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思路与方法

《本草纲目》草部药物药性与禁忌反恶解毒

相关性研究

石　琳１　董春茹２　张　冰１

（１北京中医药大学，北京，１０００２９；２河北大学数学与信息科学学院，保定，０７１００２）

摘要　目的：以《本草纲目》草部药物为研究对象，探讨药性与禁忌反恶解毒等药物相互作用之间的相关性。方法：对其的
药性以及忌反恶解毒等与药物警戒密切相关的药物相互作用的信息进行整理，应用数据挖掘中关联规则算法对数据进行

分析。结果：药物属性中辛味与“有毒”密切相关；苦寒的药物容易和其他药物发生禁忌反恶解毒等相互作用；而药物“有

毒”“无毒”与是否与其他药物发生禁忌反恶解毒等相互作用没有必然联系。结论：药物性味与药物毒性以及引发药物之

间发生配伍禁忌反应之间存在相关性，这对中药药物警戒研究具有重要意义。
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　　中药药性理论是中药理论的重要组成部分，是
认识药物作用特点的基础，更是使用药物取得疗效

并确保用药安全的前提。药性的基本内容主要包含

药物的基本属性如：四气、五味、归经、升降浮沉和毒

性等，以及药物之间的互作用比如禁忌反恶及解毒

等等［１２］。虽然中药药性理论的形成主要来源于对

药物本身的观察和使用过程中临床经验的总结，具

有一定的主观性，但按照现代循证学中所蕴含的统

计学理论，对大量研究样本进行统计学处理、分析和

总结所得出的结果就是必然规律的有力证据。本研

究就是用数据挖掘方法对传统中医文献《本草纲

目》进行研究。

１　资料与方法
１１　文献来源　《本草纲目》是一部明代以前中药
学集大成之作，全面总结了中国１６世纪以前的中药
学成就［３］，因此，本研究以《本草纲目》为研究对象，

通过数据挖掘中的关联规则分析得出药性中的四

气、五味、毒性与禁忌反恶及解毒等相互作用的统计

特征，探讨药性和禁忌反恶及解毒等相互作用之间

存在的关系。旨在总结出中药药性和中药禁忌反恶

解毒等相互作用中间的内在规律，丰富临床中药学

的理论，指导临床中药的使用，减少中药不良反应的

发生。为了确保样本间的可比性，本研究选取了《本

草纲目》中草部的药物作为研究对象。药性及禁忌
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反恶及解毒等相互作用数据均取自《本草纲目（金

