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［摘要］ 目的：运用分子对接、靶点反向预测及反向分子对接技术探索宣肺化浊方治疗新型冠状病毒肺炎（COVID-19）的
物质基础及可能的分子机制。方法：在中药系统药理学分析平台（TCMSP）检索宣肺化浊方中 10 味中药化合物，以血管紧张素

转换酶 2（ACE2），白细胞介素-6 受体（IL-6R）为靶蛋白，运用分子对接筛选方中与 ACE2，IL-6R 对接打分较好且符合类药性的

化合物，并进行化学信息学层次聚类分析；利用 Swiss Target Prediction 预测化合物潜在靶点；运用 Cytoscape 构建化合物-靶点

网络；利用 STRING 分析靶点蛋白互相作用。结果：宣肺化浊方中针对 ACE2 潜在有活性的化合物共 312 个，活性较强的化合

物 15 个；针对 IL-6R 符合条件的活性化合物共 100 个，活性较强的化合物 3 个，对活性较强的化合物进行化学信息学层次聚类

分析发现大多属于黄酮类。药味 -有效成分 -靶点网络包含药材 10 味、化合物 126 个、靶点 130 个；STRING 分析显示磷脂酰肌

醇 3 激酶调节亚基 1（PIK3R1），肉瘤基因（SRC），丝苏氨酸蛋白激酶 1（AKT1），雄激素受体（AR）和表皮生长因子受体（EGFR）
等蛋白可能是宣肺化浊方起效的关键靶点。结论：本研究基于多靶点分子对接虚拟筛选初步得到宣肺化浊方抗病毒、抗炎的

物质基础，同时结合靶点反向预测和分析探索该方治疗 COVID-19 潜在作用靶点和分子机制，为宣肺化浊方及其相关方药的

多角度挖掘和单体成分的现代化开发提供线索。
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（IL-6R）were taken as the target proteins to in the investigation of the material basis of Xuanfei Huazhuo

prescription in the treatment of coronavirus disease-2019（COVID-19）by molecular docking. Method： The

compounds in Xuanfei Huazhuo prescription were retrieved through TCMSP. Structure-based ACE2 and IL-6R

were taken as the target proteins to screen out the compounds with a better activity by molecular docking，and

analyze structural properties of these compounds. Furthermore，the potential molecular mechanism of Xuanfei

Huazhuo prescription in the treatment of COVID-19 was analyzed by target reverse prediction. Result： There

were 312 potentially active compounds in Xuanfei Huazhuo prescription，including 75 highly active compounds

and 15 highly active compounds for ACE2. There were 100 eligible active compounds and 3 highly active

compounds for IL-6R，most of which belong to flavonoids. The herb-component-target network included 10

herbs，126 compounds and 130 targets. String analysis showed that PIK3R1，SRC，AKT1，AR and EGFR

might be the key targets of Xuanfei Huazhuo prescription. Conclusion：Based on the virtual screening of multi-

target molecular docking，the anti-virus and anti-inflammatory material basis of Xuanfei Huazhuo prescription

was preliminarily obtained. At the same time，based on the reverse prediction and analysis，potential targets and

molecular mechanism of the recipe in the treatment of COVID-19 were explored，so as to provide clues for the

multi-angle mining of Xuanfei Huazhuo prescription and its relevant prescriptions and the modernization

development of monomer components.

［Key words］ coronavirus disease-2019（COVID-19）； Xuanfei Huazhuo prescription； angiotension

