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复合结构智能化辨证选方模型的构建

周　璐１　李光庚２　孙　燕１　郑　岩２　李宇航１

（１北京中医药大学中医学院，北京，１０００２９；２北京邮电大学计算机学院，北京，１００８７６）

摘要　通过回顾机器学习中的Ｃ４５决策树、随机森林、支持向量机、ＢＰ神经网络算法的原理与在中医辨证研究中所取得
的成果，创新设计出一种复合结构的智能化辨证选方模型，并对模型进行了实现与测试。结果表明该模型输出结果的准

确性高于仅使用单一算法建立的辨证选方模型，这为进一步与“方证要素对应”的组方原则相结合，建立适用于复杂病机
的临床诊疗辅助系统奠定了基础。
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　　辨证论治是中医的特色，机器学习是当今人工
智能领域的重要分支，将机器学习与中医辨证论治

进行结合，建立智能化的辨证论治模型，可辅助临床

医师进行处方决策，为中医复杂病机的辨证论治提

供诊疗思路。因此，分析机器学习在中医辨证研究

中的应用，探索智能化的辨证论治模型也是当今智

能时代具有挑战意义的一项课题。

机器学习在ＭａｃｈｉｎｅＬｅａｒｎｉｎｇ［１］中的定义为“如
果一个计算机程序针对某类任务Ｔ的用Ｐ衡量的性
能根据经验Ｅ来自我完善，那么我们称这个计算机
程序可从经验Ｅ中学习，针对某类任务Ｔ，他的性能
用Ｐ来衡量”。我们通过回顾学者所用的 Ｃ４５决
策树算法、随机森林算法、支持向量机算法、ＢＰ神经
网络算法的原理与用于中医辨证所取得的成果。创

新设计出一种复合结构的智能化辨证选方模型，相

对于单一算法建立的模型，该模型可更准确辨识出

症状中所包含的证候，实现精准的辨证选方。

１　机器学习算法应用于中医辨证研究的回顾
１１　ＢＰ神经网络（ＢａｃｋＰｒｏｐａｇａｔｉｏｎＮｅｕｒａｌＮｅｔ
ｗｏｒｋ）　ＢＰ神经网络算法是基于反向传播算法［２］而

实现，具有建立多分类模型的能力。该算法主要通

过给定包含样本类别与样本特征的训练集合，自主

建立多分类模型，具有较好的自学习与自组织能力。

这种算法被中医较早应用到辨证研究之中，如

田禾和戴汝为［３］早在１９９０年用ＢＰ神经网络算法进
行中医智能辨证的研究，开发了用于中医儿科咳喘

的辨证系统。目前使用 ＢＰ神经网络进行中医辨证
的研究仍是热点，如本课题组陈擎文［４］曾通过 ＢＰ
神经网络对《伤寒论》中的“方证要素”进行探讨，
初步构建出基于《伤寒论》的方证对应及“方证要素
对应”的辨证论治模型。徐亮等［５］为探索挖掘名老

中医辨证经验的新方法，运用ＢＰ神经网络对６８４名
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老中医的医案构建辨证模型，其中用６６９例医案作
为训练集，１５例气虚证医案作为测试集，预测一致
性为８０％，证明了该方法的可行性。
１２　Ｃ４５决策树（Ｃ４５ＤｅｃｉｓｉｏｎＴｒｅｅ）　Ｃ４５决
策树算法［６］是一种可用于构建树形分类模型的决策

树算法，通过对给定的训练数据计算信息熵、信息增

益率建立分类模型，并可提取出树形的分类规则，实

现对未知样本的类别进行可视化的分析与判断。

这种算法出现于神经网络之后，被中医较多的

用于提取证候的诊断规则，如杨开明［７］将８５例糖尿
病患者结合 Ｃ４５决策树算法建立了中医辨证决策
树，提取出糖尿病的８种中医证候分类规则。李治
和李国琳［８］对４４７例 ＡＥＣＯＰＤ患者结合 Ｃ４５决策
树算法建立起 ＡＥＣＯＰＤ的中医辨证分型决策树模
型，提取出痰热郁肺、痰瘀阻肺、痰浊阻肺、外寒

