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基于网络药理学和分子对接探讨肤疾洗剂治疗瘙痒症的分子机制 
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摘  要：目的  采用网络药理学和分子对接方法探究肤疾洗剂治疗皮肤瘙痒症的活性成分、关键作用靶点及潜在的分子机

制。方法  运用 TCMSP、Swiss Target Prediction、GeneCards 数据库及文献报道对肤疾洗剂中活性成分、作用靶点及疾病靶

点进行检索，Cytoscape 软件进行成分–靶点网络图构建，通过 DAVID 数据库，进行基因本体（GO）功能分析与基因组百

科全书（KEGG）通路富集分析，最后通过分子对接预测活性成分与靶点蛋白的结合能力。结果  获得肤疾洗剂 61 种有效

成分和 1 049 个作用靶点，瘙痒症疾病靶点 1 621 个，其中肤疾洗剂 146 条信号通路，主要富集在癌症通路、磷脂酰肌醇-3-

激酶（PI3K）/蛋白激酶 B（Akt）等。分子对接结果显示核心成分与关键靶点具有较好的结合活性。结论  肤疾洗剂具有抑

制炎症、免疫调控作用，其发挥作用的主要活性成分为生物碱类、柠檬苦素类和黄酮类等，涉及的主要靶点有蛋白激酶 1

（Akt1）、CXC 趋化因子配体 8（CXCL8）、黏着连接蛋白 β1（CTNNB1）、表皮生长因子受体（EGFR）、肿瘤坏死因子（TNF）

等，符合中药复方多成分、多靶点、多途径的特点，为后续研究提供参考。 

关键词：肤疾洗剂；瘙痒症；网络药理学；分子对接；分子机制；生物碱；柠檬苦素 

中图分类号：R285      文献标志码：A      文章编号：1674 - 5515(2023)11 - 2698 - 08 

DOI: 10.7501/j.issn.1674-5515.2023.11.007 

Mechanism of Fuji Lotion in treatment of pruritus based on network 

pharmacology and molecular docking 

WU Bo1, YANG Fan1, CAO Fu-lin2, LI Liu-liu1, HUANG Jian-ping3, HAN Hui-li1, YAN Yong-gang3 

1. Shaanxi Care Pharmaceutical Co., Ltd., Xianyang 712046, China 

2. Xi’an Beilin District Hospital of Traditional Chinese Medicine, Xi’an 710000, China 

3. Shaanxi Engineering Research Center for Application and Development of Chinese Medicine in Qinling Mountains/Key 

Laboratory of “Qin Medicine” Research and Development, Shaanxi University of Chinese Medicine, Xianyang 712046, China 

Abstract: Objective  To explore the active ingredients, key targets and potential molecular mechanisms of Fuji Lotion in treatment 

of skin pruritus by network pharmacology and molecular docking methods. Methods  TCMSP, Swiss Target Prediction, and 

GeneCards databases and literature reports were used to search and summarize the active ingredients, action targets and disease targets 

of the drugs in the skin disease lotion. Cytoscpe software was used to construct the component and target network map. The main core 

targets were used to GO function analysis and KEGG pathway enrichment analysis through the DAVID database. Finally, molecular 

docking was used to predict the binding ability of active components to target proteins. Results  61 Kinds of active ingredient and 

1 049 action targets of Fuji Lotion were obtained, and 1 621 targets of pruritus disease were obtained. Among them, 146 signal pathways 

of Fuji lotion were mainly concentrated in cancer pathway, PI3K-AKT, etc. The results of molecular docking showed that the core 

components had good binding activity to key targets. Conclusion  Fuji Lotion has anti-inflammatory and immunomodulatory effects. 

