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小青龙汤治疗变应性鼻炎作用机制的网络药理学分析
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摘要：目的 探索小青龙汤治疗变应性鼻炎（AR）的网络调控机制。方法 通过 TCMSP 数据库筛选小青龙汤的

活性成分；利用 TCMSP 数据库及 UniProt 数据库获取全部药物靶点；通过 Genecards、OMIM、TTD 及

Drugbank 数据库获取 AR 疾病靶点，与药物靶点取交集后得到小青龙汤对 AR 的潜在治疗靶点。通过

Cytoscape 3.7.2 软件构建小青龙汤治疗 AR 的“中药-活性成分-靶点”网络。通过 STRING 数据库构建潜在治

疗靶点的蛋白相互作用（PPI）网络，采用 Cytoscape 3.7.2 软件进行可视化处理，同时以 MCC 拓扑法构建关键子

网络并进行 Cluster 模块解析。借助 CTD 数据库对潜在治疗靶点进行 GO 和 KEGG 通路富集分析。运用分子对

接技术验证小青龙汤活性成分与关键靶点的结合效能。结果 小青龙汤的 152 个化合物可作用于 116 个 AR 疾

病靶点。MCC 分析得到 PPI 关键靶蛋白为白细胞介素（IL）6、肿瘤坏死因子（TNF）、CXCL8、IL-1B、PTGS2、
IL-10 等，均与炎性反应密切相关；Cluster 模块分析提示关键靶点与炎症、血管收缩与循环系统、细胞因子刺

激等相关。参与 GO 的生物过程、细胞组分、分子功能分别为 31 条、9 条及 2 条；干预 46 条 KEGG 信号通

路，如免疫系统、IL-4 和 IL-13 信号通路、TNF 信号通路。分子对接提示槲皮素、山柰酚及木犀草素与 TNF
的亲和力高于第二代 H1 受体拮抗剂依巴斯汀及氯雷他定。结论 小青龙汤在治疗 AR 方面具有多成分、多靶

点、多途径的整体调控特点，可能与通过槲皮素、山柰酚及木犀草素等活性成分作用于炎性因子，参与调节免

疫系统及循环系统等有关。
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Mechanism of Xiaoqinglong Decoction in The Treatment of Allergic Rhinitis Based on Network
Pharmacology and Molecular Docking
LIU Zheng1，2，XU Huixian1，CHANG Shaoqiong1，2，ZHANG Jiajun2，RUAN Yan1（1. NO. 1 Affiliated Hospital of
Guangzhou University of Chinese Medicine，Guangzhou 510405 Guangdong，China；2. The First Clinical School of
Guangzhou University of Chinese Medicine，Guangzhou 510405 Guangdong，China）
Abstract：Objective To investigate the mechanism of Xiaoqinglong decoction（XQLT）on allergic rhinitis（AR）
through network pharmacology. Methods The active ingredients of Xiaoqinglong decoction were selected as the
research objects，and all drug targets were obtained by TCMSP database and UniProt database. Disease targets of
AR were obtained through Genecards，OMIM，TTD and Drugbank，and the potential therapeutic targets of XQLT
were obtained after the intersection. Cytoscape 3.7.1 software was used to construct a visual network topological
relationship map of the Active Ingredients-Targets. STRING database was used for constructing the PPI network，
which was visually processed by Cytoscape 3.7.2，and simultaneously performed MCC topology analysis on key sub-
networks and Cluster module analysis. The CTD database was used to carry out GO and KEGG enrichment for
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potential therapeutic targets. The molecular docking technology was used to verify the binding efficiency of the active
ingredients of XQLT and key targets. Results The 152 compounds of XQLT can act on 116 disease targets of AR.
MCC analysis showed that the key target proteins of PPI are IL-6，TNF，CXCL8，IL-1B，PTGS2，IL-10，etc.，

