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基于代谢组学及网络药理学的药食同源中和理阴汤

缓解代谢综合征活性成分与潜在作用靶点研究 
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摘要：糖脂代谢紊乱性疾病已成为全球公共卫生问题。药食同源物质因多靶点、低毒性，在代谢病干预中具优势。为比较莲肉、

人参、芡实、扁豆单味及其复方水提物的体外抗氧化活性与糖脂代谢酶的抑制能力，本研究结合网络药理学，测定其 DPPH、ABTS

自由基清除能力及对 α-葡萄糖苷酶、α-淀粉酶、胰脂肪酶的抑制活性；利用超高效液相色谱-质谱联用仪（UPLC-MS）鉴定活性成分，

通过 TCMSP 等数据库结合网络药理学获取成分靶点，构建 PPI 网络并进行 KEGG 通路富集分析。结果表明，复方水提物 DPPH、

ABTS 的 IC50分别为 11.81、7.74  mg·mL-1，抗氧化活性优于多数单味药；α-葡萄糖苷酶抑制 IC50为 3.15  mg·mL-1，活性优于部分单药；

胰脂肪酶抑制 IC50为 14.48  mg·mL-1，活性一般；α-淀粉酶 IC50为 47.95  mg·mL-1，抑制能力较弱。网络药理学显示，NOS3、INS、

PPARG、TNF 为核心靶点，各味药食同源原料通过槲皮素、表没食子儿茶素‑3‑O‑没食子酸酯等活性成分协同调控 AMPK、胰岛素抵

抗等通路。综上所述，莲肉、人参、芡实、扁豆复方可通过多成分-多靶点-多通路协同发挥抗氧化作用，展现抗代谢综合征潜力，为

基于该复方开发改善糖脂代谢紊乱的功能性食品提供了理论依据与实验支撑。 
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Abstract: Dyslipidemia and glucose metabolic disorders have become global public health concerns. Food‑drug homologous materials 

possess advantages in the intervention of metabolic diseases due to their multi‑target properties and low toxicity. To compare the in vitro 

antioxidant activity and glycolipid‑metabolizing enzyme inhibitory capacity of single‑herb aqueous extracts and their compound formulation, 

this study determined DPPH and ABTS radical scavenging abilities, as well as the inhibitory effects against α‑glucosidase, α‑amylase and 

pancreatic lipase, combined with network pharmacology. Active constituents were characterized by ultra‑high performance liquid 

chromatography‑tandem mass spectrometry (UPLC‑MS). Compound targets were obtained via TCMSP and other databases with network 

pharmacology approaches. A PPI network was constructed, followed by KEGG pathway enrichment analysis. The results showed that the IC50 

values of the compound aqueous extract for DPPH and ABTS were 11.81 mg·mL-1 and 7.74 mg·mL-1, respectively, showing stronger 

antioxidant activity than most single‑herb extracts. The IC50 value for α‑glucosidase inhibition was 3.15 mg·mL-1, indicating higher activity than 
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some single herbs. The IC50 value for pancreatic lipase inhibition was 14.48 mg·mL-1 with moderate activity, while the IC₅₀ value for α‑amylase 

inhibition was 47.95 mg·mL-1, suggesting weak inhibitory capacity. Network pharmacology analysis revealed that NOS3, INS, PPARG and 

TNF were core targets. The food‑drug homologous raw materials could coordinately regulate the AMPK pathway and ameliorate insulin 

resistance through active ingredients including quercetin and epigallocatechin‑3‑O‑gallate. In summary, the formula composed of lotus seed, 

ginseng, gorgon fruit and hyacinth bean exerts antioxidant effects via multi‑component, multi‑target and multi‑pathway synergistic mechanisms, 

and exhibits potential for metabolic syndrome intervention. This study provides theoretical basis and experimental support for developing 

functional foods from this formula to ameliorate glucose and lipid metabolic disorders. 

Key words: food-drug homology materials; zhonghe liyin decoction; aqueous extract; network pharmacology; active constituents; 

glucose and lipid metabolism 

 

