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天然药物提取过程的动力学数学模型 
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摘  要：天然药物提取过程是一个复杂的多组分扩散的动力学过程。总结了国内外有关天然药物提取过程中的动力学数学模

型。基于扩散机制，将其分为经验模型和基于传质理论（Fick 第一、第二定律）建立的模型，其中，经验模型分为相界和化

学反应动力学模型，而基于 Fick 第一定律的模型，依据假设分为经验假设和分配系数两种模型，根据 Fick 第二定律建立的

模型因边界条件和颗粒形状的不同各异。新的提取技术（微波、超声、超临界流体萃取）的应用减小了传质阻力，对天然药

物提取模型的建立也有一定的影响。比较分析不同的模型在不同天然药物提取过程中的特点，为建立符合天然药物提取实际

过程的数学模型提供一定的指导意义。 
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天然药物是一个含有大量未知成分的多组分复

杂体系[1-2]。天然药物提取的基本原理是利用某种介

质（通常为溶剂）将有效成分从药材转移到溶液。

由于天然药物中不同成分在溶剂中溶解度不同，需

要针对待提取成分选择不同的溶剂[3]。相比其他物

质的提取，天然药物提取具有以下特点：①天然药

物提取源大多是植物组织，其结构复杂；②提取环

境影响因素交织（时间、温度、压强、固液接触情

况等）；③组分具有多样性且相互影响；④提取过程

历经溶剂渗透、溶质溶解及溶质扩散 3 个阶段[3-11]。

因此，天然药物的提取是一个复杂的物质传递过程，

需要探寻影响溶质转移的关键因素及内部机制，以

改善天然药物提取工艺。本文回顾了目前天然药物

提取理论领域的研究成果，整理并总结具有代表性

的数学模型，深入分析现有的研究方法，对该领域

的发展趋势进行展望。 
1  天然药物活性物质提取的动力学过程及影响因素 
1.1  天然药物提取动力学过程 

天然药物特别是植物药的有效组分大多存在于

植物细胞内，提取的实质是溶质从药材的细胞内扩

散到溶剂的传质过程[3]。天然药物提取过程大致分

为 5 步：①溶剂向药材表面的扩散；②溶剂向药材

内部的润湿；③药材内部溶质的溶解；④溶质从药

材内部向药材表面扩散（内扩散）；⑤药材表面向溶

液主体的扩散（外扩散）。其中步骤①、②为溶剂渗

透，③为溶质溶解，④、⑤为溶质扩散[4-10]。其中

溶质扩散为天然药物提取的限制步骤，步骤④的扩

散为溶质扩散的主要控制步骤。天然药物提取模型

考虑内扩散或者内、外扩散，见图 1。 
天然药物提取的理论来源于质量传输，研究的

是有效成分在浓度梯度的驱动力下从药物内部传递

到外界溶液的过程。浓度在空间的分布可以用场来

描述。因此从场的观点上讲，可以认为药物的扩散

是有效成分浓度场的不均匀分布所导致的。在中药

提取过程中，干药材被粉碎成颗粒后被置于一定量

的溶剂中，施加搅动并配置相应的温度和压强等环

境，使得有效成分能够快速从药物颗粒中扩散到溶

液主体中。天然药物提取过程可以用 3 个浓度场来 
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图 1  天然药物提取过程的 5 个阶段 
Fig. 1  Five stages of extraction process of natural medicines 

