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　　本指南遵守了世界中医药学会联合会发布的
《世界中联国际组织标准管理办法》和《标准制定和

发布工作规范》（ＳＣＭ０００１２００９），版权归世界中医
药学会联合会所有。

网络药理学是人工智能和大数据时代药物系统

性研究的新兴、交叉、前沿学科，强调从系统层次和

生物网络的整体角度出发，解析药物及治疗对象之间

的分子关联规律，被广泛应用于药物和中药活性化合

物发现、整体作用机制阐释、药物组合和方剂配伍规

律解析等方面，为中药复杂体系研究提供了新思路，

为临床合理用药、新药研发等提供了新的科技支撑。

在大数据背景下，随着网络药理学的影响力和

应用日益广泛，网络药理学在理论分析、算法发展和

实际应用等方面，面临着重要的发展机遇和挑战。

整合临床、实验的海量数据，结合科学验证，揭示药

物对疾病的调控机制，是网络药理学研究的主要任

务。然而，目前网络药理学研究存在质量良莠不齐、

数据缺乏规范、科学检验不足等问题，亟须建立严谨

规范、科学统一的网络药理学研究评价标准，以保障

该新兴学科的健康发展。

本文件以网络药理学的核心理论“网络靶标”

为基础，建立网络药理学评价的规范性标准，推动基

于“网络靶标系统调节”的研发模式成为更严谨、更
科学、更普适的新一代药物研究范式，推动网络药理

学更规范地开展计算、实验、临床应用，促进该学科

快速、健康与有序发展。

由于网络药理学研究的多样性、复杂性，以及目

前研究水平与条件的局限性，其评价方法尚有诸多

问题亟待进一步解决。本文件将结合网络药理学研

究以及学科发展，不断修订和完善。

１　范围
本文件规定了网络药理学研究过程中数据收

集、网络分析，以及实验验证的原则、流程和评价指

标等内容。

本文件适用于从事网络药理学及相关学科的研

究或审评人员，进行中药、植物药、动物药、化学药、

生物药等药物作用分析，以及疾病机制分析。

２　规范性引用文件
下列文件中的内容通过文中的规范性引用而构

成本文件必不可少的条款。其中，注日期的引用文

件，仅该日期对应的版本适用于本文件；不注日期的

引用文件，其最新版本（包括所有的修改单）适用于

本文件。ＧＢ／Ｔ３６３４４信息技术　数据质量评价指
标；ＧＢ／Ｔ３４９４５信息技术　数据溯源描述模型；ＧＢ／
Ｔ６３７９测量方法与结果的准确度（正确度与精密
度）；ＡＩＯＳＳ０１人工智能　深度学习算法评估规范；
ＧＡ／Ｔ１５８７声纹自动识别系统测试规范。
３　术语和定义

下列术语和定义适用于本文件。

３１　网络药理学　融合系统生物学、生物信息学、
网络科学等学科，从系统层次和生物网络的整体角

度出发，解析药物与治疗对象之间的分子关联，揭示

药物的系统性药理机制，从而指导新药研发和临床

诊疗，是人工智能和大数据时代药物系统性研究的

新兴原创学科。

３２　网络靶标　生物分子网络中，能够机制性关联
药物与疾病，并定量表示药物整体调节作用机制的

网络关键环节，包括关键分子、关键通路或关键模块

等。

３３　物质基础　药物所含化学成分及其相关属性，
包括化学物质的名称、类型、理化属性、药代动力学

参数等。

３４　药物靶标　体内能被药物作用的生物分子，包
含蛋白质（Ｐｒｏｔｅｉｎ）、核糖核酸（ＲＮＡ）、脱氧核糖核酸
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（ＤＮＡ）等。
３５　网络分析　针对疾病相关或药物干预的生物
分子网络进行深度分析和挖掘，包括网络基本分析

