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［摘要］ 以大数据为基础的人工智能使数据的获取、储存与处理更方便，为加快中医药的发展提供了保障，但尚未与中医

药理论实现有机融合。笔者在前期中医药超分子“气析”理论研究的基础上，结合当前人工智能发展的趋势，分析中医药超分

子“印迹模板”作用的生物“智能”属性，以期为中药药物创新发展提供参考。人体与中药都是自然界生物演化成的巨复超分子

体，按“印迹模板”逐级管控“社会分子”，形成经络脏腑，相互作用产生中医药原创性理论，其中“印迹模板”的自识别、自组装、

自组织和自复制体现“智能”作用属性：人体通过“印迹模板”自识别和感传中药成分，以“印迹模板”的形式贮存记忆信息库于

经络脏腑之中，再通过“印迹模板”的比对与分析以指导“分子社会”间的自组装、自组织和自复制，合成生物机器，产生生物功

能，修复或壮大生物超分子体，呈现最基本的“智能”属性。这提示中医药的理、法、方、药理论是生物“智能”作用的“弱”体现形

式，而人体的大脑功能是生物“智能”作用的“强”体现形式。由于超分子“印迹模板”智能作用贯穿自然界始终，这说明能表征

人体大脑强“智能”体现形式的人工智能也将能融于自然界各个环节，提示药物创新模式的“智能”功能化发展方向。
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［［Abstract］］ In the era of artificial intelligence based on big data，data acquisition，storage and processing

are more convenient，which provides a guarantee for accelerating the development of traditional Chinese

medicine（TCM），but it has not yet achieved organic integration with TCM theory. Based on preliminary

research on the supramolecular "Qi chromatography" theory of TCM，combined with the current development

trend of artificial intelligence，this paper analyzed the biological intelligence attribute of the function of TCM

supramolecular "imprinting template"， in order to provide reference for the development of TCM drug

innovation. Both the human body and Chinese materia medica are giant complex supramolecular bodies evolved

from natural organisms. According to the "imprinting template"，the "social molecules" are controlled step by

step to form the meridians and viscera. The interaction produces the original theory of TCM，in which the self-

recognition， self-assembly， self-organization and self-replication of the "imprinting template" reflect the

"intelligence" function attributes：the human body uses the "imprinting template" to self-identify and sense the

ingredients of TCM，and store the memory information database in the meridian and collateral organs in the form

of "imprinting template"，and then pass the "imprinting template". The comparison，analysis，and judgment of

imprinting templates guide the self-assembly，self-organization and self-replication among "molecular society"，

synthesize biological machines，produce biological functions，repair or strengthen biological supramolecular

bodies，and present the most basic "intelligence" attribute. This suggests that the theory of theory-method-

prescription-medicine of TCM is the weak embodiment of biological "intelligence"，while the human brain

function is the strong embodiment of biological "intelligence". Since the intelligent function of supramolecular

"imprinting template" runs through the natural world，artificial intelligence that can characterize the strong

"intelligence" form of the human brain will also be integrated into all aspects of the natural world，suggesting the

development direction of "intelligence" functionalization of drug innovation mode.

［［Keywords］］ basic theory of traditional Chinese medicine；supramolecular "Qi chromatography" theory；

