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摘      要： 化妆品特色植物成分复杂，其中的天然活性物质也多种多样，发挥的功效也各有不同。准确定性植物原料天然活性成分，

明确关键成分功效机理已成为化妆品研究开发的热点。本文分别介绍了天然产物成分分析、网络

药理学、分子对接和高通量组学技术在皮肤和化妆品领域中的应用情况，整合成“成分分析 -网

络药理学 -分子对接 -组学功效挖掘”植物天然成分研究系统，在化妆品天然成分功效研究中显

示出巨大的潜力，为化妆品开发提供了新的思路。
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植物成分来源天然，丰富多样，且具有多种生物活性

功效，数千年来，被广泛应用于美容护肤品中。据《神农

本草经》《本草纲目》记载，我国的很多特色植物资源很

早就作为原料应用到“化妆品”之中 [1]。植物活性成分副

作用小且功效温和，随着人们健康意识增强．以植物活性

成分为主的美容产品越来越受到消费者的青睐。在国家药

监局发布的《已使用化妆品原料目录（2021年版）》中也

已经收录了3000多个植物原料。化妆品特色植物原料开发

已成为化妆品领域研究开发的热点。

在天然成分化妆品开发中，特色植物原料的成分分析

及功效机理研究具有深远的意义。它不仅关乎产品的质量

和安全性，还直接影响到消费者的使用体验、健康以及企

业市场竞争力。了解植物原料中的天然活性成分，找到成

分作用靶点，明确功效机理，将有助于配方师根据目标消

费者的需求和产品定位，精准选择原料，优化配方；还可

以为新产品开发，生产工艺质控和优化等提供科学依据，

发现新的植物资源，开发具有独特功效的美容护肤产品。

此外，利用科学的手段明晰植物原料的信息，包括植物原

料的来源、物质基础及功效机理，不仅可以增强消费者对

产品的信任度和满意度，也给相关植物新原料的监管审批

提供了科学依据。本文将详细介绍“成分分析 -网络药理

学 -分子对接 -组学功效挖掘”的植物天然成分研究体

系，为化妆品开发提供新的研究思路。

1.化妆品特色植物天然成分分析

1.1	植物护肤功效成分类型及功效

化妆品特色植物中的代谢物多种多样，既包含初级代

谢产物，如糖类，氨基酸，脂质与核苷酸类，也包含次级

代谢产物，如黄酮类，萜类以及生物碱类等，其中很多成

分具有护肤功效（表1）。近年来研究发现，可以用于化妆

品中的植物天然成分主要有植物多酚、多糖、生物碱、萜

类以及有机酸等。

多酚（polyphenols）是植物中的一大类次生代谢物。

它是具有芳香环且至少有一个羟基的化合物，目前已发现

8000多种多酚物质。多酚可以简单地分为黄酮类（包括花

青素、黄烷醇、黄烷酮、黄酮醇、黄酮酮和异黄酮等）和

非黄酮类（如酚酸、氧杂蒽酮、二苯乙烯、木脂素和单宁

类等）多酚 [2]。多酚中羟基和苯基的存在为它们提供了吸

收紫外线辐射、中和 ROS、抗炎、抗菌及金属螯合等特

性，研究表明多酚在皮肤护理中可发挥美白、防晒、抗氧

化、抑菌、抗衰老等多种功效 [3]。

多糖（polysaccharide）是由超过10个单糖分子 (如葡

萄糖、果糖、半乳糖、甘露糖、鼠李糖、阿拉伯糖等 )以

糖苷键结合的糖链结构化合物。研究表明植物多糖对于皮

肤具有保湿补水、抗衰老、美白祛斑、抗敏抑菌和愈创修

复等多重功效 [4]。

生物碱（alkaloid）是自然界中的一类含氮的碱性有机化

合物，大多数有复杂的环状结构，氮素多包含在环内。目前

医学上生物碱被广泛应用于肿瘤，心血管，神经系统及免疫

性疾病治疗。在皮肤研究领域，生物碱具有抗氧化、抗炎、

抑菌、抗皱、美白等功效，用于生产护肤品及皮肤病药物 [5]。

萜类化合物（terpenoids）是一类广泛存在于植物体

内的碳氢化合物。它以异戊二烯为基本单元，用不同方式

首尾相接构成的聚合体。很多萜类化合物被应用于疾病治

疗，如肿瘤，心血管疾病以及神经系统疾病等。萜类化合
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物因其芳香气味及美白、防晒、抗氧化、抑菌、抗衰老等

多种功效被广泛用于化妆品和护肤品 [6]。

有机酸（organic acids）是植物体内合成的一类酸性有

机化合物，主要分为三类：羧酸、糖酸和氨基酸。在皮肤

科学领域，有机酸具有去角质、保湿、提亮、抗皱和祛痘

的功效，广泛添加于化妆品中 [7]。

表1 化妆品特色植物天然活性成分及功效 [3]

植物拉丁名
植物中

文名
天然活性成分 功效 文献

Acacia 

nilotica

阿拉伯

金合欢

表没食子儿茶素 -3-没

食子酸酯、黄酮类化合

物、酚类化合物

抗炎、抗衰

老、抗氧化
[8]

Achillea	spp.	

