
数理医药学杂志  2023 年 12 月第 36 卷第 12 期   J.Math.Med.  Dec. 2023, Vol. 36, No.12 881

https://slyyx.whuznhmedj.com/

·论著·方法学研究·

DOI: 10.12173/j.issn.1004-4337.202310040
基金项目：河南省科技攻关项目（212102311095）

通信作者：冯素香，博士，教授，博士研究生导师，Email：fengsx221@163.com

基于粗糙集理论的正交设计提取工艺因素
方法的研究

崔红新1，2，杨帅朋1，张泞杰1，王子翰1，黄  琼1，赵  迪1，2，冯素香1，2，3

1. 河南中医药大学药学院（郑州 450046）

2. 河南中医药大学呼吸疾病中医药防治省部共建协同创新中心（郑州 450046）

3. 河南中医药大学河南省现代中药研发与应用工程研究中心（郑州 450046）

【摘要】目的  研究药物制剂生产过程中因素之间的内在规律，探讨应用粗糙集

理论寻求最优的工艺方案方法。方法  以经典名方四物汤为例，利用正交设计试验预处

理数据，建立决策表，利用粗糙集规则模型进行分析。结果  当四物汤的提取时间、加

水量和提取次数的因素水平逐渐增高时，多糖成分含量水平也呈递增趋势。当提取时间

为 1.5 小时、加水量为 1 ∶ 20、提取次数为 2 次时，试验结果最好，为四物汤优化提取工

艺的三因素三水平最佳组合。结论  应用粗糙集理论可以探究药物制剂生产工艺因素之

间以及因素与试验结果之间的相关关系，更全面地揭示其内在动态规律，并提供一种新

颖的研究方法，进一步提高药物制剂的工艺质量。 
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【Abstract】Objective  To study the inherent law between factors in the pharmaceutical 
preparation production process, and explore the application of rough set theory to seek the 
optimal process plan method. Methods  Take the classic recipe Siwu decoction as an example. 
Based on preprocessing data of the orthogonal design experiment, the decision table was 
established, and the rough set rule model was used to analyze. Results  When the factor 
levels of the extraction time, the amount of water and the extraction times of Siwu decoction 
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表1  四物汤提取因素水平

Table 1. The extraction factor level of Siwu decoction

水平
因素

提取时间A（h） 加水量B（倍数） 提取次数C（次）

1 0.5 1 ∶ 10 1

2 1.0 1 ∶ 15 2

3 1.5 1 ∶ 20 3

were gradually increased, the content of polysaccharide showed an increasing trend. When 
the extraction time was 1.5 hours, the amount of water was 1 : 20 and the extraction times 
were 2, the experimental results were the best and the best combination of three factors and 
three levels to optimize the extraction process of Siwu decoction. Conclusion  Rough set 
theory can be applied to explore the correlation among factors of pharmaceutical production 
process and the correlation between factors and test results, to reveal its inherent dynamic law 
more comprehensively and provide a novel research method to further improve the quality of 
pharmaceutical preparations.

