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〔摘要〕　目的／意义 构建中成药说明书知识图谱，实现基于知识推理的智能推荐。方法／过程 基于 Ｐｙ２ｎｅｏ
结合Ｎｅｏ４ｊ图数据库搭建知识图谱的技术，整理１３８０种中成药信息并构建数据库，基于三元闭包算法实现
知识推理，运用概率模型计算中成药推荐评分。结果／结论 共形成实体概念１１１０３个，语义关系２４种。构
建了中成药智能推荐知识图谱，搭建中成药智能推荐平台实现中成药的准确推荐。实现中成药与知识图谱

领域结合，为中医辅助诊疗提供方法借鉴，为进一步开展中成药知识可视化研究提供参考。
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１　引言

中成药作为中医治疗的一种重要手段，具有简

便易用、服用方便等特点。随着药品不良反应监测

的不断深入，发现中成药说明书在一定程度上存在

用药安全隐患，如部分说明书描述模糊或描述缺

少［１］，不便于查询与使用。知识图谱可以优化搜索

引擎的检索效率［２－３］，实现知识的快速响应和推理。

部分中医药领域知识图谱应用，见图１，基于知识
图谱对中成药数据进行存储可增强非结构化中成药

数据之间的关联强度与紧密性。既有中成药智能推

荐仍基于传统非结构化数据［４］，为进一步提升中成

药智能推荐的规范化及准确率，本研究将规范化整

理后的中成药说明书内容借助知识图谱可视化的形

式呈现并搭建中成药数据库进行知识推理，最终通

过构建概率模型估计每种中成药对于特定症状的适

应概率，结合三元闭包算法推荐相应的中成药。

图１　中医药领域知识图谱应用示例

２　资料与方法

２１　数据来源

中成药知识数据在 《国家基本药物目录 （２０１８
年版）》和 《国家基本医疗保险、工伤保险和生育

保险药品目录 （２０２２年）》 （以下简称 《国家医保

药品目录 （２０２２年）》）１３８０种中成药原说明书的
基础上整理，由两名具有执业医师资格的中医医师

根据中医辨证论治原则扩写，由具有高级职称且１０
年以上临床经验的中医医师审核，重点整理中成药

的治则、适应症和使用禁忌等。

２２　中成药知识图谱构建思路

２２１　基本构建流程　采用自顶向下的方法构建
本体［５］，本体可分为两个主要部分： “顶层本体”

和 “基础词库”［６］。本体基本覆盖两本目录中的

１３８０种中成药，为构建中成药知识图谱提供了相
对完整的框架。利用 ＯｎｔｏＥｄｉｔ软件对本体编码、形
式化，完成中成药知识本体创建。中成药知识图谱

三元组关系模型以中成药的治疗领域作为一级属性

节点，如内科、外科、妇科等；中成药剂型作为二

级属性节点；中成药名称为三级属性节点；中成药

的适应症、治则、禁忌及治疗疾病等为四、五级节
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点。知识图谱构建具体流程主要分为数据获取、数 据处理和数据呈现等，见图２。

图２　中成药知识图谱基本构建流程

２２２　知识抽取与知识融合　知识抽取是从收集

的数据源中提取实体、属性以及实体间的相互关

系，采用内容分析法，按照 “实体 －属性 －关系”

