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类方衍化关系内涵分析及形式化表达

朱　彦　高　博　崔　蒙
（中国中医科学院中医药信息研究所，北京，１００７００）

摘要　以前述类方概念研究为基础，结合目前方剂相似度研究的不足，分析了类方衍化关系自动发现的难点。然后，对类
方衍化关系的内涵进行了剖析，提出其应包含变化、制方时间、药物组成和相似度等多方面的特征和因素。最后，对中药、

方剂等概念和关系进行形式化定义的基础上，完成了类方衍化关系的形式化表达，为后续类方衍化关系的判别模型的构

建奠定了基础。
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　　方剂是中药应用的基本形式，是按一定目的和
规律组成的药物组合。其目的即方剂治法的体现，

其规律即配伍原则及临床经验。

类方是具有组成结构相近、功效治法相类特点

的一类方剂，一般有一个制方较早的基础方剂和在

此基础上加减衍化出的一系列方剂。因为类方有这

种特点，所以在方剂学习过程中，类方是一条学习的

捷径，只要熟练掌握了祖方及加减变化规律，在临床

中就能够应对自如；而类方组成结构和功效方面的

相似性，也对配伍规律研究有着重要意义。

然而中医数千年临床实践中积累下来的成方，

以及临床实际应用中不断产生新的衍化方数目庞

大，单纯靠手工查询、整理和分析，难免错讹疏漏，如

果能基于计算机技术，对类方衍化关系进行自动分

析研究，将大大提高研究效率。而要实现计算机的

自动分析，形式化表达是基础。本文将对类方衍化

关系的内涵进行剖析，并在业内共识和适合计算机

处理之间进行取舍和平衡，完成类方衍化关系的形

式化表达，为后续类方衍化关系的判别模型的构建

奠定基础。

１　类方研究现状
１１　类方相关概念研究　在前述研究［１］中，通过文

献研究和专家咨询相结合的方法，梳理了类方相关

的一系列概念，并进行了定义，界定了广义类方、狭

义类方、事实类方、理论类方等相关概念，与近似概

念如衍生方、广义方剂衍化、加减方等作出辨析和区

别，并对类方的衍化关系从最基本的三元组到高级

形式类方树进行了形式化表达，以使之更易为计算

机所识别，为使用计算机完成类方衍化关系的自动

发现奠定基础。

本研究将基于前述研究，进一步分析类方衍化

关系的内涵，进而对其进行形式化表达。

１２　现有方剂相似度研究及不足　在对大量方剂
数据处理过程中，已有一些研究者发现中医方剂相

似度模型在处理冗余数据和重复数据、梳理鉴别新

方剂数据和整理研究古代方剂演变规律等方面的重
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要性，并做出了有益的尝试。

