
第 38 卷第 9 期  2023 年 9 月      现代药物与临床    Drugs & Clinic      Vol. 38 No. 9 September 2023 ·2146· 

基于网络药理学和分子对接探讨厚朴排气合剂治疗慢性便秘潜在作用机制 
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摘  要：目的  通过网络药理学和分子对接技术对厚朴排气合剂治疗慢性便秘的潜在作用机制进行研究。方法  通过 TCMSP

数据库及文献补充获得厚朴排气合剂活性成分及作用靶点，OMIM、GeneCards、TTD、DrugBank 数据库检索慢性便秘疾病

靶点，将成分靶点及疾病靶点取交集后获得潜在靶点。采用 Metascape 数据库，以 P＜0.05 为筛选条件，进行基因本体（GO）

功能及京都基因和基因组百科全书（KEGG）分析，并利用 Autodock 软件对关键作用靶点和活性成分进行分子对接。结果  

共获得 56 种活性成分，厚朴排气合剂治疗慢性便秘共有 217 个靶点，其中关键靶点为蛋白激酶 B1（Akt1）、肿瘤蛋白 p53

（TP53）、白细胞介素-6（IL-6）、半胱氨酸蛋白水解酶 3（CASP3）、血管内皮生长因子 A（VEGFA）、转录因子 AP-1（JUN）、

白细胞介素-1B（IL-1B）、MYC、表皮生长因子受体（EGFR）、丝裂原激活的蛋白激酶 3（MAPK3）等。生物过程有 5 880

条富集结果，分子功能有 1083 条富集结果，细胞组成有 540 条富集结果；KEGG 通路主要包括癌症相关通路、磷脂酰肌醇

3-激酶（PI3K）/Akt 信号通路、细胞衰老等。分子对接显示厚朴排气合剂的主要活性成分与关键靶点具有良好的结合能力。

结论  厚朴排气合剂通过多途径、多靶点、多通路治疗慢性便秘，其机制与抑制炎症反应、抗衰老、调节平滑肌运动等有关。 
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Abstract: Objective  To study the potential mechanism of Houpo Paiqi Mixture in treatment of chronic constipation through network 

pharmacology and molecular docking techniques. Methods  The active ingredients and their target were obtained through TCMSP 

database and literature supplement. OMIM, GeneCards, TTD, and DrugBank databases searched the disease targets of chronic 

constipation, and the potential targets were obtained after the intersection of the component targets and disease targets. Metascape 

database and P < 0.05 were used to analyze gene ontology (GO) function and Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes (KEGG), 

and Autodock software was used for molecular docking of key action targets and active ingredients. Results  A total of 56 active 

ingredients were obtained, and there were 217 targets for the treatment of chronic constipation, among which the key targets were Akt1, 

TP53, IL-6, CASP3, VEGFA, JUN, IL-1B, MYC, EGFR, MAPK3, etc. There were 5 880 enrichment results for biological processes, 

1 083 enrichment results for molecular functions, and 540 enrichment results for cell composition. KEGG pathway mainly includes 

cancer-related pathway, PI3K/Akt signaling pathway, and cell aging. Molecular docking showed that the main active components of 

Houpu exhaust mixture had good binding ability with key targets. Conclusion  Houpo Paiqi Mixture can treat chronic constipation 

through multiple channels, multiple targets and multiple pathways, and its mechanism may be related to inhibiting inflammation, anti-

aging and regulating smooth muscle movement. 
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慢性便秘是一种以排便困难、排便次数减少及