（度、介数、聚集系数等网络基本参数）和网络深度

分析（网络模块、网络动态分析等）。

３６　生物功能注释　针对疾病相关或药物干预的
生物分子网络，应用生物信息学方法，进行生物通路

（Ｐａｔｈｗａｙ）、基因本体（ＧＯ）等功能注释与富集。
３７　生物功能预测　基于网络分析的规律性结果，
应用生物信息、人工智能等进行功能预测。

３８　准确率　正确检出的信息数量与被检索数据
库中相关信息总量的比率。

３９　查准率　经验证正确检出的信息量与检出信
息总量的比率。［来源：ＧＡ／Ｔ１５８７，３１３，有修改］
３１０　查全率　正确的检出信息量与被检索数据库
中相关信息总量的比率，用于衡量信息检索系统检

出信息的能力。［来源：ＧＡ／Ｔ１５８７，３１４，有修改］
注：查全率也称召回率、灵敏度。

３１１　特异性　干扰物存在时，分析系统可以正确
区分或检测被测量对象的能力。

３１２　Ｆ值　查准率与查全率的加权调和平均值，
用于评价分析方法的有效性。公式为：Ｆ＝（α２＋１）
×查准率×查全率／α２×（查准率 ＋查全率）。注：
当α＝１时，即为 Ｆ１值。［来源：ＧＡ／Ｔ１５８７，３１５，
有修改］

３１３　信度　在一定条件下，采用同样方法对同一
对象重复分析时所得结果的一致性及稳定性程度。

３１４　效度　通过相应分析方法或手段能够准确判
断出拟分析对象真实情况的有效程度。

３１５　一致率　在相同条件下，用某种分析方法重
复分析同一受试对象时，分析结论一致的比例。

４　评价要求
在网络药理学评价中，要求从可靠性、规范性

和合理性 ３个方面进行评价。具体要求如下：ａ）
可靠性评价：评估主要数据及其关联信息的获取、

软件算法与分析方法的设计以及验证方法的选择与

模型构建是否可靠、能否满足分析要求。评价要素

与评价指标的选择可参考附录 Ａ中的表 Ａ１。ｂ）
规范性评价：评价数据信息的提取与转换、软件／
算法的开发、网络的构建与分析以及实验验证等流

程是否规范，相关技术方法的应用是否准确，用于

保障分析结果的准确性和可重现性，评价要素与评

价指标可参考附录Ａ中的表Ａ２。ｃ）合理性评价：
评估数据筛选与过滤、网络分析指标的选择与阈值

的确定、验证模型及检测指标的选择等内容是否合

理性，评价要素与评价指标可参考附录 Ａ中的表
Ａ３。
５　评价内容

网络药理学评价内容分为基础性评价和扩展性

评价，具体内容参见表１。

表１　评价内容

评价内容
疾病分析

数据库开发 算法开发 机制研究 诊疗发现

药物分析

数据库开发 算法开发 机制研究 药物研发

可靠性 数据来源 ● ● ● ● ● ● ● ●
数据信息 ● ● ● ● ● ● ● ●
关联信息 ● ● ● ● ● ● ● ●
软件算法 ○ ● ○ ○ ○ ● ○ ○
分析方法 ● ● ● ● ● ● ● ●
验证方法２ － ● ● ● － ● ● ●
模型构建３ － ○ ● ○ － ○ ● ○

规范性 信息提取 ● － － － ● － － －
信息转换 ● － ○ ○ ● － ○ ○
算法实现 － ● － － － ● － －
分析路径 － ● ● ● － ● ● ●
验证流程 － ● ● ● － ● ● ●

合理性 数据溯源 ● ● ● ● ● ● ● ●
数据筛选 － － － － － － ● ●
分析指标 － ● ● ● － ● ● ●
验证模型３ － ○ ● ○ － ○ ● ○
检测指标 － ● ● ● － ● ● ●