Its main active ingredients are alkaloids, limonin and flavonoids, and the main targets involved are Akt1, CXCL8, CTNNB1, EGFR, 

TNF, etc. It follows the characteristics of multi-component, multi target, and multi pathway of traditional Chinese medicine, providing  
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reference for subsequent research. 
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瘙痒症是目前临床上较常见的一种无原发性

皮损的疾病，其发病机制较为复杂，皮肤的主要表

现是出现严重的瘙痒感，因此患者会长期反复搔抓

致使皮肤出现红肿、破损，严重者则会导致溃烂感

染[1]。在长期感受瘙痒感后，患者会产生烦躁、焦

虑等负性情绪，对患者的生活质量造成严重影响[2]。

瘙痒症发病机制可能与皮肤较为干燥有关，生活习

惯、精神状态以及居住环境等因素也与发病有着一

定的关联性[3]。临床治疗瘙痒症目前主要是着眼于

对引发瘙痒疾病因素的治疗和对皮肤的干预，瘙痒

的局部治疗药物包括糖皮质激素、局麻药、抗组胺

药物等，但均存在一定的潜在不良反应，同时部分

患者在使用过程中存在药物禁忌[4]。胆汁淤积性瘙

痒等不依赖组胺介导的瘙痒症不能被临床传统的

药物缓解或治愈[5]。中药肝肾毒性较低且经皮吸收

能够避免肝脏首过效应及胃肠道刺激，同时可以调

节机体免疫、改善体质，疗效较高且不良反应较低，

是临床上重要的给药方式[6]。中药洗剂被认为是治

疗皮肤瘙痒症的新思路、新方法、新方向。 

肤疾洗剂由苦参、百部、花椒、白鲜皮、硼砂、

雄黄 6 味中药组方，具有解毒杀虫、止痒收敛、活

血祛瘀的功效，其中苦参清热燥湿、杀虫止痒；百

部杀虫灭虱；白鲜皮清热燥湿、祛风解毒；花椒杀

虫止痒；雄黄解毒杀虫。硼砂清热解毒、解毒防腐，

但由于硼砂属于矿物药，在系统里没有靶点，故后

续内容不再涉及。中医理论将皮肤瘙痒症分为风

痒、湿痒和热痒、虫毒致痒等分型，肤疾洗剂组方

符合皮肤瘙痒证病机，能够抑制局部皮肤致病菌群

定殖，但其作用的分子机制目前尚未清晰。网络药

理学能够揭示中药复方多成分、多靶点、多途径作

用的机制，有助于丰富中药复方肤疾洗剂的科学内

涵[7]。本研究通过网络药理学联合分子对接技术，

以肤疾洗剂经皮吸收多成分多靶点为切入点，揭示

肤疾洗剂治疗皮肤瘙痒症的作用靶点和通路，为其

进一步深入研究与临床应用提供参考和理论依据。 

1  资料与方法 

1.1  肤疾洗剂的活性成分及靶点收集   

利用中医系统药理学数据库（TCMSP，https:// 

old.tcmsp-e.com/tcmsp.php）进行查询。基于经皮给

药系统药物的特点，一般认为经皮吸收活性成分属

性值的筛选条件以类药性（DL）≥0.18、AlgP＞5、

相对分子质量≤500 为临界值[8-10]。以肤疾洗剂组方

能够抑制皮肤致病菌群定殖为特点，筛选苦参、百

部、花椒、白鲜皮 4 味中药的活性成分，将筛选出

的成分导入 SwissTargetPrediction 数据库（http:// 

swisstarget prediction.ch/），以 possibility＞0 为筛选

条件，获得药物相关靶点，以 BATMAN-TCM

（http://bionet. ncpsb.org.cn/batman-tcm/）获取雄黄作

用靶点。 

1.2  疾病靶点及交集靶点的获取 

在 GeneCards（https://www.genecards.org）中，

以“pruritus”和“itching”为检索词，收集相关性

值大于平均值的靶点作为疾病靶点。在 Venny 2.1.0

制图平台（https://bioinfogp.cnb.csic.es/tools/venny/ 

index.html）绘制瘙痒症与肤疾洗剂的交集靶点。 

1.3  蛋白相互作用（PPI）网络构建 

为了进一步更好理解中药、成分与其相应靶点

之间的相互作用关系，选择 degree 值高的靶点导入

至 Cytoscape 3.7.1 软件，模式设置为“多种蛋白”，

物种限定为“Homo sapiens”。构建 PPI 网络图，进

行可视化分析。 

1.4  基因本体（GO）功能及京都基因与基因组百

科全书（KEGG）通路富集分析 

将交集靶点的 official gene symbol 输入 DAVID

数据库（https://DAVID.ncifcrf.gov/），Select Identifier

选择“official gene symbol”，物种选择“homo 

sapiens”，对作用靶点进行 GO 功能富集分析和

KEGG 通路富集分析，使用微生信平台（http://www. 

