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摘  要：信息化时代，科学数据成为战略资源。中医药文化源远流长，在长期实践中积累了大量数据，而运用现代数据库技

术架起中药宝库和现代科学的桥梁，对推动中医药现代化具有重要的现实意义。提出人机互动式中药信息系统的构建，设计

构建由方剂、中药、物种、化学成分等组成相互关联的中药信息系统，以适应现代科研、教学的需求，特别要满足数据挖掘

（KDD）、计算机辅助药物设计（CADD）等技术在中医药领域的应用，并详细阐述了系统框架及人机互动式个性化信息服务

的查询功能。 
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21 世纪，信息系统无疑将对中药现代化发挥

巨大的作用。中药信息系统的研究主要是利用计算

机技术、信息处理技术，特别是数据挖掘

（knowledge discovery in database，KDD）技术[1]、

数据库技术和现代的虚拟技术，结合现代的化学元

素、数学、生物学、中医药学等学科的研究成果，

建立和完善中药方剂数据库、中药化学数据库、中

医药知识库等[2]。而实现中药现代化、国际化的一

条重要途径，就是加快中药信息、知识的传播和更

新速度。通过建立中药信息系统，利用国际互联网

进一步扩大中药电子信息数据的使用范围，则是加

快中药知识传播和更新速度的重要途径[3]。因此，

本文提出一个融合传统中药及现代研究有机关联

的中药信息系统，以适应现代科研、教学的需求，

并详细阐述了系统框架及人机互动式个性化信息

服务的查询功能。 
1  中药信息系统构建的意义 

我国中药数据库建设是从 19 世纪 80 年代开始

发展起来的，经过 20 多年的发展，已取得初步的成

果。到目前为止，我国已有近百个规模不同的中药

数据库完成建设并投入使用，初步实现了中药信息

数字化[4]。其中主要有中医药期刊类数据库、中医药

事实型数据库及中医药文献-事实型数据库等[4-5]。近

年来，中药数据库建设已向综合性、智能化、个性

化趋势发展，为现代中医药教学、科研提供必备的

工具。上海中药创新研究中心研建的 SIRC/TCM 智

能化中医药信息系统，是一个由疾病、方剂、中药、

中药化合物等多个各自独立又相互交叉连接的数据

库组成的综合信息系统，系统框架如图 1 所示。中

药药用植物化学成分结构及药理活性数据库是以

“药物分子设计方法研究”为背景开发而来的，可作

为中药现代化研究工具以及从中药资源出发创制新

药的开发工具。其以“植物”作为关联传统中医药

与现代研究的桥梁，收集了大量在外文杂志上公开

发表的，分属天然产物、药用植物、植物药理等不

同领域的研究成果，把有关的化学成分、结构信息

和药理数据“引入”了中药化学数据库，使得该数

据库不仅包括我国科学家的研究成果，而且涵盖了 
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图 1  SIRC/TCM 智能化中医药信息系统总框架 

Fig. 1  SIRC/TCM general framework of intelligent 
information system of TCM 

外国科学家的大量研究成果，极大地丰富了数据库

的内容。 
虽然 SIRC/TCM 智能化中医药信息系统，已是

由疾病、方剂、中药、中药化合物等数据库组成的

有机整体，但药材与成分之间直接建立关联，不利

于将国内外相关化学、药理等数据引入中药信息系

统；而中药药用植物化学成分结构及药理活性数据

库采用了与现代植物分类学一致的建库策略，重视

其他领域相关化学成分、药理等现代研究数据的收

集，但未能与传统中医药知识建立有机的关联。因

此，为建立完善中药数据平台，满足现代科研、教

学需求，特别要适合 KDD、计算机辅助药物设计

（computer aided drug design，CADD）等技术在中医

药领域的应用，并在分子水平开展中医药的相关研

究，本课题组设计开发了人机互动的中药信息系统，

现就其具体框架进行简要介绍。 
2  中药信息系统架构介绍 
2.1  基本框架 

中药信息系统是由福建中医药大学自主研发的

中医药科学数据平台，包含了中药基本信息库、中

药物种数据库、中药化学成分数据库、方剂数据库

4 类各自独立又相互关联的数据库。该数据库以大

量信息为基础，并针对中医药信息、化学信息等各

自的特点，建立了各个库之间的关联，如图 2 所示，

虚线部分表示待建。中药信息系统设计特色在于化

学成分、药理等现代研究数据收集与整理：分别以

中药材、植物为核心收集数据，既注重收集传统中

医药的现代研究数据，也重视以“植物”为桥梁，

将国内外相关领域的研究成果引入中药体系。 
2.2 数据蓝本的选择 

方剂数据库：《中医方剂大辞典》；中药基本信

息库：《中国药典》、《中华本草》、《中药大辞典》、 

《新编中药志》；中药物种数据库：《中国植物志》；

中药化学成分数据库：《原植物化学成分手册》及国

内外相关文献报道。除了上述 4 个主要数据库，中 
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图 2  中药信息系统框架 

Fig. 2  Framework of CMM information system 

药信息系统还建立了中国台湾中药特色数据库，收

集了《“中华民国”中药典范》、《台湾原住民药用植

物汇编》、《台湾青草药》、《台湾常用药用植物图鉴》、

《台湾药用植物资源名录》等数据。这些特色数据目

前暂时以单库的形式存在，可以进行简单的查询。

方剂数据库、中药基本信息库、中药物种数据库、

中药化学成分数据库之间具体关联见图 3，加下划

线表示关联的关键字段。 
2.3  数据处理 

为了系统中各数据库的有效关联，对数据进行

了一些必要的数据处理。 
2.3.1  方剂“组成”结构化处理  方剂“组成”

