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基于药性理论的中药抗辐射预测模型的构建2 
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摘  要：目的  以中药药性作为特征描述符构建机器学习抗辐射作用预测模型，并解释抗辐射中药药性的重要药性特征以

指导临床和日常辐射防治。方法  通过药智网、中国知网、PubMed 等数据库获取报道具有抗辐射作用的中药研究文献，通

过 SymMap 数据库获得《中国药典》等权威著作记载的中药性味归经等药性作为特征描述符构建数据库，并将数据处理为

适合机器学习的格式。使用随机森林、支持向量机、梯度提升、逻辑回归、全连接神经网络 5 种机器学习模型对数据集进行

五折交叉训练并进行性能评估，再使用 10 个未参与训练的报道具抗辐射作用的中药和 10 个报道无抗辐射作用的中药作为

外部验证集测试模型，最后利用 SHapley 加性解释（SHapley additive ex planations，SHAP）解释器对决定抗辐射作用有无的

重要药性特征进行可视化。结果  收集到涉及单味药研究、保健食品注册和复方研究共 136 味报道具抗辐射作用的中药，总

频次为 447 次，其中中药使用频次及频率排名前 3 的为灵芝、红景天、枸杞子，频次≥10 的中药共 10 味。在 5 个机器学习

的性能评估中，随机森林性能最佳，其准确率、平衡 F 分数（F1）和曲线下面积（area under urve，AUC）分别为 0.804 4、

0.773 2 和 0.879 8。在外部中药抗辐射的验证中，随机森林模型能较好地预测已报道具有抗辐射作用的中药。性能最佳的随

机森林 SHAP 解释器认为“补虚、清热”功效，“心、肝、脾、肺”归经，“酸、甘、苦”味，“寒”药性特征对抗辐射作用

贡献最大。结论  首次将中药药性作为特征描述应用到机器学习当中并取得了较好的预测模型性能，并指导了放射病的中医

药防治，即当以扶正祛邪，滋阴降火，主治心、肝、脾、肺为治疗原则。此外，机器学习模型较好的预测结果反映了中医药

理论对疾病的防治具有良好的可解释性与可重现性。 
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Abstract: Objective  To construct a machine learning model for predicting anti-radiation effects using the medicinal properties of 

traditional Chinese medicine (TCM) as feature descriptors, and elucidate the significant medicinal properties of anti-radiation TCM to 

guide clinical practice and daily radiation prevention and control. Methods  Research literature on TCM with reported anti-radiation 

effects was collected from databases such as the Medicinal Herb Database, CNKI, and PubMed. The SymMap database was utilized to 

obtain the medicinal properties of TCM, such as taste, attributed meridians, etc., as recorded in authoritative texts like the Chinese 

Pharmacopoeia. These properties were used as feature descriptors to construct a database, which was then processed into a format suitable 

for machine learning. Five machine learning models-random forest, support vector machine, gradient elevator, logistic regression, and fully 

connected neural network-were employed to perform five-fold cross-validation on the dataset and assess performance. An external 

validation set, comprising 10 TCMs with reported anti-radiation effects and 10 TCMs without such reports, was used to test the models. 

Finally, the SHapley Additive exPlanations (SHAP) interpreter was used to visualize and interpret the significant medicinal properties that 

contribute to the anti-radiation effects. Results  A total of 136 TCMs with reported anti-radiation effects were collected, including single 

herbs, health food registrations, and compound formulations, with a total frequency of 447 occurrences. The top three most frequently used 

TCMs were Lingzhi (Ganoderma), Hongjingtian (Rhodiolae Crenulatae Radix et Rhizoma), and Gouqizi (Lycii Fructus), with each being 

used more than 10 times. Among the five machine learning models, the random forest exhibited the best performance, with an accuracy 

rate, F1 score, and area under urve (AUC) of 0.804 4, 0.773 2, and 0.879 8, respectively. The random forest model also demonstrated a 

good ability to correctly predict TCMs with reported anti-radiation effects in the external validation. The SHAP interpreter for the best-

performing random forest model identified the functions of “tonifying deficiency, clearing heat”, the attributed meridians of “heart, liver, 

spleen, lung”, the tastes of “sour, sweet, bitter”, and the properties of “cold” as the most contributive to the anti-radiation effects. 