Achillea 

sivasica

矢车菊

属 锡瓦

矢车菊

1,8-辛烯酮
抗酪氨酸酶、

美白
[9]

Agastache 

rugosa 

kuntze

藿香

苯丙烷类、萜类、迷迭

香酸、提香素、金合欢

素、藿香苷、甲基黄

酮、藿香醇、芹菜素、

槲皮素

抗老化、抗氧

化、抗弹性蛋

白酶、抗透明

质酸酶

[10]

Benincasa 

hispida
冬瓜

三萜类、黄酮类、胡萝

卜素、糖苷、谷甾醇、

糖类、糖醛酸

防老化 [11]

Camellia 

sinensis
山茶花

表儿茶素 -3-没食子酸

酯，表儿茶素（EC），

EGCG

抗老化、抗炎 [12]

Centella 

asiatica
积雪草

乌苏烷和齐墩果烷型五

环三萜、羟基积雪草

苷、羟基积雪草酸、积

雪草苷、积雪草酸

抗衰老、抗透

明质酸酶、抗

弹性蛋白酶、

抗皱、抗氧

化、消炎

[13]

Coffee 

arabica
咖啡

绿原酸、奎尼酸、阿魏

酸、羟基肉桂酸、咖啡

醇、咖啡豆醇

伤口愈合、抗

氧化剂、紫外

线防护剂、抗

光致癌、抗炎

[14]

Coriandrum 

sativum	L.

芫荽 /

香菜

槲皮素、山奈酚、金合

欢素、对香豆酸、香草

酸、顺式和反式阿魏酸

上调氧化防御

系统。防止

UVb引起的皮

肤损伤

[15]

Crataegus 

pinnatifida 

Bge.

山楂

低聚原花青素及其糖

苷、绿原酸、芦丁、槲

皮素、异槲皮素、表儿

茶素、没食子酸、4-氨

基苯甲酸

抗氧化、抗光

老化、胶原酶

抑制活性、抗

光老化、抗炎

[16-17]

Curcuma 

longa
姜黄

姜黄素、萜类、酚类化

合物

抗老化、 

抗氧化
[18-19]

Cyclopia 

spp.

豆科金

雀儿属

黄酮类、黄酮类、橙皮

苷、芒果苷

抗氧化、抗

炎、防晒、减

少红斑、水

肿、皮肤硬

化，调节表皮

增生

[20]

植物拉丁名
植物中

文名
天然活性成分 功效 文献

Emblica 

officinalis
余甘子

黄酮类化合物、酚酸

（如鞣花酸和没食子

酸）、单宁（如石榴

苷、花梗苷和余甘 

子苷）

广谱抗氧化、

抗肿瘤抗皱、

抗酪氨酸酶、

抗炎

[21]

Eugenia 

dysenterica

止泻番

樱桃
槲皮素和没食子酸

降低胶原酶活

性，抗衰老
[22]

Foeniculum 

vulgare
茴香 亚麻酸、油酸和亚油酸 抗光老化 [23]

Fragaria 

vesca	L.
野草莓

黄酮类、儿茶素、酚

酸、鞣花单宁、原花青

素、鞣花酸

抗黑色素、抗

氧化剂、光保

护剂

[24]

Hippophae 

rhamnoides
沙棘

木麻黄苷、β-胡萝卜

素和生育酚槲皮素、山

奈酚、异鼠李素、儿茶

素、黄酮类化合物、槲

皮素、油酸和亚油酸、

原花青素、槲皮素、山

奈酚、杨梅素、异鼠李

素、山奈酚 -3-芸香 

糖苷

美白、抗衰

老、抗炎、抗

氧化剂、光保

护剂

[25-26]

Hydrangea 

serrata 

(Thunb.)	Ser

粗齿

绣球
绣球酚

光保护剂、抗

氧化剂、保湿

特性、抗衰老

[27-28]

Hypericum 

perforatum

贯叶

连翘
槲皮素 防晒 [29]

Ixora 

parviflora
仙丹花

白杨素 5-O-Β-d-木

吡喃苷、绿原酸

抗光老化、抗

氧化
[30]

Michelia 

alba
白兰

N-甲酰亚胺倍半萜、

萜烯、阿朴啡、苯类化

合物、氧代阿朴啡、类

固醇、木脂素

抑制酪氨酸

酶、抗氧化、

光保护剂

[31-32]

Momordica 

charantia
苦瓜

茶黄素、黄酮类化合

物、normordin

抗氧化、组织

重塑、保湿和

美白

[33]

Myristica 

fragrans 

Houtt

肉豆蔻 马塞木脂素

美白、抑制

UVB诱导的

炎症、抗皮肤

光老化

[34]

Panax 

ginseng
人参

绿原酸、丁香酸、山奈

酚、槲皮素、白藜芦

醇、柚皮素、龙胆酸、

芦丁、儿茶素、N-和

P-香豆酸、香草酸

抗皮肤老化、

光防护作用、

美白、抗酪氨

酸酶活性

[35-36]

Patrinia 

villosa
攀倒甑 山奈酚 美白 [37]

Penthorum 

Chinese 

pursh

扯根菜 槲皮苷

抗氧化、抗老

化、紫外线防

护剂

[38]

Polypodium 

leucotomos
水龙骨

阿魏酸、咖啡酸、肉桂

酸、绿原酸

抗氧化、抗光

老化、抗光

致癌

[39]

续表1
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植物拉丁名
植物中

文名
天然活性成分 功效 文献

Populus 

nigra
黑杨

咖啡酸、异阿魏酸、肉

桂酸、水杨苷

抗氧化、

抗衰老
[40]

Punica 

granatum
石榴

鞣花单宁、鞣花酸、安

石榴苷、花青素

抗光老化、抗

氧化、光保护
[41]

Rhus 

coriaria	L.

