
 中草药 2022 年 7 月 第 53 卷 第 14 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2022 July Vol. 53 No. 14 ·4437· 

   

基于融合组合赋权和最优聚类机器学习方法的五味子保胃护肝保健食品
配方设计与评价2 

姚鉴玲 1，刘洪宇 2，程  杰 3，马嘉慕 1，宋若兰 1，于啊香 1，魏  静 1，魏胜利 1，单东杰 1，折改梅 1* 

1. 北京中医药大学中药学院，北京  100029 

2. 国家市场监督管理总局 食品审评中心，北京  100070 

3. 东阿阿胶股份有限公司 国家胶类中药工程技术研究中心，山东  聊城  252200 

摘  要：目的  提出一种融合组合赋权、聚类、决策、评价等多种机器学习算法用于保健食品配方设计及评价的方法。方法  

以五味子 Schisandre Chinensis Fructus 为例，构建含五味子处方数据库，筛选与五味子配伍高频药味并挖掘其关联规则。同

时结合传统中医药理论和现代科学研究建立评价指标体系，采用兼顾主观性和客观性的层次分析（analytic hierarchy process，

AHP）-CRITIC（criteria importance though intercrieria correlation）组合赋权法和优选的聚类算法对高频药味进行加权和聚类，

结合中医药理论设计配方并进行逼近理想解排序（technique for order preference by similarity to an ideal solution，TOPSIS）综

合评价。结果  频次统计得到黄芪、茯苓、人参等与五味子配伍高频药味 31 个，关联规则分析显示高频药味间更易产生强

关联。构建含 3 个一级指标、7 个二级指标的评价指标体系，AHP-CRITIC 组合赋权法计算出的指标组合权重从大到小依次

为药味传统功效、现代文献研究、在数据库中的出现频次，符合主观认识和客观数据。根据与专业知识的匹配度、算法运行

效率及对数据的包容度优选模糊 C 均值（fuzzy C-means，FCM）聚类，将高频药味分为 5 类。结合中医药理论及上述结果

设计可能的新配方共 11 个，TOPSIS 综合评价排序的结果显示，五味子-黄芪-白术-党参是五味子保胃护肝保健食品可能的最

优新配方。结论  该模型在中医药理论的指导下，提供了既能体现传统中医药配伍理论又有足够现代科学研究成果支撑的中

药类保健食品配方设计与研发的创新思路与方法。 
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Abstract: Objective  A formula design and evaluation model was proposed, which integrated multiple machine learning algorithms 

such as combination of empowerment, clustering, decision making and evaluation. Methods  Taking Wuweizi (Schisandre Chinensis 

Fructus) as an example, constructing the prescription database containing Schisandre Chinensis Fructus, screening high-frequency 

function ingredients could be used in health food and mining its association rules. Meanwhile, a comprehensive and objective 
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evaluation index system was established, which combined theory of traditional Chinese medicine (TCM) and modern scientific research 

results. The analytic hierarchy process (AHP)-criteria importance though intercrieria correlation (CRITIC) combination empowerment 

was adopted, which considered both subjectivity and objectivity. K-means, self-organizing map (SOM) and fuzzy C-means (FCM) 

were optimized, high-frequency function ingredients were weighted and clustered by the approaches above. Then combined with TCM 

theory, the formulas were designed and conducted by technique for order preference by similarity to solution (TOPSIS) comprehensive 

evaluation. Results  31 Kinds of high-frequency function ingredients containing Huangqi (Astragali Radix), Fuling (Poria) and 

Renshen (Ginseng Radix et Rhizoma) were obtained by frequency statistics. The results of association rule analysis showed that strong 

association rules were more likely to be generated between high-frequency function ingredients. An evaluation index system containing 

three first-level indicators and seven second-level indicators was constructed. The combination weight of the index calculated by AHP-

CRITIC combination empowerment was the traditional efficacy of medicine, modern literature research and the frequency of 

occurrence in the database from large to small, it is consistent with subjective knowledge and objective data. Fuzzy C-means (FCM) 

clustering was finally selected as the clustering algorithm in this paper according to the degree of matching with professional 

knowledge, the efficiency of algorithm operation and the degree of data tolerance, high-frequency function ingredients were divided 

into five categories. Combined with the TCM theory and results above, a total of 11 possible new formulas were designed. The results 

of TOPSIS method showed that Schisandre Chinensis Fructus-Astragali Radix-Baizhu (Atractylodis Macrocephalae Rhizoma)-

Dangshen (Codonopsis Radix) was the best possible new formula of Schisandre Chinensis Fructus health food for protecting gastric 

mucosa and liver. Conclusion  Under the guidance of the theory of TCM, this model provided innovative ideas and methods for the 

formula design, research and development of TCM health food, which can embody the compatibility theory of TCM and modern 

scientific research results. 