陵版）》。数据范围包括除去“草之十一部分，杂草

九种和有名未用一百五十三种”的所有草部药物。

１２　检索策略　《本草纲目》在凡例中写道：“首以
释名，正名也。次以集解，解其出产、形状，采取也。

次以辨疑、正误，辨其可疑，正其谬误也。次以修制，

谨炮炙也。次以主治，录功也。次以发明，疏义也。

次以附方，著用也。或欲去方，是有体无用矣。”通过

这段说明，我们可以清楚的了解到《本草纲目》中对

药性部分的记述集中在“气味”条目之下，因此选取

草部除去“草之十一部分，杂草九种和有名未用一百

五十三种”的所有药物的“气味”条目，摘录气味属

性、毒性属性、归经、与其他药物配伍关系属性及解

毒情况。

１３　纳入标准　对于药性信息的选取。对文著中
药物气味条目内容逐一筛选，最终选取性、味、有毒

无毒为考察要素。原因是性味及有毒无毒是公认的

表达药性的信息，并且基本所有药物都具备，可以保

证数据的完整性。对药物相互作用信息的选取。这

里的药物相互作用主要讨论的是药物之间的禁忌反

恶及解毒等关系。因此除了选取全部配伍禁忌关系

外，这里的解毒仅选取某种药物所致的毒———即解

药毒，解病毒、虫蛇蛰咬毒等不属于药物相互作用。

解药毒在《本草纲目》中描述多为“解…毒”“杀…

毒”“下…毒”“压…毒”“制…”“伏…”“消…”等。

１４　排除标准　现代中药学研究通常认为归经和
升降浮沉也属于药性的范畴，但在对《本草纲目》气

味条目进行整理时，发现全书载有气味条目的药物

共有１９５９味，其中有药物归经记录的只有７１条，仅
占１９５９条的３６２％。因此有理由认为《本草纲目》
对于药性的认识并不重视归经和升降浮沉。而且归

经和升降浮沉很多是根据药物的功效归纳而来［４］，

人为主观因素过重故而舍去，仅保留客观性更强的

信息。

１５　数据的规范与数据库的建立
１５１　数据库的建立　为方便后期的数据分析，我
们将所整理数据用 Ｅｘｃｅｌ电子表格数据库形式进行
存储。数据库表包含的列名有：“药物名称”“味１”
“味２”“味３”“性”“毒性”“相互作用属性”。“味”
之所以设置３列，是因为有药物存在最多３种味的
情况。如：米酒的味有苦、甘、辛。

在数据库的建立过程中，我们同时对药物相互

作用属性进行赋值。对与其他药物存在相互作用的

药物赋属性值“１”，对不存在相互作用的药物赋属

性值“０”。如：甘草存在相恶相反的药物和解药毒
的作用，而三七不存在与其禁忌反恶的药物，同时也

不具有解毒作用。所以甘草的相互作用属性值是

“１”，三七的相互作用属性值是“０”。《本草纲目》记
录药物禁忌反恶解毒等相互作用时，有时只描述了

单向关系。如，在记录贯众时，并没有描述其与其他

药物存在禁忌反恶解毒等相互作用，但在记录蜀漆

时，却描述了其与贯众相恶，则贯众和蜀漆的相互作

用属性均应为“１”。
１５２　数据库的规范　数据库建立完成后，通过数
据检索可知所有药物味的取值范围为：甘、微甘、淡、

苦、小苦、微苦、涩、酸、微酸、辛、微辛、咸、甜；性的取

值范围为：大寒、寒、微寒、大热、热、大温、温、小温、

微温、平、冷、凉、暖；毒性取值范围为：有毒、无毒、大

毒、小毒、微毒。由于性、味、毒性的取值分散，诸如

大热、微酸、小苦等数据项占总数据比例不到

０３％，类似这样的数据项将在后续分析中由于支持
度过低而被舍弃。因此将数据的性、味、毒性取值进

行重新归类，即味的取值范围为：甘、淡、苦、涩、酸、

辛、咸；性的取值范围为：寒、热、温、平、冷、凉；毒性

取值范围为：有毒、无毒。

对数据库中药性描述全部空缺的药物进行删

除，最终获得数据４９３条，其中有禁忌反恶及解毒等
相互作用的数据２５３条，占比为５１３％；无禁忌反恶
及解毒等相互作用的数据 ２４０条，占比为 ４８７％。
总数据中有毒的药物占 １７４％，无毒的药物占
８２２％，没有给出毒性描述的有２条药物占０４％。
１６　数据分析　关联规则是近年来数据挖掘领域
应用活跃，技术也最为成熟的方法之一，属于知识发

现类数据挖掘技术［５６］。自然界中，某种事物发生时

其他事物也会发生的这种联系称之为关联，反映事

件之间关联的知识称为关联型知识。关联规则挖掘

就是从大量数据中挖掘出有价值的描述事物之间的

关联性知识，分析多个事物同时出现的概率和事物

之间相互影响的程度。关联规则表示的一般形式为

ｒｕｌｅＡＢ（Ｓｕｐｐｏｒｔ＝ｘ％，Ｃｏｎｆｉｄｅｎｃｅ＝ｙ％）。其中 Ａ
和Ｂ表示相关联的事物或事物集合。Ｓｕｐｐｏｒｔ称为
规则的支持度，表示事物 Ａ和 Ｂ同时发生的数据占
所分析总数据的比例。Ｃｏｎｆｉｄｅｎｃｅ称为规则的置信
度，表示事物Ａ发生时，同时会发生事物 Ｂ的比例。
一般情况下，Ｓｕｐｐｏｒｔ值越大，表明该规则的应用价
值就越大，Ｃｏｎｆｉｄｅｎｃｅ值越大，表明事物 Ａ和 Ｂ之间
的关联性越强。关联规则只表示事物之间同时发生

