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【摘要】近年来随着科学技术的飞速进展，生物医药进入大数据人工智能时代。海量生物医药数据推动了医药信息学、

系统生物学、计算生物学等交叉学科的兴起，为中医药研究带来了前所未有的机遇。中药资源丰富，从中药资源到临床应

用等各个方面已经积累了大量数据，信息技术在中药领域的应用不断拓展。本文回顾了常用中药数据库，描述了中药信息

学研究进展，最后阐述了中药信息学的机遇与展望。
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【Abstract】With the rapid development of science and technology, biomedicine has entered a new era of big

data. Massive biomedical data has speeded up the rise of medical informatics, systems biology, computational

biology and the interdisciplinary disciplines, which brought unprecedented opportunities for traditional Chinese

medicine. The resources of Chinese medicine are abundant, and a large amount of data has been accumulated in

various aspects such as Chinese medicine resources and clinical applications. The application of informatics

technology in the field of Chinese medicine expands continuously. This paper specifically reviews commonly used

traditional Chinese medicine databases and describes research progresses of Chinese medicine informatics.

Furthermore, the opportunities and prospects of traditional Chinese medicine are discussed.

【Keywords】TCM informatics; TCM database; System biology

中医药学是我国人民智慧的结晶，是中华文明

宝库中一枚耀眼的明珠。当前，中医药振兴发展迎

来天时、地利、人和的大好时机。Nature文章指出

系统生物学是连接传统中医药与现代生物学的关键

桥梁[1]，研究者们基于多层次、系统性的研究模式

理解和阐释中医药的科学内涵。本文从常用中药数

据库、中药生物活性的虚拟筛选、中药体内代谢物

预测、中药药材资源研究、系统生物学/网络药理
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学研究等方面介绍中医信息学近年的研究进展，以

期为中药现代化研发提供参照及思考。

1 常用中药数据库

1.1 中药资源信息

中药资源数据量庞大，包括中药种类、蕴藏

量、分布、栽培与野生情况、收购量、需求量、质

量等。利用大数据技术，可以进行中药资源的数据

挖掘、填报、汇总以及专家在线审核，实现信息的

及时反馈和数据完整性、有效性的检验普查。第四

次中药资源普查已汇总得到药用资源 13 000多种[2]，

中药资源到临床应用等各个方面已经积累了大量科

研数据。目前已开始对这些数据进行统计、归纳、

总结，建立中药资源数据库。

1.2 中药复方-活性成分-代谢物-靶点数据库

药物研发中，明确化合物-靶点的相互作用关

系对了解化合物的作用机制、治疗潜力以及潜在副

作用至关重要[3]。近年来，针对逐渐积累的药物-靶

点信息，已经有多个药物和靶点数据库建立。比如

DrugBank[4]，收录了 14 594个药物（其中 2 717个小

分子药物被批准上市）和 5 267个靶点。TTD[5]数据

库收录了 3 578个治疗靶点，用于治疗靶点的药物

有 38 760个 （2 797个已批准上市）。SuperTarget[6]
数据库收集了 6 000多个蛋白靶点、19 600种药物

以及两者之间的 330 000种相互作用，除此之外还

有副作用、药物代谢等信息。这些数据库的建立，

促进了基于计算的靶点发现、药物设计、药物代谢

预测、药物-药物相互作用预测等。

上述的数据库是基于现代药物构建，中药具有

悠久的使用历史，但是“成分不清，靶点不明”仍

是制约中药研究的瓶颈。探究中药作用机制对成

分、靶点数据资源提出了更高的要求。随着对中药

研究的发展和深入，已经积累了大量中药有效成分

鉴定和靶点识别的工作，这些数据经过人工或自动

整理、审核后，被研究者们整合成了多个中药数据

库（见表1）。
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http://tcm.cz3.nus.edu.sg/
group/tcm-id/tcmid.asp
http://bidd2.nus.edu.sg/
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http://tcm.cmu.edu.tw/
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表1 中药数据库
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TCM-ID[7]由新加坡国立大学药学系生物信息学

