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基于网络药理学和分子对接技术探究乌药汤“异病同治”原发性痛经和
盆腔炎的作用机制 
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摘  要：目的  应用网络药理学和分子对接技术探究乌药汤“异病同治”原发性痛经和盆腔炎的潜在作用机制。方法  基于

TCMSP、TCMID、BATMA-TCM、HERB 数据库筛选乌药汤化学成分及相关作用靶点；利用 GeneCards 及 OMIM 等数据库

检索原发性痛经及盆腔炎的相关靶点；取药物和疾病的交集核心靶点，使用 David 在线数据库进行基因本体（GO）和京都

基因和基因组百科全书（KEGG）通路分析，最后使用 AutoDoc 对关键成分和靶点进行分子对接验证。结果  乌药汤“异病

同治”原发性痛经和盆腔炎靶点 285 个，核心靶点 52 个，包括环加氧酶 2（PTGS2）、雌激素受体 1（ESR1）、糖原合酶激

酶 3Β（GSK3B）、白细胞介素（IL）-6、过氧化物酶体增生激活受体 γ（PPARG）、IL-10 等；核心活性成分包括去甲异波尔

定、α-香附酮、槲皮素、阿魏酸等。乌药汤主要通过调控晚期糖基化终末产物（AGEs）-糖基化终末产物受体（RAGE）、低

氧诱导因子 1（HIF-1）、Th17 等多条信号通路发挥对原发性痛经和盆腔炎的同治作用，且核心成分与靶点分子对接显示出良

好的结合活性。结论  乌药汤具有多成分、多靶点、多通路协同作用的特点，通过调节炎症反应等发挥对原发性痛经和盆腔

炎的“同治”作用。 
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Abstract: Objective  To explore the potential mechanisms of Wuyao Decoction in treatment of primary dysmenorrhea and pelvic 

inflammatory disease through network pharmacology and molecular docking techniques. Methods  To screen the chemical 

components and related action targets of Wuyao Decoction based on the TCMSP, TCMID, BATMA-TCM, and HERB databases, and 

retrieve the relevant targets of primary dysmenorrhea and pelvic inflammatory disease by using databases such as GeneCards and 

OMIM. Take the intersection core targets of drugs and diseases, conduct gene ontology (GO) and Kyoto Encyclopedia of Genes and 

Genomes (KEGG) pathway analyses using the David online database, and finally use AutoDoc to verify the molecular docking of key 

components and targets. Results  Wuyao Decoction has 285 targets for “treating different diseases with the same method” in primary 

dysmenorrhea and pelvic inflammatory disease, with 52 core targets, including PTGS2, ESR1, GSK3B, IL-6, PPARG, and IL-10, the 

core active components include norboldine, α-cyperone, quercetin, and ferulic acid. Wuyao Decoction mainly exerts its “same treatment 

for different diseases” effects on primary dysmenorrhea and pelvic inflammatory disease by regulating multiple signaling pathways 
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such as AGEs-RAGE, HIF-1, and Th17, and the molecular docking between core components and targets shows good binding activity. 

Conclusion  Wuyao Decoction features multi-component, multi-target, and multi-pathway synergistic effect, exerting its “same 

treatment” effects on primary dysmenorrhea and pelvic inflammatory disease by modulating inflammatory responses. 

Key words: Wuyao Decoction; treating different diseases with the same method; primary dysmenorrhea; pelvic inflammatory disease; 

network pharmacology; norboldine; α-cyperone; quercetin; ferulic acid 

 

原发性痛经指在没有盆腔器质性病变的前提

下，月经前和/或月经期间出现的小腹痉挛性疼

痛 [1-2]。西医通常采用非甾体抗炎药和激素类药物

治疗原发性痛经，尽管疗效显著，但不良反应明

显[3-5]。中医传统理论则认为，原发性痛经是由于气

血运行不畅、瘀滞阻络所致 [6-7]。中药具有“多

成分–多靶点–多途径”的治疗特点，从“整体性”

