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网络药理学在中药研究中的最新应用进展 
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摘  要：中药具有多成分、多靶点、系统调节的特点，与近年来发展起来的网络药理学核心思想不谋而合。因此，将网络药

理学引入中药的研究，有助于透彻了解中药治病的整体性和系统性。从预测和辨识中药作用靶点及活性成分群、阐明作用机

制、科学解释组方规律、发现新的适应症、发现新的活性化合物及与组学技术结合应用等几个方面，对网络药理学在中药研

究中的最新进展进行综述，以期有更多的人了解和应用这一新技术。 
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Abstract: Chinese materia medica (CMM) has the multi-component, multi-target, and multi-pathway characteristics, which are 
coincided with the theory of network pharmacology. Therefore, applying network pharmacology to CMM researches will be helpful to 
explain the effects of CMM in the treatment of complex diseases holistically and systematically. In this paper, the recent progress in the 
applications of network pharmacology in CMM studies has been reviewed, including prediction and identification of targets and core 
bioactive components, clarification of the mechanism of action, explanation of the prescription composition rules, development of new 
indications, discovery of new active compounds and the combined application of network pharmacology and omics technologies, so as 
to accelerate the extensive applications of this new technology. 
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中药具有多成分、多靶点、调节方式多样的

特点，蕴含了极大的信息量。采用西医单靶标、

单成分的研究思路来研究中药，很难体现中药的

系统性[1]，不能科学解释中药复方的药效物质基础

及组方规律等问题。随着网络药理学技术的提出，

单靶标、单成分研究思路开始向整体探究、系统调

节转变。2007 年，Yildirim 等[2]首先应用了网络生

物学的概念，通过对药物与基因、蛋白相互作用数

据进行集成分析，发现多数药物是通过间接调节发

挥作用，而非直接作用于疾病相关蛋白。在此基础

上，Hopkins[3]于同年提出了网络药理学（network 
pharmacology）研究方法，认为药物是作用于多个

靶点，并通过多靶点间的相互作用产生增效减毒的

效果[3-4]。网络药理学从相互联系的角度研究问题，

恰恰与中药的核心思想不谋而合。因此，将网络药

理学应用于中药研究具有独特的优势和巨大的发展

潜力。本文从预测和辨识中药作用靶点及活性成分

群、阐明作用机制、科学解释组方规律、发现新的 
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适应症、发现新的活性化合物及与组学技术结合应

用等几个方面，对网络药理学在中药研究中的最新

应用进展进行综述，以期有更多的人了解和应用这

一新技术。 
1  预测中药作用靶点 

尽可能完整地获取中药的化学成分及其作用靶

点信息，是网络药理学分析的第一步。中药化学信

息一般采用高分辨质谱分析，或搜索在线中药化学

成分数据库获得，如 TCMID（Traditional Chinese 
Medicines Integrated Database）数据库 [5]、Herb 
BioMap 数据库[6]等。获取化学信息后，利用计算机

