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摘 要 近年来，数据挖掘算法在中药领域的科研中得到了广泛应用。采用数据挖掘算法可处理和分析中药方剂中的多层次数

据，并对其作用机制提供合理解释。这一方法现已较好地应用于中医药的配伍规律和高频药组的挖掘中，提高了临床诊断、靶点

筛选和新药研究的可靠性和准确性。本文对147篇中药方剂研究中运用数据挖掘算法的文献进行了整理与分析，结果表明，数据

挖掘算法在中药方剂作用机制研究、中药方剂量效研究、挖掘核心药对/药组、挖掘“方-药-证”间的关系、发现新方剂和挖掘配伍规

律这6个子领域中发挥了独特优势，尤以关联规则和聚类分析算法最具有代表性。
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Application of data mining algorithms in research on traditional Chinese medicine formula
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ABSTRACT In recent years， data mining algorithms have been widely employed in scientific research within the field of 

traditional Chinese medicine （TCM）. The data mining algorithms are used to effectively handle and analyze the complex data in 

TCM formulas， providing a rational explanation for the mechanism of action. This method has proven particularly useful in 

uncovering patterns of compatibility and frequent combinations of herbs in TCM， thereby enhancing the reliability and accuracy of 

clinical diagnosis， target screening， and the study of new drugs. This paper reviews and analyzes 147 papers on TCM formula 

research that utilize data mining algorithms. The results indicate that data mining algorithms play a unique advantage in six sub-

areas， including the study on the mechanism of action in TCM formula， the dose-efficacy of TCM formulas， the identification of 

core drugs pairs/groups， mining the relationships among “formulas-drug-symptom”， the discovery of new formulas， and mining the 

compatibility law. Notably， association rules and clustering algorithms are the most representative.
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中药方剂是中药学中的一个重要研究领域，其基于

中医整体观的思想，通过对疾病的辨证施治来构建适用

于不同疾病或病情的中药处方，以实现治疗和预防疾病

的目的。中药方剂的形成不仅遵循“君臣佐使”的组方

原则，还取决于医生个人的诊断和实践经验，因此方剂

的有效性很大程度上受到医生经验的影响，这使得方剂

研究较为困难。此外，由于病因、病机、中药药味及其组

合方式的复杂性，使得单一分析难以准确地获得中药方

剂与疾病之间的关系。目前的中药方剂研究主要从传

统经验角度和现代科学角度两个方面展开，其中传统经

验角度注重探究草药的性味归经、功效特点等方面，现

代科学角度则注重从分子水平理解方剂的药效成分和

作用机制[1]。

近年来，数据挖掘算法在中药领域的科研中得到了

广泛应用。采用数据挖掘算法可处理和分析中药方剂

中的多层次数据，并对其作用机制提供合理解释[2]。这

一方法现已较好地应用于中医药的配伍规律和高频药

组的挖掘中[3]，提高了临床诊断、靶点筛选和新药研究的

可靠性和准确性，为临床精准用药提供了科学参考。本

文中，笔者较为全面地论述了数据挖掘算法在中药方剂

中的应用现状，旨在为该方法在中药方剂研究中的进一

步应用提供参考。

1　文献检索与整理

本研究首先以“方剂”“数据挖掘”“Apriori”“层次聚

类”“决策树”“支持向量机”等为关键词，组合查询中国
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知网、万方数据、维普网和 PubMed 数据库中 2015 年 1