出发，不仅能缓解原发性痛经的疼痛症状，还能起

到标本兼顾的效果。盆腔炎是女性常见的妇科疾

病，其临床症状包括腰骶部疼痛、下腹部坠胀感和

白带异常等。此病病容易反复发作，病程较长，严

重时甚至可能导致不孕[8-9]。除常见症状外，患者还

可能出现高热、头痛等问题，显著影响日常生

活质量 [10-12]。  

乌药汤源自金代著名医家李东垣的《兰室秘

藏》[13]，收录于《古代经典名方目录（第一批）》（第

49 首），由乌药、香附、木香、当归和甘草 5 味中

药组成[14]。君药乌药理气行滞；臣药香附疏肝理气、

木香行脾胃滞气；佐药当归养血活血调经；使药甘

草调和诸药，全方达行气活血调经止痛之效，对于

气滞血瘀之痛经及盆腔炎有很好的疗效[15-16]。但其药

效物质及作用机制尚待阐明。因此，本文基于网络

药理学和分子对接技术[17-18]，探究乌药汤治疗原发

性痛经和盆腔炎的共同机制，为深入探究其异病同

治的作用机制及临床应用提供参考依据。 

1  材料与方法 

1.1  化学成分收集及靶点预测 

使用TCMSP（https://www.tcmsp-e.com/#/database）、

TCMID（http://www.megabionet.org/tcmid/）、BATMA- 

TCM（http://bionet.ncpsb.org.cn/batman-tcm/index.php/ 

Home/Index/index）、HERB（http://herb.ac.cn/），以

方中药味乌药、香附、当归、木香、甘草为关键词

检索收集乌药汤中的化学成分，并以类药性（DL）≥

0.18 和生物利用度（OB）≥30%为条件进行筛选。

将收集的成分输入 TCMSP 和 BATMA-TCM 数据

库进行靶点预测，并导入 Uniprot（https://www. 

uniprot.org/）数据库进行靶点名称校正。 

1.2  疾病靶点预测 

在 DrugBank （ https://www.drugbank.ca/ ）、

GeneCards（https://www.genecards.org/）、DisGeNET

（http://www.disgenet.org/）及 OMIM（http://omim. 

org/）数据库中以“primary dysmenorrhea”“pelvic 

inflammatory disease”为关键词获取疾病的靶点。 

1.3  共有靶点网络构建与分析 

使用 Origin 软件的 Venn Diagram 插件获取乌

药汤、原发性痛经和盆腔炎三者的共有靶点，并导

入 String（https://cn.string-db.org/）数据库建立蛋白

相互作用（PPI）网络，再导入 Cytoscape 3.9.1 中，

通过 degree 二倍中位数进行核心靶点的筛选，并绘

制 PPI 及“药物–成分–靶点”网络图。 

1.4  基因本体（GO）与京都基因和基因百科全书

（KEGG）通路富集分析 

将 1.3 项下得到的核心靶点导入 David 数据库

（https://david.ncifcrf.gov/home.jsp），进行 GO 与

KEGG 通路富集分析，并使用微生信使其可视化。 

1.5  分子对接验证 

使用 AutoDock Vina（1.1.2）软件验证乌药汤关

键成分（配体）和关键靶点（受体）之间的相互作

用。首先从 RCSB（https://www.rcsb.org/）数据库获

取关键靶点蛋白的晶体结构，从 PubChem

（https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/）数据库下载小分

子的结构，利用 Chem3D 软件构建小分子的三维结

构。将小分子指定为配体，将蛋白指定为受体，并

进行对接。利用 Vina 对接后，计算蛋白与小分对接

的得分，并使用 Pymol 和 Discovery Studio 软件进

行作用力分析和对接可视化。 

2  结果与分析 

2.1  化学成分收集及靶点预测结果 

共收集化学成分 206 个，以 OB≥30%和 DL≥

0.18 进行筛选，共获得 170 个化学成分（表 1）及

1 132 个相关靶点。 

2.2  疾病靶点预测结果 

以“primary dysmenorrhea”为关键词检索到原

发性痛经相关靶点 2 961 个，以“pelvic inflammatory 

https://www.tcmsp-e.com/#/database）、TCMID（http://www.megabionet.org/tcmid/）、BATMA-
https://www.tcmsp-e.com/#/database）、TCMID（http://www.megabionet.org/tcmid/）、BATMA-
http://bionet.ncpsb.org.cn/batman-tcm/index.php/
http://omim/
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表 1  化学成分信息 

