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酒煎瓜蒌薤白半夏汤治疗冠心病多靶点作用机制的交互网络分析
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［摘要］目的：采用质谱分析与网络药理学和分子对接技术探究酒煎瓜蒌薤白半夏汤治疗冠心病 （CHD）
的作用机制。方法：使用超高效液相色谱-四级杆飞行时间串联质谱仪 （UPLC-Q-TOF/MS） 对酒煎瓜蒌薤白半

夏汤的成分进行鉴别，根据 Gene Cards 数据库、DisGeNET 数据库寻找 CHD 疾病作用靶点，并通过 Metascape
在线分析网站聚类分析基因靶点、通路，构建中药-活性成分-靶点相互作用机制网络图，使用 AutoDockTools
软件完成靶基因与关键活性成分的分子对接。结果：酒煎瓜蒌薤白半夏汤通过质谱分析共鉴别出 76个化学成

分，数据库筛选获得药物相关靶点 751个，疾病相关靶点 1 249个，药物相关靶点与疾病相关靶点取交集后获

得潜在作用靶点 190 个。基因本体 （GO） 富集分析显示，生物过程结果主要涉及激素反应、对炎症反应的调

节作用、细胞迁移的正向调控等；细胞组成结果主要集中于膜筏、膜侧等；分子功能结果主要涉及丝氨酸水解酶

活性、脂质结合、血红素结合等。京都基因与基因组百科全书（KEGG）富集分析结果主要涉及脂质与动脉粥样硬

化、流体剪应力与动脉粥样硬化、cGMP-PKG通路、钙信号通路、PPAR信号通路。分子对接结果显示，在共同

调控激素反应与脂质结合的靶点基因中过氧化物酶体增殖物激活受体 δ（PPARD）、过氧化物酶体增殖物激活受体

γ（PPARG）、血小板活化因子受体 （PTAFR）、雌激素受体 2（ESR2）、雄激素受体 （AR）、维甲酸 X 受体

α（RXRA）所代表的蛋白与美迪紫檀素、肉叶芸香碱、环（亮氨酸-酪氨酸）显示出了良好的结合能力。结论：酒

煎瓜蒌薤白半夏汤可能通过激活 PPARA、PPARG、PPARD、ESR2、AR、RXRA靶点与脂质与动脉粥样硬化、流

体剪应力与动脉粥样硬化、cGMP-PKG通路、钙信号通路、PPAR信号通路实现对 CHD的治疗作用。
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Interactive Network Analysis of Multi-Target Action Mechanism of Jiujian Gualou
Xiebai Banxia Decoction for Coronary Heart Disease

LIU Mingyang，ZHANG Yang，GAO Li，DONG Zhenfei，ZENG Yide
Shandong University of Traditional Chinese Medicine，Jinan Shandong 250355，China

Abstract：Objective： To investigate the action mechanism of Jiujian Gualou Xiebai Banxia Decoction for

coronary heart disease (CHD) by mass spectrographic analysis， network pharmacology and molecular

docking techniques. Methods：Ultra-performance liquid chromatography-quadrupole time-of-flight dem

mass spectrometry (UPLC-Q-TOF / MS) was used to identify the components of Jiujian Gualou Xiebai

Banxia Decoction；the targets of CHD disease were found according to Gene Cards database and DisGeNET
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database；Metascape online analysis website was used to cluster analyze gene targets and pathways；a

network diagram of Chinese medicine-active ingredient-target interaction mechanism was constructed；

AutoDockTools software was used to complete the molecular docking of target genes and key active

ingredients. Results：A total of 76 chemical components of Jiujian Gualou Xiebai Banxia Decoction were

identified by spectrographic analysis，751 medicine-related targets and 1 249 disease-related targets were

obtained by database screening，and 190 potential targets were obtained by intersection of the two. Kyoto

Encyclopedia of Genes and Genomes (KEGG) enrichment analysis results were mainly related to lipid and

atherosclerosis，fluid shear stress and atherosclerosis，cGMP-PKG pathway，calcium signaling pathway，

and PPAR signaling pathway. Molecular docking results showed that the protein represented by

Peroxisome proliferator-activated receptor δ (PPARD) ， peroxisome proliferator-activated receptor

γ (PPARG)，platelet activating factor receptor (PTAFR)，estrogen receptor 2 (ESR2)，androgen receptor

(AR)，and retinoic acid X-receptor α (RXRA) showed a good binding ability with three active ingredients，

namely demethylhomopterocarpin，Garmin and Cyclo (leucine-tyrosine). Conclusion：Jiujian Gualou Xiebai

Banxia Decoction can achieve therapeutic effects on CHD by activating targets of PPARA， PPARG，

PPARD，ESR2，AR and RXRA，lipid and atherosclerosis， fluid shear stress and atherosclerosis，cGMP-PKG

pathway，calcium signaling pathway，and PPAR signaling pathway.

