果如表4所示. 

表 4 复方苦参提取物指纹图谱 35个共有峰的质谱分析结果 

Tab.4 Results of mass spectrophotometry analysis of 35 common peaks in the fingerprint of compound Sophora flavescens 

extract 

峰号 
保留时 

间/min 

准分子离 

子峰 m/z 
特征碎片离子 加合离子 分子式 化合物鉴别 来源 

参考

文献

1 17.8 342.171 9 192.103 1，174.075 1 [M]
＋

 C20H24NO4

 黄柏碱 phellodendrine 黄柏 [23]

2 21.4 342.145 4 192.101 1，177.079 7 [M＋H]
＋

 C20H23NO4 四氢药根碱 tetrahydrojatrorrhizine 黄柏 [24]

3 24.7 342.170 1 265.086 6，237.089 1 [M]
＋

 C20H24NO4 木兰碱 magnoflorine 黄柏 [24]

4 27.4 161.061 0 —   —   

5 29.4 314.175 1 269.121 3，137.058 4 [M＋H]
＋

 C19H23NO3 evoeuropine 黄柏 [25]

6 33.8 177.054 2 —   —   

7 34.5 356.184 2 265.084 6，208.089 9 [M＋H]
＋

 C21H25NO4 四氢巴马汀 tetrahydropalmatine 黄柏 [24]

8 42.9 352.115 3 
336.083 3，322.070 4， 

308.090 3，294.080 6 
[M]

＋

 C21H22NO4 巴马汀 palmatine 黄柏 [23]

9 46.7 177.055 2 —   —   

10 49.5 227.073 0 131.049 2 [M＋H]
＋

 C12H16N2O N-甲基金雀花碱 N-methylcytisine 苦参 [25]

11 50.9 338.139 7 308.092 4，294.106 6 [M]
＋

 C20H20NO4 非洲防己碱 columbamine 黄柏 [24]

12 52.1 338.138 8 
322.106 4，308.092 3， 

294.110 5 
[M]

＋

 C20H20NO4 药根碱 jatrorrhizine 黄柏 [24]

13 54.6 354.168 7 190.087 7 [M＋H]
＋

 C21H22O5 异黄腐醇 isoxanthohumol 苦参 [26]

14 57.9 336.125 0 278.080 2，191.072 1 [M＋H]
＋

 C20H18NO4 表小檗碱 epiberberine 黄柏 [23]

15 59.7 336.124 2 320.092 0，306.071 1  [M]
＋

 C20H18NO4 小檗碱 berberine 黄柏 [23]

16 65.3 340.260 7 278.081 6，209.164 5 [M＋H]
＋

 C20H21NO4 四氢小檗碱 tetrahydroberberine 黄柏 [24]

17 72.7 609.181 4 301.070 3 [M＋H]
＋

 C27H30O16 芦丁 rutin 蛇床子，白鲜皮 [27]

18 75.2 396.803 3 322.248 7   —   

19 78.6 563.176 0 269.081 3 [M＋H]
＋

 C27H30O13 苦参新醇 O kushenol O 苦参 [28]

20 87.8 277.106 0 151.042 5 [M＋CH3]
＋

C15H22N2O2 黄叶槐碱 mamanine 苦参 [25]

21 100.6 275.089 6 245.040 7 [M＋CH3]
＋

C15H24O3 野靛叶素 baptifoline 苦参 [25]

22 111.1 243.101 0 185.057 5 [M＋H]
＋

 C12H18O5 白鲜酯 A dasycarpusenester A 白鲜皮 [25]

23 112.4 217.049 7 202.027 0，174.031 5  [M＋H]
＋

 C12H8O4 佛手柑内酯 bergapten 蛇床子 [29]

24 117.5 247.060 4 
189.017 8，217.213 1， 

161.023 2 
[M＋H]

＋

 C13H10O5 异茴芹内酯 isopimpinellin 蛇床子 [30]

25 121.5 455.206 4 179.033 5 [M＋H]
＋

 C26H30O7 苦参醇 I kurarinol I 苦参 [31]

