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基于网络药理学和分子对接的逍遥散治疗肝癌并抑郁症的潜在机制探讨
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摘 要： 目的  通过网络药理学和分子对接方法，探讨逍遥散治疗肝癌并抑郁症的潜在机制。方法  通过TCMSP数据库，

以逍遥散组方中药中文名称为检索词，设置口服生物利用度（OB）＞30%和类药性（DL）＞0.18为筛选条件获取中药活

性成分与靶点，从GeneCards数据库中获取肝癌和抑郁症疾病相关靶点，并将疾病靶点与药物成分靶点相互交集，获取共

同交集靶点后，导入DAVID数据库进行京都基因与基因组百科全书（KEGG）通路和基因本体（GO）功能的富集分析，并

进行分子对接验证活性成分与关键靶点的亲和力。结果  获得逍遥散 161个活性成分和 238个靶点，而疾病靶点共计 11 204

个；成分靶点和疾病靶点取交集得共同靶点 69个；KEGG通路富集在AGEs-RAGE、癌症、HIF-1等信号通路；分子对接显

示核心成分 3β-乙酰氧基苍术酮与白细胞介素-6（IL-6）、肿瘤坏死因子（TNF）等靶点结合活性良好。结论  逍遥散主要通

过 3β-乙酰氧基苍术酮介导 ILIB、TNF、BCL2等靶标，调节AGEs-RAGE、癌症等信号通路，发挥抗炎、免疫调控、促进

细胞凋亡等作用，从而改善肝癌和抑郁症的症状。
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Abstract: Objective  To explore the underlying mechanisms of Xiaoyao Powder in treatment of liver cancer with depression, 

utilizing the methodologies of network pharmacology and molecular docking. Methods  The TCMSP database was used to obtain 

the effective active components and targets of Chinese herbal medicine by setting oral bioavailability (OB) > 30% and drug like 

(DL) > 0.18 as the screening conditions. The disease-related targets were obtained from the GeneCards database, and the disease 

targets and drug targets were intersected to obtain the common intersection targets, which were imported into the DAVID database 

for KEGG pathway and GO function enrichment analysis. Molecular docking was performed to verify the affinity of active 

ingredients and key targets. Results  A comprehensive analysis yielded a total of 161 therapeutically active components and 661 

targets associated with Xiaoyao Powder, with 11 204 disease targets in total. KEGG pathway enrichment was observed in AGE-
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RAGE signaling pathway, cancer-related targets, and HIF-1, among others. Molecular docking analysis revealed that the core 

component 3β-acetoxyatractylon exhibited favorable binding affinity towards the identified targets such as interleukin-6 and tumor 

necrosis factor. Conclusion  Xiaoyao Powder primarily exerts its effects through 3β -acetoxyatractylon mediating targets like 

interleukin-6, tumor necrosis factor, and anti-apoptotic genes, regulating pathways such as AGE-RAGE and cancer. It plays roles in 

anti-inflammation, immune regulation, and promoting apoptosis, thereby improving the symptoms of liver cancer and depression.

Key words: Xiaoyao Powder; liver cancer; depression; network pharmacology; molecular docking; AGEs-RAGE signaling pathway

