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节点大小代表度值大小；节点色调冷暖代表 BC 值高低 
Degree: The size of node; Betweenness Centrality: The color of node 

图 2  共有靶点的互相作用网络 
Fig. 2  PPI of common targets 

肿瘤坏死因子（TNF）、过氧化物酶体增殖物激活受

体-γ（PPARγ）、淀粉样前体蛋白（APP）、血管紧张

素转化酶（ACE）等节点的度值、BC 值均较高，

表明其在疾病治疗中可能发挥重要作用。 
2.3  富集分析结果 

将 27 个共有靶点导入 DAVID 数据库中进行

GO 分析和 KEGG 通路富集分析，以 P 值作为筛选

标准，分别选取 P 值最小的前 10 条及前 20 条通路

进行展示，富集结果见图 3、4。结果显示共有靶点

可调节细胞因子活性、ATP 结合、生长因子活性、

成纤维细胞生长因子激活受体活性、蛋白激酶 C 活

性等分子功能（molecular function，MF），可作用

于细胞表面、胞液、轴突、溶酶体等细胞组分（cell 
composition，CC），参与肽酰丝氨酸磷酸化的正调

控、上皮细胞增殖唾液腺的形态发生、RNA 聚合酶

II 启动子转录的正调控、ERK1 和 ERK2 级联的正

调控、血管内皮细胞迁移的阳性调节等生物过程

（biological process，BP）。KEGG 通路富集结果表明

癌症信号通路、MAPK 信号通路、PI3K-Akt 信号通

路、TNF 信号通路等可能为荆防颗粒抗冠状病毒的

关键通路。 
2.4  “药材-成分-共有靶点”网络 

将 27 个共有靶点与活性成分的作用关系进行

筛选，剔除不能作用于共有靶点的成分，整理“活

性成分-共有靶点”结果如表 2 所示，同时利用

Cytoscape 3.7.2 软件构建“药材-成分-共有靶点”网

络图（图 5）。对图 5 进行分析发现，β-谷甾醇

（β-sitosterol， JF37）、5,7-dihydroxy-2-(3-hydroxy- 
4-methoxyphenyl) chroman-4-one（JF35）、啤酒甾醇

（cerevisterol，JF140）、3,22-dihydroxy-11-oxo-delta 
(12)-oleanene-27-alpha-methoxycarbonyl-29-oic acid
（JF115）、kanzonols W（JF69）、橙皮素（hesperetin，
JF4）、异鼠李素（isorhamnetin，JF179）、白花前胡

乙 素  [(+)-anomalin ， JF177] 、 防 风 色 酮 醇

（ledebouriellol，JF155）等成分度值较高，可能是作

用于这些靶点的关键成分，这些成分均可作为分子

对接的候选成分。度值较高的靶点同样也是

VEGFA、IL6、TNF、PPARγ、APP 等。
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阿比多尔、氯喹[25-26]作为对照；VEGFA、IL6、TNF、
PPARγ、APP 这 5 个靶点作为对接靶蛋白，根据现有

研究结果选取 SARS-CoV-2 的重要靶点 ACE2 与

3CLpro[27]。分子对接结果见表 3，并选取结合效果较

好的结果进行展示（图 6）。图 6 中详细展示了成分与

靶蛋白的对接情况，如图 6-A 中橙色部分为成分

kanzonols W，与来自 VEGFA 的 LYS-41 这一氨基酸

残基成功对接，二者之间的距离为 2.4。结合能越低

时小分子与靶蛋白的亲和力越高，当以阿比多尔、氯

喹的对接结果作为参照时，大多数成分都与靶蛋白具

有较好的亲和力，尤其是来自荆芥、防风、羌活、独

活、前胡、川芎、枳壳、甘草的 β-谷甾醇以及来自荆

芥、桔梗的木犀草素与每个靶蛋白的结合能力都较

强。同时，靶蛋白 APP 与每个成分的结合能力都较高，

APP 是阿尔茨海默病的关键蛋白，考虑可以进一步研

究荆防颗粒能否对神经系统疾病产生治疗作用。另外

发现 β-谷甾醇与靶蛋白 APP 的亲和力高（结合能

−41.84 kJ/mol），但在对接中并未形成氢键，提示稳定

性可能较差，需要在分子实验中进一步验证。上述成

分总体上都能与关键靶蛋白较好结合，且结合能力要

强于阿比多尔和氯喹，提示荆防颗粒对冠状病毒感染

性疾病尤其 COVID-19 可能存在治疗作用。 

表 3  分子对接结合能 
Table 3  Molecular docking binding energy data  

成分 
结合能/(kJ·mol−1) 

VEGFA IL6 TNF PPARγ APP ACE2 3CLpro 
β-谷甾醇 −29.28 −28.03 −17.57 −34.30 −41.84 −29.28 −22.17 
啤酒甾醇 −30.12 −29.70 −17.99 −28.03 −38.91 −28.03 −23.43 
kanzonols W −33.89 −37.65 −21.33 −33.05 −41.42 −31.38 −28.86 
橙皮素 −31.79 −33.05 −20.50 −31.79 −35.98 −30.12 −25.94 
异鼠李素 −33.89 −34.30 −19.66 −30.96 −36.81 −30.54 −27.19 
白花前胡乙素 −28.45 −32.21 −18.82 −35.14 −36.81 −26.35 −25.94 
防风色酮醇 −31.79 −33.89 −19.66 −32.21 −38.91 −29.28 −25.30 
木犀草素 −33.47 −35.98 −20.50 −32.63 −39.32 −33.47 −29.28 
阿比多尔 −27.19 −28.86 −16.31 −28.45 −33.05 −23.84 −25.10 
氯喹 −24.68 −25.94 −16.73 −28.03 −33.89 −25.30 −20.03 

 

 

A-kanzonols W-VEGFA  B-异鼠李素-VEGFA  C-kanzonols W-IL6  D-木犀草素-TNF  E-白花前胡乙素-PPARγ  F-啤酒甾醇-APP   

G-木犀草素-ACE2  H-木犀草素-3CLpro 
A-kanzonols W-VEGFA  B-isorhamnetin-VEGFA  C-kanzonols W-IL6  D-luteolin-TNF  E-(+)-anomalin-PPARγ  F-cerevisterol-APP  
G-luteolin-ACE2  H-luteolin-3CLpro 

图 6  对接结果示意图 
Fig. 6  Schematic diagram of docking results 












