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摘  要：基于前期提出的中医药超分子“印迹模板”自主作用规律，分析中药毒性的研究现状，结合超分子“气析”理论，

阐述中药毒性的超分子“印迹模板”的调控机制：中药（客体超分子）可与人体（主体超分子）发生作用，中药成分群与机

体内对应的孔穴通道进行识别，有毒中药的量效问题、减毒处理都与平衡常数及浓度密切相关，当具有相同（似）“印迹模

板”药物的浓度相同时，毒性的大小取决于其与靶点作用的平衡常数。因此，提出了中药毒性的平衡常数研究思路，可用超

分子印迹作用的平衡常数表征中药毒性，通过研究平衡常数的大小可判断成分产生毒性的主客体分子间作用程度，揭示毒性

效应的主客体超分子间相互作用，促进中医药超分子体系及中药毒性的研究。 
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Abstract: Based on the universal regularity of the automatic action of supramolecular “imprinted template” previously proposed, this 

paper further analyzed and summarized the historical evolution and research status of the toxicity of Chinese materia medica, and 

deeply analyzed the production of toxicity of Chinese materia medica by using the theory of supramolecular chemistry. After entering 

the human body, the aggregation of supramolecular “imprinted template” of Chinese materia medica can interact with the similar 

“imprinted template” of the subject supramolecular of human in the human body. In other words, the group of toxic components of 

Chinese materia medica can be identified with the corresponding hole channels in the body, which is the supramolecular chemical 

mechanism of the toxicity of Chinese materia medica. The dose-effect problem and detoxification treatment of toxic Chinese materia 

medica is closely related to the equilibrium constant and concentration. When the concentration of the drug with the same (similar to) 

imprinted template is the same, the toxicity depends on the equilibrium constant of its interaction with the target. Based on this, research 

idea of equilibrium constant of toxicity of Chinese materia medica was proposed. The equilibrium constant of supramolecular imprinted 
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behavior can explain the toxicity of Chinese materia medica. By studying the equilibrium constant, the supramolecular interaction of 

the toxic effect can be revealed and the supramolecular system of Chinese materia medica can be well studied. 

Key words: toxicity of Chinese materia medica; supramolecular chemistry; qi chromatography; imprinting interaction; equilibrium 

constant; network-toxicity kinetics 

 

中药毒性主要指中药对机体所产生的不良影响

及损害性，是中药药性理论的核心之一。当前中药

毒性的物质基础、作用机制、减毒应用等科学内涵

尚不十分明了[1-2]。若这些关键科学问题不能得到很

好解决，恐难以消除国内外对中药安全性问题的担

忧，势必严重限制中医药的未来发展，严重阻碍中

医药的国际化进程。然中药毒性可从超分子化学视

角进行阐释：正常的超分子印迹作用表现出生物活

性，一旦正常的印迹作用遭到不可逆的破坏则产生

毒性，而这种破坏的程度可用印迹行为的平衡常数

进行表征。本课题组前期已系统诠释了超分子化学

对中医药基础理论的特殊影响[3]，并运用超分子气

析理论阐释了四气[4]、五味[5]、升降沉浮[6]、归经[7]

等中药药性理论，以及基于中药对机体作用的两重

性考量提出了中药毒与效的超分子“印迹模板”整

合模式[8]。在此基础上，本文以超分子印迹作用的

平衡常数是中药毒性的关键因素为切入点，综述中

药毒性的研究现状，并阐述中药毒性的超分子“印

迹模板”调控机制，提出中药毒性的超分子印迹作

用的平衡常数研究方法，以期为中药毒性理论与实

验研究提供一定思路与方案。 

1  中药毒性的研究现状 

1.1  中药毒性的历史沿革 

对中药毒性的认识，可追溯到远古时代，来源

于古代劳动人民寻找食物过程中对药物的发现与认

识，而后在生活实践和医疗实践中不断积累和探索

当中逐渐形成[9]，早在先秦《山海经》中就载有“毒”