内饮４种中医证候的诊断规则。刘广等运用 Ｃ４５
决策树算法结合８００例中医胃炎病例建立了中医胃
炎辨证分类决策树，并提取出胃炎的中医证候分类

规则。

１３　支持向量机（ＳｕｐｐｏｒｔＶｅｃｔｏｒＭａｃｈｉｎｅ）　支持
向量机是由Ｃｏｒｔｅｓ和Ｖａｐｎｉｋ［９］提出的一种可用于二
分类问题的机器学习算法。该算法通过运用支持向

量机的核函数等公式进行一系列的计算，得出支持

向量机的类别判定公式 ｙ＝ＷＴＸ＋ｂ，并结合支持向
量机中划分样本类别的超平面，实现对样本类别的

划分，建立分类模型。

本算法的出现略晚于决策树，但其在中医辨证

研究中的应用却较为广泛，如晏峻峰［１０］用支持向量

机算法结合“脾虚”与“阳虚”的证素，构建辨别“脾

虚”与“阳虚”的智能辨证模型。王阶等［１１］通过支持

向量机算法从１１５例名中医冠心病治疗的医案中提
取出血瘀、痰浊、气虚、阳虚、阴虚、内热、血虚、气滞

８个证候要素的主要表现。此外，因为支持向量机
算法构造的辨证模型具有很好的准确性，所以也常

用于辨证模型之间的对照分析。如王华珍和胡雪

琴［１２］运用随机森林算法对２０２１条“内生五邪”的病
案建立辨证模型，并用支持向量机算法建立对照模

型，分析辨证模型的准确性。

１４　随机森林（ＲａｎｄｏｍＦｏｒｅｓｔ）　随机森林算法是
由Ｂｒｅｉｍａｎ［１３］所提出的一种组合分类器算法，可构
造出多个树形分类模型。“随机”一词在这里有两

层含义，第一层可以理解为在总训练样本中随机有

放回的为森林中的每个决策树选取与总训练样本数

相同的样本，作为构建决策树的训练集合；第二层

是对森林中的每个决策树从所有样本属性中随机不

放回的选择部分样本属性。随机森林算法就是先通

过样本与属性随机选择，再像生成决策树模型一

样，生成由决策树组成的 “森林”。随机森林通过

采用森林内决策树投票的方式判定待测样本类别，

而不是某一决策树的单一判断，因此具有较高的准

确性。

与前３种算法相比，本算法出现较晚，在中医辨
证研究中可谓是一种较新技术手段。如２０１５年孙
超［１４］运用随机森林算法对糖尿病肾病建立辨证模

型，并同时对症状的重要程度进行了客观化度量，为

糖尿病肾病辨证的客观化诊断提供了依据。２０１６
年蔡晓路［１５］运用随机森林对类风湿性关节炎的证

候建立辨证模型，并提取出对证候诊断有意义的重

要症状，为研究证候的主证探索了一种有效方法。

此外，随机森林算法还被用于中医望诊的研究，如阚

红星等［１６］用随机森林算法对２型糖尿病中３种证
候的舌象建立辨识模型，通过舌象图，辨别２型糖尿
病的中医证候。

以上所述的机器学习算法在中医辨证研究中有

着广泛的应用，其共同点是均可建立智能化的中医

辨证模型，用于中医智能辨证。但是，由于证候是一

个多维多阶的复杂巨系统，面对的是高度非线性的

研究对象［１７］，因此单一使用某一算法建立辨证模

型，往往不能满足需求。例如临床医师在病历中记

录的症状往往对应着多个证候的诊断，使症状与诊

断结果间形成“多对多”的对应关系。若要求辨证

模型也做到在记录下输入的多个症状后，输出多个

证候诊断，形成输入症状与输出结果间“多对多”对

应的关系，辨证模型则需要放宽输出的置信概率输

出多个辨证结果，以覆盖可能对应的多个证候。但

这种方式难以把握置信概率的大小，容易输出包含

错误的辨证结果，无法保证正确性，难以进一步根据

输出的辨证结果选择正确的方剂。因此探索可用于

输入症状与输出方剂之间是“多对多”对应关系的

辨证选方模型，对建立用于临床的中医智能化辅助

诊疗系统具有较好的发展潜力。

２　复合结构的智能化辨证选方模型
以往因计算机运算速度所限，多种算法的结合

难以实现，如今计算机运算性能显著提升，配置机器

学习的运行环境日趋便利，数据库管理系统处理数

据的功能不断丰富，都为本复合设计提供了可行性。

使本观察组可以创新结合以上提及的多种算法设计

一种复合结构的智能化辨证选方模型。使模型可对
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辨证结果进行验证，剔除错误结果，提高模型在多方