Conclusions  This study is the first to apply the medicinal properties of TCM as feature descriptors in machine learning, achieving good 

predictive model performance. It provides guidance for the prevention and treatment of radiation sickness with TCM, suggesting that 

principles such as reinforcing healthy qi and eliminating pathogen, nourishing yin and reducing fire, and focusing on the heart, liver, spleen, 

and lung should be followed. Furthermore, the satisfactory performance of the machine learning models reflects the good interpretability 

and reproducibility of TCM theory in disease prevention and treatment. 

Key words: machine learning; traditional Chinese medicine; drug properties; four natures and five flavors; antiradiation; Ganoderma; 

Rhodiolae Crenulatae Radix et Rhizoma; Lycii Fructus 

 

2023 年 8 月 24 日日本开始首轮排放福岛储存

的核污水，使得抗辐射成为了热点话题[1]。辐射分

为电离辐射与非电离辐射，其中电离辐射对人体的

伤害最大，其作用于人体主要是诱导机体产生自由

基导致损伤，从而导致机体所有器官不同程度的伤

害，另还可致癌和引起胎儿死亡或畸形[2]。放射病

目前主流的临床治疗方法为生物治疗、基因转染等，

其中防护效果好的手段往往毒副作用太明显，严重

限制了其应用[3]，因此，寻求安全有效的抗辐射药

物对人体健康有重要意义，对此祖国医学提供了许

多抗辐射新思路[4-5]。中医药治未病，防大于治，除

物理防护辐射手段和化学药之外，中药或为安全且

有效防治放射病的选择。 

现有的研究资料显示，中药关于抗辐射作用的

研究相对于其他功效的研究较少[5]，所以如何在当

前的形势下进一步理解中药的抗辐射作用从而预测

出潜在具有抗辐射作用的中药来指导放射病防治与

药学研究则显得意义重大。但目前国内外大多关于

药物药效的预测研究均是局限于分子水平的物质基

础[6-9]，在药效预测常用的机器学习方法中，特征的

描述符也都以描述药物分子的理化性质、分子结构

等为主[10-11]。为此本研究首次尝试使用中药药性作

为特征描述符构建抗辐射作用预测模型，观察模型

的性能与外部验证来判断其可靠性，同时分析中药

的四气五味、归经等特征在抗辐射作用中的重要性，

为后续的中药抗辐射研究提供创新方法，指导放射

病的中药防治。 

1  抗辐射中药数据库的构建 

1.1  数据来源 

本研究从公开的药智网数据库（https://db. 

yaozh.com/）收集具有抗辐射作用的药食同源中药，

从中国知网与 PubMed 数据库收集具有抗辐射作用

的单味中药和中药复方。 

1.2  纳入标准 

药食同源中药：①来源于包含“抗辐射”保健

功能的产品，且有明确的“主要原料”记载；②“主

要原料”至少包含 1 个中药品种；③中药品种符合

《按照传统既是食品又是中药材的物质目录管理规

定》[12]；④制剂辅料或添加剂可能为主要原料时，

经评定其在保健食品配方中的作用，考虑删除或保
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留，如白酒、醋等。 