近年来，我国居民生活水平逐步提高，营养供给能力显著增强，高脂食物摄入量陡然增加。过量的脂肪摄入

会破坏机体能量代谢和物质代谢平衡、引发系统炎症，诱导肥胖、糖尿病和非酒精性脂肪肝等慢性代谢疾病的发

生[1]。糖尿病和高脂血症（又称―高血脂‖）已然成为威胁大众健康的“隐形杀手”[2]。糖尿病（Diabetes mellitus，

DM）是一种由于体内胰岛素绝对或相对不足而导致代谢紊乱的综合症。以高血糖为特征，由胰岛素抵抗以及 β-

细胞进行性功能障碍所引发[3]。其病理机制涉及炎症、氧化应激等多个方面[4]。2000 年以来，全球糖尿病患者人

数增至原先的三倍[5]，其病程长，患病率和病死率不断升高，已成为全球关注的公共卫生问题[6]。高血脂症又称血

脂异常。目前高脂血症现有药物疗法存在副作用，急需开发新的膳食干预策略[7]。药食同源作为平衡膳食的重要

组成部分，其含有的多糖、皂苷、黄酮等活性成分通过多靶点、多途径协同调节机体功能，是产品功效实现的核

心载体[8]。此前有研究表明，药食同源原料中具有降血脂作用的有效成分包含黄酮类、皂苷类、多糖类等[9]。 

药食同源生物活性物质作为膳食中重要的组成部分，具有疗效独特、副作用小和耐药性低等特点[1]。其中黄

酮提取物具有降血脂的功效[10]，其作用机制可能与抗自由基或抗氧化有关[9]。食源性多糖的生理功能众多，包括

免疫调节、抗肿瘤、抗糖尿病、降血脂、缓解溃疡性肠炎和干预代谢综合征以及肠道微生态调节作用[11]。研究表

明，植物多酚在抗氧化、抗细菌和病毒等方面有着良好的效果[12]。芡实超微粉中总酚含量很高，多酚类和萜类成

分丰富[13]，扁豆为常用中药，可药食两用，使用广泛。含有扁豆的中成药处方多达 90 个，中药方剂多达 114 条，

开发的食品保健品有 20 多个[14]。莲子心在中国传统中医药中有着极高的药用价值，莲子心在中国传统中医药中

有着极高的药用价值，是―药食同源‖的典型[15]。人参作为传统的“补气”要药，具有抗氧化、调节能量代谢与免

疫等多重功效[16]。尽管已有文献分别报道了黄酮、多糖、多酚等单一组分干预代谢综合征作用功效，但多种药食

同源原料之间降脂能力的横向对比、以及多成分协同作用的系统性解析，现阶段仍较为匮乏。 

由于莲肉、人参、芡实、扁豆单味及复方水提物具备良好的体外抗氧化活性，具有干预代谢综合征的潜力。本研

究选取芡实、莲肉、人参、扁豆四种药食同源原料，本药食同源复方源自清代医家吴澄编撰的中医虚损专著《不

居集》所记载的中和理阴汤[17-19]，经加减化裁得到。并制备水提物，测定活性成分及体外糖脂代谢调控活性，并

通过网络药理学阐明其核心靶点与通路。从分子层面系统阐释其调控代谢综合征核心作用机制。 

1  材料与方法 

1.1  原料 

莲肉（去芯莲子，湖南，药用饮片）、人参（生晒园参，吉林，药用饮片）、芡实（江苏，药用饮片）、扁豆（安

徽，药用饮片），均购自辽宁九鸿堂中医医院有限公司。娃哈哈纯净水；α-葡萄糖苷酶（50 units·mg
-1）、α-淀粉酶

（5 units·mg
-1）、胰脂肪酶（20 units·mg

-1）、4-硝基苯基 α-D-吡喃葡萄糖苷（PNPG）、棕榈酸对硝基苯酯、淀粉、

阿卡波糖、奥利司他、1,1-二苯基-2-三硝基苯肼、2,2′-联氮-双（3-乙基苯并噻唑啉-6-磺酸）二铵盐、过硫酸钾，

以上试剂来自于上海源叶生物科技有限公司。类、总黄酮检测试剂盒、总酚检测试剂盒、总糖检测试剂盒，均来

自于北京索莱宝科技有限公司。 

1.2  主要仪器设备 

Multiskan Sky 全波长酶标仪，赛默飞世尔科技有限公司；Avanti JXN-26 高速冷冻离心机，美国贝克曼公司；
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SCIENTZ-10N/A 真空冷冻干燥机，宁波新芝生物科技股份有限公司；DK-2000-III 超声波水浴锅，天津市泰斯特

仪器有限公司；FW80 高速万能粉碎机，天津市泰斯特仪器有限公司；Vanquish TSQ Quantis 超高效液相色谱-串

联质谱仪，赛默飞世尔科技有限公司。 

1.3  试验方法 

1.3.1  莲肉、人参、扁豆、芡实及复方水提物的制备 

分别称取莲肉、人参、芡实、扁豆 4 种药食同源原料，粉碎后制备各单方原料粉末；另将四味原料按质量比

7:1.2:4:4 混合，粉碎得到复方原料粉。单方与复方样品原料均按照料液比 1:5 加入纯净水，在 200 W、30 ℃条件

下超声提取 30 min；提取液冷却后于 6 000 r‧min
-1离心 15 min，收集上清液冷冻干燥，获得水提物冻干粉，置于 4 ℃

冰箱保存备用。 

1.3.2  活性成分的测定 

1.3.2.1  总糖含量测定 

参照试剂盒说明书并加以改进，精密吸取不同样品的水提液，采用总糖检测试剂盒测定样品总糖含量，于相

同条件下测定不同浓度（0.1、0.2、0.4、0.8、1.0、1.6 mg·mL
-1）葡萄糖标准溶液的吸光度，制作标准曲线，其方

程为 y=0.847 5x-0.078 3（R
2
=0.996 9）。样品吸光度值代入标准曲线计算，最终结果以每克样品中含有的葡萄糖当

量表示。 

1.3.2.2  总酚含量测定 

参照试剂盒说明书并加以改进，精密吸取不同样品的水提液，采用总酚检测试剂盒测定样品总酚含量，于相

同条件下测定不同浓度（0.004 9、0.009 8、0.019 53、0.039 06、0.078 125、0.156 2 mg·mL
-1）没食子酸标准溶液

的吸光度，制作标准曲线，其方程为 y=4.289 9x+0.009 5（R
2
=0.999 7）。样品吸光度值代入标准曲线计算，最终结

果以每克样品中含有的没食子酸当量表示。 

1.3.2.3  总黄酮含量测定 

参照试剂盒说明书并加以改进，精密吸取不同样品的水提液，采用总黄酮检测试剂盒测定样品总黄酮含量，

于相同条件下测定不同浓度（0.039、0.078、0.156 25、0.312 5、0.625、1.25、2.5 mg·mL
-1）芦丁标准溶液的吸光

度，制作标准曲线，其方程为 y=0.738 4x-0.039 7（R
2
=0.998 7）。样品吸光度值代入标准曲线计算，最终结果以每

克样品中含有的芦丁当量表示。 

1.3.3  体外抗氧化活性测定 

根据文献方法[20]修改并测定，用无水乙醇将 DPPH 粉末配成 0.1 mmol·L
-1的 DPPH 溶液。然后设定空白管、

样品测定管、样品对照管和阳性对照管。在 PE 管中，取 50 μL 待测样品，依次加入 225 μL 无水乙醇与           

225 μL 0.1 mmol·L
-1

 DPPH 的溶液充分混匀，室温避光静置 30 min，吸取 300 μL 上述混合反应液加入 96 孔板中，

于 517 nm 波长处测定吸光度。DPPH 自由基清除率的计算公式为式（1）。通过各组清除率进行剂量—反应曲线拟

合，计算得到各样品的 IC50值。抑制率的计算公式为式（1）。 

1 2

0

1 100%X
A A

A


   ……（1）

 

式中： 

X——DPPH 清除率，%； 

A1——样品测定管的吸光度； 

A2——样品对照管的吸光度； 

A0——样品空白管的吸光度。 

根据文献方法[21]修改并测定，用水配置 2.45 mmol·L
-1的过硫酸钾水溶液，然后再用水配置 7 mmol·L

-1的ABTS

水溶液，溶液 A 和溶液 B 进行 1:1 混合，然后避光静置 12~16 h。分别设定测定管、对照管、空白管，阳性对照

管。然后配置好之后，避光静置 6 min 后，每孔注入 190 μL ABTS 溶液和 10 μL 样品溶液，在波长 734 nm 下测定

其吸光度。通过各组清除率进行剂量—反应曲线拟合，计算得到各样品的 IC50值。抑制率计算公式为式（2）。 
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1 2

0

01 10 %Y
A A

A


   ……（2）

 