虚拟筛选对各成分的蛋白靶点进行预测，采用不同

的计算方法，目前已形成了多个成熟的网络分析平

台。例如，通过整合化合物结构相似性和蛋白-蛋白

相互作用而构建的 drugCIPHER 网络模型[6]、基于

分子对接技术构建的 AlzPlatform 化学基因组学平

台[7]、基于文本挖掘法构建的 TCMID 数据库[5]等。

此外常用的还有反向药效团识别及分子动力学模拟

等靶点预测方法[8]。 
2  预测与辨识中药活性成分群 

根据计算所得的化学成分和靶点信息，通过构

建化学成分-作用靶点网络，能有效地对中药活性成

分群进行分析和预测。Li 等[6]通过对葛根芩连汤已

知化学成分的靶点进行预测，并与 FDA 批准的糖

尿病药物的靶点进行聚类分析，推测出了 19 种主要

活性成分，并在细胞实验中得到了验证。 
另外，多数研究在建立成分-靶点网络时仅利用

化学成分的定性分析结果，而没有考虑量的影响。

Wang 等[9]在定性鉴别活性成分群的基础上，增加化

学成分量的指标，建立了量化成分 -靶点网络

（content-weighted ingredient-target network）。以血塞

通注射液为研究对象，利用各成分的靶点在网络中

的拓扑关系及各成分量计算成分加权指数

（composition-weighted index），用来对各成分的药效

贡献进行综合评价。结果表明，三七皂苷 R1，人参

皂苷 Rg1、Rb1、Rd 和 Re 为血塞通中的主要活性成

分，该结果也在大鼠心肌梗死模型上得到了验证。 
3  阐明中药作用机制 

与化学药单成分、单靶点的作用机制不同，中

药或许对单个靶点的作用较弱，但可通过网络交互

作用协同抑制整体病理过程，从维持机体平衡方面

发挥独特的治疗作用[10]。通过建立化学成分-靶点-
信号通路-疾病多层次网络模型，可同时考察中药对

多种信号通路的调节作用，系统揭示中药核心分子

靶点和药效生物网络，解释其分子作用机制[11]。

Zhang 等[12]通过分子对接及网络分析，阐明了热毒

宁注射液治疗上呼吸道感染的主要活性化合物、作

用靶点及多方面的药理作用机制，包括抑制病毒复

制、直接作用于呼吸道病毒生命周期调节关键的蛋

白、间接调节宿主免疫系统等。 
网络药理学分析结果是由计算机模拟分析而

得，其准确性往往会受质疑，因此需结合动物实验

对计算结果进行验证，为说明结果的可靠性提供依

据。Sheng 等[13]通过建立血栓疾病相关化学基因组

学数据库，计算分析得出血栓通胶囊作用于凝血系

统的相关靶点及机制，同时利用大鼠弥散性血管内

凝血模型进行验证，结果表明血栓通可以显著改善

凝血系统的激活，与计算结果一致性高。此外，银

丹心脑通的网络药理学分析结果表明，其可通过血

管内皮保护、调血脂、抗炎、抗氧化等作用协同起

效，这些分析结果也在大鼠动脉粥样硬化模型上得

到了验证[14]。 
4  科学解释组方规律 

“君、臣、佐、使”是中药方剂配伍组成的基本

原则。现有的研究大多根据活性成分及有效靶点与

药材的关联度来对组方规律进行解释，活性成分及

靶点越多的药材，在处方中地位越重要，反之亦然。

Tao等[15]计算得出了郁金方中的58种活性成分及其

相关的 32 个蛋白靶点，通过化合物-靶点-疾病网络

分析，发现在 9 种最重要的活性成分中，7 种来源

于郁金，由此体现出郁金的君药地位；栀子潜在作

用靶点仅次于郁金，说明与郁金协同作用，增强药

效发挥；麝香和冰片计算所得的靶点数较少，提示

二者可能不直接作用于病症，而是减少郁金、栀子

的毒副作用，或者促进主要活性成分在靶器官的分

布的功效。Zheng 等[16]通过网络分析，发现丹参和

三七化学成分的中心性、接近中心性、拓扑系数、

最短路径等参数值很少相差异显著，具有不同的作

用机制，但又可协同增强药效作用，对二者作为经

典药对科学性进行了解释。 
此外，也有研究构建新的评价指标，用以考察药

材在处方中的重要性。Wu 等[17]通过建立急性心肌缺

血疾病的机体干扰网络（acute myocardial ischemia 
specific organism disturbed network，AMI-ODN），提

出了网络恢复指数（network recovery Index for 
organism disturbed network，NRI-ODN），即网络从被
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扰乱的状态恢复到正常状态的能力，并应用于芪参益