证对应时，输出结果的准确性，实现精准的辨证选

方。

２１　模型总体结构与实现精准辨证选方的方式　
复合结构的智能化辨证选方模型是由辨证层级、验

证层级、选方层级３个层级构成，分别执行辨证、验
证、选方的任务，在层级之间，前一个层级的输出作

为下一层级的输入，使各层级构成链式的数据传递，

形成如图１所示结构与运行过程。使模型在输入症
状与输出方剂之间存在“多对多”对应的联系时，准

确输出辨证选方的结果。

图１　复合结构的智能化辨证选方模型结构

　　模型实现准确辨证选方的方式主要有以下 ２
点：一是在辨证层级中构建复合型智能辨证模型，例

如本文使用随机森林、支持向量机、ＢＰ神经网络算
法共同构建辨证模型，以 Ｒ代表随机森林（Ｒａｎｄｏｍ
Ｆｏｒｅｓｔ）算法构建的辨证模型，Ｓ代表支持向量机
（ＳｕｐｐｏｒｔＶｅｃｔｏｒＭａｃｈｉｎｅ）算法构建的辨证模型，Ｂ代
表ＢＰ神经网络（ＢａｃｋＰｒｏｐａｇａｔｉｏｎＮｅｕｒａｌＮｅｔｗｏｒｋ）算
法构建的辨证模型。这种多算法共同构建的智能辨

证模型，可简称为 ＲＳＢ复合型智能辨证模型。该辨
证模型可在给定输出的辨证结果数量后，由 Ｒ、Ｓ、Ｂ
分别根据输入症状从各自不同的角度给出辨证结

果，为结果验证提供更多的可能。二是在验证层级

中植入一种可对辨证结果进行检验的验证机制，通

过验证机制对辨证层级输出的辨证结果进行验证，

排除错误结果，保留正确结果，并将正确的辨证结果

送往选方层级实现精准选方。

２２　模型各层级的结构
２２１　辨证层级　智能模型的第一层级是辨证层

级，模拟中医以症状辨证候的过程，与验证层相连形

成链式关系。该层级是由用于辨别证候的 ＲＳＢ复
合智能辨证模型构成，使用症状证候数据（以症状
作为特征，证候作为标签）训练。在模型训练完成

后，通过设定输出的结果数量Ｎ，输出前Ｎ个概率最
高的辨证结果。但这里得出的Ｎ个结果是以放宽置
信概率为代价，所以往往包含错误结果。因此在该

层级初步得出辨证结果后，还需再将辨证结果送入

验证层级进行验证，对错误进行排除。

２２２　验证层级　第二层级是验证层级，运用的是
以证候推测症状的思想，因其上连辨证层级，下连选

方层级，所以在３个层级的链式关系中扮演着承上
启下的核心角色。该层级由验证机制、ＲＳＢ复合智
能辨证模型组成。其中，验证机制的工作是根据辨

证层级输出的证候，从症状证候训练集中逆向提取
出相应的症状，并在提取出相应的症状之后，再将提

取的症状分别与辨证层级输入的症状取交集，依次

提取出共有症状，模拟中医以证候推测症状的过程。

ＲＳＢ复合智能辨证模型的工作则是根据依次提取出
的共有症状输出概率最高或满足输出条件的辨证结

果，完成模型的再次验证，以此来避免因放宽置信概

率导致的误差。

２２３　选方层级　第三层级是选方层级，与验证层
级相连，主要是存储证候与对应方剂的数据库。在

该层级中，对相连的验证层级输出的多个证候查询

出数据库中对应的证候与方剂，并且为保证方剂的

使用安全在查询出方剂后，检索组合后的方剂是否

包含“十八反十九畏”，若包含则用相近功效的中药

进行代替，最终实现辨证选方。

２３　模型验证　复合结构的智能化辨证选方模型
是通过辨证层级、验证层级、选方层级完成辨证选

方，按照这种层级结构的设计，在辨证选方时，输出

的结果应有较高的准确性。因此，我们对该模型进

行了实现，并同基于单一算法建立的辨证选方模型，

比较输出结果的准确性。

２３１　模型的构建与测试数据　选择第３版“十三
五”教材《伤寒论讲义》［１８］中，辨治要点所记录的主

症、病机、方药等相关数据，建立用于构建辨证选方

模型的训练集与选方数据库。其中，主症与病机数

据作为训练集（主症作为特征，病机作为类别，形成

症状－病机训练集），用于实现模型的辨证功能。方
药数据则通过数据库管理系统（使用的是 ＭｙＳＱＬ数
据库管理系统），建立选方数据库，使模型可根据辨

证结果查询对应的方剂，实现选方功能。对于模型
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的测试数据，则是通过随机抽取训练集合中的６个
样本产生，除此之外，如临床中也存在着四逆散与半

