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摘  要：中药质量控制方法的科学性是制约中药全球高质展发展的关键因素，同时在现有中药质量标准控制下的中药质量

优劣也是中医药治疗疾病效果的关键因素。在人工智能和大数据快速发展的背景下，深度学习在中药质量控制研究中获得了

广泛关注，相较于传统方法其展现出明显优势，并在中药外观识别、成分分析、安全性评估及工艺质量控制等方面取得了显

著成果。从深度学习技术的基本框架和常见模型出发，系统梳理了深度学习在中药质量控制中的应用模式，深入分析了其在

中药质量检验中面临的挑战，并基于已有研究成果提出了针对性的解决措施。总结了深度学习在中药质量控制领域的应用差

距及未来发展趋势。以期为中药质量控制体系的升级和现代化发展提供新的思路。 
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Abstract: The scientific nature of traditional Chinese medicine (TCM) quality control methods is a key factor that restricts the 

development of global high-quality exhibition of TCM, and at the same time, the quality of TCM under the existing quality control is 

also a key factor in the effectiveness of TCM in treating diseases. Under the background of rapid development of artificial intelligence 

and big data, deep learning has gained wide attention in the research of quality control of TCM, which shows obvious advantages 

compared with traditional methods and has achieved remarkable results in the recognition of the appearance of TCM, composition 

analysis, safety assessment and process quality control. Therefore, starting from the basic framework and common models of deep 

learning technology, this paper systematically combs through the application modes of deep learning in the quality control of TCM, 

deeply analyzes the challenges it faces in the quality inspection of TCM, and puts forward targeted measures to solve the problems 

based on the existing research results. Finally, the application gaps and future development trends of deep learning in the field of quality 

control of TCM are summarized. In order to provide new ideas for the upgrading and modernization of the quality control system of 

TCM. 
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作为中国传统医学理论体系的物质载体，中药

凭借其多成分、多靶点的治疗特性，在慢性病防治及

全球补充替代医学领域占据战略地位。然而，中药因

其化学成分的复杂性（单味药材就含有超过 200 种

化合物），以及质量属性的非线性关联，使得其质量

控制面临诸多挑战，如过度依赖经验、量化标准不足

等科学难题。如今广泛应用的中药质量控制方法虽

然在一定程度上保障了中药的安全性和有效性，但

在面对大规模、多样化的中药产品时，显示出明显的

局限性。根据国家中医药管理局发布的《中医药信息

化发展“十三五”规划》，明确指出信息化方法是推

动中医药现代化的关键驱动力量。近年来，人工智能

作为一种新兴技术，开始渗透社会各个领域，人工智

能子领域深度学习技术的兴起为中药质量控制带来

了新的机遇。深度学习技术，特别是结合了传统中药

学和现代分析技术的可解释机器学习方法，通过处

理和分析从各种分析仪器获得的大量数据，能够有

效识别中药组分之间的复杂关系和模式。这为中药

品质的实时、快速和准确评估提供了新的可能性，从

而提高检测效率和准确性。本文旨在综述深度学习

在中药质量控制中的应用，探讨其优势与挑战，并展

望未来的发展方向（图 1）。 
 

 

图 1  基于深度学习技术的中药质量控制 

Fig. 1  Quality control of traditional Chinese medicine based on deep learning technology 

1  中药质量控制的技术需求与深度学习适配性 

1.1  深度学习的概述   

近年来，深度学习作为机器学习领域的重要

分支及人工智能的关键组成部分，取得了显著的

研究成果（图 2）。深度学习的基础是神经网络，

神经网络旨在通过其基本计算单元（也称为“神经

元”）学习输入和输出之间的非线性映射。通常情

况下，神经网络必须有 3 个以上的层才能被认为

是深度神经网络（deep neural network，DNN），即

深度学习，深层结构允许模型逐层提取更高层次

的特征抽象[1]。机器学习的发展过程主要分为浅层

学习和深度学习 2 类。2006 年，其研究方向主要集

中在用于数据处理的浅层学习结构上。相较于深度 

 
图 2  人工智能与深度学习的关系 

Fig. 2  Relationship between artificial intelligence and deep 

learning 
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学习，浅层学习对非线性特征转换层的数量有所限

