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数据挖掘与复杂网络的融合及其在中医药领域应用 

吕庆莉 
陕西中医药大学基础医学院，陕西 咸阳  712046 

摘  要：传统中医药作为中华历史的瑰宝，在经历时间淘洗后沉淀下大量的珍贵经验和价值数据。数据挖掘和复杂网络作为

数据处理及知识发现的有效手段，分别从统计性和复杂性角度描述数据，并被广泛应用于现代中医药学研究中。数据挖掘偏

向于发掘表层统计规律，缺乏对于系统内在机制的深入讨论；复杂网络主要通过网络角度描述系统结构，长于在功能复杂性

中发掘普适规律，但在大数据处理中存在局限。分析了数据挖掘及复杂网络在中医药领域的应用及各自存在的问题，并给出

2 种模式整合的方法及框架，以脑血管疾病中医用药为例，构建其中医用药属性拓展网络，并结合改进的重叠社区发现

（COPRA）算法挖掘中医用药重叠社团，探讨中药方剂配伍规律。该方法可在原有基础上有效发掘非频繁项集的药性关联规

律，为中药配伍提供依据。 
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Integration of data mining and complex networks and its application in 
traditional Chinese medicine 

LV Qing-li 
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Abstract: The traditional Chinese medicine (TCM) as a treasure of the Chinese history, has deposited lots of precious experience and 

valuable data. As an effective mean of data processing and knowledge discovery, data mining and complex networks are used to 

describe the data from the statistics and complexity, and are widely used in the research of modern TCM. Data mining bias to explore 

the surface of the statistical law, lack for an in-depth discussion of the inner mechanism of the system; While the complex network 

mainly describes the system structure through the perspective of network and good at exploring the universal law in the functional 

complexity, but there are limitations in the large data processing. To analyze on the applications and problems of data mining and 

complex networks in the field of TCM, give two methods and frame of paradigms integration, construct Chinese medicine property 

development network in case of cerebral vascular disease, and excavate the regularity of compatibility of TCM combined with 

pharmaceutical association and improved COPRA algorithm. The experimental results show that the method can effectively explore 

the association rules of the infrequent itemsets, and provide the basis for the compatibility of Chinese herbal medicine. 
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与基于还原论的西医学不同的是，中医学在重

视运动与功能的同时，强调系统整体的统一性，主

张综合内外环境对机体阴阳平衡进行辨证论治，是

在唯物论、辨证法思想指导下，经过长期临床实践形

成的具有整体观、辨证观及分形观的系统医学[1-4]。 

经过数千年的发展，中医药积累了大量的各种

类型的数据，这些庞杂的数据除了提供丰富信息之

外，也体现出明显的海量信息特征[5]。因此，数据

挖掘等技术被广泛应用到中医药领域中，并取得了

一定的研究成果[6-7]。但中医从整体和功能层次讨论

和研究人体，长无形而主运动[2]，而基于数据归纳

及机器学习的数据挖掘局限于发掘表层统计规律，

缺乏对于系统内在机制或内涵的讨论。随着复杂系

统理论研究的不断深入，结合中医学的整体观，越

来越多的学者开始将复杂网络应用于中医药领域研

究中。复杂网络范式虽充分重视系统普适规律及内 
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涵，却在中医药大数据的分析与处理方面受到一定

