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图神经网络在中医诊疗领域的应用思路探析
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　　摘要：图神经网络是人工智能前沿技术之一，具有处理图结构数据的强大能力。在中医诊疗领域，辨证论治涉及复
杂的辨证推演、方药配伍等，表现为“病-证-症-方-药”之间的复杂联系，呈现显著的图结构特征。通过分析中医诊
疗数据的图结构特征，讨论中医诊疗数据的图结构转化，以及中医诊疗图神经网络应用场景等，初步探析了图神经网络

在中医药领域应用思路。将图神经网络用于中医诊疗领域，需要针对不同的数据类型和应用场景进行建模，解决初始图

构建、知识学习和特征学习等，进而为下游的证候预测、方药推荐等提供支持。
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Abstract：Graph neural networks are one of the frontier technologies in artificial intelligence，with the powerful ability to
process graph -structured data.In the field of traditional Chinese medicine diagnosis and treatment，syndrome differentiation and
treatment involves complex syndrome inference，prescription compatibility，etc.，which manifest as complex relationships of“dis-
ease -syndrome -symptom -prescription -medicine”，showing significant graph structure characteristics.This paper analyzed
the graph structure characteristics of traditional Chinese medicine diagnosis and treatment data，discussed the graph structure
transformation of traditional Chinese medicine diagnosis and treatment data and the application scenarios of traditional Chinese
medicine graph neural network，and preliminarily explored the application ideas of graph neural network in the field of traditional
Chinese medicine.Applying graph neural networks to the field of traditional Chinese medicine diagnosis and treatment requires
modeling for different data types and application scenarios，solving initial graph construction，knowledge learning and features，
etc.，and then providing support for downstream syndrome prediction，prescription recommendation，etc.
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　　中医药是中华民族的瑰宝，其在长期的实践基础上形成了 独特的医学体系。中医诊疗是一个复杂的哲学科学思维过

程［1］。首先，其注重理论和经验相结合，依靠丰富的临床经验

和对人体生理、病理的独特理解，进行辨证论治［2］；其次，中医

强调个性化诊疗，不同的患者有不同的诊断和治疗方案［3］；此

外，中医处方具有复杂的配伍规律，不同中药之间也存在着复

杂的相互作用关系［4］。借助现代技术和方法，深入分析和阐

释中医诊疗的原理和规律，是中医药现代化发展的重要使命。

中医诊疗的现代化离不开信息技术的支撑。利用智能技术学

习和模拟中医专家临床诊疗，对新时代中医传承、创新和发展

具有重要意义。

众多学者围绕中医诊疗智能化进行了研究和探索。从早

期的采用知识库和符合逻辑规则的中医专家系统［5］，到之后

采用各类特征工程和机器学习方法进行中医辨证论治建

模［6 -7］，再到近年来深度学习方法的应用［8 -1 0］，中医诊疗智能

化研究取得了诸多成绩。然而，由于中医诊疗涵盖“病、证、
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症、方、药”众多元素，不同元素之间存在复杂关系，从图论角

度而言，呈现出复杂的图结构特征。传统的建模方法未能全面

考虑这些复杂关系，需要借助全新的技术方法进行探索。

近年来，图神经网络（graph neural network，GNN）作为一种
新兴的基于图结构的深度学习算法，展现了其在处理和分析复

杂拓扑结构数据方面的强大能力［1 1］。GNN 在多个领域中得
到了广泛应用并取得了显著成果。例如，在推荐系统领域，

GNN 能够通过建模用户和物品之间的复杂关系来提高推荐的
准确性［1 2］。在生物信息学领域，GNN 则被广泛应用于预测蛋
白质相互作用和分子图谱中的化学性质［1 3］。这些成功的应用