Table 1  Chemical composition information 

成分名称 OB/% DL 成分名称 OB/% DL 

香草酸 35.47  0.19  3-表泽兰素 C 31.41  0.34  

桉叶油醇 39.72  0.21  醋酸 47.86  0.18  

松樟酮 50.35  0.46  十四-2-烯酸 37.13  0.18  

木犀草素 36.16  0.24  2-异丙基-5-甲基茴香醚 47.65  0.18  

左旋-α-蒎烯 46.24  0.25  油酸 33.12  0.24  

左旋-β-蒎烯 44.83  0.25  异佛尔酮 44.98  0.42  

水杨酸 32.12  0.18  檀香醇 40.17  0.18  

环辛二烯 42.82  0.21  4-异丙基苯甲醛 38.28  0.18  

L-柠檬烯 38.09  0.22  壬醛 40.27  0.19  

槲皮素 53.99  0.27  异甘草素 85.32  0.44  

别香橙烯 53.46  0.27  二氢血根碱 48.19  0.51  

α-香附酮 30.45  0.39  (-)-β-花柏烯 31.99  0.18  

β-莎草醇 59.68  0.22  甲氧异黄酮 62.80  0.23  

α-柏木烯 55.56  0.19  黄樟素 45.33  0.24  

香附烯酮 55.59  0.21  γ-松油烯 33.01  0.21  

香附烯 56.50  0.37  花侧柏烯 38.26  0.26  

脱氢香橙烯 53.59  0.27  α-罗汉柏烯 56.42  0.19  

氧化石竹烯 32.67  0.32  异丁香酚 70.10  0.18  

广藿香酮 49.67  0.43  川芎内酯酚 62.67  0.18  

异考布松 39.62  0.39  洋川芎内酯 C 46.80  0.25  

异丙烯基苯 69.55  0.18  β-松油醇 48.79  0.21  

山柰酚 50.71  0.34  α-荜澄茄醇 64.80  0.18  

可布酮 39.15  0.23  鳞叶甘草素 31.69  0.41  

β-紫罗兰酮 52.82  0.19  蒿本内酯 A 51.30  0.37  

诺卡烯 33.12  0.18  右旋萜二烯 39.84  0.18  

诺卡酮 33.04  0.29  甘草异黄酮 47.05  0.46  

莎草薁酮 48.39  0.49  β-香芹酚 43.28  0.19  

乌药醇乙酸酯 74.94  0.19  愈创木酚 51.59  0.19  

β-律草烯 40.64  0.23  菖蒲二烯 36.72  0.22  

广藿香醇 101.96  0.18  阿魏酸 54.96  0.45  

异莪术醇 97.66  0.18  烟酸 47.64  0.18  

粗毛甘草素 F 32.15  0.42  甘草酮 48.44  0.51  

白菖烯 51.55  0.21  邻甲酚 62.45  0.18  

乌药内酯 69.58  0.37  α-萜品烯 42.28  0.20  

β-瑟林烯 56.05  0.18  肉桂醛 31.99  0.19  

异香附醇 39.87  0.18  邻二甲苯 45.54  0.18  

乌药酸 30.60  0.19  重二甲苯 47.42  0.18  

乌药醚 44.95  0.24  对二甲苯 48.74  0.18  

新乌药内酯 73.25  0.34  新蛇床内酯 62.45  0.36  

α-松油醇 48.79  0.23  洋川芎内酯 68.27  0.25  

α-蒎烯 46.24  0.25  α-菖蒲二烯 40.98  0.19  

β-蒎烯 44.83  0.25  乌药醚内酯 40.65  0.47  

棕榈油酸 35.77  0.19  甘草宁 69.13  0.34  

(+/-)-异龙脑 86.98  0.35  二甲苯酚 53.12  0.18  

D-莰烯 34.97  0.23  桉叶醇 35.38  0.19  

L-乙酸冰片酯 65.52  0.19  β-罗汉柏烯 53.80  0.21  