式中： 

Y——ABTS 清除率，%； 

A1——样品测定管的吸光度； 

A2——样品对照管的吸光度； 

A0——样品空白管的吸光度。 

1.3.4  糖脂代谢酶抑制能力 

1.3.4.1  α-葡萄糖苷酶抑制能力的测定 

根据文献方法[20]修改并测定，0.2 mol·L
-1的 Na2CO3溶液，5 mmol·L

-1的 PNPG 溶液，60 μL 样品溶液，葡萄

糖苷酶 1 units·mg
-1。各置于 60 μL PBS 和 20 μL α-葡萄糖苷酶溶液的 96 孔板中，37 ℃避光孵育 15 min 后，添加

20 μL PNPG 溶液，37 ℃避光孵育 15 min，最后加入 Na2CO3溶液 170 μL 终止反应，置于酶标仪中在 405 nm 处测

定吸光度。通过各组清除率进行剂量—反应曲线拟合，计算得到各样品的 IC50值。抑制率计算公式为式（3）。 

1 2(1 ) 100%
M M

A
N




  ……（3）
 

式中： 

A——α-葡萄糖苷酶抑制率，%； 

M1——样品组的吸光度； 

M2——样品组的阴性对照组的吸光度（不加酶）； 

N——未添加待测样品组的吸光度。 

1.3.4.2  胰脂肪酶抑制能力的测定 

根据文献方法[22]修改并测定，Tris-HCl 缓冲液（50 mmol·L
-1，pH 8.0）。胰脂肪酶溶液（1.0 mg·ml

-1）、PNPP

底物溶液（3.0 mmol·L
-1）30 μL 缓冲溶液、50 μL 酶溶液、60 μL 样品、300 μL 底物。加入 50 μL 胰脂肪酶溶液       

（1 mg·mL
-1）和 60 μL 待测样品溶液，充分混匀后于 37 ℃恒温孵育 10 min。随后依次加入 300 μL PNPP 底物溶

液（3.0 mmol·L
-1）继续 37 ℃反应 15 min，然后测定各孔在 405 nm 波长下的吸光度。通过各组清除率进行剂量—

反应曲线拟合，计算得到各样品的 IC50值。抑制率计算公式为式（4）。 

0

0

100%
B

X
B

A A






……（4）（1- ）

 

式中： 

X——胰脂肪酶抑制率%； 

B——样品组的吸光度； 

B0——样品组阴性对照组的吸光度（不加酶）； 

A——未添加待测样品的吸光度； 

A0——为 A 的空白对照组（不加酶）。 

1.3.4.3  α-淀粉酶抑制能力的测定 

根据文献方法[23]修改并测定，PBS（20.0 mmol·L
-1，pH 值 6.9），α-淀粉酶溶液（1.0 mg·mL

-1），淀粉溶液（质

量分数为1%）。在1.5 mL离心管中依次加入60 μL PBS（20.0 mmol·L
-1

 pH值6.9）、20 μL α-淀粉酶溶液（1.0 mg·mL
-1）

和 50 μL 样品溶液，混匀，37 ℃反应 5 min；加入 150 μL 淀粉溶液（质量分数为 1%）混匀，37 ℃恒温反应 10 min

再加入 25 μL DNS 溶液后混匀，在 37 ℃恒温反应 5 min 后，立即沸水浴 5 min，然后迅速冰浴迅速冷却。最后加

入 1 mL 蒸馏水稀释后，在 540 nm 波长下测定各孔吸光度。通过各组清除率进行剂量—反应曲线拟合，计算得到

各样品的 IC50值。抑制率计算公式同式（3）。 

1.3.5  超高效液相色谱-质谱联用（UPLC-MS）测定条件 

色谱条件：采用 Waters ACQUITY Premier HSS T3 色谱柱（1.8 μm，2.1 mm×100 mm）进行分离；流动相 A
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为含 0.1%甲酸的超纯水，流动相 B 为含 0.1%甲酸的乙腈；梯度洗脱程序：0 min B 相 5%，2 min 线性提升至 25%，

3 min 提升至 35%，5 min 提升至 60%，6 min 提升至 99%并保持至 7.5 min；7.6~10 min，B 相调整至 5%进行系统

平衡。流速 0.35 mL‧min
-1，柱温 40 ℃，进样体积 4 μL。 

质谱条件：采用 Q Exactive HF-X 质谱仪，ESI 正负离子同步采集。鞘气 30 Arb、辅助气 5 Arb；离子传输管

320 ℃，雾化温度 300 ℃；一级质谱扫描区间 84~1 250 Da，分辨率 35 000，二级分辨率 17 500；碰撞能量 30、40、

50 eV，动态排除 3 s，用于代谢物二级碎裂定性分析。 

1.3.6  网络药理学分析 

1.3.6.1  活性物质筛选及靶点预测 

对检测到的所有二级鉴定中药成分分别利用 TCMSP、SwissDrugDesign、SymMap 三个数据库进行活性物质

筛选及代谢综合征相关靶点预测。对筛选得到的物质及靶点取并集进行汇。TCMSP 筛选阈值：OB>20%，DL>0.18；

SwissDrugDesign 筛选条件：GI absorption 为 high，Lipinski、Ghose、Veber、Egan、Muegge 规则中至少 2 类参数

为 YES，利用 UniProt 数据库将蛋白靶点转换为人源 Gene Symbol。 

1.3.6.2  疾病靶点预测 

对中药拟治疗的疾病分别利用 DisGeNET、SymMap 和 TTD 数据库进行疾病/症状相关的靶点信息收集。对利

用以上数据库预测得到的靶点信息取并集进行汇总。在DisGeNET、SymMap和TTD数据库中检索2型糖尿病（Type 

2 diabetes mellitus，DisGeNET ID：C0011860）与高脂血症（Hyperlipidemia，DisGeNET ID：C0020443）相关靶

点，将各数据库得到的靶点信息收集并进行合并去重，得到疾病靶点集合。 

1.3.6.3  核心靶点筛选及蛋白靶点相互作用网络的构建 

对上述分析得到的靶点利用蛋白质互作数据库进行蛋白质互作分析（protein protein interaction，PPI）。如果靶

点数目超过 200 个，筛选是蛋白关联数量最高的 4 个蛋白进行网络图绘制。PPI 互作网络分析静态图结果如下，

动态网络图参见结果文件夹，对应网络关系可以直接导入 Cytoscape 软件进行可视化编辑。所用数据库为 STRING，

物种设置为 Homo sapiens，置信度阈值 0.7（高置信度）。 

1.3.6.4  KEGG 通路富集分析及网络图构建 

京都基因与基因组百科全书（KEGG）Pathway 数据库是一个重要的生物信息学资源，收录了大量基因和基因

组的功能信息。该数据库以图形化方式展示了多种细胞生化过程，包括代谢途径、膜转运系统、信号转导通路、

细胞周期调控等，同时还提供了进化上保守的子通路信息。通过分析靶点蛋白显著富集的代谢通路，有助于阐明

中药活性成分调控特定通路发挥治疗作用的分子机制。 

物质靶点和疾病靶点进行交集分析后，选择两者共有靶点进行 KEGG 通路富集分析和成分-靶点-KEGG 通路

-疾病的网络图构建。筛选 P-value<0.05 的前 20 条通路进行绘图，若无通路满足该项条件，则不展示通路。若没

有符合条件的共有靶点，则不做该分析。富集分析采用 Benjamini-Hochberg 法进行多重检验校正。从分子通路和

生物学功能两个层面阐释其可能的降血糖降血脂作用机理。采用 KEGG 通路散点图和 GO 富集柱状图对分析数据

进行可视化展示。 

1.3.6.5  分子对接 

为探究四味原料中关键活性成分与关键靶点蛋白的结合模式及作用机制，本研究构建分子对接模型，分析活

性成分与靶蛋白之间的相互作用，具体对接步骤如下：（1）化合物结构预处理：从 PubChem 数据库获取 Genistein、

Epigallocatechin gallate、Quercetin、Naringenin 的 SDF 格式分子结构，利用 AutoDock‑Vina 软件完成化合物预处理，

