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iTCM 中药口服固体制剂原辅料物性数据库的构建及应用 1 
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摘  要：中药口服固体制剂（oral solid dosage，OSD）原辅料理化性质不仅影响制剂的可制造性，而且影响终产品的安全性、

有效性和质量可控性。系统表征中药 OSD 原辅料物性并整理归纳，有利于中药制剂处方和工艺研发规律的总结和应用。介

绍了智能中医药（intelligent traditional Chinese medicine，iTCM）中药口服固体制剂原辅料物性数据库的共享平台、数据特

征和应用。iTCM 物性数据库公开的 205 批数据显示数据库具备数据代表性和完备性特征。分别采用单变量、双变量和多变

量统计方法挖掘物性数据特征，物性周期表和降维分析结果表明，与药用辅料相比，中药物料多具有流动性差、引湿性强、

综合成型性差等共性特点。物性数据库可应用于制剂原辅料物性相似性评价；基于物性数据库的物性分类规律与知识发现，

可提高中药制剂处方设计效率和可靠性。中药物料物性缺陷校正、制剂处方和工艺智能设计是未来研究方向。 
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Abstract: Pharmaceutical excipient properties of Chinese medicine oral solid dosage (OSD) affect not only the prescription 
manufacturability, but also the safety, effectiveness and quality controllability of the final products. Systematic characterization and 
organization of material properties of Chinese medicine OSD can facilitate the generation and application of formulation and process 
development rules. In this study, a comprehensive review of the iTCM (intelligent traditional Chinese medicine) material database 
was given. The platform technologies, the features of data and the application of database were introduced. It was shown that 205 
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open records of material data in the iTCM database were characterized by integrity and representativeness. The univariate, bivariate 
and multivariate statistical methods were used to perform data mining and data features exploration. By comparing the Chinese 
medicine materials and pharmaceutical excipients through the periodic table of material properties and the dimension reduction 
algorithm, it was found that most of Chinese medicine materials shared common characteristics like poor flowability high 
hygroscopicity and inadequate manufacturability. The iTCM material database could be applied to physical properties similarity 
evaluation. The material classification rules and knowledge were proved to improve both the efficiency and the reliability of 
formulation design of Chinese medicine OSD forms. The correction of defect properties of Chinese medicine materials and the 
intelligent design of pharmaceutical formulation and processes are future research directions.  
Key words: iTCM database; material library; material characterization; traditional Chinese medicine powder; pharmaceutical 
excipients; formulation design; process design; particle design 
 