　　注１：“●”基础性评价内容；“○”扩展性评价内容；“”不作要求。注２：验证方法主要包含临床、实验等方法。注３：模型构建与验证模型

中的“模型”主要是指动物、细胞等模型
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５１　基础性评价　在网络药理学研究中，针对不同
的分析对象（疾病、药物）和分析目的（数据库开发、

算法开发、机制研究、诊疗发现、药物研发等），必需

开展的评价内容，以保证分析结果的真实可信。

５２　扩展性评价　在基础性评价之上，针对不同的
分析对象和分析目的，可选择开展的评价内容，使评

价活动更加深入和客观，以提升网络药理学分析结

果的可信度。

６　评价的技术内容
网络药理学评价的技术内容分为数据收集、网

络分析和结果验证３个方面，具体内容参见表２。

表２　技术内容

评价内容 数据收集 网络分析 结果验证

可靠性 数据来源

数据信息１
关联信息２

软件算法

分析方法

验证方法

模型构建

规范性 信息提取

信息转换

算法实现

分析路径

验证流程

合理性 数据溯源

数据筛选

分析指标 验证模型

检测指标

注１：数据信息包括疾病、疾病靶标、药物、药物成分、成分靶标等。

注２：关联信息包括蛋白质相互作用、基因与蛋白质对应关系、蛋白

质与代谢物相互作用、代谢物反应过程等

６１　可靠性评价
６１１　数据收集　主要评价药物的物质基础、生物
靶标等基础数据来源及收集方法的可靠性。评价内

容如下：１）数据来源：评价使用数据的出处，如文
献、数据库、实验数据等；２）数据信息：评价使用数
据的整体情况，如数据总量、收集时间、相关数据库

版本等；３）关联信息：评价不同数据间进行关联的
相关内容，如关联信息的数量、种类等。本文件优先

推荐采用经严谨实验验证或权威文献来源的数据，

对于软件预测和非文献来源的数据库数据，应尽量

提供数据的可信度评价，推荐采用高信度的数据。

６１２　网络分析　评价生物靶标网络分析中新开
发算法的可靠性，或拟选择分析方法的正确性与稳

定性。主要评价内容如下：１）软件算法，评价分析
过程应用的软件或算法，如已成熟应用的软件或算

法、原创的软件或算法；２）分析方法，评价分析过程采
用的具体方法，如总体技术路线、实验研究思路等。

如果采用新开发的算法，常用的评价指标包括

算法实现、功能的正确性，以及算法性能的准确率、

召回率和Ｆ值等。
如果将相关领域已成熟的分析方法应用于网络

药理学分析，建议采用标准数据集或实验数据对拟

选用的方法进行可靠性分析，其中标准数据集应参

考数据收集进行可靠性评价。

如果采用已有的网络药理学分析方法，应明确

标注该分析方法的出处。

６１３　结果验证　评价验证过程中，采用方法的可
靠性、可重复性等，以保证验证结果和最终结论的可

信度。主要评价内容如下：１）验证方法，评价结果
验证过程采用的具体方法，如文献验证、计算机辅助

验证、实验验证、临床试验等；２）模型构建，评价结
果验证过程采用的模型构建方法与终点指标。其

中，评价模型包括计算机模型的构建、体内外实验模

型的建立、临床研究队列的入组等；终点指标包括金

指标、代表性指标等。本文件优先推荐采用体、内外

实验或临床试验进行验证。

６２　规范性评价
６２１　数据收集　评价数据收集过程中，数据信息
的完整性、数据提取的明确性与数据处理的规范性。

主要评价内容如下：１）信息提取，评价提取／获取拟
分析内容相关信息的方法，如信息提取的规则、范围

等；２）信息转换，评价不同数据信息进行转换的方式
和方法，如不同数据库信息的转换、异常信息处理等。

６２２　网络分析　评价分析流程的明确性、方法评
价的规范性以及分析方法的可溯源性。主要评价内

容包括：１）算法实现，评价拟采用分析软件或算法
的实现过程，如软件或算法的调用方式、原创算法的

开发方法等；２）分析路径，评价进行分析的主要过
程，如网络分析的流程等。

