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基于网络药理学和分子对接技术探讨金荞麦胶囊治疗慢性支气管炎的作用
机制 
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摘  要：目的  分析金荞麦胶囊治疗慢性支气管炎的潜在作用机制，为其临床应用与后续研究提供理论支撑。方法  通过

TCMSP、HERB、SwissADME 数据库筛选金荞麦胶囊的主要活性成分及对应作用靶点，同时利用 GeneCards、TTD 数据库

检索慢性支气管炎的疾病相关靶点，取两类靶点的交集获得共同靶点。运用 STRING 平台构建蛋白相互作用（PPI）网络，

结合 Cytoscape 软件筛选核心靶点；借助 David 数据库完成基因本体论（GO）功能注释与京都基因和基因组百科全书（KEGG）

通路富集分析，可视化分析结果，通过 AutoDock Vina 软件开展分子对接验证。结果  筛选出金荞麦胶囊中木犀草素、儿茶

素、槲皮素、异鼠李素等 10 个潜在活性成分，334 个靶点；慢性支气管炎靶点 842 个，交集靶点 117 个；PPI 网络分析显

示，肿瘤坏死因子（TNF）、白细胞介素-6（IL6）、白细胞介素-1β（IL-1β）、核因子 κB1（NFκB1）、白蛋白（ALB）等为核

心靶点。GO 富集分析得到 2 660 个条目，包括生物过程 2 440 个、细胞组分 66 个和分析功能 154 个；KEGG 富集分析提示

177 个包括炎症、感染在内的相关通路；分子对接结果显示核心成分与关键靶点之间具有良好的结合活性。结论  金荞麦胶

囊可能通过多成分、多靶点、多通路协同作用，调控炎症反应、免疫调节及氧化应激等过程，从而发挥治疗慢性支气管炎的

功效，为后续实验验证及临床合理用药提供科学依据。 
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Mechanism of Jinqiaomai Capsules in treatment of chronic bronchitis based on 
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Abstract: Objective  To elucidate the potential mechanisms underlying the therapeutic efficacy of Jinqiaomai Capsules in treatment 

of chronic bronchitis, thereby providing a theoretical basis for their clinical application and future research. Methods  The principal 

bioactive constituents of Jinqiaomai Capsules and corresponding targets were screened using the TCMSP, HERB, and SwissADME 

databases. Disease-related targets of chronic bronchitis were retrieved from the GeneCards and TTD databases. The intersection of 

these two sets of targets was obtained as common targets. A PPI network was constructed using the STRING platform, and core targets 

were futher screened with Cytoscape software. GO functional annotation and KEGG pathway enrichment analyses were performed 

using the David database, followed by visualization of the results. Molecular docking validation was conducted using AutoDock Vina 

software. Results  Ten potential bioactive compounds of Jinqiaomai Capsules, including luteolin, catechin, quercetin and 

isorhamnetin, were identified, corresponding to 334 targets. A total of 842 targets for chronic bronchitis were retrieved, yielding 117 
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overlapping targets. PPI network analysis revealed that TNF, IL-6, IL-1β, NFκB1, and ALB were core targets. GO enrichment analysis 

yielded 2 660 entries, comprising 2 440 biological processes, 66 cellular components, and 154 molecular functions. KEGG enrichment 

analysis suggested 177 relevant pathways, including those related to inflammation and infection. Molecular docking results 

demonstrated favorable binding affinity between the core components and key targets. Conclusion  Jinqiaomai Capsules may exert 

their therapeutic effects on chronic bronchitis through the synergistic action of multiple components, targets and pathways, thereby 

regulating processes such as inflammatory response, immune modulation and oxidative stress. This study provides a scientific basis 

for subsequent experimental validation and rational clinical use. 

Key words: Jinqiaomai Capsules; chronic bronchitis; network pharmacology; luteolin; catechin; quercetin; isorhamnetin 

 