在口服固体制剂（oral solid dosage，OSD）中，

活性药物成分（active pharmaceutical ingredient，
API）和药用辅料的理化性质不仅影响制剂的可加

工性，而且影响终产品的安全性、有效性和质量可

控性[1-3]。为提高口服固体制剂研发效率，以及制剂

处方和工艺的可靠性，国内外研究者越来越重视

OSD 原辅料关键物料属性的评价以及相关数据的

汇集和整理[4-5]。2006 年，美国雅培实验室 Hlinak
和普渡大学 Kuriyan 等[6]提出采用标准化材料性质

测试方法，构建 OSD 常用辅料物理性质数据库的

设想。2011 年，马里兰大学 Hoag 团队和普渡大学

Wassgren团队合作开发了该领域内首个公开共享的

药用辅料数据库，即“NIPTE-FDA 辅料知识库”[7]，

采用美国药典和美国材料与试验学会收录的测试方

法，对 24 种（73 批）辅料的粒径、水分、密度、

流动性、近红外光谱和拉曼光谱种等参数进行测试

和存储。2011 年，丁振浩等[8]构建了 1 个由 270 种

药用辅料组成的数据库，规范整理了辅料的基本信

息、理化性质和结构信息，为研究辅料结构-性质关

系模型提供了平台。2012 年，我国国家药品监督管

理局药品审评中心公开了“常用药用辅料数据库”[9]，

收录 299 种药用辅料的成分、结构、稳定性、用量

和配伍禁忌等信息。此外，一些跨国制药公司或研

发机构也建立了产品相关的原辅料数据库，如礼来

公司的 CRAVE 数据库[10]等。 
上述数据库中的数据以药用辅料为主，其应

用场景多支持化学药物制剂的开发，缺少中药制

剂相关物料信息。在《中国药典》2020 年版一部

中，丸剂、散剂、颗粒剂、胶囊剂和片剂等 OSD
品种占所收载的全部中药成方和单味制剂的比例

超过 80%[11]。粉体是中药 OSD 原料、中间体和部

分剂型的主要形态，如中药片剂的原料包括浸膏

粉、半浸膏粉、饮片粉碎细粉等。与药用辅料和

API 相比，中药制剂粉体具有化学成分复杂、批

间质量波动大、处方载药量高、物理稳定性差等

特点[12-13]。基于粉体学基本理论对中药粉末的性

质进行评价，建立中药 OSD 原辅料物性数据库，

对指导中药制剂工艺设计和生产过程控制具有重

要意义。本课题组于 2018 年构建了智能中医药

（intelligent traditional Chinese medicine，iTCM）

中药口服固体制剂原辅料物性数据库[14]，实现部

分物料数据的网络共享，并开展了基于 iTCM 数

据库的中药粉体物性规律分析、物性知识发现、

制剂处方和工艺设计等探索性工作。本文将系统

介绍 iTCM 数据库的组成、参数和 Web 版应用，

从多个维度分析并展示数据特征，综述数据库在

多个场景的应用示例，并讨论数据库未来的研究

方向，以期为中药制剂研发提供参考。 
1  iTCM 物性数据库简介 

iTCM 物性数据库中的数据以测试数据为主，

测试物料对象、测试参数和方法影响数据信息结构

和质量。 
1.1  物料样本 

为保证数据库中物料的代表性和多样性，iTCM
物性数据库共纳入约 500 批物料，包括单味中药浸

膏粉、复方中药制剂浸膏粉、中药饮片细粉、常用

药用辅料等。在数据库中，一批物料对应唯一的生

产批号。目前，已公开共享 205 批次物料的数据[14-18]，

本文基于已公开数据进行描述。在 205 批次数据中，

常用药用辅料共 77 批次（含 62 种型号），包括 33
批稀释剂、20 批黏合剂、6 批润滑剂和助流剂、15
批崩解剂以及 3 批矫味或稳定剂。同一药用辅料尽

可能收集不同供应商或不同型号的产品，以扩展物

性变化范围，如数据库中的 13 批微晶纤维素来自 3
个供应商（JRS、SSP、旭化成）且不同型号（vivapur® 
type200、PH200NF、PH101 等），又如 10 批乳糖来
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自 2 个供应商（DFE、Meggle）且涉及不同型号

（Pharmatose®110M、Tablettose®80 等）。公开了 128
批次中药粉体物料，主要由单味中药浸膏粉（96
批）、中药饮片细粉（5 批）和含中药的二元粉体混