Keywords： Coronary heart disease； Jiujian Gualou Xiebai Banxia Decoction； Mass spectrographic

analysis；Network pharmacology；Molecular docking；Action mechanism

冠心病（CHD）是由冠状动脉粥样硬化引发管腔

狭窄或闭塞所导致的器质性心脏疾病[1]。《中国心血

管健康与疾病报告》 2020[2]显示，中国心血管病患病

率处于持续上升阶段，截至 2020年，CHD患者数量

可能超 1 139万。《素问·脏气法时论》记载：“心病

者 ， 胸 中 痛 ， 胁 支 满 ， 胁 下 痛 ， 膺 背 肩 胛 间

痛。”《类证治裁·胸痹》记载：“胸痹，胸中阳微不

运，久则阴乘阳位，而为痹结也。”后世常将“阳微

阴弦”看作 CHD 的病机，胸中阳气衰微日久，寒

邪、水饮、痰浊、血瘀等邪实上乘，痹阻胸阳，不

通则痛。《金匮要略·胸痹心痛短气病脉证治》 记

载：“胸痹不得卧，心痛彻背者，瓜蒌薤白半夏汤主

之。”针对痰湿瘀滞、阳气不振的胸痹，可用具有通

阳行气、化痰散结功效的酒煎瓜蒌薤白半夏汤进行

治疗。研究表明，瓜蒌薤白半夏汤治疗 CHD痰瘀互

结证取得了良好疗效[3]。杨卫明[4]对 56 例 CHD 患者

使用瓜蒌薤白半夏汤治疗，临床疗效优于常规治疗

方案。酒在本方中体现出了散痹通阳、载药上行等

作用。本研究遵循《金匮要略》中的方法，使用瓜

蒌、薤白、清半夏、米酒同煮，通过临床观察证实

酒煎疗效更优。中药方剂的药物成分多不明确，作

用机制往往不清楚，限制了中医药的发展，也难以

体现中药复方多靶点、多通路的作用特点[5]。网络药

理学可以阐述中药复方多成分、多靶点的作用机制，

有效弥补既往研究中单靶点、低选择性的不足[6]。但

是在研究方法中仍存在一些技术性缺陷，严重影响

网络药理学虚拟筛选的准确性[7]。近年来，质谱分析

技术发展迅速，其可更客观地分析中药复方煎剂中

的化学成分[8]。本研究采用超高效液相色谱-四级杆

飞行时间串联质谱仪（UPLC-Q-TOF/MS）分析酒煎瓜

蒌薤白半夏汤的化学成分，运用网络药理学研究方

法和分子对接手段，对该方治疗 CHD的作用机制进

行分析，为深入探究酒煎瓜蒌薤白半夏汤治疗 CHD
的药理作用及治疗机制提供借鉴和参考。

1 实验材料

1.1 仪器与试剂 1260型高效液相色谱仪和 6230型

液相质谱联用仪（美国 Agilent公司），HALO 90A C18
色谱柱（2.1 mm×100 mm，2.7 µm，美国 AMT公司），
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FA1604N型 0.1 mg电子天平秤（上海精密科学仪器有

