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中药毒性相关数据库的研究现状及对比研究  
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摘  要：中药毒性研究是中药安全性研究的重要议题，将具有毒性的中药成分及其作用机制进行整理是进行中药毒性研究的

基础。因此，通过当前国内外中药毒性研究相关的数据库进行综述，总结中药毒性研究相关数据库的研究现状，突出中药毒

性研究相关数据库在科学研究中的重要性，为中药毒性研究工作提供参考，促进中药毒性研究的进一步发展。 
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Abstract: The study of toxicity of traditional Chinese medicine (TCM) is an important topic in safety research of TCM. Toxic 

TCMs’ components, and their mechanisms of action is the foundation for conducting toxicity research of TCM. Therefore, a review 

is conducted on the current databases related to the toxicity research of TCM both domestically and internationally, summarizing the 

current research status of databases related to TCM toxicity research, highlighting the importance of databases related to TCM 

toxicity research in scientific research, providing reference for the study of toxicity of TCM and promoting the further development 

of toxicity of TCM. 
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中药作为我国的宝贵财富，已有数千年历史[1-2]，

广泛用于预防和治疗疾病[3]，在新型冠状病毒肺炎

期间发挥了重要作用[4–6]，是中华民族的智慧结晶。

随着中药的现代化和国际化，对其质量控制的要求

也越来越高[7]。同时，由于用药不合理、质量不稳

定等原因，导致中药引发不良反应的情况时有发生。

当前社会各界对中药安全重视程度越来越高，但其

在发挥强大的治疗作用的同时，安全性问题也不容

忽视[8]。同时，中药中化合物的数量庞大，其功效、

理化性质和药动学的评价多样[9]，使得研究者较难

筛选适用的药物及成分[10]，降低了中药研究者的工

作效率，如何通过快速、高效手段推动中药安全性

研究进程是一项亟待解决且重要的工作。 

进入 21 世纪，数据库技术迎来了快速发展的时

期，数据库具有对数据信息进行挖掘、存储、计算、

分析等功能，能够帮助提高科研工作的效率，有助

于提高中药研究的效率和准确性[10-11]，因而将其应

用于中医药领域是研究者关注的热点。目前，用于

辅助科研工作的数据库一般不会只用于数据存储，

而是会在数据库中设置多种功能以提高数据库的使

用价值，已在多个领域[12-18]被广泛使用。通过资料

考察发现，当前数据库技术在中医药领域的研究中

已逐渐占据重要地位，目前已上线使用的数据库种

类多样[19]，能够基本满足不同科研方向的研究需
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求。中药毒性研究相关数据库的构建有助于开展中