Chinese materia medica；imprinting template；artificial intelligence；big data era

中医药理论是中华民族几千年同疾病作斗争

的结晶，凝聚着深邃的哲学智慧和独特的医学理

论，为中华民族的繁衍昌盛作出了极大的贡献［1］，但

怎样实现现代化，诠释其理论的原创性科学内涵已

成为中医药人的重点研究内容。本课题组前期已

运用中医药超分子“气析”理论诠释了怎样破解中

医药理论现代化所面临的重大前沿科学问题和重

大工程技术难题［2］，并已运用此理论成功解释了中

医基础理论及中药归经、炮制、质量控制等原创内

涵［3-7］。中药与人体都是巨复生物超分子体，按各种

层次“印迹模板”进行信息流交换，并按一定的空间

孔穴通道结构形成经络脏腑，与外界进行物质能量

交换。当中药成分（客体分子）入血后，与人体经络

脏腑（主体分子）按“印迹模板”产生“气析”作用，宏

观上表现出经络脏象，中药有效成分与之印迹作用

便表现出中药药性与药效，而中药炮制和复方配伍

又能显著地改变这一“印迹模板”作用规律。如中

药归经就是中药客体分子与其“印迹模板”相吻合

的经络脏腑产生自识别、自组装、自组织作用，表现

出对经络脏腑的高度选择性即归经；再如中药配

伍，就是中药客体分子之间相互作用，使中药成分

对人体的自识别、自组装、自组织作用产生偏移，从

而产生减毒增效现象。

目前，医药领域与人工智能的结合突出表现在

临床诊断、药物配送等较浅层次，而深层次地与中

医药理论的有机融合，特别是与药物研发的有机结

合值得大家思考。通过学习和了解计算机信息学

科的“智能”属性，并结合中医药理论所体现的超分

子“气析”理论的自律规律，发现这种自律规律恰是

“智能”属性最核心的微观物质基础，即人体经络的

载体形式可能是信息能量的传递通道（印迹模板），
人体可以通过这些空间空穴（印迹模板）与中药成

分或环境进行信息流与物质交换。正因为中医药

超分子“气析”理论与人工智能的自识别、自组装、

自组织和自复制的智能属性不谋而合，自然界的万

物可通过超分子“印迹模板”来管理“分子社会”，维

持正常秩序，而这种管理模式宏观上必然表现出

“智能”属性，中医药理论在人文与自然学科交融的

同时表现出“智能”属性，这又是区别于现代医学学

科属性的一大特征。基于此，笔者拟系统梳理人工
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智能发展的历史脉络，并与中医药超分子“气析”理

