
 

·398·      Chin J Mod Appl Pharm, 2020 February, Vol.37 No.4                         中国现代应用药学 2020 年 2 月第 37 卷第 4 期 

基于网络药理学和分子对接探索血必净注射液治疗冠状病毒肺炎的潜

在机制 
   

何天目 a，段灿灿 b,c，李晓飞 a，张建永 b,c*(遵义医科大学，a.基础医学院，b.药学院，c.基础药理教育部重点实验室暨特色民族

药教育部国际合作联合实验室，贵州 遵义 563003) 

 
摘要：目的  基于网络药理学和分子对接预测血必净注射液治疗冠状病毒肺炎潜在靶点及分子机制，为揭示血必净注射

液治疗新型冠状病毒肺炎(COVID-19)的潜在网络作用机制提供科学依据。方法  检索国内外文献获取血必净注射液主要

活性成分，通过 ETCM、TCMSP 及 Targetnet 在线数据库预测作用靶点；检索 GeneCards、CTD 及 OMIM 数据库获取冠

状病毒肺炎相关靶点；整合分析获取血必净注射液治疗冠状病毒肺炎的靶点；采用 STRING 分析靶点蛋白的互作关系；

通过 Enrichr 数据库进行基因功能及作用通路富集分析；采用 Cytoscape 软件进行网络可视化； 后采用 iGEMDOCK 软

件对关键靶点进行分子对接分析。结果  本研究共收集到血必净注射液中活性成分 30 个，可作用于 222 个靶点，进一步

分析其治疗冠状病毒肺炎的 17 个核心成分与 18 个核心靶点，主要作用于甲型流感，NF-κB、HIF-1 及 VEGF 等信号通路。

发现与关键靶点对接较好的成分有羟基红花黄色素 A、绿原酸及丹酚酸 B 等。结论  本研究揭示了血必净注射液治疗冠

状病毒肺炎多成分、多靶点、多通路的特点，可为其治疗 COVID-19 潜在网络作用机制提供新的线索。 
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Potential Mechanism of Xuebijing Injection in Treatment of Coronavirus Pneumonia Based on Network 
Pharmacology and Molecular Docking 
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ABSTRACT: OBJECTIVE  To predict potential targets and molecular mechanism of Xuebijing injection on coronavirus 
pneumonia based on network pharmacology and molecular docking, so as to provide potential network mechanism of Xuebijing 
injection in the treatment of COVID-19. METHODS  The active compositions of Xuebijing injection were screened out based 
on the literatures and the targets were predicted by ETCM, TCMSP and Targetnet online, while the potential targets in 
coronavirus pneumonia were collected by GeneCards, CTD and OMIM database. Integrated analyzed and obtained targets of 
Xuebijing injection in the treatment of coronavirus pneumonia. Then, the common targets were imported into STRING database 
for PPI network. The genefunction and pathway enrichment analysis of targets were performed using the online analysis database 
Enrichr and the interaction network were built using Cytoscape. Finally, iGEMDOCK software was used for molecular docking. 
RESULTS  Thirty active compositions and 222 targets were obtained from Xuebijing injection in this study, and 17 core 
compositions and 18 core targets were screened, which mainly effected in Influenza A and NF-κB, HIF-1 and VEGF signaling 
pathway, etc. Hydroxysafflor yellow A, chlorogenic acid and salvianolic acid B were major compositions by molecular docking. 
CONCLUSION  This study reveals that Xuebijing injection has the characteristics of multi-target and multi-pathway in 
treating coronavirus pneumonia, which can provide scientific evidence for mechanism prediction in treatment of COVID-19. 
KEYWORDS: Xuebijing injection; COVID-19; network pharmacology; molecular docking; molecular mechanism 
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2019 年 12 月，在武汉市暴发了新型冠状病毒

