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中医药生物信息学数据库：从数据整合到知识发现1 
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摘  要：中医药体系庞大而复杂，数据库为大量信息化数据的积累应用提供有效可靠方法。随着与网络药理学、多组学及深

度学习技术的整合，传统中医药的复杂体系和创新性发展不断取得突破。系统回顾了中医药生物信息学相关数据库的发展历

程，提出了基于功能与应用场景的 4 级分类体系，涵盖基础资源、应用领域、技术方法及文化传承 4 大维度。通过分析代表

性数据库的优劣势发现，现有数据库在数据标准化、更新频率及临床验证方面仍存在显著不足，并通过结合人工智能与多组

学技术的融合趋势，展望了中医药生物信息学数据库在精准医疗与国际化发展中的潜力。 
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Abstract: The multifaceted and intricate system of traditional Chinese medicine (TCM) necessitates robust methodologies for 

managing its extensive knowledge base. Databases have emerged as an effective and reliable method for the systematic aggregation 

and utilization of large-scale informational datasets. With the integration of network pharmacology, multi-omics, and deep learning 

technologies, continuous progress has been made in unraveling TCM’s intricate mechanisms and fostering innovative development. 

This study conducts a comprehensive review of the evolutionary trajectory of TCM bioinformatics databases and introduces a 

functionally stratified classification system encompassing four dimensions: foundational resources, application domains, technical 

methodologies, and cultural preservation. Comparative assessment of representative databases reveals significant limitations in data 

standardization, update sustainability, and clinical validation. Finally, by highlighting the convergence of artificial intelligence (AI) and 

multi-omics technologies, we envision the transformative potential of TCM bioinformatics databases to advance precision medicine 

and promote global integration. 
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中医药是中华民族数千年来疾病防治实践的

经验总结，其“整体观”与“辨证论治”理论体系

与西方还原论医学形成鲜明互补[1]；依据中医药理

论指导，通过天然药物及其加工产物发挥对疾病的
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预防、治疗、诊断、康复及保健功能[2]。随着中医药

国际化进程的推进，全球学者对其研究日益深入，

尤其在 1978 年青蒿素的发现以后，各国科学家开

始对中药中多个活性成分及相应靶点进行探索[3-4]。
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三氧化二砷治疗急性早幼粒细胞白血病、小檗碱治

疗 2 型糖尿病、宣肺败毒方等中药方剂治疗新型冠

状病毒肺炎等也体现了中医药在治疗慢性病、难治

病等疾病的巨大开发潜力[5-6]。然而，中医药复方

多成分作用、证候动态演变等知识体系的复杂性长

期制约其现代化进程。21 世纪以来，生物信息学

与人工智能（artificial intelligence，AI）技术的快速发

展，催生了以数据库为核心的中医药知识工程研究

范式。据统计 2023 年已有 1 764 个生物数据库公

开在线[7]。这些数据库不仅为中医药研究提供了海

量信息支持，更通过整合中药化学成分、靶点及其

生物学效应，助力研究者系统解析中药复杂作用机

制。例如，京都基因与基因组百科全书（Kyoto 

encyclopedia of genes and genomes ， KEGG ）、

Reactome 等权威数据库为中药化学成分的靶点预

测与机制研究奠定了数据基础。通过系统化整合药

材、成分、靶点、疾病等多维度数据，中医药生物

信息学数据库不仅为机制探索提供支撑，更成为连

接传统经验与现代科学的桥梁[8]。本文旨在系统梳

理中医药生物信息学数据库的发展现状，评估其优

势与局限，探讨其在基础研究、临床应用中的关键作

用（图 1）。通过构建基础资源、应用领域、技术方

法及文化传承数据库的分类框架评述技术应用，为

研究者、临床医师及相关从业者提供清晰的参考体

系，推动中医药生物信息学数据库的标准化建设与

优化升级，助力中医药现代化与国际化的协同发展。 

 

 

图 1  中医药生物信息学数据库分类 

Fig. 1  Classification of traditional Chinese medicine bioinformatics databases 

1  基础资源数据库 

基础资源数据库是中医药数据体系的基石，主

要包含综合性数据库、药用植物与天然产物数据

库、化学成分与结构数据库，为药物发现、机制解

析和临床应用提供原始数据支撑。 

1.1  综合性数据库 

综合性数据库包含药材、方剂、成分、靶点、

疾病等多维度信息，为中医药研究提供基础数据支
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撑（表 1），在整个发展阶段由静态知识库向动态知