月－2023年 6月收录的相关文献，共得到 341篇文献。

为了保证文献的质量，本研究对检索到的 341篇文献进

行了筛选整理，选择核心期刊文献以及硕士、博士学位

论文，去除无效文献和重复文献后，共纳入有效文献147

篇。然后，对纳入文献按照中药方剂研究子领域进行分

类，将子领域内文献总数不少于10篇的纳入分析，如子

领域里文献数量较少则不做单独讨论，合并归类在“其

他应用”项里。对得到的有效文献进行归纳总结后，将

纳入文献按照子领域分类并建立了6个文献库，方法流

程如图1所示。最后，分析数据挖掘算法在中药方剂研

究子领域中的应用现状，并探讨分类任务、聚类任务和

关联规则分析中的代表性算法。

2　数据挖掘算法在中药方剂研究子领域的应用与

分析

由检索到的 147篇有效文献可知，数据挖掘算法是

中药方剂研究的有力辅助工具。不同类型的数据挖掘

算法在中药方剂研究子领域的应用如表1所示。

2.1　中药方剂作用机制研究

中药具有多靶点、多环节、多途径、整合调节的特

点，因而详细阐明其作用机制较为困难。目前多成分干

预治疗对于复杂疾病更有优势，如肿瘤的药物治疗已从

单一用药向联合用药方向转变。陈恒巍[4]建立了一种协

同抗肿瘤多药组合深度学习预测模型，在阐明中药协同

抗肿瘤的作用机制方面提供了新的思路和方法。

随着医学与生命科学研究进入大数据时代，网络药

理学将网络科学和系统生物学方法应用于药物研究，可

解释中医药作用机制。研究者利用筛选的药物成分和

疾病靶点信息构建药物-靶点-通路生物网络模型，通过

找出网络关键节点可揭示目标药物对疾病的作用机制

和生物学基础。如复方一枝蒿在治疗流感方面具有确

切的效果，但其物质基础及作用机制尚不明确，许律捷

等[5]基于贝叶斯模型的组合机器学习方法探索复方一枝

蒿的作用机制，得到其通过多成分、多靶点和多通路发

挥抗流感作用。

2.2　中药方剂量效研究

中药药量是决定方剂药效的关键因素，挖掘药物在

治疗不同疾病方剂中的常用剂型、剂量和用法，有助于

发现潜在组方规律，提高中药组方的准确性，确保用药

的有效性和安全性。研究者收集含有目标药物的名家

医案或经典古方，整理方剂对应的证型、症状和药物的

药量、性味、归经等数据，通过关联规则和聚类分析等数

据挖掘算法，分析目标药物在不同功效下的常用剂量，

可为中药在临床的精准使用提供科学参考。王妍等[6]采

用关联规则的算法开展酸枣仁用量与主治病证关系的

研究，得出了5种常见病证下酸枣仁的常用剂量。骆宾

妃等[7]采用数据挖掘方法分析了《中华医典》中含竹沥的

方剂和主治病证，指出针对不同疾病的证型特点不仅应

调整药物配伍，还应调整竹沥的剂型和用量。侯王君

等[8]通过中医传承辅助平台分析，得出了冠心病心绞痛

方剂中使用频次最高的5味中药——川芎、丹参、黄芪、

当归和红花的最佳用量。王烨燃等[9]采用 Apriori 算法对

治疗胃火炽盛型消渴病方剂中的药物用量、性味、归经

和频次进行了分析，得到了方剂中天花粉、知母、黄连、

麦冬的药量，印证了“清泻胃火为主，兼顾滋补肺、肾等

脏腑之阴”的治疗原则。

2.3　挖掘核心药对/药组

药对是方剂最小的组成单位。作为一种相对固定

的中药配伍形式，药对像桥梁一样将单味中药和方剂联

系在一起，其不仅具备方剂的基本主治功能，往往还体

现了方剂组成的核心。研究人员常采用 Apriori 算法挖

掘高频药对/药组并分析潜在配伍规律，通过调整置信度

和支持度过滤关联性弱的药对/药组，绘制出现频次高的

核心药对/药组的网络图，从而直观地展示药对/药组间

关联性的强弱。孙世光等[10]采用复杂系统熵聚类算法

整理防治失眠的方剂，得到了分别由 2味、3味和 4味药

组成的核心药对/药组。

中药方剂作用
机制研究

中药方剂
量效研究

挖掘“方-药-
证”间的关系

挖掘核心
药对/药组

挖掘配伍
规律

发现新方剂

初筛后获得文献
147篇

按研究子领域划分成6个文献库

是否为核心期刊文
献或硕博论文

剔除不符合标
准的文献

共查询到341篇文献

查询中国知网、万方数据、维普网等数
据库近年收录的相关文献

是

否

图1　文献收集与归类分析流程

表1　数据挖掘算法在中药方剂研究子领域的应用情况

研究子领域
中药方剂作用机制研究
中药方剂量效研究
挖掘核心药对/药组
挖掘“方-药-证”间的关系
发现新方剂
挖掘配伍规律
其他应用

文献数量/篇
43

98

112

14

61

42

8

数据挖掘算法
复杂网络分析、人工神经网络等
Apriori、K 均值聚类、聚类分析、支持向量机、朴素贝叶斯等
关联规则、熵聚类、层次聚类等
Apriori、熵聚类、层次聚类等
关联规则、聚类分析、支持向量机、决策树等
关联规则、聚类分析、决策树、回归分析等
隐含狄利克雷分布主题模型、马尔可夫链、禁忌搜索算法等
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一方面，挖掘核心药对/药组能够表达方剂的处方思

