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markers and network pharmacology. Methods  The UPLC fingerprint of PH was established, and the common peaks of 14 batches 

were analyzed by SIMCA-P 14.1 analysis software, and the main difference components were selected by partial least squares- 

discrimination analysis (PLS-DA). Based on quality markers “five principles”, the differential components were preliminarily 

analyzed; The differential compositions, virus infection and gastric ulcer disease related targets were retrieved through the related 

database by network pharmacology. David 6.8 database was used for gene ontology (GO) function enrichment analysis and Kyoto 

Encyclopedia of Genes and Genomes (KEGG) pathway enrichment analysis of common targets, and a “component-target-disease- 

pathway” network was constructed to analyze the main active components and key targets of PH. Results  The results of UPLC 

fingerprint and cluster analysis showed that there were some differences in PH between the two producing areas in Guangdong 

Province. Four different components were selected by PLS-DA, which were verbascoside, pogostone, campneoside I and crenatoside 

in order. According to the “five principles” of quality markers combined with the network pharmacological analysis results, the main 

active ingredients of PH were pogostone and verbascoside. Both of them could regulate TLR signaling pathway, ErbB, MAPK and 

other signaling pathways by ERBB2, EGFR, TLR4, AKT1 and TNF targets, and played antiviral and gastrointestinal regulation roles. 

Conclusion  The UPLC fingerprint method established in this study was simple, the two active ingredients could be used as 

potential quality markers of PH, which provided reference for the research on quality control of PH and the mechanism related to 

drug efficacy. 
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广藿香药材为唇形科植物广藿香 Pogostemon 