合物（27 批）组成。101 批中药粉体的原料涉及不

同的入药部位，其中 70 批来自根及根茎类，18 批

来自花、果实种子和全草类，8 批为皮类，5 批为地

上或全草部分。单味中药浸膏粉均由水提、固液分

离、减压浓缩和干燥制得，干燥方式包括带式干燥、

喷雾干燥和实验室减压干燥。数据库中收录了同种

中药由相同制备工艺制备的不同批次的粉体，便于

中药物料批间差异的展示，如 3 批乌梅浸膏粉等。 
1.2  物性参数 

iTCM数据库中的物性参数包括SeDeM专家系

统中 12 个参数，这些参数与粉体直接压片过程可制

造性有关[19-20]，此外还包括粉体粒径分布、真密度、

固相分数、质构参数、近红外光谱[21]和形貌参数，

如表 1 所示。颗粒形貌分析采用 SEM，通过 SEM
照片可直观看到粒子的形状、大小、表面特征等，

并可作为实验现象的解释和验证工具。各物性表征

方法优先选择药典规定的方法，如堆密度和振实密

度测试方法来自《中国药典》2020 年版第四部通则

0993，干燥失重和引湿性测试也分别按照《中国药

典》2020 年版第四部通则 0831 和通则 9103 操作。

对《中国药典》中未收录的测试方法参考国外药典，

如粉体流动性测试参考《欧洲药典》（10.3 版）中

2.9.36 或 USP43<1174>。对国内外药典均未收录的

物性参数，一般参考文献或根据需要在实验室条件

下自行进行物性分析方法的开发和验证，如质构参

数[15]。 

表 1  iTCM 物性数据库中的物性参数 
Table 1  Physical parameters in iTCM database 

物料性质 物性参数 

堆积性 堆密度（ρb）、振实密度（ρt） 

均一性 粒径 50 μm 粒子百分比（%Pf）、相对均齐度指数（Iθ） 

流动性 豪斯纳比（IH）、休止角（α）、流动时间（t''） 

可压缩性 颗粒间孔隙率（Ie）、卡尔指数（IC）、内聚力指数（Icd）、固相分数（SFp） 

稳定性 干燥失重（%HR）、引湿性（%H） 

粒径分布 分布宽度（Span），粒径分布累计小于 10%、50%和 90%对应粒径（D10、D50、D90） 

质构参数 弹性（Sp）、弹性系数（Sp-co）、内聚性（Co） 

近红外光谱 900～1700 nm 的漫反射光谱 

形貌 扫描电子显微镜（SEM）图片 
 
1.3  数据存储和查询 

iTCM 数据库包括单机版和 Web 版。其中单

机版数据库以 Visual Basic 编程，基于 SQL 
SERVER 2000 管理系统运行。Web 版为在 MySQL
上部署数据库以及建立各数据表，支持按照物料

类别、物性参数查询，并提供激光粒径测试和 SEM
测试结果文件。共享的物料数据可在 Web版 iTCM
数据库中检索查询，地址为 http://info.pharm. 
bucm.edu.cn/xsgz/sjgxpt/48350.htm，其部分运行界

面如图 1 所示。 
2  物性参数空间探索 

iTCM 物性数据库中不同物料的物性参数构成

多变量物性空间，可以分别从单变量、双变量和多

维变量角度对物性空间进行分析，以充分展示物性

数据特征。 

2.1  单变量分析 
单变量分析即单变量描述性统计，用以研究

数据库物料在某变量上的集中或离散趋势、分布

规律等。以堆密度、引湿性、休止角和中值粒径

4 个典型物性参数为例，从 205 批数据中整理了

178 批次整齐可比的物性数据，其中药用辅料 77
批，中药物料 101 批，绘制各变量频数分布直方

图（图 2）。图 2 中的曲线代表数据总体分布变化，

可见休止角接近正态分布，堆密度和引湿性表现

为双峰分布，中值粒径为偏态分布。此外，为便

于展示中药物料和药用辅料的物性异同，在图 2
的每个子图中分别绘制了中药物料和药用辅料的

频数分布直方图。图 2-A 为数据库中物料的堆密

度分布，其范围为 0.15～0.91 g/cm3；药用辅料和

中药粉末堆密度分布范围均较宽，药用辅料中堆 
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图 1  Web 版 iTCM 物性数据库运行界面 
Fig. 1  Web version of iTCM database 
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图 2  iTCM 数据库中 4 种物性参数的频数分布直方图 
Fig. 2  Histograms of four typical physical parameters in iTCM database

密度最小的是硬脂酸镁（0.16 g/cm3），最大的为磷

酸氢钙（0.91g/cm3）；中药中堆密度最小的是续断

浸膏粉（0.15 g/cm3），最大的为制首乌浸膏粉（0.74 
g/cm3）。 

物料吸湿性是影响制剂稳定性的重要因素，178
批物料的引湿性在 0～39.57%变化，其中引湿性最

强的为小蓟提取物（39.57%），最差的为乳糖

Flowlac®100（0）。根据《中国药典》引湿性分级标

准，有 10 批药用辅料和 85 批中药物料的引湿性超

过 15%，属于极具引湿性范畴，该结果也表明中药

物料对湿度更加敏感。 
休止角的大小反映粉体流动性的好坏，休止角

越小，粒子间摩擦力越小，则流动性越好，根据

USP43<1174>粉体流动性的分级规定，当休止角小

于 30°时，表示粉体的流动性极好，小于 40°时表示

可以无需助流辅助流出，能够满足工业需求。本数
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据库中物料休止角范围为 26.86°（蔗糖）～59.14°
（大黄浸膏粉）。药用辅料和中药物料中休止角小于

