
中  
国  
药  
房  
网 

www
.chi
na-
phar
mac
y.co
m

中国药房 2018年第29卷第19期 China Pharmacy 2018 Vol. 29 No. 19

Δ基金项目：国家自然科学基金资助项目（No.81660727）

＊讲师，主管药师，博士研究生。研究方向：中药信息管理与应

用。电话：0791-87118630。E-mail：53792068@qq.com

# 通信作者：教授，博士生导师。研究方向：中医药信息管理。电

话：0791-87118630。E-mail：xinyouzhang@163.com

伴随着中药领域数据的暴涨[1]，中药数据挖掘应运

而生。中药数据挖掘是在中医药理理论指导下，对中药

新药、中药组方规律、作用机制、有效成分和组效关系等

多个方面进行深入挖掘的研究[2]。数据挖掘算法是根据

数据的需要，创建数据挖掘模型的一系列探索和计算的

方法。探讨数据挖掘算法在中药研究中的应用现状既

可以直观地阐述中药研究领域中各数据挖掘算法的使

用现状，也能更详尽地了解数据挖掘算法应用的特点及

领域，拓展数据挖掘算法在中药研究中的应用，为各算

法的深入研究提供参考和借鉴。

·综述讲座·
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摘 要 目的：为数据挖掘算法在中药研究中的进一步应用提供参考。方法：以“中药”“Apriori”“FP-growth”“层次聚类”“熵聚

类”“决策树”“随机森林”“贝叶斯”“支持向量机”“人工神经网络”“logistic回归”“线性回归”等为关键词，组合查询2000年1月－

2018年5月发表于中国知网、万方数据、维普网相关文献，对数据挖掘算法在中药研究各子领域中的应用现状进行综述。结果：共

检索到相关有效文献573篇。数据挖掘算法较常应用在方剂配伍规律、药物分析、中药药性研究、制剂工艺研究等中药研究子领

域，但在医案研究、谱效关系、量化诊断标准等子领域的应用较少。在各子领域中，以在方剂配伍规律研究中运用的数据挖掘算法

种类最多，包括Apriori、FP-growth、层次聚类、熵聚类、决策树、人工神经网络、贝叶斯分类、logistic回归等，并以人工神经网络和支

持向量机两种数据挖掘算法在中药研究各子领域中应用最广。结论：数据挖掘算法在中药研究各子领域中应用广泛，可为中药现

代化研究提供有力的技术支持。

关键词 数据挖掘算法；中药研究；方剂配伍规律；药物分析；子领域
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以数据挖掘任务为分类依据，对常用数据挖掘算法

进行逐个统计和应用分析，数据挖掘能完成的任务总体

可概括为两类——描述性任务和预测性任务[2]。描述性

任务即刻画目标数据中数据的一般性质；预测性任务即

在当前数据上进行归纳从而做出预测。这两类任务可

划分为六类：特征化与区分、关联规则分析、分类分析、

回归分析、聚类分析、离群点检测分析[3]。由于特征化与

区分任务主要用于建立数据库及数据预处理，离群点检

测任务大部分是由聚类分析方法完成[2]，故在本文不对

这两种任务做详细介绍。完成中药数据挖掘任务常用

数据挖掘算法见图1。

在本研究中，笔者以“中药”“Apriori”“FP-growth”