识库演进，融合了地理分布、炮制工艺等信息，通

过多维数据整合及算法升级等实现从基础研究到

精准医疗的跨越（图 2）。

表 1  综合性数据库数据量 

Table 1  Data volume of comprehensive databases 

数据库 网址 中药数量 处方数量 成分数量 靶点数量 疾病数量 文献 

TCM-ID https://www.bidd.group/TCMID/ 1 313 1 588 5 669 — 4 111  9 

TCMID http://www.megabionet.org/tcmid/ 8 159 47 000 25 210 17 521 3 791 10 

TCMID 2.0 http://www.megabionet.org/tcmid/ 8 159 49 000 25 210 17 521 4 633 11 

TCMAnalyzer http://www.rcdd.org.cn/tcmanalyzer 618 1 493 16 437 2 298 1 529 12 

YaTCM http://cadd.pharmacy.nankai.edu.cn/yatcm/home 6 220 1 813 47 696 18 697 — 13 

ETCM http://www.tcmip.cn/ETCM/ 3 962 478 7 274 2 266 3 027 14 

SuperTCM https://tcm.charite.de/supertcm/ 6 516 — 55 772 543 8 634 15 

TCM-Suite http://TCM-Suite.AImicrobiome.cn 7 322 6 692 704 321 19 319 15 437 16 

ITCM http://itcm.biotcm.net 8 454 25 857 43 430 18 851 11 180 17 

ETCM 2.0 http://www.tcmip.cn/ETCM2/front/#/ 2 079 58 314 38 296 1 040 8 045 18 

 

图 2  综合性数据库发展历程 

Fig. 2  Development timeline of comprehensive databases 

在早期阶段（2001—2014 年），中医药生物信息

学数据库多为简单的知识库或文献检索工具，主要基

于中医药经典著作和文献。首个综合数据库——中医

药 信 息 数 据 库 （ traditional Chinese medicine 

information database，TCM-ID）首创“方剂-药材-成

分-靶点”网络模型，其数据主要来源于《中国药典》，

具有权威性，且含 3D 化学成分结构，但网络关联

简单[9]。Xue 等[10]构建的 TCMID1.0 应用虚拟网络，

建立“草药-成分-靶点-疾病”之间相互关系网络并

进行可视化。 

在发展阶段（2015—2020 年），数据维度进一步

扩展。TCMID2.0 数据库增加处方成分与质谱信息，

以便于合理解释炮制对中药化学成分的影响[11]。

TCMAnalyer 数据库侧重于分析中药的化学和生物

信息学网络，可以通过化合物子结构、相似性等多

方法进行搜索，但其包含的量级相对较少 [12]。

YaTCM 数据库整合了古籍、书籍及文本挖掘等多源

数据，含独立预测算法，但未对外开放[13]。ETCM

数据库集成古今方剂术语并进行了标准化，是较为

全面的中药综合信息数据库[14]。 
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在成熟阶段（2021 年至今），中医药生物信息学

数据库融合 AI 技术及深度学习等算法，加速中医药

现代化与智能化发展。如 SuperTCM 数据库将生化遗

传途径相结合，解决药材异名问题，且包含舌象和脉

象等中医药诊断知识[15]。TCM-Suite 数据库采用多

模块设计，支持网络药理学与系统生物学研究可视

化，且含有生物成分标记基因序列[16]。ITCM 数据

库支持活性成分转录组分析，支持大规模筛选，预测

ADMET 算法先进，但仅单细胞系数据，表达谱覆盖

不足[17]。ETCM 2.0 数据库较 ETCM 支持标准化术语

与定量成分统计，包含证候预测模型、关联性算法等

创新性算法，中药网络可视化功能强，但部分网址访

问不稳定[18]。 

1.2  药用植物与天然产物数据库 

药用植物与天然产物数据库聚焦植物来源的天

然产物及其活性成分，支持药物发现与开发（表 2）。 

表 2  药用植物与天然产物数据库数据量 

Table 2  Data volume of medicinal plants and natural products databases 

数据库 网址 化合物数量 
天然产

物数量 
药物数量 

靶点 

数量 
疾病数量 基因数量 药用植物数量 文献 

TIPdb-3D http://cwtung.kmu.edu.tw/tipdb. 8 853 — — — — — — 19 

MPDB https://www.medicinalplantbd.com/ — — — — — — 500 20-21 

Phytochemica home.iitj.ac.in/~bagler/webservers/Phytochemica 8 093 — — — — — 525 22 

