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摘　 要　
 

目的:基于网络药理学和分子对接技术,探讨骨力胶囊治疗骨关节炎的作用机制。 方法:借助中药系统药理学数据库与

分析平台、本草组鉴对中药化合物靶点进行筛选,利用 GeneCards 数据库和美国国家生物信息中心对骨关节炎疾病靶点进行筛
选。 将中药化合物靶点和疾病靶点取交集并将交集靶点导入 STRING 网站进行蛋白质-蛋白质相互作用分析,得到的数据导入
Cytoscape

 

3. 10. 1 软件用 Centiscapes
 

2. 2 进行分析,并将代表性的靶点运用 R 语言进行基因本体(GO)功能富集分析、京都基因与

基因组百科全书(KEGG)通路富集分析。 用 Cytoscape
 

3. 10. 1 软件构建药物-成分-预测靶点和药物-成分-靶点-通路等网络。 最后
将关键化合物和核心靶点进行分子对接验证,借助 Pymol 软件对结果进行可视化处理。 结果:骨力胶囊中的主要活性成分为山柰
酚、异补骨脂二氢黄酮等。 筛选得到骨力胶囊和骨关节炎的共同靶点 183 个,核心靶点涉及肿瘤坏死因子、蛋白激酶 B1、Toll 样受

体 4、半胱天冬酶 3、过氧化物酶体增殖物激活受体 γ、B 细胞淋巴瘤 2 和核因子 κB。 GO 功能富集分析涉及 182 条生物过程、
183 条细胞组分和 183 条分子功能。 KEGG 通路富集分析结果显示,骨力胶囊治疗骨关节炎主要涉及人类巨细胞病毒感染、卡波
西肉瘤相关疱疹病毒感染、脂质与动脉粥样硬化等 165 条通路。 分子对接结果显示,核心靶点与其对应化合物的分子结合能较

低,亲和力较好。 结论:本研究验证和预测了骨力胶囊中的主要活性成分山柰酚和异补骨脂二氢黄酮等能作用于多个靶点,调控
多条通路实现对骨关节炎疾病的治疗,为其作用机制研究与临床应用提供思路。
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ABSTRACT　 OBJECTIVE:
 

To
 

probe
 

into
 

the
 

mechanism
 

of
 

Guli
 

capsules
 

in
 

the
 

treatment
 

of
 

osteoarthritis
 

based
 

on
 

network
 

pharmacology
 

and
 

molecular
 

docking
 

technology.
 

METHODS:
 

Drug
 

compound
 

targets
 

were
 

screened
 

by
 

the
 

Traditional
 

Chinese
 

Medicine
 

System
 

Pharmacology
 

Database
 

and
 

Analysis
 

Platform
 

and
 

the
 

Traditional
 

Chinese
 

Medicine
 

high-throughput
 

experiment
 

and
 

reference
 

database.
 

Disease
 

targets
 

of
 

osteoarthritis
 

were
 

screened
 

byusing
 

the
 

GeneCards
 

database
 

and
 

the
 

U. S.
 

National
 

Bioinformation
 

Center.
 

Intersection
 

targets
 

of
 

potential
 

targets
 

and
 

related
 

disease
 

targets
 

were
 

imported
 

into
 

the
 

STRING
 

website
 

for
 

protein-protein
 

interaction
 

analysis.
 

The
 

obtained
 

data
 

were
 

imported
 

into
 

Cytoscape
 

3. 10. 1
 

software
 

for
 

analysis
 

by
 

Centiscapes
 

2. 2.
 

The
 

representative
 

targets
 

were
 

selected
 

and
 

R
 

language
 

was
 

used
 

for
 

gene
 

ontology
 

(GO)
 

function
 

enrichment
 

analysis
 

and
 

Kyoto
 

encyclopedia
 

of
 

genes
 

and
 

genomes
 

( KEGG )
 

pathway
 

enrichment.
 

Drug-composition-target
 

prediction
 

and
 

drug-composition-target-pathway
 

networks
 

were
 

constructed
 

with
 

Cytoscape
 

3. 10. 1
 

software.
 

Finally,
 

the
 

key
 

compounds
 

and
 

core
 

targets
 

were
 

verified
 

by
 

molecular
 

docking,
 

and
 

the
 

results
 

were
 

visualized
 

by
 

Pymol
 

software.
 

RESULTS:
 

The
 

main
 

active
 

components
 

in
 

Guli
 

capsules
 

were
 

kaempferol,
 

isopsoralen
 

dihydroflavone,
 

etc.
 