(±)-β-水芹烯 40.30  0.22  2-戊酰基苯甲酸 78.26  0.18  

异黄樟素 56.91  0.44  乌药醇 48.94  0.24  

香附醇酮 53.87  0.32  β-香茅醇 38.88  0.21  

波尔定碱 55.05  0.36  (-)长叶烯 44.07  0.19  

樟脑酸 99.12  0.21  异鼠李素 32.15  0.53  

毛异黄酮 42.17  0.28  甘草苷 41.49  0.38  

2,4-二甲基苯甲醛 39.32  0.22  异戊基苯 35.69  0.18  
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表 1（续） 

成分名称 OB/% DL 成分名称 OB/% DL 

3-乙基苯酚 51.30  0.21  光甘草酮 77.10  0.34  

美迪紫檀素 39.22  0.32  环庚三烯酮 47.40  0.18  

(-)茴香脑 32.49  0.27  异庚烷 59.94  0.18  

豚草素 68.53  0.46  庚烷 41.79  0.18  

石竹烯-(I3) 35.36  0.32  松属素 64.72  0.27  

黄羽扇豆魏特酮 30.83  0.21  丁基羟基甲苯 40.02  0.19  

木香烃内酯 60.48  0.41  光果甘草素 44.74  0.44  

1,2-二甲基环己烯 45.06  0.19  β-萜品烯 42.28  0.22  

二氢木香内酯 62.29  0.51  (+)茴香脑 32.49  0.26  

巴西菊内酯 61.54  0.44  光甘草定 41.71  0.34  

佛术烯 37.30  0.28  葡糖醛酸 46.18  0.23  

去氢木香内酯 52.71  0.33  刺甘草查尔酮 66.58  0.36  

乙酰丁香酚 33.87  0.19  二苯甲酰甲烷 62.25  0.19  

异土木香内酯 53.43  0.33  半甘草异黄酮 B 41.77  0.51  

异二氢木香烃内酯 43.43  0.33  刺果甘草查耳酮 55.32  0.47  

α-香芹酚 43.28  0.25  2,3-二甲基己烷 46.23  0.18  

毛连菜苷 B 70.67  0.38  甘草宁 G 35.57  0.28  

裂叶苣荚莱内酯 36.47  0.27  粗毛甘草素 C 49.77  0.42  

桉油烯醇 80.32  0.18  甘草皂苷 C2 59.65  0.31  

香橙烯氧化物 2 65.10  0.27  甘草皂苷 H2 44.37  0.31  

莎草烯 51.10  0.31  甘草皂苷 B2 58.54  0.31  

莰烯 34.97  0.33  甘草查尔酮 A 56.20  0.36  

(Z)-石竹烯 30.29  0.32  甲基环戊烷 55.77  0.18  

(R)-芳樟醇 39.80  0.19  异己烷 56.12  0.18  

松油烯 33.01  0.22  1-乙基环丁-1-醇 93.23  0.19  

β-水芹烯 40.30  0.26  粗毛甘草素 B 73.17  0.42  

香橙烯 55.74  0.27  邻苯二甲酸二甲酯 57.39  0.19  

藁本内酯 53.71  0.36  甘草酚 59.32  0.32  

去甲异波尔定 38.09  0.46  2-庚酮 46.56  0.18  

(-)龙脑 81.80  0.25  柚皮素 60.25  0.34  

β-广藿香烯 50.68  0.20  4-烯丙基苯甲醚 36.58  0.20  

(+)长叶烯 44.07  0.31  (+)龙脑 81.80  0.35  

 

disease”为关键词检索到盆腔炎相关靶点 3 895 个。 

2.3  共有靶点网络构建与分析 

通过 Origin 软件的 Venn Diagram 插件筛选乌

药汤化学成分与原发性痛经及盆腔炎的共同靶点

246 个（图 1），被认为是乌药汤治疗原发性痛经及

盆腔炎的潜在靶点。 

 