converting enzyme 2（ACE2）；interleukin-6R（IL-6R）；molecular docking

新型冠状病毒肺炎（COVID-19）的发生对人类

健康及经济构成严重威胁。研究发现，新型冠状病

毒（2019-nCoV）的感染是通过病毒 S 蛋白与血管紧

张素转换酶 2（ACE2）结合导致的［1］。病毒感染后

COVID-19 患者血清中白细胞介素 -6（IL-6）等促炎

因子水平显著增高［2］，进而引起细胞因子风暴，导致

人体出现发热、呼吸困难等症状，严重者可出现急

性呼吸窘迫综合征、脓毒症休克、难以纠正的代谢

性酸中毒［3］。因此 COVID-19 的治疗除了开发直接

针对病毒或阻断病毒感染的疫苗外，还需解决感染

的免疫病理学问题，即抑制炎症反应及靶向阻断炎

性通路下游信号传导。

COVID-19 在中医学中属于疫病范畴，多因感

受温热毒邪所致，病位在肺，极易传变。因此早期

诊断，早期治疗，防止疾病的发展与传变至关重要。

中医药发展已有上千年的历史，对疫病有深刻的认

识，治疗效果显著。宣肺化浊方是专家组结合甘肃

COVID-19 发病特点形成应用于中医药治疗早期

COVID-19 的基础治疗方，主要组方为蜜麻黄、连

翘、前胡、法半夏、麸炒苍术、广藿香、羌活、酒大黄、

陈皮、黄芩。方中蜜麻黄性温偏润，可润肺止咳；连
翘性微寒，味苦，可清热解毒；前胡、法半夏、陈皮、

苍术理气化痰燥湿；广藿香、羌活解表除湿；酒大

黄、黄芩清热解毒，全方合用共奏宣肺化浊之效［4］。

该方基于治病于早期、治愈于初期理念，截断扭转

控制了病情发展［5］，保证了甘肃 COVID-19 患者较

高的治愈率，但是方中发挥效应的主要物质基础、

潜在作用靶点和整体调控的分子机制尚不明确。

分子对接技术是利用计算机模式识别和优化

技术，根据配受体相互作用方式研究小分子配体与

受体生物大分子相互作用［6］，考察配体小分子的化

学结构特征，寻找和设计合理的药物分子，识别得

到中药起效的物质基础和作用机制［7］。靶点反向预

测及反向分子对接技术可探寻小分子化合物的潜

在蛋白质靶标，不仅可以阐明小分子化合物的多靶

点特性，还可以预测其产生副作用的蛋白靶标［8］。

两者联用有助于挖掘中药有效成分、潜在作用靶点

和整体调控的分子机制［9］。

因此，本研究从病毒感染过程的关键靶蛋白

ACE2 及引起细胞因子风暴的关键促炎因子 IL-6 的

特异性结合受体 IL-6R 结构出发，进行分子对接筛

选，获得宣肺化浊方抗病毒及抗炎的物质基础及分

子机制，并通过反向对接及靶点反向预测进一步分

析宣肺化浊方治疗 COVID-19 的潜在的作用靶点和

分子机制。

1 材料与方法

1. 1 晶 体 结 构 信 息 来 源 及 处 理 选 择 ACE2

（PDB ID：1R420，IL-6R（PDB：1P9M），PIK3R1［10］

（PDB ID：4I6J），SRC［11］（PDB ID：4U5J），AKT1［12］

（PDB ID：4EKL）及 EGFR［13］（PDB ID：3W2S）作为
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虚拟筛选靶点结构，在 RCSB-PDB 搜索下载靶点蛋

白 三 维 结 构 ，采 用 蛋 白 质 预 处 理 工 具 Protein

Preparation Wizard 对其进行分析和预处理，包括删

去自带配体，加氢，分配相关电荷，并以自带配体位

置为中心，确定活性区域的中心坐标。

1. 2 构建宣肺化浊方化合物库 在中药系统药理

数据库和分析平台（TCMSP）下载蜜麻黄、连翘、前

胡、法半夏、麸炒苍术、广藿香、羌活、酒大黄、陈皮、

黄芩中的化合物，这些化合物 3D 结构采用 MMFFs

力场优化，Ligand preparation 模块对小分子化合物

进行能量优化，并将其转换成 SDF 格式。

1. 3 分子对接 使用 Glide 的标准精度方法进行

分子对接，根据系统能量的大小进行打分。Glide-

Grid 坐标参照靶蛋白自带配体的坐标。

1. 4 中 药 成 分 作 用 靶 点 反 向 预 测 利 用 Swiss

Target Prediction（http：//www.swiss target prediction.