制，通常不超过 2 层。至今，浅层学习在处理具有

多重约束的问题时表现出高效性，但在处理自然图

片、复杂视觉场景等方面则显得力不从心。深度学

习技术因其强大的数据处理和特征提取能力，已在

图像识别、语音识别和自然语言处理等领域得到

了广泛应用，并在解决传统算法难以处理的复杂

问题方面展现出显著优势。深度学习算法中，算法

通过从自身错误中学习来自动提取特征[2]，无需人

工设计特征，直接从数据中学习（如图像的边缘→

纹理→物体部件）。与传统的机器学习模型相比，层

的嵌入带来了更高效的学习体验。如今经典深度学

习模型有卷积神经网络（ convolutional neural 

network，CNN）、递归神经网络（recurrent neural 

network，RNN）、变换器（Transformer）等。 

1.2  传统方法的局限性与智能化转型契机 

1.2.1  性状鉴别  传统的性状鉴别是指利用人的感

官去判断，这种方法优势在于快速、简便，能够在短

时间内对大量药材进行初步筛选。但中药的外观性

状常因种属、光照、加工方式和采收时间的不同而存

在较大的差异[3]，受描述主观性影响大[4]。尽管人工

智能电子感官技术（如电子眼）通过图像处理提升了

识别效率，仍面临环境敏感（如光线、背景干扰）、

特征提取单一及设备通用性不足等局限[5]。然而深度

学习基于神经网络的深度结构能够提取图像的高级

特征表达，实现从原始像素到高层语义的渐进式特

征解耦，对模糊等扰动具有相对较好的容忍度，其本

质在于构建干扰不变性表示，从而在复杂环境中保

持对视觉本质结构的鲁棒感知[6]。 

1.2.2  显微鉴别  显微鉴定是指用显微镜对药材

（饮片）切片、粉末、解离组织或表面制片及含饮片

粉末的制剂中饮片的组织、细胞或内含物等特征进

行鉴别的一种方法[7]。然而该技术高度依赖操作者

专业经验，无法进行化学成分分析，且对复杂掺伪

手段鉴别能力有限。而通过深度学习可构建的多层

特征金字塔，从微观纹理（如细胞核染色质分布）

到宏观结构（如组织排列）的多层次特征[8]。可分

层解析显微结构中的多尺度特征，相较于人工分

析，其效率显著提升，从而弥补了高度依赖专业人

员的不足。 

1.2.3  成分检测  如今用来检测中药成分的方法

主要有色谱法、光谱法、分子检测法等，这些方法

具有良好的客观性和量化性，并且衍生出了一系列

创新性成果。例如，用于表征中药化学特征的中药

指纹图谱，以及能够体现遗传差异的 DNA 条形码

等。这些技术利用中药分子内部基团振动的倍频和

合频吸收来实现对中药的快速鉴别，同时在中药质

量安全检测中亦发挥核心作用，如重金属、农药残

留、微生物限度等检测[9-11]。然而，实际操作过程中

需要大量具有代表性且化学值已知的样品来建立

模型，因此，对于小批量样品的分析，采用上述技

术显得不太切实际。此外，中药成分复杂，不同成

分间存在复杂的相互作用；许多现代分析技术需要

使用高精度、高成本的仪器设备。现传统机器学习

方法对以上问题有所改进，常用的传统机器学习算

法如支持向量机等，它主要依赖于计算机和软件工