慢性支气管炎是常见的呼吸系统疾病，以持续

性咳嗽、咳痰为核心临床特征，常伴随气道慢性炎

症、黏液高分泌及气流受限等病理改变，严重威胁

患者的生活质量[1-2]。目前西医临床治疗多采用抗感

染药物、支气管扩张剂及糖皮质激素等，但长期应

用易引发耐药性及不良反应，因此亟须开发安全有

效的替代或辅助治疗方案[3]。中医以温肺健脾、行

气化痰为治疗原则，在慢性支气管炎的防治中展现

出独特优势[4]。金荞麦胶囊是以金荞麦为主要原料

制备的现代中药制剂，具有清热解毒、排脓祛瘀、

祛痰止咳之功效，广泛应用于急慢性支气管炎、肺

脓肿等呼吸道感染性疾病的辅助治疗，不仅能缓解

支气管炎急性发作期的症状，同时还可改善肺功能

及血清炎症因子水平[5-6]。金荞麦富含黄酮类、甾体

类及有机酸类化合物，具有显著的抗炎、抗氧化及

免疫调节活性[7-8]。网络药理学作为整合“多成分–

多靶点–多通路”关系的新兴研究范式，为解析中

药复方的复杂作用机制提供了有力工具，结合分子

对接技术可从结构层面验证成分与靶点的结合能

力，提升预测结果的可靠性[9-10]。本研究基于网络药

理学策略，系统筛选金荞麦胶囊的活性成分及其潜

在作用靶点，全面阐释其治疗慢性支气管炎的分子

机制，以期为金荞麦胶囊的二次开发、临床合理用

药及新药研发提供科学依据。 

1  资料与方法 

1.1  金荞麦胶囊活性成分及作用靶点收集与筛选 

使用中药系统药理学数据库与分析工具

（TCMSP，https://www.tcmsp-e.com/tcmspsearch.php）

和 HERB2.0 数据库（http://47.92.70.12/）检索金荞

麦化学成分，合并后以 TCMSP 数据库中类药性

（DL）≥0.18、口服生物利用度（OB）≥30%为标准

筛选潜在活性成分，确定候选化合物列表；通过

PubChem 数据库（https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/）

获取候选化合物的简化分子线性输入系统序列号

（SMILES），在 SwissADME 平台（https://www. 

swissadme.ch/）进一步筛选胃肠道吸收（GI）得分

为“high”且 DL 至少 2 项为“yes”的潜在活性成

分；利用 SwissTargetPrediction 数据库筛选上述活性

成分的作用靶点，最终获得金荞麦活性成分调控疾

病的潜在靶点。 

1.2  慢性支气管炎疾病靶点的收集 

以“chronic bronchitis”为检索词，在 GeneCards

数据库（https://www.genecards.org/）和治疗靶点数

据库（TTD，https://ttd.idrblab.cn/）中检索慢性支气

管炎相关疾病靶点，GeneCards 数据库以相关系数

（relevance score）＞1 为筛选依据，TTD 数据库纳

入全部治疗靶点，合并两数据库靶点并去除重复基

因条目，得到慢性支气管炎疾病靶点集合。 

1.3  蛋白相互作用（PPI）网络构建 

将金荞麦活性成分的潜在作用靶点与慢性支

气管炎疾病靶点的交集靶点上传至STRING在线平

台，物种选择“homo sapien”，设置最低连接分数为

0.6，其余参数保持默认，下载分析结果后使用

Cytoscape 软件（version 3.9.1）进行 PPI 网络可视

化，通过 cytoHubba 插件计算结果，取最大团中心

性（MCC）和度（degree）值交集靶点排名前 10 位

靶点的交集作为核心靶点。 

1.4  富集分析 

将交集靶点上传至 David 在线平台（https:// 

davidbioinformatics.nih.gov/home.jsp）进行基因本体

论（GO）功能注释和京都基因和基因组百科全书

（KEGG）通路富集分析，利用 R 语言（version 4.5.1）

对富集结果进行可视化处理。 

1.5  分子对接 

从 RCSB 数据库中搜索并下载 10 个核心靶点

蛋白质结构（PDB 格式），并从 PubChem 数据库下

载 10 个潜在活性成分的化学结构。在进行分子对

接之前，使用 PyMol 软件移除了结构水分子和配

体，使用 AutoDockTools 添加极性氢原子并确定对

接参数，随后通过 AutoVina 批量进行分子对接，最

https://www.tcmsp-e.com/tcmspsearch.php
http://47.92.70.12/
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://www.swissadme.ch/
https://www.swissadme.ch/
https://www.genecards.org/
https://ttd.idrblab.cn/
https://davidbioinformatics.nih.gov/home.jsp
https://davidbioinformatics.nih.gov/home.jsp
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终使用 PyMOL 软件对结果进行可视化展示[11-12]。 