原发性肝癌起源于肝细胞或肝内胆管上皮细胞，

是一种恶性肿瘤疾病，其中肝细胞癌的患病率尤为显

著［1］。据统计，我国肝癌的发病率和死亡率在恶性肿

瘤中分别排在第5位和第2位［2］，严重威胁国民健康。

此外，肝癌患者中发生抑郁的比例较高［3］，而抑郁症是

一种精神障碍性疾病，其他疾病一旦并发抑郁症则复

发风险增加，严重程度和死亡率更高，增加了治疗成本

和持续时间，加重经济负担［4］，故探索出有效治疗肝癌

并发抑郁症的方案十分迫切。

研究表明，源自古代《太平惠民和剂局方》的经方

逍遥散，由柴胡、茯苓、白芍、当归、甘草、白术、薄荷、生

姜8味药材组成［5］，可治疗多种疾病，陈士铎等明清名

医认为其主治“五郁”，并具有广泛的适用性，可灵活搭

配用于治疗各种内伤杂症［6］，而抑郁症中以肝郁脾虚

型最常见［7］。本课题组总结前期研究，表明肝癌患者

亦是以此证型最常见，加上近年来有不少逍遥散类方

治疗肝癌的研究，表明逍遥散和简化方均具有保肝作

用，不仅能够有效降低丙氨酸氨基转氨酶（ALT）和天

冬氨酸氨基转氨酶（AST）水平，提高抗氧化水平，减轻

药物引起的肝毒性［8］，还可抑制炎症因子，下调神经内

分泌激素表达，抑制肿瘤的生长［9］以及抗脂质作用［10］。

本研究主要通过网络药理学整体阐释复方中药

的作用机制［11］，结合分子对接进一步验证分子层面机

制，挖掘出逍遥散对肝癌并抑郁症的作用机制，阐释逍

遥散更加全面有效的临床实践科学内涵，为中医药尤

其是中医复杂理论的现代化研究提供实验依据。

1　资料与方法

1.1　成分收集与筛选

运用中药系统药理学数据库与分析平台

TCMSP 数据库（http：//tcmspw. com/tcmsp. php），以

逍遥散组方中药的“柴胡”“茯苓”“白芍”“当归”“甘

草”“白术”“薄荷”“生姜”为检索词，以口服生物利

用度（OB）＞30% 及类药性（DL）＞0.18 为筛选条

件，获取组方中药的有效成分［12］，通过有效成分

MOL ID 获取相应靶点，并将其对应的 Target name

导入STRING数据库标准化处理靶点名称。

1.2　肝癌及抑郁症疾病靶点收集 

通过 GeneCards 数据库（http：//www. genecards.

org/）搜索疾病靶点，其中肝癌以相关简写（PHC、PLC、

HCC）、抑郁症以简写MDD为检索词获取相关疾病靶点。

1.3　蛋白质-蛋白质相互作用（PPI）网络构建 

将筛选得到的逍遥散药物靶点与肝癌、抑郁症

相关的疾病靶点进行重叠分析，以获取共同靶点，

保存为逍遥散及肝癌-抑郁症共同交集靶点文件，并

通过 STRING 数据库预测 PPI 互作关系，通过在线

作图工具绘制韦恩图［13］，再利用 Cytoscape 3.9.1软

件进行可视化处理。

1.4　逍遥散成分-靶点网络构建 

将 逍 遥 散 的 全 部 活 性 成 分 和 靶 点 导 入

Cytoscape3.9.1，进行网络分析，并绘制成分-靶点相互作用

图，节点代表药物成分和靶点，边则代表二者的相互作用。

1.5　基因本体（GO）注释及京都基因与基因组百科

全书（KEGG）富集分析 

将交集靶点导入 DAVID 数据库进行 GO、

KEGG分析，以揭示其生物学意义，并使用微生信平

台绘制GO和KEGG富集分析柱状图。

1.6　分子对接验证及筛选 

选择度值排名前10的核心交集靶点为受体，度值

排名前 10 的活性成分为配体进行对接［14］。通过

Pubchem 数 据 库 获 取 成 分 的 3D 结 构 并 借 助

Discovery Studio Visualizer软件将 10个受体合并为

一个文件，命名为LIG-，并保存为MDL MOL/SD File

格式，从PDB数据库中获取蛋白晶体结构数据，随后

借助PyMOL软件进行处理，以清除水分子和杂质，分

别将各个处理后的靶点分别导入AutoDock Tool1.5.7

软件中加氢键并保存为 PBDQT文件，使用 PyRx和

PyMOL进行分子对接与可视化展示。

2　结果与分析

2.1　逍遥散活性成分及靶点

筛选得到逍遥散活性成分共 161个，其中柴胡

活性成分 17个，当归活性成分 2个，白芍活性成分

13个，茯苓活性成分 15个，白术活性成分 7个，生姜

活性成分 5个，薄荷活性成分 10个，甘草活性成分

92 个，对以上中药活性成分进行靶标预测，导入

STRING数据库进行Target name标准化处理共得到

661个靶点，去重后最终得到238个靶点。
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2.2　疾病靶点的筛选与PPI网络的构建 

