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基于网络药理学和分子对接技术探讨“半枝莲–山慈菇”抗乳腺癌的作用
机制 

胡宴彬，魏瑞波，代甜甜，韦雅芝，王  欣* 

西北民族大学 化工学院，甘肃 兰州  730000 

摘  要：目的  通过网络药理学和分子对接方法探讨“半枝莲–山慈菇”抗乳腺癌的作用机制。方法  通过中药系统药理学

分析平台（TCMSP）筛选半枝莲、山慈菇的有效化学成分及相应靶蛋白。通过 DrugBank、Uniprot 数据库筛选乳腺癌潜在靶

点，运用 Cytoscape 3.8.0 软件构建“化合物–靶点–疾病”网络图。使用 STRING 数据库绘制蛋白互作（PPI）网络，利用

DAVID 数据库对有效作用靶点进行 GO 功能、KEGG 通路富集分析。结果  共筛选出半枝莲中有效化学成分 29 个，山慈菇

中有效化学成分 3 个；对应潜在作用靶点 517 个，乳腺癌靶点 118 个；将“半枝莲–山慈菇”与乳腺癌的靶点对比，获得 8

个药物–疾病共同靶点，包括雄激素受体（AR）、半胱氨酸天冬氨酸蛋白酶-3（CASP3）、半胱氨酸天冬氨酸蛋白酶-9（CASP9）、

雌激素受体 α（ESR1）、雌激素受体 β（ESR2）、钾电压门控通道亚家族 H 成员 2（KCNH2）、前列腺素 G/H 合酶 2（PTGS2）

和钠依赖性血清素转运体（SLC6A4）。GO 功能分析得到 197 个条目，涉及药物代谢等方面。KEGG 通路分析得到 116 个条

目，涉及膀胱癌、非小细胞肺癌、胰腺癌、非洲锥虫病、前列腺癌、结直肠癌、子宫内膜癌等通路。结论  研究揭示了“半

枝莲–山慈菇”抗乳腺癌的关键靶点和涉及的生物学过程及信号通路，并结合分子对接技术，发现其作用是多靶点、多通路

的，为今后的分子生物学实验奠定了基础。 
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Anti-breast cancer mechanism of Scutellaria barbata and Iphigenia indica based 

on network pharmacology and molecular docking technology 
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Abstract: Objective  To investigate the mechanism of " Scutellaria barbata and Iphigenia indica " against breast cancer by network 

pharmacology and molecular docking methods. Methods  The effective chemical constituents and corresponding target proteins of 

Scutellaria barbata and Iphigenia indica were screened by TCMSP. The potential targets of breast cancer were screened by DrugBank 

and Uniprot databases, and the network diagram of "compound–target–disease" was constructed using Cytoscape 3.8.0 software. The 

protein interaction (PPI) network was mapped using the STRING database, and GO function and KEGG pathway enrichment analysis 

of effective targets were performed using the DAVID database. Results  A total of 29 effective chemical components in Scutellaria 

barbata, 3 effective chemical components in Iphigenia indica, 517 potential targets corresponding to the above chemical components, 

and 118 breast cancer targets were selected. Eight drug-disease common targets were obtained by comparing " Scutellaria barbata and 

Iphigenia indica" with the targets of breast cancer, including AR, CASP3, CASP9, ESR1, ESR2, KCNH2, PTGS2, and SLC6A4. GO 

functional analysis resulted in 197 entries, involving aspects such as drug metabolism. KEGG pathway analysis yielded 116 items, 

involving bladder cancer, non-small cell lung cancer, pancreatic cancer, African trypanosomiasis, prostate cancer, colorectal cancer, 

endometrial cancer and other pathways. Conclusions  Study preliminarily revealed the key targets and biological processes and 

signaling pathways involved in anti-breast cancer effect of " Scutellaria barbata and Iphigenia indica", and combined with molecular 

docking technology, found that its role is multi-target and multi-pathway, laying foundation for future molecular biology experiments. 
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乳腺癌是威胁女性生命和健康的常见疾病之