图 1  乌药汤化学成分–原发性痛经–盆腔炎靶点韦恩图 

Fig. 1  Venn diagram of chemical components in Wuyao Decoction - 

primary dysmenorrhea - pelvic inflammatory disease targets  

将 246 个共有靶点导入 String 数据库，建立 PPI

网络。PPI 网络由 245 个节点（靶点）和 6 022 条边

（靶点间的相互作用）组成。通过 Cytoscape 3.9.1 将

网络可视化，并采用插件 CytoNCA 计算拓扑参数

degree、中介中心性和接近中心度。并通过中位筛选

核心靶点，degree≥80，中介中心性≥102.89，接近

中心度≥0.58 的靶点有 52 个，被认为是乌药汤治

疗原发性痛经及盆腔炎的核心靶点，包括白细胞介

素（IL）-6、肿瘤坏死因子（TNF）、蛋白激酶 B1

（Akt1）、胰岛素（INS）、IL-1B、肿瘤蛋白 p53（TP53）、

表皮生长因子受体（EGFR）、Src 酪氨酸蛋白激酶

（SRC）、半胱氨酸天冬氨酸蛋白酶 3（CASP3）和基

质金属蛋白酶 9（MMP9）等（图 2）。核心靶点网

络包括 52 个节点和 702 条边，其中节点越大颜色

越红，degree 值越大，乌药汤治疗原发性痛经及盆

腔炎中的作用越关键，见表 2。 

  

盆腔炎 

原发性痛经 乌药汤 
422 1 909 106 

246 
700 358 

2 591 
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图 2  核心靶点 PPI 网络 

Fig. 2  PPI network of core targets 

2.4  药物–成分–核心靶点–疾病网络构建 

整理乌药汤中药物、成分、核心靶点和疾病之

间的关系，并利用 Cytoscape 3.9.1 使其可视化（图

3），网络包括 161 个节点和 563 条边，节点 degree

值越大在网络中越重要，排名前 5 位的成分分别为

去甲异波尔定、萜类成分 α-香附酮和广藿香酮、黄

酮类成分槲皮素、有机酸类成分阿魏酸，前 5 位的

靶点分别为环加氧酶 2（PTGS2）、雌激素受体 1

（ESR1）、糖原合酶激酶 3Β（GSK3B）、IL-6、过氧

化物酶体增生激活受体 γ（PPARG）和 IL-10，认为

是乌药汤治疗原发性痛经及盆腔炎的潜在核心成

分和靶点。 

2.5  GO 与 KEGG 通路富集分析结果 

将 52 个核心靶点输入 DAVID 数据库进行 GO

功能分析和 KEGG 通路分析。GO 功能分析中 BP、 

表 2  乌药汤治疗原发性痛经和盆腔炎的共同核心靶点 

Table 2  Common core targets of Wuyao Decoction in treating primary dysmenorrhea and pelvic inflammatory disease 