which are closely related to inflammation. Cluster analysis suggests that the key target proteins are related to
inflammation， vasoconstriction and circulatory system， and cytokine stimulation. The Biological Process，Cellular
Components，and Molecular Function involved in GO are 31，9，and 2，respectively. 46 KEGG signaling pathways
were intervened， such as the immune system， IL-4 and IL-13 signaling pathways，and TNF signaling pathway.
Molecular docking suggested that the affinity of quercetin，kaempferol and luteolin with TNF is higher than those of
the second-generation H1 receptor antagonists，such as ebastine and loratadine. Conclusion XQLT has the multi-
component- multi- target- multi- channel overall regulation characteristics in the treatment of AR， acts on
inflammatory factors， regulates the immune system and circulatory system， etc.， by quercetin， kaempferol and
luteolin and other active ingredients.
Keywords：Xiaoqinglong decoction；allergic rhinitis；network pharmacology；anti-inflammatory；immune regulating；
TNF

变应性鼻炎（Allergic rhinitis，AR）[1]是一种常见

的由变应原激发、免疫球蛋白 E（IgE）介导的气道黏

膜慢性炎性病变，临床表现为特征性鼻痒、喷嚏、

流涕、鼻充血及鼻塞。中医学将 AR 归属于“鼻鼽”

范畴。流行病学研究 [2]报道，亚洲 11 个国家中的成

人 AR 患病率达 10% ~ 30%，儿童则为 10% ~ 46%。

AR 虽不直接威胁患者生命，但损害患者生活质量，

还可能诱发或加重哮喘，间接造成严重的社会负担。

小青龙汤出自《伤寒论》第 40 条：“伤寒，表不

解，心下有水气，干呕、 发热而咳，或渴、或利、

或噎、或小便不利，少腹满，或喘者，小青龙汤主

之。” 该方主解表散寒、温肺化饮，常被用作治疗

AR 肺气虚寒证的基本方。临床上 AR 患者多存在阳

气不足，水饮内停之象，使用小青龙汤干预，可明

显改善其临床症状[3-4]。药理研究[5]表明，小青龙汤对

AR 的治疗作用与其抗炎、抗过敏、调节免疫功能及

细胞因子水平等有关。小青龙汤在 AR 模型小鼠的入

血成分含有麻黄碱、儿茶素、五味子醇甲、甘草

酸、芍药苷等，其中儿茶素、麻黄碱具有拮抗组胺

H1 受体的作用，儿茶素、五味子醇甲可抑制脂多

糖（LPS）诱导的 RAW264.7 细胞释放一氧化氮（NO）、

白细胞介素（IL）6 等炎症因子分泌，抑制胞质中

iNOS 表达以及细胞膜上 TOLL 样受体 4（TLR4）的表

达[6]。本研究拟通过利用网络药理学方法构建小青龙

汤“成分-靶点-通路”网络，并通过分子对接技术

模拟配体分子与靶点蛋白的结合，系统探讨小青龙

汤治疗 AR 的潜在作用机制，以期为后续实验研究及

临床应用提供参考。

1 材料与方法
1.1 小青龙汤活性成分及其作用靶点的筛选 采用中

药系统药理学分析平台 [7]（TCMSP， http：//tcmspw.
com/ index.php）进行数据库检索，筛选小青龙汤（麻

黄、桂枝、白芍、干姜、半夏、细辛、北五味子、

甘草）的化学成分，并根据药动学特性参数筛选出活

性成分。以口服生物利用度（Oral bioavailability，
OB）≥ 30%，类药性（Drug-likeness，DL）≥0.18 为条

件，筛选出小青龙汤的有效活性成分。然后对这些

活性成分在 TCMSP 中进行靶点预测，并利用 UniProt
数据库（https：//www.uniprot.org/）检索各活性成分预测

靶点对应的人源基因，删除重复项后作为小青龙汤

的候选作用靶点。

1.2 小青龙汤治疗 AR 的潜在靶点获取 以“Allergic
rhinitis”为关键词，通过 Genecards[8]（https：//www.
genecards.org/）、OMIM[9]（http：//www.omim.org）、TTD[10]