Key words: health food; Schisandre Chinensis Fructus; combination of empowerment; AHP-CRITIC; K-means; self-organizing maps 

(SOM); fuzzy C-means (FCM); formula design; comprehensive evaluation 

 

保健食品是声称具有特定保健功能或者以补充

维生素、矿物质为目的的食品[1]。中药类保健食品

是大健康产业的主要组成部分，我国的保健食品中

80%是功能保健食品，而中药类保健食品占功能保

健食品的 70%以上[2]。中医养生保健理论丰富，其

治未病、预防、养生、保健等理念跟保健食品定位

不谋而合[3]，中药类保健食品因其深厚的中医药理

论支撑和辨证保健的理念而备受消费者青睐。但研

究显示，受现有保健食品原料管理目录的限制，目

前市场上的中药类保健食品配方原料组合多为简单

拼凑，并未体现传统中医药的配伍思想[4]。更重要

的是保健食品在研发前期——配方设计阶段不能充

分利用现有原料药功效，从而多方面制约了保健食

品发展。因此，如何在有限的保健食品原料目录中，

创新地设计出既能体现传统中医药配伍理论又有足

够现代科学研究成果支撑的配方是中药类保健食品

目前面临的迫切需要解决的问题。 

数据挖掘指在大型数据存储库中自动发现有用

信息的过程，是传统数据分析方法与数据处理复杂

算法的有机融合，包括关联规则分析、聚类分析、

决策及评价等系列算法，在工业、金融、医学等领

域发挥着重要的作用。有学者以保健食品可声称的

功能为出发点，从已公布的保健食品配方、中成药、

方剂处方中挖掘新配方；研究方法多为借助相关平

台，通过关联规则分析和聚类分析得到核心药味及

可能的新组方[5]。这种功能导向的配方设计思路有

一定新颖性，方法易于操作，但存在所选算法与分

析对象存在不适配的现象[6-7]。课题组前期建立了以

白及为主要原料，根据构建数据库的特点和机器学

习算法原理，采用层次分析（analytic hierarchy 

process，AHP）-自组织神经网络（self-organizing 

maps，SOM）聚类-逼近理想解排序（technique for 

order preference by similarity to an ideal solution，

TOPSIS）等深度学习方法进行了保肝护胃功能保健

食品配方设计和评价[8]。该方法对现有方剂、中成

药、保健食品组方等数据进行深度挖掘，并对可能

的新配方进行了综合评价，为保健食品的配方设计

提供了创新思路。但是该研究方法未能把原料药药

效学等现代科学研究成果有效的融合到保健食品配

方设计中。 

肝胃同治是传统中医药理论中治疗肝、胃病的

一个重要思想。清代名士叶天士在《临证指南医案》

中提出“肝为起病之源，胃为传病之所”。肝胃同治

思想在现代临床中也得到了广泛的应用，通过疏肝

理气、和胃降逆、益气健脾等治法，调畅气机，达

到肝胃同治的效果[9-10]。保健食品中对化学性肝损
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伤和胃黏膜的辅助保护功能是肝、胃处于亚健康状