主要包括能量最小化、加氢及 Gasteiger 电荷校正。（2）蛋白结构预处理：于 RCSB‑PDB（Protein Data Bank，

http://www.rcsb.org/pdb）数据库下载靶蛋白晶体 PDB 文件，各蛋白对应的 PDB ID 详见表 2。对蛋白结构进行预

处理，去除水分子、原配体抑制剂以及结晶盐离子，补充氨基酸残基缺失氢原子。（3）分子对接与可视化：采用

AutoDock‑Vina 软件开展分子对接，选用全原子对接模式模拟配体‑受体之间氢键、疏水作用、静电作用等分子间

相互作用。对接得到的蛋白‑配体复合物结构，使用 PyMOL 软件进行三维可视化渲染并输出对接效果图。 

1.3  数据分析 

所有体外实验均进行 3 次独立重复测定，结果以平均值±标准差（mean±SD）表示。采用 GraphPad Prism 10.1.2

软件进行单因素方差分析（One-way ANOVA），组间多重比较采用 Tukey 或 Duncan 检验，以 P<0.05 为差异具有

统计学意义。网络药理学分析中，PPI 网络拓扑参数（度值、MCC 评分）通过 Cytoscape 软件（含 CytoHubba 插
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件）计算；KEGG 通路富集分析以 P<0.05 为阈值筛选显著富集通路。 

2  结果与讨论 

2.1  复方及单味中药活性成分分析 

活性成分定量分析结果（图 1）表明，不同样品水提液在总糖、总酚及总酚中的总黄酮组分含量上均存在显

著差异（ P<0.05 ）。其中，莲肉提取物含有最高的总酚（ 3.17±0.01 ） mg GAE/g DW 和总黄酮               

（3.60±0.05）mg RE/g DW。已有研究表明，莲肉中富含酚酸、黄酮类物质（如槲皮素、山奈酚等），而酚类与总

黄酮类化合物具有良好的体外抗氧化等生物活性，是糖脂代谢调控的重要活性物质[24]。复方提取物的总糖含量最

高，为（101.64±0.52）mg GE/g DW。高含量糖类物质不仅可参与美拉德反应，还可与酚类、总黄酮类发生相互

作用，进而影响样品体外活性表现。相比之下，人参、扁豆样品中的总酚和总黄酮含量显著低于莲肉（P<0.05），

其中人参总黄酮和总酚分别为（0.89±0.04）mg RE/g DW 和（1.48±0.01）mg GAE/g DW，扁豆总黄酮和总酚为

（0.80±0.01）mg RE/g DW 和（0.70±0.05）mg GAE/g DW。由图可知，芡实活性成分整体处于中等水平。莲肉较

高的酚类、黄酮类含量与其优异的体外抗氧化及酶抑制活性结果相吻合，这也为莲肉发挥干预代谢综合征潜力提

供了物质基础。值得关注的是，复方中较高的糖含量可能引入美拉德反应介导的干扰效应，在后续生物学评价中

需予以方法学上的规避或校正。 

 

图1 不同水提物活性成分含量 

Fig.1 Contents of active components in different aqueous extracts 

注：A.总糖含量；B.总酚含量；C 总黄酮含量；不同小写字母表示组间差异显著（P<0.05）。 

2.2  复方及单味中药体外抗氧化活性研究 

DPPH 与 ABTS 自由基清除活性测定结果（图 2）显示，各水提物的清除率均随样品浓度升高而呈剂量依赖

性增加，拟合决定系数 R
2均大于 0.95，表明剂量-效应关系具有良好的可靠性。DPPH 体系中，莲肉水提物抗氧化

活性最强，IC50为 7.51 mg·mL
-1；其次为复方（11.81 mg·mL

-1）、人参（18.74 mg·mL
-1）、芡实（37.84 mg·mL

-1）；

扁豆水提物 DPPH 清除活性最弱，IC50高达 91.09  mg·mL
-1。ABTS 体系得到与 DPPH 相一致的活性变化趋势。莲

肉依旧表现最优 IC50=2.78 mg·mL
-1；复方 IC50为 7.74 mg·mL

-1，优于人参（26.25  mg·mL
-1）、芡实（40.86  mg·mL

-1）

白扁豆（49.73 mg·mL
-1）。两体系间 IC50绝对值的差异主要归因于 ABTS 与 DPPH 自由基的结构差异及其对植物

化学物选择性响应的不同，此外 ABTS 体系多用于评估亲水性抗氧化成分，而 DPPH 则兼顾亲脂与亲水性体系，

导致同一物质在两种方法中表现出的清除效率不尽一致。 

综上，莲肉在所有受试样品中自由基清除能力最为突出，是复方抗氧化活性的主要物质基础；复方制剂在两

体系中活性均优于多数单味药材，进一步支持其组方合理性。扁豆在两体系中的 IC50均为最高，提示其抗氧化贡

献有限。有研究表明[25,26]，黄酮与丰富的酚类活性功能成分是人类膳食中天然抗氧化物质的重要来源。含量高低

直接决定样品 DPPH、ABTS 自由基清除能力强弱。因此黄酮和总酚含量较高的莲肉水提物，以及配伍后的复方

样品，表现出较强的抗氧化能力。Shang 等[27]聚焦于单一原料人参技术的不同，本研究侧重于比较复方配伍与各
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单味药的体外抗氧化活性差异。结果表明复方抗氧化活性优于多数单味药材，为药食同源复方在抗氧化功能食品

开发中的配伍合理性提供了实验依据。 

 

