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麻黄汤是《伤寒论》中治疗伤寒证的经典方药，由麻

黄、桂枝、甘草和杏仁4味中药组成，具有发汗解表、宣肺

平喘的功效，临床常用于流行性感冒、支气管炎、支气管

哮喘等疾病[1-2]。现代药理学研究认为，麻黄汤的药理学

作用包括解热作用、促进汗腺分泌作用、抗炎作用、镇咳

作用、扩张支气管和平喘作用等[3-7]。麻黄汤的应用历史

已长达千年，关于其药理学作用也已有较多研究，但尽

管已知其中含有数百个化合物[8]，但其分子药理学机制

尚不明确。中医理论认为，中药药效组分可以很好地解

释中药治疗病证的作用[9]，通过计算机模拟预测，可以在

短时间内得到中药的活性化合物群，并预测相关作用靶

点，建立分子-靶点网络，从而阐明中药的分子药理学机

制。为此，笔者采用文献检索和数据分析的方法对麻黄

汤的中药组分进行分析，建立中药组分数据库，利用计

算机模拟预测的方法筛选其中的活性化合物，对相关靶

点进行预测，探索其治疗伤寒证的分子药理学机制，从

而为其临床研究和应用提供理论依据。

1 资料与方法
1.1 麻黄汤的中药组分分析

通过检索已发表相关文献和中国科学院化学数据

库、中药综合数据库、草药成分靶点数据库中的相关数

据进行分析，获得麻黄汤中所含的所有化合物数据。

1.2 活性化合物的计算机模拟预测

1.2.1 口服生物利用度预测 采用 OBioavail 1.1计算

机模型[10]对麻黄汤中所含的化合物的口服生物利用度

进行预测。首先，用包含足够多的具有口服生物利用度

值的化合物建立一个数据集；其次，对建模化合物进行

化学描述，用DRAGON 5.4软件获得不同类型的描述符

描述化合物的结构信息，进行化合物和关键蛋白质的结

合计算，对化合物分子与蛋白质晶体结构的对接进行评

分，并将评分分为4个子集，随后使用多元线性回归等模

型进行建模分析。选择口服生物利用度＞30％的化合

物作为候选化合物。

1.2.2 类药性分析 类药性指的是化合物具有药物的

一些特性或特定结构。通过软件筛除非类药性化合物，
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分析，建立其中药组分数据库，利用计算机模拟预测的方法筛选其中的活性化合物，对相关靶点进行预测，探索其治疗伤寒证的分

子药理学机制。结果：麻黄汤中约含有723个化合物，其中麻黄约含有236个，桂枝约含有115个，甘草约含有287个，杏仁约含有

85个。通过计算机模拟预测共筛选出43个活性化合物，相关的18个作用靶点主要与舒张血管作用、肾上腺素样作用和促进平滑

肌收缩作用有关。结论：本研究通过计算机口服生物利用度预测、类药性分析和靶点预测相结合，明确了麻黄汤中的活性化合物

是通过舒张血管、促肾上腺素效应和促平滑肌收缩等作用发挥治疗伤寒证的功效。
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ABSTRACT OBJECTIVE：To provide theoretical reference for clinical research and application of TCM Mahuang decoction.

METHODS：TCM components of Mahuang decoction were analyzed by literature searching and data analysis，and TCM compo-

nent database was established. The active compounds were selected through computer simulation prediction，and the related targets

were predicted. Molecular pharmacology mechanism of TCM Mahuang decoction in the treatment of typhoid syndrome was investi-

gated. RESULTS：Mahuang decoction contained about 723 compounds，among which E. sinica contained 236 compounds，Cinna-

momum cassia contained 115 compounds，Glycyrrhiza uralensis contained 287 compounds，and Amygdalus Communis contained 85

compounds. 43 active compounds were screened through computer simulation prediction，and 18 related targets were mainly related

to vasodilation effect，adrenergic action and the effect of promoting smooth muscle contraction. CONCLUSIONS：By combining

oral bioavailability prediction by computer，drug-like analysis and target prediction，the study determines the effect of active com-

pounds in Mahuang decoction on typhoid syndrome by the means of vasodilation，adrenergic action and promoting smooth muscle

contraction.
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可提高效率。本研究采用Tanimoto系数计算法[11]对麻