（http：//db.idrblab.net/ttd/）及 Drugbank[11]（https：//www.
drugbank.ca）数据库进行检索，删除重复项后取并

集，获得 AR 的疾病靶点集。将“1.1”项下的小青

龙汤候选作用靶点与 AR 疾病靶点映射取交集，得到

共有靶点即为小青龙汤活性成分治疗 AR 的潜在靶标

集。然后通过 Cytoscape 3.7.2 软件构建小青龙汤治疗

AR 的“中药-活性成分-靶点”网络，并进行分析。

1.3 构建小青龙汤治疗 AR 潜在靶点的蛋白相互

作用（PPI）网络 将小青龙汤活性成分治疗 AR 的潜
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在靶标集导入到 STRING 数据库（V11.0， https：//
string-db.org/cgi/input.pl）[12]，构建 PPI 网络，以直观

反映蛋白间的相互作用关系。并将 PPI 结果导入

Cytoscape 3.7.2 软件，使用 Network Analyse 功能对

网络进行分析，通过 cytoHubba 中的 Maximal clique
centrality（MCC）拓扑法构建小青龙汤的关键子网络，

运用 MCODE 插件进行 Cluster 模块解析。

1.4 生物信息学富集分析 将小青龙汤治疗 AR 的潜

在靶标集导入 CTD 数据库（http：//ctdbase.org/）[13]，进

行基因本体（Gene ontology，GO）分析及京都基因与

基因组百科全书（Kyoto encyclopedia of genes and
genomes，KEGG）通路富集分析，所得结果中活性成

分靶点基因更集中的通路，被认为是小青龙汤治疗

AR 的重要调节通路。

1.5 分子对接 计算“1.3”项下 PPI 网络的节点平均

度值，选取度值最高的前 3 项靶点为受体，并通过

PDB 数据库[14]（http：//www.rcsb.org/）获得靶标的蛋白

质 3D 结构。以“1.2”项下小青龙汤中靶标数排前

5 位的活性成分为配体，以第二代 H1受体拮抗剂依

巴斯汀（Ebastine）及氯雷他定（Loratadine）作为阳性对

照药，从 PubChem 数据库（https：//pubchem.ncbi.nlm.
nih.gov/）获得各化合物的 SDF 结构式。将蛋白与化合

物信息分别导入 CB-Dock 网站 [15]（http：//cao.labshare.
cn/cb-dock/）进行分子对接测试。

2 结果
2.1 小青龙汤活性成分及其作用靶点 通过 TCMSP
数据库获得小青龙汤全部化合物共 1 534 个。根据

OB ≥ 30%、DL ≥ 0.18 筛选得到全方各药物的活性

成分数分别为麻黄 23 个、桂枝 7 个、白芍 13 个、

半夏 13 个、北五味子 8 个、细辛 8 个、干姜 5 个以

及甘草 92 个，结合文献调查，删除重复项后共得

152 个活性化合物。通过 UniProt 数据库均一化后获

得小青龙汤活性成分对应靶标共 2 289 个，删除重复

项后得 279 个候选靶点。

2.2 小青龙汤治疗 AR 的潜在靶点及“中药-活性

成分-靶点”网络 以“Allergic rhinitis”为关键词，

从 Genecards 、OMIM 、TTD 及 Drugbank 4 个数据

库中分别检索到 1 404 个、2 个、28 个及 17 个 AR
相关靶点，删除重复项后取并集，共得 AR 疾病靶点

基因 1 450 个。将小青龙汤候选作用靶点与 AR 疾病

靶点进行映射，取交集得 116 个共同靶点，构成小

青龙汤治疗 AR 的潜在靶标集（见图 1）。
通过 Cytoscape 3.7.2 软件构建小青龙汤治疗 AR

的“中药-活性成分-靶点”网络（见图 2），发现小青

龙汤中作用靶点最多的前 5 种活性化合物分别为槲

皮素、山柰酚、木犀草素、柚皮素、芒柄花黄素，

具体信息见表 1。
2.3 小青龙汤治疗 AR 潜在靶点的 PPI 网络分析 将

上述筛选获得的 116 个潜在治疗靶点输入 STRING 数

据库中，进行 PPI 分析。为获得高置信度，将最低互

动分数设置为 0.7，同时隐藏网络中未发生 PPI 的节

点，见图 3。结果表明，共有 115 个靶点之间存在关