态时的辅助治疗手段，分别对应了中医病症中的“胁

痛”和“胃脘痛”，符合中医肝胃同治的基本要求。

五味子为木兰科植物五味子 Schisandra chinensis 

(Turcz.) Baill. 的干燥成熟果实，味酸、甘，性温，

归肺、心、肾经；具有收敛固涩、益气生津、补肾

宁心的功能[11]。现代药理研究及临床应用结果显

示，五味子具有极好的保肝护肝作用，同时对胃黏

膜也有一定的保护作用[12]。 

基于此，本研究以五味子为例，以传统中医药

理论中的肝胃同治思想为指导，建立现有保健食品

及中药相关的组方数据库，挖掘核心组合。同时结

合传统中医药理论和现代科学研究成果建立全面、

客观的评价指标体系，采用兼顾主观性和客观性的

组合赋权法对评价指标进行赋权。最后结合最优聚

类算法的筛选结果，设计可能的新配方并进行综合

评价，为中药类保健食品配方的设计和研发提供新

的思路和方法。本研究技术路线见图 1。 

 

 

图 1  五味子保胃护肝保健食品配方设计与评价技术路线 

Fig. 1  Technical route of formula design and evaluation of Schisandre Chinensis Fructus health food for protecting gastric 

mucosa and liver

1  资料 

1.1  数据来源、纳入及处理 

数据来源包括国家市场监督管理总局（State 

Administration for Market Regulation，SAMR）特殊

食 品 安 全 监 督 管 理 司 网 站 、 药 智 数 据 网

（https://db.yaozh.com/）、中国知网（CNKI）和万方

数据库。检索收集组方中含五味子，主治肝、胃疾

病，具有和胃、健脾益气、疏肝理气功能的相关保

健食品批文、方剂和中成药处方及相关专利和文献。 

按下列标准对收集的数据进行筛选剔除：（1）剔

除已注销、相同批准文号、配方为单味药的保健食品

批文数据；（2）剔除名称、剂型、药味组成均相同的

方剂和中成药处方数据；（3）剔除相同申请号的专利

数据；（4）相同题目及作者的同一篇文献仅录入 1 次。

文献处方数据录入的标准：若基础方中含有五味子，

则不同加减方分开录入；若基础方中不含五味子，则

仅录入加减方中含有五味子的处方。筛选后共得到

相关保健食品批文 89 条，方剂 130 首，中成药处方

181 条，相关专利 166 条，文献 71 篇。 

按以下原则进行数据清洗及规范：（1）剔除保

健食品配方中来源不明的提取物、化学药品、营养

素补充剂、药用辅料及食品添加剂等；（2）药味名

称和分类参考《中国药典》2020 年版[11]和《临床中

药学》第 2 版[13]进行规范。涉及中药别名（如花旗

参等）、道地药材（如川牛膝等）或中药炮制方法（如

炒白术等），若功效影响较小者，则规范为同种中药

名（如麦芽与炒麦芽）；若功效影响显著者，则分别

录入（如菊花与野菊花）。 

1.2  数据库构建 

将经清洗和规范后的保健食品批文、方剂、中

成药、专利、文献处方数据整合为一个数据库，使

用 Microsoft Excel 2019 对数据库中药味出现频次、
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性味归经及功能分类进行统计分析。依据保健食品