体现，它们相互影响并各自具有不同的特性。 
（1）溶液主体浓度场（c1）：由于搅拌的存在，

可以认为 c1是一个均匀场；在物理条件不变的情况

下，c1 仅随时间（t1）的变化而变化。该场是中药

提取效果的直接反映，直观描述了中药提取过程的

动力学特性，是目前大多数研究者实验能够测量的

场，也是实验结论的重点所在。然而该场的形成却

是由另外两个浓度场的变化所致的。 
（2）药材内部浓度场（c2）：一般认为 c2 是一维

不稳定不均匀场。把 c2处理成一维场是一种合理假

设，对于球形颗粒，c2仅随半径（r）而变化；对于

圆柱形颗粒，也只考虑半径方向而忽略轴向的扩散。

c2 场随着时间的增加而减小，因此该场是不稳定的。

c2 场内的溶质扩散是药物提取的瓶颈所在，很多数

据表明中药的提取过程受内扩散控制。 
（3）有效边界层浓度场（c3）：有效边界层是薄

膜理论的基本论点，把溶剂流过药物颗粒表面处的

对流扩散等效为在颗粒表面假象的厚度为 δ薄膜内

的扩散传质，可以有效地简化问题的研究。c3 场与

c2 场一样，也是一维不稳定、不均匀场，浓度与时

间和位置有关。 
1.2  影响天然药物提取过程的因素及强化方法 

天然药物提取实质是有效成分传质扩散的过

程[3]，存在扩散阻力。减小扩散阻力可以促进天然

药物的高效提取。影响扩散阻力的因素众多，可分

为：①内部影响因素，表现为提取体系的组成，包

括颗粒形态及组分间的相互作用。颗粒形态是提取

源的物理形态，如颗粒尺度、颗粒结构等；组分间

的相互作用是天然药物成分复杂性的体现。②外部

影响因素，包括溶剂性质、提取方式和状态参数。

溶剂性质包括溶剂种类、极性等。提取方式可通

过增加微波、超声、超临界流体萃取和生物酶解

技术[12]等辅助手段；状态参数包括温度、压强、时

间等[3]。外部影响因素多为可控因素，可以调整以

减小扩散阻力。内部影响因素还没有完整的理论，

需要今后深入的研究。 
天然药物的影响因素通过影响传质过程来影响

提取率的大小，因此，从质量传递考虑，提取强化

包括两个方面（表 1）：①控制外部条件或者根据体

系特性使提取平衡向有助于有效成分析出的方向移

动；②根据天然药物体系的特点，采取适当的提取

方法，缩短提取时间，促进有效成分在固液间的传

递，尽快达到平衡。 

表 1  传质的影响因素与强化的关系[3] 
Table 1  Relationship between factors for mass transfer 

and enhanced extraction 

影响因素 强化方式 

固体颗粒尺度 适当粉碎，减小颗粒直径内部影响因素

颗粒内部结构 浸泡溶胀药材 

温度 适当提高浸取温度 

压强 适当增大压力 

时间 适当延长提取时间 

溶剂 选择合适的溶剂 

外部影响因素

辅助手段 微波、超声、超临界流体

 
天然药物提取过程中的内、外因素通过影响扩

散阻力来影响提取率的大小，内部因素需要研究扩

散机制，了解组分间的作用；外部因素参数主要通

过经验来确定，缺乏理论。天然药物提取的数学模

型的建立定量确立了浓度与外界因素的关系。 
2  天然药物活性物质提取的数学模型 

天然药物提取的数学模型分为 2 类：经验模型

和基于传质理论建立的模型。模型是建立在合理假

设基础上的，采用一些决策方法对可能影响建模目

标的诸多因素进行评估，初步建立数学模型。通过

仿真或实验手段对建立的模型进行分析，不断调整

模型和参数，使之更加符合实际情况。当模型被确

立时，模型适用的条件也就随之确定[4]，其大致流

程见图 2。 
在天然药物的工业化生产中，提取工艺参数的

设置仍然以经验为主，普遍存在提取效率低的现象，

迫切需要相应的理论指导。天然药物提取过程的本

质是溶质在浓度梯度的推动力作用下的固-液相的

传递，因此符合物质动力学扩散定律[3]。回顾天然 
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图 2  天然药物提取建模的流程 
Fig. 2  Modeling process of natural medicine extraction  

药物提取的数学模型，田君等[5]和 Carola 等[6]以土

茯苓提取有效成分为例，考虑采用实验数据拟合控

制模型和 M-M 方程，通过拟合度来选择合适的模

型；韩泳平等[7]基于传质理论，考虑内扩散过程，

建立天然药物挥发油提取模型：ln( )b kt a= + 。而

李有润等[8]、Hou 等[9]以及贺福元等[10,13-14]曾以黄芪

甲苷的提取为例，基于传质理论，考虑了内、外扩

散过程，建立了天然药物提取模型：dM1/dτ＝
k1A1( C0－C1 )－( kD＋kV )C1，dM2/dτ＝k2A2( C0－

C1 )。近年来，储茂泉等[15]和 Spiro 等[16]以丹参、咖

啡因等为例，得到了适用于提取天然植物成分的动

力学模型，基于 Fick 扩散定律，考虑了内扩散过程，

建立天然药物提取模型：ln ( C∞/( C∞－C ) )＝kt，k 为
传质系数，C∞为平衡时的液体质量浓度。随后，Spiro[17]

