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基于数据挖掘和网络药理学分析国家专利中药

复方治疗支气管扩张的用药规律及作用机制
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[摘要] 目的 基于数据挖掘和网络药理学系统分析国家专利中药复方治疗支气管扩张的用药规律及潜在作用机

制。 方法 收集建库至 2025 年 8 月国家知识产权局专利库中治疗支气管扩张的中药复方专利，对处方用药进行

中药频次、性味归经、关联规则及聚类分析，以总结规律、挖掘核心药组。通过网络药理学（中药系统药理数据库

和分析平台、SwissTargetPrediction、GeneCards、OMIM 数据库）预测核心药组的活性成分与靶点，构建蛋白质-蛋

白质相互作用网络（STRING 数据库）并筛选核心靶点，进行基因本体、京都基因和基因组数据库富集分析

（DAVID 数据库）预测作用机制。最后采用分子对接验证结合活性。 结果 共纳入 139 首中药复方，涉及 451 味中

药，以清热药、补虚药为主，性味多苦寒，归经以肝、肺经居多。核心组合为“黄芩-甘草-苦杏仁-桔梗-鱼腥草”。

网络药理学筛选出甘草醇、山柰酚、刺槐黄素等核心中药关键活性成分，以及 Akt1、EGFR 等药物与疾病关键靶

点。基因本体功能富集分析发现核心中药关键活性成分通过多靶点调控网络改善支气管扩张，其机制涉及应激

适应、细胞迁移、磷酸酶结合等。京都基因和基因组数据库富集分析显示，靶点主要集中在 TNF 信号通路、Th17
细胞分化等通路，提示核心方可能从调控慢性炎症及抑制气道重塑方面治疗支气管扩张。分子对接显示关键成

分与核心靶点（甘草醇与 EGFR）结合良好。 结论 国家专利中药复方治疗支气管扩张具有清热化痰、止咳平喘、

兼补肺气阴的作用，核心药物组合利用多成分-多靶点特性，通过抗炎、抑制气道重塑等发挥治疗作用，体现了中

医“整体观”在复杂疾病治疗中的科学内涵，为理解中医药整体调节机制提供新的思路。

[关键词] 国家专利中药复方；支气管扩张；核心药物；网络药理学；分子对接

[中图分类号] R256.1        [文献标识码] A        [文章编号] 1673-7210（2026）03（c）-0036-09

DOI：10.20047/j.issn1673-7210.25101656

Medication rules and mechanism of action of the national patent tradi⁃
tional Chinese medicine compounds for treating bronchiectasis based on 
data mining and network pharmacology analysis
ZHANG Fangxin1   SHU Xinyang2

1.School of Traditional Chinese Medicine, Beijing University of Chinese Medicine, Beijing   100029, China; 2.the First 
Department of Integrated Traditional Chinese and Western Medicine for Pulmonary Diseases, China-Japan Friendship 
Hospital, Beijing   100029, China
[Abstract] Objective To analyze the medication rules and potential mechanisms of action of national patent traditional 
Chinese medicine compounds in treating bronchiectasis through data mining and network pharmacology system analysis. 
Methods Patents for bronchiectasis-treating traditional Chinese medicine compounds were collected from the China 

National Intellectual Property Administration database 
from inception to August 2025. Prescriptions were analyzed 
for herb frequency, nature and flavour, channel tropism, 
association rules, and clustering to summarize rules and 
identify core drug combinations. The active components 
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and targets of the core drug group were predicted through network pharmacology (including databases such as the 
Traditional Chinese Medicine Systems Pharmacology Database and Analysis Platform, SwissTargetPrediction, 
GeneCards, OMIM). A proteinprotein interaction network (STRING database) was constructed and the core targets were 
screened. Gene ontology and Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes enrichment analysis (DAVID database) was 
conducted to predict the mechanism of action. Finally, molecular docking verification was employed in combination with 
activity. Results A total of 139 traditional Chinese medicine compounds were included, involving 451 types of 
traditional Chinese medicines. The prescriptions mainly contained heat-clearing and deficiency-tonifying drugs, mostly 
with cold nature, bitter taste. The meridians they were classified under were mainly the liver and lung meridians. The 
core combination was “Scutellariae Radix-Glycyrrhizae Radix Et Rhizoma-Armeniacae Semen Amarum-Platycodonis 