操牡丹等［２］分别从组成药、功效、主治功能和名

称等方面，基于集合相似度和字符串相似度来进行

计算相似性。顾铮［３］基于文本分类算法，从组成药

物名称、描述和用量３方面计算方剂的相似度。李
园白等［４］以中药为基本单元，从中药组成、中药组成

剂量、中药功效３个层次进行方剂之间的相似程度
计算，其中中药组成相似度是利用集合相似度比较

法计算，中药组成剂量的相似程度及方剂功效的相

似度利用夹角余弦比较法计算；并在随后的研究中

使用该算法将现代临床上的哮喘处方与古籍中记载

的经典处方进行比较，得出了大多数处方都是在前

人基础上形成，独创性的处方比较少的结论［５］。

而类方具有组成相似的特点，从方剂相似度入

手进行类方的辨析，是一个良好的切入点。方剂相

似度模型的构建，将是类方衍化关系发现研究的重

要一环。然而，分析已有相似度模型研究，发现并不

能满足类方衍化关系的判别，主要体现在：１）具有衍
化关系的方剂间必然存在相似性，但相似度是一个

甚为含糊的概念［６］，而且，不同研究团队对于相似的

对象及相似程度的认识也不相同。现有的相似度模

型，要么简单的从药物组成、剂量和字符串角度进行

计算；要么分别从药物组成、剂量、功效等不同侧面

分别计算，得出相似度结果。目前为止，尚没有一个

综合指标和有意义的阀值，也无法对其进行结果优

劣的评价。２）现有相似度模型中，虽然也有研究考
虑到了功效要素［４］，但只将组成方剂的药物功效进

行了简单叠加。一方面，没有解决中药功效集合的

量化整合问题；另一方面，没有考虑各组成药功效之

间的非独立性和相互作用过程。夹角余弦计算方法

的前提作为特征向量是正交的，直接进行计算，而不

考虑不同功效间复杂而不容忽视的关系，计算结果

的准确性值得推敲；另外，方剂的衍化过程更加复

杂，不但需要考虑功效这个维度，而且还要体现出功

效的改变。也就是要考虑随着药物和药量的增减，

药物间的配伍关系发生了哪些相应变化，从而导致

方剂整体功效发生变化的过程。３）衍化关系可能还
需要考虑方剂的其他维度，如方剂整体的性、味、归

经倾向间的相似性等。

１３　类方衍化关系的自动发现的难点　基于已有
的文献调研来看，使用计算机来完成类方衍化关系

的自动发现尚未见报道。归纳其研究难点主要包括

以下几方面：１）“类方”作为中医方剂学中一个十分
重要的概念，不但广泛出现在诸多方剂著述中，也已

成为一个特定的专题研究领域。然而，从权威著述、

教材及已公开发表的研究成果来看，类方的内涵和

外延仍存在着多种不同理解，类方衍化关系更是一

个比较模糊的概念，需要构建一个适合计算机进行

分析处理的类方衍化关系模型。２）类方衍化关系涉
及到方剂的相似度计算，而已有的相似度模型主要

从方剂的组成药物和剂量上来进行计算，无法满足

对类方衍化关系的判别需求。需要从方剂的时间源

流关系、性、味、归经、功效相似性等方面综合考虑，

来实现相似度的度量。３）除了考虑以上维度外，还
要体现出功效的改变。也就是要考虑随着药物和药

量的增减，药物间的配伍关系随之变化，从而导致方

剂整体功效变化的过程。这不仅需要实现基于方剂

整体功效的自动计算，还要完成衍化方相对于祖方

的整体功效变化程度度量。

２　“类方衍化关系”内涵
根据对前述研究［１］中衍化类方的分析和定义，

结合方剂学理论与临床方面专家的咨询结果，下面

从数据可得性、研究的实际需求、计算机分析的特点

等方面，对类方衍化关系的概念进行分析和讨论。

２１　变化　“衍”在《辞海》中释为“水广布或长
流［７］”之义，引申为延展；在《现代汉语词典》中主要

释为“开展、发挥［８］”；“衍化”一词，则是动词，有“发

展变化”之义。

可见从字面上来说，“类方衍化”就意味着方剂

要变化。如果２个完全相同的方剂，则不能存在“衍
化关系”。这种变化除了包括药物组成、剂量上的加

减以外，还可以是剂型、用法（内服或外用）等方面

的变动。

本研究主要基于“药物组成是变化形式，功效主

治是变化结果”的思路，对其他变化因素（如剂型）

不做探讨。

２２　制方时间　对于满足类方衍化关系的２个方
剂，在制方时间上，“被衍化方”应该早于“衍化方”。

２３　药物组成　类方衍化关系是母方与子方之间
的“不变”与“变化”的有机结合的体现，而决定这种

关系的最直接的原因是药物组成的“不变”与“变

化”。然而，这种“不变”与“变化”的程度没有一个

统一的标准和共识，更难以量化。其中，主要的争议

在于，子方是否要包含母方所有的药物组成？

这个问题在已有的关于 “类方”概念的著述

中讨论得不多。本研究主要通过专家咨询的方式来

获得业内的共识和意见。目前能达成的共识是子方

应该包含母方的主药 （包括君药和臣药），而佐使
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药是否应该包括则有分歧。本研究采纳的观点为

