
科技导报2023，41（14） www.kjdb.org

图神经网络在精神及神经系统疾病的
应用及其对中医药领域的启示
赖科云 1，赖昌生 2，何丽云 3*，王广军 4，陈霄 5

摘要 图神经网络（GNN）是人工智能领域新兴的一种深度学习方法，通过从图到预测的端

对端学习保留了图数据中的拓扑信息，克服了传统深度学习无法应用于非欧数据的缺陷。

综述了GNN在大脑相关精神及神经系统疾病方面的应用进展，展示了GNN用于处理复杂的

非欧氏复杂数据的优势。GNN已在医疗领域显示出巨大的潜力，又由于中医药辨证体系的

网状结构与大脑活动区域的结构相似，与GNN所处理的图式非结构化数据具有高度契合性，

因此GNN在中医药领域极具应用前景。总结了GNN在中医药领域及大脑相关精神及神经

系统疾病方面的应用，由此及彼地从理论层面分析了中医诊疗模型构建的优势。借助GNN
模型，可以探索构建拟合中医“辨证论治”思维模式、实现中医客观化诊断的模型，为解决中

医中复杂关系表示、挖掘患者个体化特征等问题提供了新的手段，并为多视角揭示中药的潜

在作用机制，发展完善中医药学理论体系提供了有利工具。
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图（graph）是计算机领域中的一种常见的数据

结构，是多个顶点（node）和边（edge）的集合，是机

器学习中一种独特的非欧氏数据结构[1]。图数据是

生物医学领域一种重要的数据类型，其分析与学习

的需求日益增加。图神经网络（graph neural net⁃
work，GNN）是专用于处理图结构信息的神经网络，

属于一种能够处理非欧几里得数据的深度学习方

法[1]。自 20世纪 50年代掀起人工智能研究热潮以
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来，人工神经网络得到了快速发展，被广泛应用于

计算机视觉[2]、自然语言处理[3]等领域。2017年 7
月，国务院印发的《新一代人工智能发展规划》中提

出，为了发挥人工智能在医疗领域的作用，应探索

智能诊疗技术对于大规模医学数据的分析、挖掘和

理解能力[4]。GNN的应用非常广泛，既可以处理如

图像、文字等具有隐式关联结构的数据，也可以处

理如药物分子的显式关联结构的数据，在生物医学

领域已广泛应用于解决药物分子设计[5]、疾病分类、

疾病预测[6]以及医学图像处理[7]等问题。

中医药领域对GNN的应用尚处于初步探索阶

段，当前以卷积神经网络（convolutional neural net⁃
works，CNN）为代表的深度学习模型因为善于处理

语音、图像、文本等结构化的数据，从而被引入中医

药临床研究中，帮助构建基于临床数据的患者症

状、体征、证型及所用方药之间关联关系或因果关

系的模型。GNN还是将结构化知识载入到传统深

度学习模型中的强大手段，不仅表现了中医疾病推

理诊断过程中的规律性，还能拟合中医“辨证论治”