路或首选处方结构，反映方剂的整体功效特点；另一方

面，关键药对/药组对方剂的组成和疗效具有重要影响。

孙志新等[11]通过挖掘治疗心悸的方剂，对比方剂中所有

药物和常用药对中的高频药物，将11味重合药物命名为

核心用药，发现其多分布在心经和脾经，印证了治疗心

悸的方剂具有养心、健脾的功效。鞠康等[12]挖掘《中国

方剂数据库》包含“疫”病方剂的药物频次、性味、归经，

并通过聚类分析算法对高频药物聚类，得到5类关键药

物组合，该结果与方剂的主成分分析结果一致。

2.4　挖掘“方-药-证”间的关系

“方-药-证”的理念体现了中医疗法的整体观念和个

体化治疗原则，医生运用辨证施治的方法，根据患者特

定的证候特征进行针对性的治疗，在此基础上选择适当

的方剂，再确定最终药物组合。研究者可以采用数据挖

掘算法，对“方-药-证”之间的关联性进行研究，从更客观

的角度阐释中药方剂科学配伍的合理性，为中医药的临

床诊治提供参考。

在解释目标方剂或药物与中医证型之间的关系方

面，胡慧明等[13]采用关联规则及聚类分析算法发现，针

对不同病证，山楂皆常配伍理气药、消食药、补虚药进行

治疗；陈建国等[14]采用改进的遗传算法提取方证决策表

的决策规则，阐释了冠心病方剂与证型间的关联及用药

原则；崔一然等[15]构建了方剂中除丹参-红花以外的药物

关系网络图，揭示了该药对常与活血、行气之品联用，解

释了该药对与中风、血瘀痛证之间的关系。相关研究还

关注于药物与主治疾病之间的联系，如赵萱等[16]采用频

次统计和关联规则的方法，分别阐明了人参-附子在治

疗5种不同疾病时的配伍区别，为解释该药对的核心功

效提供了重要参考和科学依据；赵艳青等[17]通过中医传

承平台挖掘抑郁症方剂的证型和高频药味，发现常见证

型多含“肝郁”，高频药味也多具有疏肝解郁、疏肝理气

等功效，揭示了抑郁症与情志失调之间的关联性。

2.5　发现新方剂

发现新的中药方剂具有双重意义：其一，依据现有

方剂的高频药物组合生成新处方，丰富了经典古方的内

涵；其二，研究评价新处方的方法，判断新处方能否达到

更好的疗效。关联规则算法和聚类分析算法在发现新

方剂方面的使用频次较高，前者用于在大量药物中挖掘

关联度较高的药物组合，然后采用后者将核心或高频药

物聚类得到新处方。

王嘉欣等[18]依据聚类和排序的思想提出 TOPSIS 算

法，得到的最优新处方与中医传承辅助平台生成的新处

方一致，为生成新处方提供了新的思路和方法，使新处

方的评价更具有客观性和科学性。朱月[19]通过挖掘治

疗泄泻病寒湿内盛证的用药规律，得到支持度最高的药