和 Zanoni[18]以咖啡豆中提取咖啡因为例，基于扩散理

论，考虑了内、外及空隙 3 种扩散过程，对模型进行

了修正：ln (C∞/( C∞－C ))＝kt＋ln ( C∞/( C∞－C0 ))。
以上介绍了天然药物提取的模型发展历程，下面具

体介绍模型各自的特点。 
2.1  经验模型 

经验模型是较少涉及内部提取机制的黑箱模

型，模型简单又具有一定的实用性。经验模型建立

的主要手段是模型拟合法（model fitting method，
MFM），其基本假设是扩散动力学与化学动力学具

有相似性规律，其核心思想是利用化学动力学的相

关成果，用实验数据拟合动力学模型，从而找到合

适的机制函数。 

化学动力学的基本方程为： )()( αα fTk
dt
d

= 。 

其中，t 为时间，α为转化率， )(Tk 为速率常数，

是温度 T 的函数； )(αf 为机制函数。比较常用的速

率常数-温度关系式为： )/exp( RTEAk −= [5]。其中，

A 为指前因子，E 为活化能，R 为普适气体常量。 
经验模型的建立主要是通过实验手段来确定

A、E、 )(αf 动力学三因子，仅关注溶液主体浓度

场随时间的变化，并不深究药物颗粒内部浓度场的

分布，因此不需要过多的理论推导，缺乏对药物提

取内部机制的研究。田君等[5]把提取土茯苓中黄酮

苷看作是收缩球液-固相浸提过程，利用相界反应动

力学方程求解。Carola 等[6]在通过实验数据拟合 
得到 mK 、 maxV 的值，具体见表 2。 

经验模型（化学动力学模型）虽通过简单拟合

方法得到参数的值，而且计算简单，普遍采用这种

方法来拟合数据。但缺乏理论推导验证，因此需要

建立有理论依据的模型。 
2.2  基于传质理论建立的天然药物提取模型  

天然药物提取实质是组分的质量传递过程，因

此可以引用传质理论解释其过程。传质理论公式： 

( )i j
d M k A c c

d t
= −  

传质过程包括分子传质和对流传质，而天然药

物提取过程主要为分子扩散，分子传质称为扩散。

扩散理论包括 Fick 定律，而 Fick 定律包括第一、

第二定律（表 3），Fick 第二定律是在 Fick 第一定 

天然药物提取系
统的目标、判断 

建模、仿真、分析、
优化 

结果分析与
综合 

结论和建议 

数据资料信息 

调整模型
和参数 

决策 

天然药物提取系
统运行 

天然药物提取系统评价 
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表 2  经验模型 
Table 2  Empirical models 

化学动力学 机制函数 )(αf  动力学方程 应用 

相界反应动 

力学 

3/2)1(3 α−  
kt

c
cc

c
cc

=
−

−
−

∞

∞

∞

∞ 3
1

3
1

0 )()(  
土茯苓中黄酮苷[5] 

零阶： kt
c

cc
=

−

∞

0  

一阶： kt
cc
cc

=
−
−

∞

∞ 0ln  

化学反应动 

力学 

n)( α−1  

（ n 为整数，代表反应级数） 

高阶： ktn
cc

c
cc

c nn )1()()( 1

0

1 −=
−

−
−

−

∞

∞−

∞

∞  

苦参碱[19] 