40°的物料占比分别为 15%、8%，表明中药物料的

流动性稍差。 
不同粉末间 D50 值差异很大，从最小的硬脂

酸镁（2.82 μm）到最大的山梨糖醇（395 μm），

其中 D50 小于 100 μm 的药用辅料有 53 批；续断

提取物 D50 值最小（6.11 μm），制何首乌提取物

D50 值最大（68.4 μm），且所有中药物料 D50 值均

小于 100 μm，结合堆密度结果，推测粒子大小可

能在一定程度上与密度具有相关性。综上说明中

药粉末多具有粒径较小、引湿性强、流动性差的

特点。 

2.2  双变量分析 
常规意义上的双变量分析是指分析2个变量之间

的相关关系。以 iTCM 数据库中的 13 个参数（ρb、ρt、

Ie、IC、Icd、IH、α、t''、%HR、%H、%Pf、Iθ、D50）

为例，计算两两之间的相关系数，并绘制散点图矩阵

和相关系数矩阵，结果如图 3 所示。其中粉体 ρb和 ρt

相关系数为 0.95，IC 和 IH 的相关系数为 0.98，表明

存在较强的相关性。IC 和 α、t''的相关系数分别为 0.8、
0.7，表明相互间存在中等强度的相关性。在 78 对变

量关系中，32 对变量的相关系数绝对值在 0～0.2，说

明大多数属性间相关性较弱或完全不相关，如 Icd 和

其他参数的相关系数绝对值均小于 0.5，该结果表明

数据库中物性参数间亦存在良好的独立性。 
A                                        B 

   

 
图 3  物性参数散点图矩阵 (A) 和相关系数矩阵 (B) 

Fig. 3  Scatter matrix (A) and correlation index matrix (B) between physical parameters 