cablin (Blanco) Benth.的干燥地上部分，具有芳香化

浊、和中止呕、发表解暑的功效[1]。现代药理研究

表明，广藿香具有抗细菌、真菌、疟原虫[2-7]及调节

胃肠功能、促进消化液分泌、保护胃肠屏障[8-11]、

免疫调节[12-13]、止吐[14]、抗炎[12,15]、抗氧化[16-18]、

抗癌、抗肿瘤[19-20]、抗病毒[21-22]、杀虫[23-26]、抗锥

虫[27]等药理活性。 

刘孝昌院士[28]提出的中药质量标志物（quality 

markers，Q-Marker）概念，是基于药物成分的质量

传递与溯源、特有性、有效性、处方配伍的环境和

成分可测性“五原则”进行的研究，体现了以

Q-Marker 为基础的中药材、饮片、单方或复方制剂

全程质量管理体系，在中药的质量控制研究中发挥

着重要作用[29]。网络药理学作为一种建立在系统生

物学和网络生物学基础上的新兴研究方法，具有系

统性和整体性的特点，广泛用于单味药及复方药治

疗疾病多靶点作用机制的预测与研究[30-31]，同时作

为一种辅助分析方法，对于挖掘中药材、饮片和复

方 Q-Marker 发挥着重要的作用[32-36]。 

广藿香化学成分包括黄酮类、萜类、苯乙醇苷

类和甾体等。其中，广藿香酮和广藿香醇属于萜类，

毛蕊花糖苷、列当苷等属于苯丙乙醇苷类[37-40]。目

前，有关广藿香发挥药理作用的活性成分研究最多

的是广藿香醇，对其他潜在的活性成分尚不清楚。

道地药材具有品种优良、疗效突出的特点，本研究

以道地产区广东产广藿香为例，建立广藿香药材指

纹图谱，通过偏最小二乘法-判别分析（partial least 

squares-discrimination analysis，PLS-DA）分析对共

有峰进行初步筛选，选择主要差异成分，根据

Q-Marker“五原则”结合网络药理学，基于广藿香

功能主治，预测广藿香治疗病毒感染和胃溃疡的主

要活性成分和关键靶点及作用机制，为广藿香质量

控制和临床发挥疗效的机制研究提供参考。 

1  材料 

1.1  仪器与试药 

赛默飞 Vanquish Core 超高效液相色谱仪，赛默

飞公司；安捷伦 1290 型超高效液相色谱仪，美国安

捷伦公司；安捷伦 6530 四级杆串联飞行时间质谱

仪，电喷雾离子源（ ESI ）； MassHunter Data 

Acquisition 采集工作站，MassHunter Qualiative 

Analysis 分析工作站，美国安捷伦公司；Mettler 

Toledo ME204 型万分之一电子分析天平，上海梅特

勒-托利多仪器有限公司；KQ-250DE 型超声波清洗

器，昆山市超声仪器有限公司；QWJ-125D 型往复

式切药机，江阴香山中药机械有限公司；控温水浴

锅，南通华泰实验仪器有限公司；SHZ-DIII 循环水

真空泵，巩义市予华仪器有限责任公司；BPG- 

9156A 精密鼓风干燥箱，上海恒科学仪器有限公司。 

乙腈为色谱纯，Thermo Fisher 公司；水为超纯

水；甲酸、磷酸、冰醋酸，色谱纯，Aladdin 公司；

其他试剂均为分析纯。 

对照品广藿香酮（质量分数为 100.00%，批号

111822-201102）、毛蕊花糖苷（质量分数为 92.50%，
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紫葳新苷可作为广藿香质量标志物的研究目标，将

进一步通过网络药理学预测其 Q-Marker。 

4  网络药理学分析 

4.1  成分靶点预测分析 

在 Pubchem 数据库（https://pubchem.Ncbi.Nlm. 

Nih.gov/）中查找广藿香酮、毛蕊花糖苷、列当苷

和紫葳新苷4种差异性成分的Canonical SMILES编

号并依次导入到 Swiss Target Prediction 数据库

（http://www.Swisstargetprediction.ch/）中，选择物种

为“homo sapiens”，预测各成分的靶点，剔除重复

靶点蛋白，共得到相关的 54 个靶点蛋白。 

4.2  疾病靶点预测 

在数据库 OMIM（http://www.omim.org/）、Gene 

Cards（https://www.genecards.org/）中分别以“Virus 

infection”和“Gastric ulcer”为关键词，其中

GeneCards 数据库中筛选出 relevance score≥30 的

靶点，搜索相关疾病靶点，共得到与病毒感染和胃

溃疡相关的疾病靶点分别为 375、123。将广藿香 4

个成分靶点与 2 种疾病靶点进行匹配，运用

Venny2.1.0 工具绘制 Venn 图，见图 8。结果广藿香

4 种成分与 2 种疾病共有 5 个共同靶点，分别为酪

氨酸激酶受体 2（erythroblastic oncogene B 2，

ERBB2）、表皮生长因子受体（epidermal growth 

factor receptor，EGFR）、Toll 样受体 4（Toll-like 

receptor 4，TLR4）、丝氨酸/酪氨酸激酶 1（AKT1）、

肿瘤坏死因子（tumor necrosis factor，TNF）。 

4.3  功能富集分析与通路分析 

利用 David 6.8 数据库（https://david.ncifcrf. 

gov/）对 5 个共有靶点进行基因本体（gene ontology， 
 

 

图 8  广藿香化学成分、病毒感染及胃溃疡疾病韦恩图 

Fig. 8  Venn diagram of chemical composition, virus 

infection and gastric ulcer diseases of PH 

GO）功能富集分析和京都基因与基因组百科全书

（Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes，KEGG）

通路富集分析。GO 和 KEGG 分析均以 P＜0.05 表

示具有统计学意义。在 GO 富集分析中，共获取 76

个 GO 条目，其中生物过程（biological process，BP）

占 54 个，分子功能（molecular function，MF）占

14 个，细胞组分（cellular component，CC）占 8 个；

在 KEGG 通路富集中，共得到 32 条通路。选择 P＜

0.05%且伪发现率（false discovery rate，FDR）＜

0.05%的 GO 条目和 KEGG 通路进行可视化分析，

GO 条目可视化结果见图 9。GO 分析结果提示生物

过程（BP）主要富集在对细胞表面受体信号通路、

蛋白质磷酸化、磷脂醇 3-激酶信号、NO 生物合成

过程等的调节和细胞对表皮生长因子刺激的反应；

分子功能（MF）主要富集在一氧化氮合成酶调节剂

活性、受体信号蛋白酪氨酸激酶活性和蛋白激酶活

性方面；细胞组分（CC）主要富集在等离子膜和细

胞表面。KEGG 通路可视化结果见图 10。富集到的

通路主要涉及 Toll 样受体（Toll-like receptor）信号

通路、酪氨酸激酶（ErbB）信号通路、丝裂原活化

蛋白激酶（MAPK）信号通路、缺氧诱导因子 1

（HIF-1）信号通路、子宫内膜癌、非小细胞肺癌、 
 

 

图 9  共有靶点的 GO 分析 

Fig. 9  GO analysis of common targets 
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