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基于网络药理学与分子对接的腰痛宁胶囊治疗
腰椎间盘突出症的作用机制研究

侯森泷，张福利✉

黑龙江中医药大学，黑龙江省哈尔滨市香坊区和平路24号，150040

［摘要］ 目的 探讨腰痛宁胶囊治疗腰椎间盘突出症 （LDH） 的作用机制。方法 采用网络药理学方法，借

助中药系统药理学数据库与分析平台（TCMSP）、中医药综合数据库（TCMID）、Genecards数据库与DisGeNET
数据库筛选出腰痛宁胶囊有效活性成分及其作用靶点，获取 LDH相关疾病靶点；绘制韦恩图并取得腰痛宁

胶囊治疗 LDH的潜在靶点后，使用 STRING 11. 5平台构建腰痛宁胶囊治疗 LDH的蛋白质-蛋白质相互作用

（PPI） 网络，并使用Cytoscape 3. 7. 2软件识别其主要功能子簇及其上的核心靶点；通过生物学信息注释数据

库 （DAVID） 与京都基因与基因组百科全书 （KEGG） 对核心靶点进行基因本体论 （GO） 与KEGG富集分

析，通过 Cytoscape 3. 7. 2软件构建腰痛宁胶囊治疗 LDH的“药物-成分-靶点”网络，运用 Autodock4及

Pymol 2. 2. 0软件进行分子对接验证。结果 共筛选获得腰痛宁胶囊活性成分 537个，作用靶点 1335个，

LDH相关疾病靶点 812个，绘制韦恩图取交集获得潜在靶点 155个；构建 PPI网络后识别出主要功能子簇 5
个，包含 43个核心靶点；GO富集分析显示核心靶点共涉及 346个生物过程、30个细胞组成以及 65个分子功

能；KEGG富集分析显示核心靶点共涉及 252条通路，并与其中磷脂酰肌醇 3激酶-蛋白激酶B（PI3K-Akt）
信号通路相关性较强；“药物-成分-靶点”网络显示腰痛宁胶囊共包含 129种与治疗LDH直接相关的活性成

分，分子对接验证显示，关键靶点白细胞介素 8（IL8）、基质金属蛋白酶 1（MMP1）、基质金属蛋白酶 9
（MMP9） 与活性成分汉黄芩素、木犀草素、山柰酚、槲皮素结合能＜-5 kcal/mol，显示出良好的结合能力。

结论 腰痛宁胶囊治疗 LDH的作用机制可能是通过汉黄芩素、木犀草素、山柰酚、槲皮素与 IL8、MMP1、
MMP9三个靶点的结合，抑制PI3K-Akt信号通路从而减轻机械痛阈值并缓解神经病理性疼痛实现。

［关键词］ 腰椎间盘突出症；腰痛宁胶囊；网络药理学；分子对接；PI3K-Akt信号通路

腰椎间盘突出症（lumbar disc herniation，LDH）
是脊柱外科常见疾病之一，其治疗手段主要包括针

灸、推拿、腰椎牵引、手术治疗等。其中，运用中

医内科理论，使用中药保守治疗因具有可早期介

入、成本低、风险较小、接受度广、疗效可靠的优

势，在 LDH 的治疗手段中具有较大的发展空

间［1-3］。腰痛宁胶囊是临床广泛用于治疗 LDH的中

药之一，其主要成分为马钱子粉、土鳖虫、全蝎、

僵蚕、麻黄、乳香、没药、甘草、川牛膝、苍术，

理论研究认为其对腰痛病具有通络化瘀、补益肝

肾、除湿散寒的效用［4］。临床研究表明，口服腰痛

宁胶囊联合推拿治疗 LDH较单纯推拿治疗对患者

生活质量的改善、腰腿痛及功能障碍的缓解更为明

显［5-6］。网络药理学是基于“网络标靶”理论，依

托人工智能及大数据分析等技术，通过寻找疾病与

药物的共有靶点，从生物整体角度构建“药物-靶

点-疾病”结构网络，并用其揭示药物治疗疾病的

作用机制与物质基础的学科［7-8］。本研究采用网络

药理学方法对腰痛宁胶囊治疗腰椎间盘突出症的作

用机制进行初步探讨，以期为其临床应用与进一步

研究提供参考。

1 资料与方法

1. 1 腰痛宁胶囊有效活性成分的筛选与作用靶点

的获取

在中药系统药理学数据库与分析平台（TCMSP）
中检索腰痛宁胶囊组成药物马钱子、土鳖虫、全

蝎、僵蚕、麻黄、乳香、没药、甘草、川牛膝、苍
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术的有效活性成分，筛选条件为“口服利用度