的步骤抽取知识，抽取的实体包括中成药名称、基

本属性等。（１）实体抽取。从非结构中医文本中定

位实体的边界并将其分配到预定义类别 （如中成药

的名称、治则、适应症、禁忌等）集合的过程［７］。

（２）属性抽取。即实体的属性信息，体现实体的内

部特征。 （３）关系抽取。在已识别的实体基础上，

从文本中抽取实体间关系，分为同类型实体间关系

抽取和不同类型实体间关系抽取［８］，体现实体的外

部特征。抽取出的实体可能存在歧义和重复等问

题，需先进行实体消歧和共指消解，再将处理后的

实体转换为三元组，对三元组的数据进行规范化整

理。三元组是知识图谱的最基本组成单元，由两个

具有语义关联的实体 （或概念）以及二者间关系组

成，即 〈头实体、关系、尾实体〉或 〈实体、属

性、属性值〉的形式。前者表达实体间的关联，后

者表示实体的内在特征［９］。对大规模数据进行知识

融合可以消除概念歧义，互补知识，目前知识融合

的方法包括基于实体 ＩＤ的映射、基于本体的规范

化映射和聚类、基于相似度的映射等［１０］。通过知识

融合，将多个知识库中同一实体不同信息融合为更

精准的实体描述。

２２３　知识加工与知识存储　采用 Ｎｅｏ４ｊ图数据
库构建和呈现中成药知识图谱，使用Ｃｙｐｈｅｒ语句实
现图谱知识加工与存储［１１］，相关代码语句及其含义

如下。用 ｃｒｅａｔｅ语句创建节点并分配属性，ｒｅｔｕｒｎ
语句检索节点属性，如批量建立节点并返回节点

属性：

ｃｒｅａｔｅ（ｎ：中成药 ｛ｎａｍｅ：九味羌活丸 （颗粒）｝），（：

症状 ｛ｎａｍｅ：恶寒｝）
ｒｅｔｕｒｎｎ

用 ｍａｔｃｈ语句查找节点及其属性并创建关系，
ｒｅｔｕｒｎ语句检索节点间的关联关系，如：

ｍａｔｃｈ（ａ：治疗疾病 ｛ｎａｍｅ：感冒｝）， （ｂ：症状
｛ｎａｍｅ：头痛｝）

ｃｒｅａｔｅ（ａ） －［ｒ：证候为］ －＞（ｂ）
ｒｅｔｕｒｎｒ

除上述命令，以下命令也可用于加工知识图

谱，如 ｗｈｅｒｅ语句提供条件过滤数据、ｄｅｌｅｔｅ语句
删除节点及关系。如删除节点关系：

ｍａｔｃｈ（ｎ：中成药 ｛ｎａｍｅ：内科用药｝） － ［ｒ：分类］
－＞（ｍ：内科用药 ｛ｎａｍｅ：解表剂｝）
ｄｅｌｅｔｅｒ

２３　基于知识图谱的中成药知识推理方法

知识推理是从知识图谱中已有的知识出发，得
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出新的、未知的或隐含的知识，并挖掘或推理出未

知或隐含的语义关系［１２］。知识推理的实现一般分为

３步：自然语言处理、图谱知识表示和概率计算。
将用户输入的信息进行分词、词性标注、实体识

别、同义词转换等预处理，识别出其中的症状信息

以供图谱查询，使用 Ｗｏｒｄ２Ｖｅｃ模型将症状和药物
的文本描述转换为向量形式。在此基础上，进行语

义相似度计算，使用余弦相似度计算用户输入的症

状与知识图谱中症状的语义相似度。本研究知识推

理过程为语义推理，即通过计算实体间的关系及属

性实现知识推理［１３］。首先确保知识图谱中包含充分

的中成药信息，包括中成药的治则、适应症及禁

忌，以及适应症、禁忌、治则到中成药的映射关

系。通过对比实体关系获得语义推理结果，结合属

性等相关信息，将语义推理获取的最终数据存储到

检索结果中，推理过程示例如下。

ｄｅｆｒｅｃｏｍｍｅｎｄ＿ｍｅｄｉｃｉｎｅ（ｕｓｅｒ＿ｓｙｍｐｔｏｍｓ）：

ｐｒｏｃｅｓｓｅｄ＿ｓｙｍｐｔｏｍｓ＝ｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓ＿ｓｙｍｐｔｏｍｓ（ｕｓｅｒ＿ｓｙｍｐ