ch）小分子作用靶点预测分析软件预测宣肺化浊方中

活性较高的化合物［口服利用度（OB）≥30%，类药性

（DL）≥0.18 的成分，对于数据库没有 OB 和 DL 数据

的化合物，用 Lipinski规则进行筛选］的作用靶点，并

将概率值>0.5的大分子作该成分的潜在作用靶点。

1. 5 中药 -成分 -靶点网络分析 基于宣肺化浊方

化合物潜在作用靶点，在 Cytoscape 中构建药味 -成

分 -靶点网络，依据活性成分 -作用靶点网络的中心

性参数分析的主要有效成分和关键靶点。中心性

（centrality）是生物网络中任意节点在整个网络中所

在中心的程度，度值（degree）是在网络节点中心性

指标。节点度值越大这个节点的中心性越高。

1. 6 靶点蛋白互作网络构建 利用 STRING 数据

库对靶点的蛋白间相互作用（PPI）进行分析，将靶点

信息导 STRING 数据库，物种选择“Homo sapiens”，

将蛋白互作综合得分>0.7 作为筛选条件从而得到

靶 点 的 PPI 信 息 ，最 后 将 得 到 的 PPI 信 息 导 入

Cytoscape，得到 PPI网络图。

2 结果

2. 1 宣肺化浊方化合物收集 宣肺化浊方是甘肃

省推广使用 COVID-19 防治中医药系列里的普通型

治疗方，全方共 10 味中药，基于 TCMSP 数据库收

集上述中药所含化合物共 1 357 个。见表 1。

2. 2 宣肺化浊方中潜在抗 2019-nCoV，抗炎化合物

筛选 通过与 ACE2，IL-6R 进行分子对接筛选其中

符合相对分子质量<500，氢键给体数目<5 个，氢键

受体数目<10 个，脂水分配系数<5 及可旋转键的数

量 不 超 过 10 个 ，且 与 ACE2，IL-6R 对 接 结 合

能≤−5.0 kcal·mol-1（1 kcal=4.186 kJ）的化合物作为

宣肺化浊方潜在潜在抗 2019-nCoV，抗炎的化合物，

针对 ACE2 符合条件的活性化合物共 312 个，其中，

较高活性活性化合物即结合能≤− 6 kcal·mol-1的 75

个，高活性化合物即结合能≤− 7 kcal·mol-1的 15 个，

且大多数活性较好的化合物主要来源于麻黄、藿

香、羌活、连翘及前胡，且主要药效集中在清热、解

表、化湿。针对 IL-6R 符合条件的活性化合物共 100

个，较高活性活性化合物即结合能≤−6 kcal·mol-1的

3 个，且主要来源于麻黄、连翘及大黄。见表 2。

表 1 宣肺化浊方化合物统计

Table 1 Statistics of compounds in Xuanfei Huazhuo prescription

中药归类

发散风寒药

清热解毒药

清热化痰药

温化寒痰药

化湿药

化湿药

发散风寒药

攻下药

理气药攻下药

清热燥湿药

中药名称

麻黄

连翘

前胡

半夏

苍术

藿香

羌活

大黄

陈皮

黄芩

化合物数/个

363

151

101

116

49

94

185

92

63

143

注：为了显示诸药收集成分数量，此表格中成分数量未去重。

表 2 宣肺化浊方中化合物与 ACE2，IL-6R分子对接打分值统计

Table 2 Statistics of molecular docking scores of compounds in

Xuanfei Huazhuo prescription with ACE2 and IL-6R

No.

A1

A2

A3

A4

A5

A6

A7

A8

A9

A10

B1

B2

B3

B4

B5

B6

B7

B8

B9

B10

中药

麻黄

连翘

前胡

半夏

苍术

藿香

羌活

大黄

陈皮

黄芩

麻黄

连翘

前胡

半夏

苍术

藿香

羌活

大黄

陈皮

黄芩

对接打分≤-7

4

2

2

-

-

4

1

2

-

-

-

-

-

-

-

-

-

-

-

-

对接打分≤-6

11

11

11

5

1

10

10

6

1

9

-

2

-

-

-

-

-

1

-

-

对接打分≤-5

69

36

28

33

12

23

44

23

8

36

18

18

9

8

-

5

8

18

4

9

注：序号 A 为宣肺化浊方中化合物与 ACE2 的分子对接结果统

计；序号 B 为宣肺化浊方中化合物与 IL-6R 的分子对接结果统计。
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2. 3 宣 肺 化 浊 方 代 表 性 潜 在 高 活 性 化 合 物 与