PSC-db http://pscdb.appsbio.utalca.cl. 2 853 — — — — — — 23 

PhytochemDB https://phytochemdb.com/. — — — — — — 963 24 

1K Medicinal Plant 

Genome Database 

http://www.herbgenome.com/ — — — — — — — 25 

DISPEL https://compbio.iitr.ac.in/dispel — — — — — 100 — 26 

IMP https://www.bic.ac.cn/IMP — — — — — 8565 672 — 27 

NPACT http://crdd.osdd.net/raghava/npact/ 1 574 — — — — — — 28 

Super Natural II http://bioinformatics.charite.de/supernatural 32 6000 — — — — — — 29 

HerDing http://combio.gist.ac.kr/herding 25 210 8 159 6 828 17 521 3 721 — — 30 

NPCARE http://silver.sejong.ac.kr/npcare 6 578 1 952 — — — — — 31 

NPASS http://bidd.group/NPASS. — 94 413 — 5 863 — — — 32-33 

CAMUP http://bidd2.nus.edu.sg/CMAUP/ 47 645 5 645 — — 656 — — 34 

COCONUT online https://coconut.naturalproducts.net — 730 441 — — — — — 35 

NPCDR https://idrblab.org/npcdr/ — 50 000 12 000 — 218 — — 36 

EMNPD http://emnpd.idrblab.cn/ — 6 632 — — — — — 37 

药用植物数据库是专门用于收集和整合药用

植物信息的数据库，通常包括植物分类、成分、药

理作用、临床应用和安全性数据等内容。TIPdb-3D

是中国台湾省开发的药用植物数据库，与 TCM 

database@Taiwan 相比更侧重于中药天然化合物[19]。

MPDB 是一个关于孟加拉国药用植物的数据库[20-21]。

Phytochemica 数据库涵盖了药用植物和化学物质，

尤其涉及喜马拉雅地区的生物资源[22]。PSC-db 是一

个收集药用植物 2D 和 3D 结构信息的数据库[23]。

PhytochemDB 是一个全面的药用植物数据库，其中

详细记录了药用植物的化学成分信息 [24]。1K 

Medicinal Plant Genome Database 是一个药用植物综

合性的数据库，将药用植物的基因组和代谢物结合

在一起[25]。DISPEL 是用于治疗人类疾病的药用植

物数据库，包含有关药用植物治疗相关疾病治愈率

等相关信息[26]。IMP 数据库整合了药用植物的基因

组和转录组相关信息[27]。 

天然产物数据库整合了有关天然药物（如植

物、动物和矿物来源的药物）信息的综合数据库，

旨在为研究人员、药剂师和临床医生提供有关天

然药物的详细信息，包括其成分、作用机制、临

床应用和安全性。NPACT 是一个关于“天然植物

抗癌成分-活性-靶点”的数据库，但已不再更新和

维护[28]。Super Natural II 数据库能够预测天然产

物的毒性并支持多种方式搜索（更新于 2022 年）[29]。

HerDing 数据库能通过疾病搜索获取治疗草药并

关联基因化学物质[30]。NPCARE 数据库收录与癌

症相关的天然产物及其对癌细胞活性[31]。NPASS
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数据库详实记录真菌、细菌及动物源天然产物活

性数据并支持跨物种比较[32-33]。CAMUP 是一个

植物活性分子数据库，植物信息丰富，成为植物

活性分子研究和药物开发的重要工具 [34] 。

COCONUT online 数据库中的异构体生物活性精

准编码、数据准确且更新及时[35]。NPCDR 是首个

基于天然产物的药物组合信息数据库，药物组合

都可得到收集的文献和临床试验的支持，因此比

预测数据更可靠[36]。MetNC 数据库通过预测推荐

最有可能在体内发生生物转化的候选药物[38]。此

外，EMNPD 是首个微生物天然产物数据库，包含

天然产物的生物活性效力评估，其数据准确性较

高[37]。 

1.3  化学成分与结构数据库 

化学成分与结构数据库存储化合物结构、定量

信息及代谢路径数据（表 3）。2000 年，发布首个中

药数据库 TCMD，包含中药基原植物及其化学成

分，以及化学成分的二维和三维结构 [39]。TCM 

Database@Taiwan 是首个虚拟筛选数据库，含化合

物 2D、3D 结构，支持中英双语，但相较于 ETCM

等数据库，其在成分-靶点-疾病网络分析等多级数

据分析方面的能力有限[40]。ccTCM 数据库首创定量

成分分析，支持 3 级相似度算法，但数据规模有限，

未覆盖少数民族药材[41]。 

表 3  化学成分与结构数据库数据量 

Table 3  Data volume of chemical composition and structure databases 

数据库 网址 中药数量 成分数量 靶点数量 文献 

TCMD — 1 500 — — 39 

TCM Database@Taiwan http://tcm.cmu.edu.tw/ 443 24 033 — 40 

ccTCM http://www.cctcm.org.cn. 273 2 757 40 767 41 

 

