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摘  要：中药成分自组装是中药同类或异类成分在特定条件下，经非共价键作用自发构筑纳‑微米级功能聚集体的过程。该

过程既可保留各组分原有生物活性，又能通过协同效应赋予体系新功能。围绕“自上而下”与“自下而上”2 种核心研究策

略，系统阐述中药自组装行为。前者从中药复方或单味药中拆分天然存在的自组装纳米聚集体，后者通过分子定向组装构建

纳米聚集体；阐明 pH、温度、浓度及炮制等关键因素对自组装过程的调控作用。重点探讨中药自组装在诠释中药配伍理论、

创新药物剂型与靶向递药系统、推动中药复方现代化研究中的应用价值。针对当前领域在机制解析、稳定性、安全性及临床

转化方面的挑战，展望未来发展方向，旨在为中药复杂体系现代化研究提供新范式。 
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Abstract：Self-assembly of traditional Chinese medicine components refers to the process in which similar or different components 

of traditional Chinese medicine, under specific conditions, spontaneously form functional aggregates at the nanometer-micron scale 

through non-covalent bonding. This process not only retains the original biological activity of each component but also endows the 

system with new functions through synergistic effects. This paper focuses on two core research strategies, “top-down” and “bottom-

up”, to systematically describe the self-assembly behavior of traditional Chinese medicine: the former splits the naturally existing self-

assembling nano-aggregates from traditional Chinese medicine compound or single herbs, while the latter builds nano-aggregates 

through molecular directional assembly; it clarifies the regulatory effects of key factors such as pH, temperature, concentration, and 

processing on the self-assembly process; and it mainly explores the application value of traditional Chinese medicine self-assembly in 

interpreting traditional Chinese medicine compatibility theory, innovating drug formulations and targeted drug delivery systems, and 

promoting the modernization research of traditional Chinese medicine compound. In response to the current challenges in the field 

regarding mechanism analysis, stability, safety, and clinical translation, this paper looks forward to future development directions, 

aiming to provide a new paradigm for the modernization research of complex traditional Chinese medicine systems. 
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中药自组装是指中药中的同类或异类成分，在

特定条件（如溶剂环境、温度、pH 值、浓度等）下，

通过氢键、配位键、范德华力、π-π 堆积、静电作用

及疏水作用等非共价键相互作用[1]，在纳米-微米尺

度上构筑具有特殊微结构（纤维状、球状、囊泡状、

片状）与宏观形态（凝胶、液晶、纳米颗粒、胶束、

脂质体等）的多分子聚集体的过程[2]。与化学合成

成分自组装（超分子自组装）相比，二者虽均依赖

非共价键驱动形成有序聚集体，但中药自组装具有

显著特殊性：其一为成分复杂性，化学合成自组装

的组装单元多为结构明确的单一合成分子，而中药

体系包含黄酮、生物碱、多糖等多类化学物质，组

装单元为天然混合组分而非单一合成分子，组分间

的相互作用机制更为复杂；其二为作用整体性，中药

自组装聚集体的功能源于多成分协同作用，而非单

一成分活性的简单叠加，高度契合中药“多成分-多

靶点”的经典作用特征，可实现对机体复杂病理过

程的协同调控；其三为动态演化性，合成自组装多

在体外可控条件下完成，而中药自组装过程易受炮

制工艺、煎煮参数等制备环节的影响，且进入体内

后，在血液、组织液等生理微环境的调控下，还可

发生二次组装或结构重构，形成适配体内病理状态

的功能性聚集体[3]。 

自然界中，蛋白质-受体识别、酶催化等均属于

典型的自组装现象；中药成分因化学结构多样（涵

盖黄酮、生物碱、多糖、醌类、萜类、多酚等），兼

具亲水/疏水基团、活性杂原子（N、O）及芳香环结

构，具备实现自组装的结构基础。其形成的聚集体

不仅能保留各组分的固有特性，更可通过“协同效

应”展现出单一成分不具备的新功能。已有研究证

实[4]，小檗碱与黄芩苷自组装形成纳米聚集体后，

对耐药金黄色葡萄球菌的最低抑菌浓度（MIC）显

著优于单一成分；甘草与白芍配伍后形成的自组装

球形聚集体，可有效提升甘草苷的生物利用度[5]。

因此，中药自组装现象不仅为阐释中药“整体起效”