ACE2，IL-6R 分子对接信息 宣肺化浊方中小分子

化合物与 ACE2，IL-6R 进行分子对接，筛选 OB≥

30%，DL≥0.18 的高活性化合物，且所选成分打分值

均位于各自靶点打分结果的前 20。对这 20个化合物

进行结构分类，其中以黄酮类化合物居多。见表 3。

2. 4 活性较好的化合物与 ACE2，IL-6R 相互作用

分别选取与 ACE2，IL-6R 3 个靶点结合作用较强

的代表性化合物。并分析这些化合物与 ACE2，IL-

6R 的相互作用方式（图 1，2），发现化合物与 ACE2

接触表面的氨基酸残基主要通过氢键，π-π堆积及

疏水作用相互作用。其中，黄酮类化合物花旗松

素、香叶木素及槲皮素与 ACE2 接触表面氨基酸残

基 相 互 作 用 的 氢 键 数 目 最 多 。 芦 荟 大 黄 素 ，

physciondiglucoside，5，8，2'-trihydroxy-7-methoxyflavone

与 IL-6R 主要通过氢键相互作用。

表 3 宣肺化浊方代表性潜在高活性化合物与 ACE2，IL-6R分子对接信息

Table 3 Molecular docking information of representative potential high active compounds of Xuanfei Huazhuo prescription with ACE2 and

IL-6R

分子

ACE2

IL-6R

No.

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

1

2

3

MOL ID

MOL004576

MOL002881

MOL000098

MOL002235

MOL005190

MOL003283

MOL005573

MOL011975

MOL002915

MOL003308

MOL002925

MOL000471

MOL002259

MOL002908

名称

花旗松素

香叶木素

槲皮素

泽兰黄醇

圣草酚

异落叶松脂素

芫花素

羌活酚

salvigenin

松脂素单甲基醚 -4-O-β-

D-葡萄糖苷

5,7,2',6'- tetrahydroxyflavone

芦荟大黄素

physciondiglucoside

5,8,2'-trihydroxy-7-me‐

thoxyflavone

中药来源

麻黄

麻黄、前胡

藿香、麻黄、

前胡、连翘

大黄

麻黄

连翘

藿香、麻黄

羌活

黄芩

连翘

黄芩

大黄

大黄

黄芩

结构分类

黄酮类

黄酮类

黄酮类

黄酮类

黄酮类

黄酮类

黄酮类

苯丙素类

黄酮类

苯丙素类

黄酮类

醌类

蒽醌类

黄酮类

OB/%

57.84

31.14

46.43

50.80

71.79

66.51

37.13

62.97

49.07

61.20

37.01

83.38

41.65

37.01

DL

0.27

0.27

0.28

0.41

0.24

0.39

0.24

0.48

0.33

0.57

0.24

0.24

0.63

0.27

对接打分

-7.80

-7.70

-7.46

-7.37

-7.00

-6.89

-6.86

-6.78

-6.77

-6.70

-6.65

-5.73

-5.59

-5.58

药理活性

抗氧化，保护心肌细胞，抗炎，

抗肿瘤，保护损失细胞 [14-17]

对癌细胞增值凋亡有作用，抗

骨关节炎 [18-19]

抗肿瘤、抗病毒、抗高血压，抗

炎，抗氧化 [20-21]

-

抗氧化、抗炎、抗肿瘤及神经保

护，保护损伤细胞 [22-23]

抗炎 [24]

促进成骨细胞分化，收缩子宫

平滑肌 [25]

抗氧化 [26]

-

-

-

抗癌、抗病毒、抗炎、抗菌、抗寄

生虫、保护神经和保护肝脏 [27-28]

-

-

注：以 OB≥30%，DL≥0.18 作为依据从各靶点虚拟筛选结果中挑选代表性高活性化合物，所选成分打分值均位于各自靶点打分结果的前

20。

图 1 花旗松素(A)，香叶木素(B)，槲皮素(C)与 ACE2的相互作用

Fig. 1 Interaction of taxifolin(A),diosmetin(B),quercetin with (C) ACE2
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2. 5 宣肺化浊方靶点反向预测与网络分析 依据

