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[摘要] 目的：基于多种机器学习和反向传播神经网络（BPNN）构建中医补益类方剂分类模型，辅助中医补

益类方剂自动化分类。方法：结合中医药理论与现代数据科学方法，收集并整理中医补益类方剂数据，选取四

气、五味、归经等药性特征进行模型训练和验证。采用支持向量机（SVM）、随机梯度下降（SGD）、K最近邻（KNN）、

随机森林（RF）、极限梯度提升（XGBoost）、轻量级梯度提升机（Light GBM）和BPNN算法，构建补气、补血、补阴

和补阳4个类别的方剂分类模型，并使用沙普利加性解释（SHAP）对特征重要性进行解释和分析。结果：整理得

到174个样本，其中43个补气方剂、45个补血方剂、50个补阴方剂、36个补阳方剂。经训练，各模型训练集的F1分数（F1-

Score）分别为SVM 0.551 8、SGD 0.745 6、KNN 1.000 0、RF 0.893 2、XGBoost 1.000 0、Light GBM 0.914 1、BPNN

0.739 9；验证集的F1-Score分别为SVM 0.554 0、SGD 0.846 3、KNN 0.778 3、RF 0.710 5、XGBoost 0.552 1、

Light GBM 0.710 1、BPNN 0.770 9；SHAP模型解释器分析的主要特征为肾经、脾经、肺经和甘味。结论：本研究

构建了多个具有高预测精度的补益类方剂分类模型，其中BPNN模型在7个模型中整体分类性能最均衡；SHAP

模型解释器得出的性味归经符合中医补益类方剂的特征，可辅助补益类方剂分类的解释。
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Comparative Study of Multiple Machine Learning and Backpropagation

Neural Network Models in the Classification of Traditional Chinese

Medicine Tonifying Prescriptions

[Abstract] Objective: To construct classification models for traditional Chinese medicine (TCM) tonifying

prescriptions based on multiple machine learning and backpropagation neural network (BPNN), assisting the

automatic classification of TCM tonifying prescriptions. Methods: By integrating TCM theory with modern data

science methods, data on TCM tonifying prescription were collected and organized. Characteristics such as four

natures, five flavors, and meridian tropism were selected as features for model training and validation. Support

vector machine (SVM), stochastic gradient descent (SGD), K-nearest neighbor (KNN), random forest (RF), extreme

gradient boosting (XGBoost), light gradient boosting machine (Light GBM), and BPNN algorithms were used to
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中 医 药 是 中 华 民 族 几 千 年 来 防 治 疾 病 的 瑰 宝 ， 其 中 方 剂

