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摘要　目的：为深入分析研究本草纲目中的药物警戒思想提供新方法。方法：基于本草纲目金陵本文献著作设计了药物
警戒数据库，阐述了数据库建立的要求和存储模型的选取，以及数据库的概念和逻辑设计。结果：在此数据库的基础上可

建立知识发现系统，应用数据挖掘算法，对本草纲目中的药物警戒思想进行分析。结论：本草纲目药物警戒思想数据库的

建立可以为深入研究药物警戒思想提供方便、准确的手段，此方法也可应用于其他文献著作研究。
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　　“药物警戒”一词最早于１９７４年由法国科学家
提出［１］。２００２世界卫生组织对药物警戒正式定义
为“有关发现、评估、理解和预防不良反应或其他任

何与药物相关问题的科学研究和活动”［２］。中药药

物警戒思想早在几百年前已被提出，而且它的内涵

比西方药物警戒更为丰富。中药药物警戒源于中医

理论中“以偏纠偏”“以毒攻毒”的药物使用原则。

因此，中药药物警戒思想不仅仅关注药物的不良反

应，而是围绕着“识毒、用毒、解毒和防毒”多个层次

展开［３］。然而，面对有几千年历史的中医药应用实

践，传统的资料搜索、数量统计等方法在数据的隐含

关系发现上显得力不从心，更好的传承和发展传统

中医药学需要结合飞速发展的计算机技术［４５］。本

文主要研究内容是对《本草纲目》中的药物警戒思

想进行整理、归纳，并设计适合数据挖掘、机器学习

应用的药物警戒数据库，从而为中药药物警戒研究

提供丰富的数据支撑。

１　资料与方法
１１　文献来源　中药瑰宝传世巨著《本草纲目》中
积累了几百年来的中医药文献资料，其中记载了大

量有关中药药物警戒的实践经验。这些经验作为基

础数据，对于系统研究中药药物警戒体系有着不可

或缺的重要作用。本研究使用的是《本草纲目》金

陵本。

１２　检索策略　《本草纲目》在药物来源、加工炮
制、毒性、使用禁忌等多个方面都有药物警戒思想的

体现，对安全用药有重要的指导作用。数据的检索

即从上述方面进行。
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１３　纳入标准　清晰理解药物警戒思想在《本草纲
目》中的体现方式，才能全面、准确的针对数据源设

计数据库。１）药物来源。“释名”和“集解”中清晰
描述了药物的品种、产地、形、色，可用以辨析胜品、

区分伪品。药物来源是对用药安全的源头控制。２）
毒性。药物毒性的描述多见于“性味”中，以“有毒”

“大毒”“小毒”“微毒”等用语表达，多指一些具有一

定毒性或不良反应的药物［６］。３）使用禁忌。“气
味”描述中以“忌恶反畏”表示药对间的配伍禁忌信

息；“附方”“发明”中多以“忌”“忌食”“勿服”“勿

入”“共食…”等描述表示组方与某种药物或某种食

物间的使用禁忌信息；以“剧泻药”“催吐药”“活血

破血”“产妇尤忌”等表示妊娠禁忌药物。４）解毒。
“主治”“发明”“附方”描述中多以“解…毒”“杀…

毒”“伏”“制”表示某种药物可解毒的信息，体现了

中毒解救的安全用药思想。５）加工炮制。药物的加
工炮制方法多在“修治”中进行说明。６）用法用量。
“气味”“主治”“发明”“附方”中多以“多食…”“久

食…”“不可食”“…杀人”等表示某种药物在用法用

量方面的安全使用事项。

１４　排除标准　有的讨论、质疑、个例信息虽然也
属于药物来源、加工炮制、毒性、使用禁忌等方面，但

为保证数据的可靠性、准确性，此类数据被排除。

１５　数据库的规范与数据库的建立
１５１　数据库的建立　数据库的建立需满足以下
要求：１）结合数据特征，准确表述其含义。数据完全
覆盖《本草纲目》中有关药物警戒思想的内容，信息