通过GeneCards数据库获得肝癌疾病靶点10 227

个、抑郁症疾病靶点977个，将二者靶点和逍遥散靶点取

交集，得到69个交集靶点，并制作韦恩图（图1）。

借助 STRING 数据库，构建交集靶点的 PPI 网

络图（图 2），并将其导入至 Cytoscape 3.9.1 进行优

化，此图共含 69 个节点，918 条边，根据度（degree）

值进行升序排列，越靠近圆圈内部代表度值越高，

核心靶点根据度值筛选，前 10名依次为：肿瘤坏死

因子（TNF）、白细胞介素 1b（ILIB）、白细胞介素

6（IL6）、苏氨酸蛋白激酶 1（AKT1）、雌激素受体

1（ESR1）、凋亡抑制基因（BCL2）、前列腺素 G/H合

酶 2（PTGS2）、肿瘤蛋白 p53基因（TP53）、缺氧诱导

因 子 1a（HIF1A）、信 号 传 导 和 转 录 激 活 因 子

3（STAT3）。这些关键靶点可能为逍遥散治疗肝癌

并发抑郁症的关键靶点。

2.3　药物活性成分-靶点网络的构建 

将 逍 遥 散 的 活 性 成 分 及 靶 点 数 据 导 入
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图 1　逍遥散及肝癌并发抑郁症的交集靶点韦恩图

Fig. 1　Venn diagram of intersection target of Xiaoyao Powder and liver cancer complicated with depression

图 2　逍遥散治疗肝癌并发抑郁症核心靶点的PPI网络

Fig. 2　PPI network diagram of core targets of Xiaoyao Powder in treatment of liver cancer complicated with depression
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Cytoscape 3.9.1软件，在Cytoscape软件中的“Apps”