论结合，从中发现基于中医药理论的物质流微观运

行和信息数理特征化交流的自然“智能”规律，以利

于深刻认识中医药理论“变”与“不变”的科学统一。

1 人工智能的科学内涵、历史源流与特点、应用

1.1 人工智能的科学内涵 智能，是智慧和能力的

总称，体现在语言、数学逻辑、空间、身体运动、音

乐、人际、自我认知、自然认知等人脑功能方面。人

工智能又称机器智能，是研究和制造智能机器或智

能系统来模拟人类智能活动的能力，以延伸人类智

能的科学［8］。简而言之，人工智能是对人类智能的

一种模拟和扩展，其核心是思维模拟，使之具备理

性行动的能力。人工智能研究目的是了解智能的

认识实质，并生产出一种新型的、以类人智能模式

做出反应的智能机器，最终使智能机器具有与人类

智能相似的功能，如判断、推理、证明、识别、感知、

理解、设计、思考、规划、学习和问题求解等思维

活动［9］。

1.2 人工智能的历史源流与特点 人工智能学科

于 1956 年首次被正式提出，至今已有 60 多年的发

展历史，引起了广大科学家与哲学家的重视，按发

展特点可分为运算智能阶段、感知智能阶段、认知

智能阶段，其中运算智能阶段为孕育期与形成期，

感知智能阶段包括低谷期与第一、二次发展期，认

知智能阶段为蓬勃发展期，见图 1。

1.2.1 孕育期与形成期 1940—1950 年是人工智

能思想的孕育期，出现了早期“人工智能”思潮。这

一时期的人工智能特点为运算智能，表现为符号主

义学派，认为计算机和人一样都是一个物理符号系

统，研究方法应为功能模拟方法，通过分析人类认

知系统所具备的功能和机能，然后用计算机模拟这

些功能，实现人工智能，存在很大局限性。

1.2.2 低谷期与发展期 自从人工智能被提出后，

人们越来越认识到人工智能不仅仅是关于计算机

的研究，更是关于思想与行为中智能的研究，这激

起了人们极大的好奇心，并有 3 个科研小组对人工

智能进行研究，不过由于当时计算机的运算能力不

足，在处理复杂问题时遇到了瓶颈，使人工智能陷

入第一次技术困境。到 1970 年，人工智能进入第一

次发展热潮，又称联结主义阶段。这一时期的人工

智能超越了符号模型和逻辑方法，然而，黑箱封闭

的工作方式，缺乏解释功能，陷入繁复而耗时的困

难阶段，随着网络层度加深，无法保证收敛。联结

主义学派对物理符号系统持反对意见，认为人的思

维基元是神经元而不是符号处理过程。这一阶段

的人工智能特点是感知智能，使人工智能的大规模

运算成为可能。在 1980—2000 年，人工智能进入第

二次发展热潮，又称行为主义阶段，但这一阶段的

人工智能特点仍然是感知智能。

1.2.3 蓬勃发展期 2006 年起，随着大数据、云计

算和互联网进一步发展，以及更加精确化的深度学

习算法研究与迭代，人工智能开始步入重视数据、

自主学习的认知智能时代。当前人工智能已在部

分领域实现了对人类自身的模仿甚至超越，这一阶

段认为智能不需要知识、不需要表示、不需要推理；
人工智能可以像人类智能一样逐步进化［9-10］，能像

人脑一样“能理解会思考”。当前，人工智能正由感

知智能向认知智能发展，对感知到的外部信息进行

深层次加工和处理，这就是机器智能的认知阶段。

综上所述，人工智能是模拟人脑的机器自主识

别、学习和思考功能，具有分析、推理、判断、构思和

决策等过程特征，其最显著性的特征就是能对已发

生的事件进行学习，不断提高自主能力，实现效能

最大化。其数理运算过程蕴含着超分子“气析”理

论的自识别、自组装、自组织特点，主要表现在以下

几个方面：①大样本数据的获取和贮存。这是对信

息进行自识别的过程，是智能的基础和前提，需将

自然界的各种信息转变成特征数据进行贮存，目前

已建立各种图文感知的软件采集系统。②大样本

数据的学习和训练。这是对信息进行自组装的过

程。对感知捕获的各种数据进行自变量与因变量

关系的学习和训练，也就是建立各种变量之间的预

测数据模型，包括静态、动态、时空、时域、多元、多

层次、复杂叠加等各种数学模型和参数体系；同时，

通过训练对数学模型的参数进行优化处理，建立符

合各种变量特征的数理表达体系。③大样本数据

的思考与应用。这是对信息进行自组织的过程。

图 1 人工智能发展的历史源流

Fig. 1 History of development of artificial intelligence
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根据已建立的数理表征体系，对目标捕获的信息进

行分析，得出处理方法，也就是根据已建立的数学

模型将当前捕获的信息代入方程进行计算，得到预

估值或寻找最优值，作出最优预测结果，这是优化

算法的过程。根据预测结果对原方案进行修正，实

现最大效能，因此，人工智能最特征的数理本质是

以最小成本（或无成本）获得最大收益，包括信息交

流、感知与获取、贮存与读取、学习与训练、思考与

应用等环节，目前多由二进制的计算机工作完成，

实际这个数理过程可用中医药超分子“印迹模板”