靶点 degree 中介中心性 接近中心度 靶点 degree 中介中心性 接近中心度 

Bcl-2L1  80 102.89 0.58 IL-4  93 187.81 0.61 

JAK2  83 420.72 0.59 IFNG 114 551.72 0.64 

PTEN 106 370.58 0.63 IL-2  95 241.80 0.61 

STAT1  88 138.98 0.60 NFKB1 119 547.13 0.65 

GSK3B 101 650.64 0.62 MMP2 102 238.61 0.62 

EGF 118 697.29 0.64 HMOX1  85 622.95 0.60 

NFKBIA  85 104.83 0.59 ACE  83 497.71 0.59 

SRC 134 1 823.99 0.68 TNF 163 2 244.12 0.74 

AGT 102 838.75 0.62 PPARA  81 1 011.91 0.59 

EDN1  85 328.80 0.60 INS 154 2 491.69 0.72 

IL-6 166 2 075.70 0.75 LEP  91 326.40 0.61 

MMP9 132 776.88 0.68 PPARG 120 822.52 0.66 

IL-10 117 581.36 0.65 CCL2 111 481.10 0.64 

VCAM1  90 149.52 0.60 TGFB1 124 621.75 0.66 

PTGS2 129 1 225.63 0.67 SIRT1  93 316.65 0.61 

CXCL8 110 388.06 0.63 CTNNB1 119 675.17 0.65 

IGF1 114 766.91 0.64 MYC 115 709.06 0.64 

ESR1 126 1 164.62 0.66 Akt1 161 1 981.76 0.74 

FOS 117 891.51 0.65 HIF-1A 122 545.78 0.65 

CD34  81 195.43 0.58 Bcl-2 129 626.27 0.67 

APP  85 407.37 0.59 CAV1  82 407.81 0.59 

ICAM1  98 260.45 0.61 CASP3 133 1 029.73 0.68 

FGF2  97 403.64 0.61 EGFR 135 1 258.91 0.68 

IL-1B 151 1 446.89 0.71 ERBB2 107 403.19 0.62 

IL-1A  99 200.92 0.62 TP53 143 1 948.13 0.70 

APOE  93 557.14 0.61 STAT3 130 720.86 0.67 
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图 3  药物–成分–核心靶点–疾病网络 

