
2024 年第 11 期4

计算机应用 信息技术与信息化

基于非负矩阵分解的药性与功效关联规则研究
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 摘　要             中医药物属性具有多维度和稀疏性特点，为更高效地挖掘药性与功效之间的关联规则，提出了一种基

于非负矩阵分解（NMF）与 FP-growth 算法的组合方法。通过引入信息保留率，使用交叉验证法确定

NMF 降维的最小维度数，之后对原始稀疏矩阵进行投影和降维，以减少数据量，并应用多维 FP-growth

算法进行关联分析，从而获得中药药物属性的多维关联规则。实验结果表明，降维后的多维关联规则能

够有效挖掘出治疗冠心病药物的药性与功效之间的多维关联，并且在计算效率上显著优于未降维的方法。   

 关键词                  非负矩阵分解；FP-Growth 算法；多维关联规则；降维；冠心病；药性与功效     

doi：10.3969/j.issn.1672-9528.2024.11.001

1. 江西理工大学理学院 江西赣州 341000
[ 基金项目 ] 中国工程院战略研究与咨询“面向中医药的人工

智能发展战略研究” （2023-HY-10）

0  引言

冠心病是由冠状动脉粥样硬化引起管腔狭窄，导致心肌

缺血的心脏病，是全球范围内致死率第一的疾病 [1]。全国冠

心病发病率和致死率逐年上升，已成为重大公共卫生问题之

一 [2]。中医药在预防、治疗冠心病方面发 挥了重要作用，传

统治疗冠心病的组方，如血府逐瘀汤，以活血化瘀方法控制

冠心病症状，通过抗血小板聚集、抗氧化等方面对冠心病进

行全面干预 [3]。

为充分发挥传统中医药在冠心病治疗中的作用，探索

经典治疗冠心病组方的用药规律和药性与功效已成为关键课

题。历代中医书籍均强调“性效结合”与“药性互参”，中

医在临床诊断患者症状时，需要综合考虑药物的药性与功效

才能开出合适的药方对症治疗。挖掘组方中药物的药性与功

效属性间的潜在关系，有助于分析治疗冠心病组方的组成结

构，从而为个性化治疗提供数据支持。

目前关于中医药组方药物中药性与功效关系的研究方

法主要有频数分析、关联分析 [4] 和机器学习 [5] 等。频数分

析是一种基本的统计方法，常用于统计药物中各个药性和

功效属性出现的频数，以及不同药性中功效的分布情况，

在此基础上可进一步对高频属性进行关联分析或聚类分析，

从而得出不同属性间的潜在关系。如张静雅等人 [6] 利用频

数分析对甘味药的药性表达与药物配伍中的应用进行研究

与探讨。关联分析通过挖掘数据库中不同药性组合或药性组

合与功效之间的关联关系，为研究常用药物配伍提供数据支

持；如 Apriori 算法和 FP-growth 算法是关联分析中的经典

算法，金锐等人 [7] 使用 Apriori 算法对《神农本草经》药物

的气 - 味 - 效数据进行分析，揭示中药气 - 味 - 效之间的复

杂关系，推动对四气五味功效关系机制的研究。为进一步提

高挖掘效率，HAN 等人 [8] 提出的 FP-growth 算法通过条件

模式树递归挖掘频繁项集，减少对数据库的扫描次数以提高

挖掘效率，赵琦 [9] 对数据库中的多维、多值数据进行合理

剪枝排序方式构建 FP-tree 结构，可用于中医临床数据中多

维度属性之间的关联分析。丁弋美等人 [10] 使用疗效加权的

FP-growth 算法对干燥综合症的用药规律进行研究。随着中

医药领域数据化的不断完善，为应对中药复杂的数据结构中

与物质基础，机器学习这种处理大型、复杂和不同数据的能

力正是中医药现代化研究所需要的 [11]。邓乐等人 [12] 研究了

一种基于多层前馈神经网络的药性量化模型，利用中药学中

的 474 味中药的药物 - 功效数据对模型进行训练，训练得到

的 BP 药向量更能反映药物的属性特征，并且药向量在欧几

