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药对网络中社团的网络特征数值分析
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［摘要］ 利用网络科学技术刻画中医理论有助于中药配伍研究的现代化和程序化。该文通过药对网络表示药物之间的直接

作用关系，然后分析该网络的社团特征与血气功效的映射关系，最后以方剂为桥梁研究了血气理论在药对网络上的网络表

达。研究发现，药对网络具有强的社团结构特征，每个社团由一系列关联紧密的药对组成。社团在药对功效上具有明显的理

血和理气功效的相斥性，即同一个社团基本不会同时出现理血功效的药对和理气功效的药对，或者二者均不出现。由此将药

对网络所涉及的 386 个单味中药划分成 3 类社团:理血(B)社团、理气(Q)社团和灰色社团。把 262 首方剂依次映射在这 3 类

社团上的统计结果表明，如果一个方剂包含 Q 社团单味中药，那么它以 99. 84%的概率也包含 B 社团的单味中药;同时包含 B
和 Q 社团单味中药的方剂数量为 140 首。因此，对于一个方剂所包含的单味药物满足“有 Q 就有 B，有 B 未必有 Q”的规律，

这个数值规律完全吻合中医的血气理论:理气必理血，理血未必理气(出血若因外伤或血热，那么理气就会加重出血)。一方

面该文寻找到具有高辨识度的宏观网络数值特征，可以为判断新方剂合理性提供网络数值参考;另一方面论文从数值分析的

角度证明了人体血与气的关系。
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Numerical analysis on network characteristics of communities
in herb-pairs network
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［Abstract］ To interpret the traditional Chinese medicine (TCM) theory by the network technology，in order to promote the moderni-
zation and programming of studies on compatibility of TCMs. In this paper，efforts were made to express the direct interactions between
drugs through the herb-pair network，analyze the community characteristics of the network and its relations with blood-Qi theory，and
study the expression of blood-Qi theory on the herb-pair network through prescriptions. According to the findings，the herb-pairs net-
work showed a strong community structure characteristics; Each community is composed of a series of herb pairs with close correlations，
and either blood efficacy or Qi efficacy but not both of them. Based on that，the 386 single TCM ingredients involved by the herb-pair
network were divided into three types of communities: Blood (B) community，Qi (Q) community and uncertain community. According
to the statistical results of 262 prescriptions mapped onto the three types of communities，if a prescription contains single herbs of the Q
community，the probability that it contains single herbs o the B community is 99. 84% ; Meanwhile，there are 140 prescriptions contai-
ning single herbs of both the Q community and the B community. The result is completely coincident with the TCM Blood-Qi theory that
single herbs belong to both Q and B communities or the B community，because Qi regulation leads to blood regulation，but not vice ver-
sa. For example，a patient with hemorrhage due to trauma or blood-heat，Qi tonifying prescriptions may aggravate hemorrhage. In this
paper，authors found high-recognition macroscopic network numerical characteristics to network data reference for judging rationality of
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new prescriptions，and proved human blood and Qi relations from the perspective of data analysis.
［Key words］ network science; community structure; herb-pair; numerical analysis; Blood-Qi theory
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网络科学的复杂网络表述形式简洁清晰，许多