的科学内涵提供了关键物质基础，也为新型纳米药

物的研发开辟了全新路径[6]。中药自组装研究历经

从早期对汤剂沉淀现象[7-8]的初步观察，到如今借助

多学科交叉技术解析其分子机制与功能活性的深

度探索，已逐渐成为连接中医药传统经验与现代纳

米科学的重要桥梁。 

1  中药自组装的 2 种核心研究策略 

中药自组装的研究可分为“自上而下”和“自

下而上”2 种核心策略，二者在研究起点、技术路

径及应用场景上各有侧重，共同构成中药自组装的

完整研究体系[3]（图 1）。 

1.1  自上而下的自组装：从复方或单味药中拆分天

然纳米聚集体 

自上而下的自组装研究，是以中药复方汤剂或单味

药提取物为研究对象，通过分离纯化等技术，拆分

其中天然形成的自组装纳米聚集体，进而系统探究

其结构特征、药效功能及作用机制的研究策略。该

策略高度契合中药临床应用场景，所获纳米聚集体

完整保留了中药体系天然的成分配比及固有作用

特性，为阐释中药汤剂“整体起效”的物质基础与

作用规律提供了重要路径。 

 

图 1  中药自组装的 2 种核心研究策略 

Fig. 1  Two core research strategies for self-assembly in traditional Chinese medicine 
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1.1.1  复方汤剂中的天然自组装聚集体拆分  中

