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基于网络药理学和分子对接技术的金振口服液干预新型冠状病毒肺炎
（COVID-19）的作用机制研究 
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摘  要：目的  通过网络药理学及分子对接技术预测金振口服液（Jinzhen Oral Liquid，JOL）干预新型冠状病毒肺炎

（COVID-19）的作用机制。方法  通过文献挖掘以及 DisGeNET、OMIM、KEGG、UniProt 数据库联用检索与 COVID-19 相

关的蛋白靶点。借助 Traditional Chinese Medicine Network（TCMN）信息平台检索 JOL 中的化合物，运用 Cytoscape 3.2.1

构建药材-化合物-靶点网络来预测 JOL 治疗 COVID-19 的活性成分及作用靶点。在 RCSB PDB 数据库中检索获取新型冠状

病毒（SARS-CoV-2）3CL 水解酶（3CLpro）和血管紧张素转化酶 II（ACE2）的晶体结构，借助 AutoDock Vina 软件将活性

化合物与 2 个蛋白进行分子对接。结果  药材-化合物-靶点网络包含异甘草酸内酯、贝母辛、番泻苷 B 等 75 个化合物分别

来自甘草、大黄和平贝母 3 味药材，哺乳动物雷帕霉素靶蛋白（mTOR）、Janus 激酶 3（JAK3）、丝裂原活化蛋白激酶激酶

1（MEK1）等 28 个靶点。网络特征分析阐明了 JOL 治疗 COVID-19 的 9 个关键化合物（异甘草酸内酯、甘草内酯、去氢鄂

贝定碱、desoxo-glabrolid-acetate、贝母辛、贝母素乙、乌苏里啶酮、西贝素和 euchrenone A5）以及 10 个潜在作用靶（mTOR、

JAK3、ACE2、TNFA、AKT2、PIK3CA、MEK1、BRD2、ACE、ANPEP）。分子对接显示，JOL 中部分活性化合物对 3CLpro

和 ACE2 蛋白具有一定的亲和力。结论  JOL 可能是通过调节溴结构域包含蛋白 2（Brd2）、氨肽酶 N（CD13）和 ACE2 的

表达以及干预 PI3K/Akt、Jak-STAT、TNF 和 MAPK 信号通路来遏制 COVID-19 细胞因子风暴的发生和发展，并与 3CLpro

结合抑制病毒复制，从而有可能对 COVID-19 有防治作用。 
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Abstract: Objective  To investigate the mechanism of Jinzhen Oral Liquid (JOL) for prevention COVID-19 through network 

pharmacology and molecular docking technology. Methods  The protein targets related to COVID-19 were searched by literature 

mining and retrieving in DisGeNET, OMIM, KEGG and UniProt databases. With the aid of Traditional Chinese Medicine Network 

Pharmacology Intelligent Information Platform (TCMN) searching JOL chemical components and targets, the “herb-compound-target 

network” was constructed using Cytoscape-3.2.1 software to predict the main active ingredients and action targets of JOL in the 

treatment of COVID-19. The crystal structure of novel coronavirus (SARS-CoV-2) 3CL hydrolase (3CLpro) and angiotensin 

converting enzyme II (ACE2) was retrieved from the RCSB PDB database, and the active compounds were docked with the two 
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proteins by using AutoDock Vina software. Results  The herb-compound-target network contained 75 compounds including 

isoglabrolide, peimisine, and sennoside B, etc., which are from the three medicinal materials of Glycyrrhiza uralensis, Rheum 

officinale, and Fritillaria ussuriensis, and 28 targets including mammalian target of rapamycin (mTOR), Janus kinase 3 (JAK3) and 

mitogen-activated protein kinase 1 (MEK1). Furthermore, nine key compounds (isoglabrolide, glabrolide, ebeiedinone, desoxo- 

glabrolid-acetate, peimisine, verticinone, imperialine, ussuriedinone and euchrenone A5) and 10 potential targets (mTOR, JAK3, 

ACE2, TNFA, AKT2, PIK3CA, MEK1, BRD2, ACE and ANPEP) of JOL were predicted for treating COVID-19 by network 

characteristic analysis. The molecular docking results showed that some core compounds of JOL had a certain degree of affinity for 

3CLpro and ACE2. Conclusion  JOL may inhibit the occurrence and development of cytokine storm in COVID-19 by regulating the 

expression of Brd2, CD13, and ACE2 and interfering with the PI3K/Akt, Jak-STAT, TNF and MAPK signaling pathways, and inhibit 

virus replication by binding with 3CLpro, thus exerting a preventive or therapeutic effect on COVID-19. 