限 公 司）， Centrifuge 5420 微 量 离 心 机（德 国

Eppendorf 公 司）， 明 澈 D24 UV 纯 水 仪（Merck
Millipore），YM-080S超声仪（深圳市方奥微电子有限

公司）。甲醇、乙腈、甲酸（上海麦克林生化科技股

份有限公司），纯度均为 LC-MS级。

1.2 中药饮片 瓜蒌、薤白、清半夏饮片均由河北

康益强药业有限公司生产，所有药材均由山东中医

药大学药学院中药鉴定教研室梁晓东副教授进行鉴

定和评估。

2 研究方法

2.1 酒煎瓜蒌薤白半夏汤制备 精确称取瓜蒌 24 g、
清半夏 12 g、薤白 9 g及米酒 700 mL。上述材料置于

煎药砂锅中浸泡 1 h后煎煮 1 h，倒出药液，纱布过

滤，再次加入米酒 700 mL，重复以上操作。合并 2次

滤液并浓缩至 250 mL，制备成酒煎瓜蒌薤白半夏汤

标准煎液[3]。

2.2 质谱供试液制备 取酒煎瓜蒌薤白半夏汤标准

煎液 1 mL，放入真空冷冻干燥机中，冷阱盘管温度

设置为-80 ℃，真空度 1 Pa以下。48 h后取出冻干样

品 ， 精 密 加 入 100% 甲 醇 1 mL， 超 声 40 min，
12 000 r/min 离心 12 min，取上清液，过 0.22 µm 微

孔滤膜，即得酒煎瓜蒌薤白半夏汤质谱供试液。

2.3 液质联用成分分析 ①色谱条件。HALO 90A
C18 色谱柱，流动相-0.1% 甲酸水溶液（A）-乙腈溶

液（B）梯度洗脱（0～10 min，2%～10% B；10～20 min，
10%～20% B；20～25 min，20%～45% B；25～30 min，
45%～95% B； 30～35min， 95%～100% B）， 流 速

0.3 mL/min，柱温 25 ℃，检测波长为 265 nm、254 nm、
310 nm、325 nm，进样量 2 µL。②质谱条件。采用

电喷雾离子源（ESI），离子源电压 3.2 kV，毛细管加

热温度为 350 ℃，雾化气压 35 psig，碎裂电压 175 V，
离子源温度 350 ℃，干燥气流量 8 L/min，质谱扫描

范围 m/z 50～1 500，鞘气、辅助气均为氮气。按照

以上条件进行设置，对正、负离子模式分别检测，

获取总离子流图。

2.4 酒煎瓜蒌薤白半夏汤化学成分鉴定 通过查询

中国知网（CNKI）、PubMed 数据库组建瓜蒌、薤白、

清半夏的化学成分数据库，通过中医药综合数据

库（TCMID）、 有 机 小 分 子 生 物 活 性 数 据

库（PubChem）、中药系统药理学数据库与分析平

台（TCMSP）检索中药相关化学成分信息，通过正离

子模式下 [M+H]+、 [M+Na]+及负离子模式下 [M-H]-、
[M+HCOO]-加合分子离子的精确理论质荷比，对色谱

峰各成分进行精确指认。

2.5 酒煎瓜蒌薤白半夏汤化学成分筛选与分子结构

获取 通过 PubChem 数据库对酒煎瓜蒌薤白半夏汤

组成药物的化学成分进行类药性识别，筛选出结构

明确、有药理作用的成分作为本方的活性成分。通

过 PubChem 数据库检索活性成分对应的分子结构，

将分子结构下载并保存为 SDF格式。

2.6 酒煎瓜蒌薤白半夏汤作用靶点筛选 将“2.5”
中得到的 SDF 格式文件导入 Swiss 数据库（http：//
www.swisstargetprediction.ch/），研究物种选择“Homo
sapiens”，检索出活性成分的作用靶点，去重后即为

酒煎瓜蒌薤白半夏汤的作用靶点。

2.7 疾病相关靶点筛选 以“coronary heart disease”
为关键词在 Gene Cards数据库（https：//www.genecards.
org/）、DisGeNET 数据库（https：//www.disgenet.org/）中

进行检索，Score≥10 作为筛选的条件。将结果取交

集后获得 CHD的相关靶点。

2.8 药物-疾病作用靶点筛选 在韦恩图绘制工

具（http：//www.ehbio.com/test/venn/#/）中分别录入酒煎

瓜蒌薤白半夏汤和 CHD 的作用靶点，绘制韦恩图，

取交集后的共同靶点即为酒煎瓜蒌薤白半夏汤治疗

CHD的作用靶点。

2.9 药物-活性成分-靶点网络模型构建及分析 将

中药的活性成分及获取的潜在基因作用靶点分别导

入 Cytoscape 3.8.2软件，构建中药-活性成分-靶点互

作网络，使用 Network Analyzer功能对主要活性成分

进行分析，节点的大小代表度值（degree）的高低。

2.10 蛋白质-蛋白质互作（PPI）网络建立及功能

富集分析 将作用靶点上传至 Metascape在线分析网

站（https：//metascape.org /gp / index.html#/main / step1），

建立 PPI网络及基因本体（GO）与京都基因与基因组

百科全书（KEGG）富集分析，并绘制气泡图进行可视

化。将 GO富集分析中的生物过程、细胞成分、分子

功能的相关靶点录入 OmicStudio 网站（https：//www.
omicstudio.cn/tool）进行 Upset分析并绘图，筛选酒煎

瓜蒌薤白半夏汤调控 CHD的主要方式与核心靶点。

2.11 分子对接 使用 TCMSP 数据库下载核心活性

成分的 3D结构，保存为 SDF格式，使用 OpenBabel
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软 件 将 文 件 格 式 转 换 为 mol2。 在 PDB 数 据