一，据全球癌症统计报告显示，乳腺癌在全球新发

病例中位居第 2，是最常见的女性恶性肿瘤，且发

病率仍在上升[1]。目前乳腺癌的预防和治疗是以西

医为主的综合治疗，手术、放疗、化疗、内分泌治

疗、分子靶向治疗等为主要治疗手段。随着中西医

结合不断深入，在中医整体观念指导下辨证施治可

减少乳腺癌术后复发或转移，减轻放化疗副作用，

减轻乳腺癌内分泌治疗的激素副作用，在三阴乳腺

癌、晚期乳腺癌支持减症治疗等方面，充分发挥传

统中医药的优势[2]。已有研究证实了半枝莲、山慈

菇在单独治疗乳腺癌方面的效果[3-5]。半枝莲联合山

慈菇治疗乳腺癌是否有效有待研究证实。 

网络药理学通过化学信息学、生物信息学以及

高通量数据分析构建“药物–靶标–疾病”关系

网，已成为系统揭示药物与疾病之间复杂网络关系

的综合工具[6-7]。近年来，网络药理学广泛应用于中

医药领域，为研究中药潜在药理作用和阐明其复杂

分子机制提供了指导。本研究通过使用网络药理

学，靶向中药、疾病数据库并通过生物学分析方法

以及分子对接技术探索“半枝莲–山慈菇”对乳

腺癌的潜在作用机制，为进一步探究治疗乳腺癌提

供理论依据和研究思路。 

1  资料与方法 

1.1  活性成分的获取与筛选 

在中药系统药理学数据库（TCMSP，http://lsp. 

nwu.edu.cn/tcm-spsearch.php ） [8] 中 ， 以 “ 半 枝

莲”“山慈菇”为关键词在数据库中进行检索，获

得半枝莲、山慈菇的化学成分，根据吸收、分布、

代谢、排泄（ADME）参数，以类药性（DL）≥0.18、

生物口服利用度（OB）≥30%为标准，并结合相关

文献报道，获取半枝莲、山慈菇的活性成分。 

1.2  主要作用靶点和乳腺癌疾病靶点的收集 

通过 TCMSP 平台查询半枝莲、山慈菇活性成

分的靶点信息，将靶点分别输入 Uniprot 数据库

（https://www.uniprot.org/），限定物种来源为人类，

查询靶点蛋白的基因名。以“breast cancer”为检索

词检索Drugbank 数据库（https://www.drugbank.ca），

获得乳腺癌相关靶点。 

1.3  “成分–靶点”网络构建 

“半枝莲–山慈菇”的“成分–靶点”网络

通过 Cytoscape 3.8.0 进行构建和分析。将上述获得

活性成分及靶点关系进行导入以完成相关网络构

建，图中以节点（node）表示药物分子和相应基因，

用边（edge）表示两者之间关系。 

1.4  蛋白质相互作用网络（PPI）与核心靶点 

将“半枝莲–山慈菇”的主要活性成份、靶点

通过 STRING 数据库（Search Tool for the Retrieval 

ofInteracting Genes/Proteins，https://string-db.org/）构

建靶标 PPI 网络。 

1.5  基因富集分析 

为探寻核心靶点所涉及的基因功能和信号通

路，采用 DAVID（https://david.ncifcrf.gov/）平台对

核心靶点靶点进行分析。设置物种为人，进行 GO

功能富集分析和 KEGG 通路富集分析。 

1.6  分子对接 

活性化合物利用 TCMSP 寻找 3D 结构并使其

能量最小，保存其 mol2 格式。通过 PDB 数据库

（http://www.rcsb.org/）下载药物疾病的共同靶点的

PDB 格式。利用 Pymol 软件对受体进行去溶剂、去

水等操作。利用 Auto dock 运行分子对接，并使用

LIGPLOT 查看或分析对接数据时会自动生成一个

蛋白质–配体二维图，附有负责受体配体间相互作

用的原子距离以及相应作用类型。 

2  结果 

2.1  活性成分与作用靶点 

通过 TCMSP 检索得到“半枝莲–山慈菇”中

有效活性成分共 112 种，其中半枝莲中有效化学成

分 94 种，山慈菇中有效化学成分 18 种。以 OB≥

30%、DL≥0.18 筛选出化学成分总计 32 种，其中

半枝莲化学成分 29 种，山慈菇化学成分 3 种，删

除重复成分等靶点，最终总计有效化学成分 23 种，

见表 1。 

检索到的 23 种有效活性成分共对应 518 个作

用靶点，删除重复靶点后剩余 211 个作用靶点，主

要作用靶点包括前列腺素内过氧化物合酶 1

（PTGS1）、前列腺素内过氧化物合酶 2（PTGS2）、

核受体辅激活蛋白 2（NCOA2）、胰蛋白酶 1

（PRSS1）、二肽基肽酶-4（DPP4）、热休克蛋白

hsp90β（HSP90AB1）。 

2.2  活性成分与靶点的网络构建 

利用 Cytoscape 3.8.0 软件，导入半枝莲、山慈

菇活性成分及靶点，进行网络绘制，见图 1，该网

络图直观地反映了这些成分与靶标的相互作用。如

图 1 所示，共有 233 个节点，538 条边，代表“半

枝莲–山慈菇”有效成分与靶点、药物之间的对应
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关系。其中八边形代表山慈菇和半枝莲中有效成