图2 不同水提物抗氧化能力 

Fig.2 Antioxidant capacity of different water extracts 

注：A、C、E 样品水提物的 DPPH；B、D、F 样品水提物的 ABTS；组间差异显著（P<0.05）。 

2.3  糖脂代谢酶活抑制能力分析 

不同样品水提物对糖脂消化关键酶的抑制活性如图 3 所示。α-淀粉酶与 α-葡萄糖苷酶是关键消化酶，主导碳

水化合物水解为葡萄糖、继而被机体吸收入血的过程。胰脂肪酶是肠道内关键消化酶，可催化肠道中 50%~70%

膳食甘油三酯的水解与吸收[28]。图 3A~E 分别为 α-葡萄糖苷酶、胰脂肪酶、α-淀粉酶抑制的剂量–反应曲线。所有

水提物对三种糖脂代谢酶均呈浓度依赖性抑制，IC50 为抑制 50%酶活力的样品浓度，数值越小抑制活性越强。α-

葡萄糖苷酶的抑制中，莲肉表现出最优的抑制活性，复方次之，且其抑制效果优于人参；扁豆活性较弱，芡实最

弱。这一结果直观体现了复方配伍带来的活性提升潜力。在胰脂肪酶抑制方面，扁豆表现最佳，人参和复方次之，

莲肉较弱，芡实依然最弱。在 α-淀粉酶抑制体系中，人参和莲肉活性突出，扁豆和芡实次之。值得注意的是，复

方的抑制活性显著弱于所有单味药材。文献报道[29,30]指出，黄酮、多酚类物质为 α-葡萄糖苷酶主要抑制成分。莲

肉及其复方中黄酮、多酚类物质含量高，因此对 α-葡萄糖苷酶表现出较强的酶抑制活性。研究[31,32]表明，黄酮、

酚类、生物碱是 α-淀粉酶抑制活性的主要贡献组分。莲肉及其复方该类活性物质丰富，因而展现出良好的 α-葡萄

糖苷酶抑制效能。多酚类化合物因结构多样性、低毒性、来源丰富而成为胰脂肪酶抑制剂的研究方向。金雀异黄

酮、柚皮素是普遍存在于果蔬、谷物中的黄酮类化合物可抑制胰脂肪酶活性[33]。胰脂肪酶抑制效果不仅与样品总

黄酮、总多酚含量相关，还受活性成分具体种类与分子结构影响[34]。因此尽管莲肉及其复方黄酮多酚整体含量较

高，但扁豆、人参中富集的特征活性组分使其表现出更优的胰脂肪酶抑制能力。在 α-葡萄糖苷酶抑制体系中复方

活性优于部分单味药材，而在胰脂肪酶、α-淀粉酶体系并未表现出一致的活性增益，反映出复方内部多成分之间
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存在复杂的相互作用，也体现了药食同源复方作用效应的复杂性。后续还需进一步解析复方各组分之间复杂的相

互作用机制，阐释药食同源复配体系效应差异的内在原因。 

 
图3 不同水提液对糖脂消化酶活性抑制效果 

Fig.3 Inhibitory effects of different aqueous extracts on the activity of glycolipid-digesting enzymes 

注：A、B：α-葡萄糖苷酶抑制；C、D：胰脂肪酶的抑制；E：α-淀粉酶的抑制；组间差异显著（P<0.05）。 

2.4  中药样本成分鉴定结果 

莲肉是四味药中黄酮类、生物碱类单体种类总数最多的药材。芡实中酚酸类、木脂素与香豆素类的单体种类

数量和氨基酸及其衍生物种类也为四药最高。人参核苷酸及其衍生物的单体种类数量较多。扁豆是萜类、有机酸

类两大类种类数量最多的药材。四味药材中，物质种类存在差异，致使药材理化性质各不相同。 
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图4 不同样品水提物的类别组成环形图 

Fig.4 Circular diagram illustrating the categorical composition of water extracts from different samples 

注：A.莲肉代谢物类别组成环形图；B.人参代谢物类别组成环形图；C.芡实代谢物类别组成环形图；D.扁豆代谢物类别组成环形

图。 

表1 四味药材中的差异性物质 

Table 1 Differential Compounds Among the Four Medicinal Herbs 

活性物质类别 莲肉 人参 芡实 扁豆 

黄酮 

草棉黄素 二氢山柰素 表没食子儿茶素-3-O-没食子酸酯 3'-甲氧基大豆苷元 

根皮素 木犀草素-7-O-芸香糖苷 儿茶素没食子酸酯 大豆苷元 

槲皮素 南酸枣苷 甘草苷元 木犀草素-7-O-芸香糖苷 

槲皮素-3-O-β-D-木糖甙 异奥卡宁-7-O-葡萄糖苷 蜡菊黄素  

槲皮素-3-O-槐糖苷 异柚葡糖苷 维采宁-3  

槲皮素-3-O-桑布双糖苷 柚皮素-7-O-葡萄糖苷 异鼠李素-3-O-葡萄糖苷  

槲皮素-3-O-新橙皮苷    

花旗松素    

黄芩苷    

黄颜木素    

金雀异黄素-8-C-葡萄糖苷    

金圣草黄素    

木犀草素    

木犀草素-7-O-葡糖苷酸    

木犀草素-6-C-葡萄糖苷    

苜蓿素    

芹菜素-6,8-二-C-葡萄糖苷    

三色堇黄酮苷    

桑橙素    

山奈酚 3-O-龙胆二糖苷    

银锻苷    

三叶豆苷    

山柰酚-3-O-葡萄糖醛酸苷    

山柰酚-3-O-葡萄糖鼠李糖

苷 
   

山柰酚-4-O-葡萄糖苷    

维采宁-3    

香叶木苷    
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异鼠李素    

异鼠李素-3-O-半乳糖苷    

酚酸 

3,4-二羟基苯乙酸 [6]-姜烯酚 1,3,6-三-O-没食子酰-β-D-葡萄糖 3,5-二羟基戊苯 

4-羟基-3-甲氧基扁桃酸 1-咖啡酰奎宁酸 1,6-二-O-没食子酰-β-D-葡萄糖 氯酸盐 

苯丙酮酸 2-(甲酰氨基)苯甲酸 2-甲氧基肉桂酸 西伯利亚远志糖苷 

水杨酸乙酯 2-(羟基甲基)苯甲酸 4-甲基儿茶酚  

 3-阿魏酰奎尼酸 4-甲氧基肉桂酸  

 3-羟基苯乙酸 阿魏酸松柏酯  

 4-对香豆酰奎宁酸 短叶苏木酚酸  

 4-甲基苯甲酸 氯酸盐  

 5-O-对香豆酰奎宁酸 没食子酸丙酯(PG)  

 5-乙酰基水杨酸 没食子酸乙酯  

 巴西苏木素 桑辛素 M  

 酚酸类 苔黑酚葡萄糖苷  

 高香草酸 香豆酸  

 
邻苯二甲酸-1-丁酯-2-异

丁酯 
乙酸丁香酚酯  

 邻苯二甲酸二丁酯   

 肉桂醛   

 王百合苷 F   

 
新绿原酸(5-O-咖啡酰奎

宁酸) 
  