联，该网络共有 932 条边，平均节点度值为 16.32，
平均聚类系数 0.614，富集结果的 P＜1.0×10-16。

将 PPI 结果导入 Cytoscape 3.7.2 软件，通过 MCC
拓扑分析方法构建小青龙汤治疗 AR 潜在靶点的关键

子网络（见图 4）。得到其核心靶点为 IL-6、STAT3、
TNF、CXCL8、JUN、ICAM1、IL-1B、CCL2、PTGS2、
IL-10。为进一步了解 PPI 网络的生物作用，使用

MCODE 插件进行 Cluster 模块分析，共得 5 个模

块（见图 5），具体模块信息见表 2。通过对 5 个

Cluster 模块进行 GO 富集分析发现，Cluster1 与细胞

表面受体信号通路、细胞对细胞因子刺激的反应、

信号转导等有关；Cluster2 集中在对异源生物刺激的

反应、异源代谢、脂质与脂肪酸分解代谢等相关通

路；Cluster3 参与血管收缩的双向调节、血清素受体

信号通路、循环系统调节等相关通路；Cluster4 与调

节生物过程与细胞代谢过程等；Cluster5 与 G 蛋白偶

联受体信号通路有关。

图 1 小青龙汤（XQLT）与变应性鼻炎的共同作用靶点韦恩图

Figure 1 Venn diagram of common targets for Xiaoqinglong

decoction and AR
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2.4 GO 及 KEGG 通路富集分析 GO 富集以 P＜

0.01 和参与基因数≥85 个为筛选条件，涉及生物学

过程（Biological process， BP）、细胞组分（Cellular
component，CC）以及分子功能（Molecular function，
MF）条目分别为 31 条、9 条及 2 条。其中以 BP 最具

有代表性，包括刺激反应（Response to stimulus）、调

节生物过程（Regulation of biological process）等，见

图 6。KEGG 通路富集以 P＜0.01 和参与基因数≥15 个

为筛选条件，删除无关通路后共获得信号通路

46 条，包括参与调节免疫系统中的细胞因子信号传

导（Cytokine Signaling in Immune system）、白细胞介

素 信 号（Signaling by Interleukins）、 Th17 细 胞 分

化（Th17 cell differentiation）等，见图 7。
2.5 分子对接 CB-Dock 网站执行 AutoDock Vina
（1.1.2 版本）分子对接，可通过 Cyscore 经验评分函

数对疏水性自由能、范德华相互作用能、氢键能和

配体熵的影响进行处理，提高预测精度。通过计算

PPI 网络的节点平均度值为 16.32，选取超过平均节

点度值且排名前 3 位的靶点，分别为 IL-6（度值=
53）、AKT1（度值=52）、TNF（度值=50），提示其可能

在小青龙汤治疗 AR 过程中发挥重要作用。随后从

PBD 数据库中选择靶点基因 IL-6（PDB：1P9M）、

AKT1（PDB：6HHF）、TNF（PDB：2TUN）对应的蛋白

结构作为受体。选取小青龙汤中拥有靶点数最多的

前 5 个活性成分进行分子对接，分别为槲皮素、山

柰酚、木犀草素、柚皮素、芒柄花黄素，以第二代

H1 受体拮抗剂依巴斯汀及氯雷他定作为阳性对照

药。通过 PubChem 数据库获得各化合物的 SDF 结构

文件，将靶标蛋白与化合物信息分别导入 CB-Dock
网站进行分子对接，结果见表 3。

Vina 得分是 Vina 程序以相应的口袋参数对受体

和配体进行分子对接所得到复合物的得分，Vina 得

分值越低代表受体和配体亲和力越高。观察各化合

物分别与 IL-6、AKT1 的对接结果，显示小青龙汤

5 种活性成分得分与阳性对照药的得分相近，且得分

注： 橙色节点为中药；黄色节点为活性成分；蓝色节点为靶点。靶点的度值越高，则面积越大

图 2 小青龙汤治疗变应性鼻炎的“中药-活性成分-靶点”网络

Figure 2 “Chinese medicine-Active Ingredient-Targets” network of Xiaoqinglong decoction treating AR