bioinformatics.com.cn/）绘制 GO 和 KEGG 富集分

析气泡图。 

1.5  成分–靶点–通路网络构建与分析 

为了进一步更好理解中药、成分与其相应靶点

之间的相互作用关系，根据富集的 KEGG 通路及作

用靶点，构建成分–靶点–通路网络图。选择 degree

值高的成分作为主要活性成分，将活性成分、靶点、

通路经 Excel 处理后，导入至 Cytoscape 3.7.1 软件，

构建成分–靶点–通路网络图，进行可视化分析。 

1.6  分子对接 

选择核心活性成分和核心靶点进行分子对接

验证利用 RCSB PDB（https://www.RCSB PDBus. 

https://bioinfogp.cnb.csic.es/tools/
http://www/
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org/），PubChem 数据库及 Autodocktool 1.5.6 软件

获取分子对接所需相关文件格式。借助 Autodocking 

vina1.2.0 分子对接。选取结合自由能小的构象用

Pymol 进行可视化及结果分析。选择 degree＞2 的

化合物进行对接。 

2  结果 

2.1  肤疾洗剂活性成分、靶点筛选  

筛选到 61 个化合物（表 1），药物靶点 1 049

个，检索 GeneCards 数据库得到疾病靶点 1 621 个。

经过用 Venn 2.1.0 得到 213 个肤疾洗剂与瘙痒症的

交集靶点（图 1），这 213 个交集靶点为肤疾洗剂治

疗瘙痒症的潜在靶点。 

2.2  肤疾洗剂–瘙痒症靶点 PPI 网络 

根据肤疾洗剂–瘙痒症共有的靶标逆向筛选

中药复方活性成分，删除重复项共获得活性成分

149 个，将 213 个肤疾洗剂与瘙痒症交集靶点输入

STRING 平台，构建 PPI 网络（图 2），共获得 146

个节点和 1 722 条节点之间的连线。 

表 1  肤疾洗剂药效成分 

Table 1  Pharmacodynamic components of Fuji lotion 

化合物 ID 化合物名称 Mr AlgP DL 来源 

MOL001040 (2R)-5,7-dihydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)chroman-4-one 272.27 2.30 0.21 苦参 

MOL001484 inermine 284.28 2.44 0.54 苦参 

MOL003542 8-isopentenyl-kaempferol 354.38 3.63 0.39 苦参 

MOL003648 inermin 284.28 2.44 0.54 苦参 

MOL003673 wighteone 338.38 3.92 0.36 苦参 

MOL000392 formononetin 268.28 2.58 0.21 苦参 

MOL004941 (2R)-7-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)chroman-4-one 256.27 2.57 0.18 苦参 

MOL000006 luteolin 286.25 2.07 0.25 苦参 

MOL006596 glyceollin 338.38 2.85 0.76 苦参 

MOL006599 3,4',5-trihydroxy-7-methoxy-8-isopente-nylflavone 368.41 3.88 0.43 苦参 

MOL006604 (2S)-7-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-5-methoxy-8-(3-methylbut-2-enyl)chroman-4-one 354.43 4.41 0.39 苦参 

MOL006611 kurarinol 456.58 4.71 0.67 苦参 

MOL006626 leachianone,g 356.40 3.89 0.40 苦参 

MOL006630 norartocarpetin 286.25 2.07 0.24 苦参 

MOL000456 phaseolin 322.38 3.46 0.73 苦参 

MOL000008 apigenin 270.25 2.33 0.21 苦参 

MOL000009 luteolin-7-O-glucoside 448.41 0.16 0.78 苦参 

MOL000098 quercetin 302.25 1.50 0.28 苦参 

MOL000392 formononetin 268.28 2.58 0.21 百部 

MOL004217 micheline B 275.27 2.88 0.53 百部 

MOL006985 stephanine 309.39 3.35 0.64 百部 

MOL009376 bisdehydroneostemonine 315.40 2.01 0.37 百部 

MOL009380 bisdehydrostemoninine 385.50 4.09 0.73 百部 

MOL009381 bisdehydrostemoninine A 401.50 3.59 0.68 百部 

MOL009392 isomaistemonine 415.53 2.74 0.75 百部 

MOL009393 isoprotostemonine 417.55 2.09 0.86 百部 

MOL009397 isouvaretin 378.45 4.88 0.43 百部 

MOL009399 maistemonine 415.53 2.74 0.75 百部 

MOL009402 neostemonine 319.44 1.48 0.37 百部 

MOL009406 neotuberostemonol 389.54 2.35 0.77 百部 

MOL009407 oxotuberostemonine 389.54 2.52 0.80 百部 

MOL009410 protostemonine 417.55 2.09 0.86 百部 
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续表 1 