(SARS-CoV-2) 引 起 的 新 型 冠 状 病 毒 肺 炎

(COVID-19)，截至 2020 年 2 月 10 日 24 时，我国

确诊病例 37 626 例，其中重型病例 7 333 例，占

比高达 19.49%(数据来源国家卫生健康委员会)。
临床表现为发热、干咳、乏力等；可进一步发展
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为呼吸窘迫综合征、脓毒血症等，甚至死亡[1]。目

前，尚无特效药及疫苗用于 COVID-19 的治疗，

临床多采用对症及支持治疗，亟需一批有效药物

投入临床。 

为打好防疫攻坚战，传统中医药提前介入治

疗，利用其多成分、多靶点，从系统治疗的特点，

在 COVID-19 临床全疗程、全方位中发挥了重要

作用。血必净注射液由红花、川芎、赤芍、丹参

和当归 5 味中药组成，具有活血化 、溃散毒邪

和清热解毒的功效，临床常用于重症肺炎、脓毒

症等患者的治疗[2]。自疫情发生以来，血必净注射

液在治疗 COVID-19 尤其是重型 COVID-19 患者

中具有一定疗效，现已被《新型冠状病毒感染的

肺炎诊疗方案(试行第六版)》[3]收录用作重型及危

重型患者临床推荐用药，且启动了相关临床研究。

现代药理学研究表明，血必净注射液治疗重症肺

炎的作用机制主要包括以下几个方面，如拮抗内

毒素、抗炎、改善免疫功能与微循环、调节凝血

平衡等[4-5]，这些可能也是其治疗 COVID-19 的潜

在机制，但具体的分子机制尚不明确。 
网络药理学是基于“药物-靶点-疾病”相互作

用网络关系，通过分析基因、疾病、药物等网络

库的关联，整体揭示“药物-靶点”“靶点-疾病”

“药物-疾病”互作的奥秘，指导临床精准用药及

新药研发[6]。本研究拟采用网络药理学及分子对接

技术探讨血必净注射液治疗冠状病毒肺炎潜在靶

点及分子机制，进一步为其治疗 COVID-19 的潜

在网络作用机制提供新的科学依据，方法策略见

图 1。 
1  方法 
1.1  血必净注射液成分筛选、靶点预测及网络构建 

本研究通过检索国内外文献，筛选血必净注

射液主要活性成分，经 Pubchem 数据库(https:// 
pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/)验证和转化，整理分类。

通过 ETCM(http://www.nrc.ac.cn:9090/ETCM/)与
TCMSP(http://tcmspw.com/)数据库在线获取成分

相关靶点，未收录成分采用 Targetnet 数据库(http: 
//targetnet.scbdd.com/)在线预测靶点，筛选条件为

AUC≥0.7，预测概率(Prob)>0.9，并经 Uniprot 
(https://www.uniprot.org/)校正，筛选物种为“Homo 
sapiens”的靶点。进一步采用 Cytoscape3.7.0 软件

构建血必净注射液“成分-靶点”网络，并运用

Network Analyzer 插件分析网络拓扑参数。 
1.2  血必净注射液治疗冠状病毒肺炎作用靶点预

测及蛋白相互作用(protein-protein interaction，PPI)
网络构建 

通 过 在 GeneCards 数 据 库 (http://www. 
genecards.org/)、CTD 数据库(http://ctdbase.org/)及
OMIM 数据库 (https://omim.org/)中输入关键词

“coronavirus pneumonia”，得到冠状病毒肺炎靶标

数据库，剔除重复基因，并经 Uniprot 校正，筛选

物种为人源，整合血必净注射液治疗冠状病毒肺

炎潜在靶点。STRING 是用于搜寻已知蛋白质和预

测蛋白质之间相互作用的数据库[7]。将血必净注射

 
图 1  血必净注射液网络药理学及分子对接研究流程 
Fig. 1  Research process of network pharmacology and molecular docking in Xuebijing injection 
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液与冠状病毒肺炎共同靶点导入 STRING 数据库

(Search Tool for the Retrieval of Interacting Genes/ 
Proteins，Version：11.0，http://string-db.org/)，选