研究领域都用网络来表述其复杂系统之间的实体关

系，例如生物学领域的蛋白质作用网、文献分析学领

域的作者合作网、传播学领域的微信转发网和社会

学领域的人际关系网等。复杂网络通过全局或局部

结构特征来描述现实系统实体之间的局部或全局关

系，这些特征指标包括网络直径、最短距离、最短路

径、节点度分布、中心度、聚集系数等
［1］，这些特征

在实际领域中对特定的具体问题或现象具有标识作

用。网络科学有助于将现实系统中复杂的实体关系

结构化和程序化。
中医药研究也广泛地采用网络科学，所构建的

网络包括方剂 /处方网络
［2-20］、《伤寒论》语义分析网

络
［21］、穴位网络

［13，22］、功效网络
［23-24］、药材的化学

成分网络
［25-26］、蛋白质作用网络

［27］、中药靶点作用

网络
［23，28］

等。就中药配伍规律研究而言，主要涉及

方剂 /处方网络，多数研究集中于某类治疗方案的方

剂
［13］、某位专家的处方

［3，20］、某种疾病的方剂 /处方

或某首方剂
［15］

的配伍规律上，主要研究目标是寻找

核 心 药 物
［4-6］

及 其 功 效 种 类
［3］、核 心 方 剂 /处

方
［2-3，11-14］、核心药对或核心功效模块

［2］，从而总结

用药规律。这类研究的分析步骤如下:首先构建一

个以药物为节点的全互连(网络中的任意 2 个节点

都有一条边连接)加权网络，其中边权值通常基于 2
个药物共出现在同一个方剂 /处方中的频次

［3，12-14］

或者基于互信息
［7，9-10］，或者其他某种相似性指标;

然后 通 过 节 点 ( 加 权) 度
［2-3，5-6］、中 心 度、权 重 子

团
［2，8，12-13］

等参数来定位关键节点、关键边和关键子

图，部分研究进一步设定不同阈值，再次寻找二级、
三级核心节点

［16-19］;最后把这些关键节点、关键边

和关键子图作为基础方、基础药和核心药对，从而完

成相应中医功效特性、药性特性等方面的研究。这

些疾病包括乳腺增生
［2］、肝郁脾虚

［3］、抑郁情绪
［4］、

高血压
［5］、止痛

［6］、糖尿病
［7］、皮肤病

［12］、心绞痛
［11］

等。总体而言，针对单一治疗方案、单一疾病和单一

方剂的药物配伍规律及其对应的网络特征的研究已

经比较充分，其方法相对成熟。
针对药物的宏观配伍和网络结构的关联关系的

研究尚停留在基础方和基础药
［15，21］

的判断上，忽略

了中医理论的强调整体的思想。研究宏观药物关系

面临的 2 个困难:①由于诸如“甘草”之类的百搭药

物的存在
［17］，使得包括互信息在内的基于频次统计

的分析结果受到严重影响，其关键点或是偏向高频

药物，或是偏向低频药物;②目标研究网络由大量的

多功效的方剂 /处方的组成，其网络结构特征是叠加

的并且非常繁杂，难以抽取出表征实际中医意义的

结构特征。
对于问题一，虽然可以利用诸如 TF-IDF［29］

之

类的信息处理方法去除高频药物信息，但处理后的

数据会彻底丢失“甘草”的医学作用信息，给本来数

据量就不大中医信息造成进一步的信息缺失。为解

决这个问题，本文使用“药对”来构建宏观药物网

络。药对和方剂具有密切的关系。药对是方剂的基

本功能单位，是从单味中药到复合配伍方剂的桥梁，

体现了方剂配伍的核心思想;方剂包含了大量的药

对信息，利用信息熵可以从方剂中提取出一些单味

药物的两两组合，实验也部分证明这些组合具有特

殊的医疗功效
［30］。另一方面，药对信息是自古医学

实践的经验总结，这些两两成对的药物具有独特功

效，是经过历代实践检验的信息，已经人工去除了类

似甘草之类的百搭药物在药物关系上的表达，同时

也人工保留了具有特殊功效的百搭药物组合。因

此，药对信息既不会丢失药物的全局关系，也避免了

百搭药物对分析结果的干扰。
对于问题二，对宏观中医理论的数值研究是一

项机遇和挑战并存的研究。虽然药对网络融合了

“相须、相使、相畏、相杀、相恶和相反”等各类配伍

规律
［31］，但是它的形成必定也受控于某种宏观的中

医用药理论，从而展现出某种明显的全局结构特征，

这种结构特征不会随着大量的不同性质的信息叠加

而消失。而现用的网络特征在描述宏观统计意义时

常面临着数值区分度不大的问题，计算机难以自动

识别。从众多的网络特征指标中，寻找和提取具有

高辨识度的标志性的网络结构特征是网络科学用于

中医药宏观理论研究中非常核心并且具有挑战性的

工作。
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1 数据来源

本研究收集了 386 个单味药物组成的 705 个药

对
［31-32］，其药对功效分为 17 大类和 32 个小类，每类

的药对数目列举如下:解表类( 祛风散寒 35 对、疏

风清热 24 对)、祛 寒 类 ( 温 脏 腑 17 对、温 经 络 9
对)、清热类(清热泻火 46 对、清热凉血 18 对、清热

解毒 19 对、清退虚热 12 对、清热燥湿 6 对)、祛湿类

(化湿燥湿 19 对、利水除湿 34 对、祛风胜湿 14 对)、
泻下类(寒下 6 对、温下 4 对、润下 5 对、逐水 7 对)、
理气类(理气 24 对、行气 18 对、降气 13 对)、理血类