分，正方形代表潜在作用靶点，节点分别表示药物、

成分和靶点蛋白，边代表三者之间的对应关系，图

形大小与对应关系呈正比。 
 

表 1  “半枝莲–山慈菇”化学成分 

Table 1  Chemical composition of Scutellaria barbata and Iphigenia indica 

序号 化学成分 OB/% DL 来源 

MOL007991 2-methoxy-9,10-dihydrophenanthrene-4,5-diol 44.97 0.18 山慈菇 

MOL000358 beta-sitosterol 36.91 0.75 山慈菇、半枝莲 

MOL000449 stigmasterol 43.83 0.76 山慈菇 

MOL001040 (2R)-5,7-dihydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)chroman-4-one 42.36 0.21 半枝莲 

MOL012245 5,7,4'-trihydroxy-6-methoxyflavanone 36.63 0.27 半枝莲 

MOL012246 5,7,4'-trihydroxy-8-methoxyflavanone 74.24 0.26 半枝莲 

MOL012248 5-hydroxy-7,8-dimethoxy-2-(4-methoxyphenyl)chromone 65.82 0.33 半枝莲 

MOL012250 7-hydroxy-5,8-dimethoxy-2-phenyl-chromone 43.72 0.25 半枝莲 

MOL012251 chrysin-5-methylether 37.27 0.20 半枝莲 

MOL012252 9,19-cyclolanost-24-en-3-ol 38.69 0.78 半枝莲 

MOL002776 baicalin 40.72 0.75 半枝莲 

MOL012254 campesterol 37.58 0.71 半枝莲 

MOL000953 CLR 37.87 0.68 半枝莲 

MOL000358 beta-sitosterol 36.91 0.75 半枝莲 

MOL002714 baicalein 33.52 0.21 半枝莲 

MOL002915 salvigenin 49.07 0.33 半枝莲 

MOL000351 rhamnazin 47.14 0.34 半枝莲 

MOL000359 sitosterol 36.91 0.75 半枝莲 

MOL005190 eriodictyol 71.79 0.24 半枝莲 

MOL005869 daucostero_qt 36.91 0.75 半枝莲 

MOL000006 luteolin 36.16 0.25 半枝莲 

MOL008206 moslosooflavone 44.06 0.25 半枝莲 

MOL000098 quercetin 46.43 0.28 半枝莲 
 

 

图 1  “半枝莲–山慈菇”有效成分靶点 

Fig. 1  Active chemical composition target of Scutellaria barbata and Iphigenia indica 
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2.3  治疗乳腺癌的潜在作用靶点  

将“半枝莲–山慈菇”的潜在靶点和通过

Drugbank数据库检索的乳腺癌潜在靶点通过Venny

平台进行映射取交集得到 8 个交叉靶点，见图 2（包

含 2 个游离靶点 KCNH2 和 SLC6A4）。将获得的 8

个药物–疾病共同靶点上传至STRING在线数据库

平台得到 PPI 网络即“半枝莲–山慈菇”在治疗乳

腺癌的潜在作用靶点，见图 3。“半枝莲–山慈菇”

治疗乳腺癌的药理作用或许是通过这些靶点相互

作用而得以发挥。 

 

 

图 2  “半枝莲–山慈菇”和乳腺癌相关靶点 

Fig. 2  Related target of Scutellaria barbata, Iphigenia 

indica, and breast cancer 

 

图 3  药物–疾病关键靶点 PPI 

Fig. 3  PPI of drug-disease key target  

2.4  靶点 GO 富集和 KEGG 通路分析 

通过将“半枝莲–山慈菇”中潜在的 8 个潜在

靶点上传至在 DAVID 据库进行富集分析，共富集

得到“半枝莲–山慈菇”中获得 GO 生物学过程

197 条，其中生物过程（BP）30 条、细胞组成（CC）

35 条、分子功能（MF）132 条，各自取前 20 列表。

图 4～6 列出了潜在靶点的 GO 富集部分结果。  

其中在 BP 层面，预测靶点主要参与正调控发

热（positive regulation of fever generation）、腺苷酸

环化酶抑制 G 蛋白偶联乙酰胆碱受体信号通路

（ adenylate cyclase-inhibiting G-protein couple 

dacetylcholine receptor signaling pathway）、磷脂酶 C

活化 G 蛋白偶联乙酰胆碱受体信号通路（phospho- 

 