2  结果 

2.1  金荞麦胶囊活性成分靶点和慢性支气管炎疾

病靶点的收集及分析 

通过上述筛选流程，最终确定金荞麦胶囊的 10

个潜在活性成分，包括木犀草素、槲皮素、儿茶素、

异鼠李素等，见表 1。经 SwissTargetPrediction 数据

库检索，获得 282 个作用靶点；经 HERB2.0 数据库

检索，获得 75 个作用靶点。合并去重后，共得到

334 个金荞麦胶囊活性成分潜在作用靶点。此外，

从 GeneCards 和 TTD 数据库中检索获得慢性支气

管炎相关疾病靶点 842 个。将金荞麦胶囊活性成分

的 334 个潜在作用靶点与慢性支气管炎的 842 个疾

病靶点取交集，最终获得 117 个共同靶点，见图 1。 

表 1  金荞麦胶囊活性成分及其对应信息 

Table 1  Active components of Jinqiaomai Capsules corresponding information 

编号 中文名称 
TCMSP 数据库参数 SwissADME 平台参数 

相对分子质量 DL OB/% GI DL（yes） 

MOL000006 木犀草素 286.24 0.25  36.16 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

MOL000073 (＋)-表儿茶素 290.27 0.24  48.96 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

MOL000096 (−)-儿茶素 290.27 0.24  49.68 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

MOL000098 槲皮素 302.23 0.28  46.43 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

MOL000354 异鼠李素 316.26 0.32  49.60 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

MOL000492 (＋)-儿茶素 290.27 0.24  54.83 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

MOL000631 香豆酰酪胺 283.32 0.20 112.90 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

MOL002914 圣草酚 28825 0.24  41.35 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

MOL007280 3-甲基槲皮素 316.26 0.30  30.85 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

MOL007301 3,8-二羟基-10-甲氧基-5H-

异色[4,3-b]色烯-7-酮 

328.28 0.30  59.70 high Lipinsiki、Ghose、Veber、Egan、Muegge 

 

图 1  金荞麦胶囊活性成分靶点和慢性支气管炎靶点的韦

恩图 

Fig. 1  Venn diagram of the active components of 

Jinqiaomai Capsules and targets for chronic bronchitis 

2.2  PPI 网络构建 

将 117 个交集靶点导入 STRING 数据库进行拓

扑分析，经 Cytoscape（3.9.1）软件可视化后得到 PPI

网络图，见图 2，该网络包含 117 个节点和 1 822 条

边。通过 cytoHubba 插件计算结果筛选出 10 个核心

靶点，分别为白细胞介素（IL）-6、肿瘤坏死因子

（TNF）、白蛋白（ALB）、IL-1β、信号转导与转录激

活因子 3（STAT3）、B 细胞淋巴瘤/白血病-2（Bcl-

2）、干扰素 γ（IFNG）、原癌基因 c-Jun（JUN）、核 

 

