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摘要 

对于传统中药，基于 DNA 的生物成分鉴定和下游的药理学网络分析受到了越来

越多的重视。并且，随着生物信息学工具的进步以及相关数据的积累，该领域已

经得到了极大的进步。然而，目前缺少一个平台来无缝联通生物成分鉴定和下游

药理学网络分析，阻碍了对传统中药这一药物宝库的深入挖掘。在本研究中，我

们开发了由两个子数据库 Holmes-Suite 和 Watson-Suite 组成的 TCM-Suite 平台，

分别用于中药生物成分鉴定和网络药理学研究：在 Holmes-Suite 子数据库中，

我们收集并处理了六类标记基因序列，总共得到了 1,251,548 条高质量的标记基

因序列。在 Watson-Suite 子数据库中，我们收集并整合了来自十几个公共数据库

的大量网络药理数据。最重要的是，我们开发了一个数据工作流，通过机器学习

将中药生物成分鉴定和下游网络药理学研究相结合，使用户能够识别中药配方的

成分并分析其潜在的药理作用机制。此外，我们定制化地设计了搜索引擎和展示

平台，以更好地可视化这些丰富的资源。TCM-Suite 作为一个全面的搜索和分析

平台，可用于传统中药的药物发现和再利用。 

TCM-Suite 网站：http://TCM-Suite.AImicrobiome.cn。 
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亮点： 

• TCM-Suite 平台由两个子数据库 Holmes-Suite 和 Watson-Suite 组成。  

• Holmes-Suite 数据库收集了六种标记基因，涵盖了 235,470 种生物成分。 

• Watson-Suite 收录了海量数据，可用于挖掘“草药-有效化合物-靶标蛋白质-疾

病”的关联性。 

• 设计了一条连接 Holmes-Suite 和 Watson-Suite 的数据工作流，并通过用户友好

的平台进行展示。 

 