的情况，并不表示事物之间出现的因果关系。
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关联规则的形式化定义如下［７］：设是 Ｉ＝｛ｉ１，ｉ２
…，ｉｍ｝ｍ个不同项目的集合，称为项集，给定一个事
务集Ｄ，其中每一个事务 Ｔ是 Ｉ中项目的子集，即 Ｔ
Ｉ。如果对于 Ｉ中的一个子集 Ａ，有 ＡＴ，则说明
事务Ｔ包含Ａ。一个关联规则就是一个形如 ＡＢ
的蕴涵式，其中Ａ，ＢＩ，而且，Ａ∩Ｂ＝，Ａ称为规则
的前提，Ｂ是规则的结果。支持度表示为 Ｓｕｐｐｏｒｔ（Ａ
Ｂ）＝Ｐ（Ａ∪Ｂ），置信度表示为 Ｃｏｎｆｉｄｅｎｃｅ（ＡＢ）
＝Ｐ（Ｂ｜Ａ）。
研究中可以将所有药物的禁忌反恶及解毒等相

互作用按“有”和“无”做二值量化，将所有药物的药

性取值做多值量化，将量化结果构成项集。每个药

物的药性和禁忌反恶及解毒等相互作用取值构成的

集合为一个事物 Ｔ，从而应用关联规则算法进行数
据分析。本研究中使用的是经典关联规则算法

Ａｐｒｉｏｒｉ算法［８９］。

由于关联规则分析完全是依据数据客观特征进

行，分析过程没有任何与专业相关知识的参与，直接

分析获得的结果可能很多不具有任何意义甚至矛

盾，所以需要结合数据本身特征对关联规则结果进

行筛选，结合相关专业知识对关联规则结果进行分

析［１０］。

表１　规则结果是“无毒”或“有毒”的关联规则

关联规则 支持度 置信度 关联规则 支持度 置信度

｛凉｝＝＞｛无毒｝ ００１４２ １００００ ｛０咸｝＝＞｛无毒｝ ００２２３ ０９１６７
｛０凉｝＝＞｛无毒｝ ００１２２ １００００ ｛寒咸｝＝＞｛无毒｝ ００２２３ ０９１６７
｛１冷｝＝＞｛无毒｝ ００１２２ １００００ ｛甘｝＝＞｛无毒｝ ０２８６０ ０９１５６
｛１涩｝＝＞｛无毒｝ ００１２２ １００００ ｛苦平｝＝＞｛无毒｝ ０１０５５ ０９１２３
｛甘冷｝＝＞｛无毒｝ ００１４２ １００００ ｛０甘｝＝＞｛无毒｝ ０１４６０ ０９１１４
｛苦涩｝＝＞｛无毒｝ ００１２２ １００００ ｛１平｝＝＞｛无毒｝ ０１１９７ ０９０７７
｛平涩｝＝＞｛无毒｝ ００１０１ １００００ ｛咸｝＝＞｛无毒｝ ００３８５ ０９０４８
｛平咸｝＝＞｛无毒｝ ００１０１ １００００ ｛０甘温｝＝＞｛无毒｝ ００３８５ ０９０４８
｛０寒酸｝＝＞｛无毒｝ ００１０１ １００００ ｛甘寒｝＝＞｛无毒｝ ０１１３６ ０９０３２
｛１甘苦｝＝＞｛无毒｝ ００１６２ １００００ ｛平｝＝＞｛无毒｝ ０２４１４ ０９０１５
｛１寒咸｝＝＞｛无毒｝ ００１０１ １００００ ｛１酸｝＝＞｛无毒｝ ００１８３ ０９０００
｛甘寒苦｝＝＞｛无毒｝ ００１６２ １００００
｛１甘寒苦｝＝＞｛无毒｝ ００１０１ １００００ ｛０苦温辛｝＝＞｛有毒｝ ００１０１ ０６２５０
｛１苦平｝＝＞｛无毒｝ ００６２９ ０９６８８ ｛苦温辛｝＝＞｛有毒｝ ００１２２ ０６０００
｛０甘平｝＝＞｛无毒｝ ００４６７ ０９５８３ ｛苦辛｝＝＞｛有毒｝ ００３２５ ０５３３３
｛甘平｝＝＞｛无毒｝ ００８７２ ０９５５６ ｛甘辛｝＝＞｛有毒｝ ００１４２ ０４６６７
｛１甘平｝＝＞｛无毒｝ ００４０６ ０９５２４ ｛寒辛｝＝＞｛有毒｝ ００１８３ ０４０９１
｛甘苦｝＝＞｛无毒｝ ００３０４ ０９３７５ ｛１平辛｝＝＞｛有毒｝ ００１０１ ０３８４６
｛１甘寒｝＝＞｛无毒｝ ００５８８ ０９３５５ ｛１辛｝＝＞｛有毒｝ ００５６８ ０３３３３
｛０平辛｝＝＞｛无毒｝ ００２６４ ０９２８６ ｛１寒辛｝＝＞｛有毒｝ ００１０１ ０３３３３
｛平酸｝＝＞｛无毒｝ ００２４３ ０９２３１ ｛辛｝＝＞｛有毒｝ ０１０３４ ０３１８８
｛１甘｝＝＞｛无毒｝ ０１４００ ０９２００ ｛０辛｝＝＞｛有毒｝ ００４６７ ０３０２６