单味中药和中药复方：在中国知网与 PubMed

数据库中检索“抗辐射”“中药”等相关主题词或关

键词，得到具有抗辐射作用的中药研究。纳入标准

如下：①动物模型由辐射诱导；②干预措施为中药

或复方；③结论明确表示干预的中药或复方有抗辐

射作用。对于具有抗辐射作用报道的中药复方，根

据纳入标准将复方中的所有中药品种都纳入到数据

库当中并计算频次。本研究认为同一种中药若存在

相同的抗辐射研究报道（即也被复方包含在内的品

种），应当进行报道次数的加权作为其抗辐射的“证

据力度”，所以保留了研究的报道次数用作后续机器

学习的特征加权。 

1.3  排除标准 

①没有确切标注保健功能为“抗辐射”的保健

食品配方；②同一单位注册且主要原料完全相同的

保健食品配方；③“主要原料”未有记录的保健食

品配方；④中药单体成分的抗辐射研究。 

1.4  数据库的规范化和构建 

使用 Excel 提取符合纳入标准的中药信息，提

取内容包括名称、性味归经、功效、保健功能、主

要原料等。随后对中药进行规范化处理，参考《中

国药典》2020 年版、《中药大辞典》等统一中药的

名称，如“高山红景天”规范为“红景天”、“怀山

药”规范为“山药”等。最后检索《中国药典》2020

年版、《全国中草药汇编》《中药大辞典》《中华本草》

及地方标准，以及结合中医药证候关联数据库

SymMap[13]得到中药对应的药性、药味、归经、功效

分类等，其中微寒、微苦等带有“微”的均删除，

统一为寒、苦等，规范化完成后构建出具抗辐射作

用的中药数据库。 

2  机器学习模型的训练与性能评估 

2.1  数据集的构建 

本研究的机器学习问题属于二元分类问题，需

要准备正负标签的数据集。对“1.4”项得到的具抗

辐射作用的中药数据库进行处理，提取其中不同中

药的“药性”“药味”“归经”“功效”4 个特征类别，

并以收集到的“具抗辐射作用”的中药作为正标签。

对于负标签中药的收集（即无抗辐射作用报道的中

药），通过以下方法在 SymMap 数据库的 704 种中

药中获取：①参考正标签“具抗辐射作用”中药的

功效归属，选择功效关系较远的中药，如具有抗辐

射作用中药中“补虚”功效出现的次数较多，则选

择与“补虚”功效关系较远的“活血化瘀”或“涌

吐”等类型的中药；②收集到的负标签中药的数量

超过正标签 2 倍后，首先返回正标签数据集中进行

检查，确保负标签中药不会与正标签重复出现，随

后对待确认的负标签数据集进行随机抽取至数量与

正标签一致。通过此方法保证了正、负标签数据集

的差异，同时正、负标签的数量均衡使数据集更具

有代表性且能涵盖更广泛的中药药性，进而提升模

型的泛化性[14]。 

2.2  数据集的格式转化 

为了使中药药性特征成为适应机器学习的格

式，本研究使用“热编码”技术对药性特征进行处

理。独热编码（one-hot encoding）是一种处理分类

变量的方法[15]，假设有一个“药味”变量，其包含

多种可能的类别：“辛”“甘”“酸”等，在独热编码

中会为每种药味创建 1 个新的变量：“是辛”“是甘”

“是酸”等。每个新变量都赋予二进制 0 或 1 的值。

如人参的药味是“甘、微苦”，那么在热编码后，“是

甘”和“是苦”的值就会是 1，而其他的变量“是

辛”“是酸”等则都是 0，这就表示人参的药味是甘、

苦，而不是辛、酸或咸等，其他特征同理。最后对

“1.4”项得到的数据中存在不同中药出现频次不同

的情况，在进行机器学习之前将其进行频次加权，

如灵芝有 36 次抗辐射作用的研究报道，那么在训

练的数据集中会出现 36 行。 

2.3  模型的训练 

本研究使用随机森林、支持向量机、梯度提升、

逻辑回归和全神经网络 5 种机器学习模型对数据集

进行训练，涵盖了传统机器学习与深度学习，使用

的编程语言为 Python。本研究的机器学习逻辑：①

读取“2.2”项得到的适合学习格式的数据集并使用

5 折交叉进行训练（随机分配的训练集∶测试集＝

4∶1，5 次）；②提取数据集的特征与标签；③对特

征所属的中药频次进行加权；④定义模型并训练，参

数设置为默认，主体代码为 models = {'Random Forest': 

RandomForestClassifier(), 'Support Vector Machine': 

SVC(probability=True), 'Gradient Boosting': Gradient 

BoostingClassifier(), 'Logistic Regression': Logistic 

Regression(max_iter = 1 000), 'Neural Network': MLP 

Classifier(max_iter = 1 000)}；⑤对随机森林、支持

向量机、梯度提升和逻辑回归进行特征重要性的

SHapley 加性解释（SHapley additive ex planations，

SHAP）[16]，而全神经网络由于复杂的非线性关系和
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多层结构使得直接解释其工作原理和做出的特定预

测变得极其困难，在本研究中不作 SHAP 解释；⑥

性能评估与外部预测验证等。 

由于本研究机器学习使用的多个 Python 库无

法识别中文，所以将“2.1.1”项所构建的数据集表

头以拼音表示，并将标签中“有抗辐射作用”的中

药设置为“1”，“无抗辐射作用”的中药设置为“0”，

需要注意的是“辛（xin）”与“心（xin）”等会被认

为是同一事物，所以本研究将“辛（xin）”转化成了

“辛味（xinwei）”。 

3  模型性能评估与特征评价 

3.1  模型性能的评估 

本研究首次探究使用中药药性作为特征描述符

来构建机器学习的预测模型，因此能够较好预测抗

辐射作用能力的模型不仅体现在预测的准确性，还

能反映出中医药理论的可重现性。本研究使用机器

学习研究中常见的评价指标来评价模型，包括准确

率、平衡 F 分数（F1）、曲线下面积（area under urve，

AUC ）、 受 试 者 工 作 特 征 （ receiver operator 

characteristic，ROC）曲线以及混淆矩阵[17]，在计算

模型准确率前采用五折交叉法取平均值来评价模型

性能并可视化为箱线图[18]。 

准确率＝正确分类的样本数/所有样本数 

F1 分数＝2×(精确率×召回率)/(精确率＋召回率) 