库（https：//www.rcsb.org/）中检索基因靶点，物种筛选

条件为“Homo sapiens”，将核心靶点的 3D结构保存

为 PDB格式，使用 PyMOL viewer软件打开并去除水

分子及配体。使用 AutoDockTools 软件对靶点的 3D
结构进行加氢键处理，设置 grid box 覆盖全部结构，

运行 Autogrid 程序进行第一次对接运算，使用

Genentic Algorithm 算法进行运算后，运行 AutoDock
程序进行第二次对接运算。统计结合能，若结合能≤
-5 kJ/mol 即可认为对接成功，将筛选出的结合位点

保存为 PDBQT格式文件后，使用 PyMOL viewer软件

进行可视化处理。

3 研究结果

3.1 酒煎瓜蒌薤白半夏汤化学成分分析 供试液正

负离子模式的总离子流色谱图（TIC）见图 1。在正、

负离子模式下从酒煎瓜蒌薤白半夏汤中共分析鉴定

出 76个化学成分，包含正离子模式下鉴定出的 59个

化学成分及负离子模式下鉴定出的 17个化学成分。

Counts vs. 采集时间（min）

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10111213141516171819202122232425262728293031323334
Counts vs. 采集时间（min）

A

B

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10111213141516171819202122232425262728293031323334

注：A.正离子模式；B.负离子模式

图 1 酒煎瓜蒌薤白半夏汤 UPLC-Q-TOF/MS分析的 TIC

3.2 药物-疾病共同作用靶点 酒煎瓜蒌薤白半夏

汤组成药物中瓜蒌作用靶点 603个，薤白作用靶点

140个，清半夏作用靶点 623个，去重后得到作用靶点

751个。CHD靶点取交集，共得到靶点 1 249个。绘

制韦恩图（图 2），酒煎瓜蒌薤白半夏汤与 CHD 的靶

点取交集后获得潜在作用靶点 190个。

3.3 中药-活性成分-靶点网络构建 将瓜蒌、薤

白、清半夏的活性成分及作用靶点输入 Cytoscape3.8.2
软件后绘制网络图，190个潜在作用靶点与所对应的

52 个活性成分参与网络图绘制，见图 3。潜在作用

靶点相关联的活性成分中，10个成分能与 20个以上

的靶点相连接，推测这 10个成分是酒煎瓜蒌薤白半

夏汤发挥 CHD治疗作用的主要活性成分，见表 1。
3.4 PPI 网络及功能富集分析 酒煎瓜蒌薤白半夏

汤的 PPI结果显示，其中 94个核心靶点均有相互作

用，300条边构成了各蛋白之间的互作网络，见图 4。
其 中 白 细 胞 介 素（IL）- 1β、 磷 酸 肌 醇 3 激 酶

α（PIK3CA）、雌激素受体（ESR）2等靶蛋白关联度排

名较高。GO富集分析显示，生物过程结果主要涉及

激素反应、对炎症反应的调节作用、细胞迁移的正

向调控等；细胞组成结果主要集中于膜筏、膜侧等；

分子功能结果主要涉及丝氨酸水解酶活性、脂质结

合、血红素结合等。KEGG功能富集分析结果主要涉

及脂质与动脉粥样硬化、流体剪切应力与动脉粥样

硬化、cGMP-PKG通路、钙信号通路、PPAR信号通

路，见图 5。Upset 分析显示，激素反应与脂质结合

的相关靶点存在高度重合，12个共同靶点作为关键

靶点，分别为雄激素受体（AR）、ESR1、ESR2、核受

体亚家族 1H3（NR1H3）、过氧化物酶体增殖物激活

受体 α（PPARA）、过氧化物酶体增殖物激活受体

δ（PPARD）、过氧化物酶体增殖物激活受体 γ（PPARG）、

血小板活化因子受体（PTAFR）、维生素 D受体（VDR）、

维甲酸 X受体 α（RXRA）、核受体亚家族 3C1（NR3C1）、

核受体亚家族 3C2（NR3C2），见图 6。

注：GXBD.酒煎瓜蒌薤白半夏汤

图 2 药物-疾病作用靶点韦恩图

561 190 1 059

GXBD CHD

GXBD CHD
751

1 2491 249
624.5

0
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3.5 分子对接 对“3.4”筛选出的 12 个关键靶点