表示准确，不失原著原貌，同时对噪声数据有恰当的

处理。上述各种药物警戒思想的表达均以符合各自

特征的形式存储于数据库中。２）主题特点突出，数
据方便利用。数据库的建立是为了对《本草纲目》

中药物警戒思想进行深入研究，所承载的核心功能

是传统药物安全使用的数据分析与知识发现。３）数
据库具有一定的可扩展性。此研究的数据来源目前

限定于《本草纲目》，但随着研究的深入，当增加数

据源时，数据结构需不扩展或轻易扩展实现，以保护

现有研究成果和实现多数据源的数据兼容。

目前常用的数据库模型主要是关系型数据库和

非关系型数据库２种［７］。虽然随着大数据和云计算

应用的迅速推广，非关系型数据库正在被越来越多

的使用，但结合研究主题、数据库建立要求以及２种
数据库模型的特点，本设计采用的仍然是传统的关

系型数据库。主要原因如下：１）非关系型数据库的
优势主要是针对大数据的特点，即数据量大、数据变

化快，以及之前可能未知的数据［８］。此研究中的源

数据明确，并且在整理录入后几乎不会再发生变化。

２）非关系型数据库对分布式计算提供更好的支持，
能轻易实现“横向扩展”［９］。此研究的数据量并不

算大，也不需要提供高并发性的数据读写，不必采用

分布式计算。３）关系型数据库更适用于数据以结构
化和半结构化方式存储。上述药物警戒思想中需提

炼的内容均可以整理为结构化或半结构化数据。４）
关系型数据库的完整性和一致性可以对交互式应用

系统提供更好的支持。这样在数据库建立后，可以

在其上开发除数据分析外的其他应用。５）关系型数
据也即行数据，可轻易实现向键值存储、文档存储、

列存储等非关系型数据库数据存储格式的转换。而

非关系型数据转换为关系型数据却较为困难。

综上所述如果采用非关系型数据库进行设计不

但无法应用其优势特点，还会增加设计的复杂性，而

关系型数据库可以更好的支持数据分析和利用，并

且即使以后有向大数据非关系型数据库并入的需

求，也可以较容易的完成转换。本研究采用的是开

源的关系型数据库Ｍｙｓｑｌ。
１５２　数据库的规范　概念设计采用实体关系
（ＥｎｔｉｔｙＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ，ＥＲ）模型。依据《本草纲目》中
药物及药物警戒思想表达方式建立实体。由于所建

实体数量很多，此处只选择了几个有代表性的实体

进行说明。１）药物名称。其属性有药物代码、药物
正名、部。属性只选择了有唯一取值的信息，此实体

作为模型中其他实体间联系的核心。２）药物别名。
其属性有药物代码、序号、别名、出处。每种药物可

以有任意多种别名，所以属性“别名”的域是无范围

限制取值。别名信息的建立有助于利用此数据库产

生的规则对其他文献资料进行学习。３）性。其属性
有药物代码、出处、部位、寒、热、温、凉、平。属性“出

处”可用以区分《本草纲目》中记载的不同出处对药

物性味的不同描述。属性“部位”用以标识药物的

不同部位如实、根、叶、皮等，因为不同部位可能具有

不同的性味。之所以选取“性”的取值作为属性，是

因为其取值范围有限，此种设计可以减少信息的冗

余存储。以属性“寒”为例，其域可以定义为“０”“１”
“２”“３”分别表示“无此属性”“微寒”“寒”“大寒”。
４）配伍禁忌。其属性有药物代码１、药物代码２、出
处、禁忌。记录药对间的配伍禁忌信息。属性“禁

忌”的域为“忌”“恶”“反”“畏”。由于部分药物中

是特定部位与其他药物有配伍禁忌关系。例如，栝

楼根恶干姜、反乌头，而栝楼实则无此记载。为准确
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记录此类信息可以另行设置配伍禁忌描述实体，来