是 中 医 运 用 中 药 防 治 疾 病 的 主 要 形 式 和 手 段 ， 是 中 医 理 、 法 、

方 、 药 体 系 中 的 重 要 组 成 部 分 。 准 确 理 解 和 掌 握 方 剂 的 功 效

与 分 类 对 于 提 高 中 医 临 床 诊 疗 效 果 至 关 重 要 [1]。 然 而 ， 方 剂 的

功 效 与 其 组 成 药 物 之 间 往 往 存 在 复 杂 的 非 线 性 关 系 。 此 外 ，

方 剂 名 称 与 实 际 功 效 的 不 完 全 对 应 [2]， 甚 至 方 剂 名 称 与 实 际

功 效 完 全 无 关 或 相 左 ， 给 方 剂 的 现 代 科 学 研 究 和 临 床 应 用 带

来 了 挑 战 。 加 之 面 对 海 量 的 方 剂 数 据 ， 人 工 划 分 方 剂 类 别 在

时 间 和 经 济 成 本 上 都 较 高 且 实 现 困 难 ， 且 不 同 的 现 代 方 剂 工

具 书 之 间 对 同 一 方 剂 的 分 类 也 存 在 矛 盾 之 处 。 因 此 ， 如 何 客

观 、 高 效 地 划 分 方 剂 的 归 属 类 别 ， 成 为 中 医 传 承 和 现 代 化 亟

需 解 决 的 关 键 问 题 [3]。

随 着 人 工 智 能 技 术 的 迅 速 发 展 ， 研 究 者 们 逐 渐 尝 试 将 各

算 法 模 型 应 用 于 中 药 方 剂 的 分 类 与 分 析 。 陈 昭 等 [4] 基 于 药 性

整 体 观 构 建 了 74 味 清 热 药 的 最 小 二 乘 - 支 持 向 量 机 （ least

squares-support sector machine, LS-SVM） 分 类 模 型 ， 但 纳 入

药 物 单 一 且 数 量 不 足 。 郭 永 坤 等 [5] 基 于 神 经 网 络 构 建 了 中 药

方 剂 功 效 预 测 模 型 ， 但 仅 纳 入 34 个 方 剂 ， 且 纳 入 特 征 仅 包 括

四 气 和 五 味 ， 未 涉 及 药 物 归 经 特 征 。 GAO W Q等 [6]构 建 了 传 统

中 医 向 量 化 模 型 （ traditional Chinese medicine to vector ，

TCM2Vec） 。 该 模 型 结 合 新 的 中 药 方 剂 特 征 提 取 方 式 预 测 方

剂 功 效 ， 提 高 了 预 测 准 确 性 ， 但 缺 乏 可 解 释 性 。 因 此 ， 为 解 决 现

有 研 究 的 不 足 ， 本 研 究 基 于 多 种 机 器 学 习 和 反 向 传 播 神 经 网 络

（ back propagation neural network， BPNN） 构 建 中 医 补 益 类 方

剂 分 类 模 型 ， 并 引 入 模 型 解 释 技 术 ， 以 提 高 中 医 补 益 类 方 剂 分

类 的 准 确 性 和 可 解 释 性 。

1 资料与方法

1.1 数据来源 本 研 究 所 使 用 的 中 药 材 特 征 信 息 来 源 于

2020 年 版 《 中 华 人 民 共 和 国 药 典 》 。 补 益 类 方 剂 来 源 于 《 中 医

方 剂 学 》 《 中 医 方 剂 大 辞 典 》 等 现 代 方 剂 工 具 书 。

1.2 纳入标准 （ 1） 中 药 的 性 味 特 征 完 整 收 录 于 2020 年 版

《 中 华 人 民 共 和 国 药 典 》 ； （ 2） 单 一 功 效 的 方 剂 ； （ 3） 方 剂 出 现

频 数 逸3 。

1.3 中药特征的数值化处理 由 两 名 研 究 者 从 2020 年 版 《 中

华 人 民 共 和 国 药 典 》 中 提 取 所 有 中 药 材 的 四 气 、 五 味 和 归 经

3个 维 度 的 特 征 信 息 并 对 这 些 特 征 进 行 数 字 编 码 。 四 气 、 五 味 、

归 经 的 数 字 编 码 方 式 均 按 照 “ 是 ” 和 “ 否 ” 分 别 为 “ 1 ” 和 “ 0 ” 。

1.4 方剂特征的数值化处理 在 对 单 味 中 药 药 性 进 行 数 字

编 码 的 基 础 上 ， 根 据 其 在 方 剂 中 的 剂 量 比 例 加 权 计 算 ， 最 终

得 到 方 剂 的 整 体 性 味 值 。 通 过 数 值 化 处 理 的 方 法 ， 对 纳 入 的

174个 补 益 类 方 剂 进 行 处 理 。 五 味 数 值 化 结 果 见 表 1。

表 1 补益类方剂五味数值化示意表

方 剂 编 号 酸 涩 苦 甘 淡 辛 咸

1 0 . 0 0 0 0 . 7 0 0 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 8 0 0 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0

2 0 . 0 0 0 0 . 1 9 0 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 7 6 2 0 . 0 0 0 0 . 1 2 7

3 0 . 0 0 0 0 . 2 4 7 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 6 3 0 0 . 0 0 0 0 . 2 0 5

4 0 . 0 0 0 0 . 2 7 3 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 5 7 6 0 . 0 0 0 0 . 2 4 2

5 0 . 0 0 0 1 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 1 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0

6 0 . 0 0 0 0 . 5 3 0 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 4 4 1 0 . 1 1 7 0 . 3 8 2

7 0 . 0 0 0 0 . 6 5 2 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 0 8 7 0 . 1 3 0 0 . 1 3 0