选择插件 Centiscape 2.2 中，同时选中“度值”“介

度”“紧密度”后进行网络分析，得到该网络的度值

为 4.22、介度为 662.34、紧密度为 0.001 1，以大于以

上三者的值为筛选标准，最终得到逍遥散的主要活

性成分-靶点网络，该网络包含了 271个节点（其中

包含 39个活性成分和 232个靶点及 572条边），并选

取 OB 值排名前 20的活性成分进行展示（表 1），随

后又依据度值从小到大的顺序，构建逍遥散活性成

分与靶点间的相互作用图（图 3），图中内部圆圈矩

形排列为所有靶点，外围环绕各三角形图代表所有活性

成分，图形形状越大代表度值排名越靠前，结果显示逍遥

散中度值排名前10的活性成分为异鼠李素、堪非醇、苜蓿

毒素、β-谷甾醇、豆甾醇、毛地黄黄酮、茵陈黄酮、山槐素、

3β-乙酰氧基苍术酮、熊竹素。

2.4　GO富集分析 

采用 DAVID 数据库进行 69 个交集靶点的 GO

富集分析，得到生物过程（BP）、分子功能（MF）和细

胞组分（CC）共 607条GO条目（P＜0.05）。其中BP

相关条目 471 条，包括基因表达的正调控、信号转

导、以DNA为模板的转录调控、炎症反应调节、基因

表达抑制等。MF相关条目 88条，包括相同的蛋白

质、酶、血红素结合，蛋白质同源二聚化、细胞因子

活性等。CC相关条目48条，P值靠前的包括细胞外

间隙、胞外区、大分子配合物、突触后膜的整体成分、突

触前膜的整体成分等。利用微生信在线工具对BP、

CC、MF前10条通路制作GO富集柱状图（图4）。

2.5　KEGG富集分析 

富集分析共获得 143 条 KEGG 功能条目（P＜

0.05），最终取前 20 条通路制作 KEGG 富集柱状

图（图 5），结果显示基因主要富集在糖尿病并发症

中的 AGE-RAGE信号通路、恰加斯病、癌症、HIF-1

等信号通路。此外，发现 IL6、BCL2、STAT3、AKT1

等关键靶点在糖尿病并发症中的AGE-RAGE信号

通路和HIF-1信号通路中均显著富集，见表2。

2.6　“中药-成分-靶点-疾病-通路”网络 

选择 KEGG排名前 20条通路与逍遥散、肝癌、

抑郁症及三者的交集靶点及对应的成分导入

Cytoscape构建网络图，见图6和表3。

2.7　分子对接结果

通过分子对接验证度值排名前 10的核心靶点

与活性成分之间的亲和度。结果表明，活性成

分 β-乙酰氧基苍术酮与靶点 BCL2、IL6、ESR1、

IL1B、STAT3、AKT1的对接结合能低于−20.9 kJ·mol−1，

表 1　逍遥散中OB值排名前20的主要活性成分

Table 1　Top 20 main effective active components of OB value in Xiaoyao Powder

Mol ID

MOL002311

MOL001918

MOL000471

MOL001484

MOL005190

MOL000022

MOL004328

MOL013187

MOL000211

MOL000049

MOL001924

MOL003656

MOL000239

MOL000354

MOL002565

MOL004609

MOL006129

MOL004624

MOL008698

MOL000449

分子名

glycyrol

paeoniflorgenone

aloe-emodin

inermine

eriodictyol

14-acetyl-12-senecioyl-2E，8Z，10E-atractylentriol

naringenin

cubebin

mairin

3β-acetoxyatractylone

paeoniflorin

lupiwighteone

jaranol

isorhamnetin

medicarpin

areapillin

6-methylgingediacetate2

longikaurin A

dihydrocapsaicin

stigmasterol

化合物中文名称

甘草醇

芍药苷元

芦荟大黄素

山槐素

圣草酚

14-乙酰基-12-千里光酰基-8-顺式折术三醇

柚皮素

荜澄茄素

白桦脂酸

3β-乙酰氧基苍术酮

芍药苷

黄羽扇豆魏特酮

熊竹素

异鼠李素

苜蓿毒素

茵陈黄酮

6-甲基银杏二酯2

环氧三羟基贝壳杉烯酮

二氢辣椒碱

豆甾醇

OB/%

90.78

87.59

83.38

75.18

71.79

63.37

59.29

57.13

55.38

54.07

53.87

51.64

50.83

49.60

49.22

48.96

48.73

47.72

47.07

43.83

DL

0.67

0.37

0.24

0.54

0.24

0.30

0.21

0.64

0.78

0.22

0.79

0.37

0.29

0.31

0.34

0.41

0.32

0.53

0.19

0.76
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结合活性较好；与 TP53、PTGS2、TNF、HIF1A 结合

能均低于−29.3 kJ·mol−1，结合活性强，说明靶点和活

性成分之间能稳定结合［15-16］，具体结合能数据见表

4，并构建 β-乙酰氧基苍术酮与关键靶点分子对接

模式图（图 7），显示 β-乙酰氧基苍术酮分别与TP53

在LYS-1516、ASP-1526位点形成氢键；与PTGS2在

图 4　逍遥散对肝癌并发抑郁症交集靶点的GO富集分析

Fig. 4　GO enrichment analysis of Xiaoyao Powder on intersection target of liver cancer complicated with depression

图 3　逍遥散活性成分-靶点相互作用

Fig. 3　Active ingredient-target interaction diagram of Xiaoyao Powder
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GLN-461、HIS-39 位点形成氢键；与 TNF 在 THR-

139、ASN-135位点形成氢键；与HIF1A在SER-148、

ARG-89位点形成氢键；与BCL2在GLN-190、ARG-6

位点形成氢键；与 IL6在SER-108、THR-44位点形成

氢键；与ESR1在HIS-3、TRP-195位点形成氢键；与

IL1B 在 SER-43、ASN-7、GLU-64位点形成氢键；与

STAT3 在 ASN-315、GLN-232 位点形成氢键 ；与

AKT1在ARG-15、THR-87位点形成氢键。

3　讨论

中医学认为，原发性肝癌属“癥瘕”“积聚”“鼓

胀”“肝积”等病范畴［17］，而抑郁症的主要症状为肝

郁［18］，是一种常见于癌症、糖尿病等慢性疾病患者

的共病［19］，二者可互为因果，相互影响。

而经典方剂逍遥散方中以柴胡为君药，发挥着

图 5　逍遥散对肝癌并发抑郁症交集靶点KEGG通路富集分析

Fig. 5　KEGG pathway enrichment analysis of Xiaoyao Powder on intersection target of liver cancer complicated with depression