ｔｏｍｓ）

ｓｙｍｐｔｏｍ＿ｖｅｃｔｏｒｓ＝ｃｏｎｖｅｒｔ＿ｔｏ＿ｖｅｃｔｏｒｓ（ｐｒｏｃｅｓｓｅｄ＿ｓｙｍｐ

ｔｏｍｓ）

ｒｅｃｏｍｍｅｎｄｅｄ＿ｍｅｄｉｃｉｎｅｓ＝［］

ｆｏｒｍｅｄｉｃｉｎｅｉｎｋｎｏｗｌｅｄｇｅ＿ｇｒａｐｈｍｅｄｉｃｉｎｅｓ：

ｍｅｄｉｃｉｎｅ＿ｖｅｃｔｏｒ＝ｇｅｔ＿ｍｅｄｉｃｉｎｅ＿ｖｅｃｔｏｒ（ｍｅｄｉｃｉｎｅ）

ｓｉｍｉｌａｒｉｔｙ＝ｃａｌｃｕｌａｔｅ＿ｓｉｍｉｌａｒｉｔｙ（ｓｙｍｐｔｏｍ＿ｖｅｃｔｏｒｓ，ｍｅｄｉ

ｃｉｎｅ＿ｖｅｃｔｏｒ）

２４　三元闭包算法

２４１　三元闭包的概念　知识推理概率模型的构
建采用三元闭包理论框架，三元闭包是网络中最小

的局部结构和链接生成机制，在知识网络的演化过

程中具有重要作用［１４］，可以被解释为：社交网络

中，两个互不认识的人若拥有共同的朋友，那么这

两个人将来因为某些因素成为朋友的可能性会大大

提高［１５］。在中成药知识网络中同样适用，Ａ、Ｂ、Ｃ
３个节点，假设中成药Ａ与中成药 Ｂ拥有共同的邻
居节点药物知识 Ｃ，则 Ａ与 Ｂ更容易形成 Ａ－Ｂ链
接、三元闭包稳定结构［１６］。以本研究中的节点中成

药、症状为例，边代表这些实体之间的关系 （如

“治疗疾病为” “证候为”关系），见图３。通过探

索三元闭包，可以发现可能的中成药 －症状或中成
药－治则关联［１７］。

图３　三元闭包示例

２４２　三元闭包的应用　目前三元闭包在医学
领域的应用已经涉及药物 －疾病、药物 －不良反
应、药物 －药物等关系的挖掘［１８－２０］，本研究将

三元闭包应用于中成药 －中成药、中成药 －治则
等方面，探索中成药之间潜在的相似性和关联

性。三元闭包理论在中成药知识图谱中的应用可

以基于图论和中医药学的原则构建。关于三元闭

包的进一步研究，从参数算法的角度探讨，证明

强三元闭包存在 ４ｋ大小的点核［２１］，即强关联三

元组。

２４３　三元闭包的构建思路　 （１）数据准备。
获得２３中推理得到的实体关系，确保知识图谱中
包含中成药、症状、禁忌等实体及其之间的关系。

（２）三元闭包探索。在图中查找所有可能的三元闭
包结构。 （３）推荐评分计算。基于三元闭包的结
构，计算每个药物的推荐评分。 （４）生成推荐列
表。根据评分为用户推荐药物。推荐评分方法如

下：一是定义权重，赋予每种中成药 －证候关系一
个权重，用其代表该中成药治疗该证候的效力或相

关性；二是计算共享证候的权重和，即对每一对中

成药Ｍ１和 Ｍ２，找出其共同治疗的所有症状集合
Ｓ，并对这些共享证候的权重求和；三是归一化评
分，为使评分在一个合理范围内，对评分进行归一

化处理。这个过程用于评估两种中成药之间的相似

性，比较两种中成药之间的治疗效果，为用户推荐

最适合的中成药。

２５　中成药推荐算法

推理逻辑：如果两种中成药 Ｅ和 Ｆ都与同一

个症状 Ｇ相关联，则 Ｅ和 Ｆ可能具有相似的治疗
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效果或成分。通过分析中成药与症状之间的三元