“衍化方应该包含祖方所有的药物组成”，原因有

以下几点：１）君臣佐使理论存在着一定的局限
性［９］：ａ．君臣佐使理论的界限有时比较模糊，尤
其是臣药与佐助药的之间；ｂ．有些方剂 （尤其是

药物组成较多的合方）用君臣佐使理论来解释并不

太适用。因而本研究不基于君臣佐使理论来对方剂

的构成进行分析。２） “祖方”作为一组类方中的
源头的 “基本方”，除了制方时间最早，还应包含

“基本”的含义。也就暗示了祖方应该是一个 “高

聚合体”，很难再进行简化。如四君子汤，甘草，

即便为使药，也有益气和中的作用；如果能简化掉

甘草，“四君子汤”很可能就不适合作为一个类方

的祖方，而应该是 “三君子汤类方”了。３）在前
述研究［１］中，对衍化方和加减方也进行了区分，二

者最大的区别在于：加减方可以改变原方的药物组

成。４）本研究采用 “衍化方应该包含祖方所有的

药物组成”的观点，更符合类方衍化关系的涵义，

也便于计算机处理。

２４　相似度　已有的研究基本认同将药物组成和
主治及功效上的相似性作为类方判断的主要依据，

可见，类方中衍化方与被衍化方之间的相似度是一

个综合的概念和指标。

药物组成的相似度是方剂整体相似度的物质基

础，然而单纯基于药物组成的相似度并不足以衡量

方剂整体的相似度。一个典型的例子是：基于对方

剂数据库进行检索，检出包含人参、白术、茯苓和甘

草４种药物的方剂一共有３０００多首，通过随机抽样
１８５首对其进行专家评判，发现只有１０６首与四君子
汤“是衍化关系”，占５７％。

因为“药有个性之专长，方有合群之妙用”，组

方是在辨证立法的基础上，按照一定的组成原则，选

择适当的药物，规定适当的剂量而组成，故而医家对

于类方的判断依据，除了药物组成，更多基于方剂的

功效与治疗目的。

本研究基于以下考虑，将方剂功效作为重点研

究对象。１）功效涉及中医基础理论的多个层次，包
括基础物质、脏腑、病证症等，且与主治具有一定的

锁定关系；２）功效包含的概念相对较少，比较容易实
现标准化和规范化；３）已有研究表明，通过药物的功
效来推导方剂整体功效是可行的。另外，本研究还

将考虑性、味、归经等因素，即通过药物的性、味、归

经属性，来计算方剂的性、味、归经度量，从而计算方

剂间的相似度。

３　形式化表达及判别模型公式
３１　概念建模　本研究基于中医药一体化数据模
型框架［１０］进行设计，复用了已有的核心实体和关

系，并针对本研究的实际需要进行了取舍和扩充。

模型核心实体（ｅｎｔｉｔｙ）包括：药材、饮片、方剂、
功效、药性、药味、经络等。实体间的主要关系（Ｒｅ
ｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ）有炮制、药物组成、文献出处、衍化、饮片
药效、方剂药效、功效间作用等。

图１　概念模型ＥＲ

３２　基础概念和关系的形式化表达　为了便于后
续的分析和讨论，基于上面的概念模型，先对饮片、

方剂等实体和关系进行形式化定义。

３２１　饮片相关概念　药材（ＤｒｕｇＭａｔｅｒｉａｌ）＝＜
ＤＭＩＤ，ＤＭＮａｍｅ＞

药材ＩＤ：ＤＭＩＤ
药材名称：ＤＭＮａｍｅ

功效（Ｅｆｆｉｃａｃｙ）＝＜ＥＩＤ，ＥＮａｍｅ＞
功效ＩＤ：ＥＩＤ
功效名称：ＥＮａｍｅ

药性（ＤｒｕｇＮａｔｕｒｅ）＝｛大寒，寒，微寒，大凉，凉，
平，微温，温，热，大热｝

药味（ＤｒｕｇＦｌａｖｏｒ）＝｛酸，苦，甘，辛，咸，淡｝
归经（Ｃｈａｎｎｅｌ）＝｛胆，肝，肺，大肠，胃；脾；心；

小肠；膀胱；肾；心包；三焦｝

饮 片 （ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ）： ＜ ＰＤＩＤ，ＰＤＮａｍｅ，
ＰＤＡｌｉａｓ，ＤｒｕｇＭａｔｅｒｉａｌ，ＰＤＥ，ＰＤＮ，ＰＤＦ，ＰＤＣ，ＰＤＲｅｇｕ
ｌａｒＭｉｎＤｏｓａｇｅ，ＰＤＲｅｇｕｌａｒＭａｘＤｏｓａｇｅ＞