用 Multiple proteins，限定物种为人，选取高置信

度(0.7)，保存为TSV格式。将其导入Cytoscape3.7.0
软件绘制 PPI 网络，用于后续分析。 
1.3  核心靶点基因功能、通路分析及“成分-靶点

-通路”网络构建  
Enrichr[8](http://amp.pharm.mssm.edu/Enrichr/#)

是用于基因富集分析的数据库，包含 102 个基因

集库的 180 184 个带注释的基因集。同时将核心靶

点导入 Enrichr 网站进行在线 GO 富集分析与

KEGG 通路分析。以 P<0.05 为条件筛选，按

combined score 值选取排名前 20 通路，利用 image 
GP(http://www.ehbio.com /ImageGP/)工具在线绘

制气泡图。 
1.4  iGEMDOCK 分子对接 

iGEMDOCK[9] V2.1 是开源的分子对接软件，

操作简单，可以直接导入配体分子进行对接、筛

选、后分析和可视化，其能量打分函数通过蛋白

质-化合物相互作用的静电、氢键和范德华力打分。 
iGEMDOCK 基于对接的姿势(蛋白质-配体相

互作用)和化合物的性质(原子组成)，使用 k 均值

和层次聚类方法提供分析后工具，能量值越低则

化合物分子与受体结合的构象越稳定，结合性越

高[10]。首先通过 Chem3D 14.0 软件使化合物能量

小化，并将其保存为*MOL2 格式上传；关键靶

点蛋白以 PDB 格式上传，通过“bounded ligand”
选择原配体；其中 SARS-CoV-2 3CL 水解酶(Mpro)
运用 Pymol 软件进行去水、加氢等操作后保存为

PDB 格式上传，选择标准对接模式：population 
size=200，generation=70，number of solution=2 进行

分子对接。 
2  结果 
2.1  血必净注射液活性成分筛选及“成分-靶点”

网络构建   
通过检索国内外文献[11-13]，选取血必净注射

液中经过 LC-MS 定量检测的 30 个活性成分，且

与文献报道的血必净注射液主要活性成分相符。

其中红花成分 11 个，丹参成分 13 个，当归成分 4
个，赤芍成分 6 个，川芎成分 4 个，结果见表 1。
采用 ETCM、TCMSP 及 Targetnet 数据库预测作用

靶点，并经 Uniprot 校正后共获取靶点 222 个，导

入 Cytoscape 软件绘制“成分-靶点”网络，结果

见图 2。运用 Network Analyzer 插件获取度值排名

前 10 的成分及靶点，结果见表 2。 

表 1  血必净注射液主要活性成分 
Tab. 1  Major active compositions of Xuebijing injection 

No. 成分 名称 药材 分子式
Pubchem 

ID 
No. 成分 名称 药材 分子式

Pubchem 
ID 

A1 5-Hydroxymethyl- 
furfural 

5-羟甲基 
糠醛 

红花 C6H6O3 237332 A16 Cryptotanshinone 隐丹参酮 丹参 C19H20O3 160254 

A2 
Hydroxysafflor 

yellow A 
羟基红花黄

色素 A 
红花 C27H32O16 49798103 A17 Tanshinone II A 丹参酮 II 丹参 C19H18O3 164676 

A3 Hyperoside 金丝桃苷 红花 C21H20O12 5281643 A18 Senkyunolide I 洋川芎内酯 I 川芎、当归 C12H16O4 11521428

A4 Rutin 芦丁 红花 C27H30O16 5280805 A19 Butylidenephthalide 丁二烯 川芎、当归 C12H12O2 642376 

A5 Quercetin 槲皮素 红花 C15H10O7 5280343 A20 Caffeic acid 咖啡酸 川芎 C9H8O4 1549111

A6 Ferulic acid 阿魏酸 当归、红花 C10H10O4 445858 A21 Gallic acid 没食子酸 赤芍 C7H6O5 370 

A7 Chlorogenic acid 绿原酸 丹参、红花 C16H18O9 1794427 A22 Oxypaeoniflorin 氧化芍药苷 赤芍 C23H28O12 21631105