Key words: Jinzhen Oral Liquid; SARS-CoV-2; coronavirus disease 2019; network pharmacology; molecular docking; cytokine 

storm; angiotensin converting enzyme II; PI3K/Akt pathway; Jak-STAT pathway; TNF pathway; MAPK pathway; isoglabrolide; 

glabrolide; ebeiedinone; peimisine; peiminine; ussuriedinone; imperialine 
 

2019 年 12 月，“不明原因肺炎”出现，经全基

因组测定确认为“新型冠状病毒”，国际病毒分类委

员会将该病毒命名为“SARS-CoV-2”。世界卫生组

织将 SARS-CoV-2 导致的肺炎命名为“COVID-19”。

COVID-19 具有高传染性，疫情蔓延迅速。截至 2020

年 4 月 19 日 15 时，全国 COVID-19 累计确诊 84 223

例，累计境外输入 1 575 例，累计死亡病例 4 642

例，累计治愈病例 77 850 例，中国现有确诊病例    

1 731 例，海外累计确诊病例 2 315 182 例，累计死

亡 158 824 例。 

SARS-CoV-2 与严重急性呼吸综合征（SARS）

病毒（SARS-CoV）的 S 蛋白存在基因序列及结构

的相似性[1-2]，同属 β 冠状病毒属。研究发现血管紧

张素转化酶 II（ACE2）对于 SARS-CoV-2 进入细胞

是必需的[3]。在 SARS-CoV-2 侵染宿主细胞的过程

中，病毒的多聚蛋白多肽通过酶切作用被切割成能

组成新的病毒的非结构性组分，其中 3CL 水解酶

（3CLpro，也叫做主要蛋白酶 Mpro）在这一过程中

起到了至关重要的作用，通过抑制蛋白酶的活性，

或许能有效控制病毒的复制和增殖[4]。 

影像学检查显示，大多数 COVID-19 患者胸部

CT 扫描会出现双侧磨玻璃样改变[5]。有临床研究发

现 SARS-CoV-2 可能主要作用于 T 淋巴细胞，病毒

通过呼吸道黏膜扩散到其他部位细胞，诱导多种细

胞因子和化学趋化因子产生失控过激的病理反应，

即细胞因子风暴（cytokine storm），导致患者发生急

性呼吸窘迫综合征和感染性休克，最终导致多器官

功能衰竭[6]。目前，尚未有治疗 COVID-19 的特效

药，中医药在治疗瘟疫方面历史悠久，针对

COVID-19 疫情，国家卫生健康委员会提到了中西

医结合共同治疗的理念[4]。中医药讲究辨证论治，

抗病毒中药可能也有潜在防治 COVID-19 的作用，

有文献报道，血必净注射液在临床中对普通型的

COVID-19 患者肺部感染病灶吸收有很好的效果[7]。 

金振口服液（Jinzhen Oral Liquid，JOL）为中

药复方制剂，其组方源于儿科经验方“羚羊清肺散”，

由山羊角、平贝母、大黄、黄芩、青礞石、石膏、

人工牛黄、甘草 8 味中药经加工制成，具有清热解

毒、祛痰止咳的功效。临床用于治疗小儿支气管炎、

支气管肺炎、支原体肺炎、病毒性肺炎等以痰热咳

嗽为主症者。该药能够有效改善脂多糖（LPS）诱

导的肺组织间质性水肿及降低致炎细胞因子肿瘤坏

死因子-α（TNF-α）、白细胞介素（IL）-1β 的含量[8]，

且对 SARS 病毒、流感病毒、柯萨奇病毒、呼吸道

合胞病毒及肺炎支原体等有较好的抑制或杀灭作

用[9-11]。本研究拟运用网络药理学方法和分子对接

技术来探索 JOL 抗 SARS-CoV-2 潜在的活性成分及

治疗靶点，为实验研究和临床应用提供理论参考。 

1  方法 

1.1  化合物的收集和处理 

JOL 中所含青礞石和石膏均为矿物药，多为金

属离子，不适合进行网络药理学分析。中药网络药

理 学 信 息 平 台 （ Traditional Chinese Medicine 

Network Pharmacology Intelligent Information 

Platform，TCMN，软著登字第 0646447 号，肖伟等

创建）数据库中未收录山羊角、人工牛黄等动物药

所含成分，故从 TCMN 数据库信息平台检索该复方

中 4 味植物药材（大黄、黄芩、平贝母和甘草）所

含的化学成分，得到 675 个化合物。采用 Open 

Babel[12]（2.3.2 version，http://openbabel.org）软件

进行分子加氢后，选用 MMFF94 力场进行构象优

化，优化时能量阈值设定为 1×10−3 J/mol。 
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1.2  蛋白靶点的筛选与分子对接 

