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基于网络模块分析的降香黄酮类成分抗炎机制研究
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［摘要 ］ 黄酮类化合物作为降香主要活性成分之
一

，
具有抗炎作用 。 该研究以具有抗炎活性的异甘草素 、甘草素 、柚皮素及

紫铆花素黄酮类化合物为研究载体 ，
通过数据库检索确定化合物的作用靶点 ， 利用靶点的蛋 白质相互作用信息构建降香黄酮

类化合物作用的蛋 白互作网络。 采用分子复合物检测算法 （
ＭＣ 0 ＤＥ

）对网络进行模块分析 ，利用 Ｃｙｔｏｓ ｃａｐｅ 软件中的 Ｂｉ
ｎＧＯ 插

件 ，从 ＧｅｎｅＯｎ ｔｏｌｏ
ｇｙ 获取数据 ， 从而对识别出的模块进行功能注释 ，通过模块功能探讨阐释降香黄酮类化合物抗炎作用机制 ，

结果显示其主要与抑制 Ｆ 0 Ｓ
，
ＰＴＧＳ 2 表达 、抑制 ＩＬ－ 1

＾
8 释放 、抑制 ＭＡＰＫ通路和 Ｔｏｌｌ样受体通路有关 。

［关键词 ］ 降香 ；黄酮 ；
蛋白互作网络 ；功能模块 ；抗炎机制
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降香为豆科植物降香檀 Ｄａｌｂｅｒｇ
ｉａｏｄｏ ｒｆｅｒａＴ．止血之功效 。 现代研究表明 ， 降香具有抗炎 、抗血

Ｃｈｅｎ 树干和根的干燥心材
⑴

，具有行气活血 、止痛 、 栓 、抗血小板凝集 、舒张血管 、抗肿瘤等功能
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酮类化合物作为降香主要活性成分之
一