“气析”作用进行解析。

1.3 人工智能的应用 目前人工智能已被广泛应

用于人们的生活、学习、工作中，其在医药研发领域

的应用主要是药物研发、药物挖掘、化合物筛选、吸

收-分布-代谢-排泄（ADME）性质预测和药物晶型预

测等［11］，还未能更深层次地用于阐明中医经络的科

学本质与解决中药药性、药效研究的科学难题，究

其本质是未能与中医基础理论进行有机融合。人

工智能的数理运算过程表面是各种数据的交流、获

取和贮存、学习和训练、思考与应用过程，实质是信

息的自识别、自组装与自复制过程，这与超分子“气

析”理论的特性不谋而合，提示超分子“气析”理论

可能是人工智能与中医药理论联合应用的桥梁。

2 中医药学科具有超分子“气析”作用规律

2.1 人体与中药均为巨复生物超分子体［2］ 在地

球几十亿年的星际演化中，生物超分子化学在生命

体的诞生中“扮演”了决定性角色。单分子在一定

条件下产生多肽、多聚核苷酸、酶等生物高分子，这

些高分子按“印迹模板”（分子间有效作用原子基团

点阵的空域，为超分子化学概念）［12-14］通过生物演化

形成地球上原始的生物系统，进一步从水生到陆

生、从简单到复杂、从低等到高等、从无序到有序演

化成各种生物体。因此，生物演化过程实质是一些

生物小分子物质在“分子社会”中有序地识别、组

装、组织、复制，逐步形成结构更加复杂、功能更加

强大的分子聚合体，如细胞器、细胞、组织、器官等，

最终形成各种各样生物个体的“印迹模板”的“智

能”过程。宏观上的“智能”属性体现为微观上的

“分子社会”按“印迹模板”进行超分子化学管控的

结果，中医药理论便是这种管控模式最好的经验总

结和医案呈现。

2.2 中医药理论发展过程体现的生物超分子化学

特性 中医药理论是几千年来中华民族健康养生

理念及其医疗实践经验的总结，凝聚着深邃的哲学

智慧，其发展呈现了 3 个“高峰”期——奠基于先秦

两汉、发展于唐宋金元、成熟于明清。先秦两汉的

朴素直观、辨证动态、抽象笼统的思维为《黄帝内

经》《难经》《伤寒杂病论》《神农本草经》这 4 部医学

经典著作的产生奠定了基础，体现“顺天”而“法于

自然”的生物超分子化学特征；魏晋隋唐和宋金元

时期是中医药理论发展较为迅速的时期，学派纷

呈，建树颇多，体现“知天”而“法于自省”的生物超

分子化学特征；明清时期是中医药理论融合汇通和

深化发展较为成熟的阶段，体现“用天”而“法于自

成”的生物超分子化学特征［2］。

2.3 中医药超分子“气析”理论［2］ 人体与中药均

为自然界进化产生的生物超分子体，其生理、病理、

药理与毒理作用均遵循超分子“印迹模板”自主规

律。人体包括主体分子（经络脏腑大分子）和客体

分子（运行于经络脏腑之中的小分子）；中药亦包括

主体分子（植物经络大分子）和客体分子（运行于植

物经络之中的小分子）。在由小分子逐级按“印迹

模板”组成大分子并形成超分子体的过程中，主体

大分子必须保留“印迹模板”通道与外界进行物质、

能量交换，否则生命将难以为继；同时主客体分子

按“印迹模板”进行作用，有序管控“分子社会”运行

秩序，维持生命现象。在人体心脏搏血功能的推动

下，外源性物质如中药客体小分子经 ADME 进入人

体血液或组织液，经“印迹模板”通道与主体分子产

生作用，如同层析色谱一样表现出机体结构（固定

相）对小分子的高度选择性，亦“气析”作用。水为

洗脱剂，溶于水的各类小分子客体与组织器官大分

子主体的孔穴通道按“印迹模板”产生印迹作用，包

括“分子筛、离子交换、吸附、分配与亲合色谱”各种

形式，体现出“印迹模板”的交流、识别、贮存、匹配

和分析的现象，便从微观上表现出超分子“气析”作

用，宏观上表现出中医经络脏腑“智能”现象，因此

中医药理论是对生物超分子化学微观“智能”作用

的宏观表达，必然体现“智能”共性。

3 从中医药超分子“气析”理论中阐明中医药理论

的“智能”自然属性

3.1 中医药理论“智能”属性的信息元产生基础

中医经络脏腑理论与中药归经、中药药性、中药

药理等理论均可按超分子“气析”理论进行诠释，而

其“印迹模板”作用规律贯穿全过程，也是“智能”属

性产生的基础，起到交流信息元的基础作用。生物

体内各信息元的交流通过“印迹模板”识别实现，信

息元在生物体内通过神经递质、激素、因子、囊泡、
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外泌体、细胞等形式进行迁移和传递［15-18］，进而体现