表２　关联结果是“无相互作用”或“有相互作用”的关联规则

关联规则 支持度 置信度 关联规则 支持度 置信度

｛凉｝＝＞｛０｝ ００１２２ ０８５７１ ｛平辛有毒｝＝＞｛１｝ ００１０１ ０８３３３
｛凉无毒｝＝＞｛０｝ ００１２２ ０８５７１ ｛寒无毒辛｝＝＞｛１｝ ００２０３ ０７６９２

｛苦温辛有毒｝＝＞｛０｝ ００１０１ ０８３３３ ｛甘无毒辛｝＝＞｛１｝ ００１２２ ０７５００
｛苦温辛｝＝＞｛０｝ ００１６２ ０８０００ ｛寒苦无毒｝＝＞｛１｝ ０１０９５ ０７３９７
｛苦温有毒｝＝＞｛０｝ ００１４２ ０７７７８ ｛寒苦无毒辛｝＝＞｛１｝ ００１０１ ０７１４３
｛苦辛有毒｝＝＞｛０｝ ００２４３ ０７５００ ｛寒苦｝＝＞｛１｝ ０１２３７ ０７０１１
｛平酸｝＝＞｛０｝ ００１８３ ０６９２３ ｛寒辛｝＝＞｛１｝ ００３０４ ０６８１８

｛平酸无毒｝＝＞｛０｝ ００１６２ ０６６６７ ｛甘辛｝＝＞｛１｝ ００２０３ ０６６６７
｛苦有毒｝＝＞｛０｝ ００５０７ ０６５７９
｛酸｝＝＞｛０｝ ００３８５ ０６５５２
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表３　“有无相互作用”与“有毒”“无毒”之间的关联规则

关联规则 支持度 置信度 关联规则 支持度 置信度

｛０｝＝＞｛无毒｝ ０３８９４５２ ００８０００００ ｛有毒｝＝＞｛０｝ ００９３３０６ ０５３４８８４
｛１｝＝＞｛无毒｝ ０４３２０４９ ００８４１８９７ ｛有毒｝＝＞｛１｝ ００８１１３６ ０４６５１１６
｛０｝＝＞｛有毒｝ ００９３３０６ ０１９１６６７ ｛无毒｝＝＞｛０｝ ０３８９４５２ ０４７４０７４
｛１｝＝＞｛有毒｝ ００８１１３６ ０１５８１０３ ｛无毒｝＝＞｛１｝ ０４３２０４９ ０５２５９２６

　　对数据应用Ａｐｒｉｏｒｉ算法，对生成的规则进行筛
选。从临床中药学研究的角度出发，对“有毒”的药

物和能够产生禁忌反恶解毒等相互作用的药物的使

用更为关注，所以重点对规则结果为“有毒”“无毒”

“１”（有相互作用）“０”（无相互作用）的情况进行讨
论。通过数据检索，我们可以知道：总数据中有毒的

药物占１７４％，无毒的药物占８２２％；中有禁忌反
恶及解毒等相互作用的药物占５１３％；无禁忌反恶
及解毒等相互作用的药物占４８７％。只有当某种
特定属性情况的发生几率高于平均值时，才说明其

具有特殊意义。因此设置筛选规则结果的置信度分

别为：规则结果是“无毒”，置信度 ＞９０％；规则结果
是“有毒”，置信度＞３０％；规则结果是“１”或“０”，置
信度＞６５％。分析情况分别如表１、表２、表３所示。
２　结果
２１　辛味与“有毒”密切相关　“有毒”的药物是药
物警戒研究的重点［１１］。在总数据中有毒的药物占