具，不需要昂贵的实验设备和复杂的仪器。传统机

器学习方法能够处理复杂体系，通过特征工程和模

型训练做到精确预测[12]。然而，该方法通常依赖于

手工特征提取，既耗时又耗力，因此在处理大规模

数据时受到限制。深度学习因自动提取特征，在处

理大规模数据时具有显著优势，因为具有更多的网

络层数表示更复杂的函数，能更好拟合数据的复杂

非线性关系[13]。与传统的机器学习方法相比，深度

学习不仅简化了数据处理流程与模型构建步骤，还

大幅度提升了模型的预测准确性。 

1.2.4  制药工艺质量控制  中药生产工艺直接关

系到中药制剂的质量与疗效。中药制剂的生产工艺

决定了其安全、有效的物质基础[14]，生产过程的控

制水平决定了药物制剂的质量和功效的稳定[15]，中

药制剂的生产过程涉及多个工艺过程参数，且不同

单元操作、不同参数间还可能相互影响，从而导致

产品质量的差异[16]。然而，目前人工操作难以精准

地控制生产参数，这将使中药制剂的质量与疗效得

不到保证。深度学习技术通过对大量的历史数据和

实时监测数据可深入分析中药提取、浓缩、干燥等

工艺参数与产品质量的关联性，能够准确预测生物

制品的产量、纯度和质量，从而优化生产过程中的

参数，提高整体生产效率和产品质量[17]。 

1.3  深度学习技术模型与中药数据特性匹配性 

中药质量控制是一个复杂的过程，其涉及多

维度、多模态的数据。这些数据涵盖图像数据，

诸如显微结构和外观形态，其高分辨率图像能达

1 000×1 000 像素，因此数据量庞大，细节丰富，

对数据存储、处理及分析的能力提出了高要求。光谱

数据如近红外光谱和拉曼光谱，由数千个波长点组
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成，构建了一个高维特征空间。此外，时序数据同样

重要，如炮制过程中温度、湿度的动态变化，这些因

素直接影响着中药成分的含量。中药含有多种化学

成分，这些成分间及其与药效之间存在着复杂的非

线性关系，因此，中药的质量控制难以通过简单的线

性模型或单一指标进行准确评估。深度学习技术模

型与中药数据特性具有良好的匹配性，3 种深度学习

模型在中药质量控制中的应用对比见表 1。 

表 1  3 种深度学习模型的对比 

Table 1  Comparison of three deep learning models 

模型 核心能力 擅长数据 中药质控主要应用点 优势 劣势 

CNN 空间局部特征提

取、平移不变性 

高维图像 /

谱图数据 

图像鉴别（性状/显微）、

光谱/色谱图像分析 

图像特征提取高效、参数

共享、平移不变性好 

处理长序列依赖差、难以建

模全局上下文 

RNN 时序依赖性建模、

动态预测 

时序数据 生产工艺时序监控/预测 建模序列时序依赖 并行性差、训练慢、长程依

赖仍可能有问题 

Transformer 全局依赖捕捉、多

模态融合 

多模态数据 谱效关系建模、图像鉴别 全局依赖建模最强、并

行计算快 

计算资源消耗大、数据需求

量大、可解释性相对复杂 

 