表 2　KEGG排名前6信号通路的富集基因

Table 2　Enriched gene of KEGG top 6 signaling pathways

ID

hsa04933

hsa05142

hsa05144

hsa05417

hsa05200

hsa04066

通路名称

AGE-RAGE signaling 

pathway in diabetic 

complications

Chagas disease

Malaria

Lipid and atherosclerosis

Pathways in cancer

HIF-1 signaling pathway

P值

1.31×10−17

4.23×10−13

2.44×10−12

3.00×10−12

1.66×10−11

2.17×10−11

基因

TGFB1、CXCL8、PRKCB、NOS3、PRKCE、STAT3、SERPINE1、SELE、TNF、

ICAM1、VEGFA、IL6、IL1B、 BCL2、CCL2、AKT1、MAPK1

IL10、TGFB1、CXCL8、NOS2、SERPINE1、FOS、TNF、IL2、IL6、IFNG、

IL1B、CCL2、AKT1、MAPK1

IL10、IL6、TGFB1、CXCL8、CD40LG、IFNG、IL1B、CCL2、SELE、TNF、

ICAM1

GSK3B、CXCL8、NOS3、STAT3、FOS、SELE、CXCL2、TNF、ICAM1、IL6、

CD40LG、IL1B、BCL2、CCL2、AKT1、MAPK1、TP53

GSK3B、GSTM1、TGFB1、CXCL8、NOS2、PRKCB、EGF、STAT3、FOS、

PTGS2、HIF1A、ESR1、IL2、ESR2、VEGFA、IL4、AR、IL6、IFNG、BCL2、

AKT1、MAPK1、TP53

NOS2、PRKCB、NOS3、EGF、STAT3、SERPINE1、HIF1A、VEGFA、IL6、

IFNG、BCL2、AKT1、MAPK1
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疏肝解郁的关键作用；当归和白芍则协同养血柔

