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3．2药性预测分类模型评估分析在机器学习算法中对模型的
评估至关重要，靠模型预测的准确率一个方面来衡量是存在局限

性的。本研究选择与分类模型评估的几种方法，能够快速发现模

型参数优化或训练过程中出现的问题，引入混淆矩阵、召回率、精

确度、F1分数和R0c曲线几种预测模型的性能，它们由公式(4)

～(6)所示。如下表2是在svM算法模型下中药化合物的}昆淆

矩阵。有一些缩写定义如下，TN代表真实值是寒性化合物，预测

值也是寒性化合物。FP代表真实值是寒性化合物，但预测值是

热性化合物。FN代表真实值是热性化合物，预测值也是热性化

合物。TP代表真实值是热性化合物，但预测值是寒性化合物。

Recall定义为召回率，Precision定义为预测准确率，F1分数定义

为Fl』core。R0c(Receiver 0per砒ing Characteristjc curve)曲线是

机器学_习j领域中最常见最广泛的分类器，用来评估中药化合物寒

热药性，是二值分类器最重要的指标之一。Auc(Area I．111der the

ROe cuwe)是指ROC曲线下的面积，该值能够量化的反映慕于

R0c曲线衡量出的模型性能。Auc曲线面积越大，说明构建的

中药化合物寒热药性预测模型越稳定，分类效果越好。

表2 sVM算法模型下化合物混淆矩阵

真实值 预测值

寒性 热性

寒性 19l 29

Precision。弃等面 (4)

胝all 27式雨 (5)

Fl—s恍=—广上一广 (6)

獗+磊面
由此看来，通过构建三种算法模型，sVM算法预测准确率最

高，效果更好。表3显示了该算法模型下的准确率、召网率和F1

—8core。sVM算法的预测准确率比RT算法和LR算法效果更好

一些，预测模型的精准率和召回率分别是0812、O．892，F1一s∞re
和Auc面积的值分别是0．85l、0．855。结果证明构建sVM算法

的中药化合物寒热药性识别具有更好的分类性能。

表3 三种算法模型下的性能指标

4讨论

本研究是基于中药药性构建化合物寒热药性预测模型，依据

化合物的分子结构决定了它的特性等特点，首次作出了通过多种

算法模型来预测中药化合物的药性，并且利用算法模型的评价分

类性能指标来衡量模型之间的好坏。同时也验证了中药’四性

“性一效一物质三元论”假说，中药药性确实与中药主要成分的

分子结构式存在一定的关联关系，不同性质的化合物也存在菪不

同的功能，计算每种成分的分子描述符，物质成分相似的中药，其

药性也是相似的。中药化合物的物质基础是其物质成分，在寒

性、热性药物中物质成分也存在着共性，同一药性的物质成分是

由多种不同化合物组成的，分子是组成物质的基本单位，中药化

合物内部的分子描述符决定了化合物所表现得性质。本研究针

对中药寒热药性数据，利用多种人工智能方法构建符合中医药数

据的预测模型，对中药化合物数据进行识别，进一步验证了“性

一效一物质三元论”假说。

本研究构建的sVM算法模型是基于二值化的药性数据

来判断中药化合物的寒热药性，并且取得了非常好的预测准

确率，是基于“性一构”关系研究的有效预测方法。本研究采

用3种机器学习算法，着重研究基于中药化合物寒热药性的

预测分析。依据中药网性“性一效一物质三元论”假说，将中

药化合物数据集划分为寒性与热性，采用逻辑回归算法、支持

向量机、决策树算法构建中药化合物寒热药性预测模型，通过

分析对比不同的算法在寒热药性识别上的效果。从研究结果
可知，3种算法模型的准确率都有不同程度的预测效果，丽此

时的SVM算法模型的准确率显然优于其他两种算法，可以达

到87．79％。所以利用SVM算法的方法预测中药化合物寒热

药性定量化研究具有很高的可行性。

对构建的寒热药性预测模型进行评价，我们选取了?昆淆

矩阵、精准率、召回率、F1和Auc等5个衡量指标，通过评价

的结果可以看出3种算法对化合物寒热药性预测的模型性

能。在中药化合物数据集中，sVMc模型评价效果优于其他两
种算法，其中Auc的面积为o．855，准确率、召回率和F1—

8core的值分别为O。812、0．893、0．85l。模型评价的拟合效

果较好，说明sVM算法预测模型是有效、可行的。
综上所述，依据“性一效一物质三元论”假说，物质成分相似

的中药，其药性也相似。在本研究中，基于机器学习算法构建中

药化合物药性预测模型也证明了上述假泌，对于药性分类也是合

理和可行的，通过算法模型研究化合物的分子描述符来判断其寒

热药性。中草药预测模型在未来中医辅助诊断方面也具有良好

的研究前景，通过机器学习算法判断中药药性也是未来研究的方

向。
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