Totally
 

183
 

common
 

targets
 

of
 

Guli
 

capsules
 

and
 

osteoarthritis
 

were
 

selected,
 

the
 

core
 

targets
 

including
 

TNF,
 

Akt1,
 

TLR4,
 

CASP3,
 

PPARG,
 

Bcl-2
 

and
 

NF-κB.
 

GO
 

functional
 

enrichment
 

analysis
 

involved
 

182
 

biological
 

processes,
 

183
 

cell
 

components
 

and
 

183
 

molecular
 

functions.
 

KEGG
 

enrichment
 

analysis
 

showed
 

that
 

the
 

treatment
 

of
 

osteoarthritis
 

with
 

Guli
 

capsules
 

was
 

mainly
 

related
 

to
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pathways
 

such
 

as
 

human
 

cytomegalovirus
 

infection,
 

Kaposi
 

sarcoma-associated
 

herpes
 

virus
 

infection
 

and
 

lipid
 

and
 

atherosclerosis.
 

Results
 

of
 

molecular
 

docking
 

showed
 

that
 

the
 

binding
 

energy
 

of
 

the
 

core
 

target
 

was
 

lower
 

and
 

the
 

affinity
 

was
 

better.
 

CONCLUSIONS:
 

This
 

study
 

verifies
 

and
 

predicts
 

that
 

the
 

active
 

components
 

of
 

Guli
 

capsules,
 

such
 

as
 

kaempferol
 

and
 

isopsoralen
 

dihydroflavone,
 

can
 

act
 

on
 

multiple
 

targets,
 

regulate
 

multiple
 

pathways
 

to
 

achieve
 

the
 

treatment
 

of
 

osteoarthritis
 

disease,
 

and
 

provide
 

ideas
 

for
 

the
 

study
 

of
 

mechanism
 

and
 

clinical
 

application.
KEYWORDS　 Osteoarthritis;

 

Guli
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Molecular
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　 　 骨关节炎是一种慢性退行性关节疾病,严重者可致残疾,
影响全球超过 5 亿人口。 骨关节炎被认为是由关节软骨的磨

损和撕裂引起的,但现在更常被认为是一种慢性全关节疾病,
以滑膜关节组织的生化和细胞改变为起点,导致关节的组织

学和结构改变,最终导致整个组织功能障碍。 临床表现为关

节痛、压痛、僵硬、活动受限,伴偶发积液及局部炎症轻重不

一[1] 。 目前,还没有治愈骨关节炎的方法,部分原因是缺乏对

疾病发生和发展的病理机制的全面了解。 因此,了解骨关节

炎发病机制中的病理信号通路和关键分子对治疗靶点设计和

药物开发至关重要[2] 。 中医认为,骨关节炎源于体质的虚、
瘀、湿、热导致的精血亏虚,筋骨发病和肝肾具有密切的联系,
故认为肝肾亏虚是骨关节炎发生的主要原因[3] 。 而骨力胶囊

由淫羊藿、威灵仙、葛根、党参、狗脊、姜黄、补骨脂、牛膝和木

瓜,辅以淀粉构成,具有强筋骨祛风湿、活血化瘀和通络定痛

的作用。 临床研究发现,骨力胶囊可以明显提高骨密度,减少

骨关节肌肉疼痛,改善膝关节功能[4-5] 。 本研究运用网络药理

学分析及分子对接技术,结合中药复方多成分、多靶点、协同

作用的特点,深入探究骨力胶囊治疗骨关节炎的分子机理,旨
在为药理研究及临床应用提供参考。
1　 资料与方法
1. 1　 骨力胶囊化合物信息的收集

利用中药系统药理学数据库与分析平台[6] ( TCMSP,
 

https: / / old. tcmsp-e. com / tcmsp. php)、 本草组鉴[7] ( HERB,
 

http: / / herb. ac. cn)检索淫羊藿等 9 味中药的化学成分,根据

口服生物利用度(OB)≥30%,类药性( DL) ≥0. 18 的标准,筛
选得到各味药的活性成分。
1. 2　 骨力胶囊有效成分靶点的收集

借助 TCMSP 数 据 库 和 Swiss
 

Target
 

Prediction 平 台

(http: / / www. swisstargetprediction. ch / ) 获得每味中药主要活

性成 分 的 作 用 靶 点[8] 。 通 过 PubChem 数 据 库 ( https: / /
pubchem. ncbi. nlm. nih. gov / ) 获得化合物的 SMILES 结构