肝，共为臣药；茯苓、白术健脾益气，生姜温胃和中，

薄荷则协助柴胡疏理肝气，四者同为佐药；甘草不

仅发挥着调和诸药的关键作用，还具备健脾益气的

效果，因此作为佐使之用。以上 8味药物相互协作，

共同发挥疏肝理气、养血健脾的治疗效果［20］。因此

逍遥散不仅能够治疗抑郁症，同时其组方中大多化

合物对肝癌均具有靶向作用，比如君药柴胡的主要

活性成分柴胡皂苷，在体内外均展现出显著的抗

炎、抗肿瘤、抗病毒以及保护肝脏的活性作用［21-23］。

本研究通过网络药理学以及分子对接验证了

白术的主要成分 3β-乙酰氧基苍术酮与核心靶点结

合力强，研究表明该成分通过 PI3K/Akt、IL-17等信

号通路作用于MAPK1、TP53、ESR1，调节神经生理

过程和神经细胞的生理功能［24］，并具有很强的穿透

血脑屏障的能力，直接作用于大脑，还能调节 IL-6、

一氧化氮合酶 3（NOS）、ESR1和 TNF水平［25］，缓解

炎症并抑制细胞凋亡［26］，发挥抗抑郁、抗肿瘤作用。

同时度值排名靠前的核心交集靶点中大部分

为炎症因子，文献表明炎症因子与肝癌［27］、抑郁症

发生密切相关，比如TNF-α和 IL-6是两种常见的炎

性细胞因子，参与抑郁症的神经炎症反应［28］，和抑

郁严重程度呈正相关［29］，抑郁症急性发作期间，IL-6、

TNF-α水平显著升高［30］。TNF-α还通过将Caspase-

3与死亡域蛋白（FADD）结合来诱导细胞凋亡［31］，发

挥抗肿瘤作用。上调Bcl-2基因表达可改善抑郁症

状［32］，而Bcl-2表达下调，Bcl-2相关X蛋白（Bax）水

平上调可诱导人肝癌HepG-2细胞凋亡［33］。低HIF-

1α血浆水平与肝癌更好的治疗反应和较高的总生

存周期显著相关［34］，以及与NF-κB、STAT3一起影响

炎症的发生［35］，还能引起抑癌基因 p53基因发生突

变，参与铁死亡调控［36］，影响肝癌的发展［37］。而

ESR1则通过调节 5-羟色胺（5-HT）信号传导［ 38］，

改善抑郁症状。综上表明，核心交集靶点在炎

症反应、细胞凋亡、肿瘤发展等方面发挥重要

作用，进一步揭示了其在肝癌和抑郁症发病机

制中的关键角色。

通过 KEGG 富集发现，富集最显著的 AGEs-

RAGE信号通路激活能介导炎症反应，促使炎症因

子，如 TNF-α、IL-6等分泌增多，而炎症因子的高表

达状态又能反向调节 AGEs-RAGE 轴，抑制下游

NF-κB信号通路的活化，从而减少多种炎症介质的

产生与释放，进而减轻机体的炎症反应［39］，参与脑

组织损伤过程［40］。缺氧状态下，还可诱导 AGEs-

RAGE介导的 HIF1α活化、NF-κB、ERK和 Akt信号

通路影响癌症的进展［41］。比如，AGEs通过ERK途

CH-柴胡；DG-当归；BS-白芍；FL-茯苓；BZ-白术；BH-薄荷；SJ-生姜；GC-甘草。

CH-Bupleuri Radix；DG-Angelicae Sinensis Radix；BS-Paeoniae Radix Alba；FL-Poria；BZ-Atractylodis Macrocephalae Rhizoma；BH-Menthae 

Haplocalycis Herba；SJ-Zingiberis Rhizoma Recens；GC-Glycyrrhizae Radix et Rhizoma.

图 6　中药-成分-靶点-疾病-通路

Fig. 6　Traditional Chinese medicine-component-target-disease-pathway
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表 4　β-乙酰氧基苍术酮与关键靶点分子对接结果

Table 4　Molecular docking results of β-acetoxy atractylon with key targets

靶点度值

47

48

56

45

48

56

49

54

45

53

中文名称

肿瘤蛋白p53基因

前列腺素G/H合酶2

肿瘤坏死因子

缺氧诱导因子

凋亡抑制基因

白细胞介素6

雌激素受体1

白细胞介素1b

信号传导和转录激活因子3

苏氨酸蛋白激酶

英文缩写

TP53

PTGS2

TNF

HIF1A

BCL2

IL6

ESR1

IL1B

STAT3

AKT1

结合能/（kJ·mol−1）

−34.27

−31.35

−30.51

−29.68

−29.26

−28.42

−28.00

−26.33

−25.92

−25.08

表3　中药-成分-靶点-疾病-通路中的成分信息

Table 3　Ingredients information in traditional Chinese medicine-component-target-disease-pathway