与药物设计课题组建立，是最初免费的综合性中药

数据库之一，并在 2019年完成了更新。该实验室

2017年针对天然产物开发综合性数据库 NPASS[8]，
该数据库一共收录了 25 041个物种和从中分离出的

35 032种天然产物，5 863个靶点，相关的活性记

录共 446 552条。TCM database@Taiwan[9]由台湾中

国医药大学 Chen实验室整理完成。TCMSP[10]除了

中药信息还提供了 12个药代动力学的重要特征，

如人体口服生物利用度、类药性、药物半衰期等等

用于药物筛选；针对每个化合物，数据库提供了评

估物化性质的参数，如氢键供体、分子量等。

TCMID[11]是由华东师范大学建立并更新的数据库，

考虑到中药处方在煎煮过程中可能会产生化学反应

导致成分变化，TCMID数据库还收录了处方成分。

该库还新增了 170种中药的 778条质谱数据，以及

729种中药成分的 3 895条质谱数据。SymMap[12]由
北京中医药大学的 Chen实验室开发，整合了中医

药和现代医学信息，包括中药、中医证候、现代医

学症候、中药成分、靶点和疾病共六类信息，将中

医证候与现代医学信息建立了映射关系。SymMap
数据库在表型和分子水平上整合了中医与现代医

学，这为解释中药药效机制和开发新药提供了重要

指导。王秀杰、黄璐琦团队[13]构建的ETCM注重于

收集中药复方与中药的标准化信息。提供了药材的

质量控制标准、配方组成、化合物类药性等信息，

允许用户在线分析，建立中药复方、中药、成分和

靶点之间的网络关系，是用于辅助中药机制研究和

临床应用的综合性数据库。

上述数据库重点整理了中药复方信息、中药属

性以及包含的中药有效成分化合物，数据多来自经

典书籍并经过人工整理，这些信息是中药研究的基

础。除此之外，中药成分的靶点信息是揭示中药药

效机制与“多成分-多靶点”研究的关键。曹志伟

团队[14, 15]构建的HIT系列数据库是 2009年发表的首

个中药成分靶点数据库，2022年更新数据后添加

了靶点自动挖掘平台。从文献中自动挖掘实验靶点

数据，再经人工审核。数据可靠程度高，并与西药

数据库相关联，是对其他数据库的重要补充。曹志

伟团队[16]还创建了HIM数据库独家收录了实验测得

的中药活性成分体内代谢产物。

随着测序技术的发展，药物转录组学已经成为

评估药物疗效和发现新靶点的重要方法。近些年

来，越来越多的中药研究转向了高通量转录组学筛

选中药的分子效应，从而积累了大量高通量测序数

据。赵屹和吴杨团队[17]构建的HERB数据库首次收

集了中药的药物转录组学数据。基于这类数据，

HERB数据库收集了 1 037个高通量实验，分析了

6 000多个基因的表达谱，用于评估中药/有效成分

的作用模式。通过这些基因集与 CMap[18] （Con-
nectivity Map）数据集的映射关系，可以将中药/有
效成分与 2 837种现代药物建立对应关系。除此之