 

图 4  GO 富集分析(BP) 

Fig. 4  GOBP enrichment analysis (BP) 
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图 5  GO 富集分析（MF） 

Fig. 5  GO enrichment analysis (MF) 

 

 

图 6  GO 富集分析（CC） 

Fig. 6  GO enrichment analysis (CC) 

lipase C-activating G-protein coupled acetylcholine 

receptor signaling pathway）等生物过程具有显著意

义；在 CC 层面，Bcl-2 家族蛋白复合物（Bcl-2 family 

protein complex）、细胞周期蛋白依赖性蛋白激酶全

酶 复 合 物 （ cyclin-dependent protein kinase 

holoenzyme complex）其所占比例较大；在 MF 层

面，与 BH3 结构域结合（BH3 domain binding）、α1-

肾上腺素能受体活性（alpha1-adrenergic receptor 

activity）、雄激素受体活性（ androgen receptor 

activity ）、 前 列 腺 素 内 过 氧 化 物 合 酶 活 性

（prostaglandin-endoperoxide synthase activity）等关

系密切。 

共富集得到“半枝莲–山慈菇”中获得KEGG

生物学过程 116 条，取前 20 列表。图 7 列出了潜

在靶点的 KEGG 富集部分结果。KEGG 信号通路筛

选得到前 20 条信号通路，涉及膀胱癌、非小细胞肺

癌、胰腺癌、非洲锥虫病、前列腺癌、结直肠癌、

子宫内膜癌等通路。 

 

图 7  KEGG 富集分析 

Fig. 7  KEGG enrichment analysis 

2.5  活性成分与蛋白分子对接结果分析 

选取“半枝莲–山慈菇”通过网络药理学筛

选出来的化学成分与蛋白分子对接，“半枝莲–山

慈菇”的有效成分包括柚皮素、粗毛豚草素、4’-羟

基汉黄芩素、β-谷甾醇、黄芩素、维生素 B12、雷

诺嗪、圣草酚、木犀草素、麝香草黄酮、槲皮素、

豆甾醇等；蛋白分子为关键靶点 PPI 中筛选的蛋白

 

BH3 domain binding 

alpha1-adrenergic receptor activity 

androgen receptor activity 

vitamin D 24-hydroxylase activity 

prostaglandin-endoperoxide synthase activity 

RNA polymerase Ⅱ transcription factor activity, estrogen-activated sequence-specific DNA binding 

histone kinase activity (H3-T6 specific) 

dopamine: sodium symporter activity 

norepinephrine binding 

G-protein coupled acetylcholine receptor activity 

cysteine-type endopeptidase activity involved in execution phase of apoptosis 

nitric-oxide synthase activity 

estrogen receptor activity 

nitric-oxide synthase regulator activity 

epinephrine binding 

primary amine oxidase activity 

calcium-dependent protein kinase C activity 

tetrahydrobiopterin binding 

histone kinase activity 

caffeine oxidase actvity 

基因数 
2 
3 
4 
5 

P 值 

0.04 
0.03 
0.02 
0.01 

0.6      0.8      1.0 
富集因子 

 

   

 

Bcl-2 family protein complex 
cycin-dependent protein kinase holoenzyme complex 

GABA-A receptor complex 
postsynapse 

caveola 
axon terminus 
membrane raft 

mitochondrial outer membrane 
receptor complex 

organelle membrane 
synapse 

nuclear chromatin 
postsynaptic membrane 

transcription factor complex 
extemal side of plasma membrane 

apical plasma membrane 
neuron projection 

extracellular matrix 
extracellular space 

cell surface 

0.00   0.50   1.00 
富集因子 

 

基因数 

10 
20 
30 
40 
50 

P 值 
0.003 

0.002 

0.001 

 