西西里

漆树

单宁、杨梅素衍生物、

槲皮素和没食子酸黄酮

类化合物、酚酸和没食

子单宁

抗氧化、抗

癌、抗纤维

化、基因保护

作用

[42-43]

Spatholobus 

suberectus

密花豆 /

鸡血藤
芒柄花素

抗酪氨酸酶

活性，抑制

UVB诱导的

ROS产生

[44]

Theobroma 

cacao	L.
可可

单体	(-)	表儿茶素和	(+)	

儿茶素、原花青素、黄

酮醇

抗氧化、抗

炎、光防护
[45]

1.2	化妆品特色植物成分分析方法汇总

成分分析是一种利用化学、物理以及现代分析技术手

段，对样品中所包含的各种化学成分进行定性和定量检测

的方法。它通过对物质或产品进行分解，以了解其内部组

成部分及其比例，揭示其性质、功能和应用价值。化妆品

特色植物中的化学成分复杂，天然活性物质多种多样，要

了解植物成分的护肤功效，就需要深入研究它们的化学成

分。随着科学技术的发展，现代分析技术越来越多地应用

于特色植物及中药成分的分析中，主要包括光谱技术、核

磁共振、色谱和色谱质谱联用技术等。

1.2.1	光谱技术

不同结构组成的各种化合物都有其自身的特征光谱。

光谱技术就是通过利用光谱学原理来对物质进行定性、定

量和结构分析的方法，能实现多元素分析。光谱技术包括

紫外分光光度法、红外光谱法、原子吸收光谱法、荧光光

谱法、拉曼光谱法等。光谱技术具有分析速度快、检出限

低、灵敏度高等优点，广泛应用于植物天然成分研究。谢

田伟等 [46] 先对枇杷花精油进行分离纯化得到黄酮纯化物，

后于紫外分光光度仪中扫描其在紫外 -可见光中的吸收光

谱，并在510 nm处定量测定黄酮的含量。纪亮等 [47] 运用红

外光谱技术研究栀子仁抗氧化活性物质，采集了甘草汁炮

制前后的栀子仁红外光谱。利用聚类分析、主成分分析、

偏最小二乘回归分析等方法解析红外光谱信息与抗氧化

药效信息之间的关系，确认西红花苷是栀子抗氧化活性成

分。Xie等 [48] 利用傅立叶变换近红外光谱技术测定发酵冬

虫夏草菌丝体中的精氨酸含量，在最佳预测模型中，竞争

自适应重加权采样 -最小二乘支持向量机 (CARS-LSSVM)

模型表现最好，预测确定系数为0.8370，预测残差偏差为

2.4741，预测均方根误差为0.0841，该方法能无损检测发酵

菌丝体中的精氨酸含量。

1.2.2	核磁共振波谱技术

核磁共振波谱是一种基于特定原子核在外磁场中吸

收了与其裂分能级间能量差相对应的射频场能量而产生

共振现象的分析方法，主要有氢谱（1H-NMR）和碳谱

（13C-NMR）两种。核磁共振波谱能以快速、简单且无损

的方式，从复杂混合物中提供有关化学成分的全面信息，

对多种成分进行同步分析，常用于辨别复杂混合物的化学

性质，具有样品制备简单、高重现性、非选择性、非破坏

性、结构解析能力以及易于自动化等特点。Marchetti等 [49]