式[9] ;将活性成分对应的 SMILES 化学式输入至 Swiss
 

Target
 

Prediction 平台,选择物种为“ Homo
 

sapiens”,预测出各活性成

分的潜在靶点。 利用 Uniprot 数据库(http: / / www. uniprot. org)
检索其靶点对应的基因信息。 整合上述内容,获得骨力胶囊

有效成分的靶点信息。
1. 3　 骨关节炎疾病靶点收集

在 GeneCards 数据库和美国国家生物信息中心搜索关键

词“Osteoarthritis”和“骨关节炎”,整合在不同数据库收集到的

靶点,删除重复靶点后得到疾病相关靶点。 利用 Venny
 

2. 1. 0
(https: / / bioinfogp. cnb. csic. es / tools / venny / index. html)对骨力

胶囊有效成分靶点与疾病靶点取交集,得到骨力胶囊治疗骨

关节炎的潜在靶点。

1. 4　 药物-成分-预测靶点网络和药物-成分-潜在靶点网络构建

应用 Cytoscape
 

3. 10. 1 软件[10] 对骨力胶囊的成分、预测

靶点及潜在靶点进行处理分析,构建骨力胶囊的药物-成分-预
测靶点网络以及药物-成分-潜在靶点网络。
1. 5　 蛋白质-蛋白质相互作用(PPI)网络的构建

将潜在靶点录入 STRING 数据库[11] ( https: / / cn. string-
db. org / ),并限定物种为“ Homo

 

sapiens”,进行 PPI 网络分析,
利用 Cytoscape

 

3. 10. 1 软件中的插件 Centiscape
 

2. 2 分析得到

筛选条件为紧密中心度≥2. 9×10-3 、介数中心度≥174. 98、度
值(Degree)≥31. 86,进一步得到热点基因,从而构建 PPI 网络。
1. 6　 基因本体(GO)功能富集分析和京都基因与基因组百科

全书(KEGG)通路富集分析

运用 R4. 2. 1 对骨力胶囊治疗骨关节炎的关键靶点进行

生物功能和关联通路的富集分析。 靶点的生物功能信息来自

GO 数据库( http: / / geneontology. org / ) [12] ,从生物过程( BP)、
分子功能(MF)和细胞组分( CC)三方面进行富集。 靶点的通

路富集信息来自 KEGG 通路富集分析( https: / / www. genome.
jp / kegg / ) [13] 。
1. 7　 分子对接

将分析得到的潜在有效成分和潜在靶点进行对接。 从

PubChem 下载活性成分的分子结构[9] ,并通过 Protein
 

Data
 

Bank 数据库(PDB,http: / / ccsb. scripps. edu / )检索关键靶点的

蛋白质结构[14] 。 在 PDB 数据库中,根据一定条件筛选蛋白质

结构,并获得其蛋白结构。 筛选条件设置如下:(1)蛋白质结

构许经 X-晶体衍射获取;(2)蛋白质的晶体分辨率<3A;(3)优
先选取分子对接文献中报道过的蛋白质结构;(4)物种选择人

类(Homo
 

sapiens)。 使用软件 Pymol
 

2. 3. 2 对蛋白质和小分子

化合物进行去水、加氢等操作,再借助 Autodock
 

Tools
 

1. 5. 6 计

算电荷、检测扭转键及中心等预处理后,调整盒子大小[15] ,最
后使用

 

Autodock
 

4 进行分子对接计算,利用 Pymol
 

2. 3. 2 软件

(http: / / pymol. org / 2 / )对结果进行可视化处理[16-17] 。 通常认

为配体与受体的结合能越低,其构象越稳定。
2　 结果
2. 1　 骨力胶囊成分和靶点信息

收集并去重得到 9 味药共 78 个有效化合物,对上述化合

物进行靶点预测,删除重复靶点后共得到 772 个药物靶点。
2. 2　 共有靶点库的建立

通过检索和合并 2 个数据库的疾病靶点、去重得到骨关

节炎的靶点 2
 

060 个。 与骨力胶囊的靶点取交集得到骨力胶

囊治疗骨关节炎的 183 个潜在靶点。
2. 3　 药物-成分-预测靶点网络

药物-成分-预测靶点网络由 888 个节点和 5
 

542 条边组

成,节点大小和其 Degree 值成正比。 本图按照 Degree 值≥
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12,只展示前 18%的靶点,即由 254 个节点和 1
 