“智能”属性。

3.2 中医药理论“智能”属性产生的生物超分子化

学基础 人体产生经络与脏腑现象，概括成中医药

理论是生物超分子化学作用的必然结果。人体作

为巨复生物超分子体，按超分子“印迹模板”作用规

律联系内外物质交流，表现在以下几个方面。

3.2.1 人体经络脏腑超分子体为自然界生物超分

子体的一部分［2］ 矿物结晶体的解理特性，沿特殊

的方向解开表现出最简单的经络体现形式；病毒的

经络为核酸和蛋白衣壳分子内外的作用空域通道；
植物的经络为植物形成层和维管束的经络脏腑结

构；动物是在无机物、简单生物、植物体经络基础

上，由形成层维管束演化而来，分布于四肢皮肤与

肌肉组织之间，并进化出脏腑，形成络属关系；人体

为动物的最高进化产物，脏腑功能分化完善，经络

结构和络属关系也分化完善，进而经络脏象明显表

现出来。提示经络是自然界生物超分子间通过“印

迹模板”产生管理和交流作用的一种通用工具，是

生物超分子化学物质信息流“智能”属性的基础。

3.2.2 中医药超分子“气析”理论的“智能”属性诠

释 中医药理论是建立在对人体有序的多分子群

作用基础上的宏观规律表征，包括用人文社会学科

语言表达的中医药理、法、方、药理论体系，长期应

用于临床，指导遣方用药治病。在引入生物超分子

化学后，可用生物超分子“印迹模板”的动力学和热

力学，按生物物理化学方法建立化学势等状态参数

进行定性和定量表征，中医药理论本质上是生物超

分子化学所表现出的“智能”属性的人文语言总

结［19-20］。①理：人体与自然界的大小分子按“印迹模

板”产生“气析”作用，其中“印迹模板”为自然界大

量生物物质信息交流的空穴通道，据此产生识别、

组装、组织、复制等低层次“智能”属性。随着超分

子体的不断进化，功能日益完善，这种“智能”又以

识别、贮存、比对、分析、反馈等与人工“智能”相似

的功能特征体现，最终形成在以大脑为特征的高

“智能”体，而几千年的中医药基础理论已对这种自

然“智能”有深刻的认识和总结，是研究人工智能的

最好载体。②法：当人体的“智能”功能产生问题时

所表现出的不正常属性及其治疗方法。在生物超

分子“印迹模板”自主竞争作用过程中，机体受到外

部条件的影响而改变，当“印迹模板”的识别、组装、

组织和复制的“智能”属性产生异常变化，可出现改

变、损害和不可逆现象，从生物学的角度表现出病

理变化，而从“智能”属性角度表现出信息交流堵

塞、错误，而这种错误可以通过外部干预而获得修

复［5］。③方：当人体生物超分子“气析”的“智能”作

用出现错误时，可按照“印迹模板”修复再生原则进

行遣方用药修复，这时进入人体的中药“印迹模板”

作用于人体病态“印迹模板”，进行“智能”性修复，

方证对应，自然反馈，整体调节，思考与应用特征表

现得最为明显。④药：为遣方治病而使用的药物，

是自然界的生物个体，也是自然界的“印迹模板”聚

集体和生物间的信息交流元基础。

4 中医药超分子“气析”理论与人工智能联合应用

中药与人体均为巨复生物超分子体系，具有整

体性、模糊性、动态性的特点，而人工智能具有准确

性、科学性的特点，与超分子“气析”理论联合应用

能够客观、准确地解析中药成分与病证靶点的作用

规律。本课题组前期已利用超分子“气析”理论定

性阐明中医基础理论的气、血、阴阳、五行等，以及

中药理论的归经、四性五味、配伍炮制等，并在此基

础上进一步与定量药理谱学结合阐明中药多成分

与多靶点的量 -时 -效关系，最终建立起以“印迹模

板”为核心的中医药超分子“气析”作用定性和定量

评价体系。但由于中药成分与靶点数目众多且动

态变化，若能以“印迹模板”为核心，进一步与人工

智能联合运用，将能最终定性与定量阐明与解析以

“印迹模板”为核心的中药成分与靶点的“变”与“不

变”的动态变化规律，更能快速推动人工智能与中

医药理论的融合和在中医药领域的应用，助力实现

中医药现代化。另外，可采用经典的超分子化学、

热力学、动力学、化学平衡、贝叶斯算法、神经网络

算法等方法，通过信息熵、总量统计矩、燃烧焓、分

子连接性指数等参数定性、定量表征超分子“印迹

模板”作用特征。即首先将以上参数输入待分类数

据项，确定特征属性，获取训练样本；然后将特征属

性和训练样本输入，形成分类器；最终通过分类器

对各分类项进行分类［21］。

4.1 阐明中医经络、脏腑与气的物质特征 人体经

络的载体形式可能是细胞骨架、细胞膜、细胞间连

接、组织内及组织间结缔组织，这种网络化的物理

结构可能是信息能量的传递通道（印迹模板）。人

体可以通过这些空间空穴（印迹模板）与中药成分

或环境进行信息流与物质交换，而人体的这种空间

孔穴（经络）可通过现代物理及信息技术实现可视

化［22］。以中药归经理论为指导，结合经典的超分子

化学方法与人工智能，通过光、电、磁、荧光显色等

··231



第 28 卷第 5 期
2022 年 3 月

中国实验方剂学杂志
Chinese Journal of Experimental Traditional Medical Formulae

Vol. 28，No. 5

Mar. ，2022

手段，研究人体与中药信息交流的“印迹模板”空间

通道结构与选择性，以阐明中医经络、脏腑与气的

物质特征。

4.2 阐明中药归经 通过针刺、推拿等手段刺激经

络和穴位可影响主体经络脏腑的“印迹模板”通道

结构形态，起到促进或抑制对应“印迹模板”的流

动，使中药对经络脏腑的“印迹模板”选择性发生改

变。此外，中药配伍与靶向制剂亦能改变其对经络

脏腑的“印迹模板”作用强弱。可结合靶区动力学

和总量统计矩原理，计算不同中药成分与经络脏腑

作用的印迹性、印迹量与印迹方差并设定区间段，

建立起定性和定量评价中药归经的方法［23］。目前

仅检测关键成分与靶点的靶区动力学，若要全面检

测，需将超分子“气析”理论与数学、信息学、人工智

能联合应用。

4.3 阐明中药微观物质基础 中药成分随域随法

随株动态变化，成分“印迹模板”却相对稳定［24-25］，可

借助人工智能、数据挖掘、指纹图谱等方法测定不

同产地不同批次的体内外中药共有成分，并计算共

有成分的分子连接性指数、总量统计矩参数、信息

熵、信息量等参数并设定区间段，从而表征微观成

分的“印迹模板”。

4.4 阐明中药药理微观作用机制 超分子“气析”