表 1 小青龙汤中治疗变应性鼻炎靶点最多的前 5 种活性

化合物

Table 1 Top 5 active compounds with the highest number of
AR therapeutic targets in Xiaoqinglong decoction
序号

1
2

3
4
5

Mol ID
MOL000098
MOL000422

MOL000006
MOL004328
MOL000392

化合物

槲皮素（Quercetin）
山柰酚（Kaempferol）

木犀草素（Luteolin）
柚皮素（Naringenin）
芒柄花黄素（Formononetin）

中药来源

麻黄、甘草

麻黄、白芍、
细辛、甘草

麻黄

麻黄、甘草

甘草

靶点
数/个
77
33

32
21
18
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注：颜色越深，表示靶蛋白度值越高

图 4 小青龙汤治疗变应性鼻炎的蛋白互作关键子网络

Figure 4 Key sub- network in PPI netework diagram of AR
therapeutic targets by Xiaoqinglong decoction treatment

Cluster4 Cluster5

Cluster1 Cluster2 Cluster3

图 5 小青龙汤治疗变应性鼻炎核心靶点的 Cluster模块分析

Figure 5 Clusters of AR therapeutic targets by Xiaoqinglong

decoction treatment

注：节点越大，颜色越红，表示靶蛋白度值越高；节点越小，颜色越绿，表示靶蛋白度值越低

图 3 小青龙汤治疗变应性鼻炎的靶蛋白互作网络

Figure 3 PPI network of the protein targets of AR therapeutic targets by Xiaoqinglong decoction treatment

值均低于-7.0，表明 5 种化合物均与靶蛋白受体间具

有较佳的结合效能。值得注意的是，各化合物与

TNF 的对接结果中，槲皮素（Vina 得分-9.9）、山柰

酚（Vina 得分-9.5）、木犀草素（Vina 得分-9.4）与 TNF
的亲和力较阳性对照药依巴斯汀（Vina 得分-9.0）及氯

雷他定（Vina 得分-8.5）更佳，柚皮素（Vina 得分-8.9）
比氯雷他定（Vina 得分-8.5）更佳，提示 TNF 有可能

是小青龙汤活性成分作用于 AR 的关键治疗靶点。

·· 1143



Traditional Chinese Drug Research & Clinical Pharmacology，2021 August，Vol. 32 No. 8