描述细节情况。５）附方使用。其中有附方药物实
体，其属性有附方代码、药物代码，用来记录附方

中所含药物；附方描述实体，其属性有附方代码、

附方内容描述。内容描述采用文本类型进行记录，

不进行整理和归类，以保证其原貌并且不丢失信

息；附方禁忌实体，其属性有附方代码、禁忌药物

代码。６）药物来源。其属性有药物代码、产地代
码、来源描述。

还有部位、味、毒性、解毒、来源、食物、产地、炮

制方法、饮食禁忌、用法、用量、注意事项等等其他实

体均按照上述实体的思路进行设计。部分ＥＲ图示
例如图１所示。将 ＥＲ图转换为关系模型，进而即
可生成Ｍｙｓｑｌ数据库所支持的逻辑结构。

图１　部分ＥＲ图示例

１６　数据分析　数据库建立后可应用计算机技术
进行传统药物信息的深入分析和知识发现，从而更

紧密的将中药实践与理论结合。在建立的药物警戒

数据库上可以应用数据挖掘和机器学习技术构建知

识发现系统，系统结构及数据流程如图２所示。数
据挖掘是发现大量数据中的隐藏信息的高效手

段［１０］，常用的数据挖掘方法有关联分析、聚类、分

类、回归分析等。而无论使用哪种数据分析方法，源

数据均可以从所构建的数据库中便捷获取，并通过

行列转换、数据拼接、关键词提取等数据预处理方法

得到某种数据分析方法所需要的特定格式数据。数

据预处理完成后，可进一步选用各类经典数据挖掘

算法形成算法库，并针对研究主题选取合适的算法

在数据上进行学习，最终形成知识库。下面我们列

举了几种常见的数据挖掘方法在我们建立的数据集

上可能的应用及相应思路。

１６１　关联分析　关联分析是从数据中挖掘数据
项之间相互联系的常用方法之一［１１］，可以通过药物

的基本属性来研究药物之间安全使用的内在联系。

如，可通过关联分析可研究药物性味归经、升降沉浮

属性与药物配伍禁忌之间的关系；附方药物与药物

和食物间使用禁忌的关系；附方中反药组合的关系

等。

图２　药物警戒知识发现系统结构及数据流程

１６２　分类及聚类　分类分析是首先从历史经验
数据中选出带有类别标签的训练集，然后根据某种

分类算法在该训练集上建立分类模型，最终使用所

建立的分类模型对没有分类的数据进行分类［１２］。

而聚类分析通过某种聚类算法对获得的数据进行分

组，要求相似的记录属于同一个分组，而不相似的样

本属于不同的分组。聚类和分类的区别是聚类不依

赖于样本预先定义好的类标签，即不需要训练集。

分类和聚类分析可用来针对不同的安全用药研究主

题对药物进行分类。如可以基于分类方法从历史数

据中学习关于药物相恶的知识，并用学习到的分类

器判别２种新药物是否相恶；而基于聚类分析可以
通过药物的各个属性，对不同的药物进行聚类，从而

研究不同聚类的药物所具有的共性特征知识，并可

进一步基于学习到的知识对新药物所属的类别进行

辅助判别。

１６３　回归分析　回归分析是一个统计预测模型，
用以描述和评估因变量与一个或多个自变量之间的

关系［１３］。回归分析可用来研究药物基本属性在药

物安全使用方面的主次关系；多种药物同时使用可

能会存在使用禁忌的概率等。

２　结果
《本草纲目》中有丰富的药物警戒方面的思想

及知识，并且这些思想和知识的表达存在其自身的

特点，使人很难系统的掌握其精华。因此，为了超越

以往针对该问题的简单检索、统计研究，本文在深入

分析金陵版《本草纲目》的特点的基础上，设计并构

建了中草药警戒数据库，从而为方便高效地利用数

据挖掘和机器学习技术对中草药警戒知识进行深入

分析和学习提供了数据支撑。

３　讨论
数据库的建立有助于便捷、准确、灵活地获取适

（下接第９１６页）

·１１９·世界中医药　２０１７年４月第１２卷第４期



可见，“通阳”用于湿阻证，“温阳”用于阳虚之

候。而温热药物使用的目的，皆在于纠正人体“湿盛

则阳微”之状态，以利于人体气化功能的恢复，最终

清除湿热之邪。

综上所述，温热药物治疗湿热病的机制渊源于

《内经》《伤寒杂病论》，历代医家在继承中医经典理

论的基础上结合临床不断发挥，特别是温病大家叶

天士在《温热论》中的精辟论述，为我们树立了光辉

的典范。温热药的合理运用，极大地丰富了湿热病

的治疗内容，尤其是启迪并拓展了我们临床用药思

路。在现代疾病谱湿热证逐年增多的今天，开展温

热药物在湿热病治疗中应用的讨论，具有重要现实

意义。
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用于各种分析算法的特定格式、特定组合的数据。

相比之下，关系型数据库比非关系型数据库能更好

的适用此研究主题。同时可以对经典的数据挖掘、

机器学习算法进行选取、整理，形成数据挖掘算法

库，以方便更加科学的对中药特性进行深入理论研

究。虽然此研究属于面向特定著作的主题数据库，

但研究方法却可以方便地扩展到其他文献著作，从

而为建立用途更为全面的中医药数据库提供了可能

的设计思路。
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