（OB）≥30%”以及“药物相似性（DL）≥0. 18”，
记录各有效活性成分及其作用靶点；在中医药综合

数据库 （TCMID） 中检索马钱子粉、土鳖虫、全

蝎、僵蚕、麻黄、乳香、没药、甘草、川牛膝、苍

术的有效活性成分，记录各有效成分及其作用靶

点，并将靶点名称导入 STRING 11. 5平台中，限定

生物体种类（organism）为“智人（Homo sapiens）”，

进行标准化处理。

1. 2 LDH疾病相关靶点的获取

利用Genecards数据库、DisGeNET数据库收集

LDH 的 疾 病 相 关 靶 点 。 在 Genecards 数 据 库 、

DisGeNET 数 据 库 中 检 索 关 键 词 “Lumbar Disc
Herniation”“Prolapsed lumbar disc”，得出腰椎间盘

突出症的疾病相关靶点，并将靶点名称导入

STRING11. 5平台中，限定生物体种类为“智人”，

进行标准化处理。

1. 3 腰痛宁胶囊治疗LDH潜在靶点的获取

使用Venny 2. 1. 0在线工具绘制腰痛宁胶囊有

效活性成分与 LDH疾病相关靶点的韦恩图。在

“List1”一栏内输入腰痛宁胶囊有效活性成分的靶

点，在“List2”一栏内输入 LDH疾病相关靶点，

得到韦恩图，并将“Results”中的交集靶点记录为

腰痛宁胶囊治疗LDH的潜在靶点。

1. 4 蛋白质-蛋白质相互作用网络 （PPI） 的构建

与核心靶点的识别

将韦恩图中得出的潜在靶点导入 STRING 11. 5
平台，设置生物体种类为“智人”，最低相互作用

阈值为 0. 900，构建腰痛宁胶囊治疗 LDH的 PPI网
络；再用 Cytoscape 3. 7. 2软件中的MCODE算法对

此PPI网络的主要功能子簇进行识别，并将识别结

果中显示的节点列为腰痛宁胶囊治疗 LDH的核心

靶点。

1. 5 基因本体论 （GO） 与京都基因与基因组百科

全书 （KEGG） 富集分析

在Uniprot数据库上对腰痛宁胶囊治疗 LDH的

核心靶点进行校正后，将其输出的核心靶点Uniprot
ID导入生物学信息注释数据库 （DAVID） 中，从

生物过程、细胞组成、分子功能三个角度对核心靶

点进行GO生物功能富集分析。再在KEGG数据库

中进行KEGG通路富集分析。

1. 6 “药物-成分-靶点”网络的构建

以腰痛宁治疗LDH的PPI主要功能子簇得出的

核心靶点为基础，逆向追溯与核心靶点有相互作用

的腰痛宁胶囊主要活性成分以及包含这些成分的中

药，借助Cytoscape 3. 7. 2软件，构建腰痛宁胶囊治

疗 LDH的“药物-成分-靶点”网络，并将其可视

化，以对腰痛宁胶囊治疗 LDH的作用机制进行初

步揭示。

1. 7 分子对接验证

选取 PPI网络中分数最高、中心性最强的子簇

中所包含的靶点及“药物-成分-靶点”网络中与其

存在作用关系的化合物进行分子对接验证。利用

PubChem数据库下载活性成分的 SDF文件，从

Alpha Fold Protein Structure 数据库下载靶点的 PDB
文件。再用AutoDock 4软件对存在作用关系的成分

与靶点进行分子对接验证，并用图形绘制软件

Pymol 2. 2. 0对其部分结构进行展示。

2 结果

2. 1 腰痛宁胶囊有效活性成分与作用靶点筛选结果

在 TCMSP数据库中检索腰痛宁胶囊组成药物

的有效活性成分，共得到 1198个，按照OB≥30%
及 DL≥0. 18的条件筛选后剩余 194个；在 TCMID
数据库中检索腰痛宁胶囊的有效活性成分，共得到