化合物 ID 化合物名称 Mr AlgP DL 来源 

MOL009411 protostemotinine 415.53 2.74 0.75 百部 

MOL009414 sessilifoliamide C 291.43 2.78 0.20 百部 

MOL009415 sessilifoliamide D 323.48 2.15 0.22 百部 

MOL009417 sessilifoliamide F 421.54 1.05 0.72 百部 

MOL009418 sessilifoliamide G 421.54 1.32 0.81 百部 

MOL009419 sessilifoliamide H 421.54 1.31 0.68 百部 

MOL009421 sessilifoline A 389.54 3.12 0.82 百部 

MOL009429 stemofoline 387.52 2.08 0.79 百部 

MOL009431 stemonine 389.54 3.36 0.72 百部 

MOL009432 stemoninine A 387.52 3.74 0.73 百部 

MOL009436 stemotinine 335.44 1.94 0.46 百部 

MOL013271 kokusaginin 259.28 2.33 0.20 花椒 

MOL002663 skimmianin 259.28 2.33 0.20 花椒 

MOL002881 diosmetin 300.28 2.32 0.27 花椒 

MOL004368 hyperin 464.41 −0.59 0.77 花椒 

MOL000098 quercetin 302.25 1.50 0.28 花椒 

MOL000173 wogonin 284.28 2.59 0.23 白鲜皮 

MOL002637 obacunoic acid 472.58 2.07 0.79 白鲜皮 

MOL002663 skimmianin 259.28 2.33 0.20 白鲜皮 

MOL003959 limonin 470.56 1.42 0.57 白鲜皮 

MOL000437 hirsutrin 464.41 −0.59 0.77 白鲜皮 

MOL000006 luteolin 286.25 2.07 0.25 白鲜皮 

MOL006233 3'-O-methyl taxifolin 318.30 1.74 0.30 白鲜皮 

MOL006250 dictamnoside,i 464.62 −0.18 0.61 白鲜皮 

MOL006251 dictamnoside,j 464.62 −0.18 0.61 白鲜皮 

MOL006252 dictamnoside,k 480.62 −1.27 0.64 白鲜皮 

MOL006254 dictamnoside,n 460.63 1.59 0.60 白鲜皮 

MOL006261 isomaculosidine 259.28 2.36 0.20 白鲜皮 

MOL000098 quercetin 302.25 1.50 0.28 白鲜皮 
 

 

图 1  肤疾洗剂与瘙痒症靶点 Venn 图 

Fig. 1  Venn diagram of Fuji Fuji lotion and pruritus target 

2.3  GO 功能和 KEGG 通路富集分析  

利用DAVID 6.8数据库的Functional Annotation

功能对上述核心靶点进行了 GO 富集分析，得到生

物过程（BP）、分子功能（MF）和细胞组成（CC）

共 801 条 GO 条目（P＜0.01）。其中 BP 相关条目

603 条，包括炎症反应（inflammatory response）、胞

浆钙离子浓度的正调控（ positive regulation of 

cytosolic calcium ion concentration）。MF 相关条目

122 条，包括蛋白酪氨酸激酶活性（protein tyrosine 

kinase activity）、蛋白质丝氨酸/苏氨酸/酪氨酸激酶 

 

图 2  PPI 网络图 

Fig. 2  PPI network diagram 

活性（protein serine/threonine/tyrosine kinase activity）

等。CC 相关条目 76 条，包括质膜（ plasma 

membrane）、质膜的组成部分（integral component of 

 

1 408      213      836 
肤疾洗剂 

瘙痒症 
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plasma membrane）等。根据 lgP 值升序排列选取前