“层次聚类”“熵聚类”“决策树”“随机森林”“贝叶斯”“支

持向量机”“人工神经网络”“logistic回归”“线性回归”等

为关键词，组合查询中国知网、万方数据、维普网等数据

库中于 2000年 1月－2018年 5月期间发表的数据挖掘

算法在中药研究领域应用的相关有效文献，其中检索的

算法名称根据Data mining：concepts and techniques（第3

版）一书以及相关文献[3-5]总结得出。以数据挖掘算法分

类建立11个文献库，再将单个文献库里的文献按照数据

挖掘算法应用的中药研究子领域进行分类（该算法应用

于中药研究同一领域的文献超过 2篇及以上的，则可归

入某子领域中，若同一领域只有 1篇文献的则不单独分

类讨论，合并归类在“其他”项里）。由于部分文献涉及

到2个以上的挖掘算法，如一篇文献同时运用到决策树

和随机森林两种算法，则该文献既归类到决策树文献库

中，也归类到随机森林文献库中。最后，笔者根据检索

的文献结果，按照算法应用的中药研究子领域进行分

类，然后结合各算法的特点，综合探讨完成关联规则分

析、分类分析、回归分析、聚类分析四类任务的常用数据

挖掘算法在中药研究中的应用现状。

1 文献检索结果
共检索到相关有效文献573篇，纳入到11个文献库

中，数据挖掘算法有效文献检索结果详见表1。

2 中药研究子领域分类及运用的数据挖掘算法
中药研究子领域有方剂配伍规律、药物分析、中药

药性研究等，其具体分类详见表2。

由表 2可知，数据挖掘算法主要应用在方剂配伍规

律、药物分析、中药药性研究等中药研究子领域，在医案

研究、谱效关系、量化诊断标准等子领域的应用较少。

在方剂配伍规律的研究中运用到的数据挖掘算法种类

最多，人工神经网络和支持向量机算法应用的范围最

广，适用于多个中药研究子领域。

3 应用于中药研究各子领域中的数据挖掘算法

3.1 关联规则分析

关联规则分析主要用于发现隐藏在大型数据集中

有意义的联系。其主要包含两个阶段：第一阶段是从数

据集中找出所有的频繁项集，第二阶段是由频繁项集产

生关联规则[3]。在中药研究领域，完成关联规则分析任

务常用的算法有Apriori算法、FP-growth算法。

3.1.1 Apriori 算法 Apriori 算法是发现频繁项集的常

用基本算法，该算法使用逐层搜索的迭代方法扫描数据

库，收集满足最小支持度的项，找出频繁项集，并直接产

生强关联规则[3]。由检索的 39篇相关文献可知，Apriori

算法主要应用于方剂配伍规律、医案研究、中药药性研

究等几个研究子领域。（1）方剂配伍规律研究。如针对

图1 完成中药数据挖掘任务常用数据挖掘算法

logistic回归、线性回归

决策树、随机森林、贝叶
斯分类、支持向量机、人
工神经网络

层次聚类、复杂系统熵
聚类

Apriori、FP-growth关联规则分析

聚类分析

分类分析

回归分析

描述性任务

预测性任务

数据挖掘任务

表1 数据挖掘算法有效文献的检索结果

算法名称（文献库）

Apriori

FP-growth

层次聚类
复杂系统熵聚类
决策树
随机森林
贝叶斯分类
支持向量机
人工神经网络
logistic回归
线性回归
有效文献

文献篇数
39

14

28

113

44

22

34

87

129

51

46

573

注：有部分文献涉及2个及以上算法，因此会出现重复归类现象

表2 中药研究各子领域中运用的数据挖掘算法

中药研究子领域

方剂配伍规律

药物分析
中药药性研究
制剂工艺研究
中药安全性评价
中药功效研究
中药鉴定
药物疗效评价
中药活性成分研究
医案研究
谱效关系
量化诊断标准
专利研究
药物靶点预测
药物成本-效果评价
药物剂量研究
药房调剂研究
其他

文献篇数

189

83

48

36

25

20

14

13

10

4

3

3

3

3

3

3

2

145

数据挖掘算法

Apriori、FP-growth、层次聚类、熵聚类、决策树、人工神经网络、贝叶斯分
类、logistic回归

层次聚类、随机森林、决策树、人工神经网络、线性回归、支持向量机
Apriori、决策树、随机森林、人工神经网络、贝叶斯分类、支持向量机
支持向量机、人工神经网络
决策树、随机森林、logistic回归、支持向量机
贝叶斯分类、支持向量机、人工神经网络
支持向量机、人工神经网络
logistic回归、决策树、贝叶斯分类
支持向量机、人工神经网络
Apriori

线性回归
logistic回归
层次聚类
随机森林
贝叶斯分类
线性回归
FP-growth

注：有部分文献涉及2个及以上算法，因此会出现重复归类现象
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某具体疾病收集临床常用处方、名医名方或经典古方，