的记述：“……无条，可以毒鼠；……芒草，可以毒

鱼；……茇，可以毒鱼；……莽草，可以毒鱼”。四

大经典之一的《黄帝内经》载有药物有毒无毒的论

述，在《素问•五常政大论》中将药物毒性强弱分为

大毒、常毒、小毒和无毒 4 类[10]。我国现存最早的

本草专著《神农本草经》提出：“药有酸、咸、甘、

苦、辛五味，又有寒、热、温、凉四气，及有毒无

毒”；又将所载 365 味药分上、中、下 3 品，上品无

毒，多服、久服不伤人，中品无毒、有毒，斟酌其

宜，下品多毒，不可久服[10]。东汉《伤寒杂病论》、

晋代《肘后备急方》、隋代《诸病源候论》、唐代《新

修本草》、宋代《证类本草》、明代《本草纲目》、清

代《本草纲目拾遗》等许多本草专著的药物项下，

均有有毒无毒及其相应炮制减毒的记载，总结出有

毒中药配伍的“十八反”“十九畏”等注意事项。可

见，我国对中药毒性的认识已有几千年历史，是长

期临床实践的总结，是一个不断深入的过程。但这

仅是古人对于中药最为直接的、朴素的、模糊的感

受，缺乏有力的客观理论基础和充足的现代实证研

究作支撑。 

1.2  中药毒性的国内外研究现状 

近年来，为了阐明中药毒性的产生机制，学者

们进行了诸多研究，主要包括中药毒性的物质基础、

致毒机制及应用等方面[2,11]。中药毒性的物质基础

研究以发现毒性单体成分为主。如包括川乌、草乌、

附子、雪上一枝蒿在内的乌头类中药，含有的毒性

特征成分双酯类生物碱既是镇痛的药效成分又是毒

性成分[12]。种子类中药巴豆、相思子含有毒蛋白，

细辛和马兜铃中的马兜铃酸，雷公藤中的雷公藤碱，

苦杏仁中的苦杏仁苷，洋地黄中的洋地黄毒苷，半

夏和天南星中的草酸钙针晶附着的凝集素，全蝎、

蜈蚣中的部分动物蛋白等[13]，多数传统有毒中药的

毒性单体成分研究已较为丰富。中药的致毒机制研

究建立在物质基础研究的基础上，主要以阐明毒性

单体成分对机体作用的靶器官、细胞、分子和生化

机制。马钱子含番木鳖碱和马钱子碱，两者均有大

毒，主要是对神经系统毒性，认为其作用机制在于

马钱子中包括番木鳖碱和马钱子碱在内的生物碱类

可阻断脊髓闰绍细胞对运动神经元的抑制作用，同

时可与甘氨酸竞争神经突触后的抑制，使运动神经

元对传入的刺激产生强烈反应，进而引起脊髓反射

性兴奋的显著亢进和特殊的强直性痉挛，甚者呼吸

抑制而窒息死亡[14]。 

中药毒性应用研究包括有毒中药的加工、炮制、

配伍、制剂等，主要目的多是减毒。从古至今较为

常用的减毒处理当属“炮制减毒”和“配伍减毒”。

“炮制减毒”，如《中国药典》2015 年版中收载的“制

马钱子”，即取净马钱子砂烫炮制而得[15]，炮制后

的马钱子毒性降低，其机制认为与生品中生物碱类
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成分的下降和生物碱的氮氧化物含量增加有关，而