的制约。数据挖掘及复杂网络两种范式有效整合的

契机已经来临[8]。 

本文在分别讨论了数据挖掘及复杂网络在中医

药领域应用的基础上，进一步探讨了两者交叉应用

的实例，提出了范式整合及其在中医药大数据处理

的应用框架。 

1  数据挖掘在中医药领域的应用 

数据挖掘又称知识发现，其任务是发现隐藏在

大量数据中的规律或模式，即从大量的、不完全的、

有噪声的、模糊的、随机的数据集中识别有效的、

新颖的、潜在有用的以及最终可被理解的模式的非

平凡过程[5]。 

数据挖掘主要用于预测和描述，其研究内容包

括分类、聚类、回归、关联、规则和偏差等，常用

方法包括统计分析、关联规则、决策树、模糊理论、

粗糙集、人工神经网络及遗传算法等[9-10]。在中医

药领域，数据挖掘应用主要有以下几方面。 

1.1  中医药文献数据挖掘 

中医学发展历史悠久，因此在诊断、辨证到组

方等各环节，积累了包括典籍、医案、验方、秘方

等在内的海量的中医药文献资源。但由于数量巨大、

形式多样及缺乏规范等原因，导致了中医药信息具

有非线性、模糊性、复杂性及非定量等特征[11]。而

通过数据挖掘，对中医药信息进行文本分类、聚类、

关联分析等文本挖掘，将有效提取非结构化文本中

的模式知识，促进中医药信息化、结构化，从而促

进中医药现代化发展[6]。 

黄允瑜等[12]收集中医药治疗肥胖和高脂血症

的相关文献，运用文本挖掘研究临床用药规律，发

现中医药治疗肥胖和高脂血症的处方虽有交集，但

其治疗的核心药物却大不相同；杨燕等[13]通过对

129 例气不足医案中症状及体征的统计分析，初步

归纳了其临床表征；李靖等[14]统计并分析了《清宫

医案集成》中止咳方药的使用频率及用药规律，并

探讨了治疗咳嗽的相关经验。 

1.2  中医诊断学数据挖掘 

中医诊断学数据挖掘主要包括中医证候标准化

及中医四诊客观化。通过对中医诊断学数据挖掘，

可以归纳出中医辨证规律及推理过程，发掘“司外

瑞内、见微知著、以常衡变”下的深层内涵，进一

步将专家知识规范化、科学化，为中医药专家系统

及知识库的构建提供指导。 

李仕进等[15]基于 K 近邻分类（KNN）及贝叶斯

的挖掘算法对古方进行“症-症”关系研究，判定了

方剂的主治证及兼治症；周金海等[16]分析了舌诊与

八纲辨证间的非线性关系，并利用人工神经网络

（ANN）构建中医舌诊知识库；薛飞飞等[17]归纳和

总结了数据挖掘在中医四诊及证候研究中的应用，

并讨论了数据与知识的有效性结合所面临的问题。 

1.3  中医药临床数据挖掘 

中医临床主张在“理-法-方-药”指导下进行辨证

论治，而受经验、流派等影响，致使临床施治主观性

强[18]。通过对名老中医方药的数据挖掘，可获得其临

床诊疗及用药规律，在满足中医药临床用药灵活性的

前提下进一步探索中医药内涵及其科学性。 

唐仕欢等 [19]采用分层抽样及简单随机抽样

（SRS）抽样，统计分析了大量中医内科内服汤剂处

方，为规范饮片用量提供依据；王雪峰等[20]应用数

据挖掘研究小儿肺炎中医疗效评价指标和方法；王

萍等[21]运用频数分析技术，总结了唐旭东教授治疗

慢性萎缩性胃炎（CAG）的各证型辨证用药规律。 

1.4  中药复方数据挖掘 

中药复方是在“君臣佐使”原则下，经过辨证、

审因及论治而形成的复杂的药味混合体，是中医方

剂的主体组成，是中医用药的主要形式。中药复方

数据挖掘包含药物配伍规律、配伍禁忌、病症-复方、

药性-药效-药对分析等。通过挖掘中药复方数据，

对于阐明复方配伍的科学内涵、完善中药药性理论、

指导中药复方开发等具有深刻意义。 

张天崇等[22]利用频数分析、聚类及关联规则等

对相关中药复方进行分析，探讨了肺纤维化用药规

律；朱恒民等[23]采用决策树（ID3）、支持向量机

（SVN）等方法构建分类器并对中药提取时间及溶

媒量建立回归预测模型，量化了参数指标及水平；

胡雅凌等[24]从历代典籍中收集有关小柴胡汤类方

的方剂，利用关联规则的数据挖掘方法得到与小柴

胡汤类方配伍相关的频繁项集，并对主要药物、药

对、药组规律进行探讨。 

1.5  中医药数据挖掘中存在的问题 

中医药数据特点可进一步概括为①数据多样

性：中医药数据时间跨度大、来源广泛、类型不一；

②数据复杂性：因收集及处理工艺导致中医药数据

不完备或存在冗余，由于历史及人为因素致使信息

缺乏统一标准与规范，并可能涉及个人隐私；③数

据非定量：中医药数据多为定性描述，缺少科学统
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一的定量表达；④数据时效性：因证候及药理作用