经规范化处理后建立数据库，利用Apriori算法挖掘出数

据库中的核心药对、高频药物组合，结合药物功效特点，

在中医理论指导下阐述组方配伍规律，其分析结果对临

床用药或者新药开发均有重要的指导意义[6]。（2）医案研

究。如利用Apriori算法对典型病例的中医医案中的理

法方药进行关联规则挖掘，为中医临床治疗、中医药教

学及中成药的研制提供参考[7]。（3）中药药性研究。如利

用Apriori算法挖掘出药性与功效间的有机联系，用现代

科学理论阐释中药药性理论，促进中药现代化发展[8]。

3.1.2 FP-growth 算法 FP-growth 算法是 Apriori 算法

的优化处理，其解决了Apriori算法在运行过程中会产生

大量候选集的问题[3]，且在大规模方剂数据集筛查挖掘

中具有较强的泛化性和“鲁棒性”[9]，更适合用于大样本

的方剂数据库挖掘。

由检索的 14篇相关文献可知，FP-growth算法主要

运用于药房调剂研究、方剂配伍规律研究。（1）药房调剂

研究。如利用FP-growth算法统计常见的合并发放的药

物、小包装中药饮片的使用原则以及优化药物仓位配置

管理，从而提高药房调剂处方的效率及准确度[10]。（2）方

剂配伍规律研究。如利用FP-growth算法挖掘数据集中

的频繁项集，从而找出方剂库中的核心药对、高频药物

组合，从科学的角度阐明方剂配伍规律[11]。

3.2 聚类分析

聚类分析是把数据集划分成若干子数据集的过程，

使得数据集中的对象彼此相似，且区别于其他数据集中

的对象。聚类分析主要包括划分聚类、层次聚类、基于

密度的聚类分析、基于网格的聚类分析[3]、复杂系统熵聚

类 [12]。由于划分聚类、基于密度的聚类分析、基于网格

的聚类分析的应用报道较少，因此本文着重探讨复杂系

统熵聚类及层次聚类的应用。

3.2.1 复杂系统熵聚类 复杂系统熵聚类是基于香农

提出的信息熵理论，通过计算某变量与其他变量间的关

联度系数来判断变量之间是否相关[12]。该算法也是一

种非监督的模式发现算法，通过计算熵值来完成聚类任

务，特别适合具有高度离散性的中药方剂数据。由检索

的113篇相关文献可知，复杂系统熵聚类主要运用中医

传承辅助平台软件进行挖掘分析，利用复杂系统熵聚类

的算法挖掘方剂核心组合，分析方剂配伍规律，也可作

为发现中药新药处方的挖掘工具[13]。

3.2.2 层次聚类 层次聚类即把数据划分成不同层次

上的组群。由检索的28篇相关文献可知，层次聚类算法

主要运用于方剂配伍规律、药物分析、专利研究等几个

中药研究子领域。（1）方剂配伍规律。如利用层次聚类

算法可形成单一病证以及单一方剂下的药物组合，或者

根据性味形成聚类，在此基础上继续进行关联规则分析

挖掘药物的核心组合[14]。（2）药物分析。如利用层次聚

类方法可对中药的多种活性成分或者分子骨架进行合

理分类，分析化学成分的远近亲疏关系 [15]。（3）专利研

究。如利用层次聚类方法可揭示中药复方专利发展的

规律及专利如何驱动行业发展的内在因素[16]。

3.3 分类分析

分类分析是一种重要的预测数据的分析形式，包括

两个阶段：构建模型的学习阶段和将构建的模型用于预

测数据特性的分类阶段[3]。完成分类分析任务的常用算

法有决策树、贝叶斯分类、随机森林、支持向量机和人工

神经网络。

3.3.1 决策树 决策树是一种类似流程图的树结构，在

已知各种情况发生概率的基础上，通过构成决策树来求

取净现值的期望值≥0的概率，评价项目风险，判断可行

性进行决策分析[3]。由检索的44篇相关文献可知，决策

树算法主要应用于中药药性研究、中药安全性评价、药

物疗效评价、药物分析和方剂配伍规律等几个中药研究

子领域。（1）中药药性研究。如总结已知药物的性效规

律后，再利用决策树算法来预测未知或缺失的药性，或

利用决策树研究药性规律、性效关系[17]。（2）中药安全性

评价。如将流行病学指标、用药相关因素或者中药化学

成分等作为决策树分析的变量，用于预测不良反应发生

的概率或者药物是否有脏器毒性 [18]。（3）药物疗效评

价。如以患者中医四诊信息和疾病诊查指标为基础，利

用决策树模型探索临床检测指标、疾病信息与诊疗效果

间的关系，可为临床治疗提供参考 [19-20]。（4）药物分析。

如利用决策树建立挖掘模型，预测对指纹图谱评价或定

量分析影响较大的特征参数，或者利用决策树建立指纹

图谱的多维多息特征的数字化评价系统，从而指导优化

试验操作条件，提高药物分析结果的准确性[21]。

3.3.2 随机森林 随机森林是利用“多棵树”对样本进

行训练并预测的一种分类器，其基本单元为决策树。从

直观角度来解释，每棵决策树为一个分类器，针对输入

的样本给出相应的分类选择，并进行投票。随机森林集

成所有的分类投票结果，将投票次数最多的类别指定为

最终的输出结果[22]。由检索的22篇相关文献可知，随机

森林算法主要应用于药物靶点预测、药物分析、中药药

性研究和中药安全性评价等几个中药研究子领域。（1）

药物靶点预测。如利用一系列蛋白质数据库建立药物

成分-靶点的随机森林模型，用于预测和识别中药有效

成分的作用靶点，该法相比传统的药理试验方法，模型

识别不仅效率高且操作简便[23]。（2）药物分析、中药药性

研究、中药安全性评价。这3个子领域的随机森林应用

过程皆与决策树类似[24-26]。但随机森林建立的模型泛化

能力更强，实用性更高[27]。

3.3.3 贝叶斯分类 贝叶斯分类是基于贝叶斯定理的
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一种统计学分类方法，即将给出的待分类项，利用贝叶