这些氮氧化物的毒性较低，同时还具有较好的生物

活性[16]。常用的炮制减毒方法有蒸煮、砂烫、炒法、

醋炙、制霜等[17]，目前乌头类中药的炮制主要分为

物理减毒和化学减毒 2 类，川乌和草乌的法定炮制

方法是通过常压加热水煮的方式[18]。此外，“以药

制药”炮制技术减毒增效亦是一大特色[19]，如金钱

草、金银花、绿豆、白芍、甘草“以药制药”炮制

雷公藤均可起到减毒作用[20]。“配伍减毒”，四逆汤

中甘草苷可与乌头碱类络合而起减毒之效 [21]；远

志、防风杀附子毒；附子畏防风、黄芪的配伍在急

性毒性和心脏毒性中的减毒应用是合理的[22]；生地

黄、白芍、甘草、三七、菟丝子单味配伍雷公藤制

剂可减轻肝毒性[23]。也有学者从基因的角度，并结

合中医体质学分析中药肝毒性的可能机制，提示个

体化治疗的临床用药重要性[24-25]。 

1.3  中药毒性研究现状下平衡常数研究思路的提出 

国内外学者围绕中药毒性进行了诸多实验研

究，并提出了诸多理论探讨。这些研究在一定程度

上建立了相关物质与中药毒性之间的联系，积累了

大量资料，为后期的系统研究奠定了基础。当前主

要从单成分的定性定量角度研究中药毒性，定性以

中药含有的单体毒性成分为主，定量则以单体毒性

成分的量毒效为主，这对于毒性单体成分的研究是

十分适用的。但随着中药整体观念日益受到重视，

研究多成分多靶点的中药时，不应局限于单体成分

或某几种成分的传统方法。那么如何将已有的单成

分毒性研究成果整合起来，这应当成为中药毒性研

究的重要关切点。中药毒性本质上是中药物质成分

与机体发生相互作用以致发生毒性效应的结果。换

言之，中药成分群（客体超分子）通过非共价键与

机体（主体超分子）结合，其结合程度（平衡常数）

异常造成机体状态严重失衡，这符合超分子化学“印

迹模板”自主作用规律。联结超分子化学印迹作用

及其平衡常数可整合单成分的量毒效关系。根据中

药复方多成分体系的特点，不能简单机械地采用某

成分的浓度与整体毒效的对应变化来判断其毒效，

而需建立多成分量-毒效关系数学模型来研究，应整

体考察成分与成分、成分与靶点、靶点与靶点间的

综合作用。需在中医药超分子“气析”理论的基础

上，结合化学动力学原理，多个成分或靶点可视为

网络节点，各节点用边连接，基于网络节点（成分

或靶点）的流量平衡建立以平衡常数表征“印迹模

板”间作用的网络动力学方程，各网络节点（成分

或靶点）的血药浓度-时间曲线下面积（AUC0～∞）

与平衡常数乘积的代数和等于各节点的初始质量浓

度之和，计算可获得各网络节点相互作用的平衡常

数[8]。再通过实验验证网络毒理学所构建的拓扑网

络，阐明拓扑网络特征，进一步阐明成分与靶点的

作用关系。即是由单成分的量毒效关系到多成分的

量毒效关系，再到拓扑网络毒效关系，亦即构建了

中药复杂体系与毒（效）靶点拓扑网络，而其中的

平衡常数则是表征拓扑网络的重要内容，亦是表征

中药毒性超分子印迹作用的重要参数。 

2  中药毒性的超分子“印迹模板”调控机制 

超分子化学根源于配位化学，与物理学、材料

科学、信息科学、生命科学等学科紧密相关[26]，其

以分子间多种弱相互作用力为研究对象，由主体分

子和一个或多个客体分子之间通过弱相互作用力而

形成的复杂而有序的化学体系即超分子化合物。事

实上，人体与具自然渊源的中药都可看作是由单分

子、超分子、聚合超分子及巨复超分子构成的复杂

体系[27]。由小分子构成生物体（人体或中药）有序

超分子的过程中，其主体超分子保留了客体超分子

的印迹模板，按空间孔穴通道结构联接形成巨复超

分子体，如中药成分群是中药超分子体系的“印迹

模板”聚集客体部分，可与人体中相似“印迹模板”

的人体超分子主体发生作用，中药成分群与机体内

对应的孔穴通道进行识别，结合后产生相应效应，

这便是包括毒性在内的中药药性的超分子化学机

制。而人体与中药超分子体系间的印迹作用则是中

药药性理论的基础，因此，超分子化学对诠释中医

药基础理论有特殊作用，自然超分子化学对诠释中

药毒性有重要意义[3,7]。 

2.1  中药毒性产生的超分子机制 

当前各项研究主要集中于毒性分子的研究，未

能整合到毒性超分子体系的研究，尤其未重视中药

与机体超分子体系间相互作用的研究。超分子体系

的稳定性是由分子间弱相互作用力所决定的。而这

些分子间弱相互作用力可在一定条件下起加合作用

与协同作用，形成具一定方向性和选择性的强作用

力，成为超分子形成的分子组织、分子识别和分子

组装的主要作用力。生命体系是巨复超分子体系，实

则也是一个复杂的热力学体系，中药与机体间发生相

互作用时，遵循热力学的基本定律[28]。而平衡常数

是描述化学平衡、热力学平衡的一个重要物理量[29]，
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可用于超分子体系相互作用力的表达和描述[30]，适用