混合动力学 分段机制函数 分段动力学方程  

 
表 3  Fick 第一和第二扩散定律 

Table 3  First and second law of Fick diffusion 

扩散定律 公  式 条  件 

Fick 第一 

定律 
a

a a b
CJ A D
z

∂
= −

∂
 

Ja 为组分 a 的质量通

量，A 为扩散面积 

一维稳态扩散：C
不随 t 变化状态

变量 

Fick 第二 

定律 

2

2

1a a
ab

C CC AD
t z A z z

⎡ ⎤∂ ∂∂ ∂
= +⎢ ⎥∂ ∂ ∂ ∂⎣ ⎦

Dab为组分 a 在传质介

质 b 中的扩散系数，

aC
z

∂
∂

为组分 a 在 z 方向

的质量浓度梯度 

一维非稳态扩散：

C 随 t 变化过

程变量 

 
律基础上推导（求导）得到的[20]。 
2.2.1  基于 Fick 第一定律建模  基于 Fick 第一定

律建立天然药物提取方法模型的共同基本假设：不

考虑溶剂损失，颗粒是球形，单一成分提取，恒温；

不同之处在于通过考虑扩散的不同阶段和不同外界

条件来建立模型。利用 Fick 第一定律建立的模型仍

然只关注溶液主体浓度场，但需要借助数学推导，

且求解条件相对不足，因此其建立的过程必然需要

一些关键合理的假设。根据假设的提出方法可以大

致分为 2 类。 
（1）基于经验假设的模型：在长期的天然药物

提取工艺实践指导下，通过对大量相关数据的分析，

可以得出一些经验性的结论，用于支持在 Fick 第一

定律下建立合适的动力学方程。储茂泉等[21]在中草

药浸提过程的动力学模型中，在 Fick 第一定律的基

础上，假设扩散通量与时间的幂函数成正比，建立

丹参单个成分浸提的数学模型，研究了封闭系统下，

提取速率由内扩散控制的情况，定量地描述了有效

成分与浸提时间、药物粒度、溶剂倍量的关系，为

今后研究这些因素间的关系提供了依据。徐春龙

等[22]采用微波等辅助手段的提取方法，在 Fick 第一

定律和中药浸提机制基础上，建立超声破壁提取动

力学模型，此模型假设药材细胞破壁扩散面积系数

与超声功率成线性关系，即B Pμ= ，建立了提取浓

度与超声功率的关系，即 ln lnc P τ= + ，为超声提取

天然药物提供了依据。冯年平等[3]在 Fick 第一定律

的基础上，假设某时刻浓度梯度随时间的递减速率

与该时刻的浓度梯度成正比，建立了中药单个成分

提取的数学模型，研究了封闭系统，定量地描述了

平衡时的浓度与温度、颗粒大小的关系。见表 4。 
（2）基于分配系数的天然药物模型  分配系数

是指在平衡状态时分界线两边的浓度之比，本质上

反映了有效成分向分界线内外扩散的传质系数之

比。代表性的研究成果有 Spiro[16-17]、银建中[23]和

贺福元[10,13-14]建立的动力学方程，见表 5。 
贺福元应用 Fick 定律、Noyes-whitney 溶出理

论及动力学原理，建立了中药提取的单个成分动力

学模型，分别研究了封闭体系和开放体系下动力学

特性，设立强度性工艺参数和容量性工艺参数，并

进行了参数分析，为中药提取工艺的量化研究及进

一步优化研究奠定了理论基础。Spiro 应用 Fick 定

律，假定溶质浓度从颗粒中心到颗粒外围边界是线

性变化，考虑药材颗粒向溶剂正向扩散和从溶液向 
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表 4  基于经验假设的天然药物提取模型 
Table 4  Extraction models for natural medicines based on empirical assumption 

模型 定性模型 关键假设 经验假设 动力学方程 成果意义 适用范围 改进 

模型 1[20-21] 天然药物提取速

率由扩散控制，

总是偏离稳态，

扩散通量与时

间的幂函数呈

正比 

扩散通量

与时间的

幂函数呈

正比 

dCB/dx=atb 

(a>0,−1<b<0)

ln C tλ γ= +

( )/ 1 nγ β= −  

λ = 1/( 1-n ) ln [α/σ( M－

R )] 
σ为颗粒粒度，M 为溶剂

倍量，R 为药材的吸溶

剂率 

结果为一阶动力

学形式；定量的

描述了浓度与

时间、粒度、溶

剂倍量的关系 

天然药物颗粒适

当，倍量适当的

内扩散控制过

程，单组分扩散 

需要考虑药材在

高温时的分解

和挥发情况；需

要考虑药材多

组分间相互作

用及多组分传

递 

模型 2[3] 天然药物提取完

全由内扩散控

制，非稳态扩

散，溶质从药材

经扩散边界层

直至溶液主体

是连续变化的 

某时刻浓

度梯度随

时间的递

减速率与

该时刻的

浓度梯度

成正比 

⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−

=⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛

δ

δ

d
dC

F

d
dC

dt
d

B

B

 

(F > 0 ) 