1.3.1  CNN  CNN 是深度学习中最常见的一类模

型，特别适用于处理图像数据。CNN 通过卷积层提

取图像的局部特征，并通过池化层进行特征降维，

最终通过全连接层进行分类或回归卷积操作，能够

有效捕捉图像中的空间层次结构，且无论物体在图

像中的位置如何都能对其进行识别，具有平移不变

性[18]。其擅长处理图像数据，所以其在计算机视觉

领域广泛应用，如图像分类、目标检测和图像生成。

CNN 的衍生模型，如残差神经网络（ residual 

network，ResNet）、You only look once（YOLO）和

视觉几何组（visual geometry group，VGG），在多个

领域中得到了广泛应用，例如，在卫星影像处理中，

VGG 模型被用于微调以检测影像镶嵌过程中的错

位点；在人脸识别技术中，VGG 和 ResNet 模型被

用来提高识别准确性。 

1.3.2  RNN  RNN 在处理序列数据（如时间序列、

文本）方面表现出色。RNN 具有记忆功能，能够对

序列中的历史信息进行建模，其通过循环连接，使

得网络能够记忆和利用序列中的前后文信息，适用

于动态变化的数据[19]。经典的 RNN 存在长时依赖

问题，而长短期记忆网络（long short-term memory，

LSTM）通过特殊的门控机制解决了这一问题，设计

用于处理序列数据，生产工艺参数是典型的时间序

列数据，具有强时序依赖。特别是 LSTM 能够高效

地建模长时间依赖关系，从而准确预测未来状态或

识别出异常模式，广泛用于自然语言处理、时间序

列预测等领域。 

1.3.3  Transformer  2017 年，Vaswani 等提出了一

种 基 于 自 注 意 力 机 制 的 深 度 学 习 架 构

Transformer。Transformer 模型摒弃了传统的 RNN

和 CNN，通过自注意力机制动态地关注输入序列

中的关键信息，有效捕捉长距离依赖关系，以及并

行处理序列数据[20]。在融合不同类型数据（图像、

文本、序列）方面展现出强大能力，能学习跨模态

的联合表示，适合处理多模态数据。 

2  深度学习在中药质量控制中的应用 

2.1  中药外观质量控制 

2.1.1  中药原药材与中药饮片的性状鉴别  中药

原药材与饮片通过性状鉴别成为保障质量的首要

手段，凭借形态、色泽、纹理等直观特征能够迅

速辨别真伪、验证炮制水平并评判品质优劣，这

些特征与药效物质密切相关，结合深度学习技术，

鉴别效率与准确性得以显著提升。在中药质量控

制领域，图像识别作为深度学习的重要应用领域

之一，特别是 CNN，近年来日益受到重视，并展

现出巨大的应用潜力。孙鑫等[21]使用 VGG16 的

模型测试了 50 种中药饮片的图像，在图像材料多

数为多个饮片相互遮蔽并带有复杂背景的条件

下，依旧能成功识别。吴冲等[22]通过获取中药外

在性状特征，建立 ResNet50 模型来对 11 种饮片

（生山楂、炒山楂、焦山楂、山楂炭、松贝、青贝、

炉贝、生半夏、姜半夏、法半夏、清半夏）进行图

像识别，炮制品与中药种类均能准确区分。CNN

等深度学习技术已成功应用于人参、黄芪、当归

等百余种中药材的自动分类，其分类准确率均达

到 90%以上[23]。中国科学院在 2021 年提出设计

了一个双流（CNN＋Transformer）协同架构，使

其在视觉识别任务中同时获得了强大的局部细节
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建模能力和全局上下文理解能力[24]。张静[25]提出

了一种基于改进 Swin Transformer 模型的中草药

图像识别方法。结合了 Transformer 和 CNN 的优

点，既能够捕捉全局的依赖关系，又能够关注局

部的细节特征，从而更加准确地捕捉到中草药的

特征。总之，深度学习技术的应用极大地提升了

中药材及其饮片的识别效率，显著提高了中药饮

片“辨状论质”的精度与效率。 

2.1.2  显微鉴别  中药显微鉴别通常应用于性状

特征不显著或难以辨识的药材鉴别、多基原药材

的种属区分、破碎中药材及粉末中药材、用饮片粉

末制成的制剂的鉴别以及纯度检查等，但其对检

验人员的经验和知识水平要求较高，如今引入深

度学习技术在细胞图像的分割中，取得了较好的

分割效果[26]。陈一峰等[27]基于显微图像处理技术结

合 YOLO 模型，设计并开发了一种中药自动鉴别系

统。该系统通过采集中药材的显微图像数据，构建

特征分析模型，实现了对药材显微结构的自动化识

别与分类。Ma 等[28]发现 CNN 能通过厚朴、黄柏、

肉桂、黄连 4 种易混淆中草药的石细胞图像从而准

确区分中草药。孙霞[29]提出的 CNN 模型能够有效

地识别出不同中草药粉末的显微特征，为中草药的

鉴定提供了一种新的技术手段。将深度学习技术与

显微技术相结合已成为中药鉴别领域的一项重要

创新，降低了检测人员观察难度，显著提升了对中

药显微图像的识别效率与准确性。 

对于深度技术如何解决传统方法在外观质量

控制上的局限性见表 2。

表 2  对于外观质量控制局限深度学习的解决方式 

Table 2  Solution to limitations of appearance quality control through deep learning 