原料目录的要求，筛选可用于保健食品的高频药味，

得到高频药味原始数据库。 

2  方法 

2.1  关联规则分析 

采用 IBM SPSS Modeler 18.0 软件中的 Apriori

模型，对高频药味进行关联规则及网络分析。 

2.2  AHP-CRITIC（ criteria importance though 

intercrieria correlation）组合赋权 

2.2.1  评价指标体系构建  中药类保健食品配方的

原料药味，首先应当在保健食品原料目录中；其次，

应依据拟研发保健食品的功能，根据传统中医药理

论中药的性味归经、功能主治筛选。此外，随着中

药物质组成和药效机制研究的深入，应综合各备选

药味的现代研究结果进行筛选。评价指标体系应满

足全面性、合理性、独立性的原则[14]，结合传统中

医药理论及现代科学研究，设置 3 个一级指标，即

药味传统功效、现代文献研究及在数据库中的出现

频次；7 个二级指标，即功能分类、四气、五味、归

经、单味药药理作用研究、含某药味复方研究、综

述及其他。最终确定评价指标体系如表 1 所示。 

表 1  评价指标体系 

Table 1  Evaluation index system 

一级指标 二级指标 

药味传统功效（A1） 功能分类（B1） 

 四气（B2） 

 五味（B3） 

 归经（B4） 

现代文献研究（A2） 单味药药理作用研究（B5） 

 含某药味复方研究（B6） 

 综述及其他（B7） 

在数据库中的出现频次（A3）  

2.2.2  AHP-CRITIC 组合赋权确定评价指标权重  

主观权重的确定采用 AHP 法。根据“保胃护肝双

功能”和“肝胃同治”两核心目标，基于传统中医

药理论，确定各评价指标之间的相对重要关系，按

1～9 标度法对各评价指标打分赋值，构造各指标

层的判断矩阵。其中 1 表示同等重要，3 表示稍微

重要，5 表示明显重要，7 表示强烈重要，9 表示

极端重要，2、4、6、8 为上述相邻判断的中值[15]。

对比矩阵结果通过一致性检验后，计算各一级指标

主观权重系数。 

客观权重的确定采用 CRITIC 法。CRITIC 法是

基于评价指标的对比强度和指标之间的冲突性来综

合确定指标客观权重的方法，具有同时兼顾指标变

异性大小和指标之间相关性的优势[16]。其具体计算

方法如下。 

（1）评价指标量化赋值：由于评价指标体系中

药味传统功效下各二级指标的原始数据为定性指

标，故结合药味的性味归经及功能分类的统计分析

结果，按照排序（前 5）从高到低分别赋值 5、4、

3、2、1。如补虚药在统计中出现频次最高，则高频

药味功能分类中凡属补虚药者，在功能分类（B1）

这一指标上均可打 5 分，构造高频药味原始矩阵。 

（2）客观权重系数计算：假设有 i 个待评价样

本，j 项评价指标，则原始矩阵为： 

                         

（1）

 

其中，xij 表示第 i 个样本第 j 项评价指标的数

值。为消除因量纲不同对评价结果的影响，对原始

矩阵进行无量纲化处理形成标准化矩阵。由于所选

评价指标均为效益性指标，故按公式（2）进行正向

化处理。 

                          
（2）

 

x'ij 表示无量纲处理后的数值，xj 表示第 j 项评价指标的数值 

按公式（3）计算标准差，以表示指标变异性。

按公式（4）计算相关系数，以表示指标冲突性。 

                       

（3）

 

                          
（4）

 

𝑥𝑗表示 n 个样本第 j 项评价指标的平均值，Sj 表示第 j 项评

价指标的标准差；Rj 表示第 j 项评价指标的相关系数，p 表

示评价指标个数，rij 表示评价指标 i 和 j 之间的相关系数 

按公式（5）计算信息量，信息量数值越大，表

示该评价指标在整个评价指标体系中的作用越大，

应该分配更多的权重。最后按公式（6）计算第 j 个

指标的客观权重。 

                             （5） 

                             
（6）

 

Cj 表示第 j 项评价指标的信息量；Wj 表示第 j 项评价指标的
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客观权重 

对评价指标的主观权重和客观权重进行

Kendall 一致性检验。依据检验结果选择合适的方法

计算组合权重，得到高频药味加权矩阵。 

2.3  聚类算法优选 

由于构建的评价指标体系数据维度较高，为避免

影响聚类结果，采用 IBM SPSS Satistic 20 软件中的多

维尺度分析对高频药味加权矩阵进行降维处理。 

选用 K-均值（K-means）聚类[17]、SOM 聚类[18]