引言 

传统中药 (TCM) 是传统医学的一个分支，经过 3,500 多年的中医实践，传

http://tcm-suite.aimicrobiome.cn/


统中药已经涵盖了各种形式的草药。随着现代医学对于 TCM 的深入解构，发现

中药制剂（即方剂）在治疗疾病方面具有广阔的前景，成为药物开发的重要资源。

而随着生物信息学工具的进步和相关数据的积累，基于 DNA 测序技术的中药成

分（生物成分）鉴定已成为一个重要且紧迫的问题：对于中药生物成分的准确且

高效地鉴定，重要的是构建高质量的基于 DNA 的标记序列数据库，以及设计高

效且准确的序列搜索引擎。此外，这些中药生物成分鉴定结果可以与靶蛋白和药

物作用的分子机制联系起来，以加深对于中药配方的理解和应用。 

基于 DNA 的标记基因序列（即 DNA 条形码）能够有效且准确地鉴定中药

生物成分，尤其是在中药这种混合了许多物种的体系中。 DNA 条形码的定义是

来自物种基因组保守区域的一种可用于划分物种谱系的短序列。经过研究表明， 

ITS2、matK、trnH-psbA、trnL、rpoc1、ycf1 等典型的标记基因可应用于中医药

研究。这些 DNA 条形码使得从中药这一混合体系中准确鉴定生物成分变得可行

和方便。目前，高通量测序方法已成为破译基于标记基因的中药分类学特征的最

重要和最有效的方法之一。 

通常，中药方剂由多种草药组成，其中含有数十、数百甚至数千种有效化合

物。因此，中药方剂为药物开发和临床实践提供了丰富的资源，并且为下游药理

学研究提供了有力的基础：在鉴定出中药方剂的生物成分后，基于网络药理学，

对每种成分的活性成分进行网络药理学分析，来解释活性化合物（或小分子）、

人类靶标蛋白质（或基因）和疾病的生物系统之间的复杂关系。此外，通过探究 

“有效化合物-靶标蛋白质-疾病”这一相互作用网络，可以系统地评估生物成分

的潜在药效。 

近来，各种中药方剂分析数据库相继出现，有的侧重于生物成分的鉴定，有

的侧重于网络药理学的推论。针对中药生物成分鉴定，目前有 ITS2 核糖体 RNA

数据库、TCMBarcode 数据库等数据库。对于网络药理学研究，目前已有许多聚

焦于不同种类相关关系的数据库：Super Natural II、TCM@Taiwan、ChEMBL 和 

TCMID 数据库，聚焦于识别中药配方-中药成分和中药成分-有效化合物的关系；

STITCH 数据库主要解析化合物-蛋白质之间的关联关系，STRING 数据库聚焦于

蛋白质-蛋白质相互作用分析，OMIM 和 GAD 关注蛋白质-疾病关联分析。最后，

为了全面了解中药的药效作用，toxicity 和 side effect 数据库收录了中药相关的

安全性评估数据。 

尽管这些中医药相关数据库取得了巨大的成功，但传统中药研究走向现代化

和全球化的最大瓶颈仍未克服：中药配方的准确成分应该是什么，治疗疾病的有

效化合物是什么，它们的靶标蛋白质是什么？能够治疗什么人类疾病？这些问题

在很大程度上仍未被先前描述的任何与 TCM 相关的数据库所解决。目前中医药

相关数据库的局限性如下：(一)目前，中药的生物和化学鉴定方法还远远不够完

善和准确。（二）虽然已经构建了很多中药网络药理分析数据库，但不同数据库

之间缺乏整合导致信息的冗余和错误，导致了网络药理学研究变得不完整且低效。 

（三）重要的是，对于中药的分析仍然缺乏一个整体的工作流，无法整合包括鉴



定中药配方的具体成分，挖掘其相关的活性化合物和蛋白质靶点，并分析它们与

疾病的关联在内的全部功能。 

于是，我们开发了 TCM-Suite 数据库，以促进与 TCM 相关的数据管理、数

据驱动的假设生成和潜在的药物发现。首先，为了构建一个全面的数据库，我们

收集了大量的涵盖不同类型的中药相关的数据。针对中药的生物成分鉴定，我们

收集了六种标记基因（ITS2、matK、trnH-psbA、trnL、rpoc1 和 ycf1）的基因序

列和物种信息，构建了 Holmes-Suite 子数据库，覆盖 235,470 种生物成分的

1,251,548 条标记基因序列，是在我们所知范围内最完整的数据库。对于下游的

网络药理学分析，我们检索了大量公共数据库记录，构建了 Watson-Suite 子数据

库，包括 6,692 个中药药方、7,322 种草药、704,321 种化合物、19,319 种蛋白质

和 15,437 种疾病，以及不同类型数据之间的对应关系。其次，我们开发了一个完

整的数据工作流，将这两个子数据库的数据进行了集成，链接了中药的生物成分

识别到下游网络药理学研究的全过程。第三，基于海量条目和完整的数据工作流，

我们设计了一个用户友好的展示和分析平台，供用户探索和可视化这些丰富的资

源。我们相信 TCM-Suite 可以作为基于 TCM 的药物发现和再利用的资源平台，

并且 TCM-Suite 这一集成数据库和分析平台的问世将有助于全球药物研究和临

床实践。 

TCM-Suite 数据库网站为 http://TCM-Suite.AImicrobiome.cn。 

 

网站建设和内容 

 