精确率＝真正例/(真正例＋假正例) 

召回率＝真正例/(真正例＋假负例) 

AUC 是评估二元分类器性能的指标之一，简

单地说，AUC 测量了模型在不同阈值下的分类能

力；ROC 曲线是以假正例率为横坐标，真正例率

为纵坐标绘制的曲线。混淆矩阵是一个表格，用来

描述分类模型的性能，包括真正例、假负例、真负

例和假正例，简单来说可以看到正负标签的预测正

误情况。需要注意的是混淆矩阵将会体现出模型对

正标签（即具抗辐射作用）和负标签（即不具抗辐

射作用）各自的预测能力，将有力地指导预测的方

向。五折交叉验证是将数据集分成 5 个部分，轮流

将其中 4 个部分作为训练数据，剩下的一部分作为

测试数据，进行 5 次训练和测试，最后取 5 次测试

结果的平均值。 

真正例率＝真正例/(真正例＋假负例) 

假正例率＝假正例/(假正例＋真负例) 

3.2  抗辐射作用药性特征重要性评估 

本研究选择 SHAP 解释器对随机森林、支持向

量机、梯度提升和逻辑回归 4 种机器学习模型的训

练结果进行特征重要性可视化[19]，而全神经网络学

习模型无法使用 SHAP 可视化特征的重要性。本研

究抗辐射作用预测模型中使用的药性特征包括辛、

甘、酸、苦、咸、寒、热、平和凉等，通过 SHAP 可

视化可以了解到哪些药性特征对抗辐射效果的预测

最为重要，以及这些特征是如何影响预测结果的。

例如，SHAP 值显示“辛”特征对预测结果的贡献

较大，那么就可以推断出具有“辛”特征的中药可

能对放射病有较好的防治效果；相反，如果“寒”

特征的 SHAP 值为负，便可以推断出“寒”特征可

能会降低这味中药的抗辐射效果。 

3.3  抗辐射中药外部验证 

为了验证模型的预测可靠性，本研究从中国知

网、PubMed 等数据库获取了 10 个报道具有抗辐

射作用的中药，并与数据集进行了遍历对照保证这

10 个中药不在先前构建的抗辐射中药数据库当

中；同时，本研究使用随机法在 SymMap 数据库中

收集了不重复的 10 种报道不具有抗辐射作用的中

药，再到中国知网等数据库中确认，确认后作为预

测共组成 20 味中药的外部验证数据集，如表 1 所

示，并使用 5 种机器学习模型中综合性能最佳的模

型进行预测。 

4  结果 

4.1  抗辐射中药数据库 

本研究获得 136 味具有抗辐射作用的中药，总频

次为 447 次，其中中药使用频次及频率排名前 3 的为

灵芝（36 次，8.05%）、红景天（30 次，6.71%）、枸杞

子（24 次，5.37%），频次≥10 的中药共 10 味，见表

2。涉及补虚药、清热药、活血化瘀药等 20 种功效，

心、肝、肾等全部经络，以及全部药味和寒热属性。 

由于本研究是初次使用中药药性作为机器学习

特征，所以展示训练集构建的详细过程。表 3 展示

了部分中药药性特征初步处理的结果，是从数据库

初步收集到中药药性后整理得到的。而表 4 则是使

用热编码方法，将表 3 的数据进行向量化，以符合

机器学习的训练格式要求。需要注意的是 RDkit 库

识别不了中文，所以从表 3 开始主要特征需要使用

英文字母来进行描述，本研究采用拼音表示。通过

“2.2”项的方法本研究最终得到了 44 个特征用以机

器学习。 

4.2  模型测试集性能评估结果 

5 个机器学习模型的准确率平均值经五折交叉 
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表 1  待预测抗辐射作用的 20 种中药药性 

Table 1  Properties of predicted 20 kinds of traditional Chinese medicines with radiation resistance effect 