表明，GNN 能够高效地处理具有复杂关系和结构的数据。中
医诊疗领域的数据和知识同样具有复杂的联系与互动，从拓扑

结构来看，这些联系可以视为图结构。因此，利用图神经网络

处理中医数据，全面学习中医诊疗核心元素“病、证、症、方、

药”之间的复杂关系，具有重要的研究价值和应用潜力。通过

构建和应用 GNN，可以实现对中医证型的诊断分类、中药方剂
的优化推荐，从而为中医临床提供智能化支持。鉴于此，本文

在分析中医诊疗数据图结构特征的基础上，探讨了中医诊疗数

据的图结构转化，以及图神经网络在中医诊疗中的应用思路，

以期为中医诊疗的智能化发展提供参考。

1 　中医数据的图结构特征
中医数据是一种复杂的多维数据，涉及证候、症状、治法、

方剂、中药等不同的概念和属性［1 4］。中医数据还包括着多种

类型的实体和关系，如构成关系、关联关系、治疗关系等，构成

了一个复杂的网络结构。图结构可以直接、自然地表达中医涉

及的证候、症状、治法、方剂、中药等不同的概念和属性，以及它

们之间的复杂关联。图结构可借助图机器学习技术，能够深入

挖掘和推理中医数据，有助于更深入地理解和解释中医数据。

中医数据的图结构特征见插页Ⅲ图 1。
中医数据的图结构特征为中医领域的研究和应用提供了

一种新的视角和方法，可以更深入地挖掘和利用中医理论和实

践的内在规律和价值，从而推动中医实践的创新和发展。这种

方法在中药推荐、证候识别与分类等多个方面具有广阔的应用

前景和潜力。

2　图神经网络在中医诊疗领域的应用思路
图神经网络在中医诊疗领域的应用思路包含构建中医图

数据集、节点特征学习和中医诊疗任务应用等。思路见插页Ⅲ
图 2。
2.1　构建中医图数据集　中医数据来源广泛，涵盖了诊疗记
录、中医文献和中医数据库等多个方面。这些数据包含了疾

