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摘  要：目的  基于中药的化学元素含量，通过不同分析方法获得中药药性的分类准确率，并对不同方法的分类准确率进行

比较。方法  从《中药理论量化与应用研究》中获得目标中药，采用 Excel 对目标中药的化学元素数据进行提取，基于 IBM 

SPSS Statistics 26 软件对单个中药药性和化学元素进行 2 个独立样本非参数检验，将具有统计学意义的关联元素作为自变

量，通过二元 Logistic 回归分析、决策树算法、人工神经网络等方法对因变量（药性）进行分类预测。运用此类算法得到中

药药性的相关变量、分类准确率及模型函数系数，并比较不同方法的分类效果。结果  建立了含有 105 味中药、42 种化学

元素的初步元素数据库，对中药药性进行统计，获得四气、五味、归经的药性变量。通过非参数检验得到药性的相关因素，

寒性的相关因素有 Be、Sr、Ca、La；苦味的相关因素是 Mn、Ni、K、Ca、V、Si、Co、Zn；脾经的相关因素有 Ni、Bi、Co、

Be、Eu、Ce、Nd、V、Pr、Sm、La、Dy。几种算法对寒性、苦味、脾经的分类预测准确率：二元 Logistic 回归分析分别是

87.6%、91.4%、81.4%；决策树模型训练集分别为 77.8%、87.7%、78.1%，检验集分别为 69.7%、65.0%、62.5%；人工神经

网络模型训练集分别为 74.1%、73.7%、74.0%，检验集分别为 54.5%、72.4%、67.9%。结论  基于单因素分析获得药性的相

关因素，通过二元 Logistic 回归、决策树、人工神经网络分析，揭示了中药药性与化学元素间存在一定联系。从分类准确率

来看，决策树与神经网络训练集的准确率均高于检验集。决策树训练集、检验集平均分类准确率均高于神经网络。二元 Logistic

回归分类的准确率虽高于神经网络和决策树，但二元 Logistic 回归没有区分训练集和检验集。 
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Abstract: Objective  Based on the content of chemical elements in traditional Chinese medicine (TCM), the classification accuracy of TCM 

medicinal properties was obtained through decision tree and neural network, and the classification accuracy of different methods was 

compared. Methods  The target TCM was obtained from the Quantitative and Applied Research of TCM Theory. Excel was used to extract 

the chemical element data of the target TCM, and two independent samples of non-parametric tests were performed on the medicinal properties 

and chemical elements of a single TCM based on IBM SPSS Statistics 26 software, and statistically significant associated elements were taken 

as independent variables. Binary logistic regression analysis, decision tree algorithm, artificial neural network and other methods were used to 

classify and predict the dependent variable (medicinal properties). Such algorithms were used to obtain the relevant variables, classification 

accuracy and model function coefficients of TCM medicinal properties, and the classification effects of different methods were compared. 

Results  A preliminary element database containing 105 TCMs and 42 chemical elements was established. The drug properties of TCM were 

statistically analyzed, and the drug properties variables of four qi, five flavours and channel tropism were obtained. The correlation factors of 

the medicinal properties were obtained by non-parametric tests. The cold nature related elements were Be, Sr, Ca, La. The bitter flavor related 

elements were Mn, Ni, K, Ca, V, Si, Co, Zn; the spleen meridian related elements were Ni, Bi, Co, Be, Eu, Ce, Nd, V, Pr, Sm, La, Dy. Binary 

logistic regression analysis was used to obtain regression models. The overall accuracies of classification were 87.6%, 91.4%, 81.4% for cold 

nature, bitter flavor, spleen meridian, respectively. In the training samples of the decision tree model, the classification accuracies were 77.8%, 

87.7%, 78.1% for cold nature, bitter flavor and spleen meridian, respectively. The accuracies of the classification of the samples tested were 

69.7%, 65.0%, 62.5% for cold nature, bitter flavor and spleen meridian, respectively. In the training samples of the artificial neural network, 

the classification accuracies were 74.1%, 73.7%, 74.0% for cold nature, bitter flavor and spleen meridian, respectively. In the tested samples, 

the classification accuracies were 54.5%, 72.4%, 67.9% for cold nature, bitter flavor and spleen meridian, respectively. Conclusion  Based 

on the univariate analysis of the relevant factors of medicinal properties, binary logistic regression, decision tree and artificial neural network 

analysis revealed that there is a certain relationship between the medicinal properties of TCM and chemical elements. From the perspective of 

classification accuracy, the accuracy of the decision tree and neural network training set is higher than that of the test set. In the comparison of 

the two methods, the average classification accuracy of the decision tree training set and the test set is higher than that of the neural network. 