Holmes-Suite 子数据库的数据收集和处理 

对于鉴定中药成分的标记基因（ITS2、matK、trnH-psbA、trnL、 rpoc1 和 

ycf1), 原 始 序 列 是 从  NCBI 核 酸 数 据 库 中

（https://www.ncbi.nlm.nih.gov/nucleotide/），使用基因名称作为关键字进行搜索

(截止日期 2020 年 12 月,以 GenBank 格式存储)。基于这些数据，我们构建了

包含了中药标记基因数据库和中药成分鉴定系统的 Holmes-Suite 子数据库，以满

足中药生物成分鉴定的严格要求。对于搜集到的标记基因序列，我们使用了机器

学习批量处理低质量的标记基因序列的方法，具体如下：首先，对于下载的标记

基因序列，挑选 1,000 条序列代表进行人工检查，确定没有低质量的碱基和越界

序列后，得到高质量的标记基因。其次，利用这些高质量的标记基因序列构建隐

马尔可夫模型（HMM），以识别这些候选序列的潜在标记基因区域。所有下载

的不符合模型的序列都将被过滤掉。第三，手动收集 HMM 模型未涵盖的人工

校验过的序列。我们以 Holmes-Suite 数据库中的 ITS2 标记基因序列为例，阐述

了详细的流程工作流程，并提供在了我们网站的帮助页面上（http://TCM-

Suite.AImicrobiome.cn/help）。基于这些高质量的标记基因，我们构建了一个高精

度、覆盖率高的基于序列的搜索引擎。 

 



Watson-Suite 的数据收集和处理 

Watson-Suite 数据库中的数据由六个数据字段组成：中药配方、草药、草药

成分、有效化合物、靶标蛋白质和相关疾病。为保证不同字段之间关联关系的准

确性，所有不同字段之间的相关性主要通过从现有数据库中收集和整理得到。根

据现有数据库中的数据，相关性主要分为两种：直接相关性包括中药配方-草药、

草药-草药成分、草药成分-有效化合物、有效化合物-蛋白质和蛋白质-相关疾病。

而其他字段之间的相关性被定义为间接相关性。 

对于这些从不同数据库收集的数据，需要进行数据整合和过滤，然后进行人

工校正。首先，为了提高数据的兼容性，我们将它们全部转换为标准格式。其次，

人工检查每条数据，删除重复记录。详细的流程见我们的网站的帮助页面

（http://TCM-Suite.AImicrobiome.cn/help）。 

 

Holmes-Suite 和 Watson-Suite 中的数据之间的互连 

Holmes 和 Watson 数据库之间的相互联系是通过连接 Holmes-Suite 中的“物

种”字段和 Watson-Suite 中的“草药”字段来建立的，因为这两个字段都存储了

草药的拉丁名称（图 1，A）。模糊匹配和弹性搜索(https://www.elastic.co) 用于

匹配这两个字段。对于匹配到的草药，我们整合了网站上两个子数据库的详细信

息，用于 Holmes-Suite 中的中药生物成分（图 1，B）或 Watson-Suite 中目标草

药的确定（图 1，C），同时提供到相应数据库的超链接。同样，使用 Holmes-

Suite 搜索模块也提供了这种互连（图 1，D）。 

http://tcm-suite.aimicrobiome.cn/help


 

图 1. Holmes-Suite 和 Watson-Suite 两个子数据库的互连。(A) Holmes-Suite 和 

Watson-Suite 的模糊匹配。 Holmes-Suite 中的“物种”字段通过模糊搜索链接到 

Watson-Suite 中的“草本”字段。(B)来自 Holmes-Suite 子数据库的数据信息。

每个数据的详细信息都包含物种分类。“Link to Watson”是链接到 Watson-Suite

中相应的网络药理学分析结果。(C)Watson-Suite 数据库的详细草药信息页面。提

供了该数据的物种名称和药物相关特性。同样，提供了 Holmes-Suite 中物种的



超链接。(D)对于序列搜索结果，Holmes-Suite 数据库还提供了指向 Holmes-Suite

中记录的超链接。这样用户可以方便地获取该检索结果的分类学信息和相应的网

络药理学信息。 

 