宣肺化浊方的草药 -成分 -靶点关系，应用 Cytoscape

将草药-成分-靶点对应关系可视化为宣肺化浊方的

草药 -成分 -靶点网络图（图 3）。该网络共包括 266

个节点，4 987 条边。其中，10 个绿色节点代表药

味，130 个蓝色节点代表潜在靶点，126 个红色节点

代表活性成分；平均每个化合物连接了 38.4 个靶

点，同时每个靶点连接了 37.2 个化合物，大于平均

度值的靶点有 58 个。度排列前 10 的化合物分别是

MOL000098（quercetin，槲 皮 素 ），MOL002823

（Herbacetin，草质素），MOL000006（luteolin，木犀草

素 ），MOL000422（kaempferol，山 柰 酚 ），

MOL002235（EUPATIN，泽 兰 黄 醇），MOL002881

（diosmetin，香 叶 木 素），MOL002925（5，7，2'，6'-

tetrahydroxyflavone，5，7，2'，6'- 四 羟 基 黄 酮 ），

MOL002909 （5， 7， 2， 5-tetrahydroxy-8， 6-

dimethoxyflavone，5，7，2，5-四羟基-8，6-二甲氧基黄

酮 ） ， MOL002908 （5， 8， 2'-trihydroxy-7-

methoxyflavone，5，8，2'-三羟基 -7-甲氧基黄酮）和
MOL002933（5，7，4'-trihydroxy-8-methoxyflavone）。
度 排 列 前 10 的 靶 点 是 CYP19A1（83），ADORA3

（78），BACE1（75），ESR2（69），ADORA2A（67），
MMP13（67），CA9（65），KDR（65），ADORA1（64），
CA1（64）（表 4），可以看出同一活性成分对应多个

作用靶点，多个靶点对应同一通路的关系，体现了

宣肺化浊方多成分、多靶点的作用特点。

2. 6 潜在作用靶点分析及分子对接验证 本研究

基于 STRING 数据库分析宣肺化浊方潜在作用靶点

之间的交互作用，以交互作用高可信度（>0.7）靶点

构建交互作用网络（图 4），该网络包括 102 个节点

和 270 条边。在蛋白质交互作用网络中，节点蛋白

在网络中的地位不相同，较重要的节点为关键节点

（key nodes）。网络节点度参数是网络关键节点评

价的常用方法［29］。在清肺通络方作用蛋白质交互

作用网络中，PIK3R1（24），SRC（21），AKT1（20），

AR（17）和 EGFR（16）是度值最大的前 5 个节点，这 5

个节点是宣肺化浊方潜在的关键靶点，可能在其治

疗过程中发挥重要作用。采用 Glide 软件对在基于

靶点预测以及 PPI分析结果，对上述 5 个靶点中有晶

体结构的 4 个靶点进行分子分子对接验证。在 PDB

数据库中查找并下载 PIK3R1（PDB ID：4I6J），SRC

（PDB ID：4U5J），AKT1（PDB ID：4EKL）和 ECFR

绿色代表药味，蓝色代表关键靶点，红色代表有效成分

图 3 宣肺化浊方药味-有效成分-靶点网络

Fig. 3 Herbs-Ingredients-Targets network of Xuanfei Huazhuo

prescription

表 4 度排列前 10的靶点信息汇总

Table 4 Summary of target information of the first 10 degrees

No.

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

基因

CYP19A1

ADORA3

BACE1

ESR2

ADORA2A

MMP13

CA9

KDR

ADORA1

CA1

Uniprot

ID

P11511

P0DMS8

P56817

Q92731

P29274

P45452

Q16790

P35968

P30542

P00915

蛋白

cytochrome P450 19A1

adenosine A3 receptor

beta-secretase 1

estrogen receptor beta

adenosine A2a receptor(by homology)

matrix metalloproteinase 13

carbonic anhydrase IX

vascular endothelial growth factor receptor 2

adenosine A1 receptor(by homology)

carbonic anhydrase I

图 2 芦荟大黄素(A)，physciondiglucoside(B)，5,8,2'-trihydroxy-7-methoxyflavone(C)与 IL-6R的相互作用

Fig. 2 Interaction of aloe-emodin(A), physciondiglucoside(B)，5,8,2'-trihydroxy-7-methoxyflavone(C) with IL-6R
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（PDB ID：3W2S）结构，并与预测化合物进行分子对