图 2  金荞麦胶囊治疗慢性支气管炎靶点的 PPI 网络图 

Fig. 2  PPI network diagram of the therapeutic target of 

Jinqiaomai Capsules for chronic bronchitis 

因子 κB 亚基 1（NFκB1）、缺氧诱导因子-1A（HIF-

1A），并构建核心靶点 PPI 网络图，见图 3、表 2。 

2.3  GO 和 KEGG 富集分析 

对 117 个关键靶点进行 GO 功能富集分析，根

据显著性排名对 3 个部分前 10 条条目进行可视化， 

慢性支气管炎 

217     117         725 

金荞麦 
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图 3  核心靶点互作网络图 

Fig. 3  Core target interaction network diagram 

表 2  核心靶点拓扑学参数 

Table 2  Topological parameters of core targets 

靶点 MCC degree 值 介数中心性 紧密中心性 

IL-6 9.22×1013 96.0 535.4 105.5 

TNF 9.22×1013 94.0 483.9 104.5 

ALB 9.22×1013 87.0 428.8 101.0 

IL-1β 9.22×1013 86.0 312.5 100.5 

STAT3 9.22×1013 85.0 393.4  99.8 

Bcl-2 9.22×1013 83.0 259.1  98.8 

IFNG 9.22×1013 81.0 298.9  98.0 

JUN 9.22×1013 79.0 287.9  96.8 

NFκB1 9.22×1013 78.0 266.2  96.3 

HIF-1A 9.22×1013 78.0 283.0  96.3 

见图 4。共获得 2 660 个条目，其中生物学过程（BP）

2 440 个，主要涉及对活性氧的应答、对脂多糖等外

源性物质的应答及炎症反应调控等；细胞组分（CC）

66 个，主要包括囊泡腔、液泡腔、细胞外基质等；

分子功能（MF）154 个，涵盖蛋白激酶活性、激酶

活性、ATP 结合活性等。KEGG 富集分析共得到 177

条信号通路，选择显著性排名前 20 条通路进行可

视化，见图 5，主要富集于多条炎症、免疫及细胞

调控相关信号通路，包括 IL‑17、C‑型凝集素受体、

Th17 细胞分化、低氧诱导因子-1（HIF‑1）、NOD 样

受体、TNF、Toll 样受体、T 细胞受体、细胞凋亡、

Janus 激酶（JAK） ‑信号转导及转录激活因子

（STAT）、血管内皮生长因子（VEGF）等信号通路。 

2.4  分子对接结果 

将从金荞麦胶囊成分中筛选出的活性成分与

核心靶点进行分子对接，见图 6。在所有对接结果

中，TNF 与 10 个潜在活性成分的平均结合能为

−8.17 kcal/mol（1 cal＝4.2 J），ALB 为−8.47 kcal/mol，

明显高于其余 8 个潜在靶点的结合能。其中 TNF 与

木犀草素、(＋)-表儿茶素、(−)-表儿茶素的结合活力

较高，而 ALB 则和木犀草素、(−)-表儿茶素、槲皮

素、异鼠李素、(＋)-儿茶素表现出较强的结合活性， 

 
图 4  GO 富集分析柱状图 

Fig. 4  Bar chart of GO enrichment analysis 
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图 5  KEGG 富集分析柱状图 

Fig. 5  Bar chart of KEGG enrichment analysis 

 

图 6  分子对接结合能热图 

Fig. 6  Heatmap of binding energy of molecular docking 

结合能均超过−8.5 kcal/mol，进一步将这些高结合

能的分子对接结果进行可视化，见图 7。 

3  讨论 

慢性呼吸系统疾病被世界卫生组织列为 4 大慢

性病之一，严重威胁人类健康，已成为全球性的公

共卫生问题。慢性支气管炎起病缓慢且病程较长，

随着病程进展，患者症状可逐渐加重，急性发作时

更为严重，影响患者的生活质量[13]。慢性支气管炎

的发生源自于外源性及内源性因素的联合作用，细

菌和支原体等病原体感染是常见的外源性因素，同

时一些常见的不良习惯和环境污染也可加重疾病

的发生率。发病初期，多见间歇性咳嗽和轻度痰多，

随着疾病进展，症状加剧，并演变为持续性咳嗽和

浓痰，部分患者还可出现呼吸困难、喘息等更为严

重的呼吸道症状。目前临床多以对症治疗为主，主

要方式有吸氧、止咳、抗感染等，可在一定程度上

改善患者情况，缓解病情，但效果有限，单纯西药

治疗后部分患者仍未达到预期疗效，可与中医疗法

相结合[14]。 

本研究基于网络药理学与分子对接技术[15]，系

统解析了金荞麦胶囊治疗慢性支气管炎的活性成

分和作用机制。筛选出的 10 个核心活性成分中，木

犀草素、槲皮素、异鼠李素等黄酮类化合物占据主

导地位。已有研究证实，木犀草素可以抑制 IL-6、

IL-8、TGF-β1、TNF-α 等促炎细胞因子的分泌；槲

皮素则能通过抑制磷酸肌醇 3-激酶（PI3K）/蛋白激 
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图 7  分子对接可视化 