及“整体观”的思维、有助于实现中医客观化诊断。

由于中医药辨证体系的网状结构与大脑相关

精神及神经系统疾病一样，与GNN具有高度契合

性，因此GNN在中医药领域极具应用前景。

1 GNN基本特征及其在脑相关疾病

领域的应用

GNN是指使用神经网络来学习图结构数据，

提取和发掘图结构数据中的特征和模式，以满足聚

类、分类、预测、分割、生成等图学习任务需求的一

类算法的总称[8]。

早在 2005年，戈里等就首次提出了GNN的概

念，随后又在 2008年[9]对其进一步阐述并提出了一

种监督学习的方法来训练 GNN。2013年，Bruna
等[10]首次通过拉普拉斯运算将卷积运算应用于

GNN中，并将卷积特性转换为傅里叶域，开创性地

将可学习的卷积操作应用于图数据之上。将卷积

应用于GNN的非欧几里得空间的图上主要有 2种
方式，即基于频域（spectral-based）和基于空域

（spatial-based），Bruna等的工作即是将基于频域的

卷积操作引入GNN中。2016年，Kipf等[11]将频域图

卷积的定义简化，以图上频谱卷积的局部一阶的方

式近似呈现了图卷积网络，并使用简单的逐层传播

规则将图结构中的节点关系编码为节点特征，使得

图卷积的操作能够在空域进行。近年来，许多基于

空域图卷积的神经网络模型变体出现，如将 Che⁃
byNet与循环神经网络（RNN）结合用于结构化序列

建模[12]，大大加强了学习系统对各类图数据的适应

性，至此，图数据与深度学习有了第一次真正意义

上的结合，GNN真正实现了图数据端对端的学习

方式。

GNN除了分为基于频域和基于空域 2种类别

外，还可以分为以下类别[13]：（1）循环图神经网络

和卷积图神经网络；（2）有监督和无监督的图神经

网络；（3）单图神经网络和多图神经网络等。本文

将 GNN模型分为图卷积网络（graph convolutional
networks，GCN）及图注意力网络（graph attention
network，GAT）2方面具体阐述其特征及应用。

1.1 GCN特征及应用

CNN是深层前馈神经网络中的一种，GCN则

是一种结合了GNN和CNN的深度学习方法，旨在

通过聚合其自身特征及其相邻顶点的特征来生成

顶点的表示，卷积和池化是其 2个核心操作[11]。

GCN扩展了图域信号处理理论，使 CNN的表示学

习能力能够应用于不规则的图数据。GCN生成的

关系感知表示极大地增强了 CNN特征的判别能

力，且为整合多种信息提供了有效的解决方案，在

医疗领域显示出巨大的潜力。

近年来，GNN在许多神经及精神类疾病的发

病机制与相关脑区之间某种异常连接的分析中应

用广泛。大脑高级认知功能的实现依赖于不同脑

区之间的协同合作，而图可以对大脑结构进行编

码，将感兴趣的大脑区域（ROI）提取为节点，以边

来表示从功能磁共振成像（fMRI）中计算得出的不

同脑区之间的相关性，以表示不同大脑区域之间的

物理或功能连接，称为大脑的功能连通性（func⁃
tional connectivity，FC）分析[14]，在大脑功能连通性

问题中，研究主要集中于分类任务上，即通过神经
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网络对患者及健康对照（HC）进行精确分类。

在与大脑相关的神经系统疾病中，癫痫是最常

见疾病之一。多通道脑电图（EEG）和颅内脑电图

（iEEG）是预测癫痫发作的重要工具之一，GNN可

以将 EEG时间序列转换为图形或矩阵，从而使图

像扩展到 EEG/iEEG[15]，并在此基础上进行深度学

习，帮助准确判断癫痫何时发生，以及癫痫发作最

严重的大脑部位等。癫痫前兆期的信号通常不典

型，且有着显著的个体差异。Lian等[16]提出了一种

全局局部图卷积神经网络（JGRN），从一个随机初

始化的图而非先验图来开始学习 iEEG信号中任务

相关的图结构和连接权值，进而实现癫痫预测的目

标。传统CNN和RNN在分析癫痫相关信号时存在

丢失邻域信息的问题，而GCN使用边缘表示电极

之间的关系，能够对感知野的信息使用最大值进行

聚合，因此可以保留丰富的连接信息。

依据节点的不同，还可以将用于分析 fMRI成
像的GNN模型以节点为受试者，边为受试者表型

特征（年龄、性别等）的方式分类为人口图模型。图

提供了一种方式来表示人口数据，并通过结合疾病

分析的不同模式的特征来模拟复杂的相互作用。

在GCN中，人口图模型将来自人群的成像和非成

像数据合并到一个统一的模型中，解决了传统

CNN忽略人群中受试者之间的相互作用和关联这

一问题。阿尔茨海默病（ADNI）是一种不可逆的脑

部疾病，为了促进新生物标志物的发现和更好地理

解阿尔茨海默病的机制，要求计算模型能够代表潜

在的大量人群。故在人口图的工作中，Parisot等[17]