367个。将两组数据输入 Excel 2010，删除重复项

后得到腰痛宁胶囊有效活性成分共 537个，逐一检

索后得到作用靶点 5015个，删除重复项后得到作

用靶点 1561个。将靶点名称导入 STRING 11. 5平
台，经限定物种及标注化处理后，输出作用靶点

1355个，再次删除重复项后，得到作用靶点1335个。

2. 2 LDH的疾病相关靶点筛选结果

在 Genecards数据库中检索关键词“Lumbar
Disc Herniation”，得到疾病相关靶点 451个，检索

关键词“Prolapsed lumbar disc”，得到疾病相关靶

点 741 个 ； 在 DisGeNET 数 据 库 中 检 索 关 键 词

“Lumbar Disc Herniation”，得到疾病相关靶点 1个，

检索关键词“Prolapsed lumbar disc”，得到疾病相

关靶点 75个。将检索到的所有结果删除重复项，

共得到疾病相关靶点 955个。将靶点名称导入

STRING 11. 5平台，经限定物种及标注化处理后，

输出LDH的疾病相关靶点 816个，再次删除重复项

后，得到作用靶点812个。

2. 3 腰痛宁胶囊治疗LDH的潜在靶点

使用Venny 2. 1. 0在线工具绘制腰痛宁胶囊有

效活性成分作用靶点与 LDH疾病相关靶点的韦恩

图后，可得到 155个交集靶点，由此认为腰痛宁胶

囊治疗LDH的潜在靶点共有 155个，分别是代谢型
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谷氨酸受体 5（GRM5）、酪氨酸蛋白激酶受体UFO
（AXL）、动力蛋白 1（DNM1）、血红素加氧酶 1
（HMOX1）、白细胞介素1α（IL1A）等。

2. 4 潜在靶点的PPI网络与核心靶点

将 GRM5、AXL、DNM1、HMOX1等 155个潜

在靶点导入 STRING 11. 5平台后，构建出腰痛宁胶

囊治疗LDH潜在靶点的PPI网络，见图1。

由图 1可知，腰痛宁胶囊治疗LDH潜在靶点的

PPI网络共有 155个节点 （隐藏 HFE、OPRM1、
SPLI等离散节点），节点之间共计有 582个相互作

用。将此 PPI网络导入Cytoscape 3. 7. 2软件中，运

用MCODE算法进行分析，设置参数Degree cutoff=2，
node score cutoff=0. 2，k-core=2，以及 max. depth=
100，识别出其主要功能子簇。结果如图2。

由图 2可得，腰痛宁胶囊治疗LDH潜在靶点的

主要功能子簇有 5个，分别由白细胞介素 2（IL2）、

基质金属蛋白酶 1（MMP1）、基质金属蛋白酶 9
（MMP9）、粒细胞-巨噬细胞集落刺激因子（CSF2）
等 43个靶点蛋白组成，提示腰痛宁胶囊治疗 LDH
可能主要经由这些靶点的相互作用，因此将这 43
个靶点记录为核心靶点。