对是甘草-白术，且理气药和补虚药 2类药物使用较多，

在此基础上自拟了中药处方并通过临床试验证明了其

疗效优于蒙脱石散。程立前[20]收集整理了治疗先兆流

产的药物及出现频率、归经和常用药组，经聚类分析算

法获得了 7个能够改善患者临床症状的新组方。鲁可

等[21]采用无监督的熵聚类分析算法对两类核心组方进

一步聚类，得到了6个治疗咳血的新药物组合，并结合中

药理论知识分析了新方的合理性。沈莹等[22]对 2015年

版《中国药典》中含甘草的止咳方剂进行了挖掘分析，结

合中医理论在高频药物的基础上归纳出1组新方剂，并

从现代药理学角度阐释了新方剂止咳祛痰的机制，为研

发止咳祛痰类药物提供了科学依据。

2.6　挖掘配伍规律

中药配伍规律遵循“七情和合”“四气五味”“君臣佐

使”等原则[23]。同一方剂中的不同药物通过配伍，可起

到增效、减毒等作用。研究中药方剂的配伍机制不仅对

阐释中医理论内涵具有重要意义，还对中药方剂的发展

具有推动作用。

通过分析目标药物的配伍药物可为研究其配伍规

律提供参考，如赵文龙等[24]通过挖掘《中医方剂大辞典》

中含有羌活治疗疼痛的方剂，发现羌活配伍的高频药物

有防风、甘草、川芎。潘树茂等[25]采用数据挖掘方法发

现治疗原发性肝癌的处方中健脾益气药的使用频次最

高，该类药物与白术-莪术配伍可健气补脾，加以柴胡-鳖

甲可疏肝解郁。切尼项毛等[26]将 Apriori 算法与“味性化

味”矢量模型结合，解释了石榴籽适合与温性药材配伍

的原因。郝庆勋等[27]采用数据挖掘算法发现不同结缔

组织原发病的治疗药物具有不同的配伍特点，如治疗系

统性硬化症选用鸡血藤和大血藤可促进血液循环，而治

疗原发性干燥综合征相关间质性肺疾病应该使用当归

和甘草这2种具有滋阴健脾、清热养血作用的药物。郑

丽等[28]采用聚类分析算法研究治疗肾性贫血的方剂，发

现黄芪和当归始终分在同一簇并且处于中心位置，说明

黄芪和当归为治疗肾性贫血方剂的关键药物，并且常与

白术、茯苓和党参配合使用。

2.7　其他应用

方剂相似度可用于衡量方剂之间的相似性，而成分

相似的方剂在功效上具有高相关性。李新龙等[29]基于

方剂相似度构建核心方药及其有效人群特征的复杂网

络，采用子网挖掘算法和聚类分析算法对目标人群进行

模块划分，发现对应方剂可按功效划分为2个模块。朱

志鹏等[30]基于隐含狄利克雷分布主题模型将方剂和其
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组成成分间的关系转换成“方剂-证型”和“证型-组成成