里得距离方面能够体现中药功效差异。郭永坤等人 [13] 使用

神经网络构建中的中药方剂功效预测模型，利用神经网络的

模糊性与拟合性，挖掘出中药组方药性与功效的联系。

面对中医药物复杂的数据结构与稀疏的药性 -功效数据，

本文利用非负矩阵分解（NMF）算法降低数据的维度，使

用交叉验证法在保留中药潜在数据结构的同时得到最小降维

数，采用 FP-growth 关联算法对四气 - 五味 - 归经药性与功效

维度进行关联分析。结果显示，该方法能够有效挖掘出中医

药治疗冠心病组方药物的药性组合之间的关系与药性组合与

功效之间的关系，且挖掘效率显著高于不使用 NMF 算法的

FP-growth 算法。



  2024 年第 11 期 5

计算机应用信息技术与信息化

1  非负矩阵分解（NMF）算法

NMF 是一种矩阵分解算法 [14]，广泛应用于数据挖掘、

图像处理、文本分析等领域，常用于降维、特征提取和数据

表示等任务，NMF 能够在保留数据结构和信息的同时，减少

计算复杂度。中医药物的药性与功效数据呈现高维性、稀疏

性等特点，为提高药性与功效的挖掘效率，使用 NMF 算法

将高维稀疏数据投影到低维空间从而减少计算复杂度。

在中医药物属性分析中，由于四气、五味、归经和功效

维度中每个维度的取值较少，导致药物属性矩阵通常呈现高

维稀疏的特点。因此，使用非负矩阵分解（NMF）的降维方

法对每个维度进行降维，可提高药物属性的关联分析效率。

1.1  非负矩阵分解算法

非负矩阵分解（non-negative matrix factorization, NMF）

是一种在数据分析和降维中常用的方法，它通过将一个给定

的高维非负矩阵 V 分解为两个更小的非负矩阵 W 和 H 的乘

积，实现数据降维和特征提取。

给定一个非负矩阵 V ∈ Rm×n，NMF 试图找到两个矩阵

W ∈ Rm×k 和 H ∈ Rk×n，使得：

                                                                     （1）

NMF 可以被形式化为一个优化问题，目标是最小化原始

矩阵 V 与乘积 WH 之间的重构误差 L(W, H)：

                                      （2）

                                                （3）

                                               （4）

式中：V 是原始数据矩阵，W 是基矩阵，H 是系数矩阵。矩

阵 W 和 H 的更新过程通常采用乘法更新规则，这是一种基

于梯度下降的优化方法。通过乘法更新规则，矩阵 W 和 H

的每个元素都会进行逐步调整，使得误差（即 V-WH）逐渐

减小，最终使 WH 能够更近似原始矩阵 V。

1.2  交叉验证法选择最小维度数

在 NMF 降维中，选择合适的降维后维度数 k 是至关重

要的。为了分析中医药治疗冠心病的药物属性数据中的潜在

知识与规律，本文引入了信息保存率 δ 作为评估标准，采用

了基于重构误差和相对误差的交叉验证方法来选择每个维度

的最小维度数 k，在降低数据维度的同时，保持较好的数据

保真度。

对于给定的初始维度数 k，NMF 分解后可以计算出重构

矩阵 。接着计算重构误差，定义为原始矩阵与重构矩

阵之间的均方误差（mean squared error, MSE）：

                  
                 （5）

为了衡量不同维度数 k 下的相对误差，首先计算初始维

度数（通常为 k=1）时的重构误差 E(1)，然后定义信息保存

率 δ(k) 为：

                                                        （6）

本文通过信息保存率 δ 选择满足以下条件的最小维度数

k* 作为每个维度的最小维度数：