Although the accuracy of binary logistic regression classification is higher than that of neural network and decision tree, binary logistic 

regression does not distinguish between the training set and the test set. 

Key words: quantification of medicinal properties of traditional Chinese medicine; chemical elements; data mining; statistical analysis; 

binary Logistic regression analysis; decision tree algorithm; artificial neural network 

 

中药药性指中药的性能，是对中药作用性质和

特征的高度概括，也是阐明中药疗效机制的理论依

据。中药药性作为中医理论体系的重要组成部分，

主要包括四性（四气）、五味、归经、升降浮沉及毒

性等内容[1]。传统的中药药性理论由于受到古代医

家认识水平的限制，因此更偏向于主观性，然而部

分古代医家对药性的细化程度已经有了初步的认识

和描述，如大热、微温、大寒、微寒等概念在一定

程度体现了药性的定量化[2]。随着现代科学技术的

发展，许多新技术方法应用中药量化领域，使得中

药药性理论得到快速的发展[3-4]。 

本研究主要结合统计学方法及机器学习，以中

药的化学元素为基础，运用非参数检验、二元

Logistic 回归、决策树、神经网络等方法，分析不同

分类方法的预测准确率，从而为后期中医临床处方

的客观化和标准化提供具有可行性的思路与方法。 

1  数据来源与处理 

1.1  数据来源 

基于文献计量学分析，本研究采用管竞环主编

的《中药理论量化与应用研究》[5]作为数据来源（管

竞环教授团队对其临床常用的 105 味中药的微量元

素进行数据分析和提取），选取文献中公开的中药化

学元素信息进行数据处理和分析。《中药理论量化与

应用研究》中记录研究者从药材产地获取道地药材，

委托专业机构鉴别药材的真伪，并对药材进行清洗、

风干、切片、碾碎获得备用标本，使用电感耦合原子

发射光谱法 [6]（ inductively coupled plasma-atomic 

emission spectrometry，ICP-AES）测量中药标本的

化学元素含量。 

1.2  数据处理 

对文献中的中药化学元素数据进行提取和整

理，并将数据录入到 Excel 表格中，形成初步中药

化学元素数据库。随后对元素数据进行核对，进一

步明确每味中药所对应的元素数据与来源数据一

致。将药性的分类数据列入表中，并核对药性的分

类是否正确。在药性的二分类变量中，数值“0”与

标签“否”代表药物不具有该药性，数值“1”和标

签“是”代表药物具有此药性。 
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2  研究工具与方法 

2.1  研究工具 

使用 IBM SPSS Statistics 26 软件进行统计分

析，对中药药性和化学元素进行单因素分析（两独

立样本非参数检验）、多因素分析（二元 Logistic 回

归分析）、机器学习分析（决策树与人工神经网络分

析），对分析结果进行检验和对比，分析不同模型的

预判准确率及变量对模型的重要性。采用 Microsoft 

Office Excel（v.2016）对化学元素的数据源进行录入

及整理，同时作为中介软件对 SPSS 的分析结果进

行导入及处理，制作表格及部分图片。 

2.2  研究方法 

本研究采用二分类方法对目标中药的化学元素

数据库进行提取，获取中药主要化学元素的量化数

据源。对单个中药药性和化学元素进行非参数检验，

将非参数检验所获得的具有统计学意义的关联化学

元素作为下一步药性分析的自变量。通过二元

Logistic 回归分析、决策树算法、人工神经网络等统

计学分析及机器学习方法获得与药性具有关联的化

学元素，对因变量（药性）及自变量的关联性进行

预判。运用此类算法得到中药的四气、五味、归经

等药性的相关变量的判别率及函数变量系数，并比

较不同方法的判别效果。 

3  结果 

3.1  化学元素及药性变量 

本研究对中药药性进行统计，获得四气、五味、