(活血 40 对、止血 26 对)、止咳化痰类(止咳平喘 33
对、化痰 13 对)、消散类 22 对、补益类 140 对、固涩

类 29 对、熄风类 21 对、安神类 16 对、开窍类 11 对、
驱虫类 4 对、涌吐类 3 对和外用类 17 对。药对功效

分类在不同的资料典籍上稍有不同，但本文主要关

注理血大类和理气大类的药对功效类型，这 2 类在

各个文献中的描述还是比较统一。
本研究另收集了来自《伤寒论》的 113 首方剂

和来自现行教科书
［33］

的 149 首方剂。这些方剂由

191 个单味药物组合而成，且每首方剂所包含的至

少 80%的单味药物都可以在本研究的药对信息中

寻找到。
2 方法

首先基于药对信息构建药对网络，然后解析该

网络的社团结构，统计每个社团的数值特征。
2. 1 网络构建 本文所构建的药对网络是一个无

向无权网络，其中 1 个节点表示 1 个单味药物，2 个

节点之间的无向边表示相应 2 个药物具有药对关

系，边的类型表示相应药对的小类药对功效。该网

络的最大连通模块见图 1，图中 1 个圆圈表示 1 个

单味药物，圆圈中的数字表示药物标号，圆圈的大小

正比于单味药物与其他单味药物组成药对的频度。
鉴于基于频度的基础药的研究已经非常多，本文不

再赘述，其结果在图 1 中也是一目了然。
2. 2 社团和社团识别 网络科学中一个社团是一

组节点和边集合，其内部边稠密、外部边稀疏的。多

数实际系统的网络均呈现社团结构，并且一个社团

通常节点属性相似或者共同完成一个子功能。因

此，本文针对每个社团所包含的单味药物进行了大

量属性特征的统计分析，寻找除了网络结构以外的

其他可以区分出不同社团的指标。
基于网络结构的社团识别方法非常多。本文采

用分裂算法 GN(girvan-newman)方法
［34］。在具体介

绍该方法的原理之前简述几个网络科学的基础概

念:①2 个节点的最短路径:表示从一个节点经过最

少中间节点到达另一个节点的线路上的点线集合;