                                              （7）                            

即找到第一个使信息保存率大于或等于 δ 的维度 k，这

种方法确保在保证较低的重构误差与较高信息保存率的同

时，尽量减少数据维度，从而优化后续的关联规则分析。

2  FP-growth 算法

中药属性有四气、五味、归经和功效 4 个维度，需要对

这 4 个维度进行维度间的关联分析以获得准确的药性与功效

关系。基于药物属性因素的分析，构建药物多维属性架构并

利用关联算法分析各个维度间的关联关系 [15]，图 1 为药物属

性关联分析架构。
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图 1 药物多维属性分层架构

FP-growth 算法是一种用于找出大量数据中潜在关系的

关联算法，该算法可用于挖掘中药数据多个特征之间的关联

关系。使用 FP-growth 算法对中药信息数据库的药物、药性

和功效的进行统计分析和关联分析。由于药物属性的多维、

多值特点，本文使用了 NMF 降维方法对其进行降维，降维

后通过比较每个维度的分量矩阵与其平均值，将降维后的数

据转换为布尔型数据。转换后的布尔型数据表示某一维度是

否在某一属性上具有较高贡献：

                           （8）
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式中：Rij 表示降维后的布尔型数据矩阵，Hij 为 NMF 分解得

到的系数矩阵，mean(Hij) 为该矩阵的平均值。通过这种转换，

数据被二值化，使得后续的频繁项集挖掘更加高效。对降维

后的布尔型数据矩阵进行频繁项集挖掘和关联规则提取 [16]，

规则形式为 X → Y，其中 X 和 Y 分别表示前件和后件。关联

规则通过支持度和置信度等指标来衡量规则的重要性，并设

置提升度大于 1 的规则为强关联规则 [17]。

                      （9）

      （10）

           （11）   

生成的多维关联规则是基于降维后的数据，其表达

的特征并不直观，为了确保规则的可读性与解释性，必

须将降维后的规则映射回原始特征空间。通过这一映射

过程，能够恢复规则与原始数据特征的对应关系，使得

规则更易理解，并具备实际应用价值。对于给定的规则，

映射过程为：

                             （12）

式中：映射函数 f(·) 根据贡献度阈值将降维后的维度映射回

原始特征。

NMF-FP-growth 算法步骤如下：

（1）数据降维：通过 NMF 算法获取药物各个属性的低

维数据矩阵。

（2）构建 FP 树：应用 FP-growth 算法，扫描两次药物

属性数据库，构建频繁模式树（FP 树）来压缩数据库中的频

繁项集信息。

（3）挖掘频繁项集：首先从 FP 树中提取与每个项相关

的条件模式基，然后构建相应的条件 FP树。重复这两个步骤，

直至条件 FP 树中只剩下一个元素项为止，最终生成完整的

频繁项集。

（4）筛选与映射：对生成的关联规则进行筛选，并将

降维后的数据映射回原始药物属性数据中，以确保规则的可

解释性和可读性。

3  NMF 算法降维与 FP-growth 算法关联分析

3.1  数据集

本文以冠心病为例，研究中医药治疗冠心病组方药物的

药性与功效的关联规则，中药组方数据来源于《国家级名老

中医冠心病验案良方》[18]《当代名中医诊治冠心病临证经验

集要》[19]《冠心病良方大全》[20] 中的完整医案组方或经验方

剂，共收集组方 389 首，涉及药物 260 味。并以 2020 版《中

华人民共和国药典》[21] 为标准对中药名称、药性、功效等信

息进行规范处理，对异名同类的药物统一名称，如“白僵蚕”