萜类 

14-脱氧穿心莲内酯 1,6-二羟基-4(14)-桉叶烯 β-桉叶醇 羟基积雪草酸 

补骨脂酚 β-紫罗兰酮 臭椿酮 甘草酸 

臭椿酮 原人参二醇 断马钱子苷 哈巴俄苷 

二氢猕猴桃内酯 地肤子皂苷 Ic 二氢青蒿素 雪胆素乙 

佛波醇 莪术烯醇 姜黄酮 吉马酮 

绞股蓝皂苷 XVII 哈巴俄苷 蕨素 B 齐墩果酸 

巨大戟醇 绞股蓝皂苷 XVII 木樨榄苷-11-甲酯 齐墩果酸-3-O-葡萄糖醛酸苷 

苦蒿素 寥二醛 顺式泛醇 去氢催吐萝芙木醇 

龙脑乙酸酯 马兜铃酮   

异阿兰内酯 青蒿酸   

鸦胆子碱 D 人参皂苷 Rc   

 人参皂苷 Rk1   

 羽扇豆烯酮   

 栀子新苷   

氨基酸及 

其衍生物 

4-羟基-L-异亮氨酸 3-氨基-2-甲基丙酸 4-羟基-L-谷氨酸 3,4-脱氢-DL-脯氨酸 

DL-炔丙基甘氨酸 3-氰基-L-丙氨酸 L-苯丙氨酸-L-苏氨酸 D-鸟氨酸 

L-高苯丙氨酸 N-(羧甲基)甘氨酸 L-二氨基庚二酸 L-苯丙氨醇 

L-脯氨酸-L-天冬酰胺 N-乙酰-L-精氨酸 L-高苯丙氨酸 L-高半胱氨酸 

L-色氨酸酰胺 N-乙酰-L-酪氨酸乙酯 L-缬氨酰-L-苯丙氨酸 L-胱硫醚 

L-异亮氨酸-L-天冬酰胺 N-乙酰谷氨酰胺 L-组氨酸-L-酪氨酸 L-异亮氨酸-L-天冬酰胺 

N(6),N(6)-二甲基-L-赖氨酸 氨基酸及其衍生物 N6-乙酰-L-赖氨酸 L-异亮氨酸-L-组氨酸 

N6-乙酰-L-赖氨酸 蛋氨酸亚砜 N-乙酰-L-蛋氨酸 N-(羧甲基)甘氨酸 

N-苯乙酰基-L-谷氨酰胺 谷氨酸-精氨酸 N-乙酰神经氨酸 N-甲基-L-脯氨酸 
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 三七素 O-磷酸-L-丝氨酸 N-乙基顺丁烯二酰亚胺 

  蛋氨酸亚砜 N-乙酰-L-酪氨酸乙酯 

  甘氨酰-苯丙氨酸 N-乙酰-β-丙氨酸 

  环(缬氨酸-丙氨酸) S-甲基谷胱甘肽 

   β-丙氨酸 

   环(D-苯丙氨酸-L-脯氨酸) 

   环(丝氨酸-脯氨酸) 

   肉桂酰甘氨酸 

核苷酸及 

其衍生物 

1-阿拉伯糖基脲嘧啶 2'-O-甲基胞嘧啶 7,8-二甲基咯嗪 N6-甲基腺苷 

1-甲基腺嘌呤 阿卡地新磷酸盐  环-3',5'-腺嘌呤核苷酸 

 虫草素(3'-脱氧腺苷)  鸟苷 3',5'-环单磷酸 

 尿嘧啶核苷  鸟苷 5'-单磷酸 

有机酸 

2-苯基丙酸 2-氨基乙烷磺酸 2-氨基乙烷磺酸 2-氨基乙烷磺酸 

2-甲基-4-戊烯酸 3-羟基丁酸乙酯 2-苄基琥珀酸 2-苯基丙酸 

4-甲基-2-氧代戊酸 4-胍基丁酸 2-氧代己二酸 4-胍基丁酸 

4-羟基己-2-烯酸 二氢茉莉酮酸甲酯 4-苯基丁酸 6-羟基己酸 

α-酮戊二酸 奎宁酸 氨基甲酸乙酯 β-羟基异戊酸 

β-羟基异戊酸  扁桃酸 当归酸 

白屈菜酸  己二酸 二氢茉莉酮酸 

扁桃酸  甲基丙二酸 富马酸盐 

乳酸  糠酸甲酯 甲基巴豆酸 

  正戊酸  

木脂素和香豆素 

杜仲树脂酚-4,4'-二-O-葡萄

糖苷 
表松脂醇 闹达柯裂亭 无梗五加苷 B 

秦皮甲素 瑞香苷 松脂醇-4-O-葡萄糖苷 弗拉西丁 

异去甲蟛蜞菊内酯  (7S,8R)-川素馨木脂苷 秦皮苷 

芝麻酚  4-酮基松脂酚 异莨菪亭 

  6-甲基香豆素 异嗪皮啶 

  7-甲氧基-4-甲基香豆素  

  花椒毒素  

  茴芹内酯  

  罗汉松树脂醇  

  南烛木树脂酚  

  尿石素 A  

  肉豆蔻木脂素  

生物碱 

1H-吡咯-2-羧酸-3-呋喃基甲

酯 
2-氨基苯酚 N,N-二乙基-3-甲基苯甲酰胺 

1,4-二氢-1-甲基-4-氧代-3-吡啶

甲酰胺 

5-羟基吲哚-3-乙酸 
2-甲基-5-硝基咪唑-1-乙

醇 

3-[(2-甲基丙酰基)氧基]-4-(三甲基氮铵

基)丁酸酯 
2-羟基吡啶 

L-犬尿氨酸 阿魏酰腐胺 3-吲哚丙酸 5-羟基吲哚-3-乙酸 

N-去甲基荷叶碱 胍丁胺 L-比喹胺 吡咯-2-羧酸 

聚花罂粟碱 己胺 N-甲基邻苯二甲酰亚胺 槟榔次碱 

O-磷酸胆碱 己酮可可碱 N-甲基紫堇定 泛酰巯基乙胺 

巴婆碱 去甲哈尔满；β-咔啉 荜茇酰胺 荷苞牡丹碱 

东莨菪醇 烟酰胺 槟榔次碱 己酮可可碱 
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二苯胺 文多灵碱 橙黄胡椒酰胺 咪唑-1-乙酸 

二羟丙茶碱 喜树次碱 胆碱 千里光宁 

二乙醇胺 新蝶呤 丁基乙酰氨基丙酸乙酯 千里光宁氧化物 

泛酰巯基乙胺 亚精胺 咖啡酰腐胺 去甲哈尔满 

胍丁胺 亚麻苦苷 骆驼蓬酚 喜树次碱,文特品 

荷叶碱  咪唑-1-乙酸 烟酸(维生素 B3) 