TCM-Suite 的网站搭建 

TCM-Suite 网站使用了 Python-Flask、Nginx 和 React JavaScript 框架进行开

发，数据存储在 PostgreSQL 数据库中。TCM-Suite 数据库兼容不同操作系统下

的大多数主流浏览器（包括 Chrome、Edge、Firefox 和 Safari 测试），支持 10

人同时搜索数据库和 30 人同时在线浏览。TCM-Suite 致力于为用户提供一个用

户友好的 Web 界面进行浏览、搜索、结果可视化和数据下载。TCM-Suite 网址

为 http://TCM-Suite.AImicrobiome.cn，无需任何注册。 

 

数据资源与数据库建设 

为了建立一个全面的数据库，我们收集并整合了多种来源的数据，用于构建

TCM-Suite 数据库：为了整合用于识别 TCM 生物成分的标记基因序列，构建了

Holmes-Suite 子数据库（http：//TCM-Suite.AImicrobiome.cn/holmes/browse)。对于

鉴定成分后的下游网络药理学分析，构建了 Watson-Suite 子数据库（http://TCM-

Suite.AImicrobiome.cn/watson/browse）。Watson-Suite 包含多达 6,692 种中药配

方、65,231 种配方-草药的关联数据、7,322 种草药、54,868 种草药-有效化合物

的关联数据、704,321 种有效化合物、4,350,151 种靶标蛋白质-有效化合物的关

联数据、19,319 种靶标蛋白质和 160,095 条蛋白质-疾病相关记录、15,437 种疾

病和 160,169 条药物副作用记录。 

Holmes-Suite 和 Watson-Suite 数据库中数据的数据统计信息如图 2 所示。

在 Holmes 数据库中，六种标记基因的对应物种分布如图 2，A 所示。尽管六个

标记基因具有不同的物种分布，但是仍有 1,131 个物种检测到了所有六种标记基

因。基于基因序列的长度分布，这六种标记基因都有较长的平均长度，反映了序

列的质量高（图 2，B）。同时，与以前的网络药理学数据库相比，我们的数据

库提高了药理学网络的复杂性：在 Watson-Suite 数据库中，不同数据字段的药理

学网络特征通过从现有数据库收集和整理的直接相关性（图 2，C）和推导出的

间接相关性（图 2，D）来反映。 



 

图 2. Holmes-Suite 和 Watson-Suite 子数据库的统计结果。(A)六种标记基因的物

种分布。维恩图展示了六种标记序列数据库分组的物种数量。六种标记基因共有

1,131 个常见物种。(B)六种标记基因的序列长度分布。对于每种类型的标记基因，

计算长度分布并以不同颜色标记。(C) Watson-Suite 子数据库中六种药理学数据

的直接相关性。条形图显示了五种直接关联的直接关联总数。(D) Watson-Suite 数

据库中六种药理学网络分类的间接相关性。通过网络药理学分析统计出的间接相

关性。条形图显示了五个直接关联的间接关联总数。 

 

实用性和讨论 

中药分析的整体管道 

为了更深入地挖掘天然产物蕴含的海量信息和探索中药相关的临床应用，我

们实现了标记基因数据库（Holmes-Suite）与下游网络药理学分析（Watson-Suite）

的互联互通。基于机器学习方法，TCM-Suite 中的 153,016 个物种条目（占所有

235,470 个物种条目的 65%）可以与 Watson-Suite 中的“草本”字段成功的匹配。

对于匹配的草药，我们整合了两个子数据库的详细信息。因此， TCM-Suite 允许

用户搜索 TCM 的相关物种序列， TCM-Suite 将使用基于序列的搜索引擎返回 

Holmes-Suite 数据库中匹配的条目。此外，由于所有数据相互关联， TCM-Suite

还会返回在  Watson-Suite 里的相关网络药理信息。反之亦然，用户可以在 

Watson-Suite 中查询目标数据，并通过网络药理学分析返回 Watson-Suite 数据库

中的所有相关条目，同时， TCM-Suite 还会返回 Holmes-Suite 中的相关标记基

因信息。该数据工作流突出了我们数据库的可解释性，从而拓宽和深化了与中医

相关的数据挖掘。 



 