【Keywords】Rough set theory; Orthogonal design; Factor; Decision rule model

在药物制剂生产工艺过程中，为了达到最佳

工艺条件，技术人员常把因素对工艺的影响作为

重要课题研究 [1-2]。传统研究因素间关系的常用

分析方法包括正交设计、均匀设计及回归分析等，

这些方法不仅需要统计的相关性判断、假设检验

等，还需要进行大量的试验或足够大的样本量，

同时传统统计方法的结果形式比较单一，无法动

态分析因素之间、因素和试验结果指标间的相关

关系 [3-7]。粗糙集理论是一种能有效分析不精确、

不完整和不一致信息数据的数学方法，不需要提

供所处理数据之外的其他先验知识，而是通过对

数据进行分析和推理，挖掘隐含的关系，进而揭

示因素之间动态变化的潜在规律。 

粗糙集理论目前已广泛应用于数据挖掘、故

障检测和工程控制等领域，但在医药领域中的应

用较少 [8-12]。本研究以《中医药统计学》中“优化

经典名方‘四物汤’提取工艺，提高药材的有效成

分提取率”为例 [13]，以该案例中正交设计试验预

处理数据为数据来源，采用粗糙集理论决策方法，

探讨四物汤提取生产工艺过程中因素之间的相互作

用，提高有效成分提取率，寻求最佳组合搭配。

1 粗糙集理论简介

粗糙集理论由波兰数学家 Z.Pawlak 于 1982

年提出 [14]。该理论的基本思路是首先确立考察工

艺的因素，对数据资料离散化处理，建立信息表，

继而形成条件属性与决策属性的决策表，进行决

策表属性约简，利用粗糙集理论的决策分析系统，

处理决策表的数据，得出条件属性和决策属性之

间的决策规则模型。通过进一步分析决策规则模

型，探寻各因素之间以及因素和结果指标之间的

动态内在规律。

2 粗糙集模型的建立

2.1 模型因素的确定
本研究旨在探究四物汤提取生产工艺过程中

提取时间、加水量和提取次数对试验指标药材多

糖成分含量的影响，利用正交设计的正交表 L9 (3
4)

安排试验，进行预处理 [13]，试验因素水平及试验

结果分别见表 1 和表 2。

2.2 决策表及决策规则模型的建立
利用正交设计试验方案的数据作为论域，提

取时间、加水量和提取次数作为条件属性，多糖

成分含量作为决策属性，条件属性按其数值从小

到大进行离散，决策属性按其数值从小到大进行

离散，建立因素与试验指标多糖成分含量的相关

关系决策表，见表 3。 

建立决策表后，进行属性约简，建立决策规则

模型：Rx: desc([X]C) → desc([X]D)，其中 desc([X]C)

表示因素提取时间、加水量和提取次数的特定取
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表2  四物汤提取因素正交试验结果

Table 2. Orthogonal test results of Siwu decoction extraction factors 

试验号
列号 试验结果

多糖含量（mg/g）A1 B2 C3 空白列4

1 1（0.5） 1（1 ∶ 10） 1（1次） 1 13.71

2 1 2（1 ∶ 15） 2（2次） 2 17.39

3 1 3（1 ∶ 20） 3（3次） 3 17.65

4 2（1.0） 1 2 3 25.07

5 2 2 3 1 24.95

6 2 3 1 2 19.03

7 3（1.5） 1 3 2 25.43

8 3 2 1 3 19.24

9 3 3 2 1 25.56

表3  四物汤提取因素水平与多糖成分含量水平相关关系的决策表

Table 3. The decision table of the correlation between the extraction factor level and the content level 

of polysaccharide in Siwu decoction

组别
条件属性

决策属性
提取时间A（h） 加水量B（倍数） 提取次数C（次）

1 1 1 1 1

2 1 2 2 2

3 1 3 3 3

4 2 1 2 7

5 2 2 3 6

6 2 3 1 4

7 3 1 3 8

8 3 2 2 5

9 3 3 1 9

值，desc([X]D) 表示试验指标药材多糖成分含量

的特定取值。决策规则 Rx: desc([X]C) → desc([X]D)