药毒性研究[20]，本文通过对现有用于中药毒性研究

相关的数据库进行分类并简要介绍，阐述数据库在

中药毒性研究中的重要作用，为从事中药毒性研究

的研究者提供参考。 

1  中药毒性研究相关数据库现状 

数据库是在各种信息研究过程中对大量的原始

资料进行分析、整理、补充和完善而建立起来的。

随着计算机技术的不断发展，数据库在中药毒性领

域研究发挥着重要作用。本文通过 PubMed、Web of 

Science 和中国知网等在线数据库使用“traditional 

Chinese medicine”“toxicity”“database”等检索词

检索并筛选在中药毒性研究中使用的到数据库进行

整理。将目前常用于中药毒性研究的数据库主要分

为以下几种。（1）疾病相关数据库：这类数据库收

录了导致疾病损伤的中药及成分，阐明了疾病与环

境暴露等之间的关系，可以更好地说明化学成分和

疾病间的关系，如 LiverTox 数据库[21]、药物性肝损

伤专业数据库（Hepatox）[22]、TCM-Mesh 数据库[23]；

（2）成分相关数据库：这类数据库收集了与中药成

分相关信息，可以将药材与成分进行关联，该类数

据库用于中药毒性研究时常用于收集毒性成分的

相关信息，如 TCM Database@Taiwan 数据库[24]、

中医药综合数据库（ traditional chinese medicine 

integrated database，TCMID）[25]、本草组鉴数据库

（HERB）[26]，中药系统药理学数据库和分析平台

（traditional Chinese medicine systems pharmacology 

database and analysis platform，TCMSP）[27]；（3）

机制靶点相关数据库：这类数据库包含了中药的药

物及靶点信息，将药物与靶点信息进行关联，有助

于中药功能及机制研究，如比较毒物基因组学数据

库（comparative toxicogenomics database，CTD）[28]、

副作用资源数据库（side effect resource，SIDER）[29]、

中医药百科全书数据库（encyclopedia of traditional 

Chinese medicine，ETCM）[30]、中药系统毒理学数

据库（traditional Chinese medicine system toxicology 

database，TCMSTD）[31]、中药血液吸收成分及代谢

物数据库（database of constituents absorbed into the 

blood and metabolites of TCM，DCABM-TCM）[32]、

TCMBank 数据库[33]；（4）代谢相关数据库：可提

供中药毒性成分代谢相关的信息，为中药毒性成分

代谢研究提供基础，如草药成分体内代谢数据库

（herbal ingredients in-vivo metabolism database，

HIM）[34]；（5）风险评估相关的数据库：这类数据

库收录中药潜在有毒元素的信息，并利用模拟模型

进行风险评估，可以提高风险评估效率，如中药中

金属和类金属概率风险评估数据库（risk assessment 

of metals and metalloids in traditional Chinese 

medicine，MRTCM）[35]。 

1.1  CTD 数据库 

CTD 数据库是由毒理学数据网络提供的可以公

开免费访问的毒理信息资源库，该数据库通过人工

整理和相互关联已发表文献中的化学、基因、表型、

解剖学、疾病、分类群和暴露内容，协调了化学暴

露及其生物影响的跨物种异质数据，收集了 17 117

种化学成分、54 355 个基因、6187 种表型、7274 种

疾病和 202 000 次暴露事件等，包括化学-基因相互

作用、化学-疾病、基因-疾病、化学-表型和化学-环

境暴露数据，可供研究者查阅有毒化学品相关的信

息，为研究者更好地理解疾病与患病的关系，有助

于研究者探索受环境影响疾病的发病机制[28,36-41]。 

1.2  TCM Database@Taiwan 数据库 

TCM Database@Taiwan 数据库由台湾中国医

药大学整理完成，适应目前中药研究中需要更多的

中药三维小分子结构的要求，研究者通过收集文献

信息等方式进行构建，包含从 453 种中药中分离出

的 20 000 多种化合物及化合物的 cdx（2D）和 Tripos 

mol2（3D）2 种格式的下载和虚拟筛选，研究者可

通过简单和高级检索查找分子特性、子结构、中药

成分和中药分类等信息，方便研究者进行中药成分

的查找和满足其虚拟筛选的需要[24]。 

1.3  TCMID 数据库 

TCMID 数据库最初于 2013 年推出，旨在实现

中医药现代化和标准化的综合数据库，通过文献信

息收集和整合 TCM Database@Taiwan、HIT 等多个

数据库信息，包括超过 49 000 个处方、8159 种药材、

43 413 种成分、4633 种疾病和 8182 种药物。此外，

附加了中药材与中药成分相关的质谱图，以显示不

同产地中药材品质的差异，为药材和成分鉴定提供

依据，加强对中药不同药理作用的潜在生物过程的

探索，促进了方剂和药材的机制研究[9,25]。 

1.4  LiverTox 数据库 

LiverTox 数据库由美国国家糖尿病、消化和肾

病研究所的肝病研究院与美国国家医学图书馆合

作创立，是 1 个多层次、信息和互动的数据库，

公开提供有关化学药、中草药和食品补充剂引起
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的肝损伤的全面准确信息，提供已知或可能导致