归经的药性变量。从《中药理论量化与应用研究》

中获得含有 105 味中药、42 种化学元素的初步元素

数据库。将每一个药性作为一个数据表，每个数据

表包含 105 味中药及每味药物所包含的 42 种化学

元素，共获得 22 个数据表。105 味中药分别是肉桂

子、桑葚子、巴戟天、白花蛇舌草、厚朴、虎杖、

槐米、黄柏、黄连、黄藤、黄芩、火麻仁、桔梗、

橘红、金樱子、九节菖蒲、菊花、连翘、白木耳、

白芍、白术、白芷、覆盆子、高良姜、葛根、狗脊、

瓜蒌皮、红豆蔻、红花、红蚤休、柏子仁、北沙参、

草果、草乌、柴胡、车前子、川芎、郁李仁、云木

香、泽泻、浙贝母、天南星、土茯苓、党参、地肤

子、独活、鹅不食草、鄂贝母、防己、佛手、佛手

花、凌霄花、豆蔻壳、肉豆蔻、枳壳、羌活、龙胆

草、麻黄、麦冬、密蒙花、明党参、木通、牛蒡子、

牵牛子、秦皮、秦艽、蛇床子、生半夏、生地黄、

生附子、升麻、使君子、紫苏子、太子参、桃仁、

天麻、乌药、吴茱萸、五味子、细辛、仙茅、香橼

皮、小茴香、辛夷、苦杏仁、玄参、元胡、鸦胆子、

砂仁壳、砂仁、山茱萸、山柰、川楝子、刺蒺藜、

生大黄、丹参、牡丹皮、肉苁蓉、当归、紫草、茯

苓、茺蔚子、菟丝子、葶苈子、槟榔。42 种元素分

别是 Be、Si、V、Cu、Sr、Hg、Pr、Tb、Yb、F、

P、Mn、Zn、Cd、Bi、Nd、Dy、Lu、Na、Cl、Fe、

As、Sb、Y、Sm、Ho、Mg、K、Co、Se、I、La、

Eu、Er、Al、Ca、Ni、Br、Ba、Ce、Gd 及 Tm。管

竞环教授团队[7-9]通过 SPSS分别对 105味中药的 42

种元素进行分布检验，发现 42 种元素在每味药物

中的分布均为偏态分布，不能使用正态分布的分析

方法对数据进行统计分析。 

3.2  统计分析与数据挖掘 

3.2.1  两独立样本非参数检验  单因素分析可以

初步探索预测变量与响应变量的关系，并且当样本

量不是很大的时候可以通过单因素分析删除部分无

关的预测变量。本研究中化学元素的总体分布为非

正态，故使用非参数检验中的曼-惠特尼 U 检验。通

过该检验得到化学元素与因变量的相关性，将在各

个药性二分类变量（“是”与“否”）中差异具有

统计学意义（P＜0.05）的变量列于表中。 

本研究以四气的寒性，五味的苦味，归经的脾

经为例具体分析。如表 1～3 所示，与寒性具有统计

学意义的独立相关因素有 Be、Sr、Ca、La；与苦味

有统计学意义的独立相关因素有 Mn、Ni、K、Ca、

V、Si、Co、Zn；与脾经有统计学意义的独立相关因

素有 Ni、Bi、Co、Be、Eu、Ce、Nd、V、Pr、Sm、

La、Dy。每个药性其他不显著相关元素不列于表中，

但不能说明这些元素与药性变量无相关性。通过单

因素分析得到与因变量具有统计学意义的关联性自

变量，将筛选出来的自变量作为预测变量进入到后

面的预测模型中。 

3.2.2  二元 Logistic 回归分析  将 105 味中药的

42 种元素数据变量用 IBM SPSS Statistics 26 软件

进行二元 Logistic 回归分析，以四气、五味、归经

的 22 个变量作为因变量，以 42 种化学元素建立二

元 Logistic 回归方程模型。以寒性、苦味、脾经为

例，列出具有统计学意义的化学元素及各药性的分

析结果。 

在四气药性中，寒性方程中的变量见表 4。在

寒性预测模型中，具有统计学意义（P＜0.05）的影

响元素有 Si、Co。由表 5 可知，寒性“否”的预测 
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表 1  两独立样本非参数检验 (分组变量：寒，n＝105) 

Table 1  Two independent samples nonparametric test (grouping variable: cold, n = 105) 

自变量 M (P25, P75) 曼-惠特尼 U Z P 值 

Be 0.030 (0.020, 0.060) 955.000 −2.411 0.016 

Sr 23.500 (11.400, 43.850) 950.000 −2.378 0.017 

Ca 4 338.000 (1619.000, 7469.000) 981.500 −2.171 0.030 

La 0.344 (0.132, 0.825) 1 013.500 −1.961 0.049 

表 2  两独立样本非参数检验 (分组变量：苦，n＝105) 