排便时间延长且迁延不愈达半年以上为主症的疾

病[1]。随着经济水平的发展及人口老龄化时代的到

来，人们饮食结构逐渐丰富的同时却忽略了对胃肠

道疾病的重视，使慢性便秘这一全球广泛性疾病的

新发率及患病率逐年上升，且大多数患者对疾病认

知不足、滥用药物及过度就医，造成了疾病的慢性

迁延，使其生活质量无法得到保证[2]。目前临床对

慢性便秘的治疗药物常以西药为主，其有效性及安

全性已得到证实[3]，然而因其病程较长，需长期辅

助用药，但用药后药物依赖，水电解质紊乱等不良

事件在临床诊疗中时常发生，甚至因肠神经系统损

伤而引起结肠黑变病[1]，因此尚缺乏理想的治疗方

法与手段。厚朴排气合剂作为中成药，其承仲景名

方“厚朴三物汤”之义，由厚朴（姜制）、大黄、木

香、枳实（麸炒）组成，立意行气消胀、宽中除满。

临床诊疗中，常用于外科手术后肠道功能的恢复，

此外，文献研究发现，近年来厚朴排气合剂在慢性

便秘治疗中的使用率逐步上升，并显示出一定的临

床疗效，但其潜在作用机制尚未明确。故本研究通

过收集、筛选厚朴排气合剂的所有活性成分，进而

运用网络药理学及分子对接的方法，将其治疗慢性

便秘的潜在活性成分、靶点、通路进行可视化，明

确其作用机制。 

1  资料与方法 

1.1  厚朴排气合剂活性成分及靶蛋白筛选 

将厚朴、大黄、木香、枳实 4 味中药输入 TCMSP

数据库（https://old.tcmsp-e.com/tcmsp.php）中对其

化学成分进行检索，依据口服生物利用度（OB）≥

30%及类药性（DL）≥0.18 的标准确定活性成分，

同时查阅《中国药典》2020 年版[4]及相关文献将 4

味药中含量较大或活性强的化合物进行手动添加，

最后将所有活性成分导入 Uniport 数据库（https:// 

www. uniprot.org/）寻找对应的靶蛋白。 

1.2  药物–活性成分–靶点网络图构建及主要活

性成分筛选 

建立Network及Type属性文件，导入Cytoscape 

3.7.1 软件（https://cytoscape.org/）构建厚朴排气合

剂–活性成分–靶点网络图并对提取活性成分。 

1.3  慢性便秘靶点筛选及韦恩图绘制 

将 “ chronic constipation ”“ functional 

constipation”作为关键索引词，在 OMIM 数据库

（https://omim.org/）、GeneCards 数据库（https://www. 

genecards.org/）、TTD 数据库（https://db.idrblab.net/ 

ttd/）、DrugBank 数据库（https://go.drugbank.com/）

中进行信息检索，获得慢性便秘相关靶点，整合数

据库所有相关靶点，删除重复值，建立慢性便秘疾

病靶点数据库。在 Venny 2.1.0（https://bioinfogp.cnb. 

csic.es/tools/venny/index.html）中将 1.1 项下获取靶

点与便秘疾病靶点取交集，绘制韦恩图，获得厚朴

排气合剂治疗慢性便秘疾病的潜在作用靶点。 

1.4  蛋白质相互作用网络构建（PPI）及可视化

分析 

利用 String 数据库（https://cn.string-db.org/），

将 1.3 项下潜在作用靶点导入列表，以置信度≥0.4

得到 PPI 网络构建图，下载 tsv 文件，在 Cytoscape 

3.7.1 中利用 CytoNCA 插件，计算度中心性（DC）、

介度中心性（BC）、紧密度中心性（CC）根据以上

3 者的值对 PPI 网络图进行可视化分析，最终得出

厚朴排气合剂治疗慢性便秘关键靶点。 

1.5  基因本体（GO）功能及京都基因和基因组百

科全书（KEGG）富集通路分析 

将厚朴排气合剂治疗慢性便秘潜在作用靶点

输入 Metascape 数据库（https://metascape.org/），以

P＜0.05 为筛选条件，根据 GO 及 KEGG 分别进行

个性化分析，通过微生信（ http://www. Bioin 

formatics.com.cn/）对数据进行直观化体现。 

1.6  分子对接 

首先依据 TCMSP 数据库获取关键活性成分的

InChIKey，在 PubChem 数据库（https://pubchem. 

ncbi.nlm.nih.gov/）中查找化合物 2D 结构，导入

Chem3D 软件中进行结构优化，输出 mol2 格式。检

索 PPI 网络中关键靶点在 PDB 数据库（https://www. 

rcsb.org/）中的 ID 并下载其晶体结构，通过 PyMOL

软件“remove solvent”“remove organic”指令去水

分子及残基结构，导出 pdb 格式，其后在 Autodock

软件中对大分子蛋白进行加氢及寻找活性口袋，对

小分子配体导出 pdbqt 格式，通过 vina 进行对接分

析，在 PyMOL 软件中将分子对接进行可视化展示。

根据结果进行对接分析，结合能为负值则说明配体

可自发的与受体进行结合，当结合能小于−6 kJ/mol

则说明结合较好。 

2  结果 

2.1  厚朴排气合剂活性成分及靶点 

共获得 56 种活性成分，其中大黄 16 种，木香

6 种，厚朴 2 种，枳实 22 种，通过文献检索[5-8]及

https://www/
https://db/
https://cn.string-db.org/），将1.3
https://cn.string-db.org/），将1.3
http://www/
https://www/
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中国药典[4]补充 10 种，其中木香补充 2 种，分别为