６２３　结果验证　验证网络药理学的分析结果时，
评价采用操作流程和结果分析过程等验证流程的规

范性，包括计算机模拟过程、体内外实验过程、临床

试验流程等。

６３　合理性评价
６３１　数据收集　评价数据收集过程中，针对信息
的传递途径、信息的处理过程等内容进行合理性评

价。要的评价内容包括：１）数据溯源，评价拟分析
的数据能否追溯，如参考文献具体信息、实验或临床

试验详细结果等；２）数据筛选，对拟分析数据进行
选择的相关过程进行评价，如筛选原则、筛选条件

等。针对药效成分的筛选，应充分考虑分析对象、吸

收途径、药效部位、显效成分、代谢形式、生物利用

度、成药性等影响药效学行为因素，选取影响药效学

行为的参数进行药效成分筛选。针对靶标或靶标间

相互作用等信息的筛选，应着重考察数据的可信度、

获取方法合理性等因素。
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图１　网络药理学的评价过程

６３２　网络分析　针对用于筛选重要作用靶标
（群）、关键药效成分（群）等要素分析指标进行合理

性评价，包括软件／算法参数、网络分析参数等。其
中，网络分析参数包括节点与边的特征（如节点度、

节点中心性、边权重等）、网络的凝聚性（如密度、聚

类系数、子图、连通性等）、网络的可分割性（如层次

聚类、谱分割等）、网络模块性、网络基序等。

针对研究的具体疾病，应该综合考虑以上指标，

建立合理的病证生物分子网络，确定适宜的网络靶标。

如使用全新计算方法确定药效成分群与网络靶

标，还应该考察所选药效成分及网络靶标对整体网

络稳态的重要性。

６３３　结果验证　评价用于验证网络药理学分析
结果的试验设计、检测方法等具体实现过程的合理

性。主要的评价内容包括：１）验证模型，评价结果
验证所采用的模型，如计算机模型、实验模型、临床

研究队列等；２）检测指标，评价结果验证所参考的
具体检测指标，包括计算机模拟的输出结果、算法效

能的检测指标、实验或临床试验的检测指标等。对

于新开发的网络药理学分析算法，需根据结果类型

提供适宜的性能评价指标，对其预测结果进行验证，

必要时可采用标准数据集进行验证。

７　评价过程
网络药理学评价的一般流程见图１。

主要起草单位：清华大学、世界中医药学会联合

会网络药理学专业委员会。

参与起草单位：中国中医科学院中药研究所、中

国人民解放军总医院第五医学中心、北京中医药大

学、上海中医药大学、安徽中医药大学、天津中医药

大学、浙江中医药大学、澳门大学、沈阳药科大学、温

州医科大学、遵义医科大学、兰州大学、北京交通大

学、天津国际生物医药联合研究院、清华福州数据
技术研究院。

主要起草人：李梢。

参与起草人（按姓氏拼音排序）：陈宜涛、丁清

扬、戴建业、段贤春、胡元佳（中国澳门）、赖新星、刘

清飞、牛明、项荣武、向铮、许海玉、王鑫、杨洪军、杨

扩、杨铭、于海洋、张博、张鹏、张倩茹、赵慧辉、赵静。

请注意本文件的某些内容可能涉及专利。本文

件的发布机构不承担识别专利的责任。

附录　Ａ
（资料性）

网络药理学评价要素与评价指标

Ａ１　可靠性评价要素与评价指标
可靠性评价要素与评价指标可参考表Ａ１。

表Ａ１　网络药理学可靠性评价要素与评价指标

评价过程 评价要素 评价指标

数据收集 数据的准确性 准确率、查准率

数据的完整性 查全率

数据的可获取性 是否公开可获取

网络分析 算法的正确性 算法功能的正确性、算法实现的正确性

算法的准确性 准确率、特异性、灵敏度、召回率、Ｆ值
分析的稳定性 均方根误差、平均绝对误差

结果验证 方法的可靠性 信度１、效度１
结果的可重复性 一致率

　　注１：信度、效度主要适用于采用临床研究、动物或细胞模型等进行验证的可靠性评价
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表Ａ２　网络药理学规范性评价要素及评价指标