不同，使得部分中医药数据具有一定的时效性[11,25]。 

由于中医药数据的上述特点，在数据挖掘过程

中单纯应用某一挖掘方法往往只能获取针对研究对

象的片面表达，不同方法的融合有助于全面挖掘内

在规律；而数据挖掘通过统计归纳及机器学习处理

对象，偏向于发掘表层统计规律，缺乏对系统内在

机制或内涵的深入讨论。 

2  复杂网络在中医药领域的应用 

复杂网络指通过将复杂系统内部元素抽象为节

点，元素间关系抽象为边，从而构建的具有复杂关

联关系的网络。通过这种抽象，复杂网络仅保留了

系统内部组织结构及关联关系，过滤了其他复杂信

息，从而使得研究者可以专注于复杂系统内部特征

及性质。而随着小世界（small world）特性[26]及无

标度（scale free）网络[27]的提出，复杂网络性质更

新为自组织、自相似、吸引子、小世界和无标度等，

其相关研究也相继进入一个新的阶段。 

复杂网络的拓扑模型主要分为规则网络、随机

网络、小世界网络及无标度网络等，其统计特征主

要包括度及度分布、节点相似性、平均路径及网络

直径、聚集系数及介数等[3,28]。而在中医药领域，

复杂网络应用主要有以下几方面[3,29]。 

2.1  中药药性网络 

中药药性即中药在临床过程中体现的性质、功

能及趋势，包括四气五味、升降浮沉、归经、毒性

等，是中药区别于其他化学药物的根本特征[30]。机

体状态、化学物质及生物学效应构成中药药性核心

三要素[31]。鉴于中药药性的多维性，加之“三要素”

将药性与生物系统相关联，复杂系统科学被引入到

中药药性理论研究过程中。 

翟华强等[31]基于中药药性 3 要素假说，从复杂系

统为切入点，确定了“化学成分-机体状态-生物效应-

生物数学分析”4 段式研究模式；曹佳等[32]通过构建

亲缘药物网络，从化学成分的微观层面，利用网络分

析讨论了亲缘药物间的关联关系及药性特征。 

2.2  中药功效网络 

中药功效是在中医药理论指导下对药物治疗作

用的高度概括[33]，是药物对人体作用机制的中医学

表达。建立在中药药性的多维性基础上，中药功效

的作用机制表现为多成分、多靶点、多环节等通过

有机整合而构成的复杂网络。 

王耘等[34]提出了中药功效在分子、模块及概

念 3 个层次的复杂网络定义，给出了网络构建的基

本方法与途径，并总结和展望了中药功效网络在中

药研究中的应用；过红玲等[33]在构建中药功效概

念网络的同时，结合网络聚类（NeMo）算法发掘

连锁出现的功能群，并以活血功效网络为例分析了

该子网络的用药配伍规律。 

2.3  中药方剂网络 

方剂学是研究中药方剂组成、变化和临床运用

规律的一门学科，主要包括方剂组成的原则、使用

及变化等[35-36]。中药方剂网络的构建主要有中药-

中药、中药-方剂及方剂-方剂 3 种。中药-中药网络

中将方剂中每味药抽象为节点，根据是否在同一方

剂中确定各味药节点间是否存在边关联，因此由不

同方剂抽象出的完全图相互关联，进而形成中药复

杂网络；中药-方剂网络构建则将单味药及方剂分别

作为节点，根据单味药与方剂的从属关系进行关联；

方剂-方剂网络则视方剂为节点，根据不同方剂间是

否存在同味药进行关联。 

刘婷等[37]利用复杂网络构建 3 种网络，并通过

其拓扑特征及与中药方剂配伍规律分析发现，前两

者网络具有复杂网络特征，与中药方剂配伍间存在

潜在的内部关系；龙伟等[38]通过构建中药方剂网络

及中药化学空间进行网络分析，验证中药配伍禁忌

理论；周雪忠等[39]介绍了复方药物配伍网络的构建

及节点度分布特性，利用网络分析方法寻找核心处

方；黄源等[40]通过构建慢性阻塞性肺疾病（COPD）

治疗方剂的药物配伍网络并对其进行统计分析，挖

掘中医论治 COPD 的核心药物、核心处方及相关用

药配伍规律。 

2.4  中医药复杂网络应用存在的问题 

复杂网络源于非线性科学、统计物理及复杂

性科学[8]。复杂网络通过抽象网络结构及关系，

利用系统论构建复杂网络模型，并引入动力学分

析关联及涌现，具有系统性、普适性、演化性。

但根据现有研究发现，复杂网络在中医药研究中

仍存在一些问题[41-44]：（1）缺少对系统功能的深

入讨论。中医药复杂网络研究多集中在对网络结

构的描述，且仅停留在较粗糙的层面，或过于微

观，如仅讨论节点的度及簇等局部性质，或仅着

眼于网络全局，如网络平均距离及网络直径等，

同时缺乏从微观到宏观的过度以及细粒度分析复

杂网络内涵的手段。（2）在幂律分布拟合、节点

相似性分析等方面存在主观性的经验判断，缺乏
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必要的理论分析及证明。（3）大数据的分析与处