2. 5 GO与KEGG富集分析

在 Uniprot数据库上对核心靶点进行校正后，

将得到的核心靶点UniProt ID导入DAVID数据库进

行GO富集分析，结果显示共涉及 346个生物过程、

30个细胞组成以及 65个分子功能。将生物过程、

细胞组成与分子功能按照显著性由高到低的顺序自

上而下排列，腰痛宁胶囊治疗 LDH涉及的生物过

程主要包括核糖核酸聚合酶Ⅱ启动子转录正调控

（-16. 03）、DNA模板转录的正调控（-14. 73）、丝

裂原活化蛋白激酶（MAPK）级联（-11. 93）、脂多糖

介导的信号通路（-9. 84）、缺乏配体时的外源性凋

亡信号通路（-9. 67）、细胞对脂多糖反应（-9. 50）、

磷脂酰肌醇 3-激酶信号的调节（-9. 08）、免疫应答

图1 腰痛宁胶囊治疗腰椎间盘突出症潜在靶点的PPI网络

注：子簇由（a）到（e）中心性依次减弱；各个子簇中节点的颜色代表其MCODE分值，颜色越深、分值

越高，意味着其中心性越强。

图2 腰痛宁胶囊治疗腰椎间盘突出症潜在靶点的PPI网络主要功能子簇
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（-8. 34）、细胞对有机环状化合物反应（-8. 16）及