A8 Luteolin 木犀草素 丹参、红花 C15H10O6 5280445 A23 Catechinic acid 儿茶酸 赤芍 C15H14O6 9064 

A9 Apigenin 芹菜素 丹参、红花 C15H10O5 5280443 A24 Albiflorin 芍药内酯苷 赤芍 C23H28O11 51346141

A10 Sodium Danshensu 丹参素钠 丹参 C9H9NaO5 23711819 A25 Benzoylpaeoniflorin 苯甲酰芍药苷 赤芍 C30H32O12 21631106

A11 Tanshinol 丹参醇 丹参 C9H10O5 439435 A26 Paeonol 丹皮酚 赤芍 C9H10O3 11092 

A12 Protocatechuic acid 原儿茶酸 丹参 C7H6O4 72 A27 Galuteolin 木犀草苷 丹参、红花 C21H20O11 5317471

A13 
Protocatechuic 

aldehyde 原儿茶醛 丹参 C7H6O3 8768 A28 Rosmarinic acid 迷迭香酸 丹参 C18H16O8 5281792

A14 Salvianolic acid B 丹酚酸 B 丹参 C36H30O16 51066555 A29 Naringenin 柚皮素 红花 C15H12O5 932 

A15 salvianolic acid A 丹酚酸 A 丹参 C26H22O10 5281793 A30 Ethyl ferulate 阿魏酸乙酯 川芎、当归 C12H14O4 736681 
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图 2  血必净注射液的“成分-靶点”网络 
方形为活性成分，圆形为靶点，靶点度值随图形大小及颜色变化。 
Fig. 2  “Compositions-Targets” network of Xuebijing 
injection 
The square is the active component, the circle is the target, and the target 
degree value changes with the size and color of the figure. 

表 2  血必净注射液的主要活性成分及靶点(排名前 10) 
Tab. 2  Major compositions and targets in Xuebijing 
injection(Top 10) 

成分 度值 靶点 度值

Luteolin 97 ABCG2 20 

Quercetin 97 SHBG 17 

Naringenin 76 ESR1 15 

Ethyl ferulate 73 ESR2 15 

Apigenin 70 ABCB1 13 

5-Hydroxymethylfurfural 64 CYP1B1 12 

Tanshinol 46 ABCC1 12 

Chlorogenic acid 38 PTGS1 11 

Sodium Danshensu 33 CA6 10 

Cryptotanshinone 32 AKR1B1 10 

2.2  血必净注射液治疗冠状病毒肺炎作用靶点预

测及 PPI 构建 
以“coronavirus pneumonia”为关键词检索，

去除重复靶点，并经 Uniprot 校正整合共得到冠状

病毒肺炎相关靶点 253 个。血必净注射液 222 个

潜在靶点与冠状病毒肺炎相关靶点 253 个取交集

得到共同靶点 20 个，将其导入 STRING 数据库中，

以高置信度 (0.7)为条件筛选，去除孤立靶点

ANPEP 与 LCN2，得到血必净注射液治疗冠状病

毒肺炎的 18个关键靶点蛋白，导入 Cytoscape 3.7.0
绘制 PPI 网络，结果见图 3。  

 
图 3  蛋白质-蛋白质相互作用网络图 
靶点度值随图形大小及颜色深浅变化。 

Fig. 3  Protein-protein interaction network 
The value of target degree changes with the size and color of the figure. 

2.3  GO 富集分析和 KEGG 靶点通路注释分析 
以筛选出的 18个作用靶点为对象导入Enrichr

数据库，进行 GO 富集分析及 KEGG 通路注释分

析。以 P<0.05 为条件得到 480 个 GO 生物进程，

69 种分子功能，10 种细胞组分及 134 条 KEGG 通

路，根据 combined score 得分大小取前 20 条通路，

结果见表 3。 

表 3  KEGG 通路富集分析(排名前 20) 
Tab. 3  Enrichment analysis on KEGG pathways(Top 20) 