在 DisGeNET 数据库（https://www.disgenet. 

org/）和 OMIM 数据库（https://omim.org/）中分别

以“severe acute respiratory syndrome”作为关键词

进行检索，得到冠状病毒肺炎相关靶点；通过 KEGG

（Kyoto encyclopedia of genes and genomes，http:// 

www.kegg.jp/kegg/pathway.html）数据库和 UniProt

（https://www.uniprot.org/）数据库检索与 COVID-19

密切相关的炎症信号通路相关靶点；共计筛选出 48

个靶蛋白的信息（表 1），并从 Protein Data Bank 数

据库（www.rcsb.org/）下载蛋白晶体结构。根据化

合物的TCMC编号和筛选到的靶蛋白Uniprot编号，

从 TCMN 数据库中获得化合物和靶蛋白的分子对

接结果，阐明化合物和靶蛋白的互作关系。 

表 1  与 COVID-19 发病机制相关的靶蛋白 

Table 1  Proteins related to pathogenesis of COVID-19 

PDB ID 靶蛋白名称 靶基因 

3L3N angiotensin-converting enzyme ACE 

1R4L angiotensin-converting enzyme 2 ACE2 

1PW6 interleukin-2 IL2 

2AZ5 tumor necrosis factor TNFA 

1U4L C-C motif chemokine 5 CCL5 

2IT6 CD209 antigen CD209 

2DDF disintegrin and metalloproteinase domain-containing protein 17 ADAM17 

3AQA bromodomain-containing protein 2 BRD2 

3BPR tyrosine-protein kinase Mer MERTK 

2BZZ non-secretory ribonuclease RNASE2 

2OCF fibronectin FN1 

1KV1 mitogen-activated protein kinase 14 MAPK14 

3H89 cathepsin L1 P07711 

3QKD Bcl-2-like protein 1 BCL2L1 

4GUP beta-2-microglobulin B2M 

4FYR aminopeptidase N (CD13) ANPEP 

1U8F glyceraldehyde-3-phosphate dehydrogenase GAPDH 

3I5Z mitogen-activated protein kinase 1 ERK2 

1W8L peptidyl-prolyl cis-trans isomerase A PPIA 

2X4N HLA class I histocompatibility antigen, A-2 alpha chain HLA-A 

3D18 HLA class I histocompatibility antigen, B-27 alpha chain HLA-B 

4GBX HLA class II histocompatibility antigen, DRB1-1 beta chain HLA-DRB1 

3EYG tyrosine-protein kinase JAK1 JAK1 

3PJC tyrosine-protein kinase JAK3 JAK3 

3TJC tyrosine-protein kinase JAK2 JAK2 

2H5K growth factor receptor-bound protein 2 GRB2 

1GUA RAF proto-oncogene serine/threonine-protein kinase RAF1 

4A55 phosphatidylinositol 3-kinase regulatory subunit alpha PIK3R1 

3SD5 phosphatidylinositol 4,5-bisphosphate 3-kinase catalytic subunit gamma isoform PIK3CG 

3LS8 phosphatidylinositol 3-kinase catalytic subunit type 3 PIK3C3 

3HHM phosphatidylinositol 4,5-bisphosphate 3-kinase catalytic subunit alpha isoform PIK3CA 

2UVM RAC-alpha serine/threonine-protein kinase AKT1 

3D0E RAC-beta serine/threonine-protein kinase AKT2 

file:///C:/Users/Dell/AppData/Local/Yodao/DeskDict/CrashRpt/Dict/7.5.2.0/resultui/dict/
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续表 1 