Radix-Houttuyniae Herba”. Network pharmacology identified key active ingredients of core traditional Chinese 
medicines such as glycyrrhizic acid, kaempferol, and acacia flavone, as well as key targets for drugs and diseases such as 
Akt1 and EGFR. The gene ontology functional enrichment analysis revealed that the key active components of the core 
traditional Chinese medicine improved bronchial dilation through a multi-target regulatory network. The mechanism 
involved stress adaptation, cell migration, and phosphatase binding, etc. The Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes 
enrichment analysis showed that the targets were mainly concentrated in the TNF signaling pathway, Th17 cell 
differentiation, etc., suggesting that the core formula may treat bronchial dilation by regulating chronic inflammation and 
inhibiting airway remodeling. Molecular docking showed that the key components (glycyrrhizin and EGFR) had a good 
binding affinity with the core target. Conclusion The national patent traditional Chinese medicine compound for treating 
bronchiectasis has the functions of clearing heat, eliminating phlegm, relieving cough and calming asthma, and also 
nourishing the lung qi and yin. The core drug combination utilizes the multi-component - multi-target characteristics, 
exerting therapeutic effects through anti-inflammatory and inhibiting airway remodeling, reflecting the scientific 
connotation of the “holistic view” of traditional Chinese medicine in the treatment of complex diseases, and providing 
new ideas for understanding the overall regulatory mechanism of traditional Chinese medicine.
[Key words] National patent traditional Chinese medicine compound; Bronchiectasis; Core drug; Network 
pharmacology; Molecular docking

支气管扩张是一种由慢性感染导致支气管结构破

坏，进而引发支气管不可逆性扩张的疾病。临床以咳

嗽咳痰、反复咯血及肺功能下降为主要表现[1]。目前

《中国成人支气管扩张症诊断与治疗专家共识》推荐治

疗方案如急性期抗感染，稳定期气道廓清及祛痰治疗

等，虽可降低急性加重频率并缓解气道炎症，但仍面临

细菌耐药和远期疗效衰减等问题[1-2]。研究表明，中药

干预在缓解支气管扩张症状、减少痰量及改善生活质

量方面具有积极作用，并能通过控制年度急性加重次

数延缓疾病进展[3]。国家专利中药复方作为中医药临

床经验转化的重要载体，信息完整、处方规范、创新性

强，具有较高的临床价值与研发潜力，但目前对其组方

规律与机制的研究尚不充分。为此本研究基于关联规

则挖掘与聚类算法，系统分析国家专利中药复方治疗

支气管扩张的配伍规律，并整合网络药理学与分子对

接技术，阐释其核心药物组合的潜在作用机制，以期为

临床合理用药与新药研发提供理论支持与配伍参考。

1 资料与方法

1.1 数据挖掘

1.1.1 数据来源  在 国 家 知 识 产 权 局 专 利 数 据 库

（https：//pss-system.cponline.cnipa.gov.cn）“高级查询”

界面中，检索治疗支气管扩张的中药专利复方。专利

类型限定为“中国”“发明公布”和“发明授权”，检索式

为：（支气管扩张 OR 支气管扩张症 OR 支气管扩张 OR
肺痈）AND（中药 OR 方剂 OR 中成药 OR 复方 OR 颗粒

OR 丸）。检索时间建库至 2025 年 8 月。

1.1.2 纳入标准  ①专利名称或摘要中明确用于治疗

支气管扩张的中药复方；②剂型限定为内服制剂，包

括汤剂、胶囊、丸剂等；③药味组成完全相同的专利复

方仅保留 1 项。

1.1.3 排除标准  ①单味药处方、含西药或药物组成记载

不全的复方；②支气管扩张非其主要适应证的复方；

③剂型为保健茶、糖浆、药酒等非典型内服类型的复方。

1.1.4 数据规范化  根据《中华人民共和国药典》[4]、《中
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华本草》[5]、《中药大辞典》[6]统一规范中药名称：①统一