分”2个概率模型，表明该方法能够很好地计算方剂间的

相似度。郭文龙等[31]采用词频-逆文档频率算法建立了

方剂数据挖掘系统，可用于推荐与目标方剂功能和主治

相似度高的方剂。

对于联合用药产生的不良反应，王淳等[32]采用关联

规则算法分析了联合用药对心血管疾病的影响，提出应

谨慎使用丹参注射液、参附注射液等。蒋先仲等[33]采用

数据挖掘算法并引入“丰度”的概念用于衡量研究中纳

入的药品占比，提出“目标调节+整体调节+肠道微生态

环境调节”的个体化组方策略，分别对早、中、晚期3个阶

段的胃癌患者给出了组方设计建议。

3　算法应用效果比较

3.1　分类任务中常用算法的比较

分类算法是预测性任务的一种，主要目标是将数据

划分为不同的类别。中药方剂领域研究中常采用的分

类算法有决策树算法和支持向量机。决策树算法因其

易于理解和解释的特点而被用于研究药物与主治病证

之间的关系，以及构建配伍决策模型，如构建药物和主

治病证关系决策树、方剂配伍决策模型等[34]。支持向量

机常用于建立预测模型、分析方剂配伍的可能性等，如

金滋力等[35]把方剂看作从药物出发的组合决策问题，采

用支持向量机达到了90% 的分剂分类准确率。

3.2　聚类任务中常用算法的比较

聚类分析算法将未被标记的数据分为具有相似特

征的簇，从而发现数据集中的内在结构和规律，在方剂

研究中可实现筛选核心药物的目的，以 K 均值聚类算

法、层次聚类算法、熵聚类算法为代表。K 均值聚类算

法适用于大规模方剂数据分析，其关键点在于选择合适

的聚类个数 K。赵凌霄等[36]在3次聚类中分别比较了不

同 K 值下的药物聚类结果，得到了不同 K 值下的药物关

系图以及核心组合。层次聚类算法适合小规模数据集，

如数据量有限的自身免疫性肝炎的研究[37]，可依据药物

性味特征进行聚类，用以挖掘药物的核心组合或生成新

处方。熵聚类算法在处理噪声和异常值方面表现较佳，

如肖红等[38]采用复杂系统熵聚类算法分析药物关联规

则，并对聚类结果进行再次提取，通过演化得到了新的

处方。

3.3　关联规则分析中常用算法的比较

关联规则分析揭示的是数据之间的潜在关系[2]，通

常包括2个步骤：先查找所有频繁项集，然后基于高频项

生成频繁关联规则。如果其满足最小置信度并基于第

一 步 找 到 的 频 繁 项 集，则 该 规 则 被 视 为 关 联 规 则。

Apriori 算法和 FP-growth 算法都是关联规则分析的经典

算法，前者基于先验知识，后者基于树结构。上述2种算

法均有助于识别多种属性之间的关系并生成关联规则，

例如挖掘高频药物的配方规律等，从而有助于分析用药

原则、验证配伍规律 [39]。如李德琳等[40]通过 FP-growth

算法对靶点-通路网络进行了数据挖掘分析，得到 34组

靶点-通路频繁项集，验证了方剂具有多成分和多靶点

的特征。

4　总结与讨论

本文对147篇中药方剂研究中运用数据挖掘算法的

文献进行了整理与分析，结果表明，数据挖掘算法已在

中药方剂的研究中广泛应用，主要应用的子领域为：中

药方剂作用机制研究、中药方剂量效研究、挖掘核心药

对/药组、发现新方剂和挖掘配伍规律。常用的数据挖掘

算法包括：关联规则、聚类分析、分类分析、复杂网络分

析等。

虽然数据挖掘算法具有较广泛的应用范围，但其对

中药方剂的研究还有待进一步改进。首先，数据集规模

是制约数据挖掘算法在中药方剂研究中应用的重要因

素。现有的中药方剂领域数据集规模较小，这对于数据

挖掘算法的应用和效果都带来了一定程度的限制。因

此，需要采集更多的规范化数据，包括临床试验数据和

基础实验数据，以扩大数据集规模，从而提高数据挖掘

算法的精度和效果。其次，中药方剂研究中使用的算法

比较单一，缺乏针对性的算法选择。尽管部分数据挖掘

算法有规范的流程，例如关联规则和聚类分析，但其对

于中药方剂研究存在一定的局限性和适用范围，需要根

据具体问题和数据特征的选择进行调整。第三，目前数

据挖掘算法在中药方剂研究中的应用主要集中在方剂

用药规律的分析中，而对于疗效预测、“毒-效”评价、药

物禁忌、方剂中药物的炮制等方面的研究相对较少，需

要更加关注并大力开展相关领域的研究工作。

随着中医病历数字化的不断推进，必将产生大量复

杂、多维度的数据。相关研究人员可专注于构建结构合

理的中医临床数据库，以应对研究中提出的问题。为了

实现对传统中药方剂多层次、全方位的数据挖掘，除了

进一步拓宽方剂研究新领域以外，研究者还应灵活地组

合使用不同算法以提高结果的准确性，避免不必要的数

据处理内耗。中药方剂研究若能更进一步结合数据挖

掘等现代科学技术，必将进一步提高临床疗效，促进中

医的传承和发展。
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