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摘 要 目的：探讨大数据技术在中药饮片外观性状与内在成分数据结合分析（“内外结合”）中的应用。方法：总结现有中药饮片

鉴别中外观性状与内在成分检测技术的不足，就中药饮片“内外结合”大数据库的研究现状与应用前景进行综述。结果与结论：现

有的智能感观技术存在数据不完整、不准确和对多维数据缺乏整合的不足，内在成分检测方法也存在诸多不足。大数据分析流程

包括前期数据采集、数据预处理、数据分析与处理、数据可视化处理以及数据应用几个阶段。收集中药饮片形、色、气、味外在性状

与内在成分数据以及文献知识库信息，构建中药饮片“内外结合”大数据库，再根据大数据处理流程与算法，可实现人工智能辅助

中药饮片真伪优劣鉴别，实现对中药产地的辨别区分，挖掘影响中药饮片质量的因素，为其质量控制提供规范化标准。大数据技

术的应用能准确、高效地处理中药饮片“内外”多维数据，可为传统中药行业研究提供新思路，为中药饮片客观化发展提供新动力。

关键词 大数据技术；中药饮片；外观性状；内在成分
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传统中药鉴别包括基源鉴定、显微鉴定、性状鉴定

与理化鉴定4种方法。针对中药的形（形状）、色（颜色）、

气（气味）、味（味道）的外观性状鉴定是对中药质量进行

评价的重要指标，从其外观性状可以判断其原生植物

（动物等）品种、生长年限、品质等。然而，目前对于中药

外观性状的评价仍通过肉眼观察、口尝、鼻闻等方法来

进行，不可避免地会因一些主观因素对鉴定结果的客观

性与可靠性产生影响。基于这种情况，很多学者提出通

过机器视觉、电子鼻、电子舌等现代技术对中药饮片的

形、色、气、味等性状信息进行量化，客观化表达人工鉴

别的主观经验，用以鉴别中药饮片[1]。当下大数据技术

发展迅速，且已广泛应用于农业、医疗、教育、能源、国

防、金融等诸多领域。引入大数据技术对中药饮片数据

采集过程中积累形成的大量外观性状数据与内在成分

数据结合（以下简称为“内外结合”）起来进行分析，建立

其品质与外在信息间的耦合关系，可对中药饮片智能识

别分类、产地智能分析推断的实现及中药质量标准的建

立提供理论依据。

1 现有技术方法存在的不足

1.1 智能感官技术的不足

1.1.1 数据缺乏完整性与准确性 已有研究证明，中药

材的形、色、气、味与其内在成分含量具有一定关联度，

··2287



中  
国  
药  
房  
网 

www
.chi
na-
phar
mac
y.co
m

China Pharmacy 2018 Vol. 29 No. 16 中国药房 2018年第29卷第16期

但是对其形、色、气、味对应的物质基础研究较少[1]，因此

采用智能感官技术进行鉴定缺乏与中药材或饮片内在

成分的关联，影响数据采集的完整性。智能感官技术，

例如电子鼻、电子舌等，由于仪器自身限制或传感器限

制，对中药材的敏感度有限，尤其对辨识度不高的中药

材检测正确率较低[2]，导致人们对其品质评判结果不能

完全相信，从而极大地影响了人们的决策。

1.1.2 对多维数据缺乏整合 目前，智能感官技术在中

药性状鉴别中的应用也越来越广泛，但大多数研究人员

往往只依靠一两种技术对中药饮片的性状进行判定，多

种分析技术的综合应用较少[3-6]，因此分析结果缺乏普适

性，且各项技术得到的数据比较孤立，导致鉴别数据“各

自为政”的现状，积累的大量数据分布在各自的“信息孤

岛”中，未能得到整合与全面分析。而使用薄层色谱、液

相色谱、质谱等多种方法用于内在成分的测定，获取的

数据具有一定的复杂度，与外观性状数据的相关性研究

较少，因此对多维数据的集群整合及数据分析存在一定