饮片的标识符：ＰＤＩＤ
饮片名称：ＰＤＮａｍｅ
饮片名称异名集合：ＰＤＡｌｉａｓ＝｛ａｌｉａｓ１：Ｓｔｒｉｎｇ，

ａｌｉａｓ２：Ｓｔｒｉｎｇ，…，ａｌｉａｓｎ：Ｓｔｒｉｎｇ｝
药材来源：ＤｒｕｇＭａｔｅｒｉａｌ
功效集合 ＰＤＥ＝｛ｅｆｆｉｃａｃｙ１：Ｅｆｆｉｃａｃｙ，ｅｆｆｉｃａ

ｃｙ２：Ｅｆｆｉｃａｃｙ，…，ｅｆｆｉｃａｃｙｎ：Ｅｆｆｉｃａｃｙ｝
药性集合 ＰＤＮ＝｛ｎａｔｕｒｅ１：ＤｒｕｇＮａｔｕｒｅ，ｎａ
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ｔｕｒｅ２：ＤｒｕｇＮａｔｕｒｅ，…，ｎａｔｕｒｅｎ：ＤｒｕｇＮａｔｕｒｅ｝
药味集合 ＰＤＦ＝｛ｆｌａｖｏｒ１：ＤｒｕｇＦｌａｖｏｒ，ｆｌａｖｏｒ２：

ＤｒｕｇＦｌａｖｏｒ，…，ｆｌａｖｏｒｎ：ＤｒｕｇＦｌａｖｏｒ｝
归经集合 ＰＤＣ＝｛ｃｈａｎｎｅｌ１：Ｃｈａｎｎｅｌ，ｃｈａｎ

ｎｅｌ２：Ｃｈａｎｎｅｌ，…，ｃｈａｎｎｅｌｎ：Ｃｈａｎｎｅｌ｝
常用最小剂量ＰＤＲｅｇｕｌａｒＭｉｎＤｏｓａｇｅ
常用最大剂量ＰＤＲｅｇｕｌａｒＭａｘＤｏｓａｇｅ

定义关系：饮片的药材来源相同ＦｒｏｍＳａｍｅＭａｔｅ
ｒｉａｌ（ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ１：ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ，ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ２：Ｐｒｅ
ｐａｒｅｄＤｒｕｇ）≡ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ１ＤｒｕｇＭａｔｅｒｉａｌ＝ｐｒｅｐａｒｅｄ
ｄｒｕｇ２ＤｒｕｇＭａｔｅｒｉａｌ
３２２　方剂相关概念　文献出处 ＬＱ（Ｆｏｒｍｕｌａｌｉｔｅｒ
ａｔｕｒｅｑｕｏｔｅ）＝＜ＬＱＩＤ，ＬＱＮａｍｅ，ＬＱＹｅａｒ，Ｐｏｓｉｔｉｏｎ＞

文献标识符ＬＱＩＤ：用来识别该文献的身份；
文献名称ＬＱＮａｍｅ
文献产生年代：ＬＱＹｅａｒ
在文献中出现的位置Ｐｏｓｉｔｉｏｎ
定义关系：文献来源出现晚 ＬＱ＿ＩｓＬａｔｅｒ（ｌｑ１：

ＬＱ，ｌｑ２：ＬＱ）≡ （ｌｑ１ＬＱＹｅａｒ＞ｌｑ２ＬＱＹｅａｒ）∨
（（ｌｑ１ＬＱＩＤ ＝ ｌｑ２ＬＱＩＤ）∧ （ｌｑ１Ｐｏｓｉｔｉｏｎ ＞
ｌｑ２Ｐｏｓｉｔｉｏｎ））。