木香烃内酯、异中美菊素 C；厚朴补充 6 种，分别

为亚油酸甲酯、甲基反亚油酸甲酯、厚朴酚、和厚

朴酚、10,13-十八二烯酸甲酯、和厚朴新酚；枳实补

充 2 种，分别为橙皮素、柚皮苷，见表 1。药物成

分靶点去重后共获得 304 个相关靶点。 

表 1  厚朴排气合剂成分 

Table 1  Composition of Houpo Paiqi Mixture 

MOL ID 有效成分 OB/% DL 来源 

MOL002235 eupatin 50.80 0.41 大黄 

MOL002251 mutatochrome 48.64 0.61 大黄 

MOL002259 physciondiglucoside 41.65 0.63 大黄 

MOL002260 procyanidin B-5,3'-O-gallate 31.99 0.32 大黄 

MOL002268 rhein 47.07 0.28 大黄 

MOL002276 sennoside E_qt 50.69 0.61 大黄 

MOL002280 torachrysone-8-O-β-D-(6'-oxayl)-glucoside 43.02 0.74 大黄 

MOL002281 toralactone 46.46 0.24 大黄 

MOL002288 emodin-1-O-β-D-glucopyranoside 44.81 0.80 大黄 

MOL002293 sennoside D_qt 61.06 0.61 大黄 

MOL002297 daucosterol_qt 35.89 0.70 大黄 

MOL002303 palmidin A 32.45 0.65 大黄 

MOL000358 β-sitosterol 36.91 0.75 大黄 

MOL000471 aloe-emodin 83.38 0.24 大黄 

MOL000554 gallic acid-3-O-(6'-O-galloyl)-glucoside 30.25 0.67 大黄 

MOL000096 (−)-catechin 49.68 0.24 大黄 

MOL005970 eucalyptol 60.62 0.32 厚朴 

MOL005980 neohesperidin 57.44 0.27 厚朴 

MOL001641 methyl linoleate 41.93 0.17 厚朴 

MOL001889 methyl linolelaidate 41.93 0.17 厚朴 

MOL000210 magnolol 69.19 0.55 厚朴 

MOL005955 honokiol 60.67 0.15 厚朴 

MOL005961 10,13-octadecadienoic acid, methyl ester 41.93 0.17 厚朴 

MOL005972 obovatol 69.45 0.18 厚朴 

MOL010813 benzo[a]carbazole 35.22 0.22 木香 

MOL010828 cynaropicrin 67.50 0.38 木香 

MOL010839 lappadilactone 38.56 0.73 木香 

MOL000211 mairin 55.38 0.78 木香 

MOL000359 sitosterol 36.91 0.75 木香 

MOL000449 stigmasterol 43.83 0.76 木香 

MOL010825 costunolide 29.07 0.11 木香 

MOL010838 3-epizaluzanin C 48.97 0.16 木香 

MOL013276 poncirin 36.55 0.74 枳实 

MOL013277 isosinensetin 51.15 0.44 枳实 

MOL013279 5,7,4'-trimethylapigenin 39.83 0.30 枳实 

MOL013428 isosakuranetin-7-rutinoside 41.24 0.72 枳实 

MOL013430 prangenin 43.60 0.29 枳实 

MOL013433 prangenin hydrate 72.63 0.29 枳实 

MOL013435 poncimarin 63.62 0.35 枳实 

MOL013436 isoponcimarin 63.28 0.31 枳实 

MOL013437 6-methoxy aurapten 31.24 0.30 枳实 

MOL013440 citrusin B 40.80 0.71 枳实 

MOL001798 neohesperidin_qt 71.17 0.27 枳实 

MOL001803 sinensetin 50.56 0.45 枳实 

MOL001941 ammidin 34.55 0.22 枳实 

MOL013352 obacunone 43.29 0.77 枳实 

MOL002914 eriodyctiol (flavanone)  41.35 0.24 枳实 

MOL004328 naringenin 59.29 0.21 枳实 
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续表 1 