Table 2  Two independent samples nonparametric test (grouping variable: bitter, n = 105) 

自变量 M (P25, P75) 曼-惠特尼 U Z P 值 

Mn 35.630 (19.750, 87.520)  857.500 −3.305 0.001 

Ni 1.160 (0.530, 2.050)  906.000 −2.994 0.003 

K 9 913.000 (6 405.000, 14 869.000)  958.500 −2.656 0.008 

Ca 4 338.000 (1 619.000, 7 469.000)  984.000 −2.492 0.013 

V 0.630 (0.220, 1.270)  989.500 −2.467 0.014 

Si 3 038.000 (1 752.500, 5 833.500)  989.500 −2.457 0.014 

Co 0.300 (0.150, 0.585) 1 024.500 −2.264 0.024 

Zn 21.800 (12.750, 39.050) 1 054.000 −2.043 0.041 

表 3  两独立样本非参数检验 (分组变量：脾经，n＝105) 

Table 3  Two independent samples nonparametric test (grouping variable: spleen meridian, n = 105) 

自变量 M (P25, P75) 曼-惠特尼 U Z P 值 

Ni 1.160 (0.530, 2.050)  827.000 −3.186 0.001 

Bi 0.016 (0.006, 0.034)  865.000 −2.942 0.003 

Co 0.300 (0.150, 0.585)  920.500 −2.609 0.009 

Be 0.030 (0.020, 0.060)  939.500 −2.515 0.012 

Eu 0.012 (0.005, 0.024)  960.500 −2.312 0.021 

Ce 0.591 (0.241, 1.335)  973.500 −2.223 0.026 

Nd 0.264 (0.091, 0.582)  975.000 −2.214 0.027 

V 0.630 (0.220, 1.270)  978.500 −2.200 0.028 

Pr 0.095 (0.044, 0.178)  983.000 −2.161 0.031 

Sm 0.056 (0.033, 0.144)  999.500 −2.053 0.040 

La 0.344 (0.132, 0.825) 1012.000 −1.971 0.049 

Dy 0.035 (0.017, 0.091) 1014.000 −1.958 0.050 

 

表 4  二元 Logistic 回归方程中的变量 (寒) 

Table 4  Variables in binary Logistic regression equation 

(cold) 

自变量 β SE Wald χ2 值 df P 值 

Si  −0.001 0.001 4.213 1 0.040 

Co −21.328 9.420 5.126 1 0.024 

准确率为 92.2%，“是”的预测准确率为 80.5%，

总体准确率为 87.6%。 

在五味药性中，苦味方程中的变量见表 6。苦 

表 5  二元 Logistic 回归分类预测 (寒)a 

Table 5  Prediction of binary Logistic regression 

classification (cold)a 

因变量 
寒 

准确率/% 
否 是 

寒 否 59  5 92.2 

 是  8 33 80.5 

总体百分比    87.6 

a分界值为 0.500。 

aboundary value is 0.500. 
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表 6  二元 Logistic 回归方程中的变量 (苦) 

Table 6  Variables in binary Logistic regression equation 

(bitter) 

自变量 β SE Wald χ2 值 df P 值 

P −0.001 0.001 4.380 1 0.036 

V −14.082 6.130 5.276 1 0.022 

Fe 0.036 0.016 5.152 1 0.023 

Co −10.812 5.473 3.902 1 0.048 

Br 1.363 0.556 6.004 1 0.014 

Y 95.746 46.451 4.249 1 0.039 

Dy −862.897 342.753 6.338 1 0.012 

Ho 5 511.590 2 085.435 6.985 1 0.008 

味的回归模型显著影响因变量的元素有 P、V、Fe、

Co、Br、Y、Dy、Ho。由表 7 可知，苦味“否”的

预测准确率为 91.8%，“是”的预测准确率为

91.1%，总体准确率为 91.4%。 

在归经药性中，脾经方程中的变量见表 8。脾

经的回归模型中，显著影响因变量的元素有 Ni、I、

La、Ce、Pr、Dy、Ho。由表 9 可知，脾经“否”的

预测准确率为 95.3%，“是”的预测准确率为

85.4%，总体准确率 91.4%。 

3.2.3  决策树分析  在四气药性中，寒性有 6 个解

释变量：Be、Sr、Ca、La、Si、Co。寒性的决策树 

 

表 7  二元 Logistic 回归分类预测 (苦)a 

Table 7  Prediction of binary Logistic regression 

classification (bitter)a 

因变量 
苦 

准确率/% 
否 是 

苦 否 45  4 91.8 

 是  5 51 91.1 

总体准确率/%    91.4 

a分界值为 0.500。 

aboundary value is 0.500. 