Fig. 7  Molecular docking visualization 

酶 B（Akt）/核因子-κB（NF-κB）信号通路的活化，

抑制促炎因子 IL-1β、IL-6、TNF-α 的产生和中性粒

细胞的浸润，进而阻断炎症级联反应的激活[16-18]。

此外，儿茶素、圣草酚等成分也具备显著的抗炎、

抗氧化活性[19-20]。这提示黄酮类化合物可能是金荞

麦胶囊治疗慢性支气管炎的潜在活性成分，为后续

活性成分的定向开发与质量控制提供了参考方向。 

PPI 网络分析显示，IL-6、NFκB1、TNF、IL-1β

等为金荞麦胶囊作用于慢性支气管炎的核心靶点，

此类靶点均为炎症反应调控网络中的关键节点。

TNF 作为促炎因子家族的核心成员，可通过激活下

游 NF-κB 信号通路，诱导 IL-6、IL-1β 等细胞因子

的释放，加剧气道黏膜的炎症损伤[9]；而 NF-κB 作

为转录调控因子，其激活状态直接影响炎症相关基

因的表达，是慢性支气管炎气道慢性炎症持续存在

的重要分子机制，研究证实，气道组织中 NF-κB p65

的磷酸化水平显著升高，且与炎症严重程度呈正相

关[21-22]。本研究发现，金荞麦胶囊的核心成分可同

时靶向上述多个节点靶点，提示其可能通过形成多

靶点协同的炎症调控网络，发挥抗炎效应，进而有

效减轻慢性支气管炎患者气道的慢性炎症反应。 

在慢性支气管炎的病理进程中，细菌来源的脂

多糖等病原相关分子模式可激活气道上皮细胞，触

发炎症应激反应；同时，活性氧的过度积累进一步

加剧气道黏膜的氧化损伤，二者相互促进，形成“炎

症–氧化应激”恶性循环[23-24]。GO 富集分析结果

表明，金荞麦胶囊的潜在作用靶点显著富集于对活

性氧的应答、对脂多糖的应答、炎症反应的调控等

关键 BP。结合慢性支气管炎病理机制，上述过程可

能与脂多糖介导的炎症启动、活性氧相关氧化应激

木犀草素–TNF (+)-表儿茶素–TNF 
 

(−)-儿茶素–TNF 木犀草素–ALB 

 

(−)-儿茶素–ALB 槲皮素–ALB 

 

异鼠李素–ALB 
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损伤及炎症–氧化应激恶性循环高度相关。此外，

靶点功能注释显示，其 MF 主要富集于蛋白激酶活

性、ATP 结合等类别，提示金荞麦胶囊可能通过影

响细胞内信号转导通路中关键蛋白的磷酸化状态，

调节气道上皮细胞的应激响应与稳态维持，从而在

分子层面为其中医功效“清热解毒、祛痰止咳”提

供潜在机制解释。KEGG通路富集分析进一步揭示，

金荞麦胶囊的作用靶点显著富集于 IL-17 信号通

路、C 型凝集素受体信号通路及 Th17 细胞分化等

免疫与炎症相关通路。其中，IL-17 信号通路是介导

气道中性粒细胞性炎症的核心通路，其过度活化可

促进多种促炎因子（如 IL-6、TNF-α）释放，加剧

气道组织损伤[13]；而 C 型凝集素受体作为天然免疫

系统的重要模式识别受体，可通过识别病原微生物

成分调控免疫细胞活化与细胞因子分泌，其功能失

调与气道慢性炎症密切相关[25-26]。 

本研究预测金荞麦胶囊可能通过双重调控机

制——既抑制病原刺激驱动的炎症级联反应，又调

节 Th17/IL-17 轴及相关天然免疫通路，从而有助于

恢复气道免疫稳态，这一作用模式为其在急、慢性

呼吸道感染性疾病中均展现出的良好疗效提供了

科学依据。本研究仍存在一定局限性，金荞麦胶囊

为金荞麦药材的乙醇提取物制剂，提取纯化工艺可

能导致部分成分的种类与比例与原药材存在差异；

网络药理学分析依赖于现有数据库的信息完整性，

部分金荞麦的活性成分及靶点可能因数据库收录

不全而被遗漏；分子对接仅从结构层面验证了成分

与靶点的结合能力，缺乏体外细胞实验及体内动物

实验的进一步验证；本研究未充分考虑金荞麦提取

物中多种活性成分在体内的动态暴露水平、代谢转

化及其对整体药效的综合贡献，而这些因素可能显

著影响其实际生物学效应。未来研究可聚焦于核心

活性成分与靶点的体外验证，通过构建慢性支气管

炎动物模型，系统评估金荞麦胶囊对气道炎症浸

润、黏液高分泌及氧化应激等病理环节的干预作

用。同时，应结合血清代谢组学、药动学–药效学

关联分析，阐明其活性成分的体内暴露–效应关系，

为金荞麦胶囊的精准应用与质量控制提供更坚实

的实验依据。 

本研究基于网络药理学与分子对接技术，系统

解析了金荞麦胶囊治疗慢性支气管炎的“多成分–

多靶点–多通路”的作用机制，提示金荞麦潜在活

性成分可能是通过调控炎症反应、免疫平衡及氧化

应激等关键过程发挥治疗效应，与金荞麦“清热解

毒、祛痰止咳”的传统功效及现代药理研究结论高

度契合，为其临床应用及深入的机制研究提供了重

要前期理论依据。 
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