理能力有待提高。中医药中生物-中药-方剂-病症

多层次复杂网络的构建涉及多种节点及关联关

系，研究如何快速、准确、系统地发掘有针对性

价值的数据或规律具有重要意义。（4）仅关注复

杂网络的功效性，而忽略了其固有的脆弱性。在

互联网络中，节点或边遭受攻击将影响网络的整

体性能甚至崩溃。而在中医药复杂网络中，因中

医药信息数量巨大、质量难以刻画，同样存在影

响复杂网络连通性及稳定性的节点或边，如何加

强网络鲁棒性建设值得研究。 

3  数据挖掘与复杂网络的融合 

在大数据处理中，数据挖掘与复杂网络各有

所长又各有所需。因此，2 种范式的有效整合显

得尤为迫切，一些学者对此进行了卓有成效的研

究工作。东昱晓等[45]针对链路预测提出节点引力

算法，在考虑节点相似性的同时兼顾节点间相互

关系；刘大有等[46]通过研究网络中环路紧密度与

社区结构的关系，提出一种基于环路紧密度的复

杂网络社区挖掘算法。相对与信息领域，在中医

药研究中，仍多是仅通过数据挖掘或是复杂网络

讨论中药配伍及用药规律，从而使得研究结果不

可避免地存在其研究方法的固有局限。但近年

来，王映辉等 [47]、李爱峰 [48]结合复杂网络与互

信息方法分析挖掘名老中医用药经验；黄源等[40]

利用复杂网络及数据挖掘研究临床药物组方及

配伍规律。2 种范式在中医药领域的整合及应用

已初见端倪。 

3.1  范式整合框架 

沈斌[8]在分析和总结了数据挖掘和复杂网络范

式特征基础上，给出了范式整合的方向与路径，本

文将以中药配伍规律研究为例，探讨 2 种范式整合

的方法及框架（图 1）。 

（1）数据挖掘与复杂网络面向的均是领域内的

海量异质数据，而这类数据普遍含有噪声并存在重

复或不一致、高纬度、稀疏性等特点。在运用复杂

网络分析前，可利用数据挖掘进行自动化清洗、集

成、变换及规约，从而通过预处理得到满足条件的 
 

 

图 1  数据挖掘和复杂系统整合框架 

Fig. 1  Integrated framework of data mining and complex networks 
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结构化数据。对于中药配伍而言，首先需对处方进