俗称，如将“仙灵脾”规范为“淫羊藿”；②炮制显著影

响药性者分别记录，如“生地黄”与“熟地黄”，否则计

入原药材，如“炒白术”记为“白术”；③产地对药性影

响显著者分别记录，如“川贝母”与“浙贝母”，否则统

一药名，如“广三七”记为“三七”；④药性、药味、归经

等属性词简化，如“大寒”记为“寒”。

1.1.5 数据统计处理方法  将规范数据录入 Excel 建立

药物数据库，采用 dplyr/tidyr 包清洗并统计药物频次

及四气五味，通过 ggplot2 对高频药物（频次 ≥28 次）进

行 可 视 化 ，Chiplot 展 示 功 效 与 性 味 分 布[7]。 基 于

Apriori 算法，设置最低支持度 7%，最低置信度 65%，

提升度＞1[8]，挖掘药物关联规则，利用 arulesViz 包实

现可视化。采用“ward.D2”法系统聚类以识别潜在新

方，结果通过 pheatmap 展示。

1.2 网络药理学

1.2.1 活性成分筛选与疾病靶点获取  通过中药系统

药理数据库和分析平台检索 5 味核心中药成分，以口

服生物利用度 ≥30% 和类药性 ≥0.18 为阈值筛选潜在

活性成分[9]。通过 PubChem 获取其 SMILE 编号，借助

SwissTargetPrediction 数据库预测成分作用靶点，整合

后构建中药活性成分-靶点数据集。从 GeneCards 与

OMIM 数据库以“bronchiectasis”为关键词中检索疾病

相关靶点。借助 Venny 工具取中药靶点与疾病靶点

交集，获取共同作用靶点集。

1.2.2 “药物-活性成分-靶点”网络及蛋白质-蛋白质

相互作用（proteinprotein interaction，PPI）
网络筛选  将共同靶点导入 STRING 数据库，设置物

种“Homo sapiens”，置信度＞0.7[9]，构建 PPI 网络。采

用 Cytoscape 软件进行可视化并计算网络拓扑参数

（包括连接度 Degree 和紧密中心度 Closeness），筛选度

值排名前 6 位的靶点作为核心靶点，较高连接密度提

示靶点间具有显著的功能协同[10]。

1.2.3 基因本体（gene ontology，GO）功能与京都基因

和基因组数据库（Kyoto Encyclopedia of Genes 
and Genomes，KEGG）富集分析  使用 DAVID 数据库

对交集靶点进行 GO 功能（生物过程、细胞组分和分子

功能）和 KEGG 通路富集分析，设置 P＜0.05 为显著富

集标准。

1.2.4 分子对接研究  从 PubChem 数据库获取关键活

性成分的二维结构，利用 Chem Office 转化为三维构

型。从 RCSB PDB 数据库获取分辨率较高的受体蛋

白晶体结构，去除水分子及小分子配体。采用 MOE
软件完成配体能量最小化、蛋白预处理及活性位点识

别 。 执 行 分 子 对 接（重 复 50 次），认 为 结 合 能 ≤
-4.5 kcal/mol 表示具有良好结合活性[11]。最终结果通

过 PyMOL 及 Discovery studio 软件可视化呈现。

2 结果

2.1 数据挖掘结果

2.1.1 高频用药功效及性味归经统计  基于纳入及排除

标准，筛选出符合条件的专利复方 139 项，包含中药

451 味，单首复方药味数最少为 3 味，最多为 37 味。中

药总使用频次为 1 992次，筛选出使用频次 ≥28次的高

频药物共计 10 味（图 1A），累计频次为 380 次，占总用

药频次的 19.08%。功效分类统计结果显示，使用频次

排名前 3 位的分别为清热药、补虚药及化痰止咳平喘

药（图 1B）。性味归经结果显示，药性分布以寒性药

（167 次）、平性药（125 次）为主；药味分布以苦味药

（242 次）、甘味药（197 次）多见。归经频次统计显示，

药物多归肝经（154次）和肺经（146次）（图 1C~E）。
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图1   用药功效及性味归经统计
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2.1.2 关联规则分析  本研究挖掘得到 17 条中药复方

关联规则（表 1）。借助 arulesViz 包可视化（图 2），结

果显示清热药（如黄芩、栀子、生地黄）与化痰止咳平

喘药（如桑白皮、苦杏仁）关联密切，典型组合如“黄芩

→仙鹤草+苦杏仁”（置信度 90.91%，增益 2.87）。

2.1.3 高频药物系统聚类与基于 Phi 相关系数分析  
对 高 频 药 物 进 行 系 统 聚 类 分 析 ，确 定 最 佳 聚 类 数

为 7。运用 ward.D2 算法聚类得到 7 个药物组合（图

3A）。进一步基于 Phi 相关系数分析药物间关联性

（图 3B）。结果显示，同一聚类组内药物间相关性较

强（相关系数＞0.4），而不同组之间药物相关性较

弱。根据高频药物关联规则、聚类及 Phi 相关系数分

析，确定“黄芩-甘草-苦杏仁-桔梗-鱼腥草”为核心

药物组合。

2.2 网络药理学分析

2.2.1 核心药物活性成分筛选及疾病靶点获取  利用

SwissTargetPrediction 数据库得到“黄芩-甘草-苦杏

仁-桔梗-鱼腥草”核心药物组合的 824 个中药相关靶

点。通过 GenGards和 OMIM 数据库筛选，得到 1 293个

疾病靶点并绘制维恩图（图 4），获得药物-疾病共同

靶点 150 个。

表1   17条药物关联规则（按支持度排序）
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A：高频药物聚类分析；B：高频药物分析矩阵。