斯定理求解此项在不同类别中出现的概率，将概率最大

的项定义为此待分类项所属的类别[3]。由检索的 34篇

相关文献可知，贝叶斯分类算法主要应用于中药药性研

究、方剂配伍规律、中药功效研究、药物疗效评价、药物

成本-效果评价等几个中药研究子领域。（1）中药药性研

究。如将收集的临床药理数据、生理生化指标、基原要

素等药物相关信息作为网络节点（也称变量）来建立网

络拓扑图和条件概率表，以此预测中药或其组分的四气

五味以及功效 [28]。（2）方剂配伍规律。如收集方剂、证

候、药味的出现次数、有效率等关键数据并进行统计，然

后建立贝叶斯分类预测药物疗效，或是与其他算法结合

研究方剂组方规律，分析“病-证-方-药”的关系[29]。（3）中

药功效研究。如将收集的药理药效相关指标，建立贝叶

斯模型来预测中药及组分的功效 [30]。（4）药物疗效评

价。如在贝叶斯理论基础上建立网状Meta分析，收集药

物基本功效、适应证、安全性、评价现状等指标，对药物

疗效、安全性进行复杂的综合比较分析[31]。（5）药物成本-

效果评价。如在药物经济学理论的基础上设计贝叶斯

混合处理比较法，为临床合理用药提供决策依据，并为

药物经济学评价提供方法上的参考[32]。

3.3.4 支持向量机 支持向量机是一种二分类模型，旨

在从样本中找到一个支持向量，构建出最好的分类超平

面对样本进行分割，以实现分割间隔最大化[33]。由检索

的87篇相关文献可知，支持向量机算法主要应用于药物

分析、制剂工艺研究、中药药性研究、中药鉴定、中药活

性成分研究、中药安全性评价、中药功效研究等几个中

药研究子领域。（1）药物分析。如利用支持向量机与红

外光谱结合建立快速药物检测模型，为产品质量的实

时监测与质量控制提供新方法 [34]。（2）制剂工艺研究。

如利用支持向量机为药物提取时间、溶剂量、提取率等

制剂条件建立预测模型，从而得到最优工艺参数[35]。（3）

中药药性研究。如以元素或化学成分的含量统计结果

作为药性分类的特征指标，利用支持向量机建立药性识

别模型，从而深入阐明药性的内在机理 [36]。（4）中药鉴

定。如将支持向量机与光谱技术结合，对中药进行无损

快速鉴别，提高了中药鉴别的速率[37]。（5）中药活性成分

研究。如利用支持向量机构建化学成分与药效关系，建

立组效关系模型，从而准确地预测化合物的活性，所得结

果对新药的深入研究具有极其重要的意义[38]。（6）中药安

全性研究。如基于毒性标志物或相关物理化学性质建

立毒性判别的支持向量机模型，可为中药安全性的研究

提供新的方法[39]。（7）中药功效研究。如利用支持向量

机建立功效分类模型，对不同的复方组合进行药效预

测，可为中药复方的二次开发提供参考[40]。

3.3.5 人工神经网络 人工神经网络是根据生物学中

神经网络的基本原理，以网络拓扑知识为理论基础，模

拟人脑的神经系统对复杂信息处理机制的一种数学模

型 [41]。由检索的 129篇相关文献可知，人工神经网络主

要应用于方剂配伍规律、药物分析、制剂工艺研究、中药

功效研究、中药鉴定、中药药性研究、中药活性成分研究

等几个中药研究子领域。（1）方剂配伍规律。如利用人

工神经网络将不同配比的药方与药效指标建立关联预

测，优选出最佳疗效的组分配比药方 [42]。（2）药物分析。

如利用人工神经网络或与红外光谱结合建立快速药物

检测模型，为产品质量的实时监测与质量控制提供新方

法[43]。（3）制剂工艺研究。如以药物提取时间、溶剂量、

提取率等制剂条件为基础，建立预测模型，利用人工神

经网络优化工艺参数[44]。（4）中药功效研究。如将收集

的化合物、药性、药理作用等指标，利用人工神经网络对

新化合物或未知成分的功效进行预测分类[45]。（5）中药

药性研究。如将收集的药物相关信息，利用人工神经网

络建立药性识别模型从而实现对未知药物药性的预

测 [46]。（6）中药鉴定。如将人工神经网络与光谱技术结

合，实现对中药的快速鉴别[47]。（7）中药活性成分研究。

如利用人工神经网络构建化学成分与药效关系模型，从