接。通过对分子对接结果统计，预测到相应靶点的

化合物与各自靶点有相互作用（打分值<-5 分，去

重）的比例分别为 PIK3R1（19/20），SRC（31/44），
AKT1（10/16）和 EGFR（41/47）总 比 例 为 79.53%。

分子对接结果表明，化合物靶点反向预测准确度较

高，验证了上述 KEGG 和 GO 富集分析以及 PPI结果

的合理性。

3 讨论

COVID-19 发病至今，临床治疗仍然缺乏特效

药。一般西药治疗强调用药方向的准确性及目的

性，即靶向性，但靶向药物使用后都会出现相应的

副作用。而中药单个成分靶向结合力较弱，所以治

疗过程中产生的毒副作用较少。该方中大量结构

有差异的成分协同靶向结合，产生活性，可能会产

生和西药接近甚至更全面的治疗效果，而且中医治

疗疾病注重“治病于早期，治愈于初期”思想，临床

早期中医药复方的使用可通过中药的多成分配伍

减毒，更大限度上减少西药的使用，降低一线抗病

毒药物的应用剂量，缩短使用时间，同时也可以减

少使用抗病毒药引起的肝损伤［30］。

经查证发现国家推荐方剂中麻黄及藿香是出

现频次最高的两味中药，本次实验结果显示，甘肃

推荐宣肺化浊方中针对 ACE2 符合类药性且具有潜

在活性的化合物共 312 个，且大多数活性较好的化

合物主要来源于麻黄及藿香。针对 IL-6R 符合条件

的活性化合物共 100 个，且主要来源于麻黄、连翘及

大黄。说明麻黄、藿香这两味中药中有更多的化合

物对 ACE2 有靶向作用，而麻黄、连翘、大黄这三味

中药中有更多的化合物对 IL-6R 有靶向作用。一般

而言，化学结构决定性质，性质决定作用。因此我

们猜测化合物对 ACE2，IL-6R 靶向的原因可能是因

为有相似的化学结构。所以对活性前 20 的化合物

行结构进了归类，发现大多化合物属于黄酮类。黄

酮类化合物泛指具有酚羟基的两个苯环（A-与 B-

环）通过中央三碳原子连结而成的的一系列化合

物，基本结构为 C6-C3-C6，广泛存在植物中，具有抗

氧化、抗炎、抗癌、抗菌、抗真菌和抗病毒等多种潜

在生物活性［31］。研究发现，黄酮类化合物槲皮素对

多种流感病毒株具有抗病毒活性，包括甲型流感病

毒、登革病毒 2 型、马科动物疱疹病毒 1 等［32］。山奈

酚衍生物是冠状病毒 3a 蛋白的有效抑制剂，参与病

毒释放机制［33］。苯丙素类是天然存在的一类由苯

环与三个直链碳连接（C6-C3 基团）构成的化合物，

对这类化合物的整体药理作用目前还未见明确报

道，可待进一步研究。中药具有多成分，应用通常

体现“多点显效、协同增效”的特点，还可降低单一

靶点的副作用。

本研究以 ACE2，IL-6R 为靶点蛋白，利用分子

对接从宣肺化浊方中筛选出与 ACE2，IL-6R 靶向相

互作用较好的活性化合物，将 ACE2，IL-6R 与活性

化合物之间相互作用进行分析发现这些化合物与

ACE2 及 IL-6R 存在相互的作用力。研究发现，花旗

松素具有保护损伤肝细胞、抗氧化、抗癌、抗炎作

用［14-17］。香叶木素有抗肿瘤、保护损伤细胞（肝，

肾）、抗炎的作用［18-19］。白皮杉醇可保护损伤细胞

（肝）、抗氧化、抗炎［34-35］。槲皮素可抗肿瘤、抗病毒、

抗高血压，抗炎，抗氧化［20-21］。芦荟大黄素有抗癌、

抗病毒、抗炎、抗菌、抗寄生虫、保护神经和保护肝

脏作用［27-28］。黄连碱具有抗癌、保护损伤细胞，心肌

保护作用［36］。另外，本研究通过多靶点分子对接系

统阐明上述功效物质基础的同时，利用靶点反向预

测、分子对接及 PPI 分析探讨了宣肺化浊方中化合

物 发 挥 作 用 的 其 他 潜 在 靶 点 ，即 PIK3R1，SRC，

Akt1，AR 和 EGFR 等。

综上所述，本研究根据 COVID-19 发病特征，从

ACE2，IL-6R 结构出发，采用分子对接技术联合靶

点反向预测及通路分析的研究方法，初步阐明了宣

肺化浊方抗病毒、抗炎的物质基础及分子机制，为

中药复方多环节系统治疗 COVID-19 提供理论支

持，为具有地方经验的抗 COVID-19 医方的挖掘提

供分子依据。

圆圈代表靶蛋白，颜色越深，尺寸越大，度值越大

图 4 宣肺化浊方靶蛋白-蛋白相互作用网络

Fig. 4 Protein-protein interaction network of targets of Xuanfei

Huazhuo prescription
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