 

bladder cancer 
non-small cell lung cancer 

pancreatic cancer 
African trypanosomiasis 

prostate cancer 
colorectal cancer 

endometrial cancer 
malaria 

prion diseases 
hepatitis B 

glioma 
small cell lung cancer 

apoptosis 
p53 signaling pathway 

leishmaniasis 
chronic myeloid leukemia 

legionellosis 
NOD-like receptor signaling pathway 

HIF-1 signaling pathway 
melanoma 

0.2  0.3   0.4  0.5 
富集因子 

基因数 

10 
20 
30 

2.0×10−6 
1.5×10−6 
1.0×10−6 

5.0×10−7 

P 值 

 

p
at

h
w

ay
 



第 36 卷第 9 期  2021 年 9 月      现代药物与临床    Drugs & Clinic      Vol. 36 No. 9 September 2021 ·1779· 

分子，包括雄激素受体（AR）、半胱氨酸天冬氨酸

蛋白酶-3（CASP3）、半胱氨酸天冬氨酸蛋白酶-9

（CASP9）、雌激素受体 α（ESR1）、雌激素受体 β

（ESR2）、钾电压门控通道亚家族 H 成员 2

（KCNH2）、前列腺素 G/H 合酶 2（PTGS2）和钠依

赖性血清素转运体（SLC6A4），其部分对接结果见

表 2。 

表 2  分子对接结果 

Table 2  Molecular docking results 

活性成分 蛋白分子 结合能/(kJ∙mol−1) 

豆甾醇 PTGS2 −39.66 

黄芩素 CASP9 −34.81 

圣草酚 AR −33.89 

圣草酚 CASP9 −33.05 

槲皮素 CASP9 −32.64 

 

对接结果三维图及 LIGPLOT 分析见图 8。从对

接结果来看，排名前 5 的活性成分中有槲皮素、圣

草酚、黄芩素、豆甾醇具有抗炎、抗氧化、抗癌以

及抑制血小板凝结作用，可见“半枝莲–山慈菇”

是通过多途径、多靶点作用于机体。 

3  讨论 

本研究通过网络药理学方法，筛选得到“半枝

莲–山慈菇”有效成分 23 个，对应的有效成分作

用靶点 211 个，与乳腺癌靶点取交集，得到 8 个共

同作用靶点。“半枝莲–山慈菇”的有效成分包括

柚皮素、粗毛豚草素、β-谷甾醇、黄芩素、维生素

B12、雷诺嗪、圣草酚、木犀草素、麝香草黄酮、槲

皮素、豆甾醇等，这些筛选出来的候选化合物与现

有的药理学研究结果基本相符，说明该研究结果具

有可参考价值。 

槲皮素通过多种途径发挥抗癌作用。魏玮等[9]