应用场景 传统方法痛点 深度学习解决方案 文献 

品种鉴别 外观相似 ResNet 精准聚焦麦冬的细微形态差异 30 

GoogLeNet 融合人参与西洋参饮片的图像特征 31 

CNN 的局部特征提取和 Transformer 的全局关系建模 32 

炮制程度判定 主观性强 1D-CNN 直接从红外光谱中学习炮制品的光谱指纹 33 

CNN 有效识别红外光谱中不同炭化成分的蒲黄的特征向量 34 

等级分级 肉眼分拣一致性差 YOLOv8 模型通过识别中药饮片面积 35 

显微鉴别 依赖专家经验 CNN 识别中药粉末显微图像的特征，确定成分种类 36 

CNN 对 15 种中药材粉末显微导管特征图像进行识别 37 

添加双重注意力机制模块的 ResNet-50 自动学习和关注图像中最重要的特征

区域，从而提高对细微特征的捕捉能力 

38 

2.2  中药成分质量控制 

国际医药市场对药品的质量要求非常严格，只

有加强中药成分质量控制，才能使中药产品符合国

际标准。中药多为多成分体系，传统分析方法难以

全面解析其化学指纹图谱及其功效。深度学习（如

CNN）可处理高维光谱、色谱（HPLC、GC-MS）等

图谱数据，自动提取关键特征，识别微量成分或异

常信号，从而分析中药生物功效的变化。例如，人

工智能技术在金陵药业的中药配方优化中展示了

其潜力，通过深度挖掘中药成分之间的联系，优化

配方并识别有效成分的组合。通过深度学习与现有

分析方法的协同应用，能够对中药进行精确分析鉴

别，确保所选中药品质上乘，从而构建出更为高效、

精确的中药质量保障体系。 

不同的生长境地对中药的生长和成分积累有

显著影响。中药的生物活性成分组成及含量会随着

环境条件的改变而发生变化。因此，生长境地的快

速鉴定可为药材的质量控制提供有价值的参考[39]。

Zhang 等[40]采用 HPLC-MS 对不同产地甘草的活性

成分（如甘草酸、甘草苷等）进行综合评价，发现

不同来源的甘草在活性成分含量和生物活性上存

在显著差异。Ma 等[41]以安徽、广东、河北、河南和

江苏 5 省桑叶为材料，利用拉曼光谱结合 CNN 建

模，证明不同产地桑叶有效成分有差异，可实现产

地预测，筛选优质桑叶。厦门大学发明了一种结合

高光谱成像和核磁共振的深度学习算法的枸杞产地

溯源方法[42]。在中药资源中，多年生中药占据了相

当大的比例，同一品种在不同生长年限时，外观、成

分和药效差异大，对其进行准确鉴别与质量控制是

中药质量评价体系的关键内容。人参中的人参皂苷
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含量随生长年限不同而有所变化[43]，连翘若提前采

收，其有效成分含量不足，药效会大打折扣[44]。粉葛

的生长年限影响其质量，不同生育期的葛根素含量

不同，含量越高则质量越好。Zhang 等[45]利用 CNN

结合高光谱成像技术，开发了一种快速识别粉葛生

长年份的分类框架。其次储存年限也是一个影响中

药质量的重要因素，柑橘的气味和药性经过多年的

老化才能形成具有老化价值的品种——陈皮。所以

有研究建立了 CNN-LSTM 分类模型，能快速、无

损地区分不同年龄组柑橘产物型并进行了定量预

测[46]。深度学习技术用于中药成分质量控制的其他

典型研究见表 3。 

表 3  深度学习技术在中药成分质量控制的应用 

Table 3  Application of deep learning technology in quality control of traditional Chinese medicine ingredients 