( )
0

ln ln 0C CFt F
C C C C

∞ ∞

∞ ∞

⎛ ⎞⎛ ⎞
= + >⎜ ⎟⎜ ⎟− −⎝ ⎠ ⎝ ⎠

F 为溶质浓度梯度的比 

递减速率 

结果为一阶动力

学形式；定量的

描述了平衡时的

浓度与温度，颗

粒大小的关系 

封闭系统下的非

稳态扩散，单组

分扩散 

需要考虑药材在

高温时的分解和

挥发情况；需要

考虑药材多组分

间相互作用及多

组分传递 

表 5  基于分配系数的天然药物提取模型 
Table 5  Extraction models for natural medicines based on distribution coefficient  

模型 定性模型 关键假设 分配系数 ρ 动力学方程 成果意义 适用范围 改进 

模型 3[16-18] 药材颗粒周边

与溶液主体

的分界面处

存在双向扩

散，浓度变化

不连续 

溶质浓度从

颗粒中心到

颗粒外围边

界是线性变

化的 

仅表现在颗

粒表面的扩

散通量中 

t
KV
mk

cc
c

)1(ln
ρ

+′=
−∞

∞  

Ls KD
r

k
r

D
r

k 3312
1

1

2 δ
++=

′

k'为扩散速率常数，m 为药

材质量，ρ 为药材密度，V
为溶剂体积，δ 为扩散边界

层的厚度，r 为颗粒的半径

结果为一阶动力学

形式，其中扩散速

率常数药材颗粒

的贡献、药材颗粒

与溶剂接触面处

的贡献、扩散边界

层的贡献 

封闭，药材总

量近似保持

不变，浓度

变化不连续 

需要考虑药

材在高温时

的分解和挥

发情况；药

材多组分间

相互作用 

模型 4[23] 收缩核模型：萃

取界面由表

及里不断往

颗粒中心 

缩小 

收缩核萃取

模型 

固态萃余物

层和未萃取

芯之间的萃

取界面 

( ) ( )2 21 2 21 1 1 1 2
3 6

YY Yt α α α α α∗ ⎧ ⎫⎡ ⎤ ⎡ ⎤= − + + + + + −⎨ ⎬⎣ ⎦ ⎣ ⎦⎩ ⎭

( )1 2, / , /c
c s s

s

R Y D k R Y kR D
R

α= = =
 

Rc 为固相中萃取物的半径，

kc 为固相中的扩散速率， 
Rs为液相中萃取物的半径

模型可以计算固态

萃取物料颗粒完

全萃取所需的时

间，还求出不同时

刻颗粒内部浓度

的剖面曲线，从而

模拟求解整个萃

取过程与状态。 

药材颗粒近

似球形，萃

取过程近似

收 缩 核 模

型，单个成

分的无损失

提取 

需要考虑萃

取过程中的

分解、挥发

等损失；多

组分的萃取

过程；非收

缩核模型 

模型 5[10,13-14] 提取过程主要

是有效成分

在两个边界

层的扩散 

细胞内室、细

胞外室、溶

剂室都是均

匀浓度场 

表现在两个

分界面的扩

散通量中 

ttat LeNeMec πβ −−− ++= 结果为一阶动力学

形式，溶液浓度场

表现为快、慢置扩

散速度常数、慢置

消除速度常数，3
个常数由强度性

和容量性工艺参

数决定 

药材颗粒形

状近似于球

形，稳态，

药材组分易

分解和挥发

等的单组分

提取 

需要考虑药

材多组分间

相互作用及

多组分传递

 
颗粒内部逆扩散，浓度变化不连续，建立了中药提

取的单个成分动力学模型，溶质的扩散速率常数为

药材颗粒的贡献、药材颗粒与溶剂接触面的贡献、

扩散边界层的贡献 3 种贡献之和。该动力学方程具

有较普遍的实用性。银建中等定性描述了超临界流

体萃取中的收缩核萃取模型，萃取过程仅发生在固

态萃余物层和未萃取芯之间的萃取界面上，萃取界

面由表及里不断往颗粒中心缩小，并应用 Fick 第一

定律，假设整个萃取是拟稳态过程，温度和压强均

匀分布，根据超临界流体 A 与固态物料 B 发生萃取 

作用的计量关系，即 1
A BJ J

l
= ，建立了中药提取的 
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单个成分动力学模型。此模型可以估算出对天然药