3 讨论
西医治疗变应性鼻炎（Allergic rhinitis，AR）的药

物主要为鼻用糖皮质激素、鼻用或口服 H1 抗组胺

药、抗白三烯药、抗胆碱药等，但 AR 患者症状各不

相同，并不能满足临床个性化治疗的需求[16-17]。中医

学以整体观念及辨证论治为指导原则，强调个体化

精准治疗方案，在治疗 AR 方面具有独特优势。小青

龙汤为临床治疗 AR 的常用方，该方配伍强调聚收散

升降化为一体，共达解表蠲饮、止咳平喘之效，使

肺气复苏，宣降有权，则诸症自平。本研究通过网

表 2 小青龙汤治疗变应性鼻炎核心靶点的 Cluster数据信息

Table 2 Cluster data of AR therapeutic targets by Xiaoqinglong

decoction treatment
Cluster
模块

1

2

3

4

5

节点
数/个
29

7

6

13

4

度值

299

18

15

33

6

靶点

ICAM1、PTGS2、MMP2、IL2、AKT1、MAPK8、JUN、
MMP1、TP53、NOS3、EGF、RELA、STAT3、 IL10、
TNF、 IL-6、 IL-1B、 IL-1A、MAPK1、HMOX1、
CXCL8、 MAPK14、 MAPK3、 CCL2、 MYC、 ESR1、
CASP3、MMP9、STAT1
AHR、 GSTM1、 CYP3A4、 CYP1A2、 CYP2B6、
CYP1A1、GSTP1
HTR2A、ADRA1A、CHRM3、ADRA1B、CHRM5、
ADRA1D
IL-4、ERBB2、VEGFA、SERPINE1、CRP、AR、
PPARG、VCAM1、TGFB1、EGFR、CXCL10、SELE、
IFNG
ADRA2C、CHRM2、PTGER3、CXCL11

图 6 小青龙汤治疗变应性鼻炎的生物过程富集分析

Figure 6 Biological process enrichment of Xiaoqinglong

decoction in AR treatment

P 值

P 值

图 7 小青龙汤治疗变应性鼻炎的 KEGG通路富集分析

Figure 7 KEGG pathway enrichment of Xiaoqinglong decoction
in AR treatment

表 3 小青龙汤中靶标数前 5 位的活性成分与关键靶点分子

对接的 Vina得分

Table 3 The Vina scores of top 5 ingredients with the most
targets of Xiaoqinglong decoction and related drugs with hub
targets
靶点

TNF

AKT1

IL-6

化合物

槲皮素

山柰酚

木犀草素

柚皮素

芒柄花黄素

依巴斯汀

氯雷他定

槲皮素

山柰酚

木犀草素

柚皮素

芒柄花黄素

依巴斯汀

氯雷他定

槲皮素

山柰酚

木犀草素

柚皮素

芒柄花黄素

依巴斯汀

氯雷他定

Vina
得分

-9.9
-9.5
-9.4
-8.9
-7.9
-9.0
-8.5
-9.2
-9.2
-9.6
-9.2
-9.4

-11.3
-9.7
-7.4
-7.3
-7.5
-7.4
-7.3
-7.8
-8.3

腔径

997
997
997

1 098
997
715
715

1 344
1 344
1 344
3 898
1 344
1 344
1 344
2 568
2 568
401

8 807
2 568
2 568
2 568

中心

x
95
95
95
95
95

112
112

7
7
7
7
7
7
7

-41
-41
-54
-41
-41
-41
-41

y
79
79
79
80
79
60
60
8
8
8
8
8
8
8

175
175
156
177
175
175
175

z
-2
-2
-2
-2
-2

-22
-22
16
16
16
14
16
16
16
36
36
44
36
36
36
36

尺寸

x
21
21
21
21
21
28
22
34
34
34
35
34
34
34
35
35
21
35
35
35
35

y
21
21
21
21
21
28
22
21
21
21
21
21
28
22
35
35
21
35
35
35
35

z
21
21
21
21
21
28
22
30
30
30
35
30
28
30
35
35
21
35
35
35
35

注：腔径表示每个空腔的大小；中心表示对接口袋的中心坐标；尺寸

表示对接口袋在 x、y、z 轴方向的大小
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络药理学及分子对接技术，构建复杂网络并对潜在