30 条绘制图 3。 

利用 KOBAS 3.0 在线工具对通路富集分析中

得到 146 条信号通路（P＜0.01），选取前 30 条绘

制，见图 3，包括癌症通路、肿瘤坏死因子（TNF）、

低氧诱导因子-1（HIF-1）等信号通路。 

 

图 3  GO 功能和 KEGG 通路富集分析气泡图 

Fig. 3  GO function and KEGG pathway enrichment analysis Bubble pattern 

 

 

inflammatory response 

positive regulation of cytosolic calcium ion concentration 

positive regulation of ERK1 and ERK2 cascade 

positive regulation of MAPK cascade 

positive regulation of MAP kinase activity 

calcium-mediated signaling 

peptidyl-tyrosine phosphorylation 

positive regulation of smooth muscle cell proliferation 

protein autophosphorylation 

response to xenobiotic stimulus 
 

plasma membrane 

integral component of plasma membrane 

receptor complex 

external side of plasma membrane 

cell surface 

membrane 

extacellular region 

presynaptic membrane 

focal adhesion 

cytoplasm 
 

protein tyrosine kinase activity 

protein serine/threonine/tyrosine kinase activity 

identical protein binding 

endopeptidase activity 

chemokine receptor activity 

protein kinase activity 

transmembrane receptor protein tyrosine kinase activity 

serine-type endopeptidase activity 

enzyme binding 

ATP binding 

数量 

10     15     20 

     Gene Ratio 

20 

15 

10 

−lgP 

25 

50 

75 

B
P

 
C

C
 

M
F

 

pathways in cancer 

central carbon metabolism in cancer 
Kaposi sarcoma-associated herpesvirus infection 

EGFR tyrosine kinase inhibitor resistance 

bladder cancer 
prostate cancer 

AGE-RAGE signaling pathway in diabetic complications 
proteoglycans in cancer 

endocrine resistance 
PI3K-Akt signaling pathway 

pancreatic cancer 
non-small cell lung cancer 

chemical carcinogenesis-receptor activation 
PD-L1 expression and PD-1 checkpoint pathway in cancer human cytomegalovirus infection 

Human cytomegalovirus infection 

hepatitis B 
HIF-1 signaling pathway 

breast cancer 
gastric cancer 

colorectal cancer 
apoptosis 

melanoma 
hepatitis C 

acute myeloid leukemia 
endometrial cancer 

Rap1 signaling pathway 
Glioma 

influenza A 

human T-cell leukemia virus 1 infection 
chagas disease 

−lgP 

数量 

18 

15 

12 

20 

30 

40 

9    12    15    18   21 

Gene Ratio 

GO 

KEGG 



第 38 卷第 11 期  2023 年 11 月      现代药物与临床    Drugs & Clinic      Vol. 38 No. 11 November 2023 

   

·2703· 

2.4  “成分–靶点–通路”网络 

通过 Cytoscape 3.7.2 可视化“成分–靶点–通

路”网络（图 4），包含 97 个节点和 234 个连接。

椭圆节点表示靶点，菱形节点表示活性成分，菱形

节点表示通路，灰色线表示节点间相互作用。 

2.5  分子对接 

对接分数值小于−4.25 kcal/mol（1 cal＝4.4 J）

表示两者间有一定的结合活性，小于−5.0 kcal/mol 

 

图 4  成分–靶点通路图 

Fig. 4  Component target pathway diagram 

表示有较好的结合活性，小于−7.0 kcal/mol 表示有

强烈的结合活性[11]。分子对接结果显示，原百部碱、

黄柏内酯、大豆素、百部生物碱、异原百部碱等化

学成分与表皮生长因子受体（EGFR）、CXC 趋化因

子配体 8（CXCL8）、Toll 样受体 4（TLR4）等靶点

对接结合能均＜−7.0 kcal/mol，说明蛋白与分子之

间能稳定的结合。异原百部碱与 CXCL8 在 ARG-

26、GLN-8 处形成氢键，黄柏内酯与 CXCL8 在

ARG-26、LYS-42、TYR-13 处形成氢键。原百部碱

与 CXCL8 在 LEU-51、ARG-26 处形成氢键。大豆

素与 EGFR 在 ARG-269 处形成氢键，异原百部碱

与 EGFR 在 ARG-161、ARG-62、CYS-145、TYR-

144 处形成氢键。黄柏内酯与 EGFR 在 HIS-235 处

形成氢键。原百部碱与 EGFR 在 TYR-261、ASN-

316、TYR-309 处形成氢键。大豆素与 TLR4 在 GLN-

578、AGR-606处形成氢键。大豆素与TLR4在GLN-

578、AGR-606 处形成氢键。百部生物碱与 TLR4 在

MET-618 处形成氢键，见图 5。将对接的数据采用

热图进行分析，见图 6，结合能的绝对值越大，结

合作用越强。 

 