于阐释中药毒性的超分子印迹作用调控机制。 

从热力学理论上来说，所有的分子间反应都存

在逆反应，也就是说所有的反应都存在着热力学平

衡，都有平衡常数。平衡常数越大，反应越彻底，

分子间相互作用就越强。中药的毒性与药效可结合

平衡常数来阐述。药物进入人体，中药客体超分子

对人体主体超分子的相互作用主要可分为 3 种情

况：其一，与机体超分子体系作用的平衡常数很小，

以至可忽略不计，也就是说分子间作用力极弱，是

无效物，此时药物不与机体发生任何作用（或仅发

生微弱作用）后即被排出体外；其二，与机体超分

子体系作用的平衡常数在相应阈值范围内，主客体

间结合-分离-再结合，如此往复，即在人体中产生

了主客体的印迹行为，而印迹过程中生成的超分子

化合物/超分子体系在机体中产生疗效，是药效物，

此种印迹行为随时间而逐渐消退，最终游离的主客

体被排出体外，药效过程也就随之结束；其三，与

机体超分子体系作用的平衡常数过大，是一个不可

逆的过程，分子间结合过于紧密以致形成分子内键，

破坏了正常的印迹行为，形成的超分子化合物/超分

子体系在机体内长时间蓄积，无法迅速排出，造成

机体各类不良反应和各脏器功能异常，从而产生毒

性，是毒性物。也就是说，与机体结合的平衡常数

过大时易产生毒性，通常平衡常数越大，毒性也就

越大。中药常见成分群（糖类、苷类、黄酮类、萜

类、挥发油类、生物碱类等）都可与其他成分或成

分群形成各种形式的超分子化合物，这些中药成分

群与机体间的超分子印迹作用的平衡常数表征了主

客体超分子相互作用的程度，结合紧密的超分子印

迹作用则是中药产生“毒”的过程，也是中药毒性

效应发生的基础。 

2.2  中药毒性的量效关系与平衡常数 

“是药三分毒”高度概括了毒与效之间的关系，

药物都会表征出毒与效的作用，而用量是决定性因

素，药物毒效在一定范围内是呈比例的。因此，在

强调中药的毒性时，无法回避量毒效关系这一关键

问题。 

当有毒中药用量很小时，虽然与机体相互作用

的平衡常数很大，但产生的毒性超分子化合物的量

极小，其印迹行为在机体内持续时间相对较短，机

体的 9 大系统都未得到任何反馈就已经通过各种形

式将其排出体外，也就是说少量范围内使用有毒中

药不足以产生毒性效应。 

当使用有毒中药达到一定剂量时，机体未能将

形成的超分子化合物迅速排出，其印迹行为在机体

内可持续一定时间，而此时这一正常印迹行为不易

被破坏，机体为了维持稳态产生反馈调节或超分子

化合物本身具有的促进作用，使机体大量生成良性

因子，反而无毒，甚至产生药效。砒霜就是典型的

例子，少量的砒霜可促进蛋白质合成，脂肪组织增

厚，皮肤营养改善，加速骨骼生长，活跃骨髓造血

机能，促使红细胞和血色素新生。砒霜用于治疗白

血病则是典型的“以毒攻毒”。 

当有毒中药用量过大时，平衡常数也很大，生

成的超分子化合物量过大，形成分子内键，同时正

常的印迹行为已被破坏，此时机体反馈调节已不起

作用，产生大量蓄积，机体的平衡状态被打破，最

终产生毒性效应。 

由此可见，平衡常数能衡量同一类型反应中不

同物质与机体靶点相互作用的程度，从而表征成分

群与机体的超分子印迹行为。当机体状态确定时，

同一化合物，由于平衡常数为常数项，所以只需考

虑用量对毒效的影响；而具有相同（似）印迹模板

的某一类化合物之间，则需同时考虑平衡常数和用

量的影响，且在相同的产生毒性的反应中，平衡常

数越大则毒性越大。需要特别注意的是，通常认为

的无毒中药，尽管其与机体相互作用的平衡常数较

小不至于产生毒性，其前提是用量在相应阈值范围

内。倘若无毒中药过量使用，产生药效的超分子体

系达到饱和时，过剩的客体超分子又与机体中其他

超分子“印迹模板”结合，此时需根据新体系的平

衡常数评价有无毒性及毒性大小。 

2.3  超分子印迹作用调控下的中药毒性 

在中医药的用药过程中，素有“以毒攻毒”的

经验法则。现代中医临床喜用蝎子、蜈蚣、蟾蜍等

治疗癌症。如有毒中药雄黄的毒性成分用于治疗恶

性血液病变以及皮肤病等疑难杂症，雄黄与机体中

致毒的超分子体系（如含肿瘤的体系）形成竞争性

置换，置换出相对毒性更小的雄黄-超分子体系，这

是由于病理状态与其生理状态的平衡常数不同造成

的，同时机体的反馈机制可能促使生成大量良性因

子，不仅不致毒，反而产生药效[31]。超分子印迹作

用调控下的中药“炮制减毒”是指炮制过程中，主

体分子（除毒性成分群外的成分群）对客体分子（毒

性成分群）起一定的保护作用，即经炮制后毒性成
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分群的毒性印迹行为一定程度的减弱，而同时能够