表示因素提取时间、加水量和提取次数取不同水

平时，指标多糖成分含量水平的变化。通过此决

策规则模型可以探究因素对多糖成分含量的影响，

以及因素之间相互作用的内在规律。

2.3 决策规则模型的分析
采用粗糙集软件 Rosetta 进行数据分析，将因

素水平与多糖成分含量水平相关关系的决策表载

入 Rosetta 系统后，软件基于粗糙集理论的 KDD

决策分析系统，根据粗糙集理论对决策表数据进

行处理、逐步分析，得到决策规则结果。按照决

策属性的离散原则，决策属性水平越高表示药材

多糖成分含量越高，提取效果越好，根据此规则

对四物汤提取工艺规则表模型进行分析。利用

Excel 软件绘制三维曲面图，横轴分别表示提取

时间、加水量或提取次数的水平，纵轴表示多糖

成分含量的水平，曲面的不同颜色表示多糖成分

含量的不同水平，水平颜色从高到低依次为浅灰

色、粉色、浅蓝色、绿色、深蓝、黄色、深灰色、

深橘色、橘色。

3 结果 

根据 Rosetta 软件的决策模型，按照选取支持

度均达到最小值 0.1 和置信度达到 1 的标准，获

取 Ga（genetic algorithm）规则表，见表 4。

由表 4 的决策规则 1~9 条可以看出，提取时

间水平为 1、加水量水平为 1~3 时，多糖成分含
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序号  Ga Rule
LHS 

Support

RHS 

Support

RHS 

Accuracy

LHS 

Coverage

RHS 

Coverage

RHS 

Stability

LHS 

Length

RHS 

Length

1 提取时间A(1) AND 加水

量B(1) => 决策属性(1)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

2 提取时间A(1) AND 加水

量B(2) => 决策属性(2)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

3 提取时间A(1) AND 加水

量B(3) => 决策属性(3)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

4 提取时间A(2) AND 加水

量B(1) => 决策属性(7)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

5 提取时间A(2) AND 加水

量B(2) => 决策属性(6)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

6 提取时间A(2) AND 加水

量B(3) => 决策属性(4)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

7 提取时间A(3) AND 加水

量B(1) => 决策属性(8)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

8 提取时间A(3) AND 加水

量B(2) => 决策属性(5)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

9 提取时间A(3) AND 加水

量B(3) => 决策属性(9)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

10 提取时间A(1) AND 提取

次数C(1) => 决策属性(1)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

11 提取时间A(1) AND 提取

次数C(2) => 决策属性(2)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

12 提取时间A(1) AND 提取

次数C(3) => 决策属性(3)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

13 提取时间A(2) AND 提取

次数C(2) => 决策属性(7)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

14 提取时间A(2) AND 提取

次数C(3) => 决策属性(6)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

15 提取时间A(2) AND 提取

次数C(1) => 决策属性(4)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

16 提取时间A(3) AND 提取

次数C(3) => 决策属性(8)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

17 提取时间A(3) AND 提取

次数C(1) => 决策属性(5)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

18 提取时间A(3) AND 提取

次数C(2) => 决策属性(9)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

19 加水量B(1) AND 提取次

数C(1) => 决策属性(1)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

表4  四物汤提取工艺模型规则表

Table 4. Rule table of the extraction process model of Siwu decoction
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序号  Ga Rule
LHS 

Support

RHS 

Support

RHS 

Accuracy

LHS 

Coverage

RHS 

Coverage

RHS 

Stability

LHS 

Length

RHS 

Length

20 加水量B(2) AND 提取次

数C(2) => 决策属性(2)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

21 加水量B(3) AND 提取次

数C(3) => 决策属性(3)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

22 加水量B(1) AND 提取次

数C(2) => 决策属性(7)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

23 加水量B(2) AND 提取次

数C(3) => 决策属性(6)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

24 加水量B(3) AND 提取次

数C(1) => 决策属性(4)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

25 加水量B(1) AND 提取次

数C(3) => 决策属性(8)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

26 加水量B(2) AND 提取次

数C(1) => 决策属性(5)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

27 加水量B(3) AND 提取次

数C(2) => 决策属性(9)

1 1 1.0 0.111 111 1.0 1.0 2 1

注：LHS：left hand side，左边；RHS：right hand side，右边；Support：支持度；Accuracy：精确度；Coverage：覆盖度；Stability：稳定度；
Length：长度。