Fig. 3  Drug - component - core target - disease network 

CC 和 MF 富集的前 10 项条目如图 4 所示，其中生

物过程（BP）主要涉及调节活性氧代谢过程（20 个

靶点参与），调节平滑肌细胞增殖（19 个靶点参与），

平滑肌细胞增殖（19 个靶点参与），上皮细胞增殖

（24 个靶点参与）和外源性细胞凋亡信号通路（20

个靶点参与）等；细胞组分（CC）相关的条目包括

膜筏（11 个靶点参与），膜微区（11 个靶点参与），

膜区域（11 个靶点参与），钙池（6 个靶点参与）和

质膜筏（6 个靶点参与）等；分子功能（MF）相关

的条目包括信号受体激活剂活性（19 个靶点参与）、

受体配体活性（18 个靶点参与）、细胞因子受体结

合（15 个靶点参与）、生长因子受体结合（12 个靶

点参与）和细胞因子活性（13个靶点参与）等。KEGG

通路分析共获得了 159 条通路，图 4 显示了 P＜0.05

的前 10 条通路和各通路涉及的靶点，主要包括晚

期糖基化终末产物（AGEs）-糖基化终末产物受体

（RAGE）通路（19 个靶点参与）、缺氧诱导因子-1

（HIF-1）（14 个靶点参与）、IL-17 信号通路（14 个

靶点参与）、辅助性 T 细胞 17（Th17）细胞分化（13

个靶点参与）以及磷脂酶 D 信号通路等（13 个靶点

参与）。 

2.6  分子对接验证关键成分与靶点的相互作用 

选择排名前 5 位的活性成分和核心靶点，采用

AutoDock Vina 预测成分与靶点之间的结合模式与

亲和力，对接结果如表 3 所示，得分均小于−5.0 

kcal/mol（1cal＝4.2 J），说明配体与受体具有较强的

亲和力和结合活性。将靶点 PTGS2（PDB ID: 8ET0）

与化合物去甲异波而定、α-香附酮和广藿香酮的对

接结果可视化（图 5）。去甲异波尔定为含有酚羟基

和氨基的生物碱类化合物，具有氢键供体，其酚羟

基与 PTGS2 蛋白的 ASN382、氨基与 GLN203 和

ALA202 形成强氢键作用；酚羟基与 ESR1 蛋白的

THR347、氨基与 MET421 形成强氢键作用。 

3  讨论 

本研究通过网络药理学和分子对接技术,系统

地探究了乌药汤“异病同治”原发性痛经和盆腔炎的

潜在作用机制。研究结果显示，乌药汤在治疗这 2

种疾病中存在 246 个共同靶点，其中 52 个被确定

为核心靶点，包括 IL-6、TNF、Akt1、INS、IL-1B

等；乌药汤的主要活性成分包括生物碱类成分去甲

异波尔定、萜类成分 α-香附酮、黄酮类化合物槲皮

素以及有机酸类成分阿魏酸等。这些活性成分通过

与核心靶点结合，调节多条信号通路，如 AGEs-

RAGE、HIF-1 和 Th17 等，从而发挥治疗作用。 

“异病同治”是中医在“辨证论治”原则指导下

的一种独特的治疗策略。它指出，虽然疾病表现不

同，但如果在发展过程中出现了相同的“证”，即相

同的病理机制，就可以采用相同的治疗方法。这种

方法强调寻找不同疾病背后的共同本质，而不仅仅

关注表面症状。它体现了中医整体观察和辨证施治 

香附 当归 

甘草 
乌药 

木香 

乌药汤 

原发性痛经 

盆腔炎 
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图 4  核心靶点 GO 注释功能富集和 KEGG 通路分析气泡图 

Fig. 4  Enrichment-dotplot of GO annotation and KEGG pathway analysis of core targets 

表 3  乌药汤治疗原发性痛经及盆腔炎的关键成分与靶点的分子对接得分 

Table 3  Molecular docking scores of key components and targets for Wuyao Decoction in treating primary dysmenorrhea 

and pelvic inflammatory disease 

靶点 PDB ID 
结合能/(kcal∙mol−1) 

去甲异波尔定 α-香附酮 广藿香酮 槲皮素 阿魏酸 

PTGS2 8ET0 −10.4 −8.9 −7.5 −9.1 −6.9 

ESR1 7WNV  −7.6 −7.6 −7.7 −8.1 −6.3 

GSK3B 4J1R  −8.1 −7.4 −6.9 −8.3 −5.8 

IL-10 8SVE  −7.6 −5.9 −6.1 −8.2 −6.0 

PPARG 9CK0  −9.0 −6.7 −5.5 −9.3 −6.9 

1 kcal＝4.2 J. 

 

AGE-RAGE signaling pathway in 

diabetic complications 

fluid shear stress and atherosclerosis 

lipid and atherosclerosis 

Kaposi sarcoma-associated herpesvirus 

infection 

EGFR tyrosine kinase inhibitor 

resistance 

hepatitis B 

proteoglycans in cancer 

IL-17 signaling pathway 

prostate cancer 

leishmaniasis 

regulation of reactive oxygen species 
metabolic process 

regulation of smooth muscle cell 
proliferation 

smooth muscle cell proliferation 

epithelial cell proliferation 

extrinsic apoptotic signaling pathway 

muscle cell proliferation 

regulation of apoptotic signaling 
pathway 

regulation of small molecule 
metabolic process 

response to oxidative stress 

reactive oxygen species metabolic 
process 

membrane raft 

membrane microdomain 

membrane region 

caveola 
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RNA polymerase II transcription 
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vesicle lumen 

platelet alpha granule lumen 

basal part of cell 
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数量 

P 值 

19 
20 
21 
22 
23 
24 
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19 
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数量 

signaling receptor activator activity 

receptor ligand activity 
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cytokine activity 

DNA-binding transcription factor 

binding 

RNA polymerase II-specific DNA-

binding transcription factor binding 

hormone receptor binding 

phosphatase binding 

protein phosphatase binding 

3×10−10 

2×10−10 

1×10−10 

P 值 

数量 

11    13    15   17 
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4   5    6   7  8  9 

Enrichment Score 

BP CC 

 

MF 

15.0 17.5 20.0 22.5 

Enrichment Score 
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P 值 
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图 5  靶点 PTGS2 与成分去甲异波尔定、α-香附酮及广藿