规范为“僵蚕”等。

3.2  最小维度数

本文采用交叉验证方法选择最小降维维度 k*，确保所选

的 k* 具有良好的泛化能力。在中医药治疗冠心病组方的降维

过程中，设置信息保留率为 90%（δ=0.9），以 NMF 降维方

法确定了四气、五味、归经和功效的最小降维数，减少维度

的同时保留了关键的信息与数据结构，提升了关联分析的准

确性，如图 2 所示。

图 2  最小降维数

在降维处理中，四气和五味维度分别从 5 维降至 4 维、

7 维降至 5 维，降幅较小，表明这些属性的原始维度已较低，

因而仅需小幅度 降维即可保留足够信息与结构。相比之下，

归经维度从 12 维降至 8 维，功效维度则从 204 维降至 53 维，

显示了归经和功效数据的稀疏性，在保留 90%信息的前提下，

能够显著降维，从而有效简化数据的复杂性，同时确保信息

和结构的完整性。

3.3  非负矩阵分解算法降维

本文研究的药物属性数据类型为符号型数据，不同符号

表示不同的药物属性类别，因此使用独热编码将原始数据转

换为布尔型数据矩阵再进行分析，如图 3 所示。

图 3  符号型 - 布尔型数据关系映射

以归经维度的数据为例使用 NMF 算法进行降维，该数

据包括 12 个特征指标，分别是三焦 x1、大肠 x2、小肠 x3、心

x4、心包 x5、肝 x6、肺 x7、肾 x8、胃 x9、胆 x10、脾 x11 和膀胱

x12，如表 1 所示。
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表 1  归经维度数据

编号 x1 x2 x3 x4 x5 x6 x7 x8 x9 x10 x11 x12

1 0 0 0 0 0 1 1 1 0 0 0 0
2 0 0 0 1 0 0 1 1 1 0 1 0
3 0 0 0 0 0 1 0 1 0 0 0 0
4 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0 0 0
5 0 0 0 0 0 1 0 1 0 0 0 0

由表 1 可知，归经维度中每味药物仅有 2、3 个值，数

据过于稀疏，因此使用非负矩阵分解算法进行降维。通过最

小维度实验已知，归经维度在保留 90% 的信息下，最小维度

数为 8 维，原数据矩阵经过 NMF 算法分解后得到 W 和 H 矩

阵，其中W是新特征值 yj 与原数据特征值 xi 关系的系数矩阵。

W 系数矩阵如表 2 所示。

表 2   W 系数矩阵

y1 y2 y3 y4 y5 y6 y7 y8

x1 0.481 0.061 0 0 0 0 0.069 0.160

x2 0 0 0.008 0 0 0 0 4.627

x3 0.107 0 0 0 0.093 0 0.082 0.177

x4 0.005 0 0 9.315 0 0.002 0 0

x5 0 0.097 0 0 0 0 2.642 0

x6 0 20.682 0 0 0 0 0.153 0

x7 0.086 0 0.037 0 14.430 0 0 0

x8 0 0 0 0 0 9.742 0 0

x9 0 0 10.996 0 0 0 0 0

x10 0.014 0 0.007 0.124 0.025 0 3.923 0.194

x11 28.372 0 0.001 0 0.002 0.002 0 0

x12 0 0.465 0 0.129 0.898 0 0 0.413

由表 2 可知，降维后的新特征值为 y1、y2、y3、y4、y5、

y6、y7、y8。新特征值与原特征值的计算关系为：

 y1 = 0.481x1 + 0.107x3 + 0.005x4 + 0.086x7 +                 

                    0.014x10 + 28.372x11                                                    
         （13）