数据库功能和网络界面 

TCM-Suite 数据库构建了一个易于使用的界面，供用户浏览和搜索数据，挖

掘相关信息。TCM-Suite 的首页和数据浏览页面如图 3 所示：在 TCM-Suite 的首

页（图 3，A），提供了 TCM-Suite 的主要功能的所有链接：右上角，链接到所

有功能模块。此外，我们为用户提供了一个界面，可以直接搜索所有数据库的条

目。搜索界面显示了基本的数据库统计，还描述了 TCM-Suite 的创建概念（图 

3，B），提供了我们数据库背后的逻辑原理。在 Holmes-Suite 子数据库中，浏

览页面（图 3，C）列出了所有标记基因条目。标有“详细信息”的链接提供了

指向每个数据条目的分类信息的超链接以及相应网络药理学信息的  Watson-

Suite 的链接。Watson-Suite 的浏览页面（图 3，D）显示了选择网络药理学类别

后，数据库中的所有条目。对于 Watson-Suite 数据库中的每个条目，还列出了从

其他分类中获得的相关数据（图 4，F）。为了全面直观地显示不同条目分类之

间的复杂相关性，我们使用 Cytoscape Web (http://cytoscapeweb.cytoscape.org/) 设

计了一个可视化界面来显示药理学网络中的关联关系。如果详细信息包含“草本”

类别（即，在 Holmes-Suite 可匹配到标记序列），则会在“详细信息”页面中提

供指向 Holmes-Suite 中相应记录的链接（图 3，E）。 

 

图 3. TCM-Suite 数据库界面截图。 (A) TCM-Suite 主页。在右上角，提供了所有模块的超链

接。 (B) Holmes-Suite 的标记基因 ITS2 浏览页面。显示了详细的分类学分类，以及链接到维基

百科的详细描述。 (C) Holmes-Suite 的首页。 Holmes-Suite 中标记基因条目的浏览页面由分类

信息和用于挖掘下游网络药理学信息的 Watson-Suite 链接两部分组成。 (D) Watson-Suite 草药

的详细信息页面。这种草药的所有记录都列在页面顶部，然后是 Holmes-Suite 数据库中标记基



因序列的链接。显示了为 Watson-Suite 数据库中所选草药生成的药理学网络。当光标指向相应

区域时显示信息。最后，在网络下提供了详细信息和相应的链接，并按条目类别组织。 

 

基于 TCM-Suite 数据库的关于 COVID-19 的网络药理学调查 

2019 年冠状病毒 (COVID-19)的爆发引起了国际关注。大量的临床研究已证

实了几种中药方剂对 COVID-19 的治疗有效，并被纳入 COVID-19 的诊治指南。

作为整合中医药资源的强大平台， TCM-Suite 平台提供了大量的潜在资源来探

究 COVID-19 相关药理学网络，以发现潜在的基因靶点和治疗药物。 

基于前人研究，我们筛选出了五个公认有效的候选基因作为治疗 COVID-19

的靶点（ACE2、SLC6A20、SIT1、CCR9 和 CXCR6）。对于这些候选基因，我

们使用 TCM-Suite 数据库构建了“草药-靶标蛋白质-相关疾病”的药理学网络。

对于五个查询基因，我们基于 TCM-Suite 数据库鉴定了有关的有效化合物（分别

为 12、23、1、2 和 14）和相关草药（分别为 58、128、2、8 和 54)。在这五个

基因中，我们数据库中的大多数记录为与基因 SLC6A20 和 ACE2 相关，与之前

的研究相符。对这些潜在靶标基因的进一步研究表明，152 种草药的大部分作用

是“清热解毒”和“通肺解毒”。 

从另一个角度，我们从 COVID-19 的临床症状为切入点构建了药理学网络。

基于之前的研究中确定的 COVID-19 临床症状，肺炎和发烧是 COVID-19 感染

的重要症状。于是我们检索了 TCM-Suite 中与这些症状相关的药理