除相关性分析外，课题组建立了中药粉体物性

周期表[22]，可以在由 2 个变量构成的二维平面上展

示数据库中的物料分布。以良好可压缩性指数

（index of good compression，IGC）为横坐标，以流

动性为纵坐标，构建粉体物性周期表，结果如图 4
所示。图中的蓝色单元格代表药用辅料，绿色单元

格代表中药物料。IGC 是粉体堆积性、均一性、流

动性、压缩性和稳定性的综合体现，一般认为当 IGC
大于 5 时，粉体适合直接压缩[19]，如图 4 中的微晶

纤维素 PH302（IGC＝5.2）。流动性是评估粉体能

否实现连续制造的关键物料属性之一，在物性周期

表中，流动性是 IH、α、IC 等物性参数的综合，其

值大于 5 时，表明粉体流动性较好，如图 4 中的一

水乳糖 Flowlac®100（流动性＝5.7）。此外，图 4 中

58%的中药粉体集中分布在流动性为 2.1～3.0、IGC
值为 3.1～4.0 的区域内，提示存在流动性和可压性

较差的潜在风险，所以在处方设计初期阶段，可以

尝试从周期表中选择可压性和（或）流动性良好的

药用辅料校正中药物料的缺陷物性，使其满足成型

工艺的需要。物性周期表的横、纵坐标除 IGC 和流

动性外，还可任选其他物性参数，扩展得到多个物

性参数二维空间，研究中药物料和药用辅料在不同

物性方向上的变化规律。如“1.1”项所述，数据库

中收录了同种中药由相同制备工艺制备的不同批次

粉体，以及同种中药由不同制备工艺制备的不同批

次粉体。以乌梅为例，周期表左下角为喷雾干燥制

备的乌梅浸膏粉，中部靠右为 3 批带式干燥制备的

乌梅浸膏粉。另以当归为例，左上方当归（泽泻正

下方）表示由喷雾干燥制备的当归浸膏粉，中间部

分 3 批当归（临近乌梅）是由带式干燥制备的当归

浸膏粉。上述中药浸膏粉在物性周期表中表现的位

置差异，反映了制备工艺影响中药物料性质。 

Ie1 
0.6 
0.2 

3 
2 
1 
0 

40 
30 
20 
10 

400 
200 

0 
1.8 
1.6 
1.4 
1.2 
50 
40 
30  
50 
30 
10 
15 
10 

5 
0 

30 
20 
10 

0 
80 
40 

0 
0.006 
0.003 

0 
300 
200 
100 

0 
 0.2 0.6 0.2 0.8  0 1 2 3 10 30  0 200 1.2 1.6 30  50 10 30 50 0 5 10 0 20  0 40 80 0 0.001

1.0 

0.8 

0.6 

0.4 

0.2 

0 

−0.2 

−0.4 

−0.6 

−0.8 

−1.0 

t′′

IθIcd Ie ρt %HRt′′

Iθ
%Pf

%Pf

D50

ρb α 

%H

%HIC IH 

%HR

α 
IH 

Icd 

IC 
Ie 

ρt ρb

ρt

Ie

ρb ρt α t′′ Iθ IHIC Icd %HR %Pf D50 %H

IC
Icd

IH
α

t′′

%HR
%H

%Pf
Iθ 

D50 



 中草药 2021 年 9 月 第 52 卷 第 17 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2021 September Vol. 52 No. 17 ·5171· 

LACPharmat
ose® 200M 二水磷酸氢钙

大黄 木蝴蝶01 木蝴蝶02 续断

 Granulac®
200

CMS-Na CMS-Na CMC-Na CMC-Na CMC-Na PVPP XL-
10

PVPP XL-
10

 vivapur®
type 102

 Heweten®
101

MCC
OricelTM MCC KG802 MCC PH 101

CMC-Ca 玉米淀粉
预胶化淀

粉
糊精 硬脂酸镁 硬脂酸镁 硬脂酸镁

Duralac®
H

无水乳糖
21 AN

L-HPC MC
4000cps

MC 15cps 磷酸钙

PVPP XL-
10 Ultra

PVPP XL PVPP XL-
10

HPMC
E3LV

HPMC
E5LV

HPMC
E15LV

HPMC
E50LV

HPMC
K100LVC

生地黄 黄芩 烫狗脊 泽泻 射干 生甘草 白芍 玄参 磷酸氢钙 磷酸氢钙 滑石粉 滑石粉 硬脂酸钙

川芎 蒲公英 制远志 当归 小蓟 款冬 款冬 炙甘草 赤芍 款冬 白术 地黄 地黄 金银花

炙甘草 炙甘草 生甘草 生甘草 生甘草 乌药 乌药 乌药 醋延胡索 白芍 白芍-半制何首乌-混

银柴胡 银柴胡 银柴胡 木蝴蝶 瞿麦 瞿麦 瞿麦 生地黄

生地黄 生地黄 葛根 葛根 葛根 泽泻 甘草 炙甘草

炙甘草 独活 独活 白鲜皮 白鲜皮 白鲜皮 蜜款冬 盐知母

黄芩 金银花 黄芩-半醋延胡索-半金银花-混金银花-半 黄芩-混醋延胡索-混

白芍-混银花-饮片细芩-饮片细粉

CMS-Na PVPP XL PVPP XL PVP HPMC
E4MCR

MCC
OricelTM

MCC PH
102NF MCC PH102 MCC PH301 乳糖

Cellactose®
乳糖

Spherolac®
MCC

PH200NF
MCC

OricelTM MCC PH 302 MCC vivapur
® type200

墨旱莲 金银花 炙甘草 葛根 熟地黄 泽泻 泽泻 甘草 知母 糖 Granulac® EC N-100 EC N-7 EC N-7 EC N-10 EC N-10