8 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 7 5 0 0 . 0 0 0 0 . 2 5 0 0 . 0 0 0 0 . 5 0 0

9 0 . 0 0 0 0 . 5 0 0 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 6 8 8 0 . 2 5 0 0 . 3 1 3

… … … … … … … … … … … … … … … …

1 7 4 0 . 0 0 0 0 . 4 1 7 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0 0 . 2 5 0 0 . 0 0 0 0 . 4 5 5

1.5 训练集与验证集的划分 利 用 Python 将 数 据 集 以 8颐2 的

比 例 随 机 划 分 为 训 练 集 和 验 证 集 。 通 过 设 置 参 数 stratify=y ， 确

保 训 练 集 和 测 试 集 中 各 个 分 类 数 据 的 比 例 与 按 样 本 量 比 例

抽 样 的 原 数 据 集 保 持 一 致 [7]。 然 后 ， 通 过 设 置 参 数 random=0，

保 证 每 次 实 验 都 使 用 相 同 的 训 练 集 和 验 证 集 ， 从 而 增 加 实 验

的 可 重 复 性 [8]。

1.6 模型构建

1.6.1 机 器 学 习 算 法 不 同 的 机 器 学 习 模 型 具 备 不 同 的 优

势 和 适 用 范 围 。 本 研 究 通 过 构 建 并 比 较 支 持 向 量 机 （ support

vector machine, SVM） 、 随 机 梯 度 下 降 （ stochastic gradient de原

scent， SGD） 、 K 最 近 邻 （ K-nearest neighbors， KNN） 、 随 机 森 林

（ random forest， RF） 、 极 限 梯 度 提 升 （ extreme gradient boosting ，

construct prescription classification models for four categories: Qi-tonifying, blood-tonifying, Yin-tonifying, and

Yang-tonifying. SHapley Additive exPlanations (SHAP) were applied to interpret and analyze feature importance.

Results: A total of 174 samples were organized, including 43 Qi-tonifying prescriptions, 45 blood-tonifying

prescriptions, 50 Yin-tonifying prescriptions, and 36 Yang-tonifying prescriptions. After training, the F1-Scores

for the models on the training set were: SVM 0.551 8, SGD 0.745 6, KNN 1.000 0, RF 0.893 2, XGBoost

1.000 0, Light GBM 0.914 1, and BPNN 0.739 9. On the validation set, F1-Scores were: SVM 0.554 0, SGD

0.846 3, KNN 0.778 3, RF 0.710 5, XGBoost 0.552 1, Light GBM 0.710 1, BPNN 0.770 9. Major features

identified by the SHAP model interpreter included kidney meridian, spleen meridian, lung meridian, and sweet

flavor. Conclusion: This study constructed multiple highly accurate classification models for tonifying prescriptions,

with the BPNN model demonstrating the most balanced performance among the seven models. Moreover, the

major features identified by the SHAP model interpreter aligned with the characteristics of TCM tonifying

prescriptions, aiding in the interpretability of the classification process.

[Keywords] tonifying prescriptions; prescription classification; machine learning; backpropagation neural

network; model
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XGBoost） 、 轻 量 级 梯 度 提 升 机 （ light gradient boosting machine ，