的难度。

1.2 内在成分检测方法的不足

理化鉴别中一般采用光谱、色谱、差热分析等技术，

即利用中药分子内部一些含氢基团振动的倍频和合频

吸收来实现对中药的快速鉴别，但其检测结果多为定性

判定，准确度有所欠缺；且在实际操作过程中，针对样

本的测量需要大量有代表性且化学值已知的样品建立

模型，在这样的情况下采用上述技术对小批量样品进

行分析就显得不太实际。此外，由于仪器状态改变或

标准样品发生变化，所建模型也需要不断更新，其稳定

性与适用性均难以估值，加之在试验过程中所用模型

并不是通用的，每台仪器的模型都不相同，又增加了使

用的局限性。

2 中药饮片“内外结合”大数据库的构建

2.1 大数据处理流程简介

大数据处理流程包括前期数据采集、数据预处理、

数据处理与分析、数据可视化处理以及数据应用几个阶

段，即通过对多来源数据进行整合，结合计算机学习算

法对数据进行分析预测，可得出用于展示交流的可视化

图像或图形[7-8]，进而进行应用，详见图1。

2.2 中药饮片“内外”数据采集

中药饮片“内外”数据是指外中药饮片外观性状数

据与内在成分数据，可利用多个数据来源渠道进行采

集，例如，使用电子鼻、电子舌等设备可对中药材及饮片

的形、色、气、味等外观性状数据进行实时采集；使用色

谱（气相色谱、薄层色谱、柱色谱、高效液相色谱等）、光

谱（紫外、红外等）、电泳、差热分析等技术可确定中药材

及饮片的内在成分数据；还可检索现有文献知识库中涉

及到的相应中药饮片的数据记录等。分析各类数据集

合的关联度，可构建中药饮片“内外结合”大数据库（如

图2所示），对所有结构化与非结构化的数据进行存储与

管理，以便后续数据的查询与处理。

2.3 数据预处理、处理与分析

由于不同来源的数据相互间易受到数据干扰产生

噪声，存在数据值缺失、数据错误等问题[9]，因此需要对

采集到的大量数据集合进行预处理工作，以便为后续数

据处理与分析阶段提供准确、无误、真实、有效的数据，

提高数据的整体质量，保证结果预测的准确性与可行

性。具体操作包括数据清理、数据集成、数据规约等。

数据清理是指对于中药饮片的外观形、色、气、味数据与

内在成分含量数据及文献库提及的所有数据进行数据

清理操作，包括数据过滤与修正[10-12]（如：对文献中记载

的重复性数据加以过滤）和数据的不一致性检测（如：当

试验与文献所得数据不完全一致时，应多方求证，确保

数据的准确性、真实性）等。数据集成则是将不同来源

的数据进行集成（如：对内在成分数据进行统一编码，统

一存储格式，进行归一化操作等），形成统一的数据库，

以提高数据的完整性和可用性[13-15]。数据规约用在中药

饮片外观形、色、气、味数据与内在成分含量数据处理中

[如：使用主成分分析法（PCA）进行数据降维，提取数据

主要特征向量，旨在使用少数向量反映原始数据的特

征，提高数据的价值密度]，以降低数据集规模。

数据分析是大数据处理与应用的关键环节，决定了

大数据集合的价值性和可用性，以及分析预测结果的准

确性。在数据分析环节，根据大数据应用情境与决策需图1 大数据处理流程

数据采集

数据预处理

数据应用 数据可视化处理

数据处理与分析
规约、处理及集成 数据处理算法

深入浅出

分析解释

图像智
能识别

图像数据
库

形、色数据 气数据

电子鼻机器视觉 液相、色谱、
质谱等

电子舌 文献记载

试验内在成
分数据

文献内在成
分数据

味数据

气、味数
据库

“内外结合”
大数据库

内在成分
数据库

图2 中药饮片“内外结合”大数据库
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求选择合适的数据分析技术，可提高大数据分析结果的