评价过程 评价要素 评价指标

数据收集 数据描述的完整性 数据内容的关键信息是否描述清楚

数据提取的明确性 关键词描述是否确切

提取规则和方式是否清晰

数据处理的规范性 不同来源数据转换、对接方法的描述是否明确

网络分析 分析流程的明确性 算法设计或网络分析的流程是否描述清楚

方法评价的规范性 算法开发是否进行严谨的方法学评价

分析方法的可溯源性 应用的分析方法或技术指标是否能够溯源

结果验证 操作流程的规范性 采用的模型是否明确

操作流程的描述是否清楚

结果分析的规范性 结果的评价指标是否明确

结果的描述是否客观、准确

表Ａ３　网络药理学合理性评价要素及评价指标

评价过程 评价要素 评价指标

数据收集 数据的可溯源性 依据描述信息能否溯源相关数据

信息提取的合理性 检索关键词的选择与研究目标是否相符；

检索关键词是否完备

信息筛选的合理性 数据筛选原则是否符合研究内容的相关要求；

选择的筛选指标是否能达到筛选要求

网络分析 分析方法的适用性 采用的网络分析方法是否与研究目标相符合

分析指标的合理性 选择的分析指标是否满足网络分析的需求

结果验证 模型的适用性 采用的模型与研究目标是否相关、是否具有代表性

评价指标的合理性 评价指标是否符合研究目标要求

Ａ２　规范性评价要素及评价指标
规范性评价要素及评价指标可参考表Ａ２。

Ａ３　合理性评价要素及评价指标
合理性评价要素及评价指标可参考表Ａ３。

附录Ｂ
（资料性）

网络药理学研究报告示例

Ｂ１　题目和摘要
题目和摘要中均应标明研究对象，摘要中还应

简述网络药理学分析的研究目的、研究方法、研究结

果、研究结论及意义等。

Ｂ２　前言
应详细阐述研究背景和原理等内容，针对具体

的研究目标尽可能提供确切的临床疗效或试验证

据，如真实世界的研究结果、高质量的ＲＣＴ研究、队
列研究或可靠的实验研究数据等。

Ｂ３　方法与结果
Ｂ３１　研究设计　应报告研究设计的关键内容概
况，如研究对象、研究方法、研究类型（干实验、干湿

结合实验）、数据来源（获取数据的方法），必要时应

提供研究流程图。

Ｂ３２　研究对象

Ｂ３２１　面向疾病的研究，应提供疾病标准名称，
必要时提供现行版 ＩＣＤ疾病编码号，中医证候研究
应正确描述证候名称。证候名称应符合中医临床诊

疗术语国家标准（证候部分）的相关要求。

Ｂ３２２　面向药物的研究，化合物应提供标准化合
物名称或具有唯一标识的化合物信息，必要时提供

结构式；中药复方应提供处方来源、组成以及每味药

物的标准名称。中药外文名称推荐使用拉丁名或英

文名。

Ｂ３３　数据来源
Ｂ３３１　应尽可能详细描述数据的来源，如文献数
据、数据库检索或实验数据等，对获得数据的方式应

提供可重现的所有细节参数，必要时提供数据源的

局限性描述。

Ｂ３３２　来源于数据库检索的数据应提供数据库
名称、来源、版本号、检索日期、检索策略，ｗｅｂ数据
库应该提供数据库参考文献，必要时应提供访问地

址及数据收录情况等描述性统计；来源于文献的数

据应提供原始参考文献，并描述原始文献数据获得
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的方法，必要时还应对文献数据进行描述性统计；来