药复方汤剂在水煎煮过程中，各味药材的活性成分

会在体系内自发通过非共价键相互作用（如氢键、

疏水作用、电荷作用等）形成自组装聚集体，这类

聚集体也由此成为汤剂发挥综合药效的核心物质

载体。以麻杏石甘汤（由麻黄、苦杏仁、石膏、甘

草组成）为研究对象的相关实验表明，采用差速离

心法可从其共煎液中成功拆分得到目标聚集体，该

聚集体展现出显著的解热活性。机制研究证实，麻

黄中的麻黄碱、伪麻黄碱通过氢键参与聚集体的自

组装过程，石膏溶出的 Ca2+、Mg2+借助电荷作用稳

定聚集体结构，苦杏仁中的苦杏仁苷则可增强聚集

体的抗炎活性，而该汤剂发挥抗病毒作用的主要物

质基础，正是加热过程中活性成分组装形成的特定

粒径聚集体[9]。 

1.1.2  单味药汤剂中的天然自组装聚集体拆分  

单味药汤剂中同样存在天然形成的自组装聚集体，

通过针对性拆分、鉴定及活性评价，可明确其对单

味药整体药效的贡献度。太子参作为临床常用补益

类中药，其汤剂中的自组装颗粒在药理活性表达及

作用机制调控中具有关键作用，通过模拟中药煎制

过程，连续结合热处理和 pH 调节，从太子参汤剂中

分离获得自组装聚集体，该聚集体呈纳米球形结构，

且具有显著生物活性[10]。另有研究显示，采用冷浸提

取法从生晒参中分离的自组装纳米聚集体，因富含

人参皂苷 Rg3，对荷瘤小鼠黑色素瘤的生长具有显著

抑制作用；而采用相同方法从红参中提取的纳米聚

集体，受炮制工艺影响，其皂苷结构发生改变，不仅

粒径显著增大，抗肿瘤活性也明显减弱[11]。 

1.2  自下而上的自组装：分子定向组装形成纳米聚

集体 

自下而上的自组装研究，是指选取特定分子活

性成分，在体外模拟中药煎煮（如温度、pH 值）

或体内生理等特定环境条件，通过精准调控分子间

非共价键相互作用，定向诱导成分组装形成纳米聚

集体，进而优化其理化性质与生物活性的技术路

径。该思路可实现组装单元与组装条件的精准调

控，为中药创新制剂的开发提供灵活且可控的研究

方向。 

1.2.1  黄酮类与生物碱类小分子组装  生物碱类

成分小檗碱与黄酮类成分黄芩苷按特定比例混合

后，在模拟中药汤剂煎煮的温度与 pH 值环境中，

通过静电作用、π-π 堆积及疏水作用协同定向组装，

形成球形纳米颗粒。该纳米颗粒对耐药金黄色葡萄

球菌的 MIC 较单一成分显著降低，抗菌活性大幅提

升。热力学研究表明，黄酮类成分因富含酚羟基与

共轭双键，其组装过程的焓变（ΔH）绝对值更高，

氢键与 π-π 堆积为主要驱动力；而生物碱类成分组

装过程中熵变（ΔS）的贡献更为显著，静电作用与

疏水作用占据主导地位。这种热力学差异使二者共

组装形成稳定性更强的复合结构，为活性增效提供

了结构基础[4]。 

1.2.2  其他类型中药小分子组装  除黄酮类与生

物碱类外，中药中的萜类、多酚类等小分子成分，

也可通过自下而上的组装方式形成具有特定功能

的纳米聚集体。多酚类成分表没食子儿茶素没食子

酸酯与姜黄素混合后，在弱碱性条件下通过疏水作

用与氢键的协同作用自组装形成纳米聚集体。该组

装体可用于放射源性皮肤损伤的治疗，动物实验证

实其创面愈合率较对照组显著提高；组装后 2 种成

分的稳定性及皮肤穿透性均得到明显增强，生物利

用度显著提升（表 1）。热力学特征显示，多酚类成

分的组装依赖氢键与疏水作用的协同调控，ΔH 与

ΔS 的贡献相对均衡[12]；而萜类成分因分子结构中

疏水基团占比高，组装过程呈现出显著的 ΔS 驱动

特征。这些热力学差异不仅决定了不同化学骨架成

分的自组装路径与组装体微观结构，更为精准调控

中药自组装体系、设计功能导向型纳米制剂提供了

关键理论支撑[13]。 

1.2.3  中药成分与金属离子的自组装  金属离子

作为生物体内必需的微量元素，参与多种生理代谢

过程。利用金属离子与中药成分通过配位键发生自

组装，可实现“中药活性功能＋金属离子生理功能”

的协同增效，但需严格控制金属离子浓度以规避潜

在毒性。甘草次酸与 Ga3+、Zn2+按适宜比例自组装

可形成生物相容性水凝胶，当 Ga3+浓度控制在合理

范围时，该水凝胶的伤口愈合速率较市售敷料显著

提升[14]；表没食子儿茶素没食子酸酯与金属离子可

通过配位作用形成金属-多酚纳米片，该组装体系的

生物安全性与金属离子浓度密切相关，过量金属离

子易引发溶血等毒性反应，因此临床转化应用中需

严格把控剂量窗口[15]。 

1.2.4  中药成分与治疗药物的自组装  将中药成

分与临床治疗药物进行共组装，可实现降低药物

毒性、克服肿瘤耐药性等协同效应。临床常用肝

癌治疗药物索拉非尼，与皮西坦醇、Fe3+按特定比
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例共组装形成纳米结构后，可有效克服缺氧诱导