②无权图中 2 个节点的最短距离:表示这 2 个节点

最短路径所包含的边个数;③一条边的介数:该值正

比于网络中所有任意 2 点最短路径经过该边的次

数。某边的介数越大，意味着有越多的最短路径经

过它。在具有社团结构的网络中，因为从外界进入

各个社团只能通过几条稀疏的社团间的边，因此连

接社团之间的边总是具有较大的介数值。GN 方法

的工作机制:每次从网络中删除介数最大的边，然后

重新计算新网络中所有边的介数值，重复此过程，直

到网络分离成几个独立的集合，每个集合作为一个

社团。
3 结果

本研究所构建的药对网络包含 386 个节点和

705 条边，是一个边相对稀疏的网络，平均每个节点

拥有的相邻边数约为 1. 83。稀疏的药对网络也反

映:药对是遵循一定的配伍规律的 2 个特定单味药

物的组合，药对数量是有限的，任意 2 个单味药物不

能随意组成一个药对。
3. 1 社团 通过 GN 算法可以获取药对网络的 25
个社团，模块指标 Q = 0. 55，表明网络具有强社团结

构特征 ( 通常 Q ＞ 0. 3 的网络具有较强的社团结

构)。按照每个社团包含节点的个数进行排序，将

包含节点最多的社团命名为社团 1，其次为社团 2，

依次类推命名。社团 1 ～ 7 包括的节点数目( 药物

数)和内部边数(药对数)见表 1，这 7 个社团在图 1
中有直观的表示。社团 7 以后的社团所包含的药对

信息数据不足 20 个，由于小规模信息难以进行统计

分析，因此下面研究锁定这最大的 7 个社团，其他社

团有待以后药对信息进一步完整后进行研究。
3. 2 社团的药对功效统计结果 由于一个社团的

节点之间的连线相对稠密，因此每个社团应该具有

不同于其他社团的独特属性。在本文的前期研究工

作中，进行了大量的面向社团的各类特征指标的统

计分析，最终发现社团的药对功效具有相当的区

分度。
社团所包含的主要药对功效次数的原始数据见

表 1。考虑到小规模的数据难以作为统计方法的支

撑数据，表 1 删除了一个药对功效在 7 个社团中
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图 1 具有社团结构的药对网络

Fig. 1 The herb-pairs network with community structure

出现的合计次数小于 7 次的药对功效。表 1 数值统

计结果显示:①除祛风散寒和祛风胜湿外，社团 1 和

社团 2 在其他药对功效上呈现明显互斥的特征，即

同一个药对功效基本不会同时出现在社团 1 和社团

2 中;②具有理气大类(活血、止血) 和理血大类( 理

气、行气、降气)药对功效的药对基本不会同时出现

在一个社团中———社团具有明显的理气和理血大类

药对功效的互斥性，例如在社团 3 中理气(大类) 药

对数目为 0 对，理血大类药对数目为 10 对;社团 6
的理气功效药对数目为 1 对，理血功效药对数目为

9 对。
根据理气和理血药对功效是否呈显性，本研究

将理气药对功效呈显性的社团作为理气类(Q)社团

(社团 2 和 4)，将理血药对功效呈显性的社团称为

理血类(B)社团( 社团 1，3，6，7)，二者无明显区分

的社团作为灰色(H)社团( 社团 5)。B 社团中的药

对并不都具有理血功效的药对，仅表示其中所有的

单味药物在网络结构上存在某种紧密的关系，其内

在药理机制关系尚需进一步研究;同解释理气社团;

灰色社团还需要药对信息补充完整后进行讨论。
3. 3 方剂配伍与 3 类社团的映射关系 多个单味

药物根据一定的配伍规律组成方剂。将 262 首方剂

依次映射到 3 类社团后发现:①145 首方剂包含 Q
社团的单味中药，其中 140 首也包含 B 社团的单味

中药，其余 2 首(香莲丸和抱龙丸) 的所有单味中药

全部在 Q 社团中，3 首的单味药物因不属于任何 7
个社团中而未进行统计;②其他 117 首方剂的单味

中药全部分布在 B 社团和 H 社团中。如果一个方
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表 1 每个社团包含的药对功效的统计

Table 1 Statistics of the herb-pair efficacies of each community

社团序号 1 2 3 4 5 6 7 合计

节点数 52 48 46 38 28 28 24 264
内部边数 120 70 61 48 28 28 25 380
功效 1 17 10 2 2 0 1 0 32
功效 2 0 7 0 0 2 2 0 11
功效 3 9 0 0 2 0 0 0 11
功效 4 6 0 0 1 0 0 0 7
功效 5 9 0 9 3 0 0 0 21
功效 6 2 0 10 0 0 0 0 12
功效 7 2 0 1 1 3 0 0 7
功效 8 0 7 0 4 0 0 0 11
功效 9 8 0 4 3 0 6 0 1
功效 10 4 5 0 0 0 0 0 9

功效 11 0 5 0 7 2 0 0 14

功效 12 0 4 0 4 0 1 0 9

功效 13 0 5 0 5 1 0 0 11

功效 14 6 0 5 2 4 7 1 25

功效 15 0 0 5 0 0 2 5 12

功效 16 8 1 3 0 9 6 1 28

功效 17 0 6 0 0 2 1 0 9

功效 18 1 7 0 1 1 1 2 13

功效 19 50 0 14 4 1 1 2 72

功效 20 2 0 1 4 0 0 9 16

功效 21 0 11 0 0 0 0 0 11

注:各个药对功效编号对应是 1. 祛风散寒; 2. 疏风清热; 3. 温脏腑; 4. 温经络; 5. 清热泻火; 6. 清热凉血; 7. 清热解毒; 8. 化湿燥湿;