环己胺  去甲乌药碱 氧化烟酸 

己酮可可碱  吐根碱 吲哚-5-甲酸 

去甲乌药碱  乌药碱 印乌头碱 

绕袂碱  喜树次碱  

尸胺  亚麻苦苷  

石蒜裂碱,石蒜宁碱  烟胺  

四氢吡咯    

四氢骆驼蓬碱    

甜菜碱    

乌药碱    

喜树次碱    

杏黄罂粟碱    

血清素;5-羟色胺    

烟胺    

吲哚-2-甲酸    

吲哚-5-甲酸    

2.5  网络药理学分析 

2.5.1  PPI 蛋白互作网络分析 

对上述分析得到的靶点利用 StringDB 蛋白质互作数据库进行蛋白质互作分析。为明确莲肉、人参、芡实、扁

豆的药效作用差异，本研究对共有核心靶点开展 PPI 网络拓扑分析（度值、MCC 算法评分）。结果显示，INS 为

四味药材共同的核心 Hub 靶点，但不同药材的靶点调控强度与功能侧重存在显著分化：芡实 INS 度值（29）最高，

TNF、PPARG 评分优势突出，整体网络互作最为密集，胰岛素信号与抗炎通路激活效应最强；莲肉 INS 的 MCC

评分（79）位居首位，同时高富集 PPARG、TNF 靶点，在糖脂代谢及抗炎调控方面靶向效能最优；人参各靶点

度值居中、MCC 整体评分偏低，呈现多靶点、弱强度的广谱温和调节特征；扁豆全部靶点的度值与 MCC 评分均

为最低，靶点互作关联性最弱，整体调控效能最为平缓。 

表2 四味药材关键靶点的度值及MCC算法分值 

Table 2 Degree values of key targets for the four medicinal herbs and MCC algorithm scores 

靶点蛋白 
莲肉 人参 芡实 扁豆 

度值 Score 度值 Score 度值 Score 度值 Score 

INS 27 79 27 66 29 76 26 61 

IRS1 12 17 13 16 13 18 11 14 

LEP 12 23 13 15 14 20 12 15 

PPARG 12 67 13 45 14 51 12 33 

TNF 11 74 12 50 13 70 11 51 

IRS2 11 16 11 16 11 18 10 14 

NOS3 11 33 11 23 11 26 10 23 



现代食品科技 Modern Food Science and Technology 2027, Vol.43, No.9 

13 

 

图5 不同样品水提物PPI网络分析图 

Fig.5 PPI network analysis diagram of aqueous extracts from different samples 

注：A.莲肉 PPI 网络分析图；B.人参 PPI 网络分析图；C.芡实 PPI 网络分析图；D.扁豆 PPI 网络分析图。 

2.5.2  KEGG 通路富集分析 

四味药材在 2 型糖尿病通路、长寿调控通路及青少年成年发病型糖尿病通路中，靶点数量与富集因子整体趋

于近似，通路调控特征无明显差异。 

对于胰岛素抵抗、脂肪因子信号、非酒精性脂肪性肝病、流体剪切应力与动脉粥样硬化、脂质与动脉粥样硬

化通路可知，莲肉与人参靶点数量、富集因子相近，调控能力相当，在上述通路中，芡实特有 TNFRSF1A 靶点，

可借助更多调控节点实现调控，作用机制更为丰富，扁豆缺失 AKT2 靶点，通路调控效果弱于其余三味药材；AMPK

通路分析显示，人参与芡实靶点特征一致，二者较莲肉多 ADIPOQ 靶点基因，较扁豆多 AKT2、HNF4A、ADIPOQ

基因，靶点分布存在特异性；长寿调控通路中，人参、芡实靶点数目相同且富集程度相当，莲肉缺失 ADIPOQ，

扁豆同时缺失 ADIPOQ、AKT2；青少年成人发病型糖尿病通路中，人参与芡实的靶点数量、富集系数一致，莲

肉较二者多 HNF1A 靶点，扁豆则较二者缺失 HNF4A 靶点；胰岛素信号通路、多物种长寿调控通路、HIF-1 信号

通路、脂肪细胞脂解调控通路、糖尿病并发症 AGE-RAGE 信号通路、FoxO 信号通路及胰高血糖素信号通路。在

上述六条通路中，莲肉、人参、芡实的靶点数目与富集因子呈现高度一致性，相较于这三味药材，扁豆在各条通

路中的靶点数量均减少 1 个，富集水平也存在一定降幅，靶点组成比对结果证实，六条通路出现该参数差异的核

心因素，均为扁豆缺失 AKT2 调控靶点，其余调控靶点组成无明显区别；KEGG 富集分析表明，扁豆未富集弓形

虫病通路，莲肉、人参、芡实可靶向调控该通路。莲肉与人参的靶点数量及富集因子无明显差异，芡实靶点数较

二者多 1 个 TNFRSF1A 靶点，该基因使其对通路的调控作用更显著，富集程度更高；松弛素信号通路仅在莲肉、

人参、扁豆中富集，芡实无相关调控作用。莲肉与人参靶点数量、富集因子相近，扁豆因缺失 AKT2，靶点总数

减少 1 个，该差异由 AKT2 靶点缺失导致，其通路调控强度也随之偏弱；芡实特异性富集阿尔茨海默病通路，扁

豆可特异性调控卵巢类固醇生成通路，其余药材未富集上述通路。张惠等[22]报道的核心靶点以 ALB 与 IL-6 为代

表，主要富集于“脂质与动脉粥样硬化”及“流体剪切应力与动脉粥样硬化”通路，侧重于通过抗氧化和胆酸盐

结合干预外源性脂质吸收；而本复方的核心靶点明确指向 INS、PPARG 和 TNF，富集通路集中于“AMPK 信号

通路”与“胰岛素抵抗”，更倾向于通过改善胰岛素敏感性和能量代谢发挥系统性糖脂调控作用。 



现代食品科技 Modern Food Science and Technology 2027, Vol.43, No.9 

14 

 

 

图6 不同样品水提物的通路富集分析图 

Fig.6 Pathway enrichment analysis diagram of water extracts from different samples 