夏泻心汤合用，旋覆代赭汤与四逆散合用，四逆汤与

柴胡加龙骨牡蛎汤合用，大柴胡汤与芍药甘草汤合

用等多方证对应的情况。因此本研究也使用以上合

用方剂的主症，与随机抽取的６个样本共同用于测
试辨证选方模型输出结果的准确性。测试的示例与

选方数据库中的内容如表１与表２所示。

表１　测试数据与对应结果示例

模型应输出的方剂 模型应输出的病机 输入模型的测试数据（主症）

…… …… ……

桂枝加附子汤 风寒袭表，营卫失调，

阳虚不固

发热，恶风，漏汗不止，溲短，肢挛

小陷胸汤 痰热互结心下 心下硬满，按之疼痛，胸闷喘满，

咳吐黄痰，舌红，苔黄腻，脉浮滑

旋覆代赭汤＋四
逆散

胃虚气逆，痰气壅塞

＋少阴阳气郁遏不达
心下痞硬，嗳气不除，四肢逆冷，

脉弦

…… …… ……

表２　选方数据库内容示例

病机 方剂名称 方剂组成

…… …… ……

风寒袭表，营卫失调，

阳虚不固

桂枝加附子汤 桂枝、芍药、生姜、炙甘草、

大枣、炮附子

痰热互结心下 小陷胸汤 黄连、半夏、栝楼实

少阴阳气郁遏不达 四逆散 柴胡、芍药、枳实、甘草

…… …… ……

２３２　建立复合结构的智能化辨证选方模型　本
模型使用 Ｐｙｔｈｏｎ编程语言结合 ｓｃｉｋｉｔｌｅａｒｎ，按照上
述模型的各层级结构进行建立。其中，构建 ＲＳＢ复
合辨证模型所使用的训练集与选方层级所使用选方

数据库，均如２３１中所述。对该模型验证层级中
ＲＳＢ复合模型所输出的条件，限定为置信概率大于
０５，若未大于０５但主症多于３个则取概率最高的
结果。

２３３　建立基于单一算法的辨证选方模型　该辨
证选方模型同样使用 Ｐｙｔｈｏｎ编程语言与 ｓｃｉｋｉｔｌｅａｒｎ
构建。其构建方法是先调取ｓｃｉｋｉｔｌｅａｒｎ中的随机森
林、支持向量机、ＢＰ神经网络算法，并分别使用上述
２３１中的训练集进行训练，建立基于单一算法的
辨证模型。再将构建出的辨证模型结合２３１中的
选方数据库，实现根据辨证结果查询出对应方剂的