保存毒性成分群的原有药效，以此达到炮制减毒，

而不减效甚至增效的目的。其可归结为物理变化和

化学变化的发生，物理变化主要是经高温处理后中

药的主体超分子（相对于中药中的客体超分子）结

构遭到破坏，从而改变超分子主体的性质，进而改

变成分的溶出程度。而对于炮制减毒的化学变化，

主要是经高温高湿处理后中药的客体分子的化学结

构变化，这种结构变化体现为超分子“印迹模板”

（印迹作用的有效原子基团空间点阵）的变化。而这

些变化导致炮制前后进入机体的客体超分子的变

化，或是毒性成分群的量减少，或是中药与人体之

间印迹行为的平衡常数改变，从而达到减毒之效。

如前述，马钱子毒性降低，一是因生物碱类成分含

量下降（毒性成分群之一），二是因生物碱的氮氧化

物含量增加（平衡常数改变）。方剂配伍是有选择地

将两种或两种以上的中药配合使用，实则是两种或

多种不同超分子体系的配伍，本质上是形成了新的

超分子体系，其与主体超分子的印迹作用规律（平

衡常数）也就改变，从而达到“配伍减毒”的目的。

前述的四逆汤中甘草苷可与乌头碱类络合形成超分

子化合物，该络合物与机体的无相应的印迹作用。

而传统的配伍禁忌“十八反”“十九畏”则与“配伍

减毒”恰恰相反[32]。 

需要特别注意的是，中药毒性的发生与机体状

态也密切相关。机体状态是中药毒性效应的载体，

包括正常生理状态，也包括异常的病理状态，受种

族、遗传、年龄、性别、体质、生理状况、疾病状

态及外界环境等诸多因素的影响，这也是中医药辩

证论证的理论基石之所在。机体状态实则是内部超

分子体系的外在表现，状态差异亦即超分子体系“印

迹模板”的差异。当未得到合理地、准确地辨证论

治时，中药的应用与机体状态（症候或体质等）不符

时，也就是不对症，极可能出现毒性作用，用超分子

主客体结合的印迹关系（平衡常数）就不难理解。 

因此，中药毒性理论可得到超分子印迹作用的

平衡常数合理诠释，超分子化学也将是中药毒性整

合研究的一大趋势。 

3  中药毒性的平衡常数研究思路 

超分子主体、超分子客体、相互作用力 3 要素

构成超分子印迹行为，是中药毒性的物质基础。超

分子主客体可通过多种方法进行表征，包括量子化

学方法、波谱解析法、微量热测定法、色谱法、电

镜观测法、表观分子量测定法、代谢组学法，此外

还可通过物芯指数、分子印迹技术、总量统计矩参

数等方法进行表征。而超分子主客体间的相互作用

力，即中药成分群（客体分子）与机体（主体分子）

的印迹作用，则需用平衡常数进行表征。鉴于影响

中药和机体间相互作用的因素有很多，诸如药物因

素、机体因素、环境因素等，中药毒性产生的原因

亦然，药材品种混淆（同名异物、同物异名、一药

多源等）、有毒中药不合理使用（误用、滥用等）、

药材炮制不当、中药不合理配伍、个体差异等均影

响临床指导合理用药[33]。 

目前有毒中药的毒效整合可基于系统毒理学与

网络药理学分析“药物-靶点-活性/毒性”网络间成

分与毒性的相互作用[34]，即基于查找到的致毒物质

基础，结合相关靶点信息，实现毒性机制的网络可

视化预测。中药毒性的研究可结合有效成分群（“印

迹模板”），将超分子结构看成网络靶点，利用 AUC

与各超分子初始浓度求算各超分子结构的作用平衡

常数，并可结合波谱技术探析超分子的结构特征，

再根据代谢物组的图谱变化发现生物标志物。即通

过测算平衡常数与用量监测，找寻毒效间的临界值，

小于临界值时为有效成分，大于临界值时则为毒性

成分，从而进一步指导和利用有毒中药。中药毒性

超分子印迹作用的平衡常数研究方法可从炮制、配

伍、复方制剂等角度开展，加强和深化动力学（药

动学、谱动学等）、代谢组学等相关研究，找寻中药

毒性生物标志物，进一步科学阐释毒性中药炮制、

配伍、制剂后的减毒机制。 

3.1  中药炮制减毒的平衡常数研究 