配伍角色（ＦｏｒｍｕｌａＩｎｇｒｅｄｉｅｎｔＲｏｌｅ）ＦＩＲ＝；
药物组成单元（ＦｏｒｍｕｌａＣｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＵｎｉｔ）ＦＣＵ

＝＜ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ，Ｄｏｓａｇｅ，ＤｏｓａｇｅＵｎｉｔ，Ｒｏｌｅ＞
ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ：饮片
Ｄｏｓａｇｅ：剂量
ＤｏｓａｇｅＵｎｉｔ：剂量单位
Ｒｏｌｅ：该药物组成在方剂中的配伍角色

定义关系：药物组成单元 ｆｃｕ２和药物组成单元
ｆｃｕ１相同，即 ＦＣＵＳａｍｅＡｓ（ｆｃｕ１：ＦＣＵ，ｆｃｕ２：ＦＣＵ）≡
ｆｃｕ１ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ ＝ ｆｃｕ２ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ ∧
ｆｃｕ１Ｄｏｓａｇｅ＝ｆｃｕ２Ｄｏｓａｇｅ∧ ｆｃｕ１ＤｏｓａｇｅＵｎｉｔ＝
ｆｃｕ２ＤｏｓａｇｅＵｎｉｔ

方剂（Ｆｏｒｍｕｌａ）的形式化描述为：Ｆｏｒｍｕｌａ＝＜
ＦＩＤ，ＦＮａｍｅ，ＦＣ，ＦＥ，ＬＱ＞

方剂标识符ＦＩＤ：用来识别该方剂的身份；
方剂名称 ＦＮａｍｅ（ＦｏｒｍｕｌａＮａｍｅ）：文献记载

的方剂名称；

药物组成集合 ＦＣ（ＦｏｒｍｕｌａＣｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ）＝
｛ｆｃｕ１：ＦＣＵ，ｆｃｕ２：ＦＣＵ，…，ｆｃｕｎ：ＦＣＵ｝

功效集合 ＦＥ＝｛ｅｆｆｉｃａｃｙ１：Ｅｆｆｉｃａｃｙ，ｅｆｆｉｃａｃｙ２：
Ｅｆｆｉｃａｃｙ，…，ｅｆｆｉｃａｃｙｎ：Ｅｆｆｉｃａｃｙ｝

文献来源出处ＬＱ
定义关系：方剂 ｆ２和方剂 ｆ１组成相同，即 Ｆｏｒ

ｍｕｌａＣｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＩｓＳａｍｅ（ｆ２：Ｆｏｒｍｕｌａ，ｆ１：Ｆｏｒｍｕｌａ）≡
（ｆｃｕ１∈ｆ１ＦＣ，ｆｃｕ２∈ｆ２ＦＣ，满足 ＦＣＵＳａｍｅＡｓ
（ｆｃｕ１，ｆｃｕ２））∧（ｆｃｕ２∈ｆ２ＦＣ，ｆｃｕ１∈ｆ１ＦＣ，满
足ＦＣＵＳａｍｅＡｓ（ｆｃｕ２，ｆｃｕ１））

定义关系：药物组成集合ＦＣ含有饮片ｐｒｅｐａｒｅｄ
ｄｒｕｇ，即 ＦＣ＿ＣｏｎｔａｉｎＤｒｕｇ（ｆｃ：ＦＣ，ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ：Ｐｒｅ
ｐａｒｅｄＤｒｕｇ）≡ｆｃｕ∈ｆｃ∧ ｆｃｕＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ＝ｐｒｅ
ｐａｒｅｄｄｒｕｇ

定义关系：方剂ｆ含有饮片ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ，即Ｆｏｒ
ｍｕｌａ＿ＣｏｎｔａｉｎＤｒｕｇ（ｆ：Ｆｏｒｍｕｌａ，ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ：Ｐｒｅｐａｒｅｄ
Ｄｒｕｇ）≡ＦＣ＿ＣｏｎｔａｉｎＤｒｕｇ（ｆＦＣ，ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ）