功能，完成辨证选方模型的建立。基于单一算法的

辨证选方模型的构建流程如图２所示。
２３４　模型的测试结果　基于单一算法构建的辨
证选方模型与复合结构的智能化辨证选方模型的准

确性测试如表３所示。其中表中模型的测试内容是
方剂的主症，用于测试不同方法构建的模型能否根

据输入的方剂主症正确输出所对应的病机与方剂，

若输出正确则以“√”表示，若输出错误则以“×”表
示。结果显示，所有的辨证选方模型均能根据葛根

汤、桂枝加附子汤、大青龙汤、小陷胸汤、猪苓汤、柴

胡加龙骨牡蛎汤的主症，正确输出所对应的病机与

方剂。但是对四逆散 ＋半夏泻心汤、旋覆代赭汤 ＋
四逆散、四逆汤＋柴胡加龙骨牡蛎汤、大柴胡汤＋芍
药甘草汤对应的主症，只有复合结构的智能化辨证

选方模型输出的结果准确。

图２　基于单一算法的辨证选方模型的构建流程

２３５　结果分析　通过对辨证选方模型的准确性
比较，可看出单一算法构建的辨证选方模型与具有

复合结构的辨证选方模型，在面对单一方剂的主症

时，都有正确的结果。而一旦将２个方剂的主症合
并后一同输入模型，则最终输出的选用方剂也应是

２个，即临床中的合方。面对这种情况时，复合结构
的智能化辨证选方模型的准确性明显高于单一算法

构建的辨证模型。这是因为单一算法构建的辨证选

方模型结构单一，仅输出概率最高的一个结果，这在

输入模型的症状仅对应一个治疗方剂时，可保证准

确。但面对２个方剂的主症合并后一同输入模型
时，单一算法构建的辨证选方模型在辨证阶段仍只

输出一个结果。即使要其求输出多个结果，由于结

构单一，模型也难以具体确定输出多少结果或是确

定输出的概率，从而容易导致错误的输出结果，并且

不能排除。因此单一算法构建的辨证选方模型无法

根据辨证结果从选方数据库选择正确的方剂。而复

合结构的智能化辨证模型通过 ＲＳＢ复合智能辨证
模型与验证机制的结合则实现了对辨证结果的二次

验证，保证了辨证结果的准确。

３　展望
以上验证表明本创新模型可从多方证症状群

中，精确提取对应的方证，提高辨证选方的准确性。

但这仍然只是方证对应，若该模型能进一步结合一

种可以紧扣病机的组方原则，使模型从方证对应的

角度，难以找到适合的方剂时，能以病机为导向，从

现有方剂中选择对病机起治疗作用的最佳药物组

合，组建新方，则可扩展模型的应用范围。
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表３　单一算法构建的辨证模型与复合结构的智能化辨证模型的辨证准确性比较

模型的测试内容

各模型辨证的准确性

基于支持向量算法机构建

的辨证选方模型（Ｓ）
基于随机森林算法构建

的辨证选方模型（Ｒ）
基于ＢＰ神经网络算法构建
的辨证选方模型（Ｂ）

复合结构的智能化辨证

选方模型（ＲＳＢ）

葛根汤的主症 √ √ √ √
桂枝加附子汤的主症 √ √ √ √
大青龙汤的主症 √ √ √ √
小陷胸汤的主症 √ √ √ √
猪苓汤的主症 √ √ √ √

柴胡加龙骨牡蛎汤的主症 √ √ √ √
四逆散＋半夏泻心汤的主症 × × × √
旋覆代赭汤＋四逆散的主症 × × × √

四逆汤＋柴胡加龙骨牡蛎汤的主症 × × × √
大柴胡汤＋芍药甘草汤的主症 × × × √

　　注：√表示输出的病机、方剂与输入模型的主症完全对应，辨证选方准确；×表示输出的病机、方剂同模型输入的主症不对应或不完全对

应，辨证选方不准确。根据表中各模型的辨证选方准确性，所有的辨证模型均能根据葛根汤、桂枝加附子汤、大青龙汤、小陷胸汤、猪苓汤、柴胡

加龙骨牡蛎汤对应的主症，正确输出所对应的病机与方剂。但对四逆散＋半夏泻心汤、旋覆代赭汤 ＋四逆散、四逆汤 ＋柴胡加龙骨牡蛎汤、大

柴胡汤＋芍药甘草汤对应的主症，单一模型Ｒ、Ｓ、Ｂ由于难以确定第二个结果的输出概率，因此出现了结果不准确的情况，而包含ＲＳＢ与验证

机制的复合模型表现出精准的输出结果

　　我们在２００９年提出了“方证要素对应”的组方
原则［１９］，其中“方证要素对应”是指“方剂要素”与
“证候要素”的对应，即方剂中的主要药物组成与这

些药物所主治的病机单元对应，使药物与病机之间

形成靶向性的精确对应关系。运用“方证要素对
应”的组方原则，可在面对复合病机（即多个病机的

组合），难以直接找到恰好对应的主治方剂时，将复

合病机拆分为“证候要素”，使用与其对应的“方剂

要素”进行组方。

综上所述，若本创新模型与“方证要素对应”的
组方原则结合，使用“方剂要素”与“证候要素”数据

构建，则可建立出基于“方正要素对应”的智能化辨
证组方模型。该模型将能在“方证要素对应”的基
础上，进行智能组方，可用于辅助临床医生在病机比

较复杂，方证对应难以适用时，从“方证要素对应”
的角度出发，紧扣病机，组建新方。希望能够利用人

工智能技术，为中医复杂病机的“辨证论治”，提供

新方法、新思路。
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