9. 利水除湿; 10. 祛风胜湿; 11. 理气; 12. 行气; 13. 降气; 14. 活血; 15. 止血; 16. 止咳平喘; 17. 化痰; 18. 消散; 19. 补益; 20. 固涩;

21. 熄风。

剂包含 Q 社团单味中药，那么以 99. 84% 的概率也

包含 B 社团的单味中药;而一个方剂如果包含 B 社

团单味中药，那么未必包含 Q 社团药物。因此方剂

的单味药物配伍与 3 类社团映射关系可以形式化描

述为:“有 Q 就有 B，有 B 未必有 Q”。中医理论认

为气滞会导致血瘀，而血瘀可能是气滞、气虚、血虚、
外伤或者阴寒导致，出血若因外伤或血热，那么理气

就会加重出血。这个气血关系可以理解为“理气就

要理血，理血未必理气”。可以看到本文所获取的

形式化描述与气血关系描述是完全相似的。
3. 4 映射关系的案例说明 下面以加味生脉散

(延胡索、麦冬、丹参、人参、五味子) 的研究为例，有

研究利用化学实验的方法指出该方剂的最佳方剂组

成是延胡索、丹参和人参，这个组合强于麦冬和五味

子
［15］。下面利用网络社团分析的方法对这 2 个组

合。首先绘制这 5 个药物的药对图见图 2。延胡索

位于社团 4(Q 社团)，人参和五味子位于社团 1(B

社团)，丹参位于社团 6(B 社团)。延胡索和其他 4
个药物没有形成可查的药对信息，存在一条从人参

到延胡索的最短路径，其最短距离为 3，图 2 中其余

3 条边均直接相连，呈现功效为补益的药对关系。
组合延胡索、丹参和人参这个连通子图分布于社团

Q 和社团 B 中，而组合麦冬和五味子仅在社团 B
中。血气共存的数值分析结果也证明了前者是最佳

组合。
同理分析治疗肝脾不调的常用药物茯苓、甘

草、白术、柴 胡、白 芍、当 归、陈 皮、赤 芍、丹 参、半

夏、党参和枳壳
［19］。其中包含 8 个药对关系，药

对功效 2 个为活血，6 个为补益。统计结果显示，

属于 B 社团的单味药物包括茯苓、甘草、白术、柴

胡、白芍、当归、赤芍、丹参和党参;Q 社团的单味

药物是半 夏 和 陈 皮;H 社 团 的 单 味 药 物 是 枳 壳。
针对肝脾不调治疗时，倾向于从社团 Q 和 B 同时

选取药物。
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图 2 加味生脉散的社团分布示意图

Fig. 2 The network of the herbal prescription Jiawei Shengmai
San with communities distributed

4 结论

本研究主要贡献在于①寻找到具有高度辨识度

的网络数值特征，可以为判断新方剂合理性提供网

络数值参考，证明网络科学可以用于中医药宏观理

论研究中;②获取方剂配伍与 3 类社团的映射关系

的形式化描述，实现了血气理论的网络化表述，利于

计算机等自动化处理。
本文利用网络科学方法分析了药对网络的社团

特征及其与方剂配伍的关联。研究表明药对网络具

有强社团结构。这些社团在药对功效上具有明显的

理血和理气功效的相斥性，即同一个社团基本不会

同时出现理血功效的药对和理气功效的药对，或者

二者均不出现。如此可以把 386 个单味中药划分成

3 类社团:理血(B)社团、理气(Q)社团和灰色社团。
在把 262 首方剂依次映射在这 3 类社团上的统计结

果表明对于一个方剂所包含的单味药物满足“有 Q
就有 B，有 B 未必有 Q”的方剂配伍规律。这个规律

也恰好吻合中医的血气关系“理气就要理血，理血

未必理气”。因此，本文从数值分析的角度揭示了

中医理论中血气关系和药对网络 3 类社团之间惊人

的相似关系，药理方面的解释尚需进一步的研究。
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