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2019-nCoV 潜在靶点的中药复方/单味中药模型

研究现状及方案
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【摘 要】：新型冠状病毒肺炎爆发是由病毒 2019-nCoV 感染引起。为了增加有效药物的开发效率，能够从已有药物中间找

到针对 2019-nCoV里的某一个潜在靶点有效的药物肯定是相对较快的。本文综述了国内研究情况，提出利用计算机技术，整

合抗病毒中药复方/单味中药，引入系统药理学模型进行分析，结合已有研究 2019-nCoV的病毒感染、传播机制和病毒性肺炎

潜在靶点的研究，识别《中国药典》抗病毒目标中药复方/单味中药的药效物质、药物靶点，建立和确定中药的活性分子、活

性分子的最佳组合，揭示治疗新型冠状病毒肺炎有效中药的活性物质及其的最优组合工作机制。
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引言

2019年末全球爆发新型冠状病毒肺炎是由 2019-nCoV感

染引起[1]，对于新型冠状病毒所致疾病没有特异治疗方法。

能够从已有药物中间找到针对 2019-nCoV病毒以及这个病毒

里的某一个靶点有效的药物肯定是相对较快的[2]。有效药物

为达到理想治疗效果，操作中通常针对网络系统中的多个节

点（靶点）同时进行调节（富集网络）。大多数药物通过多

靶点发挥作用，这样药物与疾病基因之间就构成了交错的网

络。中药（复方）就是一种多组分、多靶点的协同作用体系

[3]。在同为冠状病毒的 SARS 时期，中国人民解放军总医院第

一附属医院应用中发现中药可降低严重急性呼吸综合征患

者的肺功能的损伤[4]。在新型冠状病毒时期，钟南山院士肯

定中医药应从早期介入的方案，中西医结合治疗，例如广东

省中医药局发布中医药治疗方案[5][6]。由于药物研究需要一定

时间，所以利用系统药理学[7]、生命科学、计算机技术等学

科交叉研制特效药物的高通量[8]研究是非常必要。

1 国内外研究现状

2019年末钟南山院士指出 2019-nCoV较大可能是通过野

生动物传到人的，已经确定病毒存在人与人的传染现象。目

前对于 2019-nCoV所致疾我国已经研究出灭活疫苗，但是没

有特效的治疗方法，需根据患者临床情况进行治疗，提高患

者抵抗力，对感染者的辅助治疗和护理可能非常有效[9][10]。

国内外现代医学及药物研发由于基因组学、蛋白组学、代谢

组学，以及最近的互作组学、疾病组学和中医症候组学等一

系列组学学科的发展有一些成果[11]，提供了研究方法学基

础。

在特效药物和疫苗研发上，据卫健委最新诊疗指南[12]，

由于目前对新型冠状病毒的药物的研发周期需要一定的时

间，传播致病的机理还在研究中，病毒变异的风险大，研发

难度大[13]。所以从已有药物中间找到针对 2019-nCoV病毒以

及这个病毒里的某一个靶点有效的药物[2]。系统网络药理学

涉及生物学，引入数学和计算机科学，以计算、模拟为基础

工具[7]，强调计算机科学的引入以及生物、药理学中的定量

分析、药物的动力学表现，为的是从宏观角度分析药物和整

体的相互作用关系。将系统生物药理学和药效动力学（PD），

以及药代动力学（PK）模型构建分析联系起来（美国国立卫

生研究院 NIH）。减少对活性化合物的吸收、分布、代谢、

排泄、毒性以及药效等性质的评价工作量。应付“数据爆炸”