代号

CH1

CH2

CH3

CH4

CH5

CH6

CH7

CH8

CH9

DG1

DG2

BS1

BS2

BS3

BS4

BS5

BS6

BS7

BZ1

BZ2

BZ3

FL1

FL2

MOL ID

MOL001645

MOL002776

MOL000449

MOL000354

MOL000422

MOL004598

MOL004609

MOL013187

MOL004624

MOL000358

MOL000449

MOL001918

MOL001919

MOL001924

MOL000211

MOL000358

MOL000359

MOL000422

MOL000022

MOL000033

MOL000049

MOL000273

MOL000275

成分名称

乙酸亚油醇酯 （linoleyl acetate）

黄芩苷（baicalin）

豆甾醇（stigmasterol）

异鼠李素（isorhamnetin）

堪非醇（kaempferol）

3，5，6，7-tetramethoxy-2-（3，4，5-trimethoxyphenyl）chromone

茵陈黄酮（areapillin）

荜澄茄素（cubebin）

环氧三羟基贝壳杉烯酮（longikaurin A）

β-谷甾醇（β-sitosterol）

豆甾醇（Stigmasterol）

芍药苷元（paeoniflorgenone）

（3S，5R，8R，9R，10S，14S）-3，17-dihydroxy-4，4，8，10，

14-pentamethyl-2，3，5，6，7，9-hexahydro-1H-cyclopenta

［α］phenanthrene-15，16-dione

芍药苷元（paeoniflorin）

山柰酚（mairin）

β-谷甾醇（β-sitosterol）

谷甾醇（sitosterol）

堪非醇（kaempferol）

14-acetyl-12-senecioyl-2E，8Z，10E-atractylentriol

（3S，8S，9S，10R，13R，14S，17R）-10，13-dimethyl-17-

［（2R，5S）-5-propan-2-yloctan-2-yl］-2，3，4，7，8，9，11，

12，14，15，16，17-dodecahydro-1H-cyclopenta［α］

phenanthren-3-ol

3β-乙酰氧基苍术酮（3β-acetoxyatractylone）

16α-羟基松苓新酸（16α-hydroxydehydrotrametenolic acid）

栓菌酸（trametenolic acid）

代号

FL3

FL4

FL5

FL6

GC1

GC2

GC3

GC4

GC5

GC6

GC7

GC8

GC9

GC10

GC11

GC12

SJ1

SJ2

SJ3

SJ4

BH1

BH2

BH3

BH4

bh5

bh6

bh7

MOL ID

MOL000279

MOL000282

MOL000283

MOL000296

MOL001484

MOL001792

MOL000211

MOL002311

MOL000239

MOL002565

MOL000354

MOL000359

MOL003656

MOL000392

MOL000417

MOL000422

MOL000358

MOL006129

MOL000449

MOL001771

MOL001689

MOL002881

MOL004328

MOL000471

mol005190

mol005573

mol000006

成分名称

酒酵母甾醇（cerevisterol）

星鱼甾醇（stellasterol）

过氧化麦角甾醇（ergosterol peroxide）

常春藤皂苷元（hederagenin）

山槐素（inermine）

甘草素（DFV）

山柰酚（mairin）

甘草醇（glycyrol）

熊竹素（jaranol）

苜蓿毒素（medicarpin）

异鼠李素（isorhamnetin）

谷甾醇（sitosterol）

黄羽扇豆魏特酮（lupiwighteone）

刺芒柄花素（formononetin）

毛蕊异黄酮（calycosin）

堪非醇（kaempferol）

β-谷甾醇（β-sitosterol）

6-甲基银杏二酯2（6-

methylgingediacetate2）

豆甾醇（stigmasterol）

poriferast-5-en-3β-ol

刺槐素（acacetin）

香叶木素（diosmetin）

柚皮素（naringenin）

芦荟大黄素（aloe-emodin）

圣草酚（eriodictyol）

芫花素（genkwanin）

毛地黄黄酮（luteolin）
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径诱导自噬，下调RAGE降低自噬和肿瘤细胞的存

活，进而导致凋亡细胞的死亡［42］。AGEs与其细胞

结合的 AGE 受体（RAGE）的相互作用增加了氧自

由基的产生、激活 NF-κB［43］，造成炎症细胞因子与

活性氧产生，引发炎症与免疫抑制［44］，加速形成的

衰老蛋白衍生物［45］，介导肿瘤细胞与其微环境成分

之间的关联，以诱导缺氧、线粒体功能障碍、内质网

应激、自噬、表观遗传修饰和癌症干性［46］，调控细胞

增殖、分化、死亡、炎症、免疫［47］，进而发挥抗肿瘤、

抗抑郁功效。

中药方剂为复杂网络，其特点是多组分组合，

并通过多层次、多靶点发挥综合效应，使机体恢复

生物网络平衡［48］。本研究通过网络药理学和分子

对接验证，逍遥散主要通过活性成分 3β-乙酰氧基

苍术酮等介导 IL6、TNF、BCL2、HIF 等靶点，调控

AGEs-RAGE和 HIF-1信号通路等，发挥抑制炎症、

免疫调控、促进细胞凋亡等作用，从而改善肝癌并

抑郁症的临床症状。

利益冲突利益冲突 所有作者均声明不存在利益冲突
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