肝损伤的药物超过 1400 多种，包括其诊断、原因、

频率、临床模式、病程和已知或可能的肝损伤机

制，供医生、研究者和公众免费访问，该网站还

提供每种药物肝损伤完整、准确的临床特征信息

摘要及文献，有助于患者寻求药物引起的肝损伤

信息，并对相关专家的研究有很大帮助。同时，

该网站简要描述了每种药物的肝毒性风险，可用

于支持肝损伤预防和控制的临床研究，为临床诊

断和管理肝损伤提供指导[21,36,42-43]。 

1.5  Hepatox 数据库 

Hepatox 数据库依托上海交通大学医学院附属

仁济医院承担的国家科技部十二五重大专项课题构

建，是中国建立的第 1 个在线药物性肝损伤数据库，

且为免费开放，其包括最新资讯、医学知识、药物

信息、专业术语、行业资源、资料下载和在线应用

7 大版块。其中药物信息版块整理总结了 400 多种

化学药和中草药导致药物肝损伤的症状、诊断和机

制等信息，尤其总结了导致肝毒性的中药诊疗信息，

有助于公众了解不同药物的肝毒性信息，还可以帮

助医生或患者在处方或服药时监测可能发生的肝损

伤风险。该数据库允许用户根据药物名称或药物类

别搜索感兴趣的药物。有助于用户快速获取信息。

同时，Hepatox 是一个交互式网站，允许用户提交

与药源性肝损伤相关的病例报告，极大帮助了药物

性肝病的诊断、管理、预防和治疗[22,36,44]。 

1.6  TCMSP 数据库 

TCMSP 数据库是在中药系统药理学的框架下

建立的，包括 499 种中草药的 29 384 种成分、3311

种靶点和 837 种相关疾病，并提供了 12 个重要的吸

收、分布、代谢和排泄（absorption, distribution, 

metabolism and excretion，ADME）相关特性，如人

体口服生物利用度、半衰期、药物亲和性、Caco-2

渗透性、血脑屏障和类药五项规则等，TCMSP 数

据库还提供每种活性成分的作用靶点和相关疾病，

可以建立化合物靶点和疾病靶点网络，供用户查看

和分析药物作用机制，有助于研究者对中草药作用

机制的研究，可用于药物筛选和评价，加速了中药

的药物发现[27]。 

1.7  SIDER 数据库 

SIDER 数据库将药物、靶点和不良反应的数据

结合起来，记录 1430 种药物、5880 种不良反应和

140 064 对药物不良反应的数据，收集了上市药品及

其记录的药品不良反应的信息，包括药物不良反应

频率、不良反应分类、药物-靶点关系等，更全面记

录药物治疗作用机制和引起不良反应的方式，有助

于阐明并减少药物不良反应。此外，SIDER 数据库

还包含 1 组药物适应证和不良反应发生频率，这些

信息可用于降低药物不良反应发生，并降低假阳性

率，提高药物使用安全[29]。 

1.8  HERB 数据库 

HERB 数据库是 1 个中药高通量实验和参考指

导的数据库，分析了来自 1037个高通量实验的 6164

个基因表达谱，并将全面的药物转录组学数据集与

现代药物的最大数据集 CMap 进行映射，总结中药

材/成分与现代药物机制之间的联系，包括 7263 种

草药、12 933 种靶标和 49 258 种成分，成为评估药

物疗效和发现新药物靶点的有力方法，为中药现代

化和新药发现提供依据[26]。 

1.9  HIM 数据库 

HIM 数据库收集了中草药活性成分的体内代

谢信息，及其相应的生物活性、毒性、ADME 和临

床研究概况。目前，HIM 包含了来自 673 种药材的

361 种成分和 1104 种相应的体内代谢物，可用于搜

索中药活性成分的代谢物，还可用于获得与查询化

合物潜在相似的生物活性的化合物，并且可以提供

查询分子的其他化学和生物学信息。因此，HIM 数

据库可以为中药活性成分体内代谢信息提供系统准

确的数据，为中药、药物设计、生药、药物代谢等

领域研究者提供有价值的信息[34]。 

1.10  TCM-Mesh 数据库 

TCM-Mesh 数据库系统记录了从各种资源中收

集的中药相关信息，用于搜索中药制剂、小分子及

基因和疾病。该数据库包含 6235 个中药材、383 840

个化合物、14 298 个基因、6204 个疾病、144 723 个

基因与疾病关联、3 440 231对基因相互作用、163 221

个不良反应记录和 71 个毒性记录，基于 Web 的软

件构建了中药与治疗疾病之间的网络，基于此数据

库可以有效建立“化合物-蛋白质/基因-疾病”网络，

并以高通量的方式揭示小分子的调控原理，有助于

从分子水平上了解中药制剂的潜在机制[23]。 

1.11  ETCM 数据库 

ETCM 数据库包括中医常用药材和配方及其成

分的全面和标准化的信息，纳入 403 种中药、3962

个复方、7274 个中药成分、2266 个疾病靶标，包括

草药基本性质和质量控制标准、配方组成、成分药
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物相似性、中药成分、草药和配方的预测靶基因和