利用 13C-qNMR全面表征和测定八种不同的大麻品种中的

主要非精神活性大麻素（大麻二酚、大麻二酚酸、大麻萜

酚和大麻萜酚酸）。Li等 [50] 对辣木叶中的多糖物质进行

1H-NMR	分析，发现了一种具有免疫活性的新型多糖。1H 

NMR波谱技术还被用于分析番石榴（Psidium guajava）叶

提取物中的成分，发现了槲皮素、阿魏酸和没食子酸等多

种天然活性物质 [51]。

1.2.3	色谱技术

色谱法又称层析法，是一种物理化学分离分析方法。

它是利用混合物中各组分物理化学性质的差异，使各组分

不同程度地分布在两相中，其中一相是固定相，另一相是

流动相。由于各组分受固定相作用所产生的阻力和受流动

相作用所产生的推动力不同，从而产生差速迁移而达到分

离的目的。经色谱法分离后的组分可采用合适的手段逐个

进行分析。色谱法因具有高灵敏度、高选择性、高效能、

分析速度快等优点而被广泛应用于各个领域，成为多组分

混合物分析最重要、最有效的方法。在植物天然产物分析

中，常用的色谱有薄层色谱、毛细管电泳、生物色谱、超

临界流体色谱、气相色谱以及高效液相色谱等。

Hrichi等利用气相色谱（GC）分析抗皮癣乳膏原料突

尼斯杏仁（Prunus armeniaca	L.）的挥发成分，发现了苯甲

醛、苯甲醇和桉树油醇等具有抗真菌功效的活性物质 [52]。

Popoola等对南非蜡菊（Helichrysum rutilans）的甲醇提取

物进行高效液相色谱（HPLC）分析，分离鉴定到7种具有

抗氧化活性的黄酮类和萜类代谢物，证明了其可以作为化

妆品原料的潜力 [53]。张小艺 [54] 采用超临界流体色谱技术检

测了藁本类药材中的成分，对12种活性物质进行了定量分

析，建立了藁本类药材指纹图谱，并对活性成分的功效进

续表1
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行了系统研究。

1.2.4	色谱质谱联用技术

质谱技术是通过将样品分子离子化，然后利用磁场或

电场对离子进行分离和检测，从而确定分子的质量和结构

信息的一种分析方法。近年来，质谱分析技术在分辨率、

准确性和灵敏度方面不断提高，特别是多功能杂化质谱新

技术为复杂成分的分析和鉴定提供了多样的扫描模式和碎

裂方式，能够获得分辨率高、准确性好、覆盖度广的质谱

数据，为成分鉴定提供高质量的数据支持。

色谱 -质谱联用技术是将色谱的分离效率和质谱的结

构鉴定能力有机地结合在一起，使二者各取所长，将样品

的分离、定量以及定性成为连续的过程，提高复杂体系中

微量成分的识别和鉴定效率，现已广泛应用于中药 /植物

天然成分分析和鉴定。常用的色谱 -质谱联用技术包括

气相色谱 -质谱联用（GC-MS）和液相色谱 -质谱联用

（LC-MS）。

气相色谱 -质谱联用（GC-MS）是通过将 GC与质谱

仪联用，可以实现对植物中挥发性成分的准确测定和结构

鉴定。GC-MS具有分离效果好、灵敏度高、重现性好等

优点，在植物成分分析中得到了广泛应用。GC-MS常被

用于测定植物中的精油、萜类化合物等挥发性成分的含量

和 结 构。Muzykiewicz-Szymańska等 [55] 利 用 GC-MS分

析地榆（Sanguisorba officinalis	L.）乙醇提取物中的植物

精油，鉴定到22种具有抗菌抗氧化功效的活性物质，显示

其作为化妆品原料的潜力。GC-MS还被用于分析巴基斯

坦西柚（Citrus paradisi）果皮的水蒸精油，发现柠檬烯、

α-萜品醇、石竹烯、δ-紫吗啡烯、榄香烯醇、γ-桉树

酮、诺卡酮和邻苯二甲酸二异辛酯等活性物质，该精油还

具有抗葡萄糖苷酶、抗淀粉酶活性以及对酪氨酸酶的抑制

作用，可作为护肤品的候选原料 [56]。Huang等 [57] 对西番莲

（Passiflora edulis）果皮丙酮提取物进行 GC-MS分析，发

现了多种与皮肤老化，抗菌和抗癌功效相关的活性物质。

液相色谱 -质谱联用（LC-MS）是植物成分分析中

常用的联用技术之一。通过将 HPLC与质谱仪联用，可以

实现对植物成分的快速分离和准确测定。LC-MS具有分

离度高、灵敏度高、结构信息丰富等优点，在植物成分

分析中得到了广泛应用，可用于测定植物中的黄酮类、生

物碱类、多酚类等活性成分的含量和结构。Wu等 [58] 利用

LC-MS对牛膝（Achyranthes bidentata）的活性成分进行了

分析，共鉴定出281种化合物，包括生物碱、类黄酮、萜

类、苯丙烷、氨基酸、糖和糖苷等，并发现其中4种化合

物可以入组，5种化合物可以进入大鼠脑组织来发挥治疗

脑部疾病的功效。Song等 [59] 对茯苓（Poria cocos）进行了

LC-MS成分分析，共鉴定到52中活性成分。Pan等 [60] 使

用 LC-MS的方法研究了杜仲（Eucommiae cortex）在炮制

过程中成分的变化，共发现有517种化合物含量发生了改

变，尤其是活性成分松柏醛显著增加。此外，植物天然成

分 LC-MS分析还可以与多种技术方法联合使用，在准确

鉴定活性成分的基础上通过生物信息分析、实验验证和组

学数据挖掘实现活性成分功效解析，相关案例将在下文详

细说明。

1.3	植物天然产物成分分析研究现状

1.3.1	植物天然产物数据库

植物天然产物经过数百万年的进化获得了独特的化学

多样性。这导致了它们的生物活性和类似物的多样性。在

现代化学发展起来之前，植物天然产物就已经广泛应用于

医药，食品和化妆品中。目前已知约有200,000种天然化合

物，但只有一小部分植物和微生物来源被探索出来，呈现

出巨大的未开发潜力。随着技术发展与研究的深入，全球

多个国家、地区及商业机构建立了超过100个植物天然产

物相关的数据库。目前，还没有全球公认的天然产物数据

库资源。Sorokina和 Steinbeck[61] 汇总了2000年至2019年间

文章中报道的123个天然产物数据库，其中有9个数据库是

国内学者建立的（表2）。

表2 中国天然产物数据库 [61]

数据库名称
天然产

物类型

天然产

物数量
文献

TCMDB@Taiwan	(Traditional	Chinese	

Medicine	Database@Taiwan)
植物 58,351 [62]

CEMTDD	(Chinese	Ethnic	Minority	

Traditional	Drug	Database)
植物 4060 [63]

CHDD	(Chinese	Traditional	Medicinal	

Herbs	database)
植物 >30,000 [64]

ETCM	(Encyclopedia	of	Traditional	Chinese	

Medicine)	
通用 7274 [65]

CNPD	(Chinese	Natural	Products	Database) 通用 >57,000 [66]

TCMID	(Traditional	Chinese	Medicine	

Integrated	Database)
植物 12,549 [67]

TCMSP	(Traditional	Chinese	Medicine	

Systems	Pharmacology	Database)
植物 29,384 [68]

YaTCM	(Yet	another	Traditional	Chinese	

Medicine	database)
植物 47,696 [69]
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1.3.2	植物天然产物质谱数据库