序号 中药名称 药味 药性 归经 功效归属 

 1 木香 辛、苦 温 脾、胃、大肠 理气药 
 2 天山雪莲 苦 温 肝、脾、肾 补虚药 
 3 牛大力 甘、苦 平 肺、肾 补虚药 
 4 五指毛桃 甘 平 脾、肺、肝 补虚药 
 5 淡豆豉 辛、苦 凉 肺、胃 解表药 
 6 沙枣 酸、甘 凉 肺、胃、肝 补虚药 
 7 肿节风 辛、苦 平 心、肝 清热药 
 8 沙苑子 甘 温 肝、肾 补虚药 
 9 秦皮 苦、涩 寒 肝、胆、大肠 清热药 
10 徐长卿 辛 温 肝、胃 祛风湿药 
11 鬼箭羽 苦、辛 寒 肝、脾 活血化瘀药 
12 红粉 辛 热 肺、脾 拔毒化腐生肌药 
13 葫芦巴 苦 温 肾 补虚药 
14 鸡骨草 甘、苦 凉 肝、胃 利水渗湿药 
15 胡黄连 苦 寒 肝、胃、大肠 清热药 
16 京大戟 苦 寒 脾、肺、肾 峻下逐水药 
17 橘核 苦 平 肝、肾 理气药 
18 莱菔子 辛、甘 平 脾、肺、胃 消食药 
19 老鹳草 辛、苦 平 肝、肾、脾 祛风湿药 
20 连钱草 辛、苦 寒 肝、肾、膀胱 利水渗湿药 

表 2  抗辐射中药频次分布 (频次≥10) 

Table 2  Frequency distribution of traditional Chinese medicines with radiation resistance effect (frequency ≥ 10) 

序号 名称 频次 频率/% 序号 名称 频次 频率/% 

1 灵芝 36 8.05  6 蜂胶 11 2.46 

2 红景天 30 6.71  7 葡萄籽 11 2.46 

3 枸杞子 24 5.37  8 当归 16 3.58 

4 黄芪 24 5.37  9 人参 15 3.36 

5 刺五加 12 2.68 10 螺旋藻 10 2.24 

表 3  抗辐射中药药性特征的初步处理 (示例) 

Table 3  Preliminary treatment of property characters of traditional Chinese medicines with radiation resistance effect (example) 

Name Frequency Taste1... Character Nature... Attribution label 

灵芝 36 甘 平 心 补虚药 1 

红景天 30 甘 寒 肺 补虚药 1 

枸杞子 24 甘 平 肝 补虚药 1 

胆矾  1 酸 寒 肝 涌吐药 0 

常山  1 苦 寒 肺 涌吐药 0 

白薇  1 苦 寒 肝 清热药 0 

 

验证后如图 1 所示，可以看到随机森林、梯度

提升和支持向量机模型性能相对较好，特别是随机

森林预测结果稳定且准确率高。逻辑回归与全连接

神经网络的五折交叉准确率较低，中位数处于 0.5

附近，说明模型的预测能力几乎与随机预测没有区

别。从表 5 和图 2 的 ROC 曲线可以看出，随机森林

的综合性能仍然是最佳的，其准确率高达 0.8 以上，

F1 分数为 0.773 2，AUC 为 0.879 8，说明随机森林

模型可以较好地预测待输入的数据集；梯度提升模

型次之，准确率和 F1 分数在 0.76 左右，AUC 为

0.824 4；其余 3 个模型的综合性能均较差。而不同

模型的 ROC 曲线越接近左上角其在不同阈值下的 
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表 4  最终用于机器学习的中药药性特征数据集 (示例) 

Table 4  Property characteristics data set of traditional Chinese medicines for machine learning (example) 

Name Frequency xinwei... han... xin... buxuyao... label 

灵芝 0.060 2  0 0 1 1 1 

红景天 0.050 2  0 1 1 1 1 

枸杞子 0.040 1  0 0 0 1 1 

瓜蒂 0.001 7  0 0 0 0 0 

贯叶金丝桃 0.001 7  1 0 0 0 0 

核桃仁 0.001 7  0 0 0 0 0 

表 5  5 种机器学习模型的性能评估 

Table 5  Performance evaluation of five machine learning 

models 

模型 准确率 F1 分数 AUC 

随机森林 0.804 4  0.773 2  0.879 8  

支持向量机 0.685 7  0.447 8  0.871 4  

梯度提升 0.766 4  0.760 7  0.860 5  

逻辑回归 0.526 1  0.327 4  0.824 4  

全神经网络 0.561 2  0.119 5  0.820 2  

 