No. Term P 值 
Combined 

Score 
hsa04933 AGE-RAGE signaling pathway 

in diabetic complications 
1.23×1014 2 846.885 

hsa05140 Leishmaniasis 3.74×1011 2 163.066 
has05413 African trypanosomiasis 2.98×108 2 081.678 
has04071 Sphingolipid signaling pathway 6.65×1012 1 682.069 
has04064 NF-kappa B signaling pathway 1.73×1010 1 577.198 
has04066 HIF-1 signaling pathway 2.37×1010 1 477.445 
has05145 Toxoplasmosis 5.00×1010 1 263.551 
has04370 VEGF signaling pathway 2.03×107 1 160.982 
has05146 Amoebiasis 1.87×108 1 029.790 
has05418 Fluid shear stress and 

atherosclerosis 
1.75×109 967.026 4

has00220 Arginine biosynthesis 1.59×104 925.545 4
has04931 Insulin resistance 3.39×108 884.796 2
has04918 Thyroid hormone synthesis 5.08×107 870.447 7
has04921 Oxytocin signaling pathway 3.13×109 853.325 2
has05133 Pertussis 5.66×107 841.239 7
has05161 Hepatitis B 4.57×109 785.396 5
has05014 Amyotrophic lateral sclerosis 

(ALS) 
1.24×105 738.385 9

has05164 Influenza A 6.10×109 737.434 6
has05163 Human cytomegalovirus infection 5.95×1010 734.310 1
has05152 Tuberculosis 8.02×109 694.264 2
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同时，用 image GP 工具进行可视化，结果见

图 4。将其导入 Cytoscape 3.7.0 软件，与“成分-
靶点”及 PPI 网络进行 Merge，得到血必净注射液

治疗冠状病毒肺炎潜在成分 17 个、靶点 18 个，

结果见表 4。整合构建“成分-靶点-通路”网络图，

结果见图 5。 
2.4  血必净注射液主要成分与关键靶点进行分子

对接 
采用 iGEMDOCK V2.1 软件将 17 个主要成分

与“成分-靶点-通路”网络中度值较高的 PRKCB、
TNF 、 RELA 靶点以及 COVID-19 关键靶点

SARS-CoV-2 3CL 水解酶(Mpro)、血管紧张素转换

酶 II(ACE2)进行分子对接，同时将目前临床治疗

COVID-19 有效的化学药阿比多尔(Pubchem ID：

131411)、利巴韦林(Pubchem ID：37542)、利托那

韦(Pubchem ID：392622)及瑞德西韦(Pubchem ID：

121304016)对接作参考。配体与受体结合的构象稳

定时能量越低，结合可能性越大。分子对接结果

显示，羟基红花黄色素 A、绿原酸及丹酚酸 B 等

能量较低，结合性较好，且与阳性药结果相似，

可能是治疗 COVID-19 的潜在成分，结果见图 6。
并通过 iGEMDOCK 进行分析，将潜在成分与关键

靶点结果可视化，结果见图 7。 

表 4  血必净注射液治疗冠状病毒肺炎潜在成分、靶点 
Tab. 4  Potential compositions and targets of Xuebijing 
injection in coronavirus pneumonia 

成分 度值 靶点 度值 

Ethyl ferulate 7 PRKCB 22 

Luteolin 6 TNF 22 

Quercetin 6 RELA 21 

5-Hydroxymethylfurfural 5 NOS2 19 

Catechinic acid 4 PTGS2 19 

Apigenin 4 PRKCA 16 

Naringenin 4 NOS3 16 

Hydroxysafflor yellow A 3 BCL2 14 

Gallic acid 3 JAK1 13 

Ferulic acid 3 ALB 12 

Tanshinone II A 3 ICAM1 11 

Tanshinol 3 PTGS1 10 

Butylidenephthalide 2 CALM1  8 

Sodium Danshensu 2 PRKCE  7 

Chlorogenic acid 1 PIK3CG  7  

Senkyunolide I 1 TTR  6 

Salvianolic acid B 1 CAT  6 

  ACE  3 

 
图 4  GO 富集分析与 KEGG 通路富集气泡图(排名前 20) 
Fig. 4  Bubble plot of GO enrichment and KEGG pathway analysis (Top 20) 
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图 5  “成分-靶点-通路”网络 
C活性成分；T靶点；PKEGG 通路；度值大小随颜色深浅变化。 
Fig. 5  Interaction network of “Composition-Target- Pathway” 
Cthe active component; Tthe target; Pthe KEGG pathway; the degree 
value changes with the color depth. 