26 123.1 303.155 5 151.036 6，179.031 1 [M＋H]
＋

 C15H10O7 槲皮素 quercetin 苦参，白鲜皮 [27]

27 125.3 439.210 4 197.045 8，179.035 0 [M＋H]
＋

 C26H30O6 苦参酮 kurarinone 苦参 [26]

28 127.3 439.177 0 327.051 7，315.049 0 [M＋H]
＋

 C26H30O6 异苦参酮 isokurarinone 苦参 [26]

29 128.7 425.199 3 183.029 5，165.081 7 [M＋H]
＋

 C25H28O6 降苦参酮 norkurarinone 蛇床子 [32]

30 129.6 271.097 0 
203.032 6，175.039 7， 

147.044 7 
[M＋H]

＋

 C16H14O4 欧前胡素 imperatorin 蛇床子 [29]

31 132.0 489.224 3 
245.116 4，189.054 1， 

131.049 4 
[M＋H]

＋

 C15H16O3 蛇床子素 osthole 蛇床子 [33]

32 133.4 439.206 5 165.017 4，315.067 6 [M＋H]
＋

 C26H30O6 异苦参啶 isokuraridin 苦参 [26]

33 135.4 439.211 8 
315.086 2，303.159 4， 

179.034 9 
[M＋H]

＋

 C26H30O6 苦参啶 kuraridin 苦参 [26]

34 138.8 277.213 1 245.116 8，149.023 9 [M＋CH3]
＋

C15H22N2O2 leontalbinine N-oxide 苦参 [25]

35 142.2 217.143 0 174.037 5 [M＋H]
＋

 C12H8O4 花椒毒素 xanthotoxin 蛇床子 [34]
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2.2 抗菌活性分析 

对 43 批提取物的抑菌率进行测试，结果见表

5．优化比例后的样品具有良好的抑菌活性．各批次

样品的抑菌效果差异显著，抑菌效果范围为 0.10%～

89.80% ．说明不同批次提取物对金黄色葡萄球菌的

抑制率存在明显差异．因此，实验数据结果可应用于

组效关系建模． 

2.3 PSO-SVR参数优化结果 

  选取 43 批样品中 35 个共有峰的相对峰面积作

为自变量，43 批样品的抑菌率作为因变量，构建

PSO-SVR 模型．在建模过程中，得到了参数为 C 和 γ

的优化 SVR 模型，其中最优 C＝2.903，最优 γ＝

0.1．PSO-SVR 模型的回归预测曲线如图 2 所示，可

以看出预测抑菌率与实际抑菌率吻合较好． 

表 5 43批复方苦参提取物的抑菌率 

Tab.5 Antibacterial rates of 43 batches of compound Sophora flavescens extracts 

样品编号 抑菌率/%  样品编号 抑菌率/%  样品编号 抑菌率/%  

1 67.30±0.21 16 57.40±0.51 31 67.30±0.81 

2 77.10±0.84 17 0.10±0.01 32 87.10±0.21 

3 33.40±0.97 18 24，30±0.25 33 64.50±0.45 

4 61.70±0.23 19 47.60±0.65 34 62.00±0.73 

5 70.20±0.11 20 62.80±0.47 35 83.40±0.76 

6 26.10±1.02 21 82.20±0.35 36 78.30±0.22 

7 19.90±0.73 22 81.50±0.56 37 74.20±0.57 

8 2.20±0.03 23 67.30±0.64 38 89.80±0.34 

9 1.30±0.24 24 81.10±0.36 39 59.20±0.22 

10 81.40±0.31 25 80.30±0.64 40 85.10±0.91 

11 66.70±0.25 26 82.10±0.44 41 73.90±0.46 

12 15.70±0.44 27 80.00±1.11 42 82.40±0.89 

13 86.20±0.15 28 79.80±0.78 43 72.10±0.47 

14 3.10±0.26 29 70.40±0.97   

15 65.30±0.42 30 80.90±0.34   

 

 

（a）训练组 

 

