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·中药现代化论坛·

支持向量机与中药研究
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摘要：近年来越来越多的人工智能技术开始在中药研究领域得到应用并取得令人鼓舞的成果。支持向量机是近

十余年发展起来的人工智能技术．包含了最大间隔超平面、Mercer核、凸二次规划、稀疏解和松弛变量等多项技术t

它的出现弥补了以往技术的不足并表现出很强的发展与应用潜力。中药现代化研究完全可以借助支持向量机的研

究成果开创一片新的天地。尽管如此，支持向量机在中药研究领域的应用仍然不多见，一方面可能与支持向量机理

论正处在发展上升的阶段有关，另一方面则可能是由于该项技术在中药研究的这片处女地上埋藏着巨大应用潜

力．尚未引起人们的足够重视。总结近年来支持向量机在中药研究领域应用的基础上．讨论目前存在的问题，展望

未来的发展趋势，探讨可能的应用方向．并以此激励更多的研究力量参与其中。
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Abstract：Recently more and more artificial intelligent technologies have been applied in the researches

of Chinese materia medica(CMM)and some results have been gained．Support vector machine(SVM)is a

new artificial intelligent technology that has been developed in the latest ten years·including a lot of

technologies，such as the largest interval hyperplane，Mercer’S nuclear，convex quadratic programming，

sparse solution，slack variable and SO on．Comparing to the previous ones，this technology is more

advanced and has powerful potential development and application worth．The modernization studies of

CMM will probably approach a new way to thrive based on the development of SVM．At this time some

farsighted researchers have been studying on it．However·the application of SVM in CMM research is not

widespread．This may point to the fact that the theory of SVM is developing．On the other hand，the

importance of SVM．as a powerful tool to CMM research，has not been realized．This article is trying to

summarize the current application of SVM in CMM researches．Its potential application in the future has

been discussed and more researchers who could participate in this study will be expected．

Key words：support vector machine(SVM)，Chinese materia medica(CMM)，classification l
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中药是中华民族的瑰宝，在世界科技相互交融

却又相互竞争的今天，继承与发扬中华民族所特有

的文明成果显得弥足珍贵。我国的中药现代化研究

几十年来取得了丰硕的成果，但是一些关键问题仍

然没有得到解决，中药研究与国际接轨某种程度上

依然还显得不够。近年来，中医中药复杂性、系统论

的思想得到广大认同，但是如何将理论付诸现实，是

迫切需要解决的问题。众所周知，复杂体系、系统论
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的研究必须借助数学工具，而现代计算机技术的迅