Light GBM） 等 6 种 机 器 学 习 模 型 ， 评 估 其 性 能 以 选 出 特 定 任

务 中 的 最 佳 模 型 ， 并 确 保 其 在 实 际 应 用 中 的 可 靠 性 和 解 释 性 。

模 型 性 能 通 过 准 确 率 、 F1分 数 （ F1-Score） 、 混 淆 矩 阵 和 受

试 者 工 作 特 征 曲 线 （ receiver operating characteristic, ROC）

下 的 面 积 （ area under the curve ， AUC） 进 行 评 估 。 同 时 ， 引 入

沙 普 利 加 性 解 释 （ shapley additive exPlanations， SHAP） 模 型

解 释 器 来 解 释 模 型 分 类 的 依 据 ， 并 通 过 SHAP 值 图 将 各 特 征

贡 献 度 可 视 化 。

1.6.2 BPNN 模 型 本 研 究 在 机 器 学 习 模 型 的 基 础 上 进 一 步

采 用 BPNN 作 为 深 度 学 习 模 型 进 行 比 较 和 分 析 。 BPNN 是 一 种

经 典 的 前 馈 神 经 网 络 ， 具 有 强 大 的 非 线 性 拟 合 能 力 ， 能 够 有

效 捕 捉 复 杂 数 据 中 的 高 维 特 征 。 BPNN 已 广 泛 应 用 于 医 学 分

类 [9]、 疾 病 预 后 [10]、 辅 助 诊 断 [11]、 发 病 率 预 测 [12]、 疾 病 影 响 因 素 探

究 [13]等 领 域 ， 具 有 优 异 的 预 测 性 能 。

BPNN 可 通 过 误 差 反 向 传 播 算 法 调 整 权 重 ， 实 现 从 输 入

到 输 出 的 非 线 性 映 射 ， 具 有 强 大 的 建 模 复 杂 关 系 的 能 力 。 在

训 练 过 程 中 ， 研 究 引 入 了 学 习 率 调 整 、 正 则 化 等 技 术 以 优 化

模 型 性 能 并 防 止 过 拟 合 [14]， 并 采 用 准 确 率 、 F1-Score 、 混 淆 矩

阵 和 ROC曲 线 评 估 模 型 的 性 能 。

2 结 果

2.1 各模型评估指标结果 6 种 机 器 学 习 模 型 及 BPNN 模 型

的 准 确 率 和 F1-Score见 表 2。

KNN与 XGBoost在 训 练 集 上 表 现 最 优 ， 但 验 证 集 性 能 显 著

下 降 ， 提 示 存 在 严 重 过 拟 合 ； SGD 验 证 集 表 现 最 优 ， 泛 化 能 力

突 出 ， 但 训 练 集 表 现 一 般 ， 提 示 特 征 学 习 受 限 ； RF与 Light GBM

训 练 集 表 现 良 好 ， 但 验 证 集 泛 化 能 力 不 足 。 SVM 整 体 性 能 最

差 ， 不 适 用 于 本 任 务 。 BPNN 在 训 练 集 和 验 证 集 性 能 均 衡 ， 未

出 现 过 拟 合 ， 综 合 表 现 最 佳 。

表 2 各模型评估指标结果

训 练 集 验 证 集

准 确 率 F1-Score 准 确 率 F1-Score

SVM 0.654 7 0.551 8 0.600 0 0.554 0

SGD 0.748 2 0.745 6 0.857 1 0.846 3

KNN 1.000 0 1.000 0 0.771 4 0.778 3

RF 0.892 1 0.893 2 0.714 3 0.710 5

XGBoost 1.000 0 1.000 0 0.542 9 0.552 1