2  应用领域数据库 

应用领域数据库针对特定应用场景设计的专

题数据库，覆盖网络药理学与系统生物学、疾病治

疗、临床决策、公共卫生等领域，强调数据与需求

的精准对接。 

2.1  网络药理学与系统生物学数据库 

Li 等[42]提出以网络的形式治疗中医证候，开创

了网络药理学的概念[43]。作为 AI 与大数据时代催生

的交叉学科，网络药理学因与中医整体观的高度契

合，广泛应用于阐释中药复方疗效的综合机制、药效

物质基础及组分协同作用，为解析疾病与中药的复

杂性提供了全新范式[44]。网络药理学在发展阶段从

网络模型初步关联分析到AI驱动多组学整合实现网

络药理学与中医药的深层次结合（图 3 和表 4）。 

发展早期（2001—2020 年），网络药理学数据

库数据来源相对有限，且功能相对简单。HIT 数据 

 

图 3  网络药理学与系统生物学数据库发展历程 

Fig. 3  Development timeline of network pharmacology and systems biology databases 
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表 4  网络药理学与系统生物学数据库数据量 

Table 4  Data volume of network pharmacology and systems biology databases 

数据库 网址 中药数量 成分数量 靶点数量 疾病数量 处方数量 文献 

HIT http://lifecenter.sgst.cn/hit/ 1 300 586 1 301 — — 45 

TCMSP http://sm.nwsuaf.edu.cn/lsp/tcmsp.php 499 29 384 3 311 837 — 46 

TM-MC1.0 https://tm-mc.kr/ 536 — — — 14 000 47 

BATMAN-TCM http://bionet.ncpsb.org/batman-tcm/ 8 159 25 210 — — 46 914 48 

TCM-Mesh http://mesh.tcm.microbioinformatics.org/ 6 235 38 340 14 298 6 204 — 49 

TCMSID https://tcm.scbdd.com 499 20 015 3 270 — — 50 

INPUT https://cbcb.cdutcm.edu.cn/INPUT/ 490 2 158 10 424 130 — 51 

HIT2.0 http://www.badd-cao.net:2345/ 1 250 1 237 2 208 — — 52 

TCMBank https://TCMBank.CN/ 9 192 61 966 15 179 32 529 — 53 

TM-MC2.0 https://tm-mc.kr 635 34 107 13 992 27 997 5 075 54 

TCMNPAS http://54.223.75.62:3838/ 1 630 18 090 — — — 55 

BATMAN-TCM 2.0 http://bionet.ncpsb.org.cn/batman-tcm/ 8 404 39 171 9 927 6 632 54 832 56 

 