字段包含了药名、炮制、剂量等信息，且描述不

完全一致。因此，中药信息系统根据“组成”字

段建立“方剂组成结构化表”，包含方剂 ID、药

名、炮制、用量、单位 5 个字段，并对单位进行

统一换算。 
2.3.2  植物物种数据的规范处理  中药基本信息库

有多个数据源，且对同一中药来源物种的描述并不

完全一致。因此，中药信息系统以《中国植物志》

为标准，建成统一的中药物种数据库，并对物种的

拉丁学名进行规范处理：“规范拉丁种名”、“规范拉

丁异名”，即指将原拉丁名、拉丁异名中“命名人”

的相关信息删除。由于不同的文献对拉丁名学名中

“命名人”信息的描述不一致，有的是全名，有的是

缩写，使得系统无法通过“原始拉丁种名”进行精

确的关联，因此，中药信息系统根据拉丁名命名规

则，将“命名人”信息删除，能精确建立各相关数

据库的关联且不影响物种的确认；由于中药基本信

息库存在拉丁种名与拉丁异名互用的情况，为了提

高数据库之间关联的准确度，中药信息系统依据拉

丁种名唯一性的原则，以《中国植物志》中选择的 
拉丁种名为“标准拉丁种名”。 
3  人机互动式查询系统设计 

一个优秀的中药信息系统，首先应具备强大的 
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图 3  中药信息系统实体关系示意图 
Fig. 3  Entity relation diagram of CMM information system 

查询功能，中药信息系统既提供常规的简单查询，

又提供高级查询，即实现跨库查询，支持中药类、

方剂类、物种类和化学成分综合库的关联查询；历

史记录查询，即查询用户有选择保存的历史查询记

录；正则查询，利用正则表达式来构造具有复杂文

本查询条件的查询，可以帮助用户找到符合正则表

达式所定义文本模式的记录。正则表达式是一种用

于描述和操纵文本数据的强大工具，能利用各种元

字符（metacharacter）和普通字符并遵循一定的语

法格式来定义某类文本数据所遵循的模式。如查询

主治感冒且在字符串“感冒”之后 11 个字符内出现

“咳嗽”的记录，其正则表达式为“感冒………咳嗽”；

还有化学分子的二维子结构检索等。此外，中药信

息系统还设计灵活有效的人机互动式查询。 
3.1  可定制查询 

定制查询是指用户可自主选择系统中提供的各

类数据及某类数据的具体数据源为检索入口，并且

可以对“查询结果”进行选择，然后进一步关联到

其他相关数据源。用户可以选择中药库或其他库为

检索入口，如选择中药库时，还可以选择单个数据

源或多个数据源组合查询，选择单个数据源时，按

该数据源的原始字段为检索入口；当选择多个数据

源时，系统自动生成统一视图作为检索入口。查询

的结果也可以定制，如查询“麻黄”选择《中华本

草》中“拉丁种名”，用户可以查看指定物种化学成

分数据，然后依据中药信息系统本身提供的“方剂-
中药-物种-化学成分”之间结构导航，进一步进行

循环导航查询。 
3.2  可扩展查询 

扩展查询是指用户可以选择在不同“查全率”

层次对查询结果进行关联。中药信息系统主要是对

“拉丁种名”进行关联的扩展。由于在整理中药信息

系统数据过程中发现，同一数据源，如《中华本草》

自身就存在拉丁种名、拉丁异名混用的情况，因此，

与“物种”和“化学成分”关联时，中药信息系统

中默认通过“规范拉丁种名”进行关联，用户可用

两种扩展方式：（1）拉丁种名进行关联（规范拉丁

种名或标准拉丁种名）；（2）规范拉丁异名进行关联

方剂数据库主体 
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（规范拉丁种名或标准拉丁种名或规范拉丁异名）。

通过扩展关联查询，可以尽可能地将最新化学成分

领域的研究，如药理活性、毒理研究等引及中药体

系，且用户可以根据自己的专业知识来判断关联的

准确度。 
3.3  用户自由组方查询 

用户自由组方查询是指用户可以通过物种，即

以“拉丁种名”来组方。中药是一个复杂的系统，

中药材名与来源物种之间并非一一对应，主要有 3
种情况：“一对一”（一种中药材对应一个物种）、“多

对一”（几种中药材对应同一物种不同的药用部位）

和“一对多”（一种中药材对应多个物种）。而科研

工作者在研究过程中，对于多基源中药大多是选择

其中一种来源物种作为研究对象。为解决此问题，

中药信息系统可选择对物种查询的结果，同时用户

可自主添加“拉丁种名”，以达到用户通过“物种”

自由组方，并进一步查看该方化学成分数据。 
通过定制查询、扩展查询、自由组方查询等人

机互动查询功能，实现中药信息系统的个性化信息

查询服务，以满足不同科研工作者的需求。 

4  结语 
中药信息系统虽已具备一定人机互动的查询功

能，并在科研中发挥了重要的作用，但还需不断更

新完善，在设计思想等方面还值得深入探讨，很多

地方需继续深入研究，如中药信息系统对“拉丁种

名”做了扩展查询，下一阶段，将从“形态特征”、

“生境”、“分布”等信息来确定一个物种，从而提高

各数据库之间关联的精确度；还有一些数据库有待

继续建设：如医案数据库、受体数据库等。 
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