530 条边组成。
同一靶点可对应不同的活性成分,不同的靶点也可对应相同

的活性成分,体现了骨力胶囊治疗骨关节炎多靶点、多途径的

复 杂 作 用 特 点, 见 图 1。 其 中 细 胞 色 素 P450-19-A-1
(CYP19A1)、蛋白酪氨酸性磷酸酶非受体 1 型( PTPN1)、乙酰

胆碱酯酶 ( ACHE)、雌激素受体 β ( ESR2)、雌激素受体 α
(ESR1)、碳酸酐酶 12(CA12)、碳酸酐酶 7( CA7)、羟基类同醇

(17β)脱氢酶 2(HSD17B2)、雄激素受体(AR)、一氧化氮合成

酶 2(NOS2)等成分的 Degree 值较高,推测其可能为骨力胶囊

在机体发挥作用过程中的关键靶点。

圆形节点代表化合物分子,粉色正方形节点代表药物预测靶点,蓝色正方形节点代表中药,节点的大小与节点的度值呈正相关。
图 1　 药物-成分-预测靶点网络图

2. 4　 药物-成分-潜在靶点网络

药物-成分-潜在靶点网络由 299 个节点和 1
 

795 条边组

成, 见 图 2。 山 柰 酚 ( kaempferol )、 盐 酸 表 小 檗 碱

(epiberberine)、黄芩苷(baicalin)、汉黄芩素( wogonin)、小檗碱

(berberine)、甲基补骨脂黄酮( bavachinin)和异补骨脂二氢黄

酮(isobavachin)等成分 Degree 值较高,可能为骨力胶囊治疗骨

关节炎的关键成分。 靶蛋白 CYP19A1、PTPN1、ESR2、ESR1、
NOS2、AR 的 Degree 值较高,Degree 值≥36。
2. 5　 PPI 网络分析

骨力胶囊治疗骨关节炎的潜在靶点相互作用网络见图 3。
筛选前网络包含 181 个节点和 2

 

883 条边,经过插件 Centiscape
 

2. 2 筛选,依据度值、介数中心性以及紧密中心性这 3 个核心

拓扑参数筛选关键化合物得到 31 个节点和 414 条边。 基质金

属蛋白酶 9 ( MMP9)、 肿瘤坏死因子 ( TNF)、 蛋白激酶 B1
(Akt1)、Toll 样受体 4(TLR4)、ESR1、半胱天冬酶 3(CASP3)、B
细胞淋巴瘤 2 ( Bcl-2)、 过氧化物酶体增殖物激活受体 γ
(PPARG)、核因子 κB( NF-κB)等节点的 Degree 值较高,且与

众多蛋白之间存在密切联系。
2. 6　 GO 与 KEGG 富集分析

对潜在靶点进行 GO 和 KEGG 富集分析,结果见图 4。 在

此图中 X 轴代表所占百分比,Y 轴代表条目名称或通路名称,
气泡面积代表富集量,其颜色深浅则象征着-lg(P)值的大小,
颜色越深表示-lg(P)值越大。 GO 富集分析中,确定了 548 个

条目。 其中,与 BP 相关的条目有 182 个,涉及对激素的反应、磷
代谢过程的正向调节、磷酸盐代谢过程的正向调节、磷酸化的正

调控、细胞对氮化合物的反应、细胞对有机氮化合物的反应、细
胞迁移的炎症反应和正向调节等方面;与 CC 相关的条目有

183 个,涉及细胞外基质、膜筏、黏着斑和含胶原蛋白的细胞外

基质等方面;与 MF 相关的条目有 183 个,涉及激酶活性、磷酸

转移酶活性、蛋白激酶活性、内肽酶活性和丝氨酸型肽酶活性等

方面;展示各自前 10 条显著的条目。 由 KEGG 富集分析结果可

知,骨力胶囊治疗骨关节炎涉及的通路有 165 条,如人乳头瘤病

毒感染、流体剪切应力和动脉粥样硬化、人类免疫缺陷病毒 1 型

感染、鞘脂信号通路、冠状病毒-COVID-19、乙型肝炎和糖尿病并

发症中的晚期糖基化终末产物(AGE)-AGE 受体信号通路,展示

前 20 条显著的条目。 其中结合文献检索发现[18-21] ,人类巨细胞

病毒感染、卡波西肉瘤相关疱疹病毒感染和脂质与动脉粥样硬

化等信号通路研究广泛,且其在 KEGG 分析结果中排序靠前,推
测其与骨力胶囊治疗骨关节炎的作用机制相关,利用 Pathway

 