类型 中药 方法技术 研究结果 文献 

中药生长境地鉴别 三七 近红外同步二维相关光谱与 ResNet 区分准确度达到 100% 47 

茯苓 电子鼻与 DCNN-LSTM 分类准确率达到 88.9% 48 

中药生长年限鉴别 重楼 傅里叶变换红外光谱与 CNN 优化模型残差神经网络 实现不同生长年限的识别，

准确率达到 100% 

49 

大黄 高光谱成像与 CNN 鉴别模型准确率达到 98.10% 50 

中药储存年限鉴别 枸杞 FF-EEM 荧光光谱与 CNN 正确分类率在 98%以上 51 

普洱茶 电子舌与一维深度 CNN 结合 ELM 模型 准确率和模型泛化性能好 52 

2.3  中药安全性质量控制 

中药材及饮片的原材料主要来自自然环境和

人工培育条件下的植物、动物或矿物等。由于土壤

和水源污染、过量喷洒或误用不当农药、自身蓄积

伴生等原因，可能导致部分药材中的重金属、农药

残留、微生物限度及内源性毒素偏高，增加了用药

风险。化学法、光谱法、色谱法、质谱法等技术手

段可用于检测中药成分和含量以保障安全。随着技

术的进步和检测要求的提高，多技术融合检测方法

越来越多地用于中药材及饮片的检测中，如液相色

谱-质谱联用，并成为未来的主要发展方向。然而，

鉴于传统方法存在的局限性，多技术融合检测方法

亟需进一步的优化与升级。深度学习技术作为一种

强大的人工智能手段，凭借其对海量标注及未标注

数据的深度学习能力，能够构建出精确识别中药材

中各类有害成分的模型。目前，深度学习技术在中

药质量安全检测上已有一定的应用。Lu 等[53]提出了

一种深度学习模型预测东南景天重金属。Zhou 等[54]

将高光谱成像的三维数据优势与深度3D-CNN强大

的空间-光谱联合特征提取能力相结合，实现了对生

菜中多种重金属复合污染的高精度定量预测。有研

究提出将手持光谱学与深度学习相结合，将光谱数

据输入到 1D-ResNet 模型中，对金橘上农药残留进

行了检测[55]。Yang 等[56]结合了 2 种深度学习网络，

即 Wasserstein 生成对抗网络（wasserstein generative 

adversarial network，WGAN）和残差神经网络

（ResNet），基于太赫兹光谱检测多菌灵，分类准确

率达到 91.4%。此外，在微生物限度检查上，赵堉

文等[57]采集 30 批中药制剂中间体样本的表面增强

拉曼散射光谱，将拉曼光谱与 CNN 结合，构建快

速预判微生物限度模型，该模型能够有效判断样本

是否符合微生物限度标准。对于内源性毒素如马兜

铃酸、吡咯里西啶生物碱等，深度学习可辅助建立

风险评估模型，评估其毒性[58]。迄今为止，深度学

习模型在中药质量安全检测领域的应用仍处于初

步探索阶段，相关的研究报道相对较少，然而，深

度学习模型在处理和分析大数据以及复杂数据方

面具有显著优势。鉴于中药的多组分、多靶标特性，

深度学习模型能够深入挖掘中药成分的结构和生

物学特征，在预测中药有害成分方面具有巨大的潜

力，有望为中药的安全性评价和临床合理应用提供

有力的技术支持。 

2.4  中药制药工艺质量控制 

在现代中药制药工业领域，常围绕中药材提取

进行生产过程工艺参数优化，可以有效保障中药材

的提取效率、批次一致性、药效及安全性等。均匀

设计、正交实验设计等传统的实验设计方法常被用

于探索工艺条件，但它们存在局限性，如可探索的

因素水平有限，往往只能得出局部最优解，难以满

足更广泛的需求。借助数字建模分析，深度学习能
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够在中药生产过程中，利用丰富的历史数据和实时