病、证候、症状、方剂和中药等多种实体，构成了一个中医图数

据集。这个数据集的重要性在于它为图神经网络提供了高质

量的输入数据，反映了中医领域的复杂关系和模式。利用这个

异构数据集，图神经网络可以进行节点表示学习，即通过模型

学习每个节点（如疾病、证候、症状、方剂、中药等）的特征表

示，从而更好地理解它们之间的关联和相互影响。这种节点表

示学习的过程是数据驱动的，有助于提高中医数据的可理解性

和应用能力，促进中医诊疗领域的科学研究和临床实践，为中

医诊疗的现代化提供了有力的技术支持。

2.2　基于图神经网络的节点特征学习　为了从中医数据中学
习节点的特征表示，可以采用一些先进的图神经网络模型，如

图卷积层和图注意力机制层，它们分别充当了节点特征表示层

和节点特征聚合层的角色。这一技术组合为中医数据的深度

学习提供了强大的工具，同时也增强了数据的表达和理解能

力。表 1 列举部分可用于节点特征学习和节点特征聚合的图
神经网络。

大多数 GNN 模型都同时执行节点特征学习和节点特征聚
合的功能，因为这两个任务在图神经网络中通常是相辅相

成的。

首先，图卷积层是节点特征学习的关键环节之一。通过利

用节点的初始特征和拓扑结构，图卷积层能够生成每个节点的

隐层特征。这个过程不仅考虑了节点本身的特性，还将节点与

其相邻节点之间的关联融入特征生成的过程中。这使得节点

特征更加富有信息，能够更好地捕获中医数据中的模式和关

联。例如，它可以有效地将患者的病情特征与相关的中药特性

相结合，以更准确地表示治疗方案的特征。其次，图注意力机

制层则进一步提升了模型的表征能力。该层可以根据节点与

其邻居节点之间的关系，为每个节点分配不同的注意力权重。

这意味着模型可以自适应地关注重要的节点和边，从而实现节

点特征的自适应聚合。在中医数据中，这对于理解复杂的关系

网络尤为重要，因为不同节点之间的关联可能具有不同的重要

性。通过引入图注意力机制，模型能够更精细地捕获中医数据

中的多样性和动态性。

利用这一技术组合，可以得到中医图数据集中各个实体和

属性的高维特征表示。这些特征表示不仅能够反映中医数据

的拓扑结构和语义信息，而且能够支持多种中医数据的分析和

应用任务，如中药推荐和证候识别与分类等。这些任务都是中

医诊疗过程中的重要环节，对于提高中医诊断的效率和质量具

有重要意义。因此，这些特征表示为中医数据的深入挖掘和利

用提供了坚实的基础。

2.3　基于图神经网络建立中医诊疗模型　中医诊疗是一个高
度复杂的模型，其输入为数据包括患者病症信息，输出为中医

表 1 　图神经网络

模型 模型输入 节点特征学习层 节点特征聚合层

GCN［1 5］ X：节点特征矩阵
A：邻接矩阵

基于谱或空间的卷积运算 基于邻居节点的加权平均或最大池化

GraphSage［1 6］ 基于随机或固定邻居数的采样策略 基于邻居节点的拼接、加权平均

GAT［1 7］ 基于随机或固定邻居数的采样策略 基于邻居节点的拼接、加权平均

VGAE［1 8］ 基于编码器-解码器的非线性变换 基于图结构或属性的重构损失

GINs［1 9］ 基于单射函数的非线性变换 基于邻居节点的加权求和

HAN［20］ X：节点特征矩阵
A：邻接矩阵
G：异构图

基于注意力机制的线性变换（两层注意力机制） 基于邻居节点的加权求和

DeepWalk［21］ A：邻接矩阵 基于随机游走 -
Node2Vec［22］ xi：随机游走起始节点 -
LINE［23］ A：邻接矩阵 基于一阶和二阶接近性 -
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诊断和处方，构成“病 -证 -症 -方 -药”复杂映射关系。通
过图神经网络的信息聚合能力，可以学习到更为准确映射关

系。以“症状-证候”关系为例，首先从中医图数据集中获取
中医实体间关系（如“中药 -症状”图、“中药 -证候”图、“中
药-性味”图、“证候 -症状”图、“中药 -中药”图和“症状 -
症状”图等），利用图注意力机制网络或异构图神经网络进行

节点特征学习获得将高质量的症状表示（esym）和证候（esyn），
在输入模型内部的分类器前先对和进行特征融合（如拼接或

特征转换）获得更丰富的信息提高诊断的准确性，经过分类器

的计算可获得一组预测证候及其得分。以证候诊断为例，诊断

模型可定义为公式（1）~公式（3）。
efusion =f（esym，esyn） （1）
其中 f（*）是融合函数，可以进行拼接、加权求和、自编码

器（autoencoders）、深度神经网络或任何能够有效结合两种特
征的函数。

h=σ（W*efusion +b） （2）
其中W是权重矩阵，b 是偏置项，是激活函数，如 ReLU或

tanh。
s=softmax（W′*h+b′） （3）
其中W′是权重矩阵，b 是偏置项，softmax（*）函数用于将

输出转换为概率分布。最终，s 就是根据症状获得的一组证候
预测得分，其中每个分数代表了对应证候的概率。在这里可以

通过设计合适的损失函数（Loss function），训练诊疗模型见公
式（4）。

L =-∑
C

i =1
yi log（si） （4）

从症状到证候的诊断预测是一个多个类别的预测，适合多

分类交叉熵损失函数（Multiclass Cross -Entropy Loss）。其中 L
是损失值，C是类别的总数，yi 是真实标签，si 是模型预测第类
的得分。

3　图神经网络在中医诊疗领域的应用场景
3.1　证候识别与分类　证候识别和分类是中医证候研究中的
重要方面，它可以帮助中医医生根据患者的症状、体征、舌象、

脉象等信息，判断患者的病因、病机、病位和病性，从而指导临

床诊断和治疗。然而，证候识别和分类也存在一定的模糊性和

主观性，不同的医生可能对同一患者的证候有不同的理解和划

分，导致诊断结果的不一致和不准确。因此，利用图神经网络

技术来辅助证候识别和分类，提高其准确性和客观性，是中医

诊疗领域的一个重要研究方向［24］。

TENG S H［25］等构建了一个图卷积网络，通过将症状和体
质要素结合起来进行综合征分类，称为症状-体质要素图卷积
网络，将中医诊断和治疗的内在逻辑嵌入到处方图中。这个图

结构包含了症状和体质要素之间的关系，使用多层感知器进行

训练，以分类不同的综合征。RUAN C Y［26］等提出了一种基于
GCN 的模型语义感知图卷积网络，旨在提高中医临床信息化
的水平。该模型将临床处方中的中药、症状、证候和疾病等临