PDB ID 靶蛋白名称 靶基因 

1FAP serine/threonine-protein kinase mTOR MTOR 

3HQU hypoxia-inducible factor 1-alpha HIF1A 

3H7W aryl hydrocarbon receptor nuclear translocator ARNT 

2NRU interleukin-1 receptor-associated kinase 4 IRAK4 

3V2Y sphingosine 1-phosphate receptor 1 S1PR1 

1W1D 3-phosphoinositide-dependent protein kinase 1 PDPK1 

3DY7 dual specificity mitogen-activated protein kinase kinase 1 MEK1 

2YIY mitogen-activated protein kinase kinase kinase 7 TAK1 

2X7O TGF-beta receptor type-1 ALK5 

3L2Y C-reactive protein CRP 

1XKK epidermal growth factor receptor EGFR 

3KJN Caspase-8 CASP8 

3HNG vascular endothelial growth factor receptor 1 VEGFR1 

2ZOQ mitogen-activated protein kinase 3 MAPK3 
 

1.3  药材-化合物-靶点网络的构建 

根据分子对接结果，以靶蛋白复合物中配体的

对接打分为阈值，如果打分高于该阈值，则判断该

化合物为活性化合物，对靶点具有作用。抽提对接

打分不小于 7 的化合物及其作用的靶点蛋白。再将

方中植物药材、化合物、靶点导入 Cytoscape 3.2.1

软件构建“药材-化合物-靶点”网络，分析 JOL 中

化合物与蛋白靶点的作用情况。 

1.4  化合物-COVID-19 相关靶点分子对接 

从 RCSB PDB 数据库（http://www.rcsb.org/）

下载 3CLpro（PDB ID：6LU7）和 ACE2（PDB ID：

2AJF）的 3D 晶体结构。Pymol 软件进行去水、加

氢等预处理，利用 Autodock Vina 软件进行 JOL 的

活性化合物与 3CLpro 和 ACE2 分子对接，利用

Discovery Studio Visualizer 对对接构象进行可视化

分析，选取打分较高且构象较好的结果作为分子对

接结果[13]。 

2  结果 

2.1  药材-化合物-靶点网络分析 

从 TCMN 数据库中获取 120 组对接打分较高

（score≥7）的化合物-靶点蛋白数据，其中包含 75

个活性化合物分子及 28 个蛋白靶点。构建的“药材- 

化合物-靶点”网络如图1所示，从图中可以看出 JOL

中既存在 1 个化合物与多个蛋白相互作用，同时也

存在不同化合物与同 1 个蛋白相互作用，显示了

JOL 多成分、多靶点相互作用的特点。在生物网络

中，节点的网络度（degree）能反映各节点在网络

中的重要程度，用于评估药物和作用靶点的重要性，

网络度表示化合物与靶点的相关个数。药材-化合物-

靶点网络中部分化合物和靶蛋白的网络特征值见表

2、3。其中，网络度较高的（degree≥4）的化合物

有 9 个，分别是 isoglabrolide（异甘草酸内酯）、

glabrolide（甘草内酯）、ebeiedinone（去氢鄂贝定碱）、

desoxo-glabrolid-acetate 、 peimisine （贝母辛）、

peiminine（贝母素乙）、ussuriedinone（乌苏里啶酮）、

imperialine（西贝素）和 euchrenone A5，这些化合

物来源于甘草和平贝母，可能是 JOL 治疗 COVID- 

19 的重要活性成分。网络度较高的（degree≥5）的

靶蛋白有 10 个，分别是 MTOR、JAK3、ACE2、

TNFA、AKT2、PIK3CA、MEK1、BRD2、ACE、

ANPEP，提示这些靶蛋白在 JOL 干预 COVID-19

调控网络中起着重要的作用。 

2.2  JOL中活性化合物与 3CLpro和ACE2的分子

对接结果 

分子对接结果显示，将 JOL 在药材-化合物-靶

点网络中 75 个活性化合物与 SARS-CoV-2 的

3CLpro 和 ACE2 进行分子对接，甘草中有 1 个化合

物 {[(3S,4R,5S)-5-[(2S,3R,4S,5S,6R)-4,5-dihydroxy-6- 

(hydroxymethyl)-2-[4-[(2S)-7-hydroxy-4-oxo-2,3-dihy

drochromen-2-yl] phenoxy] oxan-3-yl] oxy-3,4-dihydr 

oxyoxolan-3-yl] methyl (E)-3-(4-hydroxyphenyl)prop- 

2-enoate-TCMC03E2B}与 3CLpro 的得分为−10.201，

分子对接模式见图 2-A，该化合物可与 3CLpro 的多

个氨基酸残基形成氢键，表明两者有较好的亲和力； 
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菱形代表药材，圆形代表化合物，三角形代表靶点 

The rhombus represents the herb, the circle represents the compound, and the triangle represents the target. 