表 8  二元 Logistic 回归方程中的变量 (脾经) 

Table 8  Variables in binary Logistic regression equation 

(spleen meridian) 

自变量 β SE Wald χ2 值 df P 值 

Ni −6.907 3.429 4.056 1 0.044 

I −15.263 6.486 5.538 1 0.019 

La −29.127 14.064 4.289 1 0.038 

Ce −16.315 7.485 4.751 1 0.029 

Pr 556.654 235.018 5.610 1 0.018 

Dy 852.616 404.867 4.435 1 0.035 

Ho −5 507.149 2 811.855 3.836 1 0.050 

表 9  二元 Logistic 回归分类预测 (脾经)a 

Table 9  Prediction of binary Logistic regression 

classification (spleen meridian)a 

因变量 
脾经 

准确率/% 
否 是 

脾经 否 61  3 95.3 

 是  6 35 85.4 

总体准确率/%    91.4 

a分界值为 0.500。 

aboundary value is 0.500. 

预测模型第 1 层按 La 拆分，即分类树的 2 个初始

分支的一级分裂，La 变量标准化的重要性为 100%。

Sr 是二级分裂的决定因素，变量标准化的重要性为

35.9%。Si 和 La 是三级分裂的决定因素，Si 变量标

准化的重要性是 38.0%。其余变量的重要性如图 1

所示。树模型的分类正确率见表 10，训练集的准确

率为 77.8%，检验集的准确率为 69.7%。 

五味药性中，苦味的解释变量是 Mn、Ni、K、

Ca、V、Si、Co、Zn、P、Fe、Dy、Ho、Br、Y。决 

 

图 1  寒性决策树模型中自变量的标准化重要性 

Fig. 1  Importance of standardization of independent 

variables in cold nature decision tree model 

表 10  决策树模型分类预测 (寒) 

Table 10  Prediction of decision tree model classification 

(cold) 

样本 指标 
预测 

否 是 准确率/% 

训练 否 37 10 78.7 

 是  6 19 76.0 

 总体准确率/% 59.7 40.3 77.8 

检验 否 12  5 70.6 

 是  5 11 68.8 

 总体准确率/% 51.5 48.5 69.7 

100.0% 

56.3% 

38.0% 

35.9% 

28.0% 

52.9% 

La 

Be 

Co 

Si 

Sr 

Ca 

0         20        40        60        80        100 
变量标准化的重要性/% 
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策树预测模型的第 1 层按 Si 拆分，Si 变量标准化的

重要性为 95.9%。Ca、P 是二级分裂的决定因素，

变量标准化的重要性分别为 39.8%、30.4%。Fe 是

三级分裂的决定因素，Fe 变量标准化的重要性是

100%。苦味决策树模型训练集的预测准确率为

87.7%，检验集的预测准确率为 65.0%。 

归经药性中，脾经的解释变量是 Ni、Bi、Co、

Be、Eu、Ce、Nd、V、Pr、Sm、La、Dy、I、Ho。

决策树预测模型的第 1 层按 Ni 拆分，变量标准化

的重要性为 100%。I 是二级分裂的决定因素，变量

标准化的重要性是 56.9%。Bi 是三级分裂的决定因

素，变量标准化的重要性是 89.9%。脾经决策树模

型训练集的预测准确率为 78.1%，检验集的预测准

确率为 62.5%。 

3.2.4  人工神经网络分析  将药性作为因变量，化

学元素作为自变量，选用系统自动的多层感知器神

经网络模型进行数据分析。协变量的重标度方法为

正态化，隐藏层激活函数为双曲正切，输出层激活

函数为 Softmax。在四气药性中，寒性神经网络有 6

个输入节点，1 个隐含层神经元，2 个输出节点。自

变量与决策树模型一致。重要性从大到小排列依次

是 Co（0.228）、Be（0.204）、Ca（0.185）、La（0.180）、

Si（0.121）、Sr（0.083），标准化重要性分别是 100.0%、

89.3%、81.1%、79.0%、52.9%、36.3%。寒性模型总

体预测准确率见表 11，训练集的预测分类准确率为

72.1%，检验集的预测分类准确率为 54.5%。 

五味药性中，苦味人工神经网络有 14 个输入节

点，5 个隐含层神经元，2 个输出节点。自变量重要

性从大到小排列依次是 K、Mn、Ca、V、Si、Ni、Dy、

P、Co、Fe、Zn、Br、Y、Ho，各变量标准化重要性

分别是 100.0%、85.1%、83.5%、64.4%、60.1%、42.3%、 

表 11  人工神经网络模型分类预测 (寒) 