源于实验的数据应提供具体的实验方法、实验对象

（与本研究对象的关系）、实验条件，以及实验结果

获取方式，必要时还应提供实验方法的方法学验证

结果。

Ｂ３４　网络分析
Ｂ３４１　应详细描述构建网络的相关要素及其相
互关系，以及网络分析的方法和指标，对网络分析结

果应有生物学意义的阐述。其中，网络的构建应描

述网络相关元素与整体数据的关系，如果是经过筛

选的子集，应体现合理性，应提供具体的筛选方法、

筛选依据、筛选原则，并阐述与研究目的的关系。

Ｂ３４２　网络分析的方法应具体描述如下内容：１）
分析内容与指标，如网络的基本参数（节点与边的

特征、网络的凝聚性特征、网络模块化特征）及这些

参数与研究目的的关系；２）网络分析策略，必要时
提供分析的路径流程图，对于非原创的网络分析方

法应提供方法的来源、分析参数、参考文献、分析软

件名称版本号，有参数选择的分析算法必要时应提

供敏感性分析结果；３）原创性分析算法应描述新算
法的原理、具体实施步骤、实现方式、参数设置、编程

语言，如果使用标准数据集，应提供标准数据集的可

靠性分析结果，必要时应提供与主流算法的比较结

果及稳健性分析结果；４）网络分析结果要有明确的
生物学意义，如有生物功能注释，应提供注释的类别

（ＧＯ、Ｐａｔｈｗａｙ、Ｄｉｓｅａｓｅ等），详细描述注释的方法、参
数、软件名称及版本号，并详细阐述与研究目的的关

系。

Ｂ３５　结果验证
Ｂ３５１　应详细描述验证的方法、策略及与研究目
的的关系，推荐联合多种方式进行验证，非原创方法

不推荐仅使用计算机辅助或文献数据的方式进行

验证。

Ｂ３５２　结果验证应提供的内容　１）计算机辅助

验证应提供选择算法的名称、理由、出处、参考文献、

参数设定、软件名称版本号及比较分析的结果；文献

数据验证应提供选择依据、文献来源、检索日期，并

描述源文献获取数据的方法及可靠性分析结果；２）
实验研究验证应详细描述实验对象、实验材料、模

型、实验方法、样本采集处理方法、检测指标、数据获

取方式及分析结果，并阐明与研究目的的关系；３）
临床研究验证应详细描述研究设计、研究对象、纳排

标准、知情同意、试验实施流程、数据管理、样本采集

策略及方法、样本处理方法、检测指标及统计分析结

果，并阐明与研究目的的关系，必要时应提供伦理委

员会审查批件。

Ｂ３５３　对于以开发网络药理学算法、数据库、计
算分析平台等为主的研究，应对算法、数据库、平台

等获得的预测分析结果进行合理且必要的验证：１）
根据预测结果的类型提供分析的性能指标及可靠性

评价指标，必要时应提供对标准数据集分析的一致

性评价结果；２）通过实施严谨的临床试验或实验研
究验证结果的可靠性。其中，基于临床、实验的可靠

性验证拥有更高的证据等级。

Ｂ４　讨论
根据研究目标应谨慎给出总体的结果解释，在

此基础上，方法学研究应增加对方法学可推广性的

分析，应用类研究应增加对研究结果可解释性的分

析。此外，还应对研究结果的局限性进行分析，包括

不确定性的来源以及任何潜在影响研究结果的

因素。

Ｂ５　其他内容
除上述报告内容外，原始数据还应明确是否可

获得，必要时提供获取途径；分析方法应提供研究使

用的软件包及其版本号清单，必要时提供分析算法

源代码；未在文中展示的其他原始资料、方法及分析

结果应提供获取补充信息的途径。
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