１７４％，因此我们选取置信度 ＞３０％，结果是“有
毒”的关联规则进行分析。从表１中不难看到，这
样的数据共有１０条，其共同特点是这些规则中都有
味“辛”这一要素。虽然这些规则从数据上看存在

一定的交叉性，但正因为这样，恰恰证明味“辛”这

一要素在各种组合中存在的必要性。同时，为了进

一步确定“辛”与有毒的相关性，分别把“辛”的数据

同其他味的数据进行比较。见表４。

表４　各味推导“有毒”的关联规则

味 占总数比例 关联规则 支持度 置信度

酸 ００５８８２４ ｛酸｝＝＞｛有毒｝ ００１０１４２ ０１７２４１４
甘 ０３１２３７３ ｛甘｝＝＞｛有毒｝ ００２６３６９ ００８４４１６
苦 ０４０５６８０ ｛苦｝＝＞｛有毒｝ ００７７０７９ ０１９００００
咸 ００４２５９６ ｛咸｝＝＞｛有毒｝ ＜００１ ———

涩 ００３０４２６ ｛涩｝＝＞｛有毒｝ ＜００１ ———

辛 ０３２４５４４ ｛辛｝＝＞｛有毒｝ ０１０３４４８ ０３１８７５０

　　上表更清楚的表明，“辛”与有毒之间的关联性
明显高于其他味的药物，因此我们认为辛味与“有

毒”密切相关。这一结论与黄可儿和刘红杰分别对

具有肾毒性中药［１２］和肝毒性中药［１３］的药性研究结

果一致。而杨霖在其中药药性与毒性之间的关系研

究中得出不同结论［１４］，考虑因与其选取的研究样本

范围不当所致，在此不进行深入讨论。

２２　苦寒的药物容易和其他药物发生禁忌反恶解
毒等相互作用　在临床中我们更关心容易和其他药
物发生禁忌反恶解毒等相互作用的情况。在全部草

部药物中，有禁忌反恶及解毒等相互作用的药物占

５１３％；无禁忌反恶及解毒等相互作用的药物占
４８７％，因此我们取置信度 ＞６５％的关联规则进行
分析。从表２中可以看出关联规则结果是１，也就
是和其他药物具有禁忌反恶解毒等相互作用的情

况，同时置信度 ＞６５％的数据共有８条。其中只有
“寒苦”组合的支持度达到 ０１２３７，置信度到达
０７０１１，具有特异性。而其他组合虽然置信度高于
６５％，但支持度均小于００５，考虑有可能存在数据
量过小造成置信度升高的误差。同时，进一步分析

单个属性的情况。这些组合中属于味的属性有：甘、

苦、辛；属于性的属性有：寒、平。我们就从这几个药

物属性入手分析。见表５。

表５　甘、苦、辛、寒、平推导有相互作用的关联规则

药物属性 占总数比例 关联规则 支持度 置信度

寒 ０３３８７４２ ｛寒｝＝＞｛１｝ ０２０２８４０ ０５９８８０２
苦 ０４０５６８０ ｛苦｝＝＞｛１｝ ０２２３１２４ ０５５００００
甘 ０３１２３７３ ｛甘｝＝＞｛１｝ ０１５２１３０ ０４８７０１３
辛 ０３２４５４４ ｛辛｝＝＞｛１｝ ０１７０３８５ ０５２５０００
平 ０２６７７４８ ｛平｝＝＞｛１｝ ０１３１８４６ ０４９２４２４

　　从上表可以看出，单独的药物属性中，苦、甘、
辛、平推导具有无禁忌反恶解毒等相互作用的支持

度和置信度基本上是５０％左右，因此不具特异性；
而寒性药物推导有禁忌反恶解毒等相互作用置信度

达到６０％，明显高于平均值。结合之前对表２的分
析，进一步得出结论：苦寒的药物更容易和其他药物

发生禁忌反恶解毒等相互作用。

２３　药物“有毒”“无毒”与是否与其他药物发生禁
忌反恶解毒等相互作用没有必然联系　通过表３的
数据，我们可以看到药物属性是“有毒”或者“无毒”