图3   高频药物聚类与基于Phi相关系数分析
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图4   靶点交集

2.2.2 “药物-活性成分-靶点”网络分析  将核心药物组

合活性成分及潜在治疗靶点导入 Cytoscape，构建“药

物-有效成分-靶点”网络（图 5）。该网络共包含 302个

节点（中药 5 味、活性成分 147 个、靶点 150 个）和 3 554
条边。筛选出度值前 6 位的关键活性成分：甘草醇、菜

豆素、刺槐黄素、光甘草定、槲皮素与山柰酚。

2.2.3 PPI网络与核心靶点筛选  使用 STRING 数据库

构建 PPI 网络（图 6A），包含 139 个节点和 771 条边。

使用 Cytohubba 插件得到 PPI 网络节点的平均度值为

11.09，平均紧密中心度为 0.39。筛选出度值前 6 位的

核心靶点：Akt1、EGFR、STAT3、IL-6、SRC 与 TNF。进

一步构建核心靶点的 PPI 子网络（图 6B），结果显示其

连接紧密，共包含 6 个节点和 15 条边。

2.2.4 GO功能与KEGG富集分析  GO功能富集得到5 002条

显著结果（P＜0.05），取各类别中富集程度排名前 10位

的条目进行可视化，结果显示（图 7A）：生物过程主要

涉及对异源物质的反应、肽基-丝氨酸磷酸化等；细胞

组分富集于囊泡腔、分泌颗粒腔等；分子功能主要包括

跨膜受体蛋白酪氨酸激酶活性、蛋白酪氨酸激酶活性

等。KEGG 通路富集分析得到 285 条信号通路（P＜

0.05），取 P 值排名前 10 位的信号通路绘制气泡图（图

7B）发现 TNF信号通路、Th17细胞分化显示高显著性。

2.2.5 分子对接验证  采用分子对接技术评估关键活

性成分与核心靶点的结合能力（图 8）。本次所有对接

组 合 的 结 合 能 均 ≤-4.5 kcal/mol。 其 中 甘 草 醇 与

EGFR 和 STAT3、菜豆素与 SRC 的结合尤为突出。结

合模式可视化分析揭示活性成分与靶点蛋白主要通

过氢键、疏水及静电作用相结合（图 9）。例如，菜豆素

与 SRC 的 Thr247 形成氢键，与 ARg156 产生疏水作

用，与 Glu320 存在静电相互作用。
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图5   “药物-有效成分-靶点”网络

A B

STAT3

IL-6

SRC

TNF

Akt1

EGFR

A：PPI 网络；B：核心靶点。PPI：蛋白质-蛋白质相互作用。

图6   PPI网络与核心靶点
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图7   GO及KEGG富集分析
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图8   分子对接热图
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  A：菜豆素与 SRC 分子对接模式；B：菜豆素与 SRC 的结合位点；C：菜豆素与 SRC 的相互作用力；D：甘草醇与 STAT3 分子对接模式；E：甘草醇与