闭包结构，可以推测哪些中成药在治疗特定症状

方面可能有效，或者哪些中成药可能具有相似的

治疗作用。

假设中成药 Ｅ和中成药 Ｆ都与头痛 （症状 Ｇ）
关联，但两种中成药之间没有直接关系，根据三元

闭包理论，可以推断 Ｅ和 Ｆ可能都对治疗头痛有
效。通过这种方式，三元闭包理论可以作为中成药

知识图谱推荐系统中的一个关键组成部分，帮助揭

示药物之间潜在的相似性和关联性。推荐算法的权

重设定与临床效果、文献支持、专家意见有关，可

以利用历史病例数据，通过数据挖掘技术分析药物

与症状之间的关联强度。基于三元闭包的推荐分数

计算方式如下。

ｄｅｆｃａｌｃｕｌａｔｅ＿ｒｅｃｏｍｍｅｎｄａｔｉｏｎ＿ｓｃｏｒｅ（ｃｌｏｓｕｒｅｓ，ｇｒａｐｈ）：

ｓｃｏｒｅｓ＝｛｝

ｆｏｒｃｌｏｓｕｒｅｉｎｃｌｏｓｕｒｅｓ：

ｓｙｍｐｔｏｍ，ｍｅｄｉｃｉｎｅ１，ｍｅｄｉｃｉｎｅ２＝ｃｌｏｓｕｒｅ

ｓｃｏｒｅ＝ ｇｒａｐｈｅｄｇｅ＿ｗｅｉｇｈｔ（ｍｅｄｉｃｉｎｅ１，ｓｙｍｐｔｏｍ） ＋

ｇｒａｐｈｅｄｇｅ＿ｗｅｉｇｈｔ（ｍｅｄｉｃｉｎｅ２，ｓｙｍｐｔｏｍ）

ｓｃｏｒｅｓ［（ｍｅｄｉｃｉｎｅ１，ｍｅｄｉｃｉｎｅ２）］ ＝ｓｃｏｒｅ

ｒｅｔｕｒｎｓｃｏｒｅｓ

这段伪代码定义了一个名为 ｃａｌｃｕｌａｔｅ＿ｒｅｃｏｍ
ｍｅｎｄａｔｉｏｎ＿ｓｃｏｒｅ的函数，用于计算基于三元闭包的
推荐分数。函数接收两个参数：ｃｌｏｓｕｒｅｓ（一个包含
三元组的列表，每个三元组表示一个药物与症状之

间的关系）和 ｇｒａｐｈ（一个图数据结构，包含了药
物、症状及其关系权重）。

函数的主要逻辑：创建一个空字典 ｓｃｏｒｅｓ，用
于存储每个药物组合及其对应的推荐分数；遍历

ｃｌｏｓｕｒｅｓ中的每个三元组 （症状、药物１和药物２）；
对每个三元组，使用 ｇｒａｐｈｅｄｇｅ＿ｗｅｉｇｈｔ（）方法获
取药物１与症状之间的权重，以及药物２与症状之
间的权重，将这两个权重相加得到推荐分数；将药

物组合 （药物１，药物２）作为键，推荐分数作为
值，存储到 ｓｃｏｒｅｓ字典中；遍历完成后，返回
ｓｃｏｒｅｓ字典。这个函数的作用是根据给定的药物与
症状之间的关系三元闭包，计算每个药物组合的推

荐分数。推荐分数可用于评估不同药物组合在治疗

特定症状方面的优劣。

２６　中成药智能推荐平台总体设计

采用前后端分离的业务逻辑架构，前端程序主

要作为结果展示，即将推荐的中成药信息以知识图

谱的形式呈现，后端程序主要用于数据计算。前端

程序采用ＨＴＬＭ５开发语言，应用 Ｖｕｅ３前端开发框
架，主要包括注册、信息反馈、智能推荐等功能模

块，见图４，并将用户选择／填写的信息通过ｈｔｔｐ请
求的方式传输到后端。后端程序采用 Ｐｙｔｈｏｎ３１２１
编程语言，根据知识推理规则运用概率模型计算中

成药推荐评分，选择出推荐分数最高的中成药，将

推荐的中成药数据借助 Ｎｅｏ４ｊ图数据库以知识图谱
形式呈现，最终将生成的知识图谱以 ＨＴＭＬ页面发
送至前端。

图４　智能推荐平台功能模块

３　结果

３１　中成药知识图谱构建结果

本研究共完成构建１１１０３个实体和２４条关系，
基于Ｎｅｏ４ｊ图数据库可视化呈现中成药数据。

３２　中成药推荐成果

用户注册并登录该平台，将自己的现有证候输

入证候统计表，证候统计表分为两种类型，直接选

择ＧＢ／Ｔ１６７５１２—２０２１标准证候信息和自主填空。
这种设定是为了更加详细收集用户的证候，方便更

加精准推荐中成药。该平台处理用户输入的内容

后，为用户推荐最合适的中成药。具体实例的评分

比较及中成药推荐，见表 １；推荐结果图谱显示，
见图５。
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表１　中成药推荐评分结果