注：A.莲肉通路富集分析图；B.人参通路富集分析图；C.芡实通路富集分析图；D.扁豆通路富集分析图。 

2.5.3  成分-靶点-通路图 

四味药材中，参与代谢综合征干预的药效物质与潜在作用靶点差异明显，其中芡实（140 个活性成分/48 个靶

点）、莲肉（147 个活性成分/45 个靶点）调控能力最强，人参（109 个活性成分/44 个靶点）次之，扁豆（103 个

活性成分/40个靶点）靶点覆盖最少。莲肉特异性拥有特征活性成分 α-亚麻酸，可特异性靶向独有核心靶点HNF1A。

莲肉在青少年成人发病型糖尿病通路中靶点 Count 数量更多、富集系数更高，通路调控效能显著强于其余三味药

材。人参特异性含有柚皮素-7-O-葡萄糖苷与南酸枣苷，可专属靶向 ADIPOQ 靶点，使其在长寿调控通路的靶点

富集数量、Rich Factor 均显著占优，拥有其他药材无法实现的更强长寿调控效力。芡实特异性拥有黄酮类活性单

体表没食子儿茶素-3-O-没食子酸酯。该特有黄酮类成分可特异性结合独有枢纽靶点 TNFRSF1A。依托上述独特的

成分-靶点，芡实在胰岛素抵抗、脂肪因子信号、非酒精性脂肪性肝病、流体剪切应力与动脉粥样硬化、脂质与动

脉粥样硬化等糖脂代谢、血管稳态相关通路中展现出更高的 Rich Factor 与靶点 Count 富集丰度外，还可特异性富

集阿尔茨海默病信号通路，为其余三味药材所不具备。扁豆缺失生物碱类特征活性成分多巴胺，无法形成对关键

功能靶点 AKT2 的靶向调控。直接减弱扁豆在胰岛素抵抗、脂肪因子信号、非酒精性脂肪性肝病、HIF-1 信号通

路等下游级联通路的激活与调控能力。 
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图7 不同样品水提物的成分-靶点-通路图 

Fig.7 Composition-target-pathway diagram of water extracts from different samples 

注：A.莲肉成分-靶点-通路图；B.人参成分-靶点-通路图；C.芡实成分-靶点-通路图；D.扁豆成分-靶点-通路图。 

2.6  核心物质与靶点的分子对接 
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由表 3 结果可知，四种活性成分与 NOS3、PPAR‑γ、TNF‑α、Insulin 靶点均存在不同程度的结合亲和力。其

中表没食子儿茶素-3-O-没食子酸酯与 NOS3 结合自由能为‑10.2  kcal·mol
-1，结合亲和力最优；染料木素整体平均

结合能力表现较好，可与多个靶点实现稳定结合。结果提示，上述活性成分可通过与关键靶蛋白发生相互作用，

参与机体氧化应激、炎症反应以及糖脂代谢等生物学调控过程。 

分子对接结果表明，来源于扁豆的染料木素、芡实的表没食子儿茶素‑3‑O‑没食子酸酯、莲肉的槲皮素以及人

参的柚皮素与 NOS3、TNF、PPARG、INS 靶点均获得负结合自由能，结合自由能介于‑4.8~‑10.2  kcal·mol
-1，提示

上述活性成分在模拟条件下可自发结合靶蛋白活性口袋。结合自由能计算结果与图 8 分子对接可视化结果综合分

析可知，4 种活性成分与 NOS3 靶点的结合亲和力整体最优，其中表没食子儿茶素‑3‑O‑没食子酸酯与 NOS3 的结

合自由能可达‑10.2  kcal·mol
-1，该小分子可借助氢键、π‑π 堆积作用嵌入蛋白空腔，维持靶蛋白空间构象的稳定；

各黄酮及多酚类活性成分与 TNF 靶点的结合亲和力次之，理论上可干扰配体‑受体识别过程，进而阻断下游炎症

信号级联反应；活性成分与 PPARG 靶点可形成氢键相互作用，存在激活该信号通路、改善机体胰岛素敏感性的

潜在可能。相比而言，4 种活性物质与 INS 靶点的结合自由能整体偏高，对 INS 蛋白的直接结合能力相对有限。

综上，不同药食同源原料中的 4 种特征活性成分，可通过氢键、疏水作用、π‑π 堆积等多种分子间作用力与各靶

点氨基酸残基发生相互作用，提示该复方具备以多成分‑多靶点模式协同调控炎症反应、氧化应激及糖脂代谢的潜

力，为阐释该复方体外降糖活性的作用机制提供分子模拟层面的理论依据。 

表3 分子对接结果 

Table 3 Molecular Docking Results 

活性成分 PubChem CID 作用靶点 PDB ID 结合自由能/(kcal·mol-1) 

槲皮素 5280343 

INS 4EX1 -5.1 

PPARG 4XLD -8.3 

TNF 7JRA -8.2 

NOS3 5UO9 -9.3 

柚皮素 439246 

INS 4EX1 -5.4 

PPARG 4XLD -8.0  

TNF 7JRA -8.9 

NOS3 5UO9 -9.4 

染料木素 5280961 

INS 4EX1 -5.0  

PPARG 4XLD -8.3 

TNF 7JRA -9.1 

NOS3 5UO9 -9.7 

表没食子儿茶素-3-O-没食子酸酯 65064 

INS 4EX1 -4.8 

PPARG 4XLD -6.7 

TNF 7JRA -9.3 

NOS3 5UO9 -10.2 

   

A 
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图8 分子对接可视化结果 

Fig.8 Visualization results of molecular docking 

注：A.槲皮素—NOS3 分子对接可视化图；B.槲皮素—PPARG 分子对接可视化图;C.柚皮素—NOS3 分子对接可视化图 D.柚皮素

—TNF 分子对接可视化图；E.染料木素—NOS3 分子对接可视化图；F.染料木素—TNF 分子对接可视化图；G.表没食子儿茶素-3-O-

没食子酸酯—NOS3 分子对接可视化图；H.表没食子儿茶素-3-O-没食子酸酯—TNF 分子对接可视化。 

3  结论 

本文主要是基于网络药理学和体外实验，对中药复方和单味中药的作用机制进行研究，综合网络药理学预测

与体外活性验证结果，莲肉、人参、芡实、扁豆单味水提物均表现出一定的降糖、降脂及抗氧化潜力，但复方水

提物在糖脂代谢调控中同样展现出良好的调控活性。复方中药中的槲皮素、腺苷等活性成分，可通过靶向 INS、

PPARG 等关键靶点，协同调控 AMPK、胰岛素抵抗、2 型糖尿病等核心通路，对脂肪酶及 α-葡萄糖苷酶的抑制活

性显著高于多数单味药；同时，复方对 DPPH、ABTS 自由基的清除能力也表现出明显优势，提示其可通过降低

代谢性氧化应激损伤，进一步增强糖脂代谢紊乱的改善效果。此外，该复方配伍符合“健脾益气、安神益智”传

统功效记载，网络药理学预测提示其成分还可调控炎症反应、能量稳态及神经内分泌相关通路，但免疫调节、改

善睡眠、缓解疲劳等功效尚未得到本实验验证，有待后续进一步探究。本研究仅为该复方用于代谢性疾病辅助干

预提供体外层面的实验依据。 
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