 

图 1  5 种机器学习模型的准确率交叉验证 

Fig. 1  Cross-validation of accuracy of five machine 

learning models 

 

图 2  5 种机器学习模型的 ROC 曲线 

Fig. 2  ROC curves for five machine learning models 

预测能力越好，可以看到随机森林模型的 ROC 曲

线 AUC 最高。而支持向量机在不同阈值的预测能

力都一样为 0.5，可以认为其没有根据特征分类的能

力。图 3 反映了 5 种机器学习模型区分预测测试集

正、负标签的能力，可以认为是左上与左下图的颜

色越浅，其对正、负标签的预测能力越强；左下与

左上的颜色越深，其误判率越低。可以看到随机森

林模型最符合上述“答对率”最高与“误判率”最

低的描述。 

4.3  抗辐射作用药性特征重要性评估结果 

由于全神经网络模型无法进行 SHAP 解释，所

以仅计算随机森林、支持向量机、梯度提升和逻辑

回归模型的 SHAP 值并可视化。如图 4 所示，红色

代表“特征重要性”，蓝色代表“特征不重要性”，

横坐标的左侧代表着“负标签（无抗辐射作用）”的

贡献程度，右侧代表着“正标签（有抗辐射作用）”

的贡献程度，简单来说，红色散点在正坐标轴（右

侧）越高越远越多，那么这个特征在抗辐射作用中

重要性越大，反之红色散点在负坐标轴（左侧）越

高越远越多，则这个特征在抗辐射作用中重要性越

小。如图 4 所示，性能较好的随机森林模型给出的

结果可信度相对高，被放大以加强显示。可以看到

4 个机器学习模型虽性能差异较大，但给出的药性

特征重要性基本相同，以随机森林模型认为“补虚”

“清热”“心经”是具抗辐射作用中药的前 3 重要特

征，而“祛风湿”“辛味”“热性”是使中药远离抗

辐射作用的前 3 重要的特征。 

4.4  抗辐射作用中药的外部验证结果 

20 味中药的抗辐射作用预测与验证结果见表

6，其中编号 1～10 的中药为已报道有抗辐射作用，

可以看到随机森林对已经具有确切抗辐射作用的木

香、天山雪莲等 10 味中药给出了具抗辐射作用可 
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图 3  5 种机器学习模型的测试集预测结果 

Fig. 3  Predict outcomes of five machine learning models for test sets 

 

图 4  基于 4 种机器学习模型的抗辐射作用重要特征评估 

Fig. 4  Evaluation of important features of anti-radiation effects based on four machine learning models 

能性均在 0.7 以上的结果，而对于暂未报道有抗辐

射作用的鬼箭羽、鸡骨草、京大戟、莱菔子和连钱

草给出了 0.9 以上的具抗辐射作用可能性，红粉与

葫芦巴可能性较低。 

5  讨论 

本研究使用中药药性作为机器学习的特征描述

符成功构建了抗辐射作用的中药预测模型，并使用

SHAP 解释器对其中 4 种机器学习训练的结果进行

了药性特征重要性的描述，指导了放射病的中医药防

治研究方向，同时本研究是首次将中药药性作为特征

应用到机器学习中并取得了良好的模型性能。但在探

索的过程存在着许多需要讨论和注意的问题。 

真
实
标
签
 0 

 

1 

101         50 
 
 
 
 
34         102 

100 

90 

80 

70 

60 

50 

40 
0         1 
预测标签 

真
实
标
签
 

 

0 

  

1 

101         43 
  
  
  
  
39         97 

100 
90 
80 
70 
60 
50 
40 

0         1 
预测标签 

真
实
标
签
 

 

0 

  

1 

96         55 
  
  
  
  
36         100 

100 
90 
80 
70 
60 
50 
40 

0         1 
  预测标签 

真
实
标
签
 

 

0 

  

1 

108        43 
  
  
  
  
31        105 

100 
90 
80 
70 
60 
50 
40 

0         1 
   预测标签 

真
实
标
签
 

 

0 

  

1 

95         56 
  
  
  
  
31        105 

100 
90 
80 
70 
60 
50 
40 

0         1 
   预测标签 

随机森林                              支持向量 

梯度提升                              逻辑回归                         全神经网络 

补虚药 

清热药 
心经 

祛风湿药 
辛味 
肝经 
酸味 
甘味 
苦味 
寒性 
热性 

驱虫药 
脾经 
温性 

泻下药 
活血化瘀药 

肾药 
大肠经 

肺经 
胃经 

 