3  讨论 
临床研究发现，血必净注射液可降低社区获

得性肺炎重症患者 28 d 病死率[14]。自发生疫情以

来，血必净注射液因具有注射剂起效快，对于危

重型患者疗效显著的特点，在多个地区卫健委根

据“三因制宜”原则发布的地区《新型冠状病毒

感染的肺炎诊疗方案》中作为推荐用药[15]。专家

推测其可能在治疗 COVID-19 中具有重要的临床

价值，但其临床药效尚不明确，同时缺乏分子水

平实验证据。因此，深入分析血必净注射液治疗

冠状病毒肺炎作用机制，探索潜在成分及靶点，

进一步推测其治疗 COVID-19 的潜在成分及网络

作用机制，为后续扩大其在 COVID-19 临床应用

上提供科学依据，本研究基于网络药理学和分子

对接方法对血必净注射液的作用机制进行深入分

析和探讨。 

 
图 6  血必净注射液与关键靶点分子对接结果 
Fig. 6  Molecular docking results of Xuebijing injection-major targets 

 
图 7  血必净注射液与关键靶点对接最佳姿势 
Binding site 里的 Ligand name 是靶点蛋白进行对接的受体名。 
Fig. 7  Best pose of Xuebijing injection-major targets by molecular docking 
The Ligand name in the binding site is the name of the receptor for the docking of the target protein. 
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3.1  血必净注射液治疗冠状病毒肺炎关键靶点及

机制分析 
血必净注射液治疗冠状病毒肺炎可能与

RELA、TNF、PTGS2、NOS2 靶点有关。RELA
是 NF-κB 蛋白中的一种，在炎症与免疫中起到关

键作用，且有实验证实 RELA 及 TNF 靶点是羟基

红花黄色素 A 治疗肺炎的关键靶点[16]，RELA 也

与病毒引起的呼吸道炎症有关 [17]。环氧合酶

(PTGS2/COX-2)是一种诱导酶，在组织损伤、炎症

等情况下表达增强，研究发现 COX-2 表达与肺炎

及肺损伤有关[18-19]。一氧化氮合酶(NOS)是一种同

工酶，研究发现 NOS 与肺炎及肺纤维化有关[20]。 
GO 生物进程可能通过 positive regulation of 

fever generation(发热调节)、positive regulation of 
acute inflammatory response(炎症调节)、negative 
regulation of extrinsic apoptotic signaling pathway 
( 凋亡负调控 ) 、 positive regulation of antigen 
receptor-mediated signaling pathway(抗原受体正调

控)进行调节；分子功能可能与 protein kinase C 
activity(蛋白激酶 C)、tumor necrosis factor receptor 
binding(肿瘤坏死因子)有关。KEGG 通路分析发

现，血必净注射液治疗冠状病毒肺炎可能与

Influenza A(甲型流感)、NF-κB signaling pathway 
(NF-κB 信号通路)、HIF-1 signaling pathway(HIF-1
信号通路)、VEGF signaling pathway(VEGF 信号通