库与 Uniprot、PDB 等数据库建立交叉链接，专注中

药活性成分与其靶点相关数据[45]。TCMSP 数据库

含中药化合物及靶点等信息，其中药动学参数广泛

用于成分筛选，但其数据最近更新于 2014 年，网站

稳定性差[46]。TM-MC 1.0 数据库仅包含了中国、日

本和韩国的药典信息以及药材的化学成分信息[47]。

BATMAN-TCM 是首个在线的中药分子机制生物信

息分析数据库，广泛用于已知和新发现化合物靶点

预测[48]。TCM-Mesh 数据库的药材信息数据量有所

提升，新增高通量实验数据，构建“中药-化合物-基

因-疾病”网络，并进行可视化，以揭示小分子化合

物的作用机制[49]。 

发展成熟阶段（2021 年至今）的网络药理学数

据库深度整合多维度数据，功能显著增强。TCMSID

数据库整合中药关键成分、指标成分、图片并进行

分类与靶点预测[50]。INPUT 集成蛋白质相互作用

（protein-protein interaction，PPI）网络分析，支持在

线机制解析。例如，通过整合代谢实验和网络药理

学破解逍遥散的抗抑郁机制[51]。HIT 2.0 数据库的

数据量、更新速度、药动学整合及网络分析支持方

面大幅提升，克服了 HIT 1.0 的许多局限性[52]。

TMNP数据库使用中药的药物转录组数据作为生物

活性的标志，直接评估中药组合的效应，避免了中

药多成分作用环节。此外，TMNP 能够在分子、细

胞、组织、病理过程等不同生物尺度上探索中药组

合的效应，符合中医整体治疗的理念。例如，在黄

芪和血塞通注射液中应用 TMNP 验证了其在揭示中

药多尺度效应的能力[57]。TCMBank 是基于自然语言

处理的智能挖掘平台，自动更新 PubChem最新数据，

是目前中药、疾病等数据量较大的数据库[53]。TM-

MC 2.0 数据库较 TM-MC 扩展了处方、靶点及疾病

信息[54]。TCMNPAS 数据库结合多种算法解析方剂

核心化合物与靶点关系并支持在线分子对接 [55]。

BATMAN-TCM 2.0 数据库支持分子对接与多层级

网络分析，靶点预测准确率提升[56]。 

2.2  疾病专项数据库 

疾病专项数据库是针对特定疾病（如癌症、新

型冠状病毒肺炎）的中医药治疗方案数据库（表 5）。

TCMIO 是一个免疫肿瘤学数据库，含抗肿瘤免疫靶

点，采用配体-网络药理解析模块化设计，在抗肿瘤

免疫靶点信息方面较为全面，但是 TCMIO 中中药

仅来源于《中国药典》，数据较少[58]。CancerHSP 是

一个网络药理学抗癌草药数据库，可通过算法预测

成分靶蛋白[59]。TCM2COVID 是抗新型冠状病毒肺

炎方剂数据库，支持机制解析，收录“三药三方”

的分子机制与临床证据，为突发公共卫生事件中的 

表 5  疾病专项数据库数据量 

Table 5  Data volume of disease-specific databases 

数据库 网址 处方数量 中药数量 成分数量 靶点数量 文献 

TCMIO http://tcmio.xielab.net. 1 493 618 16 437 400 58 

CancerHSP http://lsp.nwsuaf.edu.cn/CancerHSP.php — 2 439 3 575 — 59 

TCM2COVID http://zhangy-lab.cn/tcm2covid/ 280 300 — — 60 
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中医药方案选择提供快速响应支持[60]。 