图 1  JOL 药材-化合物-靶点网络 

Fig. 1  Chinese medicinal materials-compound-target network of JOL 

表 2  药材-化合物-靶点网络中部分化合物的网络特征分析 

Table 2  Network features of part compounds with high 

degree and betweenness in herb-compound-target network 

TCMC ID 来源 化合物名称 网络度 

TCMC01603 甘草 isoglabrolide 7 

TCMC07D1D 甘草 glabrolide 6 

TCMC03167 平贝母 ebeiedinone 6 

TCMC0B5EB 甘草 desoxo-glabrolid-acetate 5 

TCMC03F41 平贝母 peimisine 5 

TCMC0098D 平贝母 peiminine 5 

TCMC0B69E 平贝母 imperialine 4 

TCMC0B0ED 平贝母 ussuriedinone 4 

TCMC0AFBA 甘草 euchrenone A5 4 

表 3  药材-化合物-靶点网络中部分靶点蛋白的网络特征

分析 

Table 3  Network features of part targets with high degree 

and betweenness in herb-compound-target network 

Uniprot 号 靶点名称 网络度 Uniprot 号 靶点名称 网络度 

P42345 MTOR 15 P42336 PIK3CA 7 

P52333 JAK3 13 Q02750 MEK1 7 

Q9BYF1 ACE2 12 P25440 BRD2 7 

P01375 TNFA 8 P12821 ACE 6 

P31751 AKT2 8 P15144 ANPEP 5 

甘草中有 2 个化合物（甘草酸-TCMC077A7 和甘草

皂苷-TCMC0157A）与 ACE2 的得分为−5.356 和

−4.615，其中甘草酸的羟基可与 Asp38、Gln42、

Glu35、Glu37 等氨基酸残基形成氢键，可与 His34

等氨基酸残基形成疏水结合 Pi-Alkyl 作用，见图

2-B。 

3  讨论 

流行病学调查显示，COVID-19 患者临床以发

热、干咳、乏力和呼吸困难为主要表现，少数伴有

咽痛、鼻塞、流涕和腹泻等症状。目前，COVID-19

患者是主要传染源，传播模式与流感类似，其潜伏

期大多为 3～7 d，有报道最长潜伏期为 24 d[14]。无

症状或轻症患者 5 d 内可以检测出病毒，且无症状

患者与有症状的患者的病毒载量检测值相当，表明

COVID-19 患者筛查隔离、控制策略不同于以往的

SARS。COVID-19 患者痊愈后复查出病毒核酸阳

性，提示恢复期患者可能还有一定的传染性。流

行初期基本再生数（RO）为 3.77，致死率为

3.06%[15]。 

本研究采用网络药理学方法，将 JOL 的 4 味植

物药材所含的 675 个化合物和 48 个与 COVID-19 相

关的靶蛋白进行分子对接，对接得分越高，表明该

化合物与靶蛋白作用的可能性越大。根据分子对接 
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图 2  JOL 活性化合物 TCMC03E2B 与 SARS-CoV-2 3CLpro (A) 和 TCMC077A7 与 ACE2 (B) 分子对接模式图 

Fig. 2  Molecular docking sample graph of TCMC03E2B to SARS-CoV-2 3CLpro (A) and TCMC077A7 to ACE2 (B) 