和模糊 C 均值聚类（fuzzy C-means，FCM）[19-20]分

别对降维后的数据进行聚类分析。以聚类结果是否

符合传统中药药味分类和中医药配伍理论为核心原

则，以药味聚类结果与传统中医药理论的匹配度、

聚类算法运行效率及各聚类算法对本数据库的包容

度为评价指标，优选适合本数据库的聚类方法。 

2.4  配方设计及 TOPSIS 综合评价 

根据关联规则分析结果，提取药味核心组合，

综合聚类优选结果及中医药理论，以安全、有效、

经济为原则，设计新配方，构造配方加权矩阵。

TOPSIS 综合评价主要步骤为原始矩阵正向化→正

向化矩阵标准化→计算得分并归一化。由于本研究

所选指标均为效益型指标，且在确定组合权重系数

时已进行无量纲化处理，故只需将配方加权矩阵进

行得分计算和排序。 

3  结果 

3.1  频次统计分析 

出现频率排名前 5 的药味为黄芪、茯苓、人参、

甘草、白术，这些药味均具有补气、健脾的功效，符

合肝胃同治思想中疏肝理气、益气健脾的治则。以出

现频次≥40 且在保健食品原料目录中为条件，筛选

出 31 个高频药味，结果见表 2。对药味功能分类及

性味归经统计分析显示，温性药、甘味药、补虚药使

用最多，由于肝、胃病的病因杂合，互为因果，相互

转化，易形成虚实夹杂之证，故治疗中多使用性味温

和且有补益作用的药物，以扶正气[21]。使用的药味中

归脾经的最多，说明在肝、胃病治疗时常以治脾为桥

梁。可见，若想达到肝胃同治，补中益气、理气健脾

确是一个可行的思路，结果见图 2。 

3.2  关联规则分析 

支持度表示数据库中频繁项集出现的比例；置

信度表示频繁项集之间联系的强度；增益用于衡量

关联规则前项出现提升后项出现的程度，若增益＞

1，则可以认为前项和后项之间有良好的相关性[22]。 

表 2  含五味子处方中高频药味 

Table 2  High-frequency traditional Chinese medicines in 

containing Schisandre Chinensis Fructus prescription  

序号 药味 出现频次 序号 药味 出现频次 

 1 黄芪 243 17 远志 75 

 2 茯苓 220 18 川芎 73 

 3 人参 217 19 肉桂 63 

 4 甘草 206 20 菟丝子 57 

 5 白术 201 21 山楂 53 

 6 麦冬 192 22 杜仲 52 

 7 当归 164 23 山茱萸 52 

 8 陈皮 137 24 大枣 49 

 9 党参 128 25 补骨脂 47 

10 山药 123 26 砂仁 47 

11 枸杞子 121 27 酸枣仁 45 

12 白芍 116 28 牛膝 44 

13 葛根 106 29 木香 43 

14 丹参 100 30 肉苁蓉 43 

15 地黄  99 31 乌梅 43 

16 熟地  98    

 

图 2  四气 (A)、五味 (B)、归经 (C) 及功能分类 (D) 分析 

Fig. 2  Analysis of four qi (A), five flavors (B), meridian 

distribution (C) and functional classification (D) 

基于数据库特性，设置支持度≥15%、置信

度≥50%、最大前项数为 1，关联规则分析结果及

网络图见表 3（实例表示数据库中频繁项集出现

的实际数目）和图 3。其中，白术-茯苓、黄芪-白

术、人参-麦冬、黄芪-麦冬为核心药对；关联规则

网络图显示，五味子与人参、黄芪、白术、茯苓、

甘草为强关联。 
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表 3  高频药味关联规则分析 

Table 3  Analysis of association rules of high-frequency traditional Chinese medicines 

后项 前项 实例/个 支持度/% 置信度/% 增益 

白术 茯苓 220 32.448 53.636 1.809 

黄芪 白术 201 29.646 54.229 1.532 

茯苓 白术 201 29.646 58.706 1.809 

人参 麦冬 192 28.319 54.167 1.692 

黄芪 麦冬 192 28.319 50.521 1.427 

白术 当归 164 24.189 56.098 1.892 

茯苓 当归 164 24.189 54.268 1.672 

黄芪 当归 164 24.189 51.220 1.447 

白术 陈皮 137 20.206 57.664 1.945 

白术 党参 128 18.879 61.719 2.082 

黄芪 党参 128 18.879 55.469 1.567 

白术 山药 123 18.142 52.846 1.783 

茯苓 山药 123 18.142 56.098 1.729 

黄芪 山药 123 18.142 51.220 1.447 

当归 白芍 116 17.109 61.207 2.530 

白术 白芍 116 17.109 62.069 2.094 

甘草 白芍 116 17.109 52.586 1.731 

茯苓 白芍 116 17.109 50.862 1.567 

黄芪 白芍 116 17.109 50.862 1.437 

 