同理可求得 y2、y3 等新特征值，在表达式中，y1 主要受

x11 影响，y2 主要受 x6 影响，y7 主要受 x5 和 x10 影响等。在保

留原始数据矩阵中足够信息的前提下，每个新的特征值都与

相应的影响较大的因素密切相关。这表明，非负矩阵分解能

够有效对高维数据进行降维，这不仅降低了各变量之间的相

关性，还验证了原始数据指标与降维后数据指标之间的关联

关系。

3.4  多维关联规则

设置支持度≥ 5%，置信度≥ 80%，分析四气、五味、归经、

功效维度间的关联规则，研究结果见表 3 和表 4。由表 3 和

表 4 可知，药性组合有温苦 - 心肾、温辛 - 胃肺、平淡甘 - 脾

肺胃、温辛肝、温辛肺、温淡甘脾、寒苦心肝。不同的药性

组合有着不同的功效，如温性辛味的药物归肝经则有着活血

止痛的功效，归肺经则有着化痰的功效，可适用于治疗气滞

血瘀、气虚血瘀或者痰瘀互阻证型的冠心病；寒性苦味的药

物一般归心经或肝经，同样有着活血化瘀、通经止痛的功效，

除此之外，还可能有凉血清心的功能，可用于痰阻热蕴、痰

瘀互阻、气滞血瘀证型的冠心病；平性药物有淡味和甘味一

般归脾、肺、胃经，这是由于平性甘味的药物药性平和、作

用缓和，可用于阴阳调和，且能调和脾胃、补益气血。由这

些关联结果可知，本文提出的算法能够有效挖掘出多维关联规

则，且符合中医药性理论。

表 3  药性维度间的关联规则

序号 前项 后项 支持度 置信度 提升度

1 温、苦 心、肾 5.76% 86.84% 1.86

2 平、淡、甘 肺 12.27% 90.75% 1.99

3 平、淡、甘 胃 5.26% 89.16% 1.95

4 平、淡、 甘 脾 11.60% 86.93% 2.85

5 温、辛 胃、肺 5.41% 98.41 % 3.37

6 寒、苦 肝 7.88% 83.64% 2.85

7 寒、苦 心 7.47% 94.83% 4.20

表 4  药性与功效维度间的关联规则

序号 前项 后项 支持度 置信度 提升度

1 温、辛、肝 活血、止痛 6.16% 97.70% 2.19

2
寒、苦、心、

肝
活血、止痛 7.33% 95.09% 12.07

3 寒、苦、心
活血、化瘀、通经、

止痛
5.76% 97.06% 13.14

4
温、淡、甘、

脾
利水渗湿 6.08% 97.66% 2.14

5 温、辛、肺 化痰 5.73% 99.49% 3.41

6 温、辛、肝 止痛 7.24% 90.22% 3.13

7 寒、苦、肝 止痛 11.13% 99.48% 2.08

8
寒、苦、心、

肝

凉血、化瘀、止痛、

活血、消痈、清心、

通经、除烦、活血

5.76% 86.84% 11.62

3.5  挖掘效率对比

综合使用非负矩阵分解 NMF 算法与关联规则 FP-growth

算法，本文设置 100 次实验比较降维前与降维后关联分析的

挖掘效率，效率结果如图 4、表 5 所示。

图 4  降维前后关联分析效率图
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表 5  降维前后关联分析时间平均值

算法 关联分析平均时间 /s
FP-growth 算法 1.90

NMF+FP-growth 算法 1.17(0.03+1.14)

由表 5 可见，使用 NMF+FP-growth 算法进行多维药性

与功效的关联规则挖掘时，仅需 0.03 s 即可完成关联规则的

发现，而 1.14 s 则用于将关联规则映射回原始数据，以提高

其可读性。本文提出的方法在提高关联规则挖掘效率方面具

有显著优势。

4  结语

本文针对中医药治疗冠心病组方药物的药性与功效之

间的关系，开展了多维关联分析研究。由于药物属性数据库

中的数据具有高维稀疏的特点，本文提出了一种基于非负矩

阵分解（NMF）和 FP-grow th 算法的组合方法。首先，使用

NMF 对四气、五味、归经和功效四个维度的数据进行降维，

以减少中药属性数据的维度并降低稀疏性。在 NMF 算法的

应用过程中，考虑到中药属性中存在潜在的信息与结构，引

入了信息保留率，并根据该保留率确定了每个维度的最小降

维数，以确保在降维过程中最大限度地保留这些信息。随后，

使用 FP-growth 算法对降维后的数据进行频繁项集挖掘和关

联规则提取，并将这些规则映射回原始特征。相比于传统的

NMF 和 FP-growth 算法，本文的方法通过数据驱动的方式，

根据重构误差动态选择最小维度数，从而提供了更大的灵活

性和准确性，在揭示药物数据中药性与功效之间    的潜在关系

方面，能够有效降低数据维度并提高挖掘效率。
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