实例项目 适应症 禁忌 治则 评分

实例Ⅰ 用户输入

Ⅰ
关节疼痛肿胀、手指关节不敢伸直、肌肉酸痛、关节

或肌肉僵硬、关节麻木、天气变冷时关节疼痛明显

－ － －

昆仙胶囊 关节肿胀疼痛、关节屈伸不利、晨僵、关节压痛、关

节喜暖畏寒、腰膝酸软、舌质淡苔白、脉沉细

孕妇、哺乳期妇女、生育年龄有生育要求者、严重

心律失常、患骨髓造血障碍疾病者、胃溃疡活动

期、十二指肠溃疡活动期、处于生长发育期的婴幼

儿、青少年、严重贫血者、严重白细胞低下者、严

重血小板低下者、患有肝肾功能不全者、严重全身

性疾病者均禁用

补肾通络、升

津舒经

０９４３

正清风痛

宁胶囊

肌肉酸痛、关节肿胀、关节疼痛、关节屈伸不利、麻

木僵硬

支气管哮喘患者禁用 升津舒经、活血

通络、消肿止痛

０９１９

实例Ⅱ 用户输入

Ⅱ
发热、怕冷、咳嗽、咳白痰、鼻塞、头痛、流涕、微

有汗出、喉咙痒；转头受到限制

－ － －

玉屏风颗

粒

恶风、发热、流清涕、鼻塞、咳嗽、咳痰白、干呕、

头痛、面色 白、汗出、项强、苔薄白、脉缓

尚不明确 益 气、固 表、

止汗

０９０９

葛根汤片

（颗 粒、

合剂）

恶寒、发热、鼻塞、清涕、咳嗽、咳痰稀白、咽痒、

汗出、头痛、身疼、项背僵急不舒、苔薄白、脉浮紧

尚不明确 发汗解表、升

津舒经

０９５１

实例Ⅲ 用户输入

Ⅲ
半身不遂、口舌歪斜、舌强言蹇、偏身麻木、气短乏

力、口角流涎、手脚发肿、曾患有缺血性卒中

－ － －

脑脉泰胶

囊

半身不遂、口舌歪斜、舌强言蹇、舌强不语、偏身麻

木、气短乏力、头晕目眩、面色 白、口角流涎

尚不明确 益气活血、熄

风豁痰

０８９８

脑 安 片

（胶囊、颗

粒、滴丸）

半身不遂、口舌歪斜、舌强言蹇、偏身麻木、气短乏

力、口角流涎、手足肿胀、舌暗或瘀斑、苔薄白

出血性卒中慎用 活血化瘀、益

气通络

０９２９

图５　中成药图谱推荐结果
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４　讨论

本研究针对市面上现有中成药说明书不完善可

能导致中成药使用不当的问题，构建基于中成药知

识图谱的智能推荐技术，探究中成药智能推荐的可

实施性。结果表明该方法借助知识图谱呈现推荐结

果，具有高效性和便捷性，有助于用户选择。通过

用户应用效果评测，发现该研究提高了中成药对用

户的有效率，缩短了用户的购买时间。建立智能反

馈平台，为医患之间交流与治疗搭建桥梁，助力中

医医疗信息化的持续高质量发展［２２］。知识图谱作为

知识工程领域的新技术，为中成药领域知识挖掘与

利用扩展了新方向［２３］。

本研究存在如下不足：一是中成药说明书本身

描述存在歧义或描述不清［２４］，如说明书中某些病因

病机与证型不易区分，资料整理结果的准确度下

降，智能推荐的中成药有效率下降；二是知识推理

过程无法确保完全正确，对自主填空的证候信息可

能存在无法正确识别的情况，可能会出现误导性的

结论；三是基于三元闭包进行知识推理虽可以更准

确预测实体间的关系、揭示隐含关系，但随数据量

的增加会提升计算的复杂性；四是采用基于深度学

习的智能推荐方法，机器学习模型可能受到数据不

平衡、冷启动等问题的影响。为进一步提升中成药

智能推荐的可实施性，将从以下几个方面进一步研

究：不断完善中成药说明书，提高数据质量；建立

反馈机制，及时修正知识推理的结果；持续优化算

法及数据结构。

５　结语

中成药种类繁多、组成千变万化，增加了中成

药临床准确应用的难度，本研究采取中成药知识图

谱可视化的形式，构建中成药数据库，实现中成药

的知识推理与智能推荐，旨在提高中成药的疗效及

使用率。希望本研究结果可以为挖掘中成药数据的

应用价值提供新思路，实现中医药资源的有效整

合，为中成药可视化领域的相关研究奠定基础［２５］，

推动中成药领域知识服务新形式的发展。后续研究

将继续挖掘中医药古籍文献数据，进一步丰富中成

药数据信息，为公众提供更优质的中成药智能推荐

服务。该平台的中成药智能推荐功能方便患者购买

和用药，既可以帮助用户减少在购买时的困惑，又

可以帮助用户选择更适合个人病情的中成药，避免

因盲目购药而影响身体健康的问题，同时更好地维

护中成药声誉，推动中成药行业良性发展。
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