定义关系：方剂ｆ２药物组成包含方剂ｆ１，即Ｆｏｒ
ｍｕｌａＩｎｃｌｕｄｅ（ｆ２：Ｆｏｒｍｕｌａ，ｆ１：Ｆｏｒｍｕｌａ）≡ｆｃｕ１∈
ｆ１ＦＣ，Ｆｏｒｍｕｌａ＿ＣｏｎｔａｉｎＤｒｕｇ（ｆ２，ｆｃｕ１ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ）

定义关系：方剂 ｆ２真包含方剂 ｆ１，即 Ｆｏｒｍｕｌａ
ＰｒｏｐｅｒＩｎｃｌｕｄｅ（ｆ２：Ｆｏｒｍｕｌａ，ｆ１：Ｆｏｒｍｕｌａ）≡ＦｏｒｍｕｌａＩｎ
ｃｌｕｄｅ（ｆ２，ｆ１）∧（ＮｏｔＦｏｒｍｕｌａＣｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＩｓＳａｍｅ（ｆ２，
ｆ１））

如果包含关系也考虑来自相同药材的饮片的

话，可以类似地定义一下函数：

定义关系：药物组成集合ＦＣ扩展含有饮片ｐｒｅ
ｐａｒｅｄｄｒｕｇ，即 ＦＣ＿ＥｘＣｏｎｔａｉｎＤｒｕｇ（ｆｃ：ＦＣ，ｐｒｅｐａｒｅｄ
ｄｒｕｇ：ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ）≡ｆｃｕ∈ｆｃ∧（ｆｃｕＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ
＝ ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ ∨ ＦｒｏｍＳａｍｅＭａｔｅｒｉａｌ
（ｆｃｕＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ，ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ）

定义关系：方剂ｆ扩展含有饮片ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ，即
Ｆｏｒｍｕｌａ＿ＥｘＣｏｎｔａｉｎＤｒｕｇ（ｆ：Ｆｏｒｍｕｌａ，ｐｒｅｐａｒｅｄｄｒｕｇ：
ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ）≡ＦＣ＿ＥｘＣｏｎｔａｉｎＤｒｕｇ（ｆＦＣ，ｐｒｅｐａｒｅｄ
ｄｒｕｇ）

定义关系：方剂 ｆ２扩展包含方剂 ｆ１，即 Ｆｏｒｍｕ
ｌａＥｘＩｎｃｌｕｄｅ（ｆ２：Ｆｏｒｍｕｌａ，ｆ１：Ｆｏｒｍｕｌａ）≡ｆｃｕ１∈
ｆ１ＦＣ， Ｆｏｒｍｕｌａ ＿ ＥｘＣｏｎｔａｉｎＤｒｕｇ （ ｆ２，
ｆｃｕ１ＰｒｅｐａｒｅｄＤｒｕｇ）

定义关系：方剂 ｆ２扩展真包含方剂 ｆ１，即 Ｆｏｒ
ｍｕｌａＰｒｏｐｅｒＥｘＩｎｃｌｕｄｅ（ｆ２：Ｆｏｒｍｕｌａ，ｆ１：Ｆｏｒｍｕｌａ）≡Ｆｏｒ
ｍｕｌａＥｘＩｎｃｌｕｄｅ（ｆ２，ｆ１）∧（ＮｏｔＦｏｒｍｕｌａＣｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＩｓ
Ｓａｍｅ（ｆ２，ｆ１））
３２３　类方衍化关系的定义和形式化表达　经过
以上分析讨论，对于２个方剂是否存在类方衍化关
系ＡＦＤＲ的充分必要条件为：１）变化上：２个完全相
同的方剂，没有“变化”，故不能称为“衍化”。２）产
生的时间先后上：衍化方应该比被衍化方出现晚；３）
药物组成上：衍化方应该包含祖方的所有药物；４）衍
化方的功效应该和被衍化方保持一定程度的相似
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性，尤其是功效上的相似度。