发现槲皮素可抑制宫颈癌细胞生长，导致宫颈癌植

瘤瘤体内血管内皮细胞超微结构的改变，这可能与

降低乙酰肝素酶蛋白表达有关。邓守恒等[10]发现槲

皮素可通过阻滞宫颈癌 HeLa 细胞周期于 G2/M 期，

下调 Bcl-2/Bax 来诱导细胞发生凋亡并增强其对放

射线的敏感性。在人乳腺癌细胞系 MCF-7 细胞中，

槲皮素治疗后的细胞凋亡显著增加[11]。 

圣草酚可通过清除自由基减少生物大分子损

伤，有良好的抗氧化活性。圣草酚还可以通过 ROS

介导的线粒体途径诱导细胞凋亡[12]。Lee 等[13]发现

转录激活因子 1（ATF1）是 RSK2 的一种新底物，

RSK2-ATF1 信号通路在 EGF 诱导的肿瘤细胞转化

中起重要作用。圣草酚可抑制 RSK2 介导的 ATF1

反式激活和 EGF 诱导的小鼠上皮细胞 JB6Cl41 向

癌细胞的转化。结果表明，圣草酚是一种能抑制

RSK2 激酶活性的天然化合物，可能通过 RSK2-

ATF1 信号通路发挥抗肿瘤的作用[10]。 

黄芩素通过下调 p38MAPK依赖性 NF-kB 通路

信号抑制 MMP-2 的表达，降低肿瘤侵袭能力，还

可通过下调 caveolin-1/AKT/mTOR信号通路抑制雄

激素非依赖性前列腺癌细胞转移。近来血小板活化

和肿瘤转移的相关性得到普遍认识，黄芩素能够抑

制激动剂和肿瘤细胞诱导的血小板聚集，并抑制肺

肿瘤转移，其机制与黄芩素增强 cAMP 介导的血管

扩张剂刺激磷蛋白磷酸化以及干扰 MAPKs 和

PI3K-AKT 信号活性相关[14]。 

豆甾醇对于 SMMC-7721 的抑制作用呈现剂

量、时间相关性，且可显著下调 Fos、Myc、Ras 等

多种癌基因，上调 NF-2 为代表的抑癌基因及磷酸

激酶 Map2k6 的表达；豆甾醇在体外、体内对肝癌

细胞均具有一定抑制效果，通过增加 G0/G1 期细胞

比例、降低 G2/M 期细胞比例、上调 Map2k6 的表

达、下调肝癌细胞内的 Bcl-2 基因的表达，促进肝

癌 H22 细胞凋亡[15]。 

关键靶点 PPI 中筛选出核心蛋白成分为 AR、

CASP3、CASP9、ESR1、ESR2、KCNH2、PTGS2

和 SLC6A4，通过分子对接发现核心蛋白成分与

“半枝莲–山慈菇”的活性成分有较好的对接活

性，其中前列腺素 G/H 合酶 2（PTGS2）与豆甾醇

对接活性最好，PTGS2 在乳腺癌及多种恶性肿瘤中

呈现高表达，其可促进肿瘤细胞生长、诱发肿瘤耐

药。PTGS2 的表达与乳腺癌临床病理相关，如腋窝

淋巴结转移、肿瘤病理级别高、激素受体状态、原

癌基因人类表皮生长因子受体-2（HER-2）水平高表

达等，且与增加致瘤性、血管生成等存在显著关系。

研究发现，PGs 的代谢产物对炎症和致癌因子有一

定作用，通过 PTGS2 衍生 PGs 来调节芳香化酶表

达和活性，减少 PTGS2 的表达与活性可抑制肿瘤

的诱导和进展[16]。豆甾醇与 PTGS2 对接活性好，有

效抑制了 PTGS2 的表达，可以预测为“半枝莲–

山慈菇”治疗乳腺癌的可能作用靶点。多个活性成

分与半胱氨酸天冬氨酸蛋白酶-9（CASP9）都体现

了良好的对接活性，研究表明该蛋白可通过凋亡

体、细胞色素 c 蛋白复合物和凋亡肽酶激活因子 1 
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图 8  分子对接结果 

Fig. 8  Molecular docking results 

 

进行自蛋白分解和激活；在细胞凋亡中起核心作

用，是肿瘤抑制因子[17-19]。“半枝莲–山慈菇”与

该蛋白对接活性良好。综上所述，“半枝莲–山慈

菇”可能通过影响肿瘤的血管生成、促进肿瘤细胞

 

CASP9-槲皮素 

CASP9-黄芩素 

AR-圣草酚 

AR-圣草酚 

PTGS2-豆甾醇 
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生长、抑制肿瘤细胞凋亡、抑制肿瘤细胞黏附与迁

移、影响机体免疫反应等过程抑制乳腺癌的表达。 

通过网络药理学的GO富集分析和KEGG富集

分析发现，“半枝莲–山慈菇”可能通过 G 蛋白偶

联受体对免疫系统的调节，使多种趋化因子通过 G

蛋白偶联受体发挥作用，其它属于此类的 G 蛋白偶

联受体包括白介素受体（interleukin receptor）和参

与炎症与过敏反应的组胺受体（histamine receptor）

等[20]。Bcl-2 家族蛋白复合物影响细胞凋亡，Bcl-2

家族的 2 种促凋亡蛋白 Bax 和 Bak 使线粒体外膜通

透化，线粒体膜间隙蛋白如细胞色素 C、SMAC 和

Omi 等释放到细胞质中，细胞色素 C 促进 Apaf-1 的

寡聚化，并由 Apaf-1 寡聚体募集并活化 Caspase-9、

SMAC 和 Omi，导致下游的 Caspase-3 以及核酸酶

等被活化，随之维持细胞生存的蛋白质和核酸被降

解，细胞凋亡发生，通过细胞周期蛋白依赖性蛋白

激酶全酶复合物 CDK 控制细胞周期[21]。 

本研究运用网络药理学的方法，对“半枝莲–

山慈菇”对治疗乳腺癌的作用机制进行探究，同时

采用分子对接方法对核心靶点与关键成分进行对

接验证，间接证实了本研究的预测的准确性和可靠

性。由此看出“半枝莲–山慈菇”治疗乳腺癌是多

靶点、多途径的，为后续研究提供了理论基础。 
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