香酮的对接模型 

Fig. 5  Molecular docking models of the targets PTGS2 

with components norboldine, α-cyperone and 

patchoulenone 

的核心思想，为治疗复杂疾病提供了新的思路。本

研究结果表明，乌药汤通过调节共同的炎症和疼痛

相关通路，实现了对原发性痛经和盆腔炎的“异病

同治”。这种“异病同治”的机制主要体现在对炎症

反应的调节上，这与中医理论中“通则不痛”的观

点相符。肝主一身气机，协调五脏之气血，肝的功

能失常，气血运行不畅，不通则痛，发为痛经[19]。 

目前，西医针对盆腔炎以抗菌药物治疗为主，

虽然能够在短时间内改善症状，但是长时间使用抗

菌药可能会导致机体产生耐药性，也可能诱发一系

列不良反应，不利于预后。中医治疗盆腔炎的经验

丰富，且有辨证论治的优势，其将本病归属于“腹

痛”范畴，气滞血瘀证是该病的常见证型，认为该

病是外邪入侵，气血运行不畅，胞络受阻，毒邪蕴

结于盆腔内，日久化热，遇热互结而致胞宫受损，

气血瘀滞，不通则痛，治疗应以活血化瘀、行气止

痛为主[20]。故原发性痛经和盆腔炎的发病机制存在

共通点。 

BP、CC 及 MF 分析结果显示，乌药汤可能主 

要通过以下机制发挥对原发性痛经及盆腔炎的“异

病同治”作用：（1）调节氧化应激，减少组织损伤；

（2）调节炎症介质的代谢，减轻疼痛；（3）影响平

滑肌和神经组织的功能，改善症状；（4）调节膜结

构和功能，影响细胞信号传导和疼痛介质的释放；

（5）影响基因表达，调节炎症和疼痛相关因子的产

生；（6）调节多种受体和配体的活性，影响疼痛信

号的产生和传导等。KEGG 通路富集结果显示，乌

药汤可能主要通过调节 IL-17、Th17、HIF-1、AGEs-

RAGE 等信号通路发挥对原发性痛经及盆腔炎的

“异病同治”作用。IL-17 信号通路是一种经典炎症

信号通路，该通路上的 IL-17 与特异性受体

IL17RA、IL17RC 结合，通过胞内信号传导分子

ACT1 和 TRAF6 来激活核因子-кB，开启下游炎症

反应[21-22]。IL-17A 能作用于多种细胞靶点，如中性

粒细胞、内皮细胞和成纤维细胞，刺激它们产生各

种抗菌肽、趋化因子以及促炎和增生性的细胞因

子，从而促进组织炎症和组织重塑[23]。HIF-1 信号

通路与缺氧应激有关，其中关键蛋白 HIF-1α 可以

激活血管内皮生长因子、葡萄糖转运蛋白-1、乳酸

脱氢酶及促红细胞生成素等，通过促进血管生成帮

助细胞在缺氧条件下生存[24-27]。炎症发生时，巨噬

细胞聚集并发挥吞噬作用，同时诱导多种炎症因子

的表达。如果这些炎症因子得不到及时清除，就会

导致持续的炎症损伤[28-30]。研究表明，巨噬细胞中

HIF-1α 的稳定性不仅受氧气水平的影响，脂多糖

（LPS）和 TNF-α 也能诱导巨噬细胞中 HIF-1α 蛋白

的积累[31-33]。乌药汤可能通过作用于上述通路来抑

制炎症因子的释放，达到治疗原发性痛经和盆腔炎

的作用。 

综上，本研究运用网络药理学技术，以中医理

论为指导，研究乌药汤“异病同治”原发性痛经及

盆腔炎的作用机制。本研究为后期深入阐述乌药汤

“异病同治”作用机制提供了科学依据，为用网络药

理学解释中医理论奠定了基础。 

利益冲突  所有作者均声明不存在利益冲突 
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