，具有抗炎掘 ，然后通过进
一步的监管和标准化保证数据质暈 ．

作用
［

4 ＿ 9
］

。 本研究以降香黄酮类代表性化合物为研可靠 。 ＳＴＩＴＣＨ
［
＂

］

是蛋 白
－化学成分相互作用数据

究载体 ，
通过确定其作用Ｍ点 ，利用其蛋 白质相互作库

，集合了实验 、文本挖掘 和计算机预测数据 ，其中

用信息构建蛋 白互作网络 ；
通过对网络进行模块分对每一个成分－蛋白作用关系都有一个打分值 ，本实

析及模块功能注释 ， 以期从分子网络水平上探讨降验选择打分高于 0 ．
 7 的高置信度数据 ， 以确保数据

香黄酮类化合物的扰炎机制 ， 为其临床应用提供科的可靠性 。

学依据 。 2 ． 2 降香黄酮类化合物蛋白互作网络的构建及分

1 研究载体确定析 蛋 白质相互作用信息来源于 Ｓｔｒｉｎｇ
9 ．
 1 数据库

通过期刊数据库检索 ，
目前 已报道的具有抗炎（

ｈｔｔｐ ：

／／ Ｓｔｒｉｎｇ
－ｄｂ ．ｏｒｇ／ ）

［
1 2

］

，包含已知 的和预测的蛋

作用的黄酮类化合物有 1 7 种 。 以抗炎为关键词进白质相互作用信息 。 Ｓｔｒｉｎｇ 数据库对于每
一

个蛋 白

行主题检索 ，得各化合物研究的文献数量 ， 见表 1
，质相互作用信息都有

一

个打分值 ，本文选取的是打

其中异甘草素 、甘草素 、柚皮素和紫铆花素的文献数分值高于 0 ． 7 的高置信度的数据 ，
以确保数据的可

量占 9 3％ 。 而研究载体的信息越多 ，越有利 于蛋 白靠性 。 将得到 的蛋 白 质相互作 用 数据导人 Ｃ
ｙｔｏ－

互作网络发散 ， 网络连通性越接近于 1
，越有利于解ｓｃａｐｅ

2
． 8 ． 3

［ 

1 3
］

，利用 ＡｄｖａｎｃｅｄＮｅ ｔｗｏｒｋＭｅｒｇｅ
1

1 4
Ｊ

分

析化合物作用机制 。 故本文以异甘草素 、甘草素 、柚别对每个靶点 的蛋 白互作网络进行 ｕｎｉｏｎ 计算 ， 去

皮素和紫铆花素为研究载体探讨降香黄酮类化合物孤立点 、重复边和 自环边
，取最大连通子图作为降香

作用机制 。黄酮类化合物的蛋 白互作 网络 。

蛋 白质通过彼此之间相互作用结合成一个团体

表 1 降香黄酮类抗炎成分研究文献数量来完成其生物学功能 ，这些紧密联系 的团体称之为

ＴａｂｌｅＩＴｈｅ ｌｉ ｔｅｒａｔｕｒｅｎｕｍｂｅｒｓｏｆＤａｌ ｂｅｒ
ｇ

ｉａｅＯｄｏｒｉｆｅｒａｅＬｉ
ｇ
－

蛋 白复合体或功能模块
［

1 5
］

。 常见的蛋白互作网络
ｎｕｍａｎ ｔｉ

－
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模 块 分 析 方 法 有 分 子 复 合 物 检 测 算 法



化合物


文纖＊（
ＭＣ 0 ＤＥ ）

ｔ
ｌ 6 1

、有 马尔科夫算法 （
ＭＣＬ

）

［⑴
、基于边

ｌｉ
ｑ
ｕｉｒｉ ｔｉ

ｇ
ｅ ｎ ｉｎｄＴ＾Ｓ ） 2 4

聚类 的 快 速模块 识别算 法 （
ＦＡＧ－ＥＣ， 其 中

素 ）

：：
動ＤＥ 算法是

一

种基于图论的聚类算法 ， 它能快

ｂｕ
ｔ
ｅ

ｉ
ｎ

（ 紫铆花素 ） 2 1速的在大规模蛋白质网络中检测到稠密连通区域 ，

Ｓａｔｉ Ｖａｎ 0 ｎｅ 2并且对模块中蛋白的关联程度进行打分 。 本文采用

ｉＭＣ 0 ＤＥ 算法对构建的降香黄酮类化合物蛋 白互作

（
3 Ｒ

）

－

4
‘
－

ｍｅｔ ｈｏｘｙ
－

2
＇

， 3 ， 7
－

ｔｒｉｈｙｄｒｏｘｙｉ ｓｏ ｆｌａ ｖａｎｏｎｅ 1网络进 彳了模块分析 ，其中决定识别模块大小的参数
ｌａ ｔｉｆｏ ｌｉｎ 1Ｋ－

Ｃｏｒｅ设置为 3
， 即识别出 的模块至少包含 4 条边 。

；利用 Ｃｙ＿ａｐｅ 中的 ＢｉｎＧＯ 插件
＿
对识别 出的模块

（
Ｓ

）
＾－

ｍｅ ｔ
ｈｏｘ

ｙ
ｄａｌｂｅ ｒ

ｇ
ｉｏｎｅ1进行了功能注释 ， 其中显著性选择 0

．
 0 5

， 基因本位
ｃｅ ａｒｏｉ ｎ 1信息及 注释信 息均来 自 ＧｅｎｅＯｎｔｏ ｌｏｇｙ（ ｈｔｔｐ ：

／／

ｂｌｗＸＩｉｉ ｏｎｅ Ｉｗｗｗ ．

ｇｅｎｅｏｎｔｏ ｌｏ
ｇｙ．ｏｒｇ

／
） 。 通过功能模块研究蛋 白

Ｓ
＇ｌｌＺＬ ｌａｎｏｎｅ 1相互作用 ，有助于从系统角度理解各种生物学过程 ，

ｘｅｎｏ
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