逻
辑
回
归 

随
机
森
林  

支
持
向
量
机  

梯
度
提
升 

−0.3   −0.2   −0.1     0      0.1     0.2     0.3     0.4 

high 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

low  

high 
  
  
  
   
  
  
  
  
  
  
  
low  

featu
re v

alu
e 

featu
re v

alu
e 

high 
  
  
  
   
  
  
   
low  

−1.0  −0.5  0    0.5   1.0   1.5   2.0  
SHAP value (impact on model output) 

 

−0.1  0   0.1   0.2   0.3   0.4 

−1     0       1       2      3  
SHAP value (impact on model output) 

  
 

肾 
热性 

收涩药 
活血化瘀药 

平性 
甘味 

驱虫药 
泻下药 

止咳化痰平喘药 
辛味 

 



 中草药 2024 年 4 月 第 55 卷 第 8 期  Chinese Traditional and Herbal Drugs 2024 April Vol. 55 No. 8 ·2691· 

   

表 6  20 味中药的抗辐射作用预测与验证 

Table 6  Prediction and verification of with radiation resistance effect of 20 traditional Chinese medicines 

序号 中药名称 抗辐射与否 参考文献 预测可能性 序号 中药名称 抗辐射与否 参考文献 预测可能性 

 1 木香 是 20 0.940 0  11 鬼箭羽 不明 未报道 0.950 0  

 2 天山雪莲 是 21 0.950 0  12 红粉 不明 未报道 0.650 0  

 3 牛大力 是 22 0.770 0  13 葫芦巴 不明 未报道 0.640 0  

 4 五指毛桃 是 23 1.000 0  14 鸡骨草 不明 未报道 0.950 0  

 5 淡豆豉 是 24 0.920 0  15 胡黄连 不明 未报道 0.780 0  

 6 沙枣 是 25 0.983 3  16 京大戟 不明 未报道 0.930 0  

 7 肿节风 是 26 0.980 0  17 橘核 不明 未报道 0.870 0  

 8 沙苑子 是 27 0.987 5  18 莱菔子 不明 未报道 0.990 0  

 9 秦皮 是 28 0.980 0  19 老鹳草 不明 未报道 0.780 0  

10 徐长卿 是 29 0.700 0  20 连钱草 不明 未报道 0.960 0  

5.1  使用中药药性作为特征描述符的合理性 

中药药性基于中医药理论，是多成分作用于多

靶点协同调控多条信号通路从而发挥整体作用[30]。

本研究使用的“中药药性”属于一种表征的特征，

或者说是复杂的因素（如多成分-多靶点）交织融合

而表现出来的现象[31]，从而被记录下来形成“四气

五味”“归经”等药性。这些药性实际上已经体现

了中药的药理效应、药物动力、药物代谢等，与中

医药理论的“整体观念”“对症治疗”理论高度吻

合[32]。目前已有研究使用机器学习来解释中医理

论，如秘红英等[33]采用贝叶斯算法研究吴以岭教授

的用药规律，总结了其治疗冠心病的“病、证、症、

法、方、药”特点。但关于中药的机器学习研究中，

目前鲜有使用“中医药理论-疾病治疗”的方法进行

中药的机器学习研究[34]，而都是围绕着微观分子的

特征来展开[35-36]。但本研究所训练出来的机器学习

模型特别是随机森林性能良好，可以较好地应对不

同药性特征的输入，从而给出较为准确的预测结果，

这点体现在模型性能评估和外部验证以及 SHAP 解

释的结果当中。 

目前关于机器学习的研究国内外大多使用

“分子描述符”，如相对分子质量（MW）、对数分配

系数（lgP）、拓扑极性表面积（TPSA）、电荷分布

（FASA）、拓扑指纹等[37]，但都是基于分子理化性

质与“原子论”学说[38]，存在着化学物质基础收

集不全面与仅有定性描述而可能造成认识片面的

情况发生，如基于单纯理化性质（如柔性）的配体- 