监测信息，对提取制备工艺中的多参数实施随机非

线性优化，进而保障生产过程的高效性、稳定性，

并提升产品质量。谢勇等[59]利用 LSTM 模型对监测

的温湿度、风速数据进行多步预测，从而动态调整

干燥设备参数，最终实现当归出料含水率的标准偏

差精确控制在 0.5%以内。苏州茂可科技有限公司发

明了一种基于大数据的生物制药智能纯化工艺控

制系统，该系统通过构建 CNN-LSTM 算法提高系

统纯化效果[60]。CNN 可以从关键参数（如温度、压

力等）的变化数据中提取出有用的特征，为后续的

预测提供高质量的输入，结合 LSTM 预测时序变

化趋势，提高对生产过程的智能化控制和优化能

力。He 等[61]使用近红外光谱并建立 CNN-LSTM 算

法精准地对竹茹煎剂浓缩过程中的多指标成分进

行快速检测。Tian 等[62]提出了一种结合注意力机

制的新型 CNN-LSTM 模型，用于基于近红外光谱

实现流化床制粒过程中水分含量的在线监测。若将

投料物料质量参数和工艺过程参数综合考虑，则它

们可构成的矩阵图便可使用 CNN 模型分析数据，

仲怿等[63]以去壁灵芝孢子粉制药过程为研究对象，

对引发质量波动的关键参数与关键工艺过程参数进

行分析，然后进一步引入 CNN 模型，构建了关键参

数与关键质量属性之间的定量模型。阎续[64]将近红

外光谱与 CNN 结合，构建定量校正模型来监测洗脱

过程及终点判断。 

3  结语与展望 

3.1  面临的挑战及建议 

深度学习技术在中药质量控制中的应用虽然

取得了一定的进展，但也存在一些问题和挑战，需

要进一步研究和解决。 

3.1.1  数据收集与检测标准化体系建设  深度学

习模型高度依赖于大规模且高质量的数据集，然而

在中药领域，数据稀缺与质量参差不齐成为一大挑

战。中药材的来源复杂多样，产地、批次及炮制方

法均对中药的各项质量数据产生显著影响。加之数

据获取需耗费大量人力、物力，使得中药数据的收

集尤为困难。此外，中药生产过程中数据采集的不

完整性进一步加剧了数据质量与数量难以满足模

型训练需求的困境。常见药材数据多，珍稀药材数

据少，导致模型泛化能力不足。我国中医药标准化

工作存在起步较晚、基础相对薄弱以及任务艰巨繁

重的现状，而数据标准的缺失问题尤为突出，已成

为制约中医药与人工智能融合发展的关键瓶颈[65]。

需加强数据基础建设，统一中医药数据标准，构建

高质量中药数据集。该数据集应涵盖中药材及饮片

的分类、产地溯源、质量评价及药效评价等，确保

各环节均有明确且可操作的标准，制定统一的数据

标准和格式，如建立中药材质量检测数据的国家标

准、规范检测方法和数据记录格式。加强中医药数

据的互联互通，利用大数据等技术，搭建中药材及

饮片检测数据共享平台，实现数据的存储、处理、

分析和共享等功能。同时，探索多模态数据融合分

析，将药材种植环境数据、生长状态图像、质量检

测报告等多源信息进行整合分析，为检测标准的制

定和完善提供更全面的依据，满足中药材及饮片行

业的数据需求。构建“来源可溯、质量可控、数据

可信、标准可通”的现代中药数字生态系统，推动

中医药从经验科学向数据驱动的精准医学转型。 

3.1.2  多模态数据融合困境  中药质量控制技术

从主观到客观，从成分到疗效，每个方向都有自己

模态的数据体系，有数值性、图片性、行为记录、

图像性、结构化表格等各种模态数据类型。由于不

同模态的数据在尺度上存在较大差异，且它们的采

样时间与空间难以统一，因此同一样品的多种模态

数据往往容易缺失，这给多模态数据的融合带来了

不小的挑战。深度学习可开发跨模态对齐技术，如

对不同模态数据的时空对齐、将不同特征的模型数

据嵌入数据共享空间的特征级对齐。还可采用广义

相加模型或者鲁棒表征对缺失模态数据进行预测