知母 盐知母 芍-饮片细胡索-饮片首乌-饮片细粉 乌梅 乌梅 乌梅 川芎 当归 当归 EC N-22 EC N-22 EC N-50 EC N-50

当归 制何首乌 制何首乌 白术 制何首乌制何首乌-半

Al(OH)3 Al(OH)3
乳糖

Tablettose® NaHCO3

lACPharmato
se® 110M

乳糖 Flowlac
® 100 葡萄糖 山梨糖醇 山梨糖醇

乌梅 苹果酸 蔗糖

流

动

性

IGC
2.1-3.0 3.1-4.0 4.1-5.0 5.1-6.0

1.0-2.0

2.1-3.0

3.1-4.0

4.1-5.0

5.1-6.0

6.1-7.0  
蓝色单元格为药用辅料，绿色单元格为中药物料 

bule cells are pharmaceutical excipients, and green cells are traditional Chinese medicine 

图 4  IGC-流动性物性周期表 
Fig. 4  IGC-flowability period table based on iTCM database 

2.3  多变量分析 
将 iTCM物性数据库中数据整齐可比的 178批

物料的 18 个物性参数值（表 1 中除质构参数、近

红外光谱和 SEM 外的参数）构成物性参数矩阵

（178×18），对数据进行均值标准化处理后，采用

主成分分析（principal component analysis，PCA）

进行数据降维，将原始变量空间投影至低维主成分

空间。结果前2个主成分累计解释原始数据中56.5%
的变化信息，绘制由前 2 个主成分决定的得分图（图

5-A）和载荷图（图 5-B）。在图 5-A 中，分别绘制

中药物料和药用辅料的 99%置信椭圆，可见中药物

料集中分布在得分图的左下方，说明 iTCM 数据库

的中药物料的物理性质变化范围相比辅料较小，而

且中药物料基本位于药用辅料的置信椭圆中，表明

在 iTCM 数据库中药用辅料的物性空间整体上大于

中药物料的物性空间。通过药用辅料与中药物料的

组合使用，有可能扩展中药物料物性空间边界，并

改善中药提取物性质。通过载荷图可进一步分析物

性参数和物料样本之间的关系，如粒径参数（D10、

D50、D90、Iθ）分布在中药物料的对侧，而 α、t''、%H
和水分分布在中药物料同侧，表明中药物料粒径小、

流动性和稳定性差，与上述分析结果一致。 
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图 5  iTCM 数据库物性参数矩阵的主成分得分图 (A) 和载荷图 (B) 
Fig. 5  PCA score plot (A) and loading plot (B) of material data from iTCM database 
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3  iTCM 数据库的应用 
3.1  物性相似度评价 

在中药口服固体制剂成型工艺中，有限的化学

指标无法全面评估物料的可制造性，而物理性质是

中药化学组成和结构特征的宏观表现。为全面评估

中药粉体学性质，张毅等[23]提出构建中药提取物物

理指纹图谱，结合相似度计算手段，可以评价中药

提取物相似性。物理指纹图谱广泛应用于中药粉体

的物性表征[24]，如王芬等[18]对 5 个代表性中药的浸

膏粉、半浸膏粉、物理混合粉和饮片细粉绘制物理

指纹图谱并进行相似度分析，发现尽管是来自同一

中药，不同的制备方法所得的粉末物理性质间具有

一定差异，并且半浸膏粉粉末与浸膏粉相比粒径增

加，吸湿性降低，有利于维持片剂孔隙结构。 
在 iTCM 物性数据库中，每一批物料均可用物

理指纹图谱的方法进行展示，如选择来自同一厂家

的 3 个不同批次交联聚维酮 XL，经数据标准化后

构建物理指纹图谱，如图 6-A 所示，可见 3 批粉末

的稳定性（%HR 和%H 的综合）一级指标分别为

1.16、2.17 和 0.38，均一性（%Pf 和 Iθ的综合）一

级指标分别为 1.67、4.79 和 1.14，证明交联聚维酮

XL 的物性存在批间差异。又如 iTCM 物性数据库

中包含了来自同一厂家且采用相同工艺制备的 3 批

当归浸膏粉，其物理指纹图谱如图 6-B 所示，夹角

余弦法计算表明批间相似度均大于 0.97，证明该 3
批当归浸膏粉批间差异较小。另外，以金银花浸膏

粉为例，比较其在 3 种干燥方式（喷雾干燥、带式

干燥和减压干燥）下制备的物料物理指纹图谱，如

图 6-C 所示，可见 3 批粉体的流动性、压缩性和稳

定性接近，3 批物料的 3 个一级指标值分别为 3.58、
2.99 和 2.72，5.99、5.24 和 6.37，2.33、1.75 和 1.36；
夹角余弦计算结果发现，喷雾干燥所得金银花浸膏