靶点的分子对接就会出现结果与实验验证时常不

一致的情况发生。 

5.2  使用中药药性作为特征描述符的局限性 

自然辨证法阐释了矛盾的对立统一[39]，虽然相

比于化学药常使用的分子拓扑结构描述符的“黑箱

操作”（即难以解释特征）[40]，使用表征的中药药性

来描述特征具有较好的解释性，但也更容易出现“不

确定”的情况，其中最容易发生的情况就是“质量

稳定”与“认可度”问题。如大黄可能会因为基原、

炮制、产地、历史等差异而有“泻下攻积、清热泻

火、凉血解毒、逐瘀通经、利湿退黄”多种功效，

在“功效归类”中可以是泻下药也可以是清热药、

活血化瘀药、利水渗湿药等[41]；同时一种中药甚至

会包含寒热、浮沉、补泻等相反药性的情况[42]，根

据阴阳学说这是一种必然的现象[43]。 

除此之外，由于描述的表征性使得本研究训练

得到的机器学习预测模型可能存在“过度泛化”的

现象，即只要归心经或寒凉药，机器学习模型可能

会认为其或多或少有抗辐射的作用，因为从机制上

来说抗氧化、抗炎等也属于抗辐射的范畴[44]，这使

得机器学习模型在指导抗辐射治疗研究的过程中可

能会出现特异性较差的情况，弱化了“同病异治”

“辨证论治”等中医独特治法的应用。 

5.3  关于机器学习过程的讨论 

本研究采用了随机森林、支持向量机、梯度提

升、逻辑回归和全神经网络 5 种机器学习模型，是

取决于特征的特点。根据中药的四气五味、归经和

功效，最终标准化特征得到了中药 44 个特征描述，

相比于摩根指纹的 1 024 位特征[45]或 166 位的分子

接入系统键（molecular access system key，MACCS）

键型指纹[46]等来说特征数量较少，而随机森林等传
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统机器学习模型是比较适用于特征数量较少的情

况，并且解释能力强[47]，与本研究的初衷一致，即

希望通过机器学习获得抗辐射作用的重要特征以指

导放射病的中医药防治方法。除此之外，本研究也

使用了深度学习中的全神经网络，目的是用以比较

传统机器学习和深度学习在学习中药药性特征中的

性能，结果显示传统机器学习特别是随机森林模型

的综合性能最佳。 

需要注意的是，本研究通过了详尽的检索，获

得了 136 味不重复的有实验研究报道的抗辐射作用

中药，频次在 400 以上，在常用中药中占比较高，

《中国药典》2020 年版收载 616 种中药，以单味中

药为单位的数据库有别于以亿为数量级的单体化合

物数据库，所以不论是抗辐射作用还是其他功效，

使用药性作为特征描述符进行机器学习的过程中，

数据库的样本数量就不可避免地存在着较少的情

况。药性特征本研究仅采纳了四气五味、归经与功

效归类 4 种，其他如升降沉浮、发散收敛、有毒无

毒等药性[48]暂未被纳入，在后续的研究中可以丰富

药性特征以更全面地描述中药，提高预测模型的性

能和泛化能力。 

6  结论 

从随机森林模型的SHAP解释器结果可以看出，

以补虚、清热功效，归心、肝、脾、肺经，酸、甘、

苦味，寒性特征对抗辐射正向作用贡献最大，在临床

用药中一般应优先考虑使用此类药性的中药；而祛

风湿、驱虫、泻下功效，归肾、大肠、胃经，辛味，

热、温性特征对抗辐射起到反作用，在临床用药中一

般应考虑避免此类药性的中药。辐射导致的放射病

在中医学上被认为是火热温毒致病[49]，辐射应为六

淫之中的“火邪”，且有经脉传化、脏腑传化、卫气

营血传化而致全身患病的特点[50]。发病之初，热伤

皮毛，卫先受之，病邪由此而入。肺主皮毛，肺卫

受损。热邪日久，传及他脏[51]，最终“火毒伤阴”，

导致气血两虚等证。本研究的机器学习结果与中医

药理论、放射病的临床表现均吻合，总结出对于辐

射火毒所致损伤，当以扶正祛邪、滋阴降火、主治

心、肝、脾、肺为治疗原则的结论。 

但使用中药药性作为特征描述符来进行机器学

习，若要取得精准的预测结果仍是一个挑战，学习

的结果在一定程度上可以指导抗辐射的中医药防治

或加以解释，也可以在研究的开始阶段指导中药的

抗辐射或其他替换功效的药效研究，但将分子性质

与表观药性“中西结合”，从小到大、由浅入深地描

述物质可能会得到更好的结果。总之，本研究结果

表明这将是有效的传承创新的必然过程。 
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