外，与HIT数据库类似，该数据库从文献中手动整

理了基因/蛋白靶点。

各个数据库的数据都经过了精心筛选，并且数

据库之间侧重点各不相同，比如HIT、HERB数据

库侧重于收集靶点信息，TCMSP数据库重点整理

了药代动力学的各类指标，SymMap还收录了中医

证候和现代医学信息，在分子层面建立中医和现代

医学之间的映射。这些数据库相互补充，为中药的

研究提供了数据支撑。

2 中药信息学研究进展

中药信息学研究内容包括两方面。一方面，现

有大量与中药学相关的前人研究进展，利用中药信

息学对这些研究进展进行汇总与归类。另一方面，

对实验数据进行分析整合，进一步挖掘其中的

信息。

随着信息技术的发展，生物信息技术在中药领

域的应用不断拓展，从传统的中药信息分类、中药

信息模型研究、中药信息数据库建设研究等信息基

础性工作，逐渐延伸到了目前的知识发现阶段，进

而利用数据挖掘技术来实现其目标。其中，最主要

的应用包括中药生物活性的虚拟筛选、中药体内代

谢物预测、中药药材种质资源研究、系统生物/网
络药理学研究等。

2.1 中药生物活性的虚拟筛选

2.1.1 根据结构相似性筛选

英国 King's College London 的 Thomas Ehrman
等[19]构建随机森林描述中药化合物与中药疗效的对

应关系，使用自组织映射模型聚类活性化合物所对

应的中药疗效分布，如大部分的甾体类生物碱主要

在对应于催吐和治痰热的中医药分区，原小檗碱类

生物碱主要存在于治湿热分区中，并显示出强相关

性，该分区的药物常被用于治疗皮肤病、黄疸和

痢疾。
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2.1.2 基于分子对接的虚拟筛选

该方法基于特定靶点的三维结构，通过计算机

虚拟筛选研究寻找能与靶点结合的化合物。该方法

主要分为基于配体的虚拟筛选 （Ligand-based
Virtual Screening, LBVS） 和基于结构的虚拟筛选

（Structure-based Virtual Screening, SBVS）。该领域

的常用工具包括 Autodock、FlexX 、Dock、Gold、
Glide、ICM和 Fred等。基于现有数据来看，传统

的高通量实验筛查 （0.01%~0.1%） 远低于虚拟筛

选的阳性率 （5%~30%），哈佛大学医学院研究发

现超大规模基于结构的虚拟筛选可提高真阳

性率[20]。

2.2 中药材资源研究

中药需求量逐年增加，有时甚至供不应求，中

药资源全面研究已是当务之急。近年来，中药信息

学在中药药材种质资源中的研究也逐渐成为热点。

2.2.1 生物云计算

云计算将计算任务分步在由大量计算机组成的

计算机网络上，生物云计算是实现超大规模生物信

息学计算的必由之路，可以简化大型数据、移动数

据等处理。近年来，也有一些生物云计算平台的搭

建，如基于水稻功能组学研究的TTRSIS[21]的建设和

基于植物科学 iPlant Atmosphere[22]的提出。在中药

资源的研究中运用生物云计算的方法也已是必然

趋势。

2.2.2 本草基因组

药用植物种类繁多，许多药用植物具有较近的

亲缘关系，但是具有不同的药效，比如同属五加科

的三七和人参。即使是同一种药用植物，生长在不

同的地理环境下将会产生较大差异的药效。通过比

较不同生长环境下药用植物的基因组序列，结合进

化关系，可以解释药效差异，而基因组差异很可能

是造成药效差异的遗传因素。

中国中医科学院中药研究所的陈士林团队[23]发

表了全球首个针对药典收载草药物种的大型基因组

学数据库，该数据库当前已收录了全球八大药典

903个草药物种信息，包括 867个物种的DNA条形

码数据，674个物种的 2 203个细胞器基因组，49
个物种的 55个全基因组数据。有助于物种鉴定、

药效成分生物合成、优良品种分子育种等方面。

2.3 系统生物学/网络药理技术研究

系统生物学/网络药理学从整体出发，对机体

中小分子和蛋白质之间的相互关系进行研究，在中

药配伍和机制研究中广泛应用，最常见的是研究活

性成分、潜在靶点、潜在干预信号通路，利用信息

手段将化合物进行聚类分析，构建药物-靶标网络。

在靶标-疾病网络中，药物靶标可以与多种疾病中

的相应靶标相互作用。

2.3.1 药性关联及预测

基于药物结构、功效和相似性，预测药物的功

效，是研究药物成分的有效手段。其中一个关键技

术是基于高通量技术的药物相关成分筛选，具体做

法是，通过药物筛选、组合药物、靶向药物网络构

建，筛选出中药成分、活性成分、毒性成分，进而

研究其分子机制。

王耘等[24]采用频数分析和关联规则 Apriori算
法，从 90种益智方剂中挖掘出了 6条核心药性组合

模式。顾浩等[25]通过整理单味药药性与功效的数

据，利用关联规则算法，挖掘出各功效所对应的药

性组合，全面阐述了中药药性、功效的关联性。

2.3.2 中药作用的靶点预测

预测化学成分对应蛋白靶点。可参考的靶点分

析平台包括：drugCIPHER网络模型[26]、PharmMap-
per[27]等。高健等[28]提出复方协同靶点挖掘计算方

法，基于左金丸筛选抗癌作用的协同靶点对

NFKB1和 c-JUN，并被斑马鱼实验和临床大数据结

果验证。

2.3.3 协同药物组合预测

组合用药具有增效减毒的效果。孙怡等[29]基于

药物的药理特性，靶向网络设计参数辅以药物作用

转录组数据反向过滤，构建半监督学习模型RACS
高效预测协同作用药物组合，在细胞系和动物模型

均得到验证。闫鑫淼等[30]设计了无需用药前后组学

数据的计算筛选方法 H-RACS，基于药物化学结

构、药物靶点和细胞系的基准表达谱，预测协同药

物组合。该方法在独立测试集DREAM数据中预测

最协同的 5％药物组合的精确度为 67％，显示了在

识别协同作用的药物组合方面具有巨大潜力。

2.3.4 复方与疾病机制研究

中药包含多种活性成分，分析多种疾病靶点和

药物靶点之间相互作用的信号通路，构建药物-靶
点-通路-疾病的治疗网络模型，可合理推测中药

机制和新适应症。李翔等[31]发现复方丹参中有 9个
活性成分可以调控 42个与心血管疾病相关的基因，

涉及到糖尿病、高血压等 30多种疾病。李梢等[32]提

出了“网络靶标”的概念与方法，综合疾病、药物
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等定性/定量信息，度量药物干预疾病的生物网络