图 5  活性成分–关键靶点分子对接图 

Fig. 5  Active ingredient - key target macromolecular docking diagram 

 

异原百部碱–CXCL8         黄柏内酯–CXCL8       异原百部碱–CXCL8         大豆素–EGFR        异原百部碱–EGFR 

黄柏内酯–EGFR        原百部碱–EGFR          大豆素–TLR4       百部生物碱–TLR4 
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图 6  肤疾洗剂活性成分与靶点相互作用的分子对接分数热图 

Fig. 6  Molecular docking fraction heat map of interaction between Fuji lotion active ingredients and target 

3  讨论 

中医理论认为瘙痒症的主要发病机制与湿热

内蕴、虫毒所致有关，肤疾洗剂具有解毒杀虫、止

痒收敛、活血祛瘀功效。本研究筛选得到该方具有

潜在生物活性的 61 个化合物，并对 213 个潜在靶

点进行功能富集分析，揭示这些靶点与炎症和免疫

相关的生物学过程密切相关。进一步构建了分子基

因网络、拓扑网络、通路与基因网络，分析结果提

示肤疾洗剂通过多成分、多途径协同作用，以免疫

调节和抗炎作用共同实现对瘙痒症的治疗作用。 

通过网络药理学研究揭示了肤疾洗剂的活性

成分有百部碱、黄柏内酯、大豆素、百部生物碱、

异原百部碱等。通过 PPI 网络和活性成分–靶点–

通路网络图，筛选出肤疾洗剂抗炎、免疫调控作用

的共同核心靶点为蛋白激酶 B1（Akt1）、CXCL8、

CTNNB1、EGFR、TNF 等。其中 Akt1 是一种关键

的调节激酶，是 PI3K/Akt 信号转导通路上的主要因

子，在信号通路中起到承上启下的作用，是 PI3K 控

制细胞增殖、存活和细胞周期的主要下游靶蛋白，

磷酸化的Akt1还可调控下游因子介导炎性反应[12]。

Akt 参与机体的炎症反应、调节机体的免疫应答，

也有研究表明，Akt 磷酸化的激活可以抑制炎症因

子的表达和分泌，从而表现抗炎作用[13-14]。 

GO 富集中生物过程主要涉及到炎症反应、

ERK1 和 ERK2 的正向调节、胞浆钙离子浓度的正

调控、MAPK 级联的正调控等方面。KEGG 富集结

果显示其作用通路可能是 pathways in cancer、TNF、

HIF-1 等。PPI 网络分析结果显示，肤疾洗剂的活性

成分主要作用于 Akt1、VEGFA、TNF、CTNNB1、

EGFR、TLR4、CXCL8 等靶点发挥治疗瘙痒症作用。 

分子对接结果显示，原百部碱、黄柏内酯、大

豆素、百部生物碱、异原百部碱等化学成分与

EGFR、CXCL8、TLR4 等靶点有较好的结合活性。

有研究表明黄柏内酯通过抗炎发挥治疗作用，对炎

性因子的表达有直接抑制作用[15-17]。此外，百部生

物碱、原百部碱能与 EGFR、CXCL8、TLR4 等靶点

较好结合，有研究表明百部煎液或浸液中生物碱类

成分对多种致病菌及皮肤真菌有抑制作用，如金黄

色葡萄球菌、白色葡萄球菌、变形杆菌、白喉杆菌、

鼠疫杆菌、炭疽杆菌、绿脓杆菌等均有不同程度的

抗菌作用[18-19]。 

综上所述，本研究利用网络药理学与分子对接

技术对肤疾洗剂的主要活性成分及其治疗瘙痒症

的作用机制进行了初步的筛选和分析，为进一步深

入研究肤疾洗剂发挥药效作用的物质基础及作用

机制提供了思路和方向。 
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