推导有无和其他药物发生禁忌反恶解毒等相互作用

的支持度和置信度之间均没有统计学意义。比如：

｛有毒｝＝＞｛０｝的支持度为 ００９３３０６置信度为
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０５３４８８４；而｛有毒｝＝＞｛１｝的支持度为００８１１３６
置信度为０４６５１１６而｛无毒｝＝＞｛０｝的支持度为
０３８９４５２置信度为０４７４０７４；｛无毒｝＝＞｛１｝的支
持度为０４３２０４９置信度为０５２５９２６。反之，从有无
相互作用推导“有毒”或“无毒”的结果亦然。因此我

们可以得出结论：药物“有毒”“无毒”与是否与其他

药物发生禁忌反恶解毒等相互作用没有必然联系。

３　讨论
本研究以草部药物为对象，应用数据挖掘中关

联规则算法对数据进行分析，发现辛味与“有毒”密

切相关，苦寒的药物更容易和其他药物发生禁忌反

恶解毒等相互作用，而药物“有毒”“无毒”与是否与

其他药物发生禁忌反恶解毒等相互作用没有必然联

系。这些结果说明药物性味属性与药物毒性以及引

发药物之间发生配伍禁忌反应之间存在相关性，对

于临床中药安全警戒具有重要的指导意义，在临床

药物配伍使用和新药研发中可以发挥预防和预判的

作用。
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“国风养心杯”有奖征文通知

　　为了更好的交流养心氏片临床使用经验，为临床医生提
供一个交流学术平台，《世界中医药》编辑委员会与上海医药

集团青岛国风药业股份有限公司决定自 ２０１６年 ５月 １日
起，共同举办“国风养心杯”有奖征文活动，征文具体要求如

下：

征文内容：１．养心氏片临床疗效观察：
例如：养心氏片在改善稳定性冠心病及ＰＣＩ术后心功能

不全体征及症状，心律失常、糖尿病等相关并发症，围绝经期

综合征，躯体症状障碍等临床疗效观察。

２．同类产品对比应用的研究总结。
征文要求：１．论文具有创新性和科学性，论点鲜明、论证

充分、逻辑严谨、结果真实可靠，５０００字以内为宜，未公开发
表及未在全国性会议上交流过。

２．论文请按“题目、姓名、作者单位、邮编、摘要、关键词
（以上中英文），正文、参考文献”的顺序排列。如多名作者，

请在姓名右上角标明第一作者、第二作者及第三作者的数字

序号，每篇论文作者一般不超过５人。
３．论文摘要为３００～４００字，包括“研究目的、方法、结

果、结论”四部分简要内容。

４．论文后可附参考文献，书写格式如：

①（书）作者姓名、书名、出版社名、出版年月、页码；

②（期刊）作者姓名、文章名、期刊名、年份、卷（期）、页
码。

５．论文标题下请注明作者姓名、职称、工作单位、联系方
式、邮箱及邮编。参选者请保留底稿。

稿件评审：本次活动的所有征文均由《世界中医药》杂志

编辑部组织专家进行审阅并评选出优秀论文，获奖者均可获

得一定的奖励。获奖文章将在２０１６－２０１７年《世界中医药》
杂志正式发表，刊发前将专函通知获奖论文的第一作者，如

有其他发表需求请电函。上海医药集团青岛国风药业股份

有限公司将保留上述活动的解释权利，并拥有对来稿的处理

权和各种媒体的使用权。

投稿方式：所有论文请以Ｍｉｃｒｏｓｏｆｔ
Ｗｏｒｄ电子文件形式，发至 ｇｒｏｗｆｕｌｍｋｔ＠１６３．ｃｏｍ，并注明

“养心氏片有奖征文”字样；或致电：０５３２－８６０５８９７２
１８６６０２２２８５８，
联系人：刘先生。

截至时间：２０１７年１２月３１日（以电子邮箱收到日期为
准）；所有征文恕不退稿，请自留底稿。

凡参加本项活动的第一作者均可获得上海医药集团青

岛国风药业股份有限公司赠送的精美纪念品。

欢迎广大临床医生踊跃参加本项活动！

·０７１１· ＷＯＲＬＤＣＨＩＮＥＳＥＭＥＤＩＣＩＮＥ　Ｍａｙ２０１７，Ｖｏｌ．１２，Ｎｏ．５