类方衍化关系的形式化表达如下：类方衍化关

系ＡＦＤＲ，是二元关系，即 Ｆｏｒｍｕｌａ×Ｆｏｒｍｕｌａ上的一
个子集。对于 ｆ１：Ｆｏｒｍｕｌａ，ｆ２：Ｆｏｒｍｕｌａ，充分必要条
件包括：１）方剂 ｆ２出现晚于方剂 ｆ１；即满足文献来
源出现晚函数ＬＱ＿ＩｓＬａｔｅｒ（ｆ２ＬＱ，ｆ１：ＬＱ）；２）方剂 ｆ２
扩展真包含方剂 ｆ１。即满足扩展真包含函数：（ｆ２，
ｆ１）；３）功效主治上：衍化方的功效主治应该保持和
被衍化方功效主治一定程度的相似性。

３２４　类方衍化关系判别模型　于是，得出以下类
方衍化关系的判别模型：

模型计算的结果 ＤＰ（ｆ１，ｆ２），来衡量输入的方
剂ｆ１和ｆ２存在类方衍化关系的可能性。如果 ＤＰ
（ｆ１，ｆ２）

!

０５则表示存在，否则表示不存在。该模
型公式体现了类方衍化关系的内涵；而类方衍化关

系的外延是一个比较模糊的集合，即某些方剂之间

是否存在类方衍化关系是见仁见智的。本研究将通

过领域专家判别结果来作为金标准，通过机器学习

方法来获得类方衍化关系的外延边界。

根据前述章节的形式化定义，和是可以直接计

算的。在同时满足条件，和的情况下，方剂 ｆ１和 ｆ２
的相似度ＳｉｍＰ（ｆ１，ｆ２）则直接决定了 ＤＰ（ｆ１，ｆ２）的
取值；否则ＤＰ（ｆ１，ｆ２）＝０。然而，方剂 ｆ１和 ｆ２的相
似度ＳｉｍＰ（ｆ１，ｆ２）是一个模糊的概念，是集合了方剂
的药物组成、功效、性味归经等方面的一个综合指

标。

４　小结及展望
通过对类方相关概念、方剂相似度、类方衍化

关系自动发现现有研究的分析可见，现有方剂相似

度模型无法满足类方衍化关系的自动判别。类方衍

化关系涉及的方剂相似度计算应综合考虑到方剂的

时间源流关系、性味归经相似性、功效改变等方

面。要考虑随着药物和药量的增减，药物间的配伍

关系随之变化，从而导致方剂整体功效变化的过

程。

通过上述分析，本研究确立了“类方衍化关系”

的内涵应包括以下内容：１）衍化方必须在被衍化方
基础上有所变化，包括药物组成、剂量上的加减，以

及剂型、用法（内服或外用）等方面的变动；２）衍化
方制方时间必须晚于被衍化方；３）衍化方必须包含
被衍化方的所有药物组成；４）判断是否存在衍化关

系的方剂相似度指标，是集合了方剂的药物组成、功

效、性味归经等方面的一个综合指标。

在“类方衍化关系”内涵确立的基础上，对基础

概念和关系进行了形式化表达，并建立了“类方衍化

关系判别模型”。

未来研究将对方剂ｆ１和 ｆ２的综合相似度 ＳｉｍＰ
（ｆ１，ｆ２）进行量化建模。该指标是集合了方剂的药
物组成、功效、性味归经等方面的信息，其中药物组

成的相似度计算最为直接，方剂的性味归经的量化

也可以根据各药物组成的性味归经计算获得，最大

的挑战来自于方剂整体功效的自动计算。下一步将

基于课题组前期研究基础［１１］，通过构建中药功效的

语义网络表达和量化功效间的语义关系，实现基于

方剂的药物组成，自动计算推测方剂的整体功效，再

进行方剂间整体功效相似度的计算。完成药物组

成、功效、性味归经各指标计算后，再通过机器学习

的方法，获得方剂 ｆ１和 ｆ２的综合相似度 ＳｉｍＰ（ｆ１，
ｆ２）公式的各计算参数，最终完成类方衍化关系自动
计算模型。
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