凋亡过程的负调控（-7. 99）等；涉及的细胞组成主

要包括细胞外区域（-10. 24）、细胞外空间（-9. 61）、

核染色质（-4. 11）、胞液（-3. 21）、线粒体（-3. 15）、

核浆（-3. 04）、细胞核（-2. 76）、蛋白质细胞外基

质（-2. 48）、血小板 α颗粒内腔（-2. 15）及细胞

膜穴样内陷（-2. 01）等；涉及的分子功能主要有

酶结合 （-9. 43）、细胞因子活性 （-9. 41）、双链

DNA结合（-7. 34）、蛋白结合（-6. 97）、生长因子

活性（-6. 87）、Ras鸟苷酸交换因子活性（-6. 42）、

磷脂酰肌醇-4，5-二磷酸 3-激酶活性（-6. 36）、蛋

白酪氨酸激酶活性 （-6. 05）、磷酸腺苷激酶活性

（-5. 29）及相同蛋白结合（-4. 95）等。

在KEGG数据库对核心靶点进行KEGG通路富

集分析，共得到核心靶点所富集的通路 252条，富

集核心靶点基因数最多的前20条的通路见表1。

2. 6 “药物-成分-靶点”网络

将腰痛宁胶囊中包含的药物、筛选出的活性成

分、活性成分作用的核心靶点数据导入 Cytoscape
3. 7. 2软件，构建出腰痛宁胶囊治疗 LDH的“药

物-成分-靶点”网络。结果显示，腰痛宁胶囊治疗

LDH的药物活性成分存在于麻黄、甘草、马钱子、

全蝎、没药、土鳖虫、苍术、乳香、川牛膝共9味中

药中，并较集中于麻黄、甘草、马钱子及没药4味中

药，包含槲皮素（quercetin）、木犀草素（luteolin）、

β -谷甾醇 （beta-sitosterol）、肉桂醛 （cinnamalde⁃
hyde）、丁子香酚 （eugenol）、苯乙烯 （styrene）、

汉黄芩素（wogonin）等 129种与治疗 LDH直接相关

的活性成分，与雌激素受体蛋白（ESR1）、孕酮受

体（PGR）、有丝分裂原激活蛋白激酶 14（MAPK14）、

白细胞介素 8（IL8）等 43个作用靶点之间存在 301
个相互作用关系。

2. 7 分子对接结果

为验证网络分析的研究结果，选取 PPI网络中

分数最高，中心性最强的子簇 a（见图 2a）中所包

含的 14个靶点及“药物-成分-靶点”网络中与其

存在作用关系的化合物进行分子对接验证，其结果

见表2。
在分子对接结果中，结合能的数值越低，则二

者的结合能力越强。若结合能＜0，则认为活性成

分与靶点可以自行结合；若结合能＜-1. 2 kcal/
mol，则认为活性成分与靶点具有更好的结合能

力［9］。上述结果显示，构成PPI网络中主要功能子

簇 a的靶点与其在“药物-成分-靶点”网络中具有

相互作用关系的有效活性成分均可自行结合。而

在50对“成分-靶点”结合对中，有48对结合能＜

-1. 2 kcal/mol，具有较稳定的结合能力。其中，6
对结合能＜-5 kcal/mol，结合最为稳定的分子对接

结果分别为木犀草素与MMP9、木犀草素与MMP1、
槲皮素与 MMP1、汉黄芩素与 IL8、汉黄芩素与

MMP1、山柰酚与MMP1，如图3所示。

3 讨论

LDH是由于腰椎间盘退变，纤维环部分或全

部破裂，髓核突出并刺激或压迫神经根、马尾神

经，从而引起腰痛、坐骨神经痛、下肢麻木等临床

表现的疾病，为脊柱外科常见疾病之一［10］，可归

属于中医学“腰痛”范畴。其病因病机或为肾精衰

微，筋脉失养，不荣而痛；或为风寒湿热，痹阻经

络，不通而痛；或为姿势不当，受力劳损，经络损

伤而痛［11］。腰痛宁胶囊为治疗腰椎间盘突出症的

常用药物之一，多中心随机盲法临床对照研究［12］

表明，其对寒湿瘀阻型腰椎间盘突出症疗效确切，

能快速缓解疼痛和改善腰椎功能；循证医学研

表1 腰痛宁胶囊治疗腰椎间盘突出症富集核心靶点

基因数最多的前20条KEGG信号通路

信号通路名称

癌症通路

PI3K-Akt信号通路

脂质与动脉粥样硬化

癌症中的蛋白多糖

神经退化通路

MAPK信号通路

人巨细胞病毒感染

卡波西肉瘤相关疱疹病毒感染

前列腺癌

乙型肝炎

人乳头瘤病毒感染

糖尿病并发症中的AGE-RAGE信号通路