猛发展为此提供了绝佳的机会。越来越多的人工智

能技术开始在中药研究领域得到应用并取得令人鼓

舞的成果。支持向量机是最近十余年发展起来的人

工智能技术，它的出现弥补了以往技术的不足并表

现出强大的发展与应用潜力。中药现代化研究完全

可以借助支持向量机的研究成果开创一片新的天

地，而国内一些颇有远见的科研人员已经并正在努

力。尽管如此，支持向量机在中药研究领域的应用仍

然不多见，一方面可能与支持向量机理论正处在发

展上升的阶段有关，另一方面则可能是由于该项技

术在中药研究的这片处女地上埋藏着巨大应用潜力

尚未引起人们的足够重视。本文在总结近年来支持

向量机在中药研究领域应用的基础上，讨论目前存

在的问题，展望未来的发展趋势，探讨可能的应用方

向，并以此激励更多的研究力量参与其中。

1支持向量机

支持向量机(support vector machine，SVM)是

一种人工智能技术的机器学习新方法，能非常成功

地处理回归问题以及模式识别与分类等诸多问题，

用于数据挖掘，并可推广于预测和综合评价等领域。

20世纪60年代末Vapnik等[1]开始致力于统计学习

理论的研究，20世纪90年代随着该理论的成熟，诞

生了SVM。SVM是机器学习领域若干技术集大成

者，它包含了最大间隔超平面、Mercer核、凸二次规

划、稀疏解和松弛变量等多项技术，在许多具有挑战

性的应用中取得了迄今为止最优的结果。与传统方

法基于经验风险最小化原则不同，SVM以结构风险

最小化为目的，追求模型的预测性能和泛化能力，从

而能够较好地解决小样本、非线性、高维数和局部最

小等实际问题，因此成为20世纪90年代末发展最快

的研究方向之一。到目前为止，SVM已被成功地应

用到语音识别、灾害控制、手写体辨别、金融风险评

估、基因微阵列分类及蛋白质空间结构预测等诸多

模式识别领域中[2]。进入21世纪后，SVM开始在药

物研究领域得到应用，且研究成果与日俱增。最近几

年，SVM开始应用于中药研究，包括药材识别、复方

组方、方剂识别、中药制剂工艺优化、中药化学性质

预测等。

SVM包括支持向量分类(support vector

classification，SVC)和支持向量回归(support
vector regression，SVR)。SVC主要应用于模式识

别与分类以及差别分析等；SVR主要用于数据的拟

合并产生回归模型，用于相关预测等。

1．1 SVC：假设有一个两类样本的分类问题，已知有

一组样本{z1，Y1)，i=1，⋯，恕，五∈R6，yi∈{一1，

+1}，分类问题的目的就是找出一个决策函数，使得

对于给定的向量能够准确判断其分属于哪一类。如果

两类样本属于线性可分，则存在一个最优的超平面，

可以将两类样本分布在这一超平面的两侧。SVC的

基本思想就是找到这样一个超平面，使两类样本实现

最大的分离，即最优超平面。最优超平面就是要求超

平面不仅可以将两类无错误地分开，而且要使两类间

隔最大。超平面的方程可表示为wx-bb=0。而构造最

优超平面的问题转换为如下的约束优化问题：

min∞(w)=÷0∞lI 2=÷(锄7硼)

5．t．∞(zi·"+6)≥1，i=1，⋯，n

以上两个公式的含义是在满足第二式的条件

下，求解第一式的最小值。余下公式以此类推。其中

W、b两个参数来自超平面方程。

然后，将原问题转换为如下凸二次规划的对偶

问题：

max∑巩一÷乏乏aiaJylyj(xrl xj)

s．t．=口lM=O，4。≥O，i一1，⋯，挥

ai，aJ为Lagrangian乘数

根据Kuhn—Tucker条件，这个最优解还必须

满足：

口iEy，(wr—zl+6)一13=0 (1)

该对偶问题存在唯二最优解，令最优解为a，。，

则w。=乏Ma。’zi，b’可由式(1)求解，由此可得最优

分类函数：，(z)=sgn(艺y忽’z。丁z，+6。)。对于线性

不可分情况，可引入非负的松弛变量。具体求解方法

和求线性可分的情况类似。若在原始空间中不能得

到满意的分类效果时，则可通过非线性变换0将输

入空间映射到高维空间，在高维空间求得最优线性

分类超平面。具体实现方法是通过定义适当的核函

数K(xi，z，)=<①(zi)·中(z，)>来代替最优分类平

面中的点积XiT--Xj，此时优化函数和差别函数中的

点积也随之改变。对于多类分类问题，有多种实现方

式，目前常用的是一对一或一对多两种。

1．2 SVR：支持向量回归与支持向量分类思想类

似，即通过一个回归超平面Y=(叫·z)+b最佳拟

合空间中的样本。它通过事先确定e来控制算法大

致希望达到的精度，其主优化问题是：
1

rain÷0 t￡，0 2+c∑(毫+}j)
‘ --l

5．t．(tcJ7∞(z．)+6)一M≤e+￡

M一(硼7垂(工i)+6)≤￡+￡

 



中草焉Chinese Traditional and Herbal Drugs第39卷第10期2008年10月 ·1443·

￡·曰≥O，i=1'．．‘，行

其中拿h拿?为松弛变量，C为惩罚参数，主要在

提高泛化能力和减小误差之间起调控作用。

转换为对偶问题：

max艺yl(al--a／)一￡Z(“+a／)

1 ■ ■

一÷∑乏(ai--ail)(a,--a；)K(xitx／)
二f-lj--I

s．t．乏(m--aj)=0，O≤4f，a／≤C

判别函数：，(z)=X(af-ai")K(z，，z)+6

SVM通过将数据映射到特征空间并计算其内

积，是满足Mercer条件的核函数。目前，在SVM中

使用的核函数的形式主要有4种：

线性核K(x，五)一z·Xi

多项式核K(x，矗)=(口lz·z．+正2)。

径向基函数(RBF)核K(x，z。)=exp(一百II z一矗lI 2)

Sigmoid核K(x，丑)----tanh(4lz·zf+42)