2.3  临床与诊断支持数据库 

临床与诊断支持数据库通过整合临床数据与

诊断标准，助力中医药智能化决策（表 6）。HERB

数据库首含临床试验与 Meta 分析，支持循证医学

研究，数据量庞大[61]。然而，HERB 也存在一些问

题，比如中药转录组数据集不足，因此其利用也受

到限制。SymMap 构建“证候-现代症状-靶点”映射

网络，是第 1 个中医证候与现代医学症状对应的标

准化数据库，但其数据集较小[62]。LTM-TCM 数据

库为中英双语界面，附加人工收集的 41 025 个临

床治疗记录以及古籍治疗心血管疾病数据 [63]。

TCM-SD是首个开放且收集临床数据的中医辨证数

据库，但该数据库的处方信息集较小[64]。 

表 6  临床与诊断支持数据库数据量 

Table 6  Data volume of clinical and diagnostic support databases 

数据库 网址 处方数量 中药数量 成分数量 靶点数量 疾病数量 中医症状数量 现代医学症状数量 证型数量 文献 

HERB http://herb.ac.cn/ — 7 236 49 258 12 933 28 212 — — — 61 

HERB 2.0 http://47.92.70.12/ 6 743 6 892 44 601 15 515 30 170 — — —  

SymMap http://www.symmap.org/ — 499 19 595 4 302 5 235 1 717 961 — 62 

LTM-TCM http://cloud.tasly.com/#/

tcm/home 

48 126 9 122 34 967 13 109 — — — — 63 

TCM-SD https://github.com/Boror

Bor/ ZY-BERT 

— — — — — — — 148 64 

3  技术与方法数据库 

技术与方法聚焦数据分析技术与方法涵盖 AI、

代谢组学等工具与算法，旨在解析中药多成分协同

作用的复杂机制。 

3.1  AI 与大数据驱动数据库 

深度融合为解决人类健康问题、创新药物开发

和阐明疾病机制提供了创新思路，从而进一步推进

医学研究和治疗创新[65-66]。AI 算法尤其是机器学习

和深度学习技术，擅长识别潜在的模式和趋势，从而

促进发现新的中药成分和阐明其作用机制，通过对

化学结构、生物活性和靶蛋白之间的关系建模，发现

构效关系来解释中医理论[67]。例如，深度神经网络推

断化合物的生物活性和预测分子，构建算法定期预

测蛋白质结构的原子精度[68-70]。Chen 等[71]首次将

AI 方法引入生物和药物研究，开创了药物靶点发现

的反向对接方法，并应用深度学习方法预测药物性

质，并依此创建了知名药物领域的 TTD 药物靶点

数据库[72-73]。与此同时，AI 可以预测中药的疗效和

安全性，并优化药物组合以提高治疗效果；建立中医

推荐模型，通过 AI 算法实现中医智能化决策。此外，

AI 深入分析了中医方剂的配伍规律，通过证素构建

了中医诊疗系统，这些深度学习和建模方法使中医

数据库不断得到创新[74-76]，通过利用深度学习、知识

图谱等技术优化数据挖掘与预测（表 7）。 

表 7  AI 与大数据驱动数据库数据量 

Table 7  Data volume of AI and big data-driven databases 

数据库 网址 处方数量 中药数量 成分数量 靶点数量 疾病数量 中医症状数量 现代医学症状数量 证型数量 文献 

TCMSSD http://tcmssd.ratcm.cn/ 133 518 8 259 43 413 17 602 8 073 1 843 6 230 624 77 

TCMM https://www.tcmm.net.cn/ 48 043 8 932 69 816 76 449 22 365 1 900 17 079 146 78 

 

目前 AI 与大数据驱动数据库有 TCMSSD 数据

库，结合 AI 辨证模型与知识图谱预测证候，准确

率较高[77]。TCMM 数据库是基于知识图谱和图神经

网络的处方生成系统，训练集为古籍方剂，同时对

在线并发症关联分析，支持动态复方优化[78]。张仲

景大模型采用连续预训练、监督式微调和强化学习

训练，用于辅助诊断与辨证论治[79]。HuaTuo GPT 数

据库专注于中医问诊、辨证论治和处方推荐，支持

多轮对话，能结合患者症状进行个性化诊疗建议。

“数智岐黄”大模型涵盖中医典籍、方剂、证候等知

识，实现中医药知识智能问答和临床辅助诊疗[80]。

Qibo 大模型收集大量真实的医学语料结合知识图

谱进行训练，能够实现智能医疗问答及辅助诊断作

用[81]。天河灵枢大模型以“天河天元大模型”作为

基础大模型训练进一步融合中医经典名著、针灸临

床循证证据库以及中医循证知识图谱等专业数据，
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创新性地对人体全部穴位进行了专业的三维建模，