物萃取颗粒完全萃取所需的时间，即 RC＝0 时所需

的时间，还求出不同时刻颗粒内部浓度的剖面曲线，

从而模拟求解整个萃取过程与状态。 
除此以外,不同的辅助手段对提取模型的建立

也有一定的影响。郭平生等[24]采用微波等辅助手段

的提取方法，在 Fick 第一定律基础上，考虑了影响

扩散系数的因素：D＝DM＋DE，建立了利用辅助手

段提取天然药物单个成分的模型，描述了浓度与外

界影响因素（时间、料液比、颗粒半径、功率）之

间的关系。此模型从目标成分与微波场之间的相互

作用出发，应用液体“格子”模型理论，推导了微

波场中目标成分分子在基体内部的有效扩散速率公

式。此模型适用于微波辅助提取、内扩散控制的单

组分提取。由于该模型没考虑高温下的分解等损失，

因此在药材高温时的分解和挥发情况、药材多组分

间相互作用及多组分传递方面有待改进。 
综上所述，基于 Fick 第一定律建立的天然药物

提取模型，可以得到提取物的浓度与时间、药材颗

粒、溶剂体积等常规因素的定量关系，此外超声和

微波辅助提取还增加了提取物浓度与超声功率和微

波功率的关系，从而指导了天然药物提取的选择。

但是基于 Fick 第一定律建立的模型描述的是浓度

不随时间变化的扩散状态，即描述天然药物提取的 

平衡状态，不能描述浓度未达到平衡时的任一时间

的扩散过程，有一定的局限性。 
2.2.2  基于Fick第二定律建模  Fick第二定律描述

任一时间浓度随时间等的变化情况。其中，颗粒的

形状会影响扩散的过程，因此在建模时应考虑形状

的设置。当颗粒假设为不同的形状时，Fick 第二定

律定律有不同的形式。 

球形[25]：一维
2

2

2( )C C CD
t r r r

∂ ∂ ∂
= +

∂ ∂ ∂
，三维

2 2 2

2 2 2 2

2( )C C C C CD
t r r r r zθ

∂ ∂ ∂ ∂ ∂
= + + +

∂ ∂ ∂ ∂ ∂
。 

圆柱形[25-26]：一维
2

2

4( )C C CD
t r r r

∂ ∂ ∂
= +

∂ ∂ ∂
，三维

2 2 2

2 2 2 2 2 2

4 2 cos( )( )
sin( )

C C C C C CD
t r r r r r R

θ
θ θ θ ϕ

∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂
= + + + +

∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂
。 

 
根据 Fick 第二定律建立的天然药物提取模型

共同的基本假设：不考虑溶剂挥发、分解等损失，

颗粒是球形或者是圆柱体、单一成分提取，恒温，

有效成分沿径向一维扩散。与 Fick 第一定律描述浓

度不随时间变化的提取不需要给出边界条件不同之

处在于，Fick 第二定律是偏微分方程，边界条件的

不同是最终模型不同的原因。基于 Fick 第二定律建

立的天然药物提取模型，给出了初始条件和边界条

件，见表 6。 

表 6  基于 Fick 第二定律建立的天然药物提取模型 
Table 6  Extraction models of natural medicines based on second law of Fick diffusion 

模型 边界条件 动力学方程 适用范围 改进 

模型 6[3,27-29] 0 00, ,t u c r C C′= = =  

0, 0r u′ = =  

, s
r r

c cr r SD V
r t′=

∂ ∂⎛ ⎞ ⎛ ⎞′ = − =⎜ ⎟ ⎜ ⎟′∂ ∂⎝ ⎠ ⎝ ⎠

 

0

2
1

2 2

ln ln

S

C Ct
C C C C

m D
K r

λ

λ

∞ ∞

∞ ∞

⎛ ⎞⎛ ⎞
= + ⎜ ⎟⎜ ⎟− −⎝ ⎠ ⎝ ⎠

=
′′

 