黄汤中的候选化合物的类药性进行分析，将待预测的化

合物的描述符向量与数据库中药物或类药性化合物的

描述符向量进行对比，按如下公式计算得到类药性（式

中：A表示待测的化合物的描述符向量，B表示数据库中

药物或类药性化合物的描述符向量）。选择类药性＞

0.18的化合物为候选化合物。

TA，B＝
A·B

│A│2+│B│2+A·B

将同时满足口服生物利用度和类药性要求的候选

化合物定位为活性化合物。当化合物未能同时满足上

述两项要求时，若其在麻黄中的含量较大，或其代谢产

物却具有较好的生物利用度，也被归为活性化合物。

1.3 靶点预测

确定与麻黄汤药理学作用高度相关的活性化合物

之后，利用DrugBank数据库获得蛋白质-靶点信息，从而

建立配体-靶点配对集，通过检索文献验证该配对集的

可靠性，进而预测活性化合物的作用靶点。

2 结果

2.1 麻黄汤的中药组分分析结果

通过文献检索和数据分析可知，麻黄汤中约含有

723个化合物，其中麻黄约含有 236个，桂枝约含有 115

个，甘草约含有 287个，杏仁约含有 85个。麻黄中主要

含有麻黄碱、伪麻黄碱、去甲麻黄碱、去甲伪麻黄碱、N-

甲基麻黄碱、甲基麻黄碱、甲基伪麻黄碱、草质素和槲皮

素等；桂枝中主要含有香豆素、谷甾醇、查尔酮、肉桂醛、

胡萝卜苷、黄杉素和肉桂酮等；甘草中主要含有甘草次

酸、光甘草定、甘草苷、新甘草酚、菜豆素、异甘草素和甘

草酸等；杏仁中主要含有胆固醇、雌素酮、鲨烯、苦杏仁

苷、绿原酸和二十烯酸等。

2.2 活性化合物的计算机模拟预测结果

通过计算机模拟预测，从麻黄汤所含的化合物中共

筛选出43个活性化合物，详见表1。

2.3 靶点预测结果

通过检索相关数据库分析得到 18个与麻黄汤药理

学作用有关的作用靶点，这些靶点主要与舒张血管作

用、肾上腺素样作用和促进平滑肌收缩作用有关（有的

靶点可能会发挥多重作用），详见表2（表中，HTR2A：羟

色胺受体 2A；NOS2：一氧化氮合成酶 2型；NOS3：一氧

化氮合成酶 3型；PTGS1：前列腺素内过氧化物合酶 1；

PTGS2：前列腺素内过氧化物合酶 2；PDE3A：磷酸二酯

酶3A；NR3C1：核受体亚家族3C组成员1；ADRA1A：肾

上腺素能受体 α 1A；ADRA1B：肾上腺素能受体 α 1B；

ADRA1D：肾上腺素能受体α1D；ADRA2A：肾上腺素能受

体α2A；ADRA2B：肾上腺素能受体α2B；ADRA2C：肾上腺

素能受体α2C；ADRB1：肾上腺素受体β1；ADRB2：肾上腺

素受体 β 2；PLAU：尿激酶型纤溶酶原激活因子 ；

CHRM3：毒蕈碱型胆碱受体M3；PPARG：过氧化物酶体

增殖物激活受体γ）。

3 讨论