床实体组成一个异构图，以提供有效和安全的诊断预测。通过

捕捉多重语义和学习适用于中医诊断预测任务的异构节点嵌

入，该模型解决了中医临床信息化中难以发现的规律问题。以

上研究的贡献在于将现代计算机科学与中医传统相结合，为中

医诊断和治疗提供了更多的工具和方法，有望改进和丰富中医

临床实践。

3.2　中药推荐　中药推荐是中医诊疗领域的一个重要研究方
向，它可以帮助中医医师根据患者的证候类型和个体差异，选

择合适的中药组成方剂进行治疗。然而，中药推荐也存在一定

的复杂性和难度，不同的方剂之间可能有相似性和差异性，不

同的患者之间可能有相同性和特异性，需要综合考虑多种因素

进行决策。因此，利用图神经网络技术来辅助中药推荐，提高

其质量和效率，是中医诊疗领域的前沿课题。

YANG X Y等［27］提出了一个名为多图残差注意力机制网

络和语义知识融合的草药推荐模型，模拟中医辨证的过程。模

型考虑症状的语义信息以及不同草药在治疗症状方面的强度，

在中医的辨证论治思想和整体观的指导下，完成草药推荐，辅

助中医临床药方的制定。YANG Y等［28］使用一个图卷积网络

对症状-中药图进行多层信息融合，从而得到丰富而准确的特
征表示。这个模型有效地利用症状 -中药图中的结构信息和
语义信息，提高中药推荐的质量和效率。这些研究对于深入探

索中医的理论与实践，挖掘中医的内在规律与价值，以及促进

中医的创新与发展都具有重要的意义。

4　结语
本文探讨了图神经网络在中医诊疗领域的应用思路，并以

证候识别和中药推荐为例，展示了图神经网络在这两类中医诊

疗任务中的作用和价值［25 -28］。旨在为图神经网络在中医诊疗

领域的应用探索提供一些启示和参考，期望能够激发相关领域

研究者的兴趣和思考，推动图神经网络与中医诊疗的深度融合

和创新发展，为中医诊疗数字化和智能化发展提供助力。
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基于新型中医人工智能可解释推理模型的眩晕辨证诊断
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　　摘要：目的 创新性地提出了一种能够直观利用中医诊断学知识推理的智能辨证模型以及零临床样本机器学习训练

方法，并以眩晕病辨证进行实例分析。方法 在基于 Transformer的双向编码器（Bidirectional encoder representations from
transformers，Bert）深度学习大语言模型的基础上提出新的推理算法，以建立新型智能诊断推理模型。根据《中医内科
学》眩晕病肝阳上亢、气血亏虚等 6 种证型的辨证要点，通过随机函数生成每类证型各 400 例辨证样本句子序列，直接让
模型学习诊断学知识。以 5 折交叉法对新模型和随机森林模型进行预测对比，以准确率（Accuracy）、F1 值（F1 -score）、
受试者工作特征曲线（Receiver operating characteristic curve，ROC 曲线）、精确率 -召回率曲线（Precision -recall curve，P
-R曲线）等指标评价模型对各种证型的预测性能。同时通过新模型自动输出的辨证推理图直观展示算法对中医辨证
思维的模拟推理过程，根据模型推理过程中产生的症状和概率组合数据，计算并绘制证型-概率密度分布图、症状-证
型关联聚类热图、证型-证型 Pearson相关性分析图，进一步验证辨证结果的可靠性。结果 新模型使用 5 折交叉法测试
的平均总体 Accuracy以及 F1 值分别为 0.990 和 0.971，在所有证型中肝肾阴虚的 Accuracy（0.975）以及 F1 值（0.923）
最低。ROC曲线和 P -R曲线显示新模型预测能力较差的是肝肾阴虚证和肝阳上亢证，而随机森林预测能力较差的是
气血亏虚证。证型 -概率密度分布图、症状 -证型关联聚类热图的数据分布与新模型的推理结论相符，证型 -证型
Pearson相关性图显示模型所诊断的主证型与其余证型负相关且相关系数的 P值小于 0.01，表明模型推理过程中对证型
的区分性良好。结论 基于新型中医智能诊断推理模型，能够进行眩晕智能辨证并根据中医辨证思维展示推理过程，可

能有助于解决当前中医人工智能诊断领域的瓶颈难题。
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图神经网络在中医诊疗领域的应用思路探析
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图 1　中医数据的图结构特征

图 2　图神经网络在中医诊疗领域的应用思路