其中z、z，是特征空间中的支持向量；d为多项

式的幂；百为RBF核的核参数：口，、口：为常数。

2 SVM在中药研究中的应用现状

2．1 中药材识别：中药材产地、真伪的识别在现今中

药材市场鱼目混杂的环境下显得尤为重要。以往以经

验判断为主的传统方法在市场运作模式下越来越力

不从心。利用SVM的分类功能对中药材光谱数据进

行分类以达到药材识别目的的方法已开始受到重视。

刘沭华等[3]采用Ronan Collobert的SVM

Torch支持向量机多类分器进行中药材的红外光谱

分类，对来自4个不同产地的269个白芷样本和6个

不同产地的380个丹参样本进行了产地鉴别。白芷

和丹参样本的产地鉴别的准确率分别达到99．6％和

99．2％，鉴别野生和栽培丹参的准确率达到97．8％。

汪劲等“3采用RBF支持向量机对玄参及其赝

品草乌和川乌的傅里叶变换红外光谱的扫描数据进

行分类，从而鉴别玄参药材的真伪，实验结果达到很

高的精确度。

张录达等[53通过SVM一近红外光谱法建立了大

黄样品真伪识别模型。将大黄各样品粉末的傅里叶

变换近红外漫反射光谱进行一阶求导，利用一阶导

数光谱4 000----8 000 cm的1 037个数据点进行主成

分分析，提取了15个主成分。以33个建模样品的15

个主成分信息作为SVM学习的输入因子，选取3种

核函数通过MATLAB语言设计SVM建模分析程

序。所建SVM识别模型对学习集的正确识别率为

100％；对70个预测样品，选择不同的核函数有相同

的识别结果。除去5个有争议样品，正品全部识别正

确，伪品识别大部分正确，样品识别的准确率为

96．77％。

从以上实例不难看出采用SVM的分类方法对

中药材进行鉴别的精确度都很高，而且具有自动识

别的特点，方法具有推广性。但是同时也应该看到目

前的SVM方法均局限于红外光谱数据的分类，未来

其对中药材的鉴别须基于更宽、更广的技术支持，如

紫外光谱数据的分类鉴别、中药指纹图谱的分类鉴

别等，并采用多方法识别的模式加强识别精度。

2．2 中药复方识别：中药复方是中医治病用药的主

要实现方式，中药复方的研究在整个中药研究领域

起着举足轻重的作用。从古至今中华民族通过实践

积累了大量有效的中药复方，如何对这些复方进行

识别与分类，如何在前人的基础上开发新的有效复

方，是十分重要的课题。

孙燕等[6]采用SVM应用软件CMSVM，以RBF

作为核函数，对《伤寒论》中的方子按主从方进行分

类识别建模，参与建模的数据是由随机抽取的25个

桂枝汤的加减方及麻黄汤类方、小青龙汤、大青龙

汤、葛根黄芩黄连汤等共35个样本数据组成，最优

模型交叉验证的正确率为94．29％。用训练建立的最

优模型对5个未参与训练建模的桂枝汤类方和8个

白虎汤加减方进行识别，正确率达100％。除此之外，

他们还将研究范围扩展到从不同的角度如方剂的主

治征、治法、病历等对《伤寒论》方进行训练学习建

模，实现对方剂的模式识别[7]。

蔡从中等[81根据大量的文献资料，收集并整理

出一套多味传统中药复方，作为SVM的正样本，通

过计算机随机产生负样本。利用传统中药的性味归

经特点，构建出复方草药的特征向量，并结合中药配

伍禁忌和妊娠禁忌，利用SVM机分别对4味、5味、6

味、7味、8味、9味和10味复方进行分类，得到了较

好的分类效果。通过这种方法，可以在一定程度上有

效区分正、负样本，即有效药方和无效药方。另一方

面，特别是被预测为假阳性的随机负样本有可能是

迄今为止人们尚未发现的新药药方，有进一步研究

的价值。

新加坡国立大学Wang等凹]运用SVM的方法

也进行了同样的尝试。他们通过用575个名方作为

正样本。1 961个不同的中药单味药随机组合方作为

负样本进行训练，然后测试训练模型，72个名方正

测试集测试准确率为73．6％，5 039个假复方负测试

集测试准确率为99．9％。并对近年来新报道的有效

复方48个进行测试，阳性率为68．7％。
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以上研究说明采用SVM对中药复方方剂模式