成功构建出三维针灸数字人，能够动态展示相关穴

位信息和针灸治疗方案。TCMLLM 数据库可以用

于中医处方推荐、临床辅助诊疗、中医药知识问答

等多个场景[82]。 

3.2  代谢与毒理学数据库   

代谢与毒理学数据库主要包含成分代谢路径

分析及毒性效应 2 部分（表 8）。系统毒理学数据

库 TCMSTD 含 5 类毒性靶点预测，即心脏毒性、

肝毒性、肾毒性、神经毒性和生殖毒性，但仅基

于结构相似性，未考虑代谢产物毒性[83]。HIM 是

体内代谢路径数据库，交叉链接 PubChem、TCM-

ID 等数据库，但动态代谢模拟能力有限 [84]。

MetNC 数据库可以进行代谢产物预测，推荐体内

生物转化候选分子。DCABM-TCM 是首个系统收

集中药及其方剂血液成分的数据库，在整合中药

化学成分和生物活性数据方面具有明显优势，并

支持网络药理学研究[85]。此外，DCABM-TCM 数

据库还提供了相应的详细检测条件。 

3.3  基因组与多组学数据库 

基因组与多组学数据库整合基因组、转录组与

代谢组数据，解析中医药分子机制（表 9）。

TCMGeneDIT 数据库从大量生物医学文献中挖掘

出基因、疾病和中药及其成分之间的作用关系[86]；

将中医药与基因组学和蛋白质组学相结合有助于

揭示中药基因调控，但该数据库中的中医药信息组

织得不够完善。HMOD 数据库将多组学整合，含

代谢通路与转录组关联分析，并且具有很强的时效

性[87]。IGTCM 数据库整理了中药的基因组序列，但

总体中药数量仍然较少[88]。TCMPG 为药用植物基因

组数据库，涵盖 255 物种[89]。TCMPG 2.0 进一步补

充和完善了中药植物的信息[90]。 

4  文化与少数民族医学数据库 

文化与少数民族医学数据库致力于保存中医

药文化遗产与少数民族传统医学知识（表 10），促

进多民族医学融合与现代化。 

表 8  代谢与毒理学数据库数据量 

Table 8  Data volume of metabolism and toxicology databases 

数据库 网址 处方数量 中药数量 成分数量 靶点数量 体内代谢产物数量 文献 

TCMSTD https://www.bic.ac.cn/TCMSTD/ 22 252 4 361 2 425 — 83 

HIM http://www.bioinformatics.org.cn/. — 673 361 — 1 104 84 

DCABM-TCM http://bionet.ncpsb.org.cn/dcabm-tcm/ 192 194 — — — 85 

表 9  基因组与多组学数据库数据量 

Table 9  Data volume of genomics and multi-omics databases 

数据库 网址 中药数量 基因数量 疾病数量 转录组数量 代谢物数量 文献 

TCMGeneDIT http://tcm.lifescience.ntu.edu.tw/ 2 000 13 167 3 360 — — 86 

HMOD http://herbalplant.ynau.edu.cn/ 23 — — 172 55 87 

IGTCM http://yeyn.group:96/ 83 3610 350 — — — 88 

TCMPG http://cbcb.cdutcm.edu.cn/TCMPG/ 255 195 — — — 89 

TCMPG 2.0 http://cbcb.cdutcm.edu.cn/TCMPG2/ 414 324 — — — 90 

 

表 10  文化与少数民族医学数据库数据量 

Table 10  Data volume of cultural and ethnic minority medicine databases 

数据库 网址 处方数量 中药数量 成分数量 靶点数量 疾病数量 文献 

CEMTDD http://www.cemtdd.com/index. html — 621 4 060 2 163 210 91 

CPMCP http://cpmcp.top 2 125 1 557 26 341 20 965 14 086 92 

DIDD — — 1 338 — — — 93 

4.1  少数民族医学数据库 

少数民族医学数据库通过记录少数民族传统

药物与疗法，促进多民族医学融合。CEMTDD 为中

国少数民族药物数据库，聚焦新疆维吾尔医药，为

“沙疗”等民族疗法的现代化研究提供数据支撑[91]。

药融云数据资源丰富，不仅包含传统中医药的数

据，还对少数民族医药进行了整合。其中，药模块

全面，支持多种应用场景。 

4.2  文化与古籍数据库 

传统方剂与古籍数据库通过整理古籍方剂与
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经典文献支持中医药传承研究。CPMCP 是一个中