MOL ID 有效成分 OB/% DL 来源 

MOL005100 5,7-dihydroxy-2-(3-hydroxy-4-methoxyphenyl)chroman-4-one 47.74 0.27 枳实 

MOL005828 nobiletin 61.67 0.52 枳实 

MOL005849 didymin 38.55 0.24 枳实 

MOL000006 luteolin 36.16 0.25 枳实 

MOL007879 tetramethoxyluteolin 43.68 0.37 枳实 

MOL009053 4-[(2S,3R)-5-[(E)-3-hydroxyprop-1-enyl]-7-2,3-dihydrobenzofuran-2-yl]-2-methoxy-

phenol 

50.76 0.39 枳实 

MOL002341 hesperetin 70.31 0.27 枳实 

MOL005812 naringin 6.92 0.78 枳实 

 

2.2  药物–活性成分–靶点网络图 

网络图中共 355 个节点，840 条边，通过

Network Analysis 插件计算 degree 值，排名前 10 位

的活性成分为黄柏酮、木犀草素、大黄酸、β-谷甾

醇、柚皮素、枸橘苷、木香烃内酯、和厚朴酚、豆

甾醇、川陈皮素，这些成分可能为厚朴排气合剂治

疗慢性便秘的主要活性成分，见图 1。 

2.3  慢性便秘靶点 

检索 4 个数据库合并去重后共获得 5 367 个慢

性便秘相关靶点。通过 Venny 2.1.0 取得厚朴排气合

剂及慢性便秘交集靶点 216 个，为厚朴排气合剂治

疗慢性便秘的潜在靶点，见图 2。 

 
图 1  厚朴排气合剂–活性成分–靶点网络图 

Fig. 1  Network of Houpo Paiqi Mixture - active ingredient - target 

 

图 2  厚朴排气合剂治疗慢性便秘的共同靶点 

Fig. 2  Common targets of Houpo Paiqi Mixture in treating 

chronic constipation 

2.4  PPI 网络 

厚朴排气合剂治疗慢性便秘的 PPI 网络（图

3A）导入 Cytoscape 3.7.1 进行可视化（图 3B）。共

有 217 个节点，3 445 条边。利用 CytoNCA 插件计

算 BC、CC、DC，依据 degree 值得出前 10 位关键

靶点，包括蛋白激酶 B1（Akt1）、肿瘤蛋白 p53

（TP53）、白细胞介素-6（IL-6）、半胱氨酸蛋白水解

酶 3（CASP3）、血管内皮生长因子 A（VEGFA）、

转录因子 AP-1（JUN）、白细胞介素-1B（IL-1B）、

MYC、表皮生长因子受体（EGFR）、丝裂原激活的

蛋白激酶 3（MAPK3），见表 2。 

 

大黄 

枳实 

木香 

厚朴 

 

慢性便秘 

5 151       216         88 

厚朴排气合剂 
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图 3  PPI 网络（A）及靶点可视化图（B） 

Fig. 3  PPI network (A) and target visualization (B) 