Light GBM 0.913 7 0.914 1 0.714 3 0.710 1

BPNN 0.741 0 0.739 9 0.771 4 0.770 9

2.2 训练集的混淆矩阵 KNN、 Light GBM、 RF、 SGD、 SVM、

XGBoost 模 型 在 训 练 集 上 的 混 淆 矩 阵 见 图 1 。 BPNN 模 型 在 训

练 集 上 的 混 淆 矩 阵 见 图 2。

KNN与 XGBoost模 型 中 ， 所 有 类 别 的 样 本 都 被 完 全 正 确 分

类 ， 过 拟 合 显 著 ， 泛 化 能 力 差 ； Light GBM与 RF模 型 中 ， 训 练 集

表 现 稳 定 ， 补 气 、 补 阳 方 剂 正 确 率 均 高 于 90% ， 但 Light GBM

补 血 、 补 阴 方 剂 错 误 分 类 较 多 ， 分 别 为 3 例 和 4 例 ， RF 补 血 、 补

阴 方 剂 错 误 分 类 均 为 5 例 ， 类 别 间 学 习 不 均 衡 ； SGD 模 型 中 ， 补

血 方 剂 错 误 分 类 15 例 ， 补 阴 方 剂 错 误 分 类 10 例 ， 分 类 能 力 弱 ，

特 征 提 取 受 限 ； SVM 模 型 中 ， 补 阳 方 剂 全 误 判 ， 完 全 失 效 。 补

血 、 补 阴 方 剂 分 类 能 力 平 庸 ， 不 适 用 本 任 务 。 （ 见 图 1）

图 1 各机器学习模型输出的训练集混淆矩阵

BPNN 模 型 ： 补 气 正 确 分 类 31 例 ， 错 误 分 类 4 例 ； 补 血 方 剂

正 确 分 类 24 例 ， 错 误 分 类 13 例 ； 补 阴 方 剂 正 确 分 类 25 例 ， 错 误

分 类 13 例 ； 补 阳 方 剂 正 确 分 类 23 例 ， 错 误 分 类 6 例 。 （ 见 图 2）

图 2 BPNN模型的训练集混淆矩阵

2.3 验证集的混淆矩阵 KNN、 Light GBM、 RF、 SGD、 SVM、

XGBoost 模 型 在 验 证 集 上 的 混 淆 矩 阵 见 图 3 。 BPNN 模 型 在 验

证 集 上 的 混 淆 矩 阵 见 图 4。

KNN 模 型 中 ， 补 阴 与 补 阳 方 剂 分 类 较 优 ， 分 别 正 确 分 类

9 例 和 6 例 ， 但 补 气 、 补 血 方 剂 分 类 错 误 率 较 高 ， 各 2 例 ， 类 别 泛

化 不 均 ； Light GBM 模 型 中 ， 补 气 、 补 血 方 剂 分 类 稳 定 ， 各 正 确

分 类 7 例 ， 但 补 阴 与 补 阳 方 剂 分 类 表 现 欠 佳 ， 各 错 误 分 类 5 例

与 3 例 ， 复 杂 类 别 学 习 能 力 弱 。 RF 模 型 中 ， 补 气 方 剂 分 类 全 正

确 ， 但 补 阴 与 补 阳 误 判 显 著 ， 分 别 错 误 分 类 5 例 和 3 例 ， 依 赖 局

部 特 征 ， 全 局 泛 化 不 足 ； SGD模 型 中 ， 补 阴 方 剂 分 类 最 优 ， 正 确

11 例 ， 仅 1 例 错 误 ， 补 阳 次 之 ， 特 定 类 别 特 征 提 取 能 力 强 ， 但 补

血 方 剂 错 误 分 类 2 例 ； SVM 模 型 中 ， 补 阳 方 剂 仅 1 例 正 确 ， 完 全

失 效 ； 补 阴 与 补 血 方 剂 分 别 错 误 分 类 5 例 、 2 例 ， 分 类 平 庸 ， 不