因子介导的肿瘤耐药，对肝癌细胞的抑制率较索

拉非尼单药显著提升，同时显著降低索拉非尼的

脱靶毒性[16]；紫杉醇与单宁酸-Fe3+、熊果酸-吲哚菁

绿的共组装纳米药物，在体内外实验中均展现出显

著抗肿瘤活性，且未出现明显毒性反应，安全性优

势突出[17]。 

1.2.5  中药成分与生物分子自组装  中药成分与

生物分子的自组装，是依托分子间非共价键相互作

用的自发过程。当中药成分进入生物体内环境后，

其活性成分可通过氢键、π-π 堆积、静电作用等非共

价键力，与血清蛋白、核酸等生物分子结合并形成

自组装聚集体。研究发现[18]，没食子汤剂中的多酚

类化合物既能与自身来源的虫瘿蛋白自组装形成

球形纳米聚集体，在体外简单体系中，也可与模型

蛋白牛血清白蛋白发生自组装，生成大量形态规则

的球形纳米聚集体，且能有效保留蛋白质的生物活

性。张琳等[19]的研究表明，此类自组装聚集体进入

体液、血液等生物环境后，可与内源性表面蛋白结

合形成“蛋白质冠”结构，进而呈现出独特的免疫

逃逸及靶向递送能力，为提升中药生物利用度提供

了新机制。 

不同中药自组装体系的核心特征与功能差异

见表 1。 

表 1  典型中药自组装作用力、结构及药理作用 

Table 1  Typical forces, structures, and applications of self-assembled traditional Chinese medicine 

体系类型 自组装成分 主要作用力 组装结构 药理作用 稳定性指标 

复方汤剂[9] 麻黄碱、苦杏仁苷、

金属离子 

氢键、静电作用、范德

华力 

多尺度聚集体 富集活性成分，

增强药效 

粒径变化较小 

单味药[10] 太子参多糖/蛋白 氢键、疏水作用 球形纳米颗粒 增强免疫调节 分散系数保持 

稳定 

小分子-小分子[12] 小檗碱、黄芩苷 静电作用、π-π 堆积、

疏水作用 

球状纳米颗粒 增强抑菌能力 降解率处于正常

范围 

成分-金属离子[14] 甘草次酸、Ga3+/Zn2+ 配位键 水凝胶 促进伤口愈合、

抗肿瘤 

凝胶溶胀率保持

稳定 

成分-治疗药物[16] 索拉非尼、皮西坦

醇、Fe3+ 

配位键、π-π 堆积、疏

水作用 

纳米复合结构 疗效提升、毒性

降低 

血浆半衰期提升 

成分-生物分子[18] 没食子多酚、血清 

蛋白 

氢键、疏水作用 球形纳米颗粒 保留蛋白活性增

强稳定性 

粒径变化较小 

2  中药自组装的影响因素 

2.1  pH 值 

溶液 pH 值是调控中药自组装过程的关键因

素，其核心作用在于改变中药化学成分的带电状

态，进而调控分子间非共价键（如氢键、静电作用）

的相互作用强度与方式，最终影响自组装体的形成

与稳定性。以板蓝根汤剂为例，当体系 pH 值处于

6.0～7.0 范围时，形成的聚集体粒径均一性良好；

而当 pH 值低于 4.0 或高于 9.0 时，聚集体粒径显著

增大，体系稳定性明显下降[20]。基于此特性，通过

精准调节 pH 值，可定向制备具有特定结构与性能

的中药自组装材料，为其在药物递送、生物成像、

传感器等领域的应用提供技术支撑。 

2.2  温度 

温度是传统中药煎煮及人工模拟自组装实验

中重要的可控参数，其通过双重机制影响自组装过

程：一方面调控分子热运动活跃度，另一方面改变各

类化学反应的速率与方向，最终作用于自组装体的

结构特征。研究表明，甘草蛋白自组装聚集体的粒径

随温度升高呈下降趋势，原因在于高温可促进分子

疏水基团暴露，利于小粒径颗粒的形成与稳定[21]；这

一规律在板蓝根汤液纳米相态中同样存在，温度升

高会导致体系中聚集体粒径减小[22]。 

2.3  质量浓度 

在中药汤剂体系中，化学成分需达到临界聚集

浓度（CAC）方可启动自组装过程[23]。药材种类、

复方配比的差异会直接导致煎出液中化学成分的

种类与含量不同，进而影响聚集体的形成路径与结

构。以甘草酸为例，其 CAC 值为 0.02 mg·mL−1，

当浓度从 0.1 mg·mL−1 升至 10 mg·mL−1 时，自组
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装结构会从纳米纤维逐步转变为水凝胶，这一转变