图 3  高频药味关联规则网络 

Fig. 3  Network diagram of association rules of high-

frequency traditional Chinese medicines 

3.3  评价指标权重确定 

一致性指标（consistency index，CI）和一致性

比例（consistency ratio，CR）是评价 AHP 分析结果

一致性的 2 个重要参数，其值越小证明判断矩阵的

一致性越好，一般认为 CR 值小于 0.1 时矩阵的一

致性可以接受[23]。依据 AHP 理论，构造一级指标相

对于目标层的判断矩阵并计算指标主观权重，计算

得到 CI 值为 0.047，CR 值为 0.090，一致性检验通

过。主观权重与客观权重经 Kendall 一致性检验合

格，考虑到计算上的简便性和信息的完备性，以主

观权重与客观权重的算术平均值作为该评价指标的

组合权重[24]，结果见表 4。 

3.4  聚类优选结果 

3.4.1  数据降维处理  降维是通过线性或非线性

变换，将数据从原始的高维空间嵌入至低维空间，

在剔除不相干维度影响的同时使数据在低维空间

中尽可能保持高维空间中的结构。本研究以各高

频药味间的欧氏距离，采用多维尺度分析（multi-

dimensional scaling，MDS）进行降维处理[25-26]。 

表 4  一级指标组合权重确定结果 

Table 4  Results of first-level indicators combination weight 

指标 主观权重 客观权重 组合权重 

A1 0.717 2 0.319 7 0.518 5 

A2 0.194 7 0.354 9 0.274 8 

A3 0.088 1 0.325 4 0.206 8 
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Stress 系数可近似理解为模型剩余的残差，其数值

越接近 0 表明模型的解释度越好；RSQ 为决定系

数，其数值越接近 1 证明模型的解释度越好。因此，

根据模型运算结果的 Stress 系数和 RSQ 可判断降

维效果。高频药味加权矩阵经降维处理后，结果见

图 4。模型运行 Stress 系数为 0.070 3，RSQ 为 0.983 2，

表示降维效果良好。 

 

图 4  高频药味二维坐标 

Fig. 4  Two-dimension coordinate of high-frequency 

traditional Chinese medicines 

3.4.2  聚类算法对比  对高频药味加权矩阵进行

K-means 聚类，设置聚类个数为 5。在 MATLAB 软

件中对高频药味二维数据进行 SOM 和 FCM 聚类，

SOM 聚类中设置输出层为 8×8 矩阵，拓扑聚类相

似度示意图中颜色越深，表示二者距离越远，据此

将输出层 64 个拓扑节点分为 5 个类簇；FCM 聚类

中设置聚类个数为 5，根据各高频药味在每一类簇

中的隶属度大小，可将同一药味同时划分至不同的

类簇中，如黄芪在聚类 2 中的隶属度为 0.437 5，在

聚类 4 中的隶属度为 0.352 3，则黄芪既可归属于

聚类 2，也可归属于聚类 4。K-means、SOM、FCM

聚类结果示意图见图 5。根据隶属度数值，以隶属

度≤0.6 为标准，结合专业知识对聚类结果进行调

整，结果见表 5。 

本模型采用结合了传统中医药理论和现代科学

研究结果的评价体系，以加权后的数据矩阵进行聚

类分析。因此，聚类结果是否符合传统中医药药味

分类和配伍理论是本模型优选聚类方法的评判标

准。通过对比 K-means、SOM、FCM 3 种聚类方法

的结果发现，在 K-means 中，不同分类的药味未被 

 
A-SOM 神经网络拓扑聚类相似度  B-FCM 聚类图  C-FCM 聚类隶属度矩阵图 

A-SOM neural network topology clustering similarity  B-diagram of FCM clustering  C-diagram of FCM clustering membership matrix 