表 2  厚朴排气合剂治疗慢性便秘关键靶点及拓扑参数 

Table 2  Key targets and topological parameters of Houpo 

Paiqi Mixture in treating chronic constipation 

靶点名称 度中心性 介度中心性 紧密度中心性 

Akt1 136 4 472.589 0.727 272 

TP53 123 1 995.114 0.677 116 

IL-6 118 2 760.950 0.677 116 

CASP3 112 1 383.041 0.658 536 

VEGFA 108 1 385.229 0.650 602 

JUN 102 993.486 0.637 168 

MYC 101 984.319 0.639 053 

IL-1B 100 1 148.091 0.637 168 

EGFR  98 1 456.393 0.635 294 

MAPK3  97 808.250 0.629 738 

2.5  GO 功能及 KEGG 富集通路分析 

通过 Metascape 数据库对 217 个潜在靶点进行

GO 分析（图 4），按照 P＜0.05 进行筛选，结果显

示生物过程（BP）有 5 880 条富集结果，涉及对激

素、氮化合物、异生刺激、无机物、多肽、脂质等

反应；分子功能（MF）分析共得到 1 083 条富集显

著结果；细胞组成（CC）有 540 条富集结果，涉及

树突、突触前、膜筏、膜微域、神经元细胞体等。 

通过上述数据库进行分析，获得 286 条通路，

前 20 条通路可视化见图 5。图中靶点通路主要涉及

癌症相关通路、磷脂酰肌醇 3-激酶（PI3K）/Akt 信号

通路、细胞衰老、巨细胞病毒感染、结直肠癌等。 

2.6  分子对接 

选择厚朴排气合剂中 degree 值排名前 3 位的活

性成分黄柏酮、木犀草素、大黄酸与关键靶点 Akt1、

TP53、IL-6、CASP3、VEGFA 进行分子对接，对接

参数见表 3。一般认为，结合受体能为负值时认为

体系更加稳定，以结合能＜−5 kcal/mol（1 cal＝4.4 

J）为筛选标准[9]，结合能＜−7 kcal/mol 结合活性较

好，＜−8 kcal/mol 则结合活性较强[10]。对接结果显

示，获得的对接结合能大部分＜−7 kcal/mol，均有

较好的结合活性，其中大黄酸与 CASP3（−8.3 

kcal/mol）、TP53（−8.0 kcal/mol）对接最紧密，选择

结合能力排名前 6 位的组合进行可视化，见图 6。 

3  讨论 

由于现代医学在治疗慢性便秘上存在一定程

度的局限性，越来越多的学者将治疗慢性便秘的目

光聚焦于中医药的发展。多项研究也证实了中药

（包括中药汤剂及中成药）在治疗慢性便秘中发挥

了显著的疗效[11-13]。通过对厚朴排气合剂中大黄、

厚朴（姜制）、木香、枳实（麸炒）4 味药物进行研

究，可获得治疗慢性便秘的主要成分，根据 degree

值排序的前 5 位分别为黄柏酮、木犀草素、大黄酸、

β-谷甾醇、柚皮素。上述有效成分可对应多个靶点，

同一靶点也可对应多个有效成分，符合中药复方制

剂多有效成分及多作用靶点的治疗特点。黄柏酮为

黄柏中的柠檬苦素类成分[14]，可以兴奋肠道平滑

肌，促进肠道收缩，改善结肠动力问题。研究表明，

慢性便秘患者菌群结构较正常人有所不同，在门水

平上，其粪便中拟杆菌门（Bacteroidetes）相对丰度

上升，变形菌门（Proteobacteria）相对丰度下降[15]，

Luo 等[16]发现黄柏酮治疗后可使小鼠拟杆菌门相对

丰度下降，变形菌门相对丰度上升，逆转了肠道菌 

 

 

A 

B 
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图 4  GO 功能富集分析 

Fig. 4  GO functional enrichment analysis  

 
图 5  KEGG 富集通路分析 

Fig. 5  KEGG functional enrichment analysis  

表 3  关键靶点与有效活性成分对接参数及结合能分数 

Table 3  Docking parameters and binding energy fraction 

of key targets and active ingredients 

靶点 
结合能/(kJ·mol−1) 

黄柏酮 木犀草素 大黄酸 

Akt1 −6.0 −6.3 −7.2 

TP53 −6.6 −7.1 −8.0 

IL-6 −7.3 −7.5 −7.4 

CASP3 −7.5 −7.9 −8.3 

VEGFA −6.9 −7.2 −7.2 

 

群的失衡。木犀草素为黄酮类化合物，其对慢性便

秘的治疗机制主要体现于平滑肌运动的调控，木犀

草素可通过对 Ca2＋通道的调控起到促进平滑肌运

动的作用[17]；同时，木犀草素可使肌细胞的中 Akt

去磷酸化而减少活化，阻止 PI3K/Akt 信号通路的激

活，从而减少平滑肌细胞的增殖，避免平滑肌病理

状况的发生发展[18]。此外一氧化氮（NO）作为内源

性防御分子，高 NO 可抑制消化道平滑肌的收缩功

能，导致患者出现排便困难的症状[19]，而木犀草素

恰恰在发挥抗炎作用时可降低 NO 含量，抑制细胞 
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图 6  有效活性成分与关键靶点对接模式图 