Table 11  Prediction of artificial neural network model 

classification (cold) 

样本 指标 
预测 

否 是 准确率/% 

训练 否 22 12 64.7 

 是  5 22 81.5 

 总体准确率/% 44.3 55.7 72.1 

检验 否 14 12 53.8 

 是  8 10 55.6 

 总体准确率/% 50.0 50.0 54.5 

38.4%、37.1%、34.7%、32.3%、22.9%、22.6%、19.6%、

14.1%。苦味模型训练集的总体预测分类准确率为

73.7%，检验集总体预测分类准确率为 72.4%。 

归经药性中，脾经神经网络有 14 个输入节点，

2 个隐含层神经元，2 个输出节点。自变量重要性从

大到小排列依次是 Bi、Ni、I、Dy、Co、V、Be、

Eu、Ce、Nd、La、Sm、Pr、Ho，各变量标准化重

要性分别是 100.0%、94.4%、84.4%、55.3%、49.1%、

35.5%、33.4%、26.7%、21.3%、19.8%、18.4%、13.9%、

13.2%、4.7%。脾经模型训练集的总体预测分类准确

率为 74.0%，检验集总体预测分类准确率为 67.9%。 

3.2.5  判别分析  判别分析是一种分类方法，指在

已知判别的情况下，对未知类别的观测量归类到已

知类别的多元分析法[10]。本研究采用 Fisher 判别分

析法，对寒性药物进行判别。因 Fisher 判别分析属

于分类判别，故需对数据进行标准化处理，等级范

围为 1～10 个等级，等级差相等，并将元素数值取

整数（四舍五入）。对北沙参、浙贝母、丹参、黄连、

白芍、柴胡、黄芩、白花蛇舌草、菊花、连翘、枳

壳 11 味寒性药进行训练，并对麦冬、大黄 2 味寒性

药进行预判。训练过程中，因没有寒性分级为 2、

3、8 级的药物，因此分级为寒性等级 1、4、5、6、

7、9 共 6 个等级组别。判别中给予 4 个函数进行预

判，各函数特征值如图 2 所示，函数 1 能较好地判

别变量的数值。分类变量之间，同一类别的变量间

距离越近、不同类别间的变量距离越远，说明分类

特征越明显。函数分类如图 3 所示，在函数 1 所在

的横轴上，各类别变量间的组质心距离较远，函数

1 分类更具有显著性。Fisher 判别分析结果如表 12

所示，该判别方法将未分组的麦冬、大黄 2 味药分

别判为 4 组和 6 组，即 2 味中药的寒性量化整数值

分别为 4 和 6，这与临床用药经验比较相符。且该

判别分析对初始分组案例中的 72.7%的变量进行了

正确分类。 

4  讨论与展望 

中药药性在临床运用中常遇到不统一甚至相反

的问题。如枸杞在《药性论》中被记载其味甘，平。

《本草蒙筌》则记载其味甘、苦，气微寒，无毒。《景

岳全书》言其味甘、微辛，气温。同一种药就有 3 种

说法，对于中医药的运用及传承造成阻碍。另一方

面，自然界植物药、动物药数以万计，中药成分复

杂，配伍灵活多变，在与不同药物联合使用时效果

可能会起到相反的作用，如中药“十八反”“十九畏” 
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图 2  判别函数特征图 

Fig. 2  Feature graph of discriminant function  

 

图 3  函数分类图 

Fig. 3  Function classification graph  

表 12  寒性药物 Fisher 判别分类结果 a 

Table 12  Results of Fisher discriminate classification of cold drugsa 

  a-已对初始分组案例中的 72.7%进行了正确分类。 

a-72.7% of the initial grouping cases have been correctly classified. 