目前 LC-MS技术已经成为天然产物成分分析的主流

方法。通过质谱可以获得大量天然化合物的精确质量数、

元素组成、特征离子碎片、保留时间等多元数据。要利用

这些数据实现天然产物的准确鉴定与注释，就必须依赖高

效、全面且注释良好的质谱数据库 [70]。利用数据库比对实

测数据和标准化合物的保留时间、加合物离子峰及特征碎

片离子等信息，能够高效精准地实现植物天然产物的定性

与定量分析 [71]。表3中展示了植物天然产品常用的质谱数

据库。

表3 植物天然产物相关开源质谱数据库 [70]

名称 数据来源 功能特点 网址 文献

全球天然产

物社会分子

网络 (GNPS)

MS/MS
分子网络，235850

张谱图，批量搜索
http://gnps.ucsd.edu [72]

Mass Bank

FTMS，

MS/MS，

LC-MS

公开免费，47000

张谱图，支持数据

下载，合并谱图

https://massbank.eu/

MassBank/
[73]

METLIN

FTMS，

MS/MS，

LC-MS

公开免费，不同的

碰撞能图谱，72000

张二级质谱图，批

量搜索

https://metlin.scripps.

edu/landing_page.

php?pgcontent= 

mainPage

[74]

日本理化学

研究所串联

质谱数据库 

(ReSpect)

LC-MS

公开免费，9017条

质谱数据，针对植

物代谢组学

http://spectra.psc.

riken.jp/
[75]

植物代谢物

注释工具箱 

(PlantMAT)

LC-MS，

MS/MS

公开免费，枚举组

合工具，针对特定

代谢物

https://sourceforge.net/

projects/plantmat/
[76]

质谱云数据

库	(mzCloud)	
MSn

公开免费，4717927

个质谱数据，前体

离子指纹技术算法

https://www.mzcloud.