其他信息。不仅包括中药材和配方的详细药用特性，

而且还提供了中药靶基因与现代疾病间的潜在联

系。此数据库为用户提供了 1 个易于使用的平台，

可以从各方面浏览、搜索和分析中医药相关信息，

促进中药的功能和机制研究[30]。 

1.12  TCMSTD 数据库 

TCMSTD 数据库是由天津中医药大学 2022 年

创建的国内外首个中药系统毒理学数据库，该数据

库通过手动收集文献信息等方法，收录有毒中药

252 种、不良反应制剂 22 首、化学成分 4361 种、

有毒成分 226 种、毒性靶点 2425 种，系统整合和

分析有毒中药的研究成果，提供中药成分毒性作用

和毒性靶点预测功能，有助于更好地进行中药毒性

研究[31]。 

1.13  MRTCM 数据库 

MRTCM 是 1 个综合性数据库，包括消费数据

库、污染物数据库和概率风险评估算法，涉及 4000

万条消费数据和 14 种中药潜在有毒元素浓度及利

用蒙特卡罗模拟评估 8 个要素的风险，适用于中药

的风险评估。总体而言，通过该数据库中医药风险

管理可以显著提高风险评估效率，为决策者优化风

险管理提供合理指导[35]。 

1.14  DCABM-TCM 数据库 

DCABM-TCM 数据库是第 1 个系统收集中药

方剂和中草药血液成分的数据库，包括血液中实验

检测到的原型和代谢物，及通过人工文献挖掘得到

的相应的详细检测条件。DCABM-TCM 数据库收集

了 192个处方和 194种中草药的 1816种血液成分及

其化学结构，并整合了其相关注释，包括理化、

ADME 和毒性特性及相关靶点、途径和疾病。此外，

DCABM-TCM 数据库还支持 2 种基于血液成分的

分析功能，用于中药分子机制阐释的网络药理学分

析，及用于中药新药研发的基于靶点/途径/疾病的

候选血液成分、中药或方剂筛选[32]。 

1.15  TCMBank 数据库 

TCMBank 数据库是目前世界最大的中医药数

据库，该数据库提供了 9192 种草药、61 966 种成分、

15 179 个靶标、32 529 种疾病及其内在关联信息，

该数据库还提供了草药中活性成分以 mol2 格式存

储的 3D 结构。研究者可以在 TCMBank 的下载页面

访问这些数据，并用于中药的虚拟筛选。此外，该

数据库还针对中西药间可能发生的不良反应，设计

了 1 个新颖算法的技术，利用人工智能辅助的预测

模型获得了中西医可能的不良反应风险的预测结

果，为用户提供了一个方便的网站，让用户可以自

由探索草药、成分、基因靶标及相关通路或疾病间

的关系[33]。 

2  数据库在中药毒性研究中的应用情况 

中药毒性研究是现代药学中的一个重要领域，

其主要目的是研究中药的毒性和不良反应，为临床

用药提供科学依据。目前，数据库主要用于毒性成

分筛选、毒性信息整理、核心毒性靶标挖掘等多方

面，是中药毒性研究中的重要基础，为中药毒性研

究提供帮助。见图 1。 

2.1  毒性成分筛选 

中药毒性成分的筛选是进行中药毒性研究的基

础，可以通过相关数据库收集毒性成分作为后续研

究的前提。阐明中药的活性成分对于理解中药的机

制，促进中药的合理使用及中药衍生药物的开发尤

为重要。通过数据库技术可以更加高效的筛选出中

药毒性成分，将阐明中药的药理机制并促进其现代

化。李雅秋等[45]使用 SIDER 等数据库收集与心脏毒

性有关的化合物作为构建定量构效关系模型的训练

集，模型灵敏度高达 95%，特异度为 60%，整体预

测准确率达到 83%，构建良好的预测心脏毒性的模

型，可以筛选出具有潜在心脏毒性的中药化学成分，

减少不良反应，为中药的安全性研究和药物开发提

供有价值的信息。张丹等[46]使用 TCMSP 等数据库

收集成分及靶标信息，通过蛋白相互作用分析及通

路富集分析和分子对接等方法发现雷公藤碱乙、雷

酚内酯和山海棠二萜内酯A可与细胞周期蛋白D1、

丝裂原活化蛋白激酶 8、血管内皮生长因子 A、肿

瘤抑制基因 p53、白细胞介素-6（interleukin-6，IL-6）、

肿瘤坏死因子毒性靶标有着较好的相互作用与结合

活性，从而初步确定以上 3 种成分可能为昆明山海

棠的毒性成分，为发现昆明山海棠的可能毒性机制

提供依据。 

2.2  毒性信息整理 

毒性信息可以帮助研究者了解相关药物与临床

数据，为中药安全性提供帮助。近年来，随着中医

药的广泛接受和认可，其诱发的肝毒性也逐渐增多。

我国约 26.81%的肝毒性临床病例是由草药和膳食

补充剂引起的。因此，应重视草药引起的肝毒性[47]。

Li 等[48]通过分析 Hepatox 数据库收集药物性肝损伤

患者的临床数据。发现接受治疗护肝片组丙氨酸氨 
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图 1  中药相关毒性数据库应用情况概述 

Fig. 1  Application overview of toxicity database related to traditional Chinese medicine 