和有效性进行识别是可行的。但是，目前的研究深度

还不够，复方模式的识别与分类应更倾向实用性，而

对复方有效性识别的精度也需要提高。

2．3 中药制剂工艺参数优化：中药制剂是中药现代

化的重要内容，其工艺参数的优化对药品质量、降低

成本以及中药走向国际市场都起着决定性的作用。

一些国内科研工作者利用支持向量机技术探索了中

药制剂工艺参数的优化。

朱恒民等j-¨]从中药提取工艺的历史数据中，挖

掘确定提取参数的相关知识，用于指导工艺人员选

择正交试验的影响因素及各因素水平。他们搜集整

理出110条中药的提取工艺数据，每条数据包含有

关提取信息的8个属性，即溶媒量、提取时间、提取

次数、溶媒类别、药的功效、性味、药用部位和正交试

验考核指标。采用决策树ID3算法和SVC算法，构建

了提取次数的分类器；采用SVR算法分别为提取时

间和溶媒量建立了回归预测模型。实验结果表明，尽

管ID3算法的结果可理解性较好，但SVC算法有更

高的精度，SVR算法建立的预测模型更加可靠。

李军等[1门利用软件LIBSVM详细推导了滴丸

含水量的SVM建模，较好地预测了滴丸含水量，给

出了各工艺参数取值范围。理论分析和仿真结果表

明，与BP神经网络建立的软测量模型相比，SVM具

有学习能力强、泛化能力好、对样本的依赖程度低等

优点，较好地跟踪了滴丸含水量的变化趋势，显示出

其在中药工艺研究领域中巨大的应用潜力。

2．4 中药化学性质的预测：化合物可以形成聚集

体，这种分子聚集体可能对靶点具有复杂抑制活性。

在中药中已经发现这种现象，为了进一步研究这种

现象，黄钦等[121采用SVM方法对分子的聚集情况

建立了预测模型，使用筛选出的10个有效的描述

符，通过留一法所建立的预测模型具有较好的预测

能力，对训练集和测试集的预测准确率达到了

89．6％和90．4％。用这个模型对中药有效成分三维

结构与性质数据库(CHDD)的分子进行了预测，数

据库的9 820个分子中，有6 024个分子形成聚集体，

这可能有助于解释中药治疗机制，特别是对复杂疾

病和慢性疾病的治疗机制的阐释。最后，对预测结果

验证，发现该模型对一些常见的中药成分可以正确

进行预测。研究结果表明，这个模型具有良好的预测

能力，并且具有稳定性以及良好的推广能力。这个模

型被用于对中药有效成分三维结构与性质数据库

(CHDD)中的分子的预测。

运用SVM对中药化学性质进行预测是一项非常

有开创意义的工作，除了中药聚集体之外，将来很有

可能将其推广至更多中药化学性质的预测与研究。

2．5 中药化学成分的构效关系研究：袁福星等口1用

SVR方法研究了48个黄酮类化合物的醛糖还原酶

抑制活性的定量构效关系，建模过程中利用留一法

交叉验证优化了核函数的类型、惩罚系数和不敏感

函数，所建模型最终采用了227个变量中的7个，所

得SVM模型的预测相对误差为0．062 2，小于多元

线性回归和偏最小二乘法以及文献报道模型的预测

相对误差。

菊酯类化合物最初是从除虫菊中提取得到的具

有杀虫功效的天然化合物。刘太昂等口们将SVC方法

用于醚菊酯类似物构效关系的研究，所用分子描述

符为物理化学参数，包括该类化合物的两个取代基

的Hammett常数盯A、crB，摩尔折射MA、MB，疏水值之

和Ⅱ。建立了醚菊酯类似物生物活性预报的SVM预

报模型，其留一法交叉检验的预报正确率为90．3％。

将支持向量机的预报结果与主成分分析(PCA)、人

工神经网络(ANN)、最近邻算法(KNN)的预报结

果进行比较，所得SVM的预报正确率高于PCA、

ANN、KNN的结果。

到目前为止，SVM已经被认为是研究药物构效

关系的又一个有力手段，这对于中药化学成分的药

效预测也是一个不可多得的工具，它对推动中药化

学的研究具有一定的作用。

3未来应用方向展望与探讨

3．1用于中药复杂系统的研究：如今中医学是复杂

性科学的观点已得到大多数人的认同，而中药复方

是中医治病的主要方式，中药复方的气味合和、君臣

佐使、辨证施药、随症加减的特点无不透射出其本身

固有的复杂性[15~17]。中药尤其是中药复方由于其本

身所特有的复杂性与系统性，使得一般还原论的科

研方法很难对其做出科学合理的分析与判断。SVM

具备坚实的数学基础，在解决问题时不回避事物固

有的复杂性，而其分类与回归的方法又十分适于系

统论的研究，这些都说明SVM与复杂系统有着天然

的联系，用于中药复杂体系的研究将在不久的将来

得到实现。

3．2用于中药药性物组学的研究：中药药性理论是

中医药理论的精髓，是中华民族乃至世界的宝贵财

富，对中药药性理论加以现代诠释，让全人类共享中

华文明的成果，是当务之急。本实验室在几十年中药

研究的基础上率先提出了“中药药性物组学”的新概
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