提出了一个GCN模型，其将人口建模为稀疏图后，

将稀疏图馈送到GCN以执行半监督节点分类，以

用于预测轻度认知障碍（MCI）患者是否会向阿尔

茨海默病的转化。Song等[18]提出了一个GCN分类

器，将阿尔茨海默病分为认知正常、早期轻度认知

障碍、晚期轻度认知障碍和阿尔茨海默病 4类。对

于阿尔茨海默病这种与大脑连接网络功能障碍有

关的疾病来说，图论能够将大脑作为一个复杂的网

状结构系统来研究，发现大脑连接网络中隐藏的非

线性机制，从而建模与神经疾病相关的大脑活动，

探索大脑的生理及病理等复杂关系。因此，GNN
在揭示如帕金森病（PD）、自闭症谱系障碍（ASD）、

注意力缺陷多动障碍（ADHD）等认知、行为和神经

及精神类疾病的机制及疾病的分类上，具有更为重

要的意义。

综上，GCN生成的关系感知表示极大地增强

了 CNN特征的判别能力，模型可解释性可以在与

大脑相关的精神及神经系统疾病方面帮助临床医

生确定某一最常参与特定任务的脑区，对于揭示实

体之间潜在的高阶关系具有独一无二的优势。

GCN在对脑信号的非结构化和结构化关系数据进

行建模方面取得了成功，GCN通过传递来自拓扑

邻居的信息递归更新节点嵌入，从而允许GNN捕

获节点的局部结构，可以更精确地表示大脑网络；

并且GCN可以处理复杂图数据的能力，能够有效

地整合成像特征和非成像特征于一个邻域图中，从

而为基于大脑连接网络的方法带来更好的学习性

能。因此，GCN模型在近年越发流行起来。

1.2 GAT特征及应用

在实际应用中，图结构数据可能既庞大又嘈

杂，并且不是所有信息都同等重要。因此，注意力

机制可以引导网络专注于最相关的部分，抑制无关

信息特征，降低计算成本并提高准确性。在计算机

视觉领域上的注意力机制，通常是一个额外的结构

用于辅助主体网络进行信息调整或对特征进行区

分从而让网络区别对待处理。GAT[19]即是选择性

地关注信息其中更为重要部分的一种模型。其通

过注意力机制对邻居做出了聚合操作，核心在于对

邻居进行权重分配，对权重高的信息进行重点加

工，强调了对预测效果更佳的特征，同时抑制不相

关背景特征，提高了对信息的处理效率。注意力机

制可以分为软性注意力（soft-attention）机制和自注

意力（self-attention）机制2种主要类型[20]。

基于GAT的方法已用于双相情感障碍（BD）[21]、

帕金森病 [22]、重度抑郁症[23]等多种疾病。BD是一

种导致极端情绪波动的心理健康状况，BD的预测

中多数模型只支持一种数据类型，有可能忽略了不

同模态数据中潜在的重要差异。Yang等[21]提出了

一种基于图注意力的方法，结合了结构MRI和 fM⁃
RI来检测 BD。这种 GAT则可以区分不同关联关

系的强弱，并允许处理可变大小的输入，关注输入

中最相关的部分来做出决策，将这些决策用于解释
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显著的输入特征。文中提出的边缘加权GAT模型