3.1 关于口服生物利用度预测和类药性分析

在药物研发的过程中，化合物的化学结构和性质是

表1 麻黄汤中的活性化合物

Tab 1 The active compounds of Mahuang decoction

编号
M1

M2

M3

M4

M5

M6

M7

M8

M9

M10

M11

M12

M13

M14

M15

M16

M17

M18

M19

M20

M21

M22

M23

M24

M25

M26

M27

M28

M29

M30

M31

M32

M33

M34

M35

M36

M37

M39

M40

M41

M42

M43

活性化合物名称
麻黄碱
伪麻黄碱
去甲麻黄碱
去甲伪麻黄碱
N-甲基麻黄碱
甲基麻黄碱
甲基伪麻黄碱
草皮素
槲皮素
桑色素
芦丁
二氢槲皮素
辣薄荷醇
山奈酚
原矢车菊素
表儿茶素
查尔酮
肉桂醛
肉桂酸
莰酮
黄杉素
胡萝卜苷
β-谷甾醇
18β-甘草次酸
粗毛甘草素F

光甘草定
甘草苷
新甘草酚
安哥拉紫檀素
菜豆素
甘草查尔酮B

甘草酸
异甘草素
雌素酮
胆固醇
鲨烯
苦杏仁苷
二十烯酸
绿原酸
二十碳二烯酸
二异辛基琥珀酸盐
谷甾醇

口服生物利用度值，％
45

41

67

74

41

33

40

37

46

58

12

47

37

42

41

49

62

27

38

74

67

21

37

35

76

53

66

99

80

79

77

20

89

54

38

33

7

31

31

40

32

37

类药性值
0.03

0.03

0.03

0.03

0.03

0.04

0.04

0.27

0.28

0.24

0.68

0.27

0.27

0.24

0.27

0.24

0.08

0.02

0.03

0.27

0.05

0.62

0.75

0.86

0.52

0.45

0.63

0.62

0.66

0.53

0.23

0.14

0.18

0.32

0.67

0.42

0.71

0.20

0.33

0.20

0.23

0.75

所属中药
麻黄
麻黄
麻黄
麻黄
麻黄
麻黄
麻黄
麻黄
麻黄、甘草
麻黄
麻黄、甘草
麻黄、甘草
麻黄
麻黄、桂枝
麻黄
桂枝
桂枝
桂枝
桂枝
桂枝
麻黄、桂枝
桂枝、甘草
桂枝、甘草
甘草
甘草
甘草
甘草
甘草
甘草
甘草
甘草
甘草
甘草
杏仁
杏仁
杏仁
杏仁
杏仁
杏仁
杏仁
杏仁
杏仁、甘草、桂枝
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决定其能否具有药效的关键因素[12]。口服是药物吸收