而准确预测化合物的活性，促进新药的发展[48]。在药物

分析、中药药性研究等几个研究子领域中，人工神经网

络的运用方法、步骤、目的均和支持向量机类似。综合

两种算法的特点可知，分析结果输出为多分类的研究适

合采用人工神经网络算法来解决，而多变量小样本的二

分类研究适合采用支持向量机算法解决。

3.4 回归分析

分类和回归是预测问题的两种主要类型，其区别在

于输出变量类型的不同。分类是定性输出，用于预测离

散变量；回归是定量输出，用于预测连续变量。用于完

成回归任务的常用算法有线性回归、logistic回归。

3.4.1 线性回归 线性回归是利用数理统计中回归分

析，来确定两种或两种以上变量间相互依赖的定量关系

的一种统计分析方法。由检索的46篇相关文献可知，线

性回归算法主要应用于药物分析、谱效关系、药物剂量

研究等几个中药研究子领域。（1）药物分析。如利用回

归算法建立回归方程获得相关系数和线形图，从而反映

药物浓度与仪器响应值的关系，主要用于验证分析方法

学的准确性[49]。（2）谱效关系。如利用回归算法研究指纹

图谱中所含信息与药效之间的关系，揭示其相关性[50-51]。

（3）药物剂量研究。如利用回归算法优化处方中每味药

物的剂量配比而剂量研究是处方配伍研究中的重要内

容[52]。

3.4.2 logistic回归 与线性回归不同，logistic回归的因

变量是分类变量（二分类或者多分类），其主要用来解决

分类问题[3]。由检索的51篇相关文献可知，logistic回归
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算法主要应用于方剂配伍规律、药物安全性评价、药物

疗效评价、量化诊断标准等几个中药研究子领域。（1）方

剂配伍规律。如文献中的研究大多是利用 logistic回归

算法对疾病分型用药建立模型，或是统计药物性味归经

等因素建立多元回归模型，为医师用药提供参考依据[53]。

（2）中药安全性评价。如利用 logistic回归算法分析中药

诱发不良反应或毒性的相关因素及发生规律，促进临床

合理用药[54]。（3）药物疗效评价。如利用 logistic回归分

析影响疗效、并发证或是依从性的相关因素[55]。（4）量化

诊断标准。如统计患者的中西医临床指标、生理相关因

素，再利用 logistic回归分析建立疾病证型分类模型用于

疾病的预测[56]。

4 讨论
通过分析研究发现，在中药研究领域，数据挖掘算

法的运用种类较多，研究范围涵盖方剂配伍规律、药物

分析等十几个研究子领域。尤其在方剂配伍规律分析

中，挖掘算法的运用相当成熟，已形成标准模式化操作，

且邹锦等[57]和董俊龙[58]的研究也报道运用多种算法相结

合对方剂配伍规律进行深入挖掘，促进了中药新处方的

发现，为新药研发提供了新的手段。在药物剂量研究、

中药活性成分研究、药物疗效评价等几个子领域中，数

据挖掘算法也逐步开展，但相关应用报道较少，一般更

倾向于用传统的临床试验或是药物试验作为研究分析

手段。但是，仅靠烦琐复杂的试验去解决问题不仅耗

材、耗力、效率低，且试验得出的大量数据也无法得到有

效处理。笔者建议将数据挖掘方法与传统试验相结合，

用人工智能算法得出的结果指导药物试验，从而减少不

必要的损耗或者避免处理繁冗的数据。

总体而言，目前结合两种以上算法的应用报道较

少，只出现于方剂配伍规律、药物分析、中药药性研究等

几个子领域中，若能在处理中药数据时充分结合各算法

的优点，促进数据挖掘技术在中药研究的应用。另外，

在中药鉴定和制剂工艺研究方面，建议利用支持向量机

和人工神经网络来对多个药物属性或工艺条件进行分

类预测。

综上，本文研究了各数据挖掘算法在中药各子领域

中的应用，具有一定的参考价值。建议在今后的研究

中，拓展数据挖掘算法的应用领域，推动子领域内挖掘

算法的应用，提升结果可信度，促进数据挖掘在中药研

究中的应用，为中药现代化研究提供有力的技术支持。
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