显示出优于其他机器学习分类器和替代GCN公式

的优势。

1.3 GNN的其他变体

除以上 2种 GNN的主要模型外，GNN还存在

许多变体。如时空图卷积网络（STGCN）模型[24]，它

旨在从时空图中学习隐式的特征模式，同时考虑顶

点在时间上的依赖性和空间上的依赖性。现实世

界中图大多是动态的，会随着时间的推移而演变，

例如使用 fMRI记录的大脑活动等。对于现实情况

来说，临床实际中患者的病情大多会随时间而变

化，基于时间序列的GNN模型适用于将不同时间

的信息结合起来。这种GNN模型可以结合患者以

往病史与当前病情发展预测疾病发展情况、给出诊

疗建议等。例如，在癫痫的分类任务中，Li等[25]开

发了一种图形生成网络（GGN）提取脑电图信号的

动态空间信息，通过头皮脑电图提高了癫痫检测和

分类精度。这种包含了丰富的大脑活动的时空信

息的网络可以识别大脑疾病的模式，并定位病灶，

有效地捕捉了大脑信号的动态变化，通过提供更直

接的结构连通性拓扑来帮助更好地了解神经及精

神类疾病的生物学机制。

此外，典型的模型还有：图自编码器（GAE）[26]、

扩散卷积循环神经网络（DCRNN）[27]模型、图卷积

循环网络（GCRN）[28]模型等。

GNN在精神与神经系统疾病的应用以分类为

主。由于中医药辨证体系的网状结构和精神及神

经系统疾病中涉及的大脑活动区域的结构具有很

强的相似性，又与GNN所处理的图式非结构化数

据高度契合，因此GNN在中医药领域极具应用前

景。分类任务是机器学习领域的基础任务，在中医

药领域中，通过复杂的症状、体征等表征参数分析

其中蕴含的中医辨证信息，就是典型的分类问题。

将图注意力机制引入中医文本分类中，可以缓解短

问句的语义稀疏性问题，并在一定程度上减少模型

复杂度，对原始问句进行语义增强，提升了节点的

分类效果。此外，图分类作为一个重要的学习任

务，可以通过图分类任务经过学习得出一个由图到

相应标签的图分类模型，实现医学图像处理的目

的。具体地，GCN可以针对具体的分类任务来提

取特征，如将舌诊图像处理视为图分类任务，将特

征提取与分类过程相结合，未来有望通过将中医诊

疗过程整合为以图为中心的问题，通过将望（图

像）、闻、问（语音）、切这些来自不同数据源的诊断

信息整合于同一个异质图中，将中医诊断过程与中

医辨证两大基本思路结合起来，在中医辨证论治思

路总结等方面实现更深入的应用与发展。由此可

见，GNN的分类功能使得中医辨证论治系统的学

习更加具备可行性。

在中医诊疗过程中，症状、体征、证型等要素之

间的辨证信息可以看成与大脑功能区域一样的复

杂网格结构，具有不规则的关系。传统的算法难以

挖掘不规则图数据中的多维度的关系，而图卷积运

算可以通过聚合自身的特征及其邻近顶点的特征

来生成顶点的表示，运用中医药领域中，可以利用

特征聚合模块，将症状、体征、证型聚合在同一个关

系图中，进行卷积操作，从而得到包含三者信息的

新特征表示，用于下游的机器学习任务。由于截至

目前，GCN在中医药治疗精神及神经系统疾病相

关研究尚未产生系统性成果，笔者将结合GNN的

特点详细介绍 GNN在中医药其他领域的具体应

用，以期展示可能性，并对GNN用于中医药领域的

应用有所启发。

2 GNN在中医药领域的应用

在中医药领域的发展中，借助各种GNN的建

模手段，可以为诊断的量化及可视化提供崭新的手

段，还可以探索构建拟合中医“辨证论治”思维模

式、实现中医客观化诊断的模型，并为多视角揭示

中药的潜在作用机制，发展完善中医药学理论体系

提供了有利工具。

2.1 舌诊图像量化分析

在中医诊断过程中，“望闻问切”四诊涉及到的

包括舌诊等图像处理、信号处理和语音语义处理等

问题，有望通过GNN模型得以更好地解决。为了

更好地在零次学习的基础上通过舌象构建智能系

统推荐系统，胡杨[29]利用知识图谱提取属性标签之

间的共现关系，使其能够运行于GCN中，为智能中

医辅助诊疗在面对从未见过的疑难中医杂症时的
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有效预测提供了思路。相比以往依赖于专门设计