Builder
 

Tool
 

2. 0 对上述 3 条通路进行可视化,见图 5。
2. 7　 药物-成分-靶点-通路网络

筛选 KEGG 富集分析结果中富集程度排名前 20 位的通路

为关键通路,构建药物-成分-靶点-通路网络,由 318 个节点和

1
 

999 条边组成,见图 6。 图中,绿色六边形代表通路,粉色圆

形代表靶点,蓝色长方形代表药物成分,黄色三角形代表中药,
红色箭头代表疾病。
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圆形节点代表化合物分子,粉色正方形节点代表药物潜在靶点,蓝色圆形节点代表中药,节点的大小与节点的 Degree 值呈正相关。
图 2　 药物-成分-潜在靶点网络图

黄色和绿色节点为骨力胶囊治疗骨关节炎的潜在靶点;黄色节点为根据度值、介数中心度和紧密中心度 3 个关键拓扑参数筛选的

关键靶点;可视化分析节点颜色由浅到深,靶点的 Degree 值由低到高;边越粗,靶点之间的相互作用越紧密。
图 3　 PPI 网络图

图 4　 GO 与 KEGG 富集分析

2. 8　 分子对接

为进一步探究骨力胶囊治疗骨关节炎的作用机制,选取

TNF、MMP9、TLR4、CASP3、Bcl-2、PPARG、NF-κB 和 Akt1 等 8 个

核心靶点及其对应的山柰酚( kaempferol)、异补骨脂二氢黄酮

(isobavachin)、11-羟基兰金断肠草碱( 11-Hydroxyrankinidine)
和补骨脂素( psoralen) 等 4 个活性化合物,用 AutoDockTools

 

1. 5. 6 和 Autodock
 

4 软件进行分子对接,见图 7。 颜色越深,分
子结合能越小,表示小分子与靶蛋白之间具有较强的结合活

性。 其中选取最低分子结合能<-33. 48
 

kJ / mol 的小分子与靶

蛋白,利用 Pymol 对对接结果进行可视化,见图 8。
3　 讨论

骨关节炎是在中老年人群中广泛存在的慢性退行性骨关
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A. 脂质与动脉粥样硬化通路;B. 波西肉瘤相关疱疹病毒