续表4

量总水平平均值为 6/3；提取时间水平为 2、加水

量水平为 1~3 时，多糖成分含量总水平平均值为

17/3；提取时间水平为 3、加水量水平为 1~3 时，

多糖成分含量总水平平均值为 22/3。说明当提取

时间水平、加水量水平增高时，多糖成分含量水

平呈递增趋势，见图 1。            

由表 4 的决策规则 10~18 条可以看出，提取

时间水平为 1、提取次数水平为 1~3 时，多糖成

分含量总水平平均值为 6/3；提取时间水平为 2、

提取次数水平为 1~3 时，多糖成分含量总水平平

均值为 17/3；提取时间水平为 3、提取次数水平

为 1~3 时，多糖成分含量总水平平均值为 22/3。

说明当提取时间水平、提取次数水平增高时，多

糖成分含量水平呈递增趋势，见图 2。

图1  提取时间、加水量与多糖成分含量水平的

三维曲面图

Figure 1. Three-dimensional curved surface 

diagram of extraction time, water content and 

polysaccharide content level
注：横坐标1~9分别对应Ga规则表4的1~9条。

图2  提取时间、提取次数与多糖成分含量水平的

三维曲面图

Figure 2. Three-dimensional curved surface 

diagram of extraction time, extraction times and 

polysaccharide content level
注：横坐标1~9分别对应Ga规则表4的10~18条。
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由表 4 的决策规则 19~27 条可以看出，加水

量水平为 1、提取次数水平为 1~3 时，多糖成分

含量总水平平均值为 6/3；加水量水平为 2、提取

次数水平为 1~3 时，多糖成分含量总水平平均值

为 17/3；加水量水平为 3、提取次数水平为 1~3 时，

多糖成分含量总水平平均值为 22/3。说明当加水

量水平、提取次数水平增高时，多糖成分含量水

平呈递增趋势，见图 3。

加水量为 1 ∶ 20、提取次数为 2 次时，试验结果

最好，此结果与参考资料中采用正交设计分析的

结果一致 [13]。正交设计分析方法是利用方差分析

的原理，多次对因素不同水平进行计算，得出最

佳搭配，但该方法计算量大，且不能充分反映因

素之间的内在联系。本研究采用粗糙集理论方法

能够以动态变化形式，以结局指标与三因素不同

水平变化影响的过程为研究重点，充分反映各因

素之间以及因素和试验结果之间的相关关系，从

更深层次揭示因素之间的内在规律。

本研究结果表明，粗糙集理论方法能够有效

分析和推理不完整的数据信息，挖掘因素之间的

相关关系，它不同于基于概率论为基础的数据挖

掘，不需要进行相关性的系列假设检验。与模糊

数学理论及证据理论方法的数据挖掘相比，粗糙

集理论方法不需要提供所处理信息之外的任何预

知知识。因此，该方法可作为医药科学领域解决

实际问题的一种实用方法。

综上所述，本研究以四物汤为例，探究工艺

因素之间以及因素与结果指标之间的相关关系，

应用粗糙集理论决策规则模型的方法更全面地揭

示事物之间的内在动态规律，并提供一种新颖的

研究方法，从而进一步提高药物制剂的工艺质量。
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由规则 10~18 可知，当提取时间为 3 水平、提取

次数水平为 3 或 2 时，多糖成分含量水平为 8 或

9 水平；由规则 19~27 可知，加水量为 3 水平、

提取次数水平为 3 或 2 时，多糖成分含量水平为

8 或 9 水平。综合平衡以上三因素与试验指标的

内在关系，四物汤优化提取工艺的三因素三水平

最佳搭配为提取时间为 3 水平、加水量为 3 水平、

提取次数为 2 水平，即提取时间为 1.5 小时、加

水量为 1 ∶ 20、提取次数为 2 次。

4 讨论

基于三维曲面图，结合决策规则中提取时间、

加水量、提取次数水平与多糖成分含量水平的动

态变化规律可以发现，当提取时间、加水量、提

取次数水平均增高时，多糖成分含量水平呈递增

趋势。

本研究结果显示，当提取时间为 1.5 小时、
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