源于浓度升高促进了分子间氢键的交联作用[24]；在

黄芪-当归共煎体系中，随活性成分浓度升高，聚集

体粒径分布由多峰态转变为单峰态，体系均一性显

著提升[25]。 

2.4  炮制 

炮制通过改变中药成分的化学结构，调控自组

装过程与产物功能，是中药自组装区别于化学药物

自组装的核心特征之一。炮制辅料可通过调控成分

间相互作用，优化自组装效果与生物活性。研究发

现，羊脂油作为炮制辅料，可增强宝藿苷 I 与胆酸

盐之间的疏水作用及氢键结合能力，显著促进二者

形成自组装胶束，不仅提升组装效率、缩小粒径、

增强体系稳定性，还能优化活性成分的体外释放速

率与体内吸收效率，实现复方活性成分的增效[26]。 

2.5  离子强度 

离子强度通过调控分子间静电相互作用影响

自组装过程，是中药复杂体系自组装中不可忽视的

关键因素。在中草药煎煮体系中，无机离子与有机

成分的相互作用可引导形成具有特定形态与功能

的自组装结构。以牛膝煎煮液为研究对象，外源性

添加 CaCl2 溶液的实验表明[27]：当 CaCl2 浓度低于

10 μg·mL−1 时，对自组装颗粒粒径无显著影响；浓

度介于 10～100 μg·mL−1 时，随钙离子浓度升高，

颗粒粒径逐渐增大；当浓度超过 100 μg·mL−1 时，

颗粒在静置后发生沉淀，形成粒径更大但分布仍较

均一的球形组装体。 

2.6  共存成分相互作用 

中药自组装是复方多成分共存下相互作用的

直接结果，其组装路径与最终结构高度依赖于成分

间的识别与竞争关系。基于超分子化学“自分类”