org/

除了开源的公共数据库之外，许多科研机构和质谱仪

器厂商也纷纷独立开发专属的中药 /天然产物数据库，比如

Thermo开发的 OTCML数据库收载了近1200余种中药化合

物的质谱图，是快速鉴定中药成分强有力的工具。SCIEX

建立的中药 MS/MS高分辨质谱数据库，以《中国药典》中

的中药品种有效成分为基础，涵盖了皂苷类、黄酮类、黄

酮苷类、三萜类、苯乙醇苷及有机酸等类别，总计收录了

近1300种化合物。

天然产物种类繁多，结构极其多样，并且同分异构体

以及糖苷和苷元类化合物常常同时存在。糖苷类化合物在

质谱源中容易发生原位裂解，脱掉糖苷变成苷元。如果只

依赖于质谱的一级精确分子量（MS1）和二级质谱碎裂谱

图（MS2）进行定性，难以将植物中的同分异构体以及糖

苷和苷元很好的区分出来。因此，对于天然产物的成分鉴

定分析还需要借助色谱分离保留时间这个维度的信息。

LuMet-CM数据库（欧易生物，上海）是一个商业化的中

药天然产物成分及其代谢产物数据库，总库容为39万个

化合物，其中包括5000余种中药标准品、15000余种经过

人工核对的中药活性成分结构库及370000余种中药代谢

产物。该数据库信息完善，包含有保留时间、一级精确质

量信息、二级质谱碎片信息、中药成分分类信息、中药成

分药材来源信息、分子量、分子式、CAS号、KEGG号、

InChIKey，采用标准化的检测分析流程，结合高质量的中

药植物成分数据库，可以对植物提取物中的成分进行精准

注释与定量分析 [58-60]，解析植物提取物的物质基础，为后

续其功效和作用机制研究奠定基础。

2.网络药理学分析

2.1	网络药理学概念

英国药理学家 Andrew L Hopkins在2007年首次提出了

网络药理学（Network	pharmacology）这一概念 [77]。它是将

网络科学、系统生物学、计算机科学、生物信息学和统计

学等学科综合应用于研究的交叉学科。网络药理学基于系

统生物学的原理，从整体的角度阐释疾病发展的过程和药

物对机体的作用机制，将疾病在体内的发展状态和药物对

机体的作用可视化，用系统的思想在网络的层面分析药物

的作用机制，挖掘药物的有效成分，构建药物有效作用靶

点与疾病靶点的蛋白相互作用网络，探索药物治疗疾病的

靶点，并进一步对这些靶点进行疾病—药物—分子—靶

点互相作用的可视化分析 [78]，从而为疾病的探索和新药的

研发提供指引。简单来说，一个药物可能同时调控多个蛋

白，或者多个药物共同作用于一个蛋白，进而对疾病产生

更好的治疗效果。网络药理学就是把药物有效成分和疾病

治疗靶点蛋白的互作网络具现出来。近几年来，网络药理

学广泛应用于研究中药的药效成分和分子作用机制。化妆

品特色植物很多都是中草药，其活性成分对皮肤功效作用

机制研究完全适用网络药理学分析。

2.2	网络药理学研究思路

以中药研究为例，网络药理学研究思路包括以下几个

过程 [78-79]：

①通过文献调研、数据库检索、软件预测或者成分分

析实验数据获得中药 /特色植物的活性成分及其功效、靶



中国日化科技

140 | 第 1期  2025 年 3月 25日

点、毒性等信息。这里可用的数据库包括中药系统药理学

分析平台	(TCMSP,	http://ibts.hkbu.edu.	hk/LSP/tcmsp.php)，

SwissTarget	(http://www.swisstargetprediction.ch/)，中药整合

药理学平台 (TCMIP,	http://www.tcmip.cn/),PharmMapper数

据库 (http://lilab.ecust.edu.cn/pharmmapper/index.php)等。

②从疾病数据库或组学数据中获取疾病相关靶点蛋白。

常用的疾病相关靶点数据库有 DisGeNET[80]、GeneCards[81]、

Therapeutic	Target	Database(TTD)[82]、DrugBank[83]、Online 

Mendelian	Inheritance	in	Man	(OMIM)[84]等。 但 是， 迄 今 尚

未有化妆品功效和靶点的公共数据库。需要完成基于功效

靶点的网络药理学分析，就需要有功效靶点数据库。针

对化妆品与护肤领域，国内也有机构构建皮肤功效靶点

数据库（SkinEfficacyTarget数据库， 欧易生物， 上海）。

SkinEfficacyTarget数据库是一个关于皮肤功效靶点信息的全

面性数据库。该数据库收集了关于皮肤功效靶点的大量信

息，包括已知的皮肤功效靶点、相应功效、靶点的作用方

式、相应小分子化合物和天然产物等。其信息来源包括文献

报道、专利信息、临床试验数据及积累的国人皮肤组学检测

数据等，并采用专家评估、文献审核等多种方式进行数据筛

选和验证。

③分析各要素间的相互关系，对获取的药物和疾病

共有蛋白进行药理机制和功能预测。构建药物－成分－

靶点－功能－疾病多元相互作用网络。功能注释常用 GO

和 KEGG数据库；相互作用网络分析常用 STRING[85]、

GeneMANIA[86]、Molecular	INTeraction	database	(MINT)[87]

和 SwissTargetPrediction[88] 等。

通过网络药理学分析筛选得到的关键活性成分和核心

靶点蛋白可以进行分子对接及功能实验验证。

图1、网络药理学整体研究思路 [79]

3.分子对接

3.1	分子对接的定义

分子对接（molecular docking）是通过计算机模拟方法

研究分子间的相互作用，将化合物“对接”到生物靶标的

结构中，预测每种化合物的结合紧密度及其结合时的几何

形状，评估分子与靶标结合位点的契合度。分子对接不仅

可以帮助揭示配体（即已知与特定生物靶标结合的分子）

影响靶标功能的结构机制，还可以帮助进行配体优化，寻

找更理想特性的化合物（结合力更强，疗效更高，副作用

更少）[89]。作为化学计算方法，分子对接因其可预测性、

可重复性和经济性，广泛应用于药效模拟与新药开发研

究，可以更加经济高效地预测极具活性潜力的成分结构，

大大降低研发的周期和成本 [90]。

3.2	分子对接分析方法

化妆品特色植物大多数都是中草药，同样具有多成

分、多靶点以及多途径发挥作用的特点。网络药理学分析

可以构建药物－成分－靶点－功能－疾病多元相互作用网

络，找到天然活性成分与潜在蛋白靶点的互作关系。在此

基础上，分子对接可以从微观角度出发，模拟天然产物与

靶点蛋白的空间结合构象，为后续的功能验证提供有力支

撑。分子对接基本分为3个步骤：构建蛋白质和小分子的

三维结构、生成构象库和评估得分 [90]。整个分析过程都可

以通过软件或者算法来自动完成，目前常用的分子对接软

件汇总如下，详见表4。

表4 分子对接相关软件和算法 [90]

软件 /算法 基本情况介绍 文献

AutoDock

由 AutoGrid和 AutoDock两个程序组成。应用半柔

性对接方法，采用拉马克遗传搜索算法和基于经验

的打分函数进行分析。

[91]

AutoDock 

Vina

通过使用更简单的打分函数加快运行速度，可在多

核处理器上并行运算。
[92]

Sybyl

Sybyl是商业平台，集成了分子对接、药效团识别、

虚拟筛选、定量构效关系、组合化学、同源建模等

多个模块。

[93]

Discovery 

studio

商业平台，基于 BIOVIA Pipeline Pilot构建的面向生

命科学领域的综合分子建模和模拟平台。包含32个

计算模块，涉及大分子和小分子等多种体系。

[94]

Maestro
商业平台，提供了直观、高级的图形用户界面，用

于发现分子见解和访问集成解决方案。

Glide

提供全方位的速度与精度选项，既有用于高效丰富

数百万化合物库的高通量虚拟筛选模式，又有用于

可靠对接数万至数十万化合物库的标准精度模式。

[95]
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软件 /算法 基本情况介绍 文献

Flex X
采用碎片生长方式搜索到最优构象，依据对接自由

能的大小选取最优构象。
[96]

LeDock
可快速准确地将小分子灵活对接到蛋白质，可通过

高通量虚拟筛选筛选激酶抑制剂和结构域拮抗剂。
[97]

rDock
开源对接程序，主要用于小分子与蛋自质和核酸的对

接，有高通量虚拟筛选和结合模式预测两类功能。
[98]

Surflex
采用独特的经验打分函数和拥有专利的搜索引擎，

将配体分子对接到蛋白的结合位点。
[99]

Rosettadock

常用于精细优化结合模式，在已知位点时，限制对

接的位点，可以提交相互作用残基与非相互作用 

残基。

[100]

ZDOCK
基于快速傅里叶变换的刚性蛋白对接程序，可用于

预测蛋白分子间的拼合模型。
[101]

FlexPepDock
基于折叠模拟的对接算法，可用于预测多肽与蛋白

分子间的拼合模型。
[102]

SwissDock

瑞士生物信息研究所分子建模小组开发的一项免费

在线分子对接工具，使用 EADock分子对接算法，

基于二面体空间的采样，根据靶标蛋白和配体的性

质，进行快速的计算。

[103]

