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摘 要 根据中草药提取过程 的机理建立 了提 取过程的数学模型
,

并以当归芍药散有效成分的提

取过程为例
,

根据实验数据应用参数估值方法对数学模型中的参数进行估值
。

结果表 明该模型 的

计算值与实验值吻合得很好
。

进一步应用该模 型对各操作条件对提取率 的影 响进行了模拟研究
,

并应用最优化算法求取使利润 目标最 大的优化操作条件
。

研究结果表 明
,

数学模拟及优化方法对

改进中草药的提取 生产有重要的推动作用
。
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中草药提取生产过程在我国有悠久的历

史
,

为进一步促进中草药生产的发展
,

提高有

效成分的收率
,

降低生产成本
,

应当利用现代

化技术对 中草药的提取过程进行定量的研究

和分析
。

为此
,

我们拟将数学模拟方法应用于

中草药提取过程的研究中
,

根据提取机理和

实验数据
,

建立具体提取过程的数学模型
,

并

对 数学模型进行模拟研究
,

以分析不同操作

条 件对有效成分提取收率 的影响
,

并进而求

取最优的提取过程操作条件
。

� 数学模型的建立

中草药有效成分提取过程的实质是溶质

从药材固体向溶剂 中的传质过程〔‘〕。

提取过

程大体可分为以 下三步〔�〕 �

溶剂在药材 内部

的渗透和药材 内部的湿润 �
药材 内部溶质的

溶解
�
有效成分 在药材 内部的扩散和从药材

表面向溶液主体的扩散
。

其中有效成分的内
、

外扩散起主导作用
,

本文将重点介绍这部分

的数学模型〔�
·
‘〕。

�
�

� 有效成分在药材内部的扩散模型
�

有效

成分在药材内部扩散是一种经多孔细胞壁膜

的分子扩散形式的传质
,

其扩散速度取决于
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�
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� �

�一

传质速率系

数
�
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可溶性物质在细胞膜 内的浓度
� �

�一

可

溶性物质在细胞膜外的浓度
� �

�一

细胞膜的面

积
,

可视为干药材颗粒面积
� �

�
�

�

� � 拼
�

� � � 拜
�

式中
� 拜,

为经膜附近的液体层的传质系数
� 脚

为经膜本身的传质系数
� 拌, 、

拌�

取决于扩散系

数 �
,

膜孔隙率
,

正反方 向扩散 比值
,

毛细孔

长度等等
。

其 中
,

扩散系数 � 是一重要物理

量
,

其值通常在 � � 一 ”

一 � � 一 ‘“
�

“

� � 之间
,

它不

仅与物质的种类
、

温度有关
,

而且随溶质的浓

度而变
。

溶质的扩散系数在浓溶液 中与活度

有关
,

只在稀溶液中才可视为常数
。

对溶质为较小分子的稀溶液
,
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颗粒表面 向溶液 中扩散 的可溶性成分 的质
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� 模型修正
�

上述扩散模型具有普遍性
,

但对于具体提取过程由于若干复杂因素的影

响
,

需进一步考虑对模型的修正
。

本研究以当归芍药散的提取过程为例
,

研 究其有效成分芍药贰
、

茅苍术醇和 件按 叶

醇
〔”

的提取效果
,

考虑多组分之 间的互相影

响
,

溶剂浓度的影响等
,

引入扩散系数修正项

� �
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溶液中乙醇浓
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温度
� � ,
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待估参数
。

模型修正中还进

一步考虑 了有效成分在高温下的分解及挥发

油成分的挥发
。

上述模型为一包括若干代数方程的微分

方 程组
,

应用一 阶 � � � � �
一

� � � � � 〔�〕
法进行数

值积分求解
。

� 模型参数估值

我们以当归芍药散提取过程为例建立其

数学模型
,

模型 中的某些参数需根据实验数

据
〔, 〕
来求取

。

实验数据包括了不同乙醇浓度

溶剂
、

操作温度
、

提取时间
、

溶剂倍量等操作

条件下有效成分芍药贰
、

茅苍术醇和 各按 叶

醇的提取率
。

参数估值即先给定参数初值
、

比较模型

的计算值与实验值
,

然后按照 一定的数值计

算方法
,

不断修正参数值
,

直至找到一组参数

值
,

使模型的计算值与实验值差 的平方和最

��
、 。

我们采用 � � � � � � � � 方法
〔�〕

对该模 型进

行参数估值
〔的 。

其芍药贰扩散系数中的参数
� 、

� 的估值过程见表 �
。

模型计算值与实验值

的 比较见表 �
。
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表 � 估值后计算值与实验值的比较
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由此结果可 见
,

该数学模型与实验数据

拟合得很好
,

表 明了模型的正确性
。

3 模拟研究及优化

利用已建立的数学模型通过模拟计算可

求出各操作变量的变化
,

如提取时间
、

提取温

度
、

溶剂浓度
、

溶剂用量等对有效成分提取效

果的影响
,

并通过这些模拟结果对提取过程

进行分析研究
.
以确定适宜的操作条件

。

例如
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图 1 芍药试提取率与浸提时间的关系

图 1 表示了有效成分芍药贰的提取率随提取

时间的变化关系
。

由图 1 可知芍药贰的提取

率开始随时间增长较快
,

随后变缓
,

最后达到

. 4 00 .



平衡
。

乙醇浓度高时
,

达平衡快
;
温度高时

,

达 下
,

通过计算搜索寻求最优的操作条件
。

我们

平衡快
。

但 当温度 达 到溶 剂 沸 点 时 (B
、

E 采用 R os en b ro ck 算法
〔
l0) 进行优化计算

。

例

线) ,

溶质分解
,

时间长反而造成提取率 的下 如以利润为 目标
,

通过优化算法不断修正变

降
。

其它变量的影响也可由类似图表反映出 量值
,

使 目标函 数 yy (利润)增加
,

直至最大

来
。

为止
。

进一步可用最优化方法在给定 目标函数

表 3 不 同初值下求取的最优操作参数及 目标函数值
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