中药炮制的本质是在外界高温、高湿条件下，

加辅料与不加辅料对生物超分子主客体进行物理和

化学变化[35]，其中的超分子主客体相互作用可由化

学反应速率（包括方向变化）反映，受相互作用过

程的速率、内因（结构、性质等）和外因（浓度、

温度等）的影响[36]，采用人体超分子“印迹模板”

的“气析”作用建立超分子主客体动力学数学模型，

研究经超分子化学反应后主客体分子结合的平衡常

数，探析其内部发生的主客分子的理化性质变化，

如结合水的逸出、化学键的断裂、脱水、炭化、及

其与辅料作用等，作为中药毒性研究的体外法，为

炮制减毒的进一步阐释提供有力途径。 

3.2  中药配伍减毒的平衡常数研究 

中药“七情”配伍和以“十八反”“十九畏”为
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代表的配伍禁忌在临床应用中影响深远，中药配伍

减毒尤以相杀、相畏配伍的经验总结为指导。中药

配伍是将 2 种或 2 种以上中药有效成分群（客体分

子）之间以非共价键进行结合，形成新的超分子体

系，再与人体（主体分子）发生印迹作用，按“印

迹模板”产生药效与毒效，宏观上表现出中药的配

伍规律。先对中药超分子体进行表征，随后进行单

成分的超分子化学动力学研究，建立超分子主客体

动力学数学模型，研究两者的结合平衡常数，可用

于评价超分子印迹作用的强弱，再进行多成分的超

分子网络动力学研究，获得各成分与网络靶点的作

用平衡常数，实现“动中求静、以静知动”的预测

目标。 

3.3  复方制剂的平衡常数研究 

药物本身的物理性质与化学组成、制备工艺、

剂型特征等均是确认中药制剂关键质量属性的重要

考虑因素[37]，而影响中药复方制剂毒性反应的因素

有提取溶解性、给药浓度、给药时间以及机体状态、

药物转运体和药物代谢酶、药物蓄积、中药复方组

方原则等[38]。这与中药制剂的质量控制和评价即对

制剂有效成分（“印迹模板”）体外释药动力学、体

内药物动力学的印迹行为的综合评价 [39]的观点不

谋而合。在中药炮制减毒的平衡常数研究、中药配

伍减毒的平衡常数研究的基础上，测定有效成分群

与毒性效应靶点的浓度变化，建立中药在体内的动

态时量关系与时效关系，有效关联“谱-动-效/毒”，

力求用谱毒动力学参数表达各成分与机体超分子

“印迹模板”作用关系，虽未能直接测出平衡常数，

但能较好地将毒效、印迹模板（指纹图谱）、入血药

量关联，综合反映毒性超分子印迹作用。 

4  结语 

中药超分子“印迹模板”聚集体可与人体中相

似“印迹模板”的人体超分子主体发生作用，中药

成分群与机体通过超分子印迹行为而产生效应，而

印迹作用的平衡常数是中药毒性产生的关键性因

素。机体所摄入的中药成分群及印迹作用的平衡常

数是中药毒性的基础。根据超分子理论自识别、自

组织、自组装与自复制的作用特点，当超分子变成

超分子键，即结合和解体之间不可逆时，超分子功

能散失，产生毒性。超分子主体、超分子客体、相

互作用力 3 要素构成超分子印迹行为，超分子主客

体可通过各类技术手段进行突破，而相互作用力的

表征则需要引入平衡常数，可在前期建立的中药复

方研究的平衡常数的数学模型基础上，建立适用于

配伍减毒、炮制减毒、制剂减毒等毒性理论的平衡

常数的数学模型并进行实验验证，以此逐步完善中

药毒性理论的研究。随着中药不良反应时有出现，

中药毒性与安全性问题成为阻碍中医药走向国际舞

台的第一道屏障，因此对中药毒性的研究亟待加强，

必须结合中医药的特点，加强生物超分子化学与中

医药基础理论的融合，在理论与技术上实现突破，

而在研究中医药超分子印迹作用行为时，平衡常数

的研究首当其冲。 
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