3.3	网络药理学 -分子对接在化妆品特色植物研究中的

应用

植物成分复杂，活性成分多种多样，功效也是各有不

同，呈现多成分，多靶点，多通路的作用机制。网络药理

学 -分子对接联合分析广泛应用于植物天然成分研究，

筛选活性成分的靶点蛋白，解析植物活性物质功效机理。

Deng等 [104] 利用网络药理学、分子对接和细胞动物实验联

合解析穿心莲（Andrographis paniculata，AP） 治疗日光

性皮炎（Solar dermatitis，SD）的分子机制，发现汉黄芩

素（wogonin，WG）可以作用于 PI3K-Akt信号通路治疗

紫外线照射引发的日光性皮炎。葛根具有抗氧化和抗黑

色素生成活性，可以作为皮肤美白剂。通过活性成分的

LC-MS分析、网络药理学研究、分子对接分析和动物实

验，证实葛根中的关键活性物质葛根素和黄豆苷元可以靶

向 ACC1和 PPARG蛋白，并通过多种途径来调节皮肤脂

质代谢 [105]。网络药理学和分子对接还被用于分析菊科植

物牛蒡（Arctium lappa	L.）中的牛蒡子甙元（Arctigenin，

ATG）， 发现 ATG可以通过作用于 CYP19A1调节17β-

雌二醇（E2）分泌，最终抑制 NLRP3炎性小体信号通路

并改善痤疮小鼠的炎症水平 [106]。Ke等 [107] 探讨了四君子汤

（SJZT）抗皮肤衰老功效的分子机理，通过 LC-MS成分分

析、网络药理学和分子对接分析发现甘草甜素、人参皂苷

Rg5、人参皂苷 Rh2、甘草素、多孔酸 C和白术内酯 II可以

靶向 p38/p53信号通路，调控皮肤衰老过程。

4.组学技术在皮肤科学研究领域中的进展

组学技术是系统生命科学研究的重要手段，能够动态

地揭示系统结构、功能相互作用和运行规律。目前主要

的高通量组学分析技术包括基因组学、表观组学、转录组

学、蛋白质组学和代谢组学。利用组学技术可以在一个样

本中同时分析几千甚至上万个基因、蛋白质或代谢物，可

以从全局角度了解皮肤中基因表达、蛋白质和代谢物丰度

变化，全面解析皮肤生命活动的奥秘。

4.1	组学技术与皮肤基础科学研究

在皮肤和化妆品领域，皮肤状态与问题的机理研究是

化妆品开发的基础和前提。通过物理、化学及生物学技术

对皮肤进行多部位、多层面研究，了解表面现象或皮肤问

题发生的原因，分析相关物质及调控通路的变化，可以为

相关功效原料的开发和产品设计提供技术与数据支撑 [108]。

近年来，组学技术，尤其是基于质谱技术的蛋白组学

和代谢组学在皮肤基础研究领域得到了广泛的认可，已成

为解析皮肤疾病与衰老过程分子机理的重要工具。Emmert

等 [109] 对10名成年特应性皮炎患者和10名健康志愿者的皮

肤胶条（tape strips）进行代谢组学分析，发现特应性皮炎

患者脂质代谢物组成显著改变，且特征脂质的变化与皮肤

微生物组改变显著相关。Kuehne等 [110] 利用转录组和代谢

组学方法分析年轻和老年人表皮组织样本，全面解析了人

体皮肤衰老过程中的代谢变化及其转录调控机制，为年龄

相关皮肤病治疗提供了数据资源。Marathe等 [111] 对 IL-9刺

激的人原代角质形成细胞（KCs）进行蛋白组学和代谢组

学检测，发现 IL-9通过调节中枢碳水化合物代谢和破坏电

子传递链（ETC）来引发代谢重编程，还会抑制毒性 ROS

的产生，减少细胞凋亡，提高细胞存活率。此外，组学技

术还被用于研究外界环境暴露对皮肤的影响。Jacques等 [112]

使用原始重建人类表皮（RHE）模型评估阳光照射对皮肤

的影响，他们发现几种天然保湿因子：氨基酸、乳酸、甘

油、尿酸、吡咯烷酮羧酸及其衍生物，均发生显著变化，

这可能引发皮肤通透性屏障损伤、脱水和对阳光的炎症反

应。Misra等 [113] 分析了两个不同污染水平城市女性面部皮

肤表面的蛋白组学，代谢组学及微生物组学特征，发现这

些特征与生活在污染环境中个体的皮肤色素沉着功能障碍

存在显著关联。Tilton等 [114] 利用体外3D人体全层皮肤模型

续表4
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研究低剂量辐射暴露对皮肤的影响，通过转录组学、蛋白