气方中各药材抗心肌缺血的治疗作用的评价。 
5  发现新的适应症 

基于中药的化学成分可通过相互关联的信号通

路影响多种疾病相关靶点的假设，通过构建药物-
靶点-信号通路-疾病网络模型，可对中药可能的新

适应症进行推测[12,18]。例如，郁金方被发现除了对

心脑血管疾病有很好的疗效外，还可能对肿瘤及营

养代谢性疾病具有改善作用[15]；热毒宁注射液除了

具有抗流感作用外，还可用于肺结核、糖尿病、肿

瘤、心血管疾病及免疫系统疾病的临床治疗[18]；抗

阿尔茨海默病（AD）中药成分除了 FDA 药物的经

典作用靶点，也同时作用于一些与炎症、癌症、糖

尿病等其他疾病高度关联的靶点，不仅体现了疾病

的复杂性，也提供了新的治病思路[19]。 
6  发现新的活性化合物 

中药作为临床经验的总结，药效作用明确，从中

药中发现新的多靶点药物具有良好的发展前景[20]。目

前通过整合多种类型数据，同时集成口服生物利用

度筛选，吸收、分布、代谢、排泄（ADME）特性

分析，药效模式识别，靶点预测，网络分析等工具[21]，

建立了多种网络药理学数据库及分析平台，对加速

生物活性天然产物的发现和评价有重要意义。Gu
等[22]通过对 197 201 种天然化合物进行主成分分

析，发现这些化合物与 FDA 批准的药物在化学结

构上重合度很高，显示出天然化合物发展成为先导

化合物的巨大潜能。同时将所收集的天然化合物与

332个FDA批准药物的蛋白靶点进行分子对接分析

及成药性分析，得到 10 种最具潜能的化合物。心血

管疾病也是网络药理学研究的热门方向，Gu 等[23]

构建了心血管疾病草药数据库（ cardiovascular 
disease herbal database，CVDHD，http://pkuxxj.pku. 
edu.cn/），包含 35 230 个化合物及其分子性质、与

2 395 个蛋白靶点的分子对接结果以及与相关疾病、

通路、生物指标的关联分析，为治疗心血管疾病中

草药的作用机制研究及新药研发提供了平台。 
网络药理学也已应用于从天然产物中发现新的

先导化合物。Sun 等[24]利用网络药理学和比较蛋白

组学，以熊去氧胆酸为先导合成了抗癌单体成分

U12；动物实验结果证实 U12 抗癌活性优于熊去氧

胆酸，同时副作用比氟尿嘧啶小。 
7  与组学技术相结合 

随着组学技术飞速发展，蛋白组学[25]、代谢组

学[26]、基因芯片[27-28]等方法与网络药理学的结合应

用逐渐增多。采用组学技术获得造模及药物干预前

后实验动物的生物效应谱，从中筛选出关键靶点和

通路，与网络模型相互参考，从而对中药的活性成

分及作用机制进行更准确地阐释。Xiang 等[29]利用

分子对接、通路富集分析、网络分析等方法，结合

代谢组学、血清药物化学、组织病理学、免疫组化

实验结果，阐明了大黄用于治疗肾纤维化的活性成

分和分子作用机制。 
8  结语与展望 

利用网络药理学技术构建多层次网络模型，从

整体角度对中药进行研究，已成为一种科学解释中

药有效性和科学性的新策略，在多方面的中药研究

中已具备了成功应用的经验，但其作为新兴学科，

目前仍具有一些未解决的问题。例如，中药化学成

分可能会有疏漏；化学成分与计算得到的潜在作用

靶点间的具体作用机制仍不明确，无法对直接结合

或是间接调控作用进行辨别[11]；缺乏对生物网络的

定量检测和数学分析，包括活性成分在体内的实际

分布及量、药物靶点在不同组织中量的差别等[30-31]。 
随着网络药理学的发展及与新技术的结合，

其在中药研究中将会有更广阔的应用前景。从临

床有效的中药中发现新的先导化合物，已成为研

究热点[32]；利用网络药理学技术，越来越多中药方

剂的化学成分、作用靶点、药理机制、组方规律将

会得到阐明，中药的认可度和接受度将不断提高，

离中药现代化和国际化目标也就更近了一步。 
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