感染通路;C. 人类巨细胞病毒感染通路。
图 5　 通路-效应卡通机制图

节疾病。 经多年研究虽对骨关节炎发病过程以及软骨代谢机

制有了初步认识,但目前病因及发病机制尚不明确[2] 。 西医

认为,骨关节炎是由多种因素共同介导的一种慢性炎症反应,
其会破坏软骨细胞、细胞外基质及软骨下骨之间的降解与合成

平衡,随着时间的推移,这种失衡会促使骨关节发生退行性变

化,并逐渐发展成为骨关节炎[22] 。 中医学则认为以肝肾亏虚

为该病的发病基础,从而导致痹痛等症状[23] 。 本研究借助靶

点预测、网络构建以及分子对接等技术,对骨力胶囊治疗骨关

节炎的作用机制进行了初步探索。
首先通过检索数据库获得骨力胶囊 78 个活性化合物,并

对其进行靶点预测,同时与疾病靶点取交集得到 183 个潜在靶

点,构建药物-成分-潜在靶点网络图,通过筛选得到 Degree 值

较高的异补骨脂二氢黄酮和山柰酚等化合物,揭示其是治疗骨

关节炎中发挥作用的关键化合物。 研究结果发现,山柰酚具有

显著的抗炎作用[24] ,其作用机制包括抑制转录因子、黏附分子

以及基质金属蛋白酶,调节促炎酶的活性和炎症相关基因表达

等[25] 。 此外,山柰酚能够显著抑制脂多糖诱导的人单核细胞

THP-1 的丝裂原激活的蛋白激酶通路的表达,减少巨噬细胞衍

生趋化因子(MDC)、白细胞介素( IL) 8 和干扰素诱导蛋白-10
等炎症因子释放,从而有效抑制炎症的发生[26] 。 异补骨脂二

氢黄酮是补骨脂中的黄酮类化合物,有研究发现其具有抗炎、
抗菌、抗病毒、抗氧化等生物活性[27-28] 。

其次通过 PPI 网络和分子对接验证,得出 TNF、MMP9、
TLR4、CASP3、Bcl-2、PPARG、NF-κB 和 Akt1 可能为骨力胶囊

治疗骨关节炎的关键靶点。 研究发现,TNF 在骨关节炎发生过

程中可能起着决定性作用,其可减少培养的滑膜细胞自发性释

放白细胞介素-1 和粒细胞-巨噬细胞集落刺激因子,同时与

IL-1 协同作用促进 IL-1R 蛋白磷酸化从而实现正反馈调

节[29-30] 。 金属蛋白酶类及其抑制剂如 MMP9 则主要通过破坏

细胞外基质的架构来诱导软骨退化,从而影响骨关节炎的发

展[31-32] 。 TLR4 是最早被发现的 TLR 家族成员,主要参与调节

宿主先天性免疫应答与炎症反应[33-34] 。 CASP3 基因沉默可以

下调 TNF-α 介导的 TNF-α 受体 1、死亡受体介导的细胞凋亡的

衔接分子和 IL-1β 的炎症基因表达,凋亡蛋白酶激活因子-1、
Caspase-3 和

 

Caspase-9 的凋亡基因表达,从而减弱体外凋亡途

径[35] ,进一步减轻骨关节炎的病理特征。 Bcl-2 家族蛋白在调

节线粒体功能和控制细胞色素 C 等物质的释放过程中发挥着

重要作用[36-39] 。 PPARG 可以参与代谢基因和炎症基因

Nfe2l2、Pparg、Rela、Cxcl5 的 mRNA 表达谱[40] 。 NF-κB
 

是免疫

反应调节的关键转录因子,其基因多态性位点在骨关节炎等炎

症疾病中具有核心作用[41-43] 。 Akt1 可以在 TNF-α 的刺激下,
激活 Akt 信号通路,从而进一步刺激内皮细胞合成并释放促凝

因子 / 纤溶抑制因子以及黏附因子[44] 。
GO 功能富集分析结果显示,骨力胶囊可通过对细胞迁移

的正向调节和对炎症反应的调控等过程发挥治疗骨关节炎的

作用。 KEGG 通路富集分析结果显示,靶点多富集在人类巨细

胞病毒感染、卡波西肉瘤相关疱疹病毒感染和脂质与动脉粥样

硬化等信号通路上,病毒可直接引起炎症,提示骨力胶囊可能

通过干预人类巨细胞病毒感染途径达到治疗目的[45] 。 研究发

现,当动脉粥样硬化中脂质代谢异常时可能会引起炎症反

应[46] ,提示骨力胶囊可能通过干预脂质与动脉粥样硬化通路

来改善骨关节炎。
综上所述,骨力胶囊治疗骨关节炎的关键成分可能为山柰

酚和异补骨脂二氢黄酮等, 并作用于 TNF、 MMP9、 TLR4、
CASP3、Bcl-2、PPARG、NF-κB 和 Akt1 等关键靶点,涉及人类巨

细胞病毒感染、动脉粥样硬化与卡波西肉瘤相关疱疹病毒感染

和脂质等多条通路。 经文献检索发现,有学者对于骨力胶囊治

疗骨关节炎的机制进行了临床研究[4] ,发现骨力胶囊可以显

著改善膝关节功能。 而本研究则通过网络药理学和分子对接

方法为其作用机制提供了思路,即采用了多个数据库进行检索

来获取化学成分以及筛选通路和靶点,并对潜在靶点进行 GO
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图 6　 药物-成分-靶点-通路网络

颜色由深至浅,分子结合能逐渐降低。
图 7　 分子结合能热图

A. Bcl-2 与异补骨脂二氢黄酮;B. TLR4 与 11-羟基兰金断肠草碱;
C. Akt1 与 11-羟基兰金断肠草碱;D. Bcl-2 与 11-羟基兰金断肠草碱;

E. CASP3 与 11-羟基兰金断肠草碱。
图 8　 分子对接可视化结果图

和 KEGG 富集分析。 同时本研究对 Degree 值较高的核心成分

和靶点进行分子对接,结果表明核心成分与对应靶点均具有较

强的结合活性,其中 Bcl-2 与异补骨脂二氢黄酮、 CASP3 与

11-羟基兰金断肠草碱的结合能最强。 表明骨力胶囊的核心成

分可能针对特定靶点发挥治疗骨关节炎的作用,这一发现验证

了其治疗骨关节炎的作用机理,为深入研究其临床应用前景提

供了思路。
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