行中文分词、过滤、特征选择、文本建模等，得到

描述处方文本特征的关键词向量。 

（2）数据挖掘方法通常采用分类、聚类或关联规

则等方法对预处理数据进行基于统计的特征分析，而

缺乏对系统内在机制的讨论。但通过构建基于领域知

识的复杂网络，可从系统的角度对内部节点间相互作

用进行描述。在中药配伍研究中，可根据聚集系数调

节初始聚类中心对相似处方进行聚类、结合节点相似

度提取常用药对或发现禁忌配伍，从而对数据分析过

程进行简化或对实验结果进行修正。 

3.2  脑血管疾病用药网络应用分析 

结合数据挖掘与复杂网络整合方法，本文以脑

血管疾病用药为例，构建中药用药属性拓展网络（主

要包括性味、归经及功效等）[49]，并根据改进的重

叠社区发现算法（community overlap propagation 

algorithm，COPRA）算法[50]，发掘中医用药重叠社

团，分析中医用药的配伍规律。 

3.2.1  数据来源  实验数据来源于陕西中医药大学

脑血管疾病临床用药、陕西中医药资源普查成果数

据库及数字化标本馆，共选取 279 味脑血管疾病用

药方剂，其中主要中药 136 味、性味 13 种、归经

14 种、功效 86 种。 

3.2.2  数据预处理  针对实验数据，数据预处理阶

段主要实现对方剂药物及其性味、归经及功效等内

容的提取，通过文本挖掘诸如实体挖掘、特征提取、

同异名处理、上下文指代消解等方法实现。 

3.2.3  复杂网络构建   

（1）中药用药复杂网络构建：采用基于互信息

的药物间关联度进行组网，同时引入配伍禁忌集合

提高组网效率和准确率。具体描述：对于任意中药

对（drug1、drug2），当两者出现在配伍禁忌中，则

结束此次组网；否则，计算方剂集合对药物的关联

增益，当大于阈值时进行组网。算法如下： 

TCMFCreat（DrugSet，FormulaSet，Incompatibility 

Set，x） 

Input：药物集合 DrugSet，方剂集合 FormulaSet，

禁忌集合 IncompatibilitySet，关联度阈值 x。 

Output：用药网络之边集合 EdgeSet 

① For each drug1，drug2 in DrugSet 

② If drug1≠drug2 

③ If Incom（drug1，drug2）＝true 

④ Break 

⑤ If Sim（drug1，drug2）＞x 

⑥ EdgeSet. Add（drug1，drug2） 

⑦ Return EdgeSet 

其中，Incom（drug1，drug2）为 2 种药物是否

出现在禁忌配伍中；Sim（drug1，drug2）为计算方

剂集合对 2 种药物的关联度增益，具体计算见式（1）。 

Sim (drugi, drugj)＝log
))(drug(drug

)drug(drug

ji

ji

P
,P × 

)drug(drug

1

ji ,Len
                         （1） 

其中，P (drugi)、P (drugj) 分别表示药物 drugi，

drugj 所在方剂集合中出现的概率；P (drugi, drugj) 

为 drugi、drugj 同时出现在同一方剂中的概率。为解

决相似度量方法在中药方剂组网应用中不均衡情况

下易产生单向依赖关系和对组方长度不敏感等不

足[49]，式（1）在原有互信息计算的基础上引入药

物 drugi 和 drugj 的平均组方长度 Len (drugi, drugj)，

具体计算见式（2）。 

Len (drugi, drugj)＝ N
,L jim )drug(drug         （2） 

其中，Lm (drugi, drugj) 为同时含有药物 drugi

和drugj的方剂m的组方长度，N为药物drugi和drugj

同时出现在方剂集合中的次数。 

（2）属性拓展网络构建：根据“属性扩展图”

方法[49]，将中药性味、归经及功效等属性作为虚

拟节点添加到之前构建的中药用药复杂网络中，

得到脑血管疾病用药属性拓展图，具体统计特征

见表 1。 

表 1  脑血管疾病用药属性拓展图特征统计 

Table 1  Characteristic statistic of augmented graph on 

drug properties for cerebrovascular disease 

属性 特征值 

节点 249 

药物边 287 

性味边 353 

归经边 512 

功效边 661 

 

3.2.4  实验与分析  采用改进的 COPRA 算法[50]

进行用药社团挖掘，其实验结果中主要用药社团见

表 2、3。 

其中，表 2 给出了脑血管疾病的用药社团挖掘

分类，表 3 为增加了属性拓展后得到的用药社团分 
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表 2  脑血管疾病用药社团 

Table 2  Set of cerebrovascular disease drugs  

编号 药物集合 

1 红花、益母草、大蓟、小蓟、川芎、延胡索 

2 藕节、黄芩、白及 

3 牛膝、王不留行、月季花、穿山甲、凌霄花 

4 土鳖虫、斑蝥、虻虫 

类。由此可知，添加属性后的药物社团划分更加明

确，对于表 2 中的用药社团 1，通过属性拓展可进

一步细化为表 3 中的温、凉两类；同时，新的药物

或组合出现在用药属性拓展社团中，有利于挖掘基

于性味归经的新社团。 

4  结语 

数据挖掘擅于处理各类数据并从中发现隐藏规 
表 3  脑血管疾病用药属性拓展社团 

Table 3  Augmented set of drug properties for cerebrovascular disease 

编号 药物集合 性味 归经 功效 

1 红花、川芎、延胡索、乳香、益母草 辛，温 心，肝 活血、化瘀 

2 大蓟、小蓟 苦，甘，凉 心，肝 凉血 

3 藕节、白及、仙鹤草 涩 肝，肺 止血 

4 牛膝、王不留行、甘草、穿山甲 苦，平 肝 活血、通经 

5 凌霄花、土鳖虫、斑蝥、虻虫 寒 肝 破血 

 

律；复杂网络着重从网络角度描述系统结构功能并

发掘普适规律。探究数据挖掘与复杂网络 2 种范式

的融合，将有效解决复杂网络在大数据分析与处理

方面的瓶颈，加强数据挖掘对系统内在机制的发掘。 

本文主要讨论了数据挖掘及复杂网络在中医

药领域中的应用及问题，结合 2 种模式的整合方向

及路径，给出了 2 种模式整合的方法及框架，并以

脑血管疾病为例构建中药用药属性拓展网络，结合

药物社团挖掘探讨中药方剂配伍规律。结果表明，

该方法可在原有基础上有效发掘关联药对、尤其是

非频繁项集的药性关联规律，从而为中药配伍研究

提供依据。 
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