基转移酶和天冬氨酸氨基转移酶的正常化率显著高

于对照组，为探索护肝片对不同致敏药物诱导的药

物性肝损伤提供帮助。Teschke 等[49]使用 LiverTox

数据库整理自 2011 年以来报道的肝毒性药物，为快

速找到与某种药物相关的肝毒性信息。通过对上述

信息的分析，可以更好地了解药物的作用机制和潜

在风险，以提高中药质量和安全性。 

2.3  核心毒性靶标挖掘 

由于中药的复杂性，对中药的疗效、不良反应

和作用机制不明，阻碍了其发展。在研究毒理学信

息中，可以通过相关数据库需要收集毒性靶点，发

现与毒性成分密切相关的靶点，阐明其蛋白靶标及

化合物与靶标间的关系。Dai 等[50]利用 TCMSP 等

数据库建立了马钱子靶点和中枢神经系统相关基因

集，构建了“成分-目标”交互式活动网络，得到 5

个马钱子毒性相关成分和 40 个相关基因组。结果表

明 (S)-士的宁表现出更强的神经毒性作用，胆碱能

受体毒蕈碱 1 是马钱子产生神经毒性的潜在靶点，

本研究为马钱子毒性研究提供帮助。此外，补骨脂

肝毒性研究已引起广泛关注[51]。曹站霞等[52]通过

CTD 等数据库筛选补骨脂潜在毒性成分，并收集

肝损伤相关靶蛋白，然后与成分作用靶标匹配得到

共有靶基因，构建补骨脂肝损伤潜在毒性成分-靶

标-通路网络，筛选得到 25 个补骨脂潜在毒性成

分，并发现蛋白激酶 B1 等可能是补骨脂致肝损伤

的关键靶点，为进一步阐明其肝损伤物质基础和

作用机制提供参考和依据。Liao 等[39]使用 TCM 

Database@Taiwan 等数据库检索泽泻导致肝肾毒性

的化合物与靶点，最终发现 10 个化合物，228 个靶

标与泽泻诱导的肝肾毒性有关，通过数据库与网络

药理学等联合进一步阐明了泽泻诱导的肝肾毒性的

机制。Xiao 等[53]使用 CTD 数据库匹配的毒理学信

息，建立其潜在毒性成分的数据集并获取相关靶点，

得到藤茶的潜在肝毒性靶点，得到藤茶的 34 个潜在

毒性成分和 57 个潜在的肝毒性靶点，为进一步研发

相关功能产品提供了参考。Chen 等[54]根据 TCMSP、

CTD 等数据库筛选雷公藤多糖的主要生物活性成

分和相关靶点，发现雷公藤多糖有 145 个肝毒性靶

点，其可能诱发的肝脏毒性也与 IL-17 信号通路和

辅助性 T 细胞 17 细胞分化的调节显著相关，揭示

其可能诱发肝毒性的机制，为雷公藤多糖肝毒性研

究提供依据。 

3  中药相关毒性数据库对比研究 

通过对不同数据库进行整合和梳理，进一步对

不同数据库中的毒性信息进行对比研究，揭示中药

相关毒性数据库中存在的共性和差异，有助于毒性

研究分析，以期提高中药安全性评估的准确性和完

整性，有助于进一步完善相关毒性数据库，还可以

为中药的合理使用和监管提供参考。见表 1。 

目前在中药毒性研究中应用到的数据库较

多，但是 CTD数据库主要针对化学药研究；SIDER

数据库主要针收录药物不良反应信息；LiverTox、

Hepatox 数据库主要提供针对肝损伤相关中药的信

息；HIM 数据库收录体内代谢相关毒性，纳入信息 
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表 1  中药相关毒性数据库的主要特点 