质组学、磷酸化蛋白质组学和代谢组学研究发现辐射引发

DNA修复、组织重塑和细胞增殖抑制等功能急剧增强，揭

示了受辐射影响的相关信号转导机制，为研究人体组织调

控辐射反应机制提供了新的见解。

4.2	组学技术与植物活性成分机理研究

在皮肤和化妆品领域，组学技术不仅用于解析皮肤问

题的病理机制，还被用于解析化妆品及其活性成分的功效

机制，尤其是化妆品特色植物天然成分的研究。通过多组

学技术，分析原料活性成分，了解化妆品或活性成分的靶

向途径，确定分子作用机理，可以为化妆品新原料、新配

方、新产品的功能机制研究提供新思路。

Du等 [115] 发现含黄芪多糖的3D打印支架对大鼠创伤

性皮肤有更好的修复作用，新生皮肤蛋白组学发现黄芪多

糖3D打印支架可能通过 STAT3激活 YAP/TAZ信号通路，

促进 VEGFs表达，加速创伤的早期血管生成，纠正创伤的

蛋白紊乱，最终实现伤口的修复。Mahendra等 [116] 利用蛋

白组学研究了大叶桃花心木（Swietenia macrophylla King）

种子提取物对 UVB损伤皮肤的修复作用，发现受到 UVB

照射影响的氧化还原系统、DNA修复和维持、RNA转录

到翻译、蛋白质维持和合成、细胞生长迁移和增殖、糖酵

解以及炎症和凋亡相关通路被逆转，显示出大叶桃花心种

子提取物的光保护特性，可作为潜在的化妆品原料。Liu

等 [117] 利用转录组学和蛋白组学联合分析研究5种植物提取

物（羊蹄甲、赤芍、白芷、菖蒲、独活）对糖尿病足溃疡

的治疗作用，发现混合草药提取物可以影响自噬、PI3-Akt

和 mTOR等信号通路促进血管生成、M2巨噬细胞增殖和胶

原蛋白合成，实现皮肤伤口的愈合。Zhao等 [118] 运用单细

胞转录组技术，分析了具有延缓衰老活力的天然产物槲皮

素处理后的小鼠皮肤，发现槲皮素可以通过激活毛囊微环

境内皮细胞中 HIF-1通路来促进毛发再生，为槲皮素治疗

脱发的转化医学应用提供了科学依据。Yuan等 [119] 通过转

录组学、蛋白组学和代谢组学联合分析研究天然产物雷公

藤红素抗金黄色葡萄球菌（MRSA）感染的分子机理，证

实雷公藤红素通过靶向 Δ1-吡咯啉 -5-羧酸脱氢酶诱导

氧化应激并抑制 DNA合成，从而改善小鼠的 MRSA皮肤

感染，提高 MRSA菌血症模型的存活率。Hu等 [120] 利用成

分分析和网络药理学研究并结合小鼠模型皮肤组织转录组

学和蛋白组学分析，系统解析升麻 -土茯苓治疗银屑病的

分子机制，发现升麻 -土茯苓可以通过减少 MAPK通路介

导的细胞因子和趋化因子的表达来缓解咪喹莫特诱导的银

屑病样皮炎，改善体内氨基酸和肉碱代谢。Wang等 [121] 在

对火麻仁乙醇提取物成分分析的基础上，结合细胞实验，

小鼠模型实验及单细胞转录和蛋白组学数据，发现火麻仁

中的天然产物——三亚油酸甘油酯（Trilinolein）可以通过

调控 AhR-Nrf2信号轴改善线粒体功能障碍，发挥预防特

应性皮炎复发的功效。Wu等 [122] 利用成分分析，网络药理

学，分子对接结合小鼠模型皮肤组织蛋白组学研究 Si Cao 

Formula（SCF）对银屑病的治疗机制，发现 SCF中的天

然成分甘草素、细小黄酮 B、甘氨香豆素、8-异戊烯基叶

酮、甘草查尔酮 A、甘草查尔酮 B、氧化马碱和13-羟基

羽扇氨酸，可以分别靶向雌激素信号通路中的 MAP2K1、

ILK、HDAC1和 PRKACA等蛋白，发挥治疗功效。

5.结语与展望

目前，植物提取物广泛应用于各种类型的化妆品中，

既有清洁型、香用型化妆品，也有护肤型化妆品。以植物

天然产物为原料的药妆品已经成为了化妆品行业的明星产

品。明确化妆品植物原料中的天然产物成分及其功效机

制，不仅关乎化妆品的质量和安全性，还可增强消费者的

信任度和满意度，这就需要科学的技术和手段来进行深入

的解析。基于质谱技术广谱、高效的解析植物天然产物成

分，通过网络药理学和分子对接明确天然成分的功效靶点

蛋白，利用多组学技术系统解析植物提取物 /天然成分功效

机理，三者整合形成的“成分分析 -网络药理学 -分子对

接 -组学功效挖掘”植物天然成分研究体系可完美覆盖植

物源化妆品研究的全流程，缩短化妆品研发时间，为化妆

品开发提供了新的技术支撑。
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The	Research	System	of	Plant	Natural	Products	and	Efficacy	Targets	Based	on	
Multi-omics, Bioinformatics, and Molecular Docking

Peng Zhang-xiao,Li Heng, Li Ming-li, Hu Zhe, Jiang Tao, Yang Xiao-de, Chen Chen, Tu Fang-ming, Shu Lie-bo*

(Shanghai	Luming	biological	technology	co.,	LTD.	Shanghai		201112)

A b s t r a c t  :   The distinctive plant ingredients in cosmetics possess a high degree of complexity, with a wide variety 
of	natural	 active	products	 each	 exerting	different	 effects.	Accurately	 identifying	 the	natural	 products	 in	
plant materials and elucidating the mechanisms of these components have become hot topics in cosmetic 
research	 and	development.	 In	This	 paper,	we	 reviewed	 the	 current	 applications	of	 component	 analysis,	
network pharmacology, molecular docking, and multi-omics technologies in the fields of dermatology and 
cosmetics.	A	research	system	has	been	constructed	for	plant	natural	products	which	integrates	component	
analysis,	 network	pharmacology,	molecular	 docking,	 and	 efficacy	 studies	 by	multi-omics.	This	 system	
demonstrates great potential in efficacy study of plant natural products which provides a new idea for 
cosmetic	research	and	development.
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