理论可定量整合与验证中药成分与靶点群，将具相

同（似）“印迹模板”的成分与靶点群通过超分子化

学方法进行降维处理［26］：①利用 4.3 项下方法表征

成分“印迹模板”特征；②测定共有成分“印迹模板”

与人体靶点非共价键结合产生的键能变化，并与药

效靶点关联找出药效贡献率大的关键成分与靶点；
③运用网络动力学算法对成分与靶点的作用关系

与强度进行定量描述，采用经典的相似度算法对贡

献率大的关键成分与靶点进行优化，找出最小的质

量标记模板分子，以科学阐明中药药理微观作用机

制［27］。重点是成分与靶点的寻找，以及成分与靶点

的数学状态函数关系建立和计算，均需借助于数据

挖掘、信息学及人工智能。

4.5 阐明中药药性理论 包括中药四性、五味及升

降沉浮等。①中药四性：可分为体外法与体内法。

体外可分别测定同质量中药的燃烧焓、信息熵等热

量数据并设定区间段，来定性中药的寒热温凉。体

内可检测动物服用不同中药后的体温和热量变化

并设定区间段，来定性中药的寒热温凉。另外，还

可检测不同寒热温凉药性中药与人体形成超分子

时的“印迹模板”特征、键能变化并设定区间段［28］。

②中药五味：也可分为体外法与体内法。体外可检

测超分子键合方式，测定不同组分的吸附热、热力

学和动力学参数，观察不同药味形成的超分子产物

特征，对样品的嗅觉和味觉经生物感受器检测并进

行综合分析、设定区间段。体内可分析中药成分群

与人体不同经络脏腑“印迹模板”的亲和力并设定

区间段。此外，采用理论计算和统计学方法研究化

合物的结构与其活性之间的定量构效关系并进行

化学对接，同时结合“印迹模板”特征及数据库，以

无尺度、相似度、贝叶斯概率、空间与时间等参数关

联成拓扑网络，可完成大样本信息整合，分析不同

药味的特征成分与靶点的网络特征［29］。③中药升

降沉浮：采用超分子印迹热力学法，用能量评判中

药的升降浮沉。升浮药自由势能高，所在位点高，

具有向上的趋势，Gibbs 自由能越来越小；发散药具

有向外的趋势，表面自由能越来越大；而沉降药自

由势能低，所在位点低，具有向下的趋势，Gibbs 自

由能越来越大；收敛药表面自由能越来越小。也可

采用分子印迹色谱法，利用成分的印迹识别功能分

离目标成分，获得小分子（如萜类、黄酮及生物碱

等）和大分子（如蛋白质等）物质；含升浮之性的分

子在与主体分子结合或分离时，其自主作用的“印

迹模板”朝上，作用趋势向上，含沉降之性的分子与

主体分子结合或分离时，其自主作用的“印迹模板”

朝下，作用趋势向下。可通过测算主客体分子在吸

附与解吸附过程中的分子平衡常数、分子保留时间

及分子物芯指数并设定区间段［30］。

4.6 阐明中药炮制与配伍理论 若测定中药在高

温、高湿条件下，加辅料与否对生物超分子主客体

“印迹模板”特征参数变化情况并设定区间段，可科

学阐明中药炮制作用规律［7］；若测定中药配伍前后

对生物超分子主客体“印迹模板”特征参数变化情

况并设定区间段，可阐明中药配伍作用规律［31］。

5 讨论

综上分析，人工智能的数理推理过程实际上是

各种信息元进行自识别、自组装、自组织，寻找最优

解的过程，与超分子“气析”理论的智能属性相同。

中医药理、法、方、药的治病理论产生过程本质上是

生物超分子化学“印迹模板”的自识别、自组装与自

组织过程，表现出以“印迹模板”为核心的自主“智

能”作用属性，提示中医药超分子“气析”理论的“智

能”研究分析方法对解析中医药基础理论具有一定

参考价值。

［利益冲突］ 本文不存在任何利益冲突。
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