与“共组装”理论，中药成分可依据结构互补性呈

现 2 种组装模式：若成分间作用力强且结构互补（如

小檗碱与黄芩苷间的静电作用及 π-π 堆积作用），则

发生共组装，形成结构整合、功能协同的复合纳米

粒；若成分结构差异大、作用特异性强，则倾向于

自分类组装，各成分保持相对独立的组装路径，形

成正交或并行的纳米网络，通过界面相互作用调控

体系整体功能[28]。 

2.7  加入顺序 

中药成分的加入顺序通过改变分子初始相互

作用模式、作用位点的相对占据与竞争关系，最终

影响自组装产物的结构与功能。黄连解毒汤的相关

研究证实了这一规律[29]：将黄连、黄芩、栀子 3 类

水煎液冷却至室温后，按 5∶2∶3 的配比以不同顺

序机械混合，得到 3 组样品（黄连组＋栀子＋黄芩、

黄连组＋黄芩＋栀子、黄芩＋栀子＋黄连组），实验

结果显示，3 组样品对细菌的抑制能力存在显著差

异，表明加入顺序可通过调控自组装过程影响体系

生物活性。 

2.8  其他调控因素 

除上述因素外，溶剂类型与超声处理也可有效

调控中药成分自组装过程。在溶剂调控方面，熊果

酸可通过乙醇-水溶剂交换法成功自组装形成纳米

粒[30]，溶剂极性的梯度变化为自组装提供了适宜的

热力学环境；在超声处理方面，超声可促进成分分

子的分散与相互作用，缩短纳米粒的形成时间，同

时优化组装体的均一性[13]。 

3  中药自组装常用表征技术 

在中药自组装研究中，结合研究目标（如机制

解析、稳定性评估）与体系特性（如聚集体粒径、

溶解性）选择适配的表征技术组合，实现“结构-性

能-功能”的关联分析。以黄连解毒汤中小檗碱-黄芩

苷自组装纳米粒研究为例[4]：先通过动态光散射测

不同煎煮时间下纳米粒的粒径、Zeta 电位及分散稳

定性；再用透射电镜观察球形形态与粒径细节，验

证动态光散射数据（图 2）；随后通过傅里叶变换红

外光谱分析特征峰位移，明确氢键与 π-π 堆积的驱

动作用（表 2）；最后用等温滴定量热法测焓变

（ΔH）、熵变（ΔS），揭示组装为自发焓驱动反应[7]。

这种多技术协同策略，可规避单一技术局限，为中

药自组装体系研究提供可靠依据。 

4  中药自组装的应用价值 

4.1  阐释中药传统理论的科学内涵 

中药体系中不同活性成分通过自组装形成的

复合结构，不仅能赋予体系新功能，更可从“增强

药理活性”与“降低不良反应”双维度，具象化复

方配伍的独特优势[32]。例如，黄连与青木香配伍时，

小檗碱与马兜铃酸借助静电作用及 π-π 堆积效应自

组装形成聚集体，可有效封闭马兜铃酸的毒性位点

（环氧结构），显著降低大鼠急性肾损伤指数[33]；甘

草与附子合煎过程中，甘草酸与乌头碱通过自组装

形成聚集体，能显著提升乌头碱的半数致死剂量，

实现减毒增效的配伍目标[34]。 

4.2  创新方剂剂型与药物递送系统 

4.2.1  剂型创新，拓展中药功能应用场景  自组装 
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图 2  黄连解毒汤中小檗碱-黄芩苷的自组装物理化学表征及形成机制 

Fig. 2  Self-assembly physicochemical characterization and formation mechanism of berberine-baicalin in Huanglian Jiedu 

Decoction 

表 2  中药自组装常用表征技术 

Table 2  Common characterization techniques for self-assembled traditional Chinese medicines 