粉在物性上与减压干燥粉末性质接近，相似度为

0.95，但喷雾干燥粉末与带式干燥粉末物性差异较

大，相似度仅为 0.77，该结果说明不同制备方式获

得的金银花浸膏粉物性存在差异。

A                                     B                                   C 

   

 
A-交联聚维酮 XL  B-当归浸膏粉  C-金银花浸膏粉 

A-PVPP XL  B- Angelicae Sinensis Radix extract  C- Lonicerae Japonicas Flos extract 

图 6  代表性物料物理指纹图谱 
Fig. 6  Physical fingerprints of representative materials

3.2  物性知识发现 
充分理解物料特性和工艺设计之间的关系，

有助于促进物性变化规律的发现，从而加速设计

灵活且可靠的制造过程。基于 iTCM 中药粉体物

性数据库，课题组系统开展了中药粉体物性知识

发现工作。如从物性角度对中药制剂“药辅合一”

科学内涵进行阐释[18]；开展中药单一粉体和混合

粉体物性相关性和混合机制研究，指导混合粉体

物性预测[17]；开展中药 OSD 多工序生产过程中间

体关键物料性质辨识，建立产品关键质量属性的

实时放行模型[25-26]。 
为研究中药物料的可制造性分类规律，Dai 等[16]

从 iTCM数据库选取70批物料进行片剂压缩行为研

究，构建了压缩行为分类系统（compression behavior 
classification system，CBCS），将物料在直接压片过

程中的压缩行为分为 3 大类 5 小类：第 1 类物料在

低压条件下压缩物抗张强度＞2 MPa；第 2 类物料

在中、高压力范围下压缩物抗张强度＞2 MPa，中

药物料大多属该类；第 3 类在高压条件下抗张强度

依然＜2 MPa，有少数中药物料属于该类。Yu 等[15]

以 iTCM 数据库中 81 批物料为研究对象，分别进行

干法制粒实验，并对薄片的抗张强度和固相分数进

行分析，构建物料辊压行为分类系统（ roll 
compaction behavior classification system，RCBCS），
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将物料分为3大类5小类：第1类抗张强度≥1 MPa，
固相分数在 0.6～0.8，可压缩性最好；第 2 类抗张