成药与古方数据库，通过中医古籍语义解析映射古

症状至现代标准，加速中医药现代化[92]。DIDD 药

食同源数据库主要围绕药食同源物质的成分、功效

和安全性，旨在为公众和企业提供实用信息[93]。华

柄数据库数据资源丰富，收集超 20 万首方剂信息，

其预测模型基于中医药大数据、方剂用药规律、图

计算开发，预测结果包括疾病、症状、功能，可用

于自拟方剂的优化、调整、完善等研究。 

5  结语与展望 

5.1  中医药生物信息学数据库发展的核心成就 

中医药生物信息学数据库的发展体现了从“经

验驱动”到“数据驱动”的范式转变，其核心成就

可概括为以下 3 点。（1）多维数据整合能力提升：

早期数据库如 TCMD、TCM-ID 等仅聚焦药材与成

分的静态存储，而现代数据库已实现多组学数据

（基因组、代谢组、临床疗效）的深度融合，为中西

医结合研究提供了分子层面的证据链。（2）AI 技术

的深度赋能：生成式 AI 与自然语言处理大幅提升

了数据挖掘效率。TCMBank 通过智能文本挖掘，较

传统人工录入效率大幅提高。（3）应用场景的多元

化拓展：数据库功能从基础检索延伸至精准医疗支

持。如 TCM2COVID 在新型冠状病毒肺炎疫情期

间，为“三药三方”的全球推广提供了实时机制解

析与临床证据整合，凸显了中医药生物信息学数据

库在公共卫生事件中的应急价值。 

5.2  现存挑战的深层次分析 

尽管中医药生物信息学数据库发展具有显著

的成果，但仍存在一些局限。（1）数据标准化与互

通性问题：同一药材在不同数据库中存在术语差

异，导致跨库检索效率降低；数据库之间存在格式

壁垒，未提供标准化（ application programming 

interface，API）接口，迫使研究者依赖手工数据清

洗，耗费人力物力资源。（2）动态更新与质量控制

机制缺失：部分数据库未及时更新，数据时效性严

重滞后。以 TCMSP 数据库为例，其药动学参数有

限，未纳入 2014 年后新发现的活性分子。数据库之

间的数据质量参差不齐，部分数据库依赖非结构化

文本挖掘，错误率高，如化合物结构式错误、计量

单位混淆。（3）临床验证与应用脱节：网络药理学

预测结果缺乏实验验证，如 BATMAN-TCM 2.0 的

靶点验证率低，且多数验证实验局限于细胞模型，

缺乏动物或临床试验支持。临床数据库如 HERB 虽

整合了 Meta 分析数据，但未与电子病历系统

（electronic medical record，EMR）实时对接，难以

支持个性化诊疗决策。此外，目前有关中药处方个

性化推荐的模型层出不穷，但多依赖症状关键词匹

配，未内化“八纲辨证”“六经辨证”等核心中医推

理机制，导致推荐处方脱离病机本质，以及忽视体

质、地域、节气等个性化因素，如“同病异治”原则，

无法生成因人制宜的诊疗方案[94]。 

5.3  未来发展的创新路径 

在未来的发展中需突破瓶颈问题，从技术、机

制与协作 3 方面协同创新：（1）在技术层面，构建

动态知识图谱与联邦学习架构。联邦学习是一种分

布式机器学习框架，其核心思想是在多个数据源共

同参与模型训练时，不需要进行原始数据流转，实

现“数据可用不可见”的数据应用模式。联邦学习

架构作为 AI 技术在传统数据库中应用的重要技术

之一，例如 Intel & Penn Medicine 合作使用联邦学

习在保护隐私的前提下，训练来自全球多个机构的

脑瘤核磁共振成像（magnetic resonance imaging，

MRI）分割模型[95]。未来可以通过动态知识图谱融

合地理信息系统（geographic information system，

GIS），明确道地药材分布，如可基于 SuperTCM 的

生化遗传路径数据，结合气象卫星信息，预测药材

有效成分含量的波动。开发中医证候-生理指标动态

映射算法，利用可穿戴设备监测脉象、舌象数据。

例如，华为光电容积脉搏波（photoplethysmography，

PPG）传感器结合 AI 舌诊图像识别，以及检测患者

实时生理指标与多组学数据，构建时空动态知识网

络[96]。此外，在保护隐私前提下，通过联邦学习，

分布式机器学习可实现跨机构数据共享，如联合临

床试验数据与医院 EMR 系统，训练个性化处方推

荐模型，避免敏感数据集中存储风险。（2）在机制

层面，建立全生命周期数据管理标准。采用数据标

准化协议，可参考 FAIR 原则（可发现、可访问、

可互操作、可重用），制定中医药专属数据标准。例

如，定义“证候”的临床医学术语标准——SNOMED- 

CT 编码扩展集，实现 SymMap 数据库与 ICD-11 诊

断系统的互操作。此外，在区块链存证，利用智能

合约技术记录古籍方剂与民族医药知识的贡献链，

确保知识溯源不可篡改。如将《伤寒论》方剂的数

字化版本上链，为知识产权保护提供技术支撑。此

外，为突破当前中医药数据库与大模型在辨证论治

中的局限，亟需构建“动态辨证数理模型-个性诊
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疗联邦系统”，基于辨证理论将证候拆解为量化向

量，开发中医规则引擎实现“症状→辨证方法→证

候→治法”的自动推演，破解逻辑缺失困境；构建

患者数字孪生体整合多组学数据，依托联邦学习生

成“因人-因时-因地”三因制宜的理法方药链路，如

湿毒郁肺证动态优化三仁汤方剂权重，确保辨证与

施治一致性[97]。（3）在协作层面，推动中医药全球

化数据建设。成立全球中医药生物信息学数据库，

统一数据标准。参考欧盟 Horizon 2020 设计联邦

多中心疗效验证框架；并开发跨医学知识图谱以

及多语言 Transformer 模型，如将《伤寒论》与印

度 Charaka Samhita 方剂语义匹配，深度释放传统

医学协同潜能。 

中医药生物信息学数据库已实现从基础数字

化存储向多维度智能分析系统的范式演进，逐步构

建了“数据整合-知识挖掘-临床决策”联动的技术

架构。AI 等技术的深度应用将有效驱动中医药研

究模式革新，突破数据共享壁垒并弥合临床脱节问

题，加速从经验医学向精准医学的转型。未来研究

应从技术创新、机制完善和协作拓展 3 方面入手，

协同推进技术标准化、理论深层次剖析应用及文化

互鉴融合，以全面提升中医药在全球健康领域的应

用价值。 
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