技术方法 核心应用方向 核心优势 主要局限 

动态光散射（DLS）[31] 粒径、Zeta 电位、稳定性 快速、无损伤、用量少 无法辨形态、易受杂质干扰 

原子力显微镜（AFM）[31] 微结构观察、组装动态 高分辨率、可原位观察 需干燥固定、操作要求高 

透射电镜（TEM）[4] 形态、内部结构、精准测径 超高分辨率、可观细节 制备复杂、易生伪影 

高效排阻色谱（SEC）[31] 分离纯化、粒径分级、纯度 回收率高、定量准确 无法分辨形态、依赖标准品 

傅里叶变换红外光谱（FT-IR）[31] 组装驱动力解析 快速、用量少 无尺寸信息、需联合验证 

等温滴定量热法（ITC）[7] 结合常数、热力学参数 无标记、可量化 易受温度影响、周期长 

技术为中药活性成分的剂型升级提供了核心支撑，

可将其制备为纳米粒、胶束、脂质体等新型制剂，

突破传统剂型局限。七叶皂苷钠通过自组装形成水

凝胶，冻干成粉剂后遇液 30 s 内即可快速复溶，应

用于创伤性脑损伤治疗时，止血效率较传统剂型显

著提升[35]；表没食子儿茶素没食子酸酯与姜黄素的

共组装纳米颗粒，联合过氧化氢酶封装于微针载体

中，用于放射源性皮肤损伤治疗，创面愈合率较对

照组明显提高[12]。 

4.2.2  稳定增效，保障药效持续性与可靠性  中药

活性成分易受温度、湿度等外界因素影响而降解变

质，自组装技术可有效解决此问题[35]。七叶皂苷钠

自组装形成水凝胶后，药物分子被稳定包裹于凝胶

网络结构中，经冻干制成粉剂可显著延缓降解速

率；临床使用时遇液快速复溶，能精准保障作用部

位的药物有效浓度，规避传统剂型普遍存在的成分

流失、降解等问题，大幅提升药物化学稳定性。 

4.2.3  靶向递送，实现病灶精准给药  针对中药给

药靶向性不明确的难题，自组装技术结合载体修饰

可构建高效靶向递送系统。研究人员利用血清外泌

体（EXO）高表达转铁蛋白受体（TfR）的特性，先

通过自组装将丹参酮 IIA与甘草双亲性组分甘草酸制

备成纳米胶束（TGM），再将免疫佐剂（CpG 

ODN1826）经 DSPE-PEG（二硬脂酰磷脂酰乙醇胺-

聚乙二醇）偶联锚定在外泌体膜上，构建出负载

TGM 的免疫外泌体递药系统（CpG-EXO/TGM）。

该系统可实现化疗药物（TGM）与 CpG ODN1826

的协同递送，形成针对脑胶质瘤的化疗-免疫一体化

靶向治疗体系，通过TfR介导的转运穿越血脑屏障，

实现病灶精准定位[36]。研究证实，基于中药成分自

组装特性构建的纳米药物递送系统，相较于传统合

成药物，具有更优的组织靶向性和水溶性，可显著

提升治疗效果[37]。 

4.3  为中药现代化研究提供新范式 

4.3.1  为解析复杂中药体系提供“由繁入简”的新

思路  中药复方因成分繁杂，长期面临“体系复杂
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难拆解、成分混杂难溯源”的研究困境。自组装技

术通过锁定成分间的分子相互作用，可将多成分体

系转化为结构明确、功能可控的自组装聚集体，为

复杂中药体系解析提供“由繁入简”的全新技术路

径[38]。借助该技术锁定复方关键作用单元，能够打

破传统研究中成分溯源的局限，为阐明复方药效物

质基础提供支撑。 

4.3.2  推动中药研究从“成分论”向“组装体功能

论”拓展  传统中药研究多以单一成分活性为核心

的“成分论”为导向，难以诠释复方“多成分协同

起效”的整体优势。自组装技术推动中药研究视角

向“组装体功能论”转型，强调成分自组装形成的

聚集体整体功能价值。例如，青藤碱-甘草酸自组

装聚集体在类风湿性关节炎治疗中展现出显著活

性[39]，其药效并非单一成分活性的简单叠加，而是

聚集体通过特定结构实现的协同效应。这一发现证

实组装体结构特性直接决定其生物功能，为中药研

究开辟了“从单一成分活性到组装体整体功能”的

新维度，弥补了传统“成分论”难以解释复方协同

作用的短板。 

4.3.3  推动经验用药向科学用药转型  中药复方

长期依赖经验用药，药效物质基础与作用机制不明

晰的问题，严重制约其现代化推广与应用。自组装

技术为解决这一核心难题提供了关键路径。例如，

黄连解毒汤[7]、三黄泻心汤[40]等经典复方在制备过

程中可自组装形成纳米颗粒，这一现象为复方成分

的协同作用提供了直观的物质基础解释。这不仅有

助于推动中药复方从“经验用药”向“科学用药”

转变，提升临床应用的合理性与有效性，更从分子

水平揭示了中药复方的科学内涵，为其现代化转化

与国际推广奠定坚实基础。 

中药自组装可阐释中药传统理论中减毒增效

的科学内涵，实现剂型创新、药效稳定与靶向给药，

更为中药现代化构建了新的研究与发展范式，有力

推动该领域的研究与产业化应用，其整体应用价值

总结见图 3。 

 

图 3  中药自组装体系的应用价值 

Fig. 3  Application value of Chinese medicine self-assembled systems 

5  自组装聚集体的体内过程与安全转化相关研究 

5.1  自组装聚集体在体内的代谢特征与游离成分

差异性 

自组装聚集体的纳米尺度效应及复合结构特性，

使其体内代谢过程与游离成分存在显著差异，该差异

贯穿吸收、分布、代谢、排泄全环节。自组装纳米颗

粒可通过肠上皮细胞胞吞作用或细胞间转运途径提

升吸收效率，例如甘草苷-芍药苷自组装体的肠道吸

收效率较游离单体显著提升，但“蛋白质冠”的形成

会干扰这一吸收过程，改变其体内转运轨迹[19]。在体

内分布方面，聚集体可借助“增强渗透滞留效应（EPR

效应）”在肿瘤或炎症部位特异性富集，同时易在肝、

脾等网状内皮系统中发生蓄积。以黄连-黄芩药对形

成的小檗碱-黄芩苷自组装纳米聚集体为例，其有序

纳米结构可有效减少酶促降解，间接延长体内滞留时

间[4]。排泄行为与粒径密切相关：小粒径（＜200 nm）

聚集体更易通过肾脏滤过排泄，大粒径（＞500 nm）

则更倾向于经胆汁途径排泄。葛根芩连汤自组装纳米
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颗粒因粒径均一（多分布于 100～200 nm），可在胃肠