适 用 多 类 别 任 务 ； XGBoost 模 型 中 ， 补 阴 与 补 阳 方 剂 分 类 误 判

严 重 ， 分 别 错 误 分 类 8 例 、 5 例 ， 验 证 集 性 能 远 低 于 训 练 集 ， 提

示 严 重 过 拟 合 。 （ 见 图 3）

图 3 各机器学习模型输出的验证集混淆矩阵

BPNN ： 补 阴 与 补 阳 方 剂 分 类 最 优 ， 分 别 正 确 分 类 10 例 、

6 例 ， 错 误 分 类 2 例 、 1 例 ； 补 血 方 剂 正 确 分 类 6 例 ， 错 误 分 类

2 例 ； 补 气 方 剂 错 误 分 类 3 例 ， 但 整 体 均 衡 。 （ 见 图 4）

模 型
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图 4 BPNN模型的验证集混淆矩阵

2.4 训练集的ROC曲线 本 研 究 采 用 ROC 曲 线 评 估 模 型 的

预 测 性 能 [15]。 AUC 值 表 示 ROC 曲 线 下 的 面 积 ， AUC 值 越 接 近 1，

模 型 性 能 越 优 越 [16]。 AUC 为 0.500耀0.700 ， 表 示 诊 断 价 值 较 低 ；

AUC 为 0.700耀0.900 ， 提 示 诊 断 价 值 中 等 ； AUC逸0.900 ， 提 示 诊

断 价 值 较 高 [17]。 KNN、 Light GBM、 RF、 SGD、 SVM、 XGBoost 模 型

在 训 练 集 上 的 ROC 曲 线 见 图 5。

KNN 模 型 中 ， 所 有 类 别 AUC=1.000 ， 过 拟 合 显 著 ； Light原

GBM、 RF、 XGBoost模 型 中 ， 补 气 、 补 血 、 补 阴 、 补 阳 方 剂 分 类 的

AUC 值 均 大 于 0.900， 分 类 价 值 高 ， 但 AUC 值 趋 于 1.000 提 示 可

能 出 现 过 拟 合 ； SGD模 型 中 ， 补 气 、 补 阴 、 补 阳 方 剂 分 类 的 AUC

值 均 大 于 0.900， 分 类 价 值 高 ， 补 血 方 剂 次 之 ； SVM 模 型 中 ， 在

补 气 、 补 阴 、 补 阳 方 剂 上 分 类 价 值 高 ， 补 血 方 剂 分 类 较 差 。 （ 见

图 5）

2.5 验证集的ROC曲线 KNN、 Light GBM、 RF、 SGD、 SVM、

XGBoost模 型 在 验 证 集 上 的 ROC曲 线 见 图 6 。

KNN 模 型 中 ， 补 阴 、 补 气 、 补 阳 方 剂 分 类 较 高 ， AUC 均 大

于 0.800 ， 但 补 血 方 剂 分 类 表 现 一 般 ， 类 别 泛 化 能 力 不 均 ；

Light GBM 与 SGD 模 型 中 ， 补 气 方 剂 分 类 价 值 最 高 ， 补 阳 、 补

注：0.补气；1.补血；2.补阴；3.补阳。

图 6 各机器学习模型输出的验证集 ROC曲线

KNN Light GBM RF

SGD SVM XGBoost

KNN Light GBM RF

SGD SVM XGBoost

注：0：补气；1：补血；2：补阴；3：补阳。

图 5 各机器学习模型输出的训练集 ROC曲线
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阴 方 剂 次 之 ， 补 血 方 剂 分 类 最 差 ， 提 示 复 杂 类 别 捕 捉 不 足 ； RF