癌症中的微小核糖核酸

肺结核

缺氧诱导因子-1信号通路

阿尔茨海默病

流体切应力与动脉粥样硬化

化学致癌

Ras信号通路

松弛素信号通路

富集基因数

54
39
34
30
29
28
27
26
26
26
25
24
24
24
23
23
23
22
21
21

注：MAPK，丝裂原活化蛋白激酶；PI3K-Akt，磷脂酰肌醇 3
激酶-蛋白激酶B；AGE-RAGE，晚期糖基化终末产物-晚期糖基化

终末产物受体。
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究［13］显示，腰痛宁胶囊治疗 LDH在总有效率及降

低疼痛视觉模拟评分方面优于其他中成药（腰痹通

胶囊、小活络丹）。

本研究结果显示，腰痛宁胶囊可能通过GRM5、
AXL、DNM1等155个潜在靶点治疗LDH。PPI网络

分析表明，在 155个潜在靶点所形成的 PPI网络中

表2 腰痛宁胶囊治疗腰椎间盘突出症PPI网络中子簇 a靶点及“药物-成分-靶点”网络中与其存在作用关系的化合物结合能

（kcal/mol)
化合物

棕榈酸

木犀草素

槲皮素

苯乙烯

汉黄芩素

鞣花酸

芒柄花黄素

壬酸

2，4-癸二烯醛

肉桂醛

丁子香酚

硬脂酸

川芎嗪

甘草查尔酮甲

间二甲苯

山柰酚

IL6
-2. 28
-3. 61
-3. 66
-4. 22
-3. 49

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

MMP9
—

-7. 08
-3. 43

—

—

-0. 55
—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

IL4
—

-3. 14
—

—

—

—

-4. 96
—

—

—

—

—

—

—

—

—

CSF2
—

—

—

—

—

—

—

-2. 9
—

—

—

—

—

—

—

—

IL1B
-4. 91

—

-4. 18
-4. 04
-4. 92

—

—

—

-3. 57
-4. 99
-4. 1
-4. 36

—

—

—

—

IL8
-3. 1
—

-3. 9
-3. 99
-5. 93
-0. 22
—

—

—

-4. 06
-3. 75
-2. 56
-4. 77
-4. 79
-3. 95
—

CXCL10
—

—

-4. 09
—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

IL18
—

—

—

—

—

—

—

—

—

-4. 43
-3. 8

—

—

—

—

—

MMP1
—

-5. 37
-5. 25
—

-5. 53
—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

-5. 18

IL1A
—

—

-3. 79
-4

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

-4. 63
—

IL10
—

-3. 82
-3. 51

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

CCL2
-2. 08

—

-3. 59
-3. 61
-4. 32

—

—

—

—

—

-3. 29
—

—

—

-3. 71
—

IL2
—

-4. 45
-4. 02

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

—

注：IL6，白细胞介素6；MMP9，基质金属蛋白酶9；IL4，白细胞介素4；CSF2，粒细胞-巨噬细胞集落刺激因子；IL1B，白细胞介素1β；
IL8，白细胞介素8；CXCL10，C-X-C基序趋化因子10；IL18，白细胞介素18；MMP1，基质金属蛋白酶1；IL1A，白细胞介素1α；IL10，白细