获取 PDB ID和靶点结构，再分别与有效成分进行对

接。结合能≤-5 kJ/mol表示有较好的结合活性，有效

成分中环（亮氨酸-酪氨酸）、美迪紫檀素、肉叶芸香

碱显示结合能力较好，与关键靶点进行了 11次成功

对接，见表 2。分子对接的可视化结果见图 7。

注：紫色矩阵为筛选出的 190 个潜在作用靶点，以瓜蒌（GL）、薤白（XB）、清半夏（BX）为圆心组成的圆形为三者独有的活性成

分，GB 为瓜蒌与清半夏的共有成分

图 3 中药-活性成分-靶点网络图

表 1 酒煎瓜蒌薤白半夏汤主要活性成分信息表

编号

GL21
GL15
BX5
BX23
GL8
GL7
BX15
BX4
GL20
BX1

活性成分

亚油酸

天师酸

环（亮氨酸-酪氨酸）

9-氧代壬酸

美迪紫檀素

石榴酸

肉叶芸香碱

环（脯氨酸-亮氨酸）

肉豆蔻酸

2-（呋喃-2-基）-5-（2，3，4-
三羟基-丁基）-1，4-哒嗪

来源

瓜蒌

瓜蒌

清半夏

清半夏

瓜蒌

瓜蒌

清半夏

清半夏

瓜蒌

清半夏

degree值
41
39
37
35
32
25
24
24
22
20

图 4 PPI网络图
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图 6 激素反应与主要细胞成分及分子功能靶点交互关系

注：A.生物过程；B.细胞组成；C.分子功能；D. KEGG富集分析

图 5 GO与 KEGG富集分析示意图

A B

C D

4 讨论

本研究将 751 个酒煎瓜蒌薤白半夏汤作用靶点

与 1 249个 CHD靶点取交集，获得药物-疾病潜在作

用靶点 190 个。结果显示，52 个活性成分与潜在作

用靶点有对应关系，通过中药-活性成分-靶点网络

分析发现，美迪紫檀素、肉叶芸香碱、环（亮氨酸-

表 2 关键靶点与有效成分分子对接信息表

编号

1
2
3
4
5
6
7
8
9
10
11

靶点

PPARA
PPARA
PPARG
RXRA
AR
AR
ESR2
PPARD
PPARG
PPARD
RXRA

成分

肉叶芸香碱

美迪紫檀素

肉叶芸香碱

美迪紫檀素

肉叶芸香碱

环
（亮氨酸-酪氨酸）

肉叶芸香碱

肉叶芸香碱

美迪紫檀素

美迪紫檀素

肉叶芸香碱

结合能
（kJ/mol）
-5.91
-5.85
-5.61
-5.58
-5.57
-5.54
-5.39
-5.36
-5.17
-5.09
-5.04

结合位点

无

ASP-419，HIS-416和 GLN-413
HIS-266和 ARG-280
GLN-275和 ALA-327
GLU-681和 GLY-683
ALA-748，ARG-752，GLU-681，PRO-682和 VAL-685
GLU-305
MET-440
LEU-453，LYS-457和 GLN-454
ALA-414和 MET-417
GLN-275
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酪氨酸)、亚油酸、石榴酸为酒煎瓜蒌薤白半夏汤影

响 CHD疾病靶点的主要活性成分。其中，美迪紫檀

素是一种具有生物活性的紫檀香酚，通常被应用于

关节炎、骨质疏松等疾病的治疗[9]。炎症反应在 CHD
发病全程都起到重要的作用，如肿瘤坏死因子-
α（TNF-α）、IL-6 等促炎因子的上升被证实与 CHD
发病相关[10]。有研究发现，美迪紫檀素可通过下调各