强度≥1 MPa，固相分数＞0.8；第 3 类抗张强度＜1 
MPa，可压缩性最差。CBCS 和 RCBCS 可在预处方

研究中，实现物料风险评估，并进一步指导制剂处

方和工艺设计。对于湿法制粒，王政等[3]从 iTCM
数据库中选择 11 种代表性物料，以物料与黏合剂之

间的关系和制成颗粒粒径大小为目标，通过多变量

统计建模，将物料在高速剪切湿法制粒过程中的可

制造性行为分为 3 类，即中药浸膏粉、稀释剂和崩

解剂，为湿法制粒工艺设计提供了依据。 
3.3  制剂处方设计 

制剂处方设计包括原辅料兼容性研究和辅料筛

选研究。在以成型为导向的辅料筛选过程中，一般

基于经验进行试错实验，该方法需花费大量的人力、

物力和时间。近年来，通过机器学习和计算的方式

来发现潜在辅料或处方成为研究热点[27-28]。课题组

建立了以 iTCM 物性数据库为基础，以制剂关键质

量属性为处方和工艺设计目标的智能设计方法，其

流程如图 7 所示，即首先对中药物料物性进行综合

表征，然后通过物性指纹图谱或物性周期表判断中

药物料成型过程中的潜在风险，再通过知识库中的

制剂关键质量属性预测模型，通过计算机仿真筛选

满足设计目标的处方。为验证该设计方法的可行性，

Zhang 等 [29-30]以三七总皂苷（Panax notoginseng 
saponin，PNS）提取物为研究对象，采用 5 个一级

指标、12 个二级指标构成的物理指纹图谱，并计算

参数指数（index of parameter）、参数轮廓指数（index 
of parametric profile，IPP）和良好可压性指数，结

果一级指标均一性及流动性的半径值小于 5，IPP
与 IGC 值均小于 5，提示该提取物直接压片可制造

性较差；随后以调控 PNS 缓释骨架片的释药曲线为

目标，构建 12 h 溶出度预测模型，并辨识影响 12 h
溶出度的关键物料属性；在不改变 PNS 缓释骨架片

处方比例的约束条件下，从 iTCM 物性数据库中 14
批 HPMC K4M 中筛选得到的合适辅料组合，以校

正提取物性质波动的不足，实现构建稳健的处方来

持续保证片剂溶出质量的一致性。Yang 等[31]在上述

成果的基础上，进一步采用喷雾干燥技术对 PNS 提

取物进行粒子设计，研究喷雾干燥关键工艺参数对

PNS 粉体物理性质的影响，以及 PNS 粉末粒度、水

分、吸湿性等物料属性对片剂溶出度的影响，结合

多变量分析模型优化了喷雾干燥工艺设计空间，提

高了 PNS 亲水骨架片溶出度的批内一致性。 

   

 
图 7  中药制剂处方智能设计流程[29-30] 

Fig. 7  Flow chart of intelligent formulation design for traditional Chinese medicine preparations[29-30]

4  结语与展望 
本文介绍了 Web 版 iTCM中药口服固体制剂原

辅料物性数据库的物料组成和参数信息，对开放共

享的 205 批数据进行了数据挖掘，展示了数据一维、

二维和高维特征，总结了中药物料的物性特点以及

iTCM 物性数据库的具体应用场景，包括物性相似

性评价、物性知识发现和制剂处方设计。现阶段

iTCM 数据库中以收集中药粉体原料和药用辅料的

物性参数为主，与同类型的 NIPTE-FDA 药用辅料

知识库相比，本数据库中包含的物料种类、物性测

试参数更丰富，特别是收录了中药物料信息，使其

更加适用于中药制剂应用场景。物性数据库建设是

一个持续改进和完善的过程，当前 iTCM 数据库还

存在样本批次和物性参数较少的局限，课题组将在

未来的工作中进一步扩展数据库样本与参数的规模

和多样性。 
iTCM物性数据库作为中药OSD处方和工艺智

能设计系统的基础，其未来研究方向包括：（1）纳

入多种类型粉体，如中药复方制剂中间体、新型药

用辅料、新型粒子和多元混合粉体等，扩展物料库

中样本的多样性，使其更接近真实世界；（2）完善

物性参数表征方法，如化学组成、结构参数、力学

物理指纹图谱 

物性整体表征 风险评估 制剂处方设计 验证

设计目标定义iTCM 数据库 辅料仿真筛选 
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参数、接触参数和能量参数等，以适应不同的应用

场景；（3）采用机器学习等人工智能工具，探索粉

体物性变化规律和机制，研究数据库冗余和缺失对

物性预测的影响；（4）增加制剂性质评价，如片剂

外观、崩解、脆碎度、硬度、溶出度等，开展物性

参数、工艺参数和制剂性质的整体关联研究，建立

制药过程模型，实现根据中药物料特性进行制剂个

性化设计，或优化已有产品性能；（5）研究物性缺

陷粒子的设计方法以及物性周期表中缺失粉体设计

和制造方法，从源头解决中药粉体物性设计或创新

功能性辅料的开发；（6）开展物性数据库在丸剂等

中药传统制剂以及颗粒剂、胶囊剂和片剂等现代制

剂中的应用，对物性表征和设计方法的可靠性进行

验证和持续改进；（7）开展数据库间数据比对，促

进物性数据开放共享，以更好地实现数据服务和数

据价值最大化。 
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