胞介素10；CCL2，C-C基序趋化因子2；IL2，白细胞介素2。

注：图（a）为汉黄芩素与白细胞介素 8，图（b）为木犀草素与基质金属蛋白酶 9，图（c）为山柰酚与基质

金属蛋白酶 1，图（d）为木犀草素与基质金属蛋白酶 1，图（e）为槲皮素与基质金属蛋白酶 1，图（f）为汉黄芩

素与基质金属蛋白酶 1。绿色结构示意活性成分；其他颜色结构示意靶点蛋白上与之形成氢键的氨基酸，并以文

字标示其种类及位点；中间的数字为二者间所形成氢键的长度。

图3 结合能＜-5kcal/mol的腰痛宁胶囊治疗腰椎间盘突出症靶点与化合物分子对接结果
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存在 5个主要功能子簇，分布于其上的 MMP1、
MMP9等 43个靶点被认为是腰痛宁胶囊治疗 LDH
的核心靶点。对核心靶点的GO生物功能富集分析

显示，其涉及核糖核酸聚合酶Ⅱ启动子转录正调

控、DNA模板转录的正调控、核染色质、线粒体、

酶结合、细胞因子活性等多个生物过程、细胞组成

与分子功能。KEGG通路富集分析显示，核心靶点

共富集于 252条通路中，并在PI3K-Akt信号通路有

较多富集。PI3K-Akt信号通路是膜受体信号向细胞

内转导的重要途径之一，具有调节细胞增殖、分

化、代谢、抗细胞凋亡等作用［14］。研究［15］表明，

PI3K-Akt信号通路与椎间盘退变有一定关系。动物

实验表明，在坐骨神经慢性挤压伤模型中，抑制

PI3K-Akt信号通路能够抑制脊髓小胶质细胞、星形

胶质细胞以及神经生长因子的表达，从而降低机械

痛阈值［16］。同时，抑制 PI3K-Akt信号通路还可阻

止炎症反应的发生，缓解神经病理性疼痛［17-19］，这

提示通过抑制 PI3K-Akt信号通路降低机械痛阈值

并缓解神经病理性疼痛可能是腰痛宁胶囊治疗

LDH的作用机制。

“药物-成分-靶点”网络结果表明，在腰痛宁

胶囊共计 537种有效活性成分中，其主要通过麻

黄、甘草、马钱子等 9味中药中的槲皮素、木犀草

素及 β-谷甾醇等 129种有效活性成分与 43个核心

靶点相结合治疗LDH。将PPI网络中心性最强的子

簇中所包含的靶点与其在“药物-成分-靶点”网络

中对应的活性成分进行分子对接验证，结果显示，

所有有效成分与核心靶点均可自发结合，其中汉黄

芩素与 IL8、木犀草素与MMP9、山柰酚与MMP1、
木犀草素与MMP1、槲皮素与MMP1及汉黄芩素与

MMP1的结合具有较低的结合能并形成了多个氢

键，显示出良好的稳定性，提示 IL8、MMP9与

MMP1可能是腰痛宁胶囊治疗LDH的关键靶点。

综上所述，腰痛宁胶囊可能是通过麻黄、甘草

等 9味中药中的槲皮素、木犀草素、β-谷甾醇、肉

桂醛等129种有效活性成分，作用于 IL2、MMP1等
43个核心靶点，经由多个生物过程、细胞组成、

分子功能，以及KEGG通路治疗LDH，其具体作用

机制可能是通过借助汉黄芩素、木犀草素、间二甲

苯、槲皮素与 IL8、MMP1、MMP9三个靶点的结

合，抑制 PI3K-Akt信号通路从而减轻机械痛阈值

并缓解神经病理性疼痛实现的。

值得注意的是，本研究所有结果均来源于网络

公开数据库，对数据库中现有数据的依赖性较强，

因此治疗机制的得出有一定局限性和预测性，可能

仍有潜在的、未经明确的治疗机制。如腰痛宁胶囊

中的僵蚕、全蝎、土鳖虫在 TCMSP数据库中未找

到有效成分，而在 TCMID数据库中虽找出了僵蚕

的有效成分，却无作用靶点，全蝎与土鳖虫找出的

有效成分作用靶点也极为有限。然而文献表明，全

蝎、僵蚕、土鳖虫在治疗退行性骨关节炎［20］、中

风［21］、深静脉血栓形成［22］等多种疾病时具有显著

疗效，这表明目前对全蝎等药的活性成分与其作用

靶点的物质基础研究尚显不足，且 TCMSP等用于

生物信息学分析的数据库也有待于更新。而就腰痛

宁胶囊而言，对其中的全蝎、僵蚕及土鳖虫开展作

用机制及物质基础研究，或将进一步揭示腰痛宁胶

囊治疗多种骨性疾病的优势所在，并可弥补本研究

中因此类药物现有数据较少，导致结果难以全面、

确凿的不足。
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The Mechanism of Yaotongning Capsule（腰痛宁胶囊）in Treating Lumbar Disc Herniation：based on Net⁃
work Pharmacology and Molecular Docking
HOU Senlong，ZHANG Fuli
Heilongjiang University of Chinese Medicine， Heilongjiang， 150040
ABSTRACT Objective To explore the mechanism of Yaotongning Capsule（腰痛宁胶囊）in treating lumbar disc
herniation（LDH）. Methods Traditional Chinese medicine（TCM）systematic pharmacology database and analysis
platform（TCMSP），TCM comprehensive database（TCMID），Genecards database and DisGeNET database were
used to screen out the active ingredients and their target points of Yaotongning Capsule through network pharmacolo⁃
gy，and LDH-related disease targets were obtained. After drawing Wayne diagram and obtaining the potential targets
of Yaotongning Capsule for LDH，the protein-protein interaction（PPI）network of Yaotongning Capsule for LDH was
constructed using STRING 11. 5 platform，and the main functional sub-clusters and their core targets were identified
by Cytoscape 3. 7. 2 software. Gene ontology（GO）and Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes（KEGG）enrich⁃
ment analysis were performed for core targets based on the annotated database of biological information（DAVID）and
the KEGG，while the“drug-ingredient-target”network of Yaotongning Capsule for LDH treatment was constructed by
Cytoscape 3. 7. 2 software，and molecular docking verification was carried out by Autodock 4 and Pymol software.
Results A total of 537 active ingredients of Yaotongning Capsule，1335 target points of action and 812 target points
of LDH-related diseases were screened out，and 155 potential targets were obtained by drawing Wayne diagram and
taking the intersection. After constructing PPI network，five main functional sub-clusters were identified，including
43 core targets. GO enrichment analysis showed that the core targets were involved with 346 biological processes，30
cell components and 65 molecular functions. KEGG enrichment analysis showed that the core targets were involved
with a total of 252 pathways，and were closely realted to PI3K-Akt signaling pathway. The“drug-ingredient-target”
network showed that Yaotongning Capsule contained 129 active ingredients directly related to LDH treatment. Molecu⁃
lar docking verification showed that the binding energy of key targets interleukin-8（IL8），matrix metalloproteinase-1
（MMP1）and matrix metalloproteinase-9（MMP9）with active ingredients wogonin，luteolin，kaempferol and querce⁃
tin ≤-5 kcal/mol，which showed good binding ability. Conclusion Yaotongning Capsule may treat LDH through
the combination of wogonin，luteolin，kaempferol and quercetin with IL8，MMP1 and MMP9 targets，which can inhibit
PI3K-Akt signaling pathway and thereby lowering the mechanical pain threshold and relieving neuropathic pain.
Keywords lumbar disc herniation；Yaotongning Capsule（腰痛宁胶囊）；network pharmacology；molecular docking；
PI3K-Akt signaling pathway
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