结果为一阶动力

学，药材颗粒形

状近似于球形；

稳态；药材近似

没有分解和挥发

等损失的单组分

提取 

需要考虑分解和挥发等损

  失天然药物提取，需要

  考虑药材多组分间相互

作用及多组分传递 

模型 7[22] 00, 0, s st C C C= = =  

0, 0, , 0Ch C h Z
t

∂
= = = =

∂
 

( )1s
s s

i

C C C
t t

∗∂
= − −

∂
 

2

i
i

lt
D

μ=  

结果是一阶动力

学,药物颗粒为

规则的球形；药

材没有分解和挥

发等损失的单组

分提取 

固相和液相之间不是简 

  单的线性关系，需要 

  改进；扩散系数需要 

实验数据迭代得到 

模型 8[30-31] 00, ,0t r aρ ρ= = < <

0, ,t r aρ ρ∞> = =  
2
1ln eD a tρ ρ

ρ
∞

∞

⎛ ⎞−
= −⎜ ⎟

⎝ ⎠

 

1 1
1 2 3 4ln eD a a a M a Mθ − −− = + + +

θ为操作温度，M 为提取溶剂用量 

结果为一阶动力学

形式，药材颗粒

形状近似于圆柱

体；以内扩散为

主的稳态；药材

没有分解和挥发

等损失的单组分

提取 

需要考虑分解和挥发等损

失天然药物提取，需要

考虑药材多组分间相互

作用 
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冯年平等采用传统提取，范华均等采用超声提

取，吴明一等采用中药材挥发油提取，应用 Fick 第

二定律，假设颗粒是球形且有效成分的质量不变，

在相同的边界条件下，研究了固相（颗粒内部）和

液相（溶剂主体）两相扩散，忽略了边界层，建立

了天然药物提取的单个成分动力学模型，这为中药

传统提取工艺的量化研究及进一步优化奠定了理论

基础。陈勇等应用 Fick 第二定律，但是假设药材颗

粒是圆柱体，药材颗粒以内扩散为主，给出了边界

条件，建立了天然药物提取的单个成分动力学模型。

银建中等应用 Fick 第二定律，假设颗粒外部的传质

阻力比内部的传质阻力小，可以忽略，温度、压强

均匀排布，建立天然药物超临界流体萃取的单成分

的动力学模型。此模型根据从固体物料中萃取出来

的萃取物量等于物料中萃取物的减少量得到公式 

( )1s
s s

i

C C C
t t

∗∂
= − −

∂
，

2

i
i

lt
D

μ= ，传质系数可假 

设初值，用四阶的龙格–库塔法在整个床层高度上进

行数值积分计反复迭代得到，然后计算结果与实验

结果比较，根据误差修改，反复迭代得到传质系数。

此模型为计算扩散系数提供了一种计算方法。 
简言之，根据传质（扩散定律）建立的模型具

有较严格的理论依据的推导过程，比经验模型更符

合实际情况，具有改进的空间。 
3  结论和展望 

本文综合分析了现有的天然药物提取动力学模

型。模型中体现了影响提取的因素及相关的理论。

经验模型是建立在实验基础上的数据简单拟合，缺

乏对药物提取过程的原理性分析。而基于传质理论

和扩散理论建立的两类模型借助于实验手段，另一

方面借助于传质理论建立动力学模型，可以定性和

定量的解释并指导中药提取过程（表 7）。 

表 7  动力学模型的对比分析 
Table 7  Comparative analysis for kinetic models 

模型 理论基础 建模手段 优点 缺点 

经验模型 化学动力学 模型拟合法  建模简单、

  容易理解

不涉及内

 部机制，

 应用范围

受限 

基于传质理 

论建立的

模型 

Fick 第一、

第二定律 

数学建模 涉及内部机

制，模型

建立后应

用广泛 

建模过程

复杂 

此领域的研究发展趋势表现在以下两个方面：

（1）天然药物是多组分的复杂体系，需要从系统的

角度来考察。现有的天然药物提取模型忽略了组分

间的相互作用，仅从单一组分研究提取过程，在天

然药物提取方面具有较大的局限性，难以适用现有

的工业生产实践。因此考虑多组分的药物提取模型

是未来的研究发展趋势，计算机仿真将成为重要的

辅助研究手段。（2）根据质量传输理论推导的 Fick
第二扩散定律为理论依据，通过合理假设建立数学

模型是目前研究的主要方法学，也是今后天然药物

提取过程建模的依据。Fick 定律适合单相的均匀介

质，天然药物是复杂的多组分，需要对 Fick 定律进

行适当修改。另外，由于 Fick 定律是表征函数，需

要建立天然药物模型考虑内部机制，从而更符合实

际提取过程。生物学领域的研究以及其他交叉学科的

发展将推动对有机生物体内物质传输的研究进展。 
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