Table 1  Main characteristics of toxicity databases related to traditional Chinese medicine 

数据库名称 主要特点 不足之处 

CTD 将化学品、基因、表型、疾病和暴露的毒理学信息联

系起来 

主要是化学药物，可进行部分中药成分的查阅，但是不

够系统 

TCM Database@Taiwan 可进行中药分子性质、亚结构、中药成分的查阅 缺乏中药毒性研究靶点等信息用于阐述毒性机制 

TCMID 研究药物、疾病、靶点、处方相结合的强大中医药综

合数据库 

主要针对中药药理研究，对于中药毒性研究缺乏针对性 

LiverTox 提供药物、膳食补充剂和草药导致肝损伤相关信息，

与临床研究紧密相关 

主要提供针对肝损伤相关中药信息，纳入数据较为局限 

Hepatox 收录药物性肝损伤相关的药物、中草药等及临床病例

信息 

主要针对肝损伤相关，纳入信息较为局限，可加强更新

以提供更加全面药物信息 

TCMSP 提供每个活性化合物的药物靶点和相关疾病，可用于

建立化合物-靶点和靶点-疾病网络，分析药物作用

机制 

主要针对中药系统药理学研究，对于中药毒性研究信息

整理不够集中 

SIDER 包括药物不良反应频率、不良反应分类、药物-靶点关

系等，记录药物治疗作用机制和引起不良反应的方式 

主要针收录药物不良反应信息，对于中药毒性研究不够

全面 

HERB 整合药物转录组学数据，将靶点-疾病-成分进行联系，

支持中医药的现代化，指导现代药物发现工作 

主要整合转录组学数据，对中药毒性成分研究不够系统

和全面 

HIM 包含中草药活性成分的体内代谢相关毒性、ADME 和

临床研究概况 

收录体内代谢相关毒性，应用较少，可加强更新与应用 

TCM-Mesh 主要是中药不良反应和毒性记录，有助于从分子水平

上了解中药制剂的潜在机制 

主要针对中药药理学研究，收录内容较多，对于中药毒

性研究相对不够集中 

ETCM 可获得有关草药或配方的全面信息的便捷资源，促进

中药的功能和机制研究 

主要针对中药药理学研究，可进行中药毒性靶点筛选，

但是对于中药毒性研究不够系统 

TCMSTD 收录了中药毒性靶标和药效学作用信息，系统的总结

了有毒中药的作用靶点，填补了中药安全使用系统

数据库的空白 

虽然较为系统整理了中药毒性数据，但是毒性成分少，

建库用的算法和编程比较老，且是 1 种新开发的数据

库，应用较少，需要更加广泛的应用 

MRTCM 包括中药潜在有毒元素浓度可以用于中医药风险管

理，提高风险评估效率 

处于起步阶段，应用较少，对于中药成分毒性研究不足 

DCABM-TCM 系统收集中药方剂和中草药血液成分信息，有助于阐

明中药的有效成分和分子机制，并发现具有生物活

性和生物可利用性的中药类药物 

处于初步开发阶段，涉及中药相对较少，可加强毒性中

药的收录 

TCMBank 让用户可以自由探索草药、成分、基因靶标及相关通路

或疾病间的关系，还可以利用 AI 辅助的预测模型获

得了中西医可能的不良反应风险的预测结果 

利用 AI 辅助的预测模型需要更加广泛的验证，可加强对

毒性中药的研究 

 