但难以覆盖所有疾病的特征，该模型可以自动提取

舌头图像的视觉特征。研究工作旨在通过特征提

取网络以提取面象、舌象的特征，并利用图卷积网

络提取及分析证候之间的相关性，做出证候的诊断

和健康分数预测，最终获得完整的智能中医证候诊

断和健康评价模型[30]。

2.2 方药临床应用指引

图结构的连通性在构建如处方及用药等中医

领域实体间的丰富交互关系这一方面具有明显的

优势。知识图谱是由一组相互连接的概念、实体、

关系及属性组成的知识库，将中医药的概念知识以

三元组为单位进行存储，属于复杂图数据，并且是

将图像、语音、文字或症状、体征、证型、方药这些来

自不同数据源的诊断信息整合于同一个异质图中

的理想载体。自Michael Schlichtkrull等[31]开创性

地将 GCN用于建模知识图谱这样的多关系图网

络，突破了以往的GNN的模型只能建模具有单一

关系的图网络的局限性，使得利用GNN对中医领

域中以知识图谱为代表的复杂网格结构的学习成

为可能。能够同时包含图拓扑结构信息和节点特

征信息的多关系图网络，不仅将极有益于捕捉中医

药实体间丰富多样的实体关系，还能完成链接预测

和实体分类任务，有望实现对知识的进一步推理。

靳远远[32]将中医处方转化为异质图数据，构建

了中西医结合知识图谱，提出了元路径引导的GAT
模型，搭建了中西医多视角下的药方推荐系统。郝

文晖等[33]则利用一种基于空域的GNN搭建了一套

中医辨证论治推荐系统、方法和电子设备，提取大

规模图表达关系数据的中医病症向量、中医证型向

量和中药向量的表征信息，在病-证-药之间实现

中医辨证论治的推荐。李佐勇等[34]运用多超图卷

积神经网络（MHGCN）表示证型和状态要素引起的

患者之间的高阶关系，以期得到更准确的中药推荐

预测结果。王晓玲等[35]收集病症-中药数据并按照

证候进行分类，构建包含所有病症和中药等一系列

证候信息的GNN中药推荐模型，探索将证候信息

融入到GNN中，以提升中药推荐的准确度。类似

地，现有的中医药智能推荐系统多利用知识图谱描

述并搭建中医实体间丰富的关联关系，输入各种以

GNN为基础的深度学习模型中，将问题转化为概

率问题实现疾病预测及方药推荐。这种知识图谱

联合GNN模型的学习方式，将为挖掘名医经验和

中医临床辅助决策提供了新的解决思路。

除了将GNN融入诊疗智能化推荐系统外，预

测中药作用靶点、探索中药作用机制也是GNN热

门的应用方向之一。复杂图结构在中医药领域另

一典型应用是中药网络药理学，既往研究将深度学

习算法与中药网络药理学相结合，对网络药理学得

到的大规模数据进行分析以得到关键信息。Zeng
等[36]基于网络的深度学习算法开发了 deepDTnet，
可用于识别已知药物分子的靶标。将GNN应用于

中药网络药理学的研究的理论基础是网络药理学，

其本质是基于图和图理论，可将GNN中的卷积、池

化等各种技术应用于其中，进行靶标的分类和预

测。何洁月等[37]构建了一种基于知识图谱的中药

复方靶标预测方法，使用基于GNN体系结构的关

系路径感知聚合层对嵌入表示进行基于知识图谱

关系的邻域聚合，以得到一个有效预测复方靶标关

联的预测函数的模型。龚倬[38]的工作则关注于中

药复方中通用的中药靶标预测，提出了一种基于知

识图谱和关系路径网络的中药复方靶标预测模型

（KGRN），设计了一个中药复方靶标预测工具，相

较其他基于网络药理学的复方靶标预测案例给出

了更高准确性的预测结果。鲁路等[39]构建了一种

基于GNN及组学信息的药物功效预测方法，将统

一化的转录组数据转化为药物与生物过程的结构

关系图，并通过GNN提取药物特征，将待预测的化

合物与聚类后的现有药物对比，最终对待测化合物

的功能进行预测。

2.3 辨证论治思路总结

基于人工智能的中医辅助诊疗系统研发是近

年中医药发展的趋势和必然，如何将辨证论治思路

加以总结并实现客观化则是下一步工作的重点。

许鸿本等[40]探索了把超图神经网络引入到中医的

辨证论治过程的可行性，可以同时构建中医症状、

中医病机、中医治法、中医方剂、中药五大知识库,
实现辨病机、治法、组方、遣药等环节的全链条智能

化，构建基于人工智能的证治体系。借助计算机智

能算法构建中医辅助诊疗模型，还需要符合中医思

105



科技导报2023，41（14）www.kjdb.org

维理论的诊疗模型加以指导和一个较为先进的算

法予以赋能助力。赵文[41]将《伤寒论》作为特征表

输入聚合模块中，依据计算机GNN算法和多层感

知机技术（MLP）构建中医诊疗算法模型，实现从中

医症状数据到临床用药的计算机智能化推荐，总结

了具有仲景辨证特点的中医诊疗模型，并且模型的

可解释性可以更好地帮助总结辨证论治思路，向中

医客观化诊断尝试迈出更进一步。

3 GNN助力中医复杂范式中的关系

研究

GNN在特征提取、图像处理、中医智能诊疗辅

助系统构建等方面有巨大优势，GNN可为解决中

医中复杂关系研究、挖掘患者个体化特征、隐性知

识显性化等问题提供新的手段，为多视角揭示中药

的潜在作用机制、发展完善中医药学理论体系提供

有利工具。

3.1 实现证-治-效等复杂关系的表示

目前的人工神经网络只能实现输入输出 2层
级联，例如“症-药”“症-证型”等，而不能实现多元

多层级联。而在 GNN中，有望实现“症-证素-证
型-药”一体化的多元网络关系。在目前所有类型

的人工神经网络系统中，GNN能够建模的复杂网

络关系与中医理法方药与一体的辨证论治的贴合

度最高，具有独一无二的优势。

3.2 挖掘患者个体化特征

目前所建立的中医模型大部分基于统计规律，

是基于大量数据所得出的宏观规律，往往忽略了具

有小概率的丰富的个体化治疗经验，使中医的个体

化诊治难以实现。而GNN提供了所有可能的连接