STAT3 的结合位点；F：甘草醇与 STAT3 的相互作用力。

图9   对接模式图
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3 讨论

根据《支气管扩张症中西医结合诊疗指南》[12]，本

病实证多以“痰”与“热”互结为核心，治宜清肺解毒、

涤痰活血。虚证多见肺脾气阴亏虚，治宜敛肺止咳、

益气生津。本研究发现高频药物（频次  ≥28 次）共计

10 味，以清热药、补虚药及化痰止咳平喘药为主，契合

支气管扩张“痰、热、虚”核心病机。清热药如黄芩、鱼

腥草直折肺经壅热、解毒排脓，调节细胞因子及肺肠

轴以减轻肺部损伤[13-14]，化解“热壅”之标；化痰止咳平

喘药如桔梗，具有镇咳抗炎活性[15]，能宣降肺气、涤痰

平喘，改善“痰阻”之候；补虚药如甘草，具有免疫调节

作用[16]，益气和中、调和诸药，兼顾“正虚”之本。三者

协同，体现“清、化、补”并施的治疗逻辑。药性分析进

一步肯定清肺化痰、调和气血的治疗思路：四气以寒

为主，“热者寒之”功专清热泻火；药味以苦为首，泄热

燥湿，切合咳吐黄稠痰等实热见症；归经以肺、肝两经

为主，归肺经者可直达病所、清肺化痰，归肝经者可调

畅气机、兼顾阴血，助肺宣降。

通过关联规则分析“仙鹤草-苦杏仁-黄芩”等组

合置信度高，提示其配伍稳定、协同效应显著。聚类

分析得到 7 组药物，其中组合六（黄芩-甘草-苦杏仁-
桔梗-鱼腥草）为桔梗汤加减，功擅长宣肺清热、解毒

化痰，契合肺痈咳喘等症状。该组合组内药物均属高

频药物，临床运用广泛；药对（如黄芩-苦杏仁）共现的

支持度与置信度高，提示其配伍模式稳定；药物间相

关性较强而与其他聚类组区分明显，功能单元独立且

协同，故被确定为本研究核心药物组合。

“药物-活性成分-靶点”网络及 PPI 网络分析显

示高度互联、提示“黄芩-甘草-苦杏仁-桔梗-鱼腥

草”药物组合具有多成分、多靶点的整体调控特点。

预测其关键活性成分（如槲皮素、山柰酚、刺槐黄素），

通过协同调控 Akt1、EGFR 等核心靶点发挥治疗作

用。抗炎与免疫调节层面，TNF 和 IL-6 募集免疫细胞

并加剧组织损伤[17-18]；STAT3 促进 Th17 细胞分化以介

导中性粒细胞炎症与巨噬细胞极化[19]。活性成分能

从中上游干预该过程：刺槐黄素与槲皮素可降低 IL-6、

TNF-α 水平并抑制细菌定植[20-21]；甘草醇与山柰酚则

通过抑制 COX-2 表达与活性调控炎症进程[22-23]。调

控气道结构与功能重塑层面：EGFR 刺激上皮修复与

重塑[24]；SRC 可放大炎症相关的基质破坏信号[25]；Akt1
作为关键下游节点，通过影响细胞生长、代谢与凋亡

参与延缓气道重塑[26]。槲皮素、山柰酚等核心成分能

作用于上述靶点[21,23]，从而干预支气管扩张病理过程，

为阐释该药组缓解气道重塑的机制提供依据。

GO 富集分析中白细胞迁移与细胞因子调控精准

对应支气管扩张感染触发并放大炎症的初始阶段。

KEGG 通路分析中 TNF 信号通路与 Th17 细胞分化提

示药物可能通过干预 IL-6、TNF 等靶点，调控中性粒

细胞过度浸润与免疫失衡[17,27]；HIF-1 信号通路与对

缺氧的反应揭示药物具有改善局部微环境、延缓缺氧

驱动性气道重塑的潜力[28]；AGE-RAGE 信号通路则将

支气管扩张慢性炎症与代谢异常相联系，与中医“痰

热久稽、气阴耗伤”的病机演变相吻合。上述通路通

过 EGFR、Akt1 等关键枢纽靶点形成了一个跨抗感

染、抗炎、免疫调节与组织保护的多层面调控网络，体

现核心药组多靶点整合的治疗优势，为核心药组的药

效物质基础及作用机制提供证据。分子对接结果验

证了该网络的可靠性：结合能＜-4.5 kcal/mol，结构基

础中氢键、疏水及静电作用等多重相互作用共同存

在，提示关键活性成分与核心靶点均结合稳定。

本研究结果与传统理论及现代研究高度互证。数

据挖掘揭示清热、补虚、化痰止咳平喘药为用药核心，印

证支气管扩张“痰、热、虚”的核心病机共识[12]。核心药

组“黄芩-甘草-苦杏仁-桔梗-鱼腥草”均为临床常用

药，如黄芩、鱼腥草的抑菌作用已被现代研究证实[29]，体

现配伍的合理性。网络药理学预测复方通过槲皮素、山

柰酚等成分作用于 Akt1、EGFR 等靶点，调控 TNF 信号

通路、Th17细胞分化等通路，从抗炎与免疫调节的现代

角度阐释“清肺化痰、补肺气阴”传统治则的生物学机

制[30]。综上所述，本研究整合数据挖掘与网络药理学，

系统阐明专利复方治疗支气管扩张的用药规律及协同

机制，为中药现代化研究与临床精准用药提供科学依

据，实现从临床经验到分子机制的衔接。

利益冲突声明：本文所有作者均声明不存在利益

冲突。
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