和解决复杂生物学问题。各研究团队根据新型冠状病毒基因

组信息寻找抗冠状病毒最关键的蛋白。不断制定了高效的药

物筛选模型，通过对现有药物和自建复方数据库的筛选，发

现对新冠病毒、活性天然产物和具有治疗作用的中药及成分

是主要的研究趋势。

在感染机制研究上，通过“全球共享流感病毒数据库

GISAID”发布新出现的冠状病毒的基因组序列，已有多个国

家共享新出现的冠状病毒的基因组序列[14]。尽管 2019-nCoV、

SARS 和MERS 冠状病毒被发现属于冠状病毒，但 2019 新冠

状病毒与 SARS的基因组接近 70-80%，与 MERS的相似性为

40%。

中国科学院研究员郝培、分子植物卓越中心研究员李

选、军事医学院研究员钟武合作，在 SCIENCE CHINA Life

Sciences，在线发表了关于新型冠状病毒从武汉爆发中的进化

及其对人类传播风险的穗蛋白的模拟[15]的论文。论文对 2002

年引起广东省 SARS流行的新型冠状病毒的进化、SARS 冠状
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病毒和 MERS冠状病毒的遗传进化进行了分析。模拟了新型

冠状病毒刺突蛋白的结构。利用分子结构模拟方法揭示了新

型冠状病毒穗与人类 ACE2蛋白的相互作用，并介导了人类

感染的分子途径。这一结论评估了新型冠状病毒对人类的潜

在传染力，为了制定有效的防控策略提供了科学的理论依

据。在新型冠状病毒感染的动物模型中，小鼠和非人灵长类

动物模型的建立已经基本完成，这将为进一步的研究提供关

键支持。同时，加强对新冠病毒的深入研究和对该病毒的靶

点研究[16]。

2 研究方案

整合抗病毒中药复方/单味中药，通过计算机开展定量系

统药理学研究，引入系统药理学模型进行分析。结合

2019-nCoV 的病毒感染受体和传播机制已有研究，和当前不

断发展的新冠病毒肺炎潜在靶点的研究，探索中药复方治疗

或者辅助治疗新冠病毒性肺炎潜在靶点的作用机制模型。阐

明有效中药复方的药效物质、药物靶点，揭示治疗新型冠状

病毒肺炎有效中药的活性分子、活性分子的最佳组合工作机

制。

基于此方案主要进行如下：

（1）数据集准备：整合《中国药典》具备抗病毒功效

中药复方，形成目标处方数据集。把目标单一的中药方剂/

单味中药作为一个整体，利用中药方剂来源《中华人民共和

国药典》中具备抗病毒功效中药复方和单味中药，中草药实

验数据来源（TCMSP）该数据库收集了《中华人民共和国药

典》中所有的草药的化学成分。通过计算机技术挖掘整理目

标方剂的各草药化学成分、共有成分、有效成分。可揭示方

剂的各草药之间君臣佐使的机制，以及各成分之间的协同、

叠加等关系。

（2）初步构建高通量中药复方/单味中药模型：引入包

括口服生物利用度预测、药物多靶点分析、分子动力学模拟

以及网络药理学技术等方法于一体的系统药理学模型进行

分析。

（3）模型完善：结合当前不断发展的新冠病毒性肺炎

潜在靶点的研究，利用模型综合整合分析化合物、靶点以及

作用通路之间的关系，形成网络靶点模型，揭示治疗新冠病

毒性肺炎中中药的活性分子、活性分子的最佳组合工作机

制。

此模型结合了定量系统药理学、生物化学和基因组学的

信息，利用计算机手段来分析数据和建立模型，为治疗新型

冠病毒肺炎的有效药物开发提供捷径，解析 2019-nCoV潜在

靶点与中药处方的网络药理关系。

3 结论及展望

2019-nCoV作为 2019 年出现的新型冠状病毒，有效药物

的研究具有应用价值。所以利用计算机技术，整合抗病毒中

药复方/单味中药，引入系统药理学模型进行分析，结合已有

研究 2019-nCoV的病毒感染、传播机制和病毒性肺炎潜在靶

点的研究，识别《中国药典》抗病毒目标中药复方/单味中药

的药效物质、药物靶点，建立和确定中药的活性分子、活性

分子的最佳组合，揭示治疗新型冠状病毒肺炎有效中药的活

性物质及组合工作原理。识别《中国药典》抗病毒中药复方

的药效物质、药物靶点。后续建立中药复方治疗新冠病毒性

肺炎潜在靶点的工作机制模型，为下一步有效药物开发提供

捷径。
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