与 XGBoost 模 型 中 ， 补 气 、 补 血 、 补 阴 、 补 阳 方 剂 分 类 价 值 均 为

中 等 ； SVM 模 型 中 ， 补 气 方 剂 分 类 价 值 最 高 ， 补 阴 、 补 阳 方 剂

分 类 价 值 中 等 ， 补 血 分 类 价 值 最 低 ， AUC为 0.363 。 （ 见 图 6）

2.6 SHAP值图 本 研 究 采 用 SHAP值 图 量 化 特 征 的 重 要 性 ， 明

确 每 个 特 征 对 模 型 输 出 的 影 响 ， 从 而 为 模 型 解 释 性 提 供 支 持 。

KNN 模 型 中 ， 肾 经 、 脾 经 和 肺 经 对 模 型 输 出 贡 献 度 最 高 ；

LightGBM模 型 中 ， 甘 味 、 胃 经 和 肾 经 对 模 型 输 出 贡 献 度 最 高 ； RF

模 型 中 ， 甘 味 、 肝 经 和 胃 经 对 模 型 输 出 贡 献 度 最 高 。 （ 见 图 7）

图 7 KNN、Light GBM、RF模型的 SHAP值图

SGD 模 型 中 ， 肾 经 、 肺 经 、 脾 经 对 模 型 输 出 贡 献 度 最 高 ；

SVM 模 型 中 ， 脾 经 、 肾 经 和 寒 性 对 模 型 输 出 贡 献 度 最 高 ； XG原

Boost 模 型 中 ， 心 包 经 、 甘 味 和 肝 经 对 模 型 输 出 贡 献 度 最 高 。

（ 见 图 8）

图 8 SGD、SVM、XGBoost模型的 SHAP值图

3 讨 论

中 医 药 的 国 际 标 准 化 是 中 医 药 迈 向 世 界 的 必 经 之 路 ， 也

是 中 医 药 领 域 需 要 解 决 的 重 要 难 题 [18]。 然 而 中 医 语 言 的 模 糊

性 、 临 床 用 药 的 多 变 性 及 处 方 思 维 的 主 观 性 均 给 中 医 药 的 标

准 化 带 来 了 挑 战 [19]。 在 这 样 的 背 景 下 ， 人 工 智 能 技 术 的 引 入 ，

尤 其 是 机 器 学 习 与 深 度 学 习 技 术 ， 为 解 决 这 一 问 题 提 供 了 新

的 可 能 性 。 机 器 学 习 能 够 将 中 医 药 的 复 杂 信 息 转 化 为 可 解 释

的 数 学 模 型 ， 有 助 于 从 模 糊 性 诊 疗 过 渡 到 更 精 确 的 诊 疗 [20]。 高

质 量 的 分 类 是 科 学 研 究 的 重 要 议 题 。 客 观 地 对 中 医 方 剂 进 行

分 类 是 开 展 中 医 人 工 智 能 研 究 的 重 要 基 础 ， 有 助 于 中 医 药 标

准 化 的 推 进 。 本 研 究 通 过 引 入 SVM、 SGD、 KNN、 RF、 XGBoost 、

Light GBM 等 6 种 机 器 学 习 和 BPNN 模 型 ， 对 中 医 补 益 类 方 剂

的 分 类 进 行 了 系 统 分 析 。

本 研 究 通 过 分 析 准 确 率 和 F1-Score 发 现 ， SVM 和 XGBoost

模 型 在 验 证 集 上 表 现 较 差 ， 在 补 益 类 方 剂 分 类 上 泛 化 能 力 不

足 ； KNN 模 型 在 训 练 集 上 表 现 完 美 ， 但 在 验 证 集 上 的 表 现 显

著 下 降 ， 提 示 出 现 过 拟 合 问 题 。 增 加 数 据 样 本 、 降 低 模 型 复 杂

度 、 进 行 数 据 增 强 等 方 式 ， 可 缓 解 过 拟 合 现 象 。 RF和 Light GBM

模 型 虽 然 在 训 练 集 上 有 较 高 的 准 确 率 ， 但 验 证 集 上 的 表 现 没

有 显 著 优 势 。 SGD模 型 在 验 证 集 上 的 表 现 较 好 ， 但 其 在 训 练 集

上 的 准 确 率 相 对 较 低 ， 表 明 该 模 型 在 数 据 处 理 上 可 能 较 为 依

赖 于 验 证 集 的 特 性 ， 存 在 一 定 的 不 稳 定 性 。 相 比 之 下 ， BPNN

在 训 练 集 和 验 证 集 上 的 准 确 率 差 距 较 小 ， 两 者 的 F1-Score 也

保 持 一 致 性 ， 表 明 BPNN 在 训 练 过 程 中 更 好 地 控 制 了 过 拟 合 ，

并 在 验 证 集 上 展 现 出 较 强 的 泛 化 能 力 。 BPNN 模 型 在 训 练 集

和 验 证 集 上 的 性 能 较 为 均 衡 ， 既 避 免 了 过 拟 合 问 题 ， 也 展 现

出 较 强 的 泛 化 能 力 ， 整 体 性 能 最 佳 。 这 一 优 势 主 要 得 益 于 其

强 大 的 非 线 性 建 模 和 自 动 特 征 学 习 能 力 ， 使 其 在 复 杂 任 务 中