Fig. 6  Model diagram of docking between active ingredients and key targets 

因子表达，改善大便性状[20]，起到缓解便秘的作用。

大黄酸作为大黄中游离蒽醌类成分，可有效减少肠

道致病菌的产生，并能显著增加乳酸杆菌数量，调

节肠道菌群的相对丰度和比例，保持肠道微生态的

平衡[21-22]。β-谷甾醇具有抗抑郁、抗炎、抗氧化、

抗菌等药理作用，可通过抑制细胞炎症因子（IL-1β、

IL-8、TNF-α 等）的活性，降低 TLR2、p-IκB-α、NF-

κB p65、IκK-α 蛋白表达水平，改善胃肠道黏膜损

伤，从而减轻便秘的症状[23-24]。柚皮素与木犀草素

相同，均属于具有抗炎、抗氧化和抗癌作用的黄酮

类化合物，同样也具有抑制肠道内炎症因子及蛋白

过量表达的作用，减轻肠黏膜损伤，起到治疗便秘

的作用。 

根据 PPI 网络分析，发现 Akt1、TP53、IL-6、

CASP3、IL-1B、MAPK3 等为厚朴排气合剂治疗慢

性便秘的关键核心靶点。Akt1 属于 Akt 家族中的 1

种亚型，参与细胞的增殖、生长、凋亡整个过程，

在多个肿瘤通路中起到关键作用，然而肿瘤通路对

Cajal 间质细胞表达有一定抑制，从而导致胃肠收缩

动力减弱[25-27]。研究表明，Akt 被 PI3K/Akt 通路激

活后，肠道内Akt磷酸水平显著上调，提示 PI3K/Akt

通路的激活促进平滑肌的增殖，参与了便秘的发生

过程[28]。TP53 是一种抑癌基因，负责调控细胞生

长、增殖及损伤修复，当细胞 DNA 受损严重时，

TP53 蛋白则阻止细胞修复，诱导细胞凋亡，同时

TP53 蛋白通过与 PPP1R13B/ASPP1 或 TP53BP2/ 

ASPP2[29]的相互作用可增强其凋亡活性。CASP 在

细胞凋亡信号传导的级联反应中协同作用，参与细

胞的生长、分化、增殖和运动，于细胞凋亡最密切

相关，CASP3 是细胞凋亡的效应者，参与细胞凋亡

的执行。IL-1β 和 IL-6 作为多效性促炎细胞因子，

可调节细胞生长，以及细胞活化、增殖、存活和分

化。IL-1β 较 IL-6 有更广泛的促炎性，可参与 IL-6

的调节过程，范文涛等[30]发现通过抑制 IL-6 的释

放，IL-6/JAK/STAT3 信号通路呈现下调趋势，抑制

胃肠道炎症反应，实验组大鼠的肠道局部微环境可

以得到改善。研究显示，便秘大鼠结肠内 MAPK 表

达水平明显低于对照组[31]，万叶敏等[32]进一步发现

大鼠结肠组织内水通道蛋白 AQP3、AQP4 的表达

量受 MAPK 通路的下调，肠道对水分的重吸收减

弱，大便性状发生变化，从而便秘得到缓解。 

GO 富集分析结果显示，厚朴排气合剂可能通

过激素反应、氮化合物反应、异生刺激反应等增加

大便次数，使粪质变软，从而改善便秘的不适。

KEGG 富集分析结果显示，厚朴排气合剂治疗慢性

便秘的主要通路有 PI3K/Akt 信号通路、癌症相关通

路、细胞衰老等。有研究已证实衰老的大鼠具有明

显的便秘行为，便秘的大鼠也出现明显的衰老状

态，这一变化与癌症通路直接相关[33]。随着我国老

龄化社会的发展，老年人慢性便秘疾病的问题越来

越严峻，通过细胞衰老这一思路或可为防治慢性便

秘提供一条新的探索道路。分子对接结果显示，厚

朴排气合剂主要活性成分（黄柏酮、木犀草素、大

黄酸）与核心靶点（Akt1、TP53、IL-6、CASP3、

VEGFA）具有良好的对接活性，证实了以上网络药

理学预测结论的可靠性，其中大黄酸与 CASP3、

TP53、IL-6 结合较紧密，木犀草素与 CASP3、IL-6

结合较紧密，黄柏酮与 CASP3 结合较紧密，进一步

表明这些成分及靶点与厚朴排气合剂治疗慢性便

秘密切相关，为后期进行分子细胞学实验提供重要

     

 

        

 

大黄酸–CASP3                      大黄酸–TP53                      木犀草素–CASP3 

木犀草素–IL-6                      黄柏酮–CASP3                    大黄酸–IL-6 
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的研究方向。 

综上所述，通过网络药理学与对子对接结合的

方式，验证了厚朴排气合剂治疗慢性便秘多途径、

多靶点、多通路的机制，总结出厚朴排气合剂可能

通过作用于 Akt1、TP53、IL-6、CASP3、IL-1B、

MAPK3 等多个靶点，调节 PI3K/Akt 信号通路、细

胞衰老通路、癌症相关通路、巨细胞病毒感染通路

等多条通路，通过抑制炎症反应、抗衰老、调节平

滑肌运动等方式治疗慢性便秘疾病。 
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