效应，从而揭示药物作用机制。该团队[33]总结了基

于生物网络关系推断理论与方法，在致病基因与药

物靶标预测、疾病标志物识别等方面有良好的性

能。多成分-多角度解析中药的物质基础和作用机

制，已是当前常用研究策略，并成功应用于六味地

黄丸、复方丹参滴丸、血必净等多种中药复方机制

研究[34, 35, 36]。

2.3.5 体内代谢成份预测技术

了解中草药活性成分在机体内的代谢过程对阐

释中药的药效物质基础具有重大意义，然而中药的

活性成分多样性、代谢类型多样性、代谢物浓度

低、内源性物质干扰大等问题从不同程度上导致代

谢产物的鉴定受到阻碍[37]。

目前中草药体内代谢研究主要是通过超高效液

相色谱-四极杆-飞行时间串联质谱法 （UPLC-Q-
TOF-MS/MS） 对样本进行分析，该过程会产生大

量质谱-色谱库，研究人员对谱库进行分析推断，

从而分离鉴定潜在的代谢产物。如探究不同种属的

山茶花，其活性成分和代谢组间的差异性[38]，探究

槲皮素在不同炮制方式下所表现出的代谢特征[39]。

然而，实验验证的代谢产物有限，研究者基于

中药化学组日常积累的大量数据，利用人工智能算

法推断化合物的体内代谢产物。如陈子鲲等构建

MetNC[40]利用中药化合物结合前后变化规律，推断

新成分潜在的代谢产物。也有研究针对质谱数据推

断代谢产物结构信息[41, 42, 43]。

2.3.6 复方分析技术

复方成分复杂，多成分相互作用明显。复方药

效物质基础解析是中医药网络药理学的重点和难

点。高健等[44]建立了一种复方拆解技术，应用于抗

失眠复方“酸枣仁汤”发现，“君”药酸枣仁主要

作用于神经突触界面的神经递质释放，“臣”药知

母茯苓可调节免疫，而“佐”药川芎和“使”药炙

甘草，均可靶向雌激素和孕激素，影响内分泌系

统。这种“君臣佐使”不同中药分工，解释了“酸

枣仁汤”方剂对多类失眠症普遍起效的协同药效机

制。陈子鲲等[45]建立了网络比较药理学技术，以三

种治疗慢性肝病的经典复方（茵陈蒿汤、黄芪汤和

一贯煎）为例，探究“同病异治”的共同和不同作

用机制。该分析策略，使用功能模块化的节点去映

射整体网络，并基于实验和文献校对功能模块的真

实性与合理性。可应用推广于其他中医药复方的

“病-证-方”关联性分析，并为进一步理解中药复

方作用机制提供一种新的理解思路。

2.3.7 安全性预测

传统的中药安全性评估模式是利用动物模型或

体外细胞模型等生物技术方法来检测安全性相关指

标，但是这种模式周期长、花费高、效率较低。将

信息学算法或机器学习模型与中药安全性预测相结

合，包括基于中药成分结构、基于“疾病-基因-
靶点-药物”相互作用网络或基于代谢组学和基因

组学来预测中药安全性。厦门大学纪志梁团队[46]构

建了药物不良反应数据库，实现对药物临床安全的

广谱、量化评估[47]。颜彩琴等[48]开发了一个深度学

习的模型，通过构建多层人工神经网络从大量的数

据中自动学习毒性化合物的结构特征。除了以结构

为基础进行预测，刘红杰等[49]基于神经网络模型，

结合传统中药药性理论，对中药肾毒性进行相关性

检验，筛选出相关性变量因素，结果显示肾毒性/
非肾毒性中药与四性、五味归属具有相关性。

何健等[50]利用CTD数据库检索出附子致心脏不

良反应相关靶点，构建附子毒性成分致心脏不良反

应相关基因靶点网络，对附子的心脏毒性作用机制

进行预测。Zhang等[51]获取了 64个淫羊藿潜在肝毒

性成分靶点，构建靶点相互作用网络，发现毒性作

用机制与氧化应激和细胞凋亡有关。中药毒性往往

伴随着代谢组和基因组的变化，Cheng等[52]应用芯

片实现对配方的治疗潜力进行预测，并对配方的安

全性进行评估。

2.3.8 计算平台及应用

研究人员针对不同需求构建了部分计算平台，

并在中成药解析上取得了进展。张彦琼等[53]基于证