（b）测试组 

图 2 PSO-SVR模型的回归预测曲线  

Fig.2 Regression prediction curves of the PSO-SVR model 

在优化过程中，采用 R 值和均方根误差对模型

进行评价．该模型训练组和测试组的相关系数 R 分

别为 0.994 5、0.979 7，均方根误差分别为 0.032 2、

0.030 8. 结果表明，该模型具有较高的精度．因此，本

实验可采用 PSO-SVR 模型构建复方苦参的抑菌率与

各成分之间的关系． 

2.4 抑菌成分的识别 

根据绝对 MIV 值对 35 个共有峰进行排序，如表

6 所示．MIV 绝对值越高，该成分对抗菌活性的贡献

越大．最终，前 9 个抗菌活性成分(峰 28、11、15、24、

19、1、3、27、31)被认为是潜在的具有明显活性抗菌

成分．排在前 9 位的化合物分别是异苦参酮、非洲防

己碱、小檗碱、异茴芹内酯、苦参新醇 O、黄柏碱、木

兰花碱、苦参酮和蛇床子素，这 9 种化合物已被文献

报道具有抗菌活性． 

  异苦参酮、苦参酮和苦参新醇 O 均是从苦参中

分离得到的黄酮类化合物．异苦参酮和苦参酮对革

兰氏阳性菌和革兰氏阴性菌均有比较强的抑制作 

用[35]. 异茴芹内酯属于香豆素类，既往研究证实其对

耐甲氧西林金黄色葡萄球菌具有抑制作用[36]．非洲

防己碱、小檗碱、黄柏碱和木兰花碱是黄柏皮中的生

物碱．小檗碱是黄连中志贺氏痢疾杆菌的主要抑菌

成分，非洲防己碱对痢疾杆菌也有一定的抑制作  

用[37-38]．此外，有报道称木兰花碱不仅能抑制白色念

珠菌毒力所需的α-葡萄糖苷酶活性，还能减少白色念

珠菌生物膜的形成．本研究识别出一些相对含量低
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而抑菌活性高的成分(如峰 11，非洲防己碱)，说明本

研究可以有效识别出复方苦参中的主要抑菌成分，不

会忽略某些 抑 菌 活 性高但相对 含 量低的 化 学 成

分．如果识别出抑菌活性高的未知化合物，可以结合

制备色谱分离和核磁共振检测等方法进行追踪筛选

发现新药成分． 

表 6 各共有峰对应的 MIV绝对值及其排序 

Tab.6 Absolute MIV and rank of each common peak 

峰号 MIV绝对值 排序 峰号 MIV绝对值 排序 

1 0.011 5 6 19 0.012 3 5 

2 0.001 3 31 20 0.002 1 26 

3 0.009 3 7 21 0.001 6 30 

4 0.000 3 35 22 0.004 5 17 

5 0.001 2 32 23 0.004 8 14 

6 0.002 2 25 24 0.013 8 4 

7 0.003 5 22 25 0.006 5 11 

8 0.005 7 12 26 0.002 0 28 

9 0.004 0 19 27 0.009 0 8 

10 0.000 8 34 28 0.020 0 1 

11 0.016 4 2 29 0.003 7 21 

12 0.004 8 14 30 0.005 3 13 

13 0.004 6 16 31 0.008 9 9 

14 0.002 9 23 32 0.003 8 20 

14 0.015 8 3 33 0.006 6 10 

16 0.004 1 18 34 0.002 4 24 

17 0.002 1 26 35 0.002 0 28 

18 0.001 1 33    

3 结 语 

本研究通过 PSO-SVR 模型分析了复方苦参中常

见成分及其抑菌活性，识别出具有明显抑菌活性成分

为异苦参酮、非洲防己碱、小檗碱、异茴芹内酯、苦参

新醇 O、黄柏碱、木兰花碱、苦参酮和蛇床子素．该方

法为中药生物活性成分的识别提供了一种有效的途

径，并为进一步研究抗菌药物的早期筛选和发现提供

了参考． 
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