路径，包括概率较小的网络元素之间的连接关系，

使中医的个体化诊治成为可能。

3.3 助力隐性知识显性化

传统深度学习模型的常见问题之一是不能很

好地解决中医文本中存在的数据稀疏性问题。

GNN借助图结构这一灵活的数据表现形式，解决

了对非欧几里得空间的图数据缺乏解释和推理能

力这一问题。GNN还可以借助注意力机制来区分

不同关系的强弱，整合不同节点特征信息的表示，

提升模型的有效性。在知识图谱的帮助下，中医处

方可以转化为包含症状、体征、证候、治法、中药、方

剂等多元实体的异质图数据，将其载入GNN模型

中，不仅能够表示中医药实体间的复杂关系，还能

做出进一步的统计与推理，得到更多数据信息。由

此可见，图结构的连通性在建模中医领域实体间的

丰富交互关系这一方面具有其独特的优势。

4 结论

GNN在大脑相关精神及神经系统疾病方面已

取得了前所未有的成绩，其在中医药领域的应用前

景，可谓潜力无限。因为GNN与中医药辨证体系

中内在的网状结构具有高度契合性，且是一个能够

将结构化知识加载到传统深度学习模型中的强建

模手段，这正与当前中医药领域人工智能发展的主

题不谋而合，可以预期的是，GNN在中医药领域的

应用必大有可为。
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Application of graph neural network in mental and nervous system
diseases and its enlightenment in the field of Traditional Chinese
Medicine

AbstractAbstract Graph neural network (GNN) is another major development after convolutional neural network, and it belongs to an
emerging deep learning method in the field of artificial intelligence. It mainly preserves the topological information in graph data
through end-to-end learning from graph to prediction, and overcomes the defect that traditional deep learning cannot be applied
to non-Euclidean data. This paper demonstrates the advantages of GNN for processing complex non-Euclidean data through the
application progress of GNN in brain-related mental and nervous system diseases. GNN shows great potential in the medical
field, furthermore, the network structure of the syndrome differentiation system of Traditional Chinese Medicine (TCM) is similar
to the structure of the brain active area, and it is highly compatible with the schematic unstructured data processed by GNN, so
GNN has great application prospect in the field of TCM. This article summarizes the application of GNN in the field of TCM and
brain-related mental and nervous system diseases, and analyzes the advantages of TCM diagnosis and treatment models from the
theoretical level, in order to explore and build a GNN-based model for fitting with the thinking mode of "syndrome
differentiation and treatment" and realizing the objective diagnosis in TCM. It provides new means for solving the problems of
complex relationship representation in TCM and mining the individual characteristics of patients. And it also provides a favorable
tool for revealing the potential mechanism of TCM from multiple perspectives, and developing and improving the science of TCM.
KeywordsKeywords graph neural network; graph convolutional network; Traditional Chinese Medicine; brain disease prediction ●
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