进入循环系统的主要方式，药物的口服生物利用度由药

物在胃肠道中的化学稳定性、胃肠道的吸收过程和肝代

谢等多种因素影响[13]。口服生物利用度是衡量药物稳

定性和胃肠道吸收的重要参数，因此本研究将其作为麻

黄汤中的活性化合物筛选的主要指标之一。类药性是

指候选化合物中包含的功能基团与已知药物或类药性

化合物的相似程度[14]。在候选化合物筛选时进行类药

性分析能够提前筛除一些无活性的化合物，从而节省研

究人力和物力。因此，本研究选择类药性作为麻黄汤中

的活性化合物筛选的第2个主要指标。

在麻黄汤中，麻黄约含有236个化合物，其中口服生

物利用度＞30％的化合物占 62.4％，类药性＞0.18的化

合物占14.2％，口服生物利用度和类药性两个指标均符

合的化合物有山奈酚、草皮素、槲皮素、桑色素、辣薄荷

醇和原矢车菊素等；桂枝约含有115个化合物，其中口服

生物利用度＞30％的化合物占 60.1％，类药性＞0.18的

化合物占16.5％，口服生物利用度和类药性两个指标均

符合的化合物有黄杉素、β-谷甾醇和表儿茶素等，这3个

化合物已被证实具有良好的生物学活性[15-17]；甘草约含

有 287个化合物，其中口服生物利用度＞30％的化合物

占51.0％，类药性＞0.18的化合物占20.5％，口服生物利

用度和类药性两个指标均符合的化合物有甘草苷、光甘

草定、异甘草素、甘草查尔酮B、菜豆素和新甘草酚等，前

4个已被证实具有良好的生物学活性 [18-19]；杏仁约含有

85个化合物，其中口服生物利用度＞30％的化合物占

40.0％，类药性＞0.18的化合物占38.5％，口服生物利用

度和类药性两个指标均符合的化合物有鲨烯、谷甾醇、

胆固醇和二十碳二烯酸等。此外，一些未同时满足口服

生物利用度和类药性要求的化合物也被归为活性化合

物，主要有两个方面的原因：（1）有些化合物如麻黄碱、

伪麻黄碱、去甲麻黄碱、去甲伪麻黄碱和甲基麻黄碱等

并不满足类药性指标的要求，但其在麻黄中的含量较

大，可达到2.1％～2.4％，由此可弥补其在类药性方面的

不足[20]。（2）有些化合物虽然口服生物利用度较低，但其

代谢产物却具有较好的生物利用度，如苦杏仁苷的口服

生物利用度只有 7％，但其水解产物扁桃腈的生物利用

度达47％[21]。因此，通过口服生物利用度和类药性计算

机模拟预测和筛选，结合化合物在药材中的含量及其代

谢转化特征，本研究在麻黄汤所含化合物中筛选出43个

活性组分。

3.2 关于靶点预测

本研究根据筛选出的麻黄汤中的43个活性化合物，

通过靶点预测和分析得到与其药理学作用有关的 18个

作用靶点，这些靶点均与发汗、解热作用相关。槲皮素、

山奈酚和黄杉素为共有成分，其中槲皮素能够作用于肾

上腺素受体，可促进汗腺分泌 [22]；山奈酚也可促进发

汗 [23]；黄杉素具有舒张血管、降血压和发汗作用 [24]。因

此，推测这3个活性化合物在伤寒证的治疗中具有十分

重要的作用。

通过对相关作用靶点的分析发现，麻黄汤治疗伤寒

证的分子药理学机制主要包括以下几方面：（1）血管舒

张作用 。 有 7 个预测靶点（HTR2A、NOS2、NOS3、

PTGS2、PDE3A、NR3C1和PTGS1）与该作用相关，因此

推断麻黄汤可作用于这些靶点促进血管舒张而发挥解

热作用 。（2）肾上腺素样作用 。 有 7 个预测靶点

（ADRA2A、ADRA1B、ADRA1D、ADRB1、ADRB2、

ADRA2B和ADRA2C）与该作用相关，因此推测麻黄汤

可作用于这些靶点产生促肾上腺素效应而促进汗腺分

泌，达到发汗的目的。（3）促进平滑肌收缩作用。有10个

预 测 靶 点（PTGS2、HTR2A、ADRA1A、ADRA2B、

ADRB1、PLAU、NOS3、CHRM3、PPARG 和 ADRB2）与

该作用相关，因此推测麻黄汤可作用于这些靶点促进平

滑肌收缩，导致机体发热，而产生发汗作用。

4 结论

中药复方是作为整体发挥作用的，可系统地治疗某

种疾病。但中药复方多组分多靶点的特性对阐明其分

子药理学机制造成了极大困难，使其发展遇到了瓶颈。

本研究结合了计算机口服生物利用度预测、类药性分析

和靶点预测等方法对麻黄汤的分子药理学机制进行了

系统性探索，明确了麻黄汤中的活性化合物是通过舒张

血管、促肾上腺素效应和促平滑肌收缩等作用发挥治

疗伤寒证的功效，能够为其临床研究和应用提供理论

表2 麻黄汤中的活性化合物相关作用靶点

Tab 2 Related targets of active compounds of Ma-

huang decoction

靶点数
1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

舒张血管作用
HTR2A

NOS2

NOS3

PTGS2

PDE3A

NR3C1

PTGS1

肾上腺素样作用
ADRA2A

ADRA1B

ADRA1D

ADRB1

ADRB2

ADRA2B

ADRA2C

促进平滑肌收缩作用
PTGS2

HTR2A

ADRA1A

ADRA2B

ADRB1

PLAU

NOS3

CHRM3

PPARG

ADRB2
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依据。
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