作用靶点进行富集分析，系统探讨了小青龙汤治疗

AR 的潜在作用机制。

通过“中药-活性成分-靶点”网络分析表明，

槲皮素（MOL000098）、山柰酚（MOL000422）属于小

青龙汤中作用靶点最多的 2 种活性化合物。槲皮素

为麻黄、甘草共有的活性成分，可降低卵清蛋白诱

导的 AR 大鼠体内环氧化酶-2（COX-2）的表达，减轻

过敏症状[18]。山柰酚为麻黄、白芍、细辛、甘草共有

的活性成分，山柰酚在体外可显著抑制嗜酸性粒细

胞白血病细胞中 IL-32 和 IL-8 的产生，在体内则可

缓解卵清蛋白诱导的 AR 模型小鼠的过敏症状，降低

IL-4、IgE、IL-32 及胸腺基质淋巴生成素（TSLP）的

表达水平，调节 Caspase-1，具有抗过敏作用[19]。此

外，半夏含有的黄芩苷（MOL002776）可参与 JAK2-
STAT3 信号通路，抑制 JAK2 和 STAT3 蛋白的表达

及磷酸化，减轻炎性反应[20]。桂枝、白芍、干姜、甘

草共有的谷甾醇（MOL000359）具有细胞周期阻滞、

抗氧化活性和免疫调节作用[21]。麻黄的活性成分麻黄

碱（MOL006594）和伪麻黄碱（MOL006637）可收缩鼻

黏膜血管，是缓解鼻充血的高效有机胺，为临床常

用或联合其他药物使用的 AR 治疗药物[22-23]。

小青龙汤 PPI 关键子网络显示，小青龙汤治疗 AR
的核心靶点包括 IL-6、IL-1β、肿瘤坏死因子（TNF）
及 CXCL8（即 IL-8），同属促炎细胞因子，在变应性炎

症过程中促进炎症细胞浸润、活化并释放炎症介质，

可启动炎症级联反应，在 AR 发生中处于关键位置。

关键子网络中还包括细胞间黏附分子 1（ICAM1）、环

氧合酶 2（PTGS2）、信号转导和转录激活因子 3（STAT3）
等，均与炎症反应有着密切联系。上述核心靶点参

与 了 KEGG 通 路 富 集 中 的 免 疫 系 统（Immune
system）、IL-4 和 IL-13 信号通路（Interleukin-4 and
13 signaling）、TNF 信号通路（TNF signaling pathway）
和调节免疫系统中的细胞因子信号传导（Cytokine
signaling in immune system）等，并与 GO 生物过程富

集中的刺激反应（Response to stimulus）、调节生物过

程（Regulation of biological process）、对化学物质的反

应（RESPOnse to chemical）结果相符。

有研究 [24]证实，桂枝的活性化合物（+）-儿茶

素（MOL000492）可显著抑制脂多糖（LPS）诱导的

RAW264.7 细胞中的 TNF-α、IL-6 和 IL-1β 表达，

从而发挥抗炎作用。豆甾醇（MOL000449）为麻黄、

半夏共有，与谷甾醇（MOL000359）同属植物甾醇，

可作用于 COX-2、TNF-α、ERK、VCAM-1 等靶

点，发挥较强的抗炎作用[25-26]。AR 是由 IgE 介导的 I
型超敏反应，IgE 类型的抗体是炎症反应的始动因

素。小青龙汤可显著减少接种蕨类真菌的 BALB/c 小

鼠的支气管炎症细胞浸润，抑制总 IgE和 IgG1，下调

IL-10、IL-13及MCP-1 mRNA 的表达，起到抗炎及

特定的免疫调节作用[27]。分子对接结果进一步提示，

小青龙汤的主要活性化合物与关键靶点 IL-6、AKT1
及 TNF 结合较好，其中槲皮素、山柰酚及木犀草素

与 TNF 的亲和力高于第二代 H1受体拮抗剂依巴斯汀

及氯雷他定，提示小青龙汤中的活性化合物可能通

过调控重要潜在靶点 TNF 发挥治疗 AR 的作用。

综上所述，小青龙汤可能通过槲皮素、山柰酚等

活性成分，作用于 IL-6、TNF、IL-10 等关键靶点，

调控免疫系统、IL-4 及 IL-13 信号通路、TNF 信号

通路以及免疫系统中的细胞因子信号传导等相关通

路，在治疗 AR 的过程中发挥抗炎、抗过敏、调节免

疫等作用。本研究结果可为小青龙汤的后续基础研

究与临床应用提供理论依据。但药物作用靶点与 AR
疾病靶点仍在不断挖掘与更新中，且部分成分口服

生物利用度较低，影响机体对有效成分的吸收。此

外，复方药物以汤剂为主，并不能保证有效成分均

可在煎煮过程中完全析出并进入汤剂，以上局限性

均有待后续进行深入研究。
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