 

等情况。对于未知药物四气、五味、归经的判断不

能简单的一言概之，需要经过数据分析、实验探索

才能取得人们认可。 

自机器学习算法面世以来，基于机器学习探

究微量元素与中药联系的研究已较为成熟。如刘

进等[11]应用支持向量机预测中药药性，发现 Ca、Fe

元素对温热药识别较敏感。但该研究数据有限，仅

纳入 7 种元素进行预测研究，样本量较少，存在一

定的限制。杨波[12]从有机成分、无机成分着手，研

究中药药性与化学成分的相关性。2011 年，龙伟[13]

提出“计算中药学”的理念，旨在通过计算科学、

数理统计学以及药物化学等现代科学技术方法来解

决中药问题。其通过原创的重心处理技术，结合化

学描述符计算和支持向量机算法构建了预测率超过

80%的中药寒热预测系统。多项研究表明，机器学

习对中药药性研究可提供较大帮助[14]。 

本研究前期基于文献计量学，研究人员纳入了

管竞环教授团队的文献数据进一步分析。经过单因

项目 分组 
预测组成员 

合计 
1 4 5 6 7 9 

计数 1 1 0 0 0 0 0 1 

4 2 3 0 0 0 0 5 

5 1 0 1 0 0 0 2 

6 0 0 0 1 0 0 1 

7 0 0 0 0 1 0 1 

9 0 0 0 0 0 1 1 

未分组的案例 0 1 0 1 0 0 2 

药物数量占比/% 1 100.0 0 0 0 0 0 100.0 

4  40.0 60.0 0 0 0 0 100.0 

5  50.0 0 50.0 0 0 0 100.0 

6  0 0 0 100.0 0 0 100.0 

7  0 0 0  0 100.0 0 100.0 

9  0 0 0  0 0 100.0 100.0 

未分组的案例  0 50.0 0   50.0 0 0 100.0 

1 
2 
3 
4 

特征值   方差/%  累积方差/%  正则相关性 
统计量 
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9 
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素分析获得药性的相关因素，并将相关因素运用到

分类预测模型中。通过二元 Logistic 回归[15]、决策

树[16]、人工神经网络分析[17]，揭示了中药药性与化

学元素间存在一定联系，并获得不同模型的自变量

重要性及分类正确率。研究中将训练集和测试集的

100 余味中药微量元素数据输入 SPSS，系统将 70%

数据作为训练集，30%数据作为测试集。本研究将

因变量（药性）与自变量（化学元素）输入软件，

运用不同分类方法对同一个药性进行分类。由于方

法不同，SPSS 系统形成的模型方程不尽相同，自变

量也有所不同。通过观察，发现同一个药性（如寒

性）的不同分类方法所得出的关键自变量（化学元

素）有一部分相同，可以认为这些相同的自变量与

因变量存在较紧密的联系。 

从分类准确率来看，决策树与人工神经网络训

练集的准确率均高于检验集。在这 2 种方法的比较

中，决策树训练集、检验集平均分类准确率均高于

人工神经网络。二元 Logistic 回归分类的准确率虽

高于人工神经网络和决策树，但二元 Logistic 回归

没有区分训练集和检验集。本研究将中药的药性及

化学元素的数据库导入 SPSS 软件，选用系统判别

分析方法，药性选入分组变量，定义范围是 1～10，

42 种元素数据放入自变量，统计量函数系数选择

Fisher 和未标准化，运行软件可获得四气、五味、归

经等药性变量的典型判别函数和 Fisher 线性判别函

数。并基于函数特征值、判别结果调整参数。在后

续研究中可采用德尔菲法邀请具有 20 年以上中药

临床运用经验的专家，对判别出的中药药性、归经

进行合理性评判，从而调整预测方程与判别系数。 

本研究表明，通过 ICP-AES 提取中药中的微量

元素，基于机器学习算法预测、判别药物药性，从

而解决文献记载矛盾、未知药物药性判断的难题。

是一种行之有效的科学方法。其不仅能让临床医师

迅速识别中药的药性，指导用药。也给研究者提供

更多的理论依据及实验数据。 

但该研究也存在一定的局限性，所纳入的数据

来源是管竞环教授基于实验室研究所获得的元素数

据，中药样本量偏少，数据量不足，但数据较为完

整、规范、统一，可以在后期的研究中对更多中药

的微量元素进行分析提取，扩大中药的微量元素数

据，使研究的样本量更加丰富。 
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