数据，得分≥7 的活性化合物分子有 75 个，靶蛋白

有 28 个。这些活性化合物主要分布于大黄、平贝母

和甘草中。大黄具有清热凉血、祛瘀通经、泻火解

毒等功效[16]，能通过抑制病毒合成、减少病毒复制

数量对多种病毒有抑制作用[17]，还通过抑制 IL-6、

IL-1β 和 TNF-α 等促炎因子的生成及抑制 NF-κB 炎

症信号通路来发挥强大的抗炎作用[18-19]。具有较高

网络度（degree≥4）的活性化合物有 9 个，可与多

个靶蛋白相互作用，可能是 JOL 治疗 COVID-19 的

物质基础。9 个活性化合物来源于甘草和平贝母 2

味药材。体外实验表明，甘草能有效抑制艾滋病病

毒 1 型（HIV-1）、SARS 等病毒的增殖，说明甘草

有良好的抗病毒活性[19-20]；甘草及其活性成分还能

调节淋巴细胞数量与功能、抑制炎症介质及前炎性

细胞因子水平，表明具有很好的抗炎作用[21]。现代

研究证实，网络预测出的甘草酸（TCMC077A7）

是甘草中最重要的有效成分之一，具有抗炎、抗氧

化、免疫调节、抗病毒等作用[22]。平贝母具有清热

润肺、化痰止咳的功效，用于治疗痰热咳嗽、痰多

胸闷、气管炎和慢性支气管炎等常见疾病[23]。其中，

贝母辛对LPS诱导的气道黏液高分泌模型及急性肺

损伤小鼠均有较好的治疗作用[24-25]；贝母素乙通过

降低 TGF-β/MAPK ERK、MEK1/2 细胞信号转导水

平来治疗博来霉素所致的肺损伤 [26-27]。由此表明

JOL 具有广谱抗病毒抗炎作用。 

COVID-19 死亡患者的病理报告显示，患者体

内 T 细胞过度激活，表明体内免疫损伤严重[28]。有

学者对 COVID-19 重症（ICU）患者检测发现 IL-2、

IL-7、IL-10、TNF-α、粒细胞集落刺激因子（G-SCF）、

趋化因子 IP10、单核细胞趋化蛋白 1（MCP-1）和

巨噬细胞炎性蛋白-1a（MIP-1A）水平明显高于轻

症患者 [29]。Huang 等 [30] 报道，首批确诊重症

COVID-19 患者，大部分都出现了“细胞因子风暴”；

部分患者早期病情较轻，后期病情突然加重的原
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因主要是细胞因子风暴[31]。高网络度的 10 个靶蛋

白，可与多个活性化合物相互作用。其中，MTOR、

AKT2、PIK3CA 为 PI3K/Akt 信号通路中的蛋白靶

点；JAK3、TNFA、MEK1 分别属于 Jak-STAT、TNF、

MAPK 信号通路中的靶蛋白。PI3K/Akt 信号通路广

泛分布于体内各个器官组织，主要作用是抑制炎症、

抑制细胞凋亡、控制能量代谢、促进细胞增殖等，

在诸多呼吸道及肺组织炎症反应中发挥了非常重要

的作用[32-33]。MAPK/ERK1/2 通路主要受炎症因子

介导，参与调节细胞的增殖分化和凋亡 [34]。

JAK-STAT 信号通路参与细胞增殖、分化、凋亡及

炎症等多种生物过程[35]。 

溴结构域包含蛋白 2（Brd2）是一种含有多个

磷酸化功能位点和溴区结构域的细胞转录核因子，

位于细胞核内，是转录激活剂的辅助因子[36]。有研

究发现 Brd2 过表达可以诱导脂肪细胞中主要涉及

促炎和趋化因子的核因子-κB（NF-κB）靶基因的表

达[37]。CD13 又称氨肽酶 N（APN）是一种广泛表

达的具有多种功能的外切酶，不仅可以调节免疫相

关细胞的发育和活性，还可以调节炎症介质的功能，

在各种炎性疾病的发病机制中很重要[38]。CD13 也

是人类、猪和猫的血清学相关冠状病毒的受体[39]。

最新的研究发现[30,40]，SARS-CoV-2 可以下调 ACE2

的表达，使 ACE/ACE2 平衡失调，使促炎因子表达

升高，诱发炎症风暴，导致病情加重。由此推测 JOL

中的活性化合物主要通过调节 Brd2、CD13 和 ACE2

的表达以及干预 PI3K/Akt、Jak-STAT、TNF 和

MAPK 信号通路抑制体内的炎症反应来控制“细胞

因子风暴”的发生。 

本研究将 75 个活性化合物与 3CLpro 和 ACE2 

蛋白进行分子对接，结果显示甘草中有 1 个活性化

合物与 3CLpro 的对接打分较高；甘草中有 2 个化

合物与 ACE2 的对接打分较高。得分越高，配体与

受体结合的构象就越稳定，发生作用的可能性就越

大。推测 JOL 可以通过与 ACE2 的结合阻止病毒对

宿主的侵染，通过与 3CLpro 的结合来控制病毒的

复制。已有研究（http://health.gmw.cn/2020-03/01/ 

content_33608362.htm）发现 JOL 在体外能够抑制

SARS-CoV-2 引起的细胞病变效应。 

综上所述，本研究采用生物信息学手段预测

JOL 在控制细胞因子风暴、控制 SARS-CoV-2 的复

制以及抑制 SARS-CoV-2 对宿主细胞的侵染方面有

较好的活性，对于治疗 COVID-19 应该有很好的疗

效。上述所有结论均为基于分子模拟对接得到的结

果，有待进一步的实验和临床验证。 
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