较为局限，对于中药毒性研究相对不够集中；

TCMID、TCM Database@Taiwan、TCM-Mesh、

TCMSP、HERB、ETCM 等数据库主要进行中药系

统药理学研究，多关注基于吸收的原型成分与治疗

相关靶点相互作用的直接作用，不同量的多种成分

在各种疾病的治疗中作用。然而，没有适当的数据

库来确定中药毒性成分、靶标、途径和生物活性的

多维关联，对于中药毒性研究不够系统 [55]。

TCMSTD 数据库虽然较为系统整理了中药毒性数

据，但是毒性成分少，建立数据库所用的算法较老，

且是 1 种新开发的数据库，应用较少。因此，在中

药毒性研究中应用的数据库主要是中药药理学和成
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分挖掘、筛选相关的数据库，仍需加强开发利用专

注于中药毒性研究的数据库，对有毒中药的研究内

容进行系统的整合，推动中药毒性研究工作。 

4  中药毒性数据库应用前景分析 

计算机和人工智能的应用在中医药领域的药

物虚拟筛选和设计中发挥着重要作用，应用前景巨

大[55]。中药毒性研究是中药现代化研究的重要组成

部分，但是毒性的机制仍不明晰[56]，通过文献总结

发现，数据库技术因其便捷、快速、高效等特点，

已被成功运用于中药领域的研究中，将候选化合物

的靶点与毒性靶点关联后，应用数据库技术和网络

药理学结合研究潜在的肝毒性机制，模拟分子对接

以揭示分子机制，无疑会促进中医药的传承、创新

和发展[57]。但目前数据库技术用于中药药理学研究

的居多，疾病类数据库研究以肝损伤为代表[58]。但

中药成分众多，进行中药毒性研究需要把所有相关

文献进行查阅并整理[59]，导致目前中药毒性研究进

展缓慢[52,60]，而数据库技术又是基于现有的研究成

果建立起来的，需要研究者不断维护，因此在中药

毒性研究领域的应用较少。 

数据库技术在中药毒性领域中的应用仍处于起

步阶段，进行中药毒性研究不够便捷，像 TCMSTD

这样专注于中药毒理学研究的数据库使用仍不够广

泛。因此，未来希望可以进一步完善 TCMSTD 数

据库，在中药毒性研究中得到更加广泛的应用。同

时，研究者可充分利用数据库技术，开发出更加适

合中药毒性研究的数据库，推动数据库在中药毒性

研究更加精准的应用。 

5  结语与展望 

传统有关中药毒性研究的信息大多从文献检索

中获得的，既耗时又困难。而可公开访问的数据库

提供有关中药毒性相关的目标的全面信息，可以提

供一个方便和有用的平台，将成为帮助研究者进行

中药安全性研究的有力工具[36]。本文介绍了在中药

毒性研究中应用到的数据库并列举了其在中药毒性

研究的成功案例，体现中药毒性相关数据库在毒性

成分筛选、毒性信息整理、核心毒性靶标挖掘等多

方面的应用，既说明了数据库技术在中药毒性研究

中的重要价值，又为推动中药毒性研究进展提供了

参考思路。总之，数据库为用户提供了一个方便的

界面来浏览、搜索、可视化和下载关键信息[26]，可

以更好地管理中药毒性研究信息，有助于深入了解

中药毒性的本质，为进行毒性关联性分析的基础，

找出中药毒性与药物成分、剂型、用法用量等因素

间的关联性，进一步优化中药的安全性评估方法，

对现有的中药相关毒性数据库进行整合和完善，提

高数据的准确性和完整性，为监管部门提供决策依

据，发现中药在现代化过程中存在的问题和挑战，

从而为中药的现代化发展提供指导。 

数据库技术在中药毒性研究中具有重要的价值

和应用前景，为中药的安全性和有效性评价提供科

学依据。随着计算机技术的不断发展，相信数据库

会更加贴合中药毒性研究、增加中药配伍毒性的评

价，将中药方剂等毒性研究整合成丰富的知识网络。

数据库技术定将成为未来中药快速发展进程中不可

或缺的重要工具，为中医药大数据领域提供优质的

资源[26]，提高研究效率和准确性，为中药研究的安

全性和有效性评价提供有力支持，将使中医药与现

代医学和药理学标准更好的接轨。 
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