可用性。

2.4 数据应用

2.4.1 人工智能辅助中药饮片真伪优劣鉴别 中药饮

片的质量鉴定是对中药饮片真伪优劣的检验，而通过数

据挖掘技术对中药饮片“内外结合”大数据库进行处理

分析，结合神经网络深度学习算法，即可实现对其“真伪

优劣”的鉴别。如熏硫、炒制等传统中药炮制工艺[16-17]，

对一些含糖量高但不易贮存的中药饮片的使用和贮存

均有一定的积极作用。而以炒制为例，不同炒制程度的

中药饮片具有不同的临床疗效，炒制温度过低或过高都

会影响有效成分的活性[18]，因此判断适宜的炒制程度就

显得至关重要。有研究获取不同炒制程度下的山楂

“L*a*b*”颜色空间三维数值，其中L表示照度，a表示颜

色从深绿色（低亮度值）到灰色（中亮度值）再到亮粉红

色（高亮度值），b表示颜色从亮蓝色（低亮度值）到灰色

（中亮度值）再到黄色（高亮度值）。将颜色数值与内在

含量变化数据进行归一化整合，应用PCA法降维，根据

人工神经网络（ANN）要求预设模型参数与反馈函数，确

定最优权值与输出，建立外在性状-内在成分-炒制温度

的算法模型。以“性状”数据作为ANN输入自变量（X），

不同炒制程度（生、炒、焦山楂）下内在成分（有机酸、总

黄酮、柠檬酸、金丝桃苷和5-羟甲基糠醛）的变化设为因

变量（Y），结果该模型对 3种不同炒制程度山楂的预测

准确度分别为 98.9％、92.5％、98.3％，得出山楂最合适

的炒制温度为（150±5）℃；采用 PCA 法对上述预测结

果进行验证，结果得 PC1＝94.237％，PC2＝4.533％，

PC3＝0.693％[19-20]。可见，该算法模型对不同炒制程度

下的山楂具有很好的预测性能，可实现对炮制火候的控

制检测[30]，具体预测流程见图3。

2.4.2 对中药材产地进行分析推断 道地药材是指在

特定的自然条件和生态环境的区域内所产的中药材，其

生产较为集中，具有特定的栽培技术和采收加工方法，

质优效佳。鉴于不同产地的中药材其功效可能有所差

别，因此采用合理的检测技术，并结合有效的分析方法

来分辨中药材产地显得尤为重要。

基于大数据的中药材产地判别，指在现有中药材产

地数据之上进行各种算法的计算[21]，如机器学习算法K

均值（Kmeans）、支持向量机（SVM）算法、深度学习算法

等[22-25]，形成不同算法模型，挖掘大数据集合中的数据关

联性，从而得到中药材产地预测结果。陶梦琳等[26]收集

多产地黄连样本，采集“内外”数据，建立了基于SVM算

法的黄连饮片产地区别模型，实现了产地的区分，可用

于分析同种药材不同产地的差异。Yang SL等[27]采用实

验室自助研发的机器视觉系统和AlphaMos公司研发的

电子鼻、电子舌，分别获取贝母样品的“L*a*b*”颜色数

值、18维气味特征值与 7维味道特征值；采用PCA法对

多维数据进行降维处理，采用 SVM算法将不同产地贝

母作为输出变量，建立多层数学分析模型，用于判断贝

母饮片的不同产地。该算法通过强化学习不断改变权

值实现了对贝母“道地性”的鉴别，随着训练数据的积

累，预测的结果值不断优化，最终该模型的识别率达到

了 92.6％。试验中并分别用电子鼻与电子舌数据构建

PCA鉴别模型对上述结果进行验证，表明该模型的鉴别

效果较好[27]。整个数据处理环节以Matlab R2012a软件

进行操作，具体识别流程见图4。

此外，针对混合药材如不同品种、不同年份或辨识

度低的药材饮片，也可通过训练海量数据与构建机器学

习模型来提升数据分析与预测的准确性。

2.4.3 提高中药饮片质量控制标准 运用数据挖掘工

具对中药饮片“内外结合”大数据库进行分析，建立算法

预测模型来分析其各部分数据间的关系，有助于挖掘影

响中药饮片质量的关键因素，进而有助于中药饮片质量

标准的规范化，从而提高对中药饮片质量的监控与管理

水平。

3 结语

随着大数据技术在多个领域的广泛应用，数据挖掘

在中药中的应用也越来越多。建立中药饮片“内外结

合”大数据库，可在整合海量数据的同时，结合机器学习

算法挖掘数据潜力，并进行广泛应用。例如，其可用于

中药真伪优劣品质的鉴别，实现人工智能识药；对中药

产地进行辨别区分，分析同种药材不同产地的差异性，

为道地药材的鉴定提供借鉴；挖掘影响中药饮片质量的

因素，为其质量控制提供规范化标准，也为中药饮片质

量监控与管理提供依据。大数据技术能有效整合多维、

多变的数据，减少因信息单一而引致的错误判断，从而

可为中药行业的现代化发展提供有力支撑。

图3 山楂不同火候炒制程度的预测流程
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中药饮片外观性状与内在成分数据是对其客观化

评价的重要衡量标准，然而在其大数据技术研究过程中

仍然存在一定问题，例如，数据来源的真实性与完整性

难以得到保证，或不同中药饮片的外观性状数据未能全

部获得；在饮片多方数据缺失严重的情况下，容易造成

数据转换率折损、利用率较低等情况。随着当前人工智

能技术的普及，引入深度学习方法对海量数据进行处理

与分析，构建数学模型，有助于提高分析精准度及可靠

性。应用大数据技术准确、高效地对中药饮片“内外”数

据进行挖掘，可为传统中药行业研究提供新思路，为中

药饮片客观化发展提供新动力。
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