表 现 尤 为 突 出 。 但 它 需 要 更 多 的 计 算 资 源 ， 且 训 练 时 间 较 长 。

本 研 究 通 过 分 析 各 模 型 的 混 淆 矩 阵 发 现 ， 各 模 型 在 不 同

类 别 上 的 表 现 有 显 著 差 异 ： SGD模 型 的 误 分 类 少 ， 整 体 分 类 均

衡 ， 表 现 较 佳 ； RF模 型 分 类 效 果 良 好 ， 但 在 补 阴 方 剂 中 存 在 较

多 误 分 类 ； XGBoost 和 Light GBM 模 型 虽 然 在 补 气 方 剂 分 类 上

表 现 优 异 ， 在 补 阴 方 剂 分 类 中 表 现 稍 逊 ， 误 分 类 较 为 显 著 ；

SVM 在 补 气 和 补 血 方 剂 中 误 分 类 较 少 ， 但 在 补 阴 方 剂 分 类 中

的 表 现 较 差 ； KNN 模 型 在 补 阴 方 剂 上 的 误 分 类 较 多 ， 效 果 逊

于 SGD 和 RF模 型 ； BPNN 模 型 整 体 分 类 均 衡 ， 尤 其 在 补 阴 和 补

阳 方 剂 中 的 分 类 效 果 较 好 。

各 模 型 的 ROC 曲 线 显 示 ， 补 气 和 补 阳 方 剂 的 分 类 效 果 最

为 稳 定 ， AUC 值 较 高 ， 说 明 模 型 能 够 较 好 地 区 分 这 两 类 方 剂 。

而 补 血 方 剂 的 分 类 效 果 普 遍 较 差 ， 尤 其 是 在 SVM和 Light GBM

模 型 中 ， AUC值 偏 低 ， 表 明 模 型 难 以 有 效 捕 捉 补 血 类 方 剂 特 征 。

可 能 原 因 是 补 血 类 方 剂 的 特 征 较 为 复 杂 ， 且 与 其 他 类 别 重 叠

性 较 高 ， 导 致 分 类 难 度 增 加 。 在 各 模 型 表 现 中 ， SGD 和 RF 表 现

最 佳 ， 分 类 均 衡 且 AUC 值 较 高 。 SVM 表 现 最 不 稳 定 ， 补 血 分 类

几 乎 无 效 。 KNN、 Light GBM 和 XGBoost 表 现 中 等 ， 但 仍 需 针 对

补 血 方 剂 分 类 进 行 优 化 。 后 续 的 模 型 优 化 可 通 过 尝 试 更 多 的

特 征 工 程 和 集 成 方 法 来 优 化 模 型 的 分 类 效 果 ， 提 升 整 体 分 类

性 能 ， 尤 其 是 补 血 方 剂 的 分 类 。

与 现 有 研 究 [21]相 比 ， 本 研 究 不 仅 对 这 6 个 模 型 的 分 类 性 能

进 行 了 横 向 对 比 ， 还 进 一 步 分 析 了 模 型 的 可 解 释 性 ， 使 得 模

型 的 输 出 结 果 更 加 透 明 和 易 于 理 解 ， 这 在 复 杂 的 中 医 药 理 论

体 系 中 尤 为 重 要 。

SHAP值 图 显 示 ， 肾 经 、 脾 经 、 胃 经 、 甘 味 和 肺 经 等 性 味 、

归 经 在 所 构 建 的 补 益 类 方 剂 分 类 模 型 中 普 遍 表 现 出 较 高 的

贡 献 度 。 这 表 明 这 些 特 征 在 补 益 类 方 剂 分 类 中 可 能 具 有 较 大

的 影 响 力 。 “ 肾 者 主 水 ， 受 五 脏 六 腑 之 精 而 藏 之 。 ” [22] 肾 为 先 天

之 本 ， 肾 中 精 血 元 气 是 人 体 形 成 和 生 长 发 育 的 基 础 [23]， 肾 寓 元

阴 元 阳 。 脾 胃 为 气 血 生 化 之 源 。 肺 主 一 身 之 气 。 补 益 类 方 剂 常

涉 及 肺 、 脾 、 肾 三 脏 。 味 甘 之 品 多 具 有 补 益 之 功 [24]。 肺 、 脾 、 肾 共

司 水 液 的 运 化 等 。 这 些 特 征 与 中 医 理 论 中 补 益 类 方 剂 的 特 征

属 性 高 度 吻 合 ， 表 明 各 模 型 能 够 有 效 捕 捉 中 医 药 中 复 杂 的 内

部 联 系 ， 并 进 行 正 确 分 类 。 此 外 寒 性 、 肝 经 等 性 味 、 归 经 也 是

影 响 补 益 类 方 剂 分 类 的 重 要 特 征 。

本 研 究 仍 有 一 些 不 足 。 首 先 ， 数 据 集 规 模 和 多 样 性 有 限 ，

可 能 影 响 模 型 泛 化 。 未 来 研 究 应 探 索 更 轻 量 的 模 型 结 构 并 采

用 更 大 规 模 数 据 集 ， 以 提 升 适 用 性 和 效 率 。 此 外 ， 本 研 究 仅 选

取 补 益 类 方 剂 ， 缺 乏 普 适 性 。 未 来 的 研 究 可 引 入 更 多 类 别 方

剂 ， 丰 富 特 征 维 度 ， 结 合 先 进 算 法 等 以 优 化 模 型 性 能 。
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