图 5  SOM、FCM 聚类示意图 

Fig. 5  Schematic diagram of clustering results of SOM and FCM 

表 5  K-means、SOM、FCM 聚类结果 

Table 5  Clustering results of K-means, SOM and FCM 

类别 K-means SOM FCM 

聚类 1 黄芪、甘草、白术 甘草、白术 甘草、白术、黄芪、人参 

聚类 2 丹参、地黄、熟地、远志、川芎、山

茱萸、酸枣仁、肉苁蓉 

丹参、山茱萸 丹参、山茱萸 

聚类 3 肉桂、菟丝子、山楂、杜仲、大枣、

补骨脂、砂仁、牛膝、木香、乌梅 

地黄、肉桂、山楂、杜仲、牛膝、川芎、

熟地、远志、砂仁、酸枣仁、肉苁蓉、

乌梅 

枸杞子、地黄、熟地、远志、川芎、

肉桂、山楂、杜仲、砂仁、酸枣仁、

牛膝、肉苁蓉、乌梅 

聚类 4 当归、陈皮、党参、山药、枸杞子、

白芍、葛根 

菟丝子、山药、补骨脂、葛根、木香、

大枣、当归 

当归、陈皮、山药、葛根、菟丝子、

大枣、补骨脂、木香 

聚类 5 茯苓、人参、麦冬 党参、人参、黄芪、白芍、茯苓、麦冬、

枸杞子、陈皮 
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明显区分，同一类簇中药味间的配伍关系并不明显，