与补齐。 

3.1.3  模型的可解释性  神经网络的黑箱化特性

使其与传统中医药理论之间存在显著的解释鸿沟。

即便模型能够准确预测，也难以明确其判断依据，

如模型究竟是基于哪些特征来判定某个饮片不合

格的。这在高度强调安全性和需要明确质量依据的

药品监管中是一个重大障碍，难以满足质量控制中

透明化、可追溯的监管要求，如 FDA 对药品生产数

据的审查标准。为此，可以优化模型架构，嵌入注

意力机制［如梯度加权类激活映射（gradient-

weighted class activation mapping，Grad-CAM）］实

时可视化决策依据（如定位药材霉变区域或关键色

谱峰），并融合中药知识图谱约束特征学习方向，在

神经网络中融入基于规则的模块，使其决策过程与

人类可理解的规则相联系，从而便于解读模型是如

何基于输入信息做出判断的。 
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3.2  展望 

随着信息化时代的到来，深度学习技术在中药

鉴定领域的应用日益广泛。通过融合性状鉴别、光

谱色谱等多源数据构建指纹图谱和预测模型，实现

了对中药内外质量特征的全面精准分析，显著提高

鉴别准确性和药理机制研究层次，有力推动中药的

国际化进程。同时，深度学习赋能中药质量检查和

生产流程优化（结合工业 4.0），高效处理海量数据，

提升分析效率与精度，推动中药产业向自动化、智

能化、高质量和可持续发展迈进。 

随着人工智能技术的迭代升级，深度学习与中

药质量控制的深度融合已从单一鉴别向多维度智

能决策系统演进。传统的中药质量评价多侧重于对

化学成分的定性和定量分析，而谱效关系研究将药

效与化学成分谱图相结合，使质量评价不再局限于

成分的有无或含量的高低，而是更加关注成分与药

效之间的内在联系。中药谱效关系的难点在于 3 点：

数据的高维性（色谱峰太多）、成分间相互作用复

杂、药效评价主观。已有研究结合图谱数据利用主

成分分析法等方法探究了中药的药效物质基础，为

中药的质量控制提供了新的方法[66-67]。但对于中药

中各种化学成分的相互作用对中药药效的影响研

究较少。深度学习技术擅长处理高维、非线性、存

在交互作用的复杂数据，能自动提取特征，避免人

工选择特征的偏差。因此，深度学习技术能全面分

析中药材中的多种成分及其相互作用，避免仅关注

单一成分的局限性。其次，根据数据特点和研究目

标，选择合适的深度学习模型，如 CNN 用于处理

谱图数据，RNN 及其变体 LSTM 用于处理序列数

据，如 LSTM 建模药物代谢时序过程，通过血药浓

度的变化去预测药效的变化；Transformer 适合处理

多模态数据，即多源数据并列处理。将化学指纹图

谱和药效数据输入模型，然后通过神经元的非线性

变换提取数据的特征和模式从而预测药效。进一步

构建中药成分-靶点数据库［如炎性成分与环氧合

酶-2（cyclooxygenase-2，COX-2）炎症靶点］，要整

合已有的药物-靶点数据库，结合网络药理学，用大

量数据去训练深度学习模型。将相应活性成分作靶

点与靶效关系联合研究，将能更加全面、系统地对

中药药效机制进行剖析，助力中药高质量发展。 

深度学习模型融合了传统药性理论与现代分

析技术，为药材鉴定、新药开发提供数据驱动的新

范式。深度学习将加速中药质量控制从经验驱动向

数据驱动的范式转型。未来需加强复方配伍影响研

究，建立标准化多模态数据库以提升预测准确性，

强化计算机科学、合成生物学与中医药理论的交叉

创新，最终构建“智能鉴别-精准制药-个体化用药”

的全链条质控生态，为中药现代化与国际化提供核

心驱动力。 
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