种促炎细胞因子如 TNF-α、IL-6和 IL-17A，上调抗

炎细胞因子 IL-10，发挥调节炎症细胞活性的作用[11]。

肉叶芸香碱是一种具有抗癌和抗炎作用的天然生物

碱。有研究指出，肉叶芸香碱通过增加一氧化氮（NO）
的释放舒张血管，抑制肾上腺素受体功能与钙通道激

活所导致的血管收缩[12]。而 NO和钙通道抑制剂被认

为对 CHD有治疗作用[13]。环（亮氨酸-酪氨酸）是一种

具有生物活性的环状二肽，有抑制血小板聚集的作

用，能通过激活 PI3K/Akt通路产生抗炎作用，有效治

疗 CHD[14]。亚油酸是一种不饱和脂肪酸，增加亚油酸

的摄入可以降低 CHD等心血管疾病导致的病死率[15]。

亚油酸也具有抗氧化应激与抗炎的作用，能够调

控血清中基质金属蛋白酶-9（MMP-9）的表达，降

低血清中 MMP-9 水平有利于 CHD 疾病转归[16]。有

研究发现，石榴酸可通过激活 PPARG 调控 CHD 的

发展[17-18]。因此，酒煎瓜蒌薤白半夏汤可能通过美迪

紫檀素、肉叶芸香碱、环（亮氨酸-酪氨酸）、亚油酸、

石榴酸等活性成分影响 CHD的疾病进程。

为深入挖掘酒煎瓜蒌薤白半夏汤调控 CHD的潜

在作用机制，本研究进行了 GO、KEGG 富集分析。

有研究显示，cGMP-PKG 通路异常可引起多种心血

管疾病[19]。通过激活 cGMP-PKG 通路并上调 LDLR
基因表达，清除过多冠状动脉内皮细胞的低密度脂

注：A. 肉叶芸香碱与 PPARA 对接；B. 肉叶芸香碱与 PPARG 对接；C. 肉叶芸香碱与 AR 对接；D. 肉叶芸香碱与 ESR2 对接；

E. 肉叶芸香碱与 PPARD 对接；F. 肉叶芸香碱与 RXRA 对接；G. 美迪紫檀素与 PPARA 对接；H. 美迪紫檀素与 RXRA 对接；

I. 环 （亮氨酸-酪氨酸） 与 AR对接；J.美迪紫檀素与 PPARG对接；K.美迪紫檀素与 PPARD对接

图 7 分子对接示意图

A B C D

E F G H

I J K
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蛋白（LDL）可缓解内皮损伤[20]。钙通道拮抗剂可抑制

血管平滑肌中的钙通道引发的血管收缩，通过扩张

血管调控 CHD[21]。
在本研究中，Upset分析结果显示，激素调控与

脂质结合存在关联，其中 AR、ESR2、PPARA 等

12 个靶点被认为是核心靶点。通过分子对接对 12个

核心靶点与酒煎瓜蒌薤白半夏汤主要活性成分进行

分析，结果显示其中 6 个核心靶点与以上 3 个活性

成分成功对接，包括 PPARA、RXRA、AR、PPARG、
PPARD、ESR2。其中，PPARG与 RXRA属于核受体

超家族，是动脉粥样硬化发病机制中的关键参与

者[22]。相关研究证明，PPARG与 RXRA在 CHD患者

的巨噬细胞和平滑肌细胞中表达水平均显示出下调

趋势，相关基因的低表达不利于 CHD患者的愈后[23]。

PPARA、PPARG、PPARD 是脂蛋白代谢、能量平

衡、炎症反应的主要调节因子，可独立或通过相互

作用导致机体脂代谢异常，提高 CHD的发病风险[24]。

雄激素也被证实对 CHD有调控作用，能够降低 CHD
易感基因 ADTRP的表达，在心血管疾病中起保护作

用[25]。ESR2可与雌激素进行高亲和力的结合，雌激

素已被证明可以通过其受体 ESR2下调 HUVEC中糖

蛋白（GP130）的表达，而 GP130是 IL-6转信号通路

中的重要信号转导因子，在动脉粥样硬化的慢性炎

症中起关键作用[26]。雌激素也可通过其 G 蛋白耦联

受体 GPER 和 SR-BI 抑制 LDL 转胞吞作用，可对

CHD 起到预防和早期治疗作用[27]。本研究中，美迪

紫檀素、肉叶芸香碱、环（亮氨酸-酪氨酸）均与以上

靶点具有良好的结合能力，验证了这 3 种成分可能

通过影响激素反应调节脂质结合，通过酒煎瓜蒌薤

白半夏汤调控 CHD对多个信号通路发挥作用。

综上，本研究运用 UPLC-Q-TOF/MS 技术对酒

煎瓜蒌薤白半夏汤的活性成分进行检测，运用网络

药理学与分子对接技术预测酒煎瓜蒌薤白半夏汤可

能通过激素反应、调节脂质结合的方式干预 CHD，
为后续复方药物的基础研究和 CHD的临床治疗提供

数据支持和理论保障。
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