候本体数据多维定量关联病-证-方，构建平台

SoFDA, 探究异病同治、病证结合、方证对应等中

医核心理论。该平台将中医宏观证候、方剂等信息

与微观分子机制相联系，实现从证候本体到基于网

络的疾病证候配方关联评估。He等[54]构建药用植物

多组学整合数据库MPOD，收集了已发表的 160个
基因组，228个转录组及 5个代谢组数据，提供序

列比对、系统发育分析、表达谱、基因共表达网络

分析等工具。 张百霞等[55]以实体语法系统为理论框

架，建立了“中药作用机理辅助解析系统”，该平

台可实现中药作用机制网络生物学模型的自动建

模，辅助解析中药作用机制，也能对西药或多个成

分自行组方和组分配伍进行作用机制解析。胡亚楠
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等[56]运用决策树建立了基于药理作用的中药药性理

论中四性、五味、归经的预测模型，并整合规则信

息，建立了药性预测模型及平台，有助于中医药领

域的药性研究和发展。李艳等[57]研发的网络靶标分

析专利方法UNIQ系统，预测出靶向类风湿性关节

炎血管新生等关键信号通路的备选中药，再结合名

医的经验，实现处方的优化。

王毅等[58]挖掘整理宣肺败毒汤的主要活性成分

及靶点，基于网络和靶标功能富集分析，发现宣肺

败毒汤的主要化学成分有 109个重要靶标富集在病

毒感染以及肺部损伤相关的疾病通路上。蔡羽等[59]

从ETCM数据库获取“三药三方”的成分、靶点等

信息，分析发现 “三药三方”均可以退热、减轻

一系列并发症，“三药三方”多重点作用于脾经和

肺经，在新冠肺炎初期和中期复方重点作用于肺经

和胃经，重症期重点作用于肝经和心经。

3 机遇与展望

习近平总书记在十九大报告中重点强调“坚持

中西医并重，传承发展中医药事业”。《中医药发展

战略规划纲要》和《国家“十三五”规划纲要》，

都明确提出了中医药的发展目标。在中医药发展的

新时代新征程中，我们将充分利用大好机遇，精准

聚焦制约中医药发展的关键问题，促进我国中医药

事业发展。

3.1 数据库的更新与发展

生物信息学与中医药的结合，将会为中药的发

展带来契机。为了使中医药走向世界，中药信息学

的对象、方法、结构、范围、应用等多方面还需进

行大量的理论研究工作。数据库有效性、权威性和

完整性需要研究人员及时维护，我们应不断收集更

新中药信息数据。

3.2 中药安全性主动评估

针对近年来频繁发生的、以肝损伤为代表的中

药安全性问题，虽然有研究表明[60]我国药物损伤肝

毒性 94.5%来自西药，中草药只占 4.5%，但我们仍

需要主动评估中药安全性，科学建立中医药临床安

全性评价方法和标准，开展中药特异质毒性研究，

推动中药安全性问题解决由“从药找毒”向安全精

准用药转变[61]。

3.3 计算平台整合

中药药效与机制研究涉及多层次、多环节，尽

管目前在各自环节已具备一些资源、技术和工具，

在部分中成药取得了突破性的进展，但是可供全景

式、大规模分析的一体化支撑平台还待整合开发。

3.4 智能计算技术

多组学技术的飞速发展推动了生物医学研究进

入数据密集型科研新范式，仍需发展智能计算技

术，不断改进算法的学习机制，提高计算能力和优

化能力，对中药资源进行智能筛选。通过深度学习

等方法分析化合物特征，早期评估组方药研发风

险。这将有助于大幅度降低药物研究成本，开启智

慧中药新时代，实现从数据到知识，从知识到智能

的跨跃。

3.5 挑战

尽管信息学在中药研究中已取得了不少进展，

但是信息计算技术分析得到的结果是否符合客观实

际，往往还有待进一步验证。这就要求研究人员深

入了解科学问题，寻找合适的验证方法，基于循证

医学证据解析结果，加速信息、中药和实验等多学

科的融合。
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