道内稳定存在 12 h 以上，排泄效率显著优于粒径分布

不均的组装体系[2,4]；而粒径跨度大的聚集体可能因排

泄受阻，引发体内蓄积毒性[18]。 

5.2  纳米药物毒理学与临床转化经验借鉴 

纳米药物领域的研究成果，为中药自组装体系

的毒理学评估与临床转化提供了重要借鉴。毒理学

层面，可借鉴纳米药物对粒径、形貌、表面性质与

毒性关联的成熟分析方法，明确中药自组装体的安

全剂量范围，降低器官蓄积引发的毒性风险。临床

转化方面，一方面参考纳米药物的质量控制标准，

建立以粒径、形态、活性成分定量为核心的中药自

组装制剂质量检测体系，同时优化给药途径以减少

全身毒性反应；另一方面，结合中药自组装体天然

生物相容性佳、体内可能发生二次组装的独特特

征，对现有毒性评价流程进行针对性优化，构建专

属动态评估体系，从而推动中药自组装体系从基础

研究向临床应用的高效转化[41]。 

6  结语与展望 

中药成分自组装研究是中医药现代化进程中

的关键方向，目前已取得阶段性进展，为破解传统

中药研究中的诸多瓶颈提供了全新视角与创新思

路[42]。在机制研究层面，科研人员从同类及异类成

分间相互作用的多维度视角切入，初步阐明了环境

因素对自组装行为的调控规律，为揭示中药药效物

质基础奠定了理论根基。在应用价值维度，作为中

医药学与纳米科技交叉融合的产物，自组装技术在

中药制剂创新、药效提升等方面展现出巨大发展潜

力。然而，当前中药自组装领域仍存在诸多亟待深

入攻克的难题：（1）自组装核心机制尚未完全明晰，

尤其在复杂中药体系中，对组装过程的精准调控仍

存在显著挑战；（2）自组装聚集体的稳定性普遍欠

佳，这一短板严重制约了其向实际应用场景的转

化；（3）安全性评价体系尚不完善，缺乏系统、长

期的实验数据支撑，且自组装体在体内的实时追踪

仍面临技术瓶颈，难以全面保障临床用药安全；（4）

从基础研究到临床应用的转化路径存在梗阻，极大

限制了该技术的规模化推广与应用。 

作为中医药学与纳米科技交叉的前沿领域，中

药自组装研究若要实现突破性进展，需在基础研

究、技术转化与应用验证等多个环节协同发力、统

筹推进。未来可重点从以下几方面展开探索：（1）

依托多尺度模拟技术（涵盖分子动力学模拟至介观

动力学模拟），结合原位表征技术（如原子力显微

镜），动态追踪组装过程中分子间相互作用的演化

规律，系统揭示“成分结构-作用力-组装体功能”的

内在关联机制；（2）采用表面修饰（如 PEG 化、多

糖包覆）、交联固化（如引入可逆交联键）或载体负

载（如脂质体包裹）等多元化策略提升聚集体稳定

性，同时构建覆盖“储存-体内转运”的全链条稳定

性评价体系；（3）着力发展体内原位追踪技术（如

近红外荧光成像、正电子发射断层显像-计算机断层

扫描显像），建立包含急性毒性、长期毒性、免疫毒

性在内的综合安全性评价体系，同时借鉴纳米药物

毒理学研究方法，明确自组装体的毒性靶点及安全

剂量范围；（4）制定《中药自组装制剂临床转化指

南》，规范制剂工艺、质量标准与临床评价流程；借

助人工智能（AI）技术预测组装体的体内代谢、分

布及药效行为，降低临床前研究成本；强化产学研

协同合作，加速技术从实验室到临床病床的转化进

程；（5）推动材料科学、纳米技术与中医药理论的

深度融合，构建跨学科创新平台，推动跨学科协同

创新。 
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