如聚类 3 中，补虚药菟丝子、温里药肉桂、理气药

砂仁、木香等被划分到一起，这些药味在肝胃同治

的治则下常作为佐使药辅助君药、臣药，而其相互

之间的关系并不十分紧密。这可能与 K-means 聚类

的初始点选择为随机选取，易导致聚类结果不稳定

有关。 

这一问题在 SOM和 FCM中在一定程度上得到

了解决，如补虚药菟丝子、大枣与当归、山药划分

到了一个类簇。就结果而言，SOM 与 FCM 的结果

比较相似。但同属补虚药且常配伍使用的人参和黄

芪，在 SOM 中被分到了不同的类簇中，而 FCM 可

将其划分至同一类簇，符合传统中医药理论的认识。

同时，SOM 计算较复杂，运行时间较长；FCM 相

对而言效率较高，且可根据隶属度结合实际经验与

专业知识进行调整[27]，故优选 FCM 法作为五味子

保胃护肝保健食品配方设计模型中的聚类算法。 

在 3 种聚类方法中，清热药地黄和补虚药熟地

均被划分至 1 个类簇，这提示聚类算法虽然能客观

地挖掘样本间的深层联系，但仍然存在与专业知识

不相符的情况，所以最终结果需结合专业知识进一

步确定。 

3.5  配方设计及 TOPSIS 评价结果 

依据“3.2”项中关联规则分析结果，提取核心

药味黄芪、茯苓、人参、甘草、白术，提取核心药

对白术-茯苓、黄芪-白术，在肝胃同治理论的指导

下，以五味子为核心药味，结合 FCM 聚类结果设计

新配方，最终形成 11 个新配方。采用 TOPSIS 法对

新配方进行评价排序，结果见表 6。 

其中，甘草及其相关制剂的不良反应近年报道

越来越多，其安全性受到了临床使用及科学研究的

高度重视。其不良反应涉及内分泌、心血管、神经、

生殖、消化及免疫等多个系统[28]，以“假性醛固酮

增多症”中所表现的高血压、低血钾、浮肿、腹水

最常见，相比于那些药性剧烈或有毒性的药物而言，

甘草及其制剂致不良反应的程度大多数情况下相对

较低，但存在“累积效应”，即随着用药时间的增加，

不良反应发生的概率随之增加。而保健食品具有适

用范围较广，服用周期较长，对于原料的安全性要

求高的特点。因此，尽管甘草在临床中应用广泛且

在本研究中得分最高，但基于后续产品使用的安全

性考虑，含甘草的配方不宜作为本研究中可选的最

优配方。 

表 6  配方设计及 TOPSIS 评价结果 

Table 6  Results of formula design and TOPSIS evaluation 

配方 得分 排名 

五味子-黄芪-白术-甘草 0.060 3  1 

五味子-白术-茯苓-甘草 0.050 8  2 

五味子-黄芪-白术-党参 0.049 3  3 

五味子-黄芪-白术-人参 0.047 5  4 

五味子-黄芪-白术-白芍 0.043 8  5 

五味子-黄芪-白术-麦冬 0.038 8  6 

五味子-白术-茯苓-黄芪 0.038 7  7 

五味子-白术-茯苓-党参 0.036 1  8 

五味子-白术-茯苓-人参 0.035 1  9 

五味子-白术-茯苓-白芍 0.030 7 10 

五味子-白术-茯苓-麦冬 0.026 6 11 

因此，以五味子为核心药味具有护胃保肝功能

可能的最优配方为五味子、黄芪、白术、党参。方

中黄芪味甘微温，入脾、肺经，补中益气、升阳固

表，为君药；配伍白术补气健脾，五味子益气生津、

保肝为臣药，党参健脾益气协君药升提下陷之中气，

与传统中医药理论相符。 

4  讨论 

保健食品目前的研发重点主要集中在配方设

计、生产工艺及质量标准 3 个方面，配方设计是进

行后续研究的关键和基础[29]。对于中药类保健食品

而言，配方设计最能体现其独特的优势，即在中医

药理论的指导下，辨证分析，基于“君臣佐使”“七

情和合”和“增效减毒”等配伍原则设计配方。如

何将传统中医药理论与现代科学研究成果相结合，

进行保健食品的配方设计是中药类保健食品目前面

临的问题。因此，本研究提出将兼顾主客观的数据

挖掘算法融入保健食品配方设计过程中，通过构建

同时体现传统理论与现代研究的全面、合理的评价

指标体系，将传统中医药理论与现代科学研究成果

有机结合，从而进行新配方的演算。 

本研究在课题组前期的研究基础上，采用赋

权-聚类-综合评价的研究思路，在建模过程中，由于

存在主观赋权法主观偏向性强，缺乏客观可信度，

而客观赋权法有时不能反映决策者对不同指标重视

程度，并且可能存在权重与实际专业知识不符合的

问题。故本研究选择了能综合集成主、客观信息的

组合赋权法。其中，客观赋权法并未选择目前使用

较多的熵权法，而选择了 CRITIC 法，其优势在于



 中草药 2022 年 7 月 第 53 卷 第 14 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2022 July Vol. 53 No. 14 ·4445· 

   

同时考虑了指标变异性和指标间的相关性，完全利

用数据自身的客观属性进行权重的计算。组合赋权

方法的选用应以计算简便且全面反映信息为原则，

目前常用的方法有线性加权法[30]、变异系数法[31]、

最小二乘法[32]、离差最大化法[33]等。本研究中主观

权重和客观权重经一致性检验合格，为计算简便选

择主观权重和客观权重的算术平均值为组合权重。

计算出的指标组合权重从大到小依次为药味传统功

效（A1）、现代文献研究（A2）、在数据库中的出现

频次（A3）。但本研究所选指标仍有不足，保健食品

的服用周期较长，其安全性也是生产研发中应重点

关注的部分，而目前所选指标仅关注药味的有效性，

并未关注其安全性。后续可通过检索药味相关不良

反应的报道或毒性研究等文献进行评价，以完善评

价体系。 

聚类算法的选择应根据聚类目的和数据特点综

合确定。由于本研究建立的数据库信息较少，为更

全面、深入地挖掘药味间的联系，综合各聚类方法

的特点，选择 K-means、SOM 和 FCM 进行对比优

选。K-means 简单高效、时间和空间复杂度低，但

与专业知识存在一定偏差，同时由于其初始点选择

为随机选取，易导致聚类结果不稳定。SOM 与 FCM

均以隶属度划分类簇，运行结果相似，且基本符合

专业知识。但相比之下 FCM 运行效率更高，可依据

专业知识对聚类结果进行适当调整，因此选择 FCM

为本模型的聚类方法。需要说明的是，本研究将聚

类算法用于保健食品的配方设计是为了在现有基础

上挖掘数据内部的深层关联，并不是单纯的合并同

一类功效或与五味子关联密切的药味。因此，在聚

类算法的优选中，并未选择现有聚类算法评价的外

部或内部指标，而采用了人为评价的方法，以保证

聚类结果与专业知识的一致性。 

为解决现有保健食品配方单一重复、与现代科

学研究联系不紧密的问题，本研究以现有保健食品、

方剂、中成药、专利和相关研究文献中的处方数据

为基础，结合多种机器学习方法进行中药保健食品

配方设计，在符合保健食品审批备案要求的前提下，

提供了既能体现传统中医药配伍理论又有足够现代

科学研究成果支撑的中药类保健食品配方设计与研

发的创新思路与方法。 
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