路)有关。NF-κB 信号通路在细胞的炎症反应、免

疫应答等起到关键性作用。研究发现调节 NF-κB
通路可减轻肺炎引起的肝、肺、肾损伤[21-22]，且

激活 NF-κB 通路可抑制病毒性肺炎及甲流病毒复

制[23]。HIF-1 是一种转录因子，可作为氧稳态的主

要调节剂。研究发现，HIF-1 通路与病毒性肺炎的

炎症因子释放有关[24-25]。VEGF 通路也与炎症抑

制，减轻肺损伤有关[26-27]。 
综上，血必净注射液可能通过抗炎、免疫、

抗凋亡及减轻肺炎引起的多器官损伤而用于冠状

病毒肺炎患者治疗，且关键靶点 TNF、PTGS2、
PRKCB、RELA 等参与了上述通路，提示本研究

预测准确性较高。 
3.2  血必净注射液治疗 COVID-19 潜在成分、靶

点及机制探讨 
对关键靶点 PRKCB、TNF 及 RELA 进行分子

对接，发现羟基红花黄色素 A、绿原酸及丹酚酸 B
的结合性较好，且与阳性药对接结果相似，提示

羟基红花黄色素 A、绿原酸及丹酚酸 B 等可能是

治疗冠状病毒肺炎的潜在成分。目前 COVID-19
靶标数据库收录尚不全面，预测有一定局限性，

为进一步探索血必净注射液在治疗 COVID-19 中

的潜力，对其 2 个关键靶点进行对接，由于治疗

COVID-19 尚无特效药，选择临床有效的阿比多

尔、利巴韦林、利托那韦及瑞德西韦化学药同时

对接，可进一步比较关键成分结合性。结果发现，

羟基红花黄色素 A、绿原酸及丹酚酸 B 在

SARS-CoV-2 3CL 水解酶(Mpro)及 ACE2 靶点中结

合性也较好，且与阳性药结果相似。PDB 数据库

表示，SARS-CoV-2 3CL 水解酶(Mpro)，对于病毒

的蛋白水解成熟至关重要，可能是小分子药物抑

制病毒蛋白裂解并防止感染传播的重要靶点

(https://www.rcsb.org/news?year=2020&article=5e3
9e03fa5007a04a313 edc3)。目前，大多数病毒通过

受体介导的胞吞作用进入细胞，而发现 ACE2 可

能是 COVID-19 感染肺细胞的受体[28]。ACE2 是肾

素-血管紧张素-醛固酮系统的关键分子，本次研究

中血必净注射液治疗冠状病毒肺炎关键靶点 ACE
也参与上述通路。血必净注射液治疗肺炎机制主

要与拮抗内毒素、抗炎、免疫与微循环等有关，

本次研究中，PRKCB、BCL2、PTGS2、TNF 及

RELA 等蛋白参与了 NF-κB 信号通路；NOS3、
PRKCB 及 PTGS2 等参与了 VEGF 信号通路；

NOS3、PRKCB、BCL2 及 RELA 等参与了 HIF-1
信号通路；PRKCB、TNF 及 RELA 等参与了甲型

流感通路。 
综上，羟基红花黄色素 A、绿原酸及丹酚酸 B

可能是血必净注射液治疗 COVID-19 的潜在成分，

且以上成分经 LC-MS 技术检测均含量较高；TNF、
PRKCB 及 RELA 等可能是其潜在靶点，但仍需进

一步的实验验证，后期可围绕主要成分进行实验，

运用代谢组学与分子水平实验等加以验证，为血必

净注射液治疗 COVID-19 提供科学依据。 
4  结语 

本研究基于网络药理学和分子对接技术对血

必净注射液治疗冠状病毒肺炎靶点预测与分子机

制研究，从系统层面揭示血必净注射液治疗冠状

病毒肺炎“多成分、多靶点、多通路”的特点。

同时发现了羟基红花黄色素 A、绿原酸及丹酚酸 B
等比较有潜力的活性成分。然而，本研究对于低

丰度的活性成分尚未考虑，有待进一步拓展，且
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数据库与潜在靶标的不完全仍需要基础实验的进

一步验证。目前，COVID-19 的致病机制尚不清楚，

对血必净注射液治疗冠状病毒肺炎机制深入研

究，可为其治疗 COVID-19 潜在成分及网络作用

机制预测提供科学依据。 
致谢：感谢上海科技大学免疫化学研究所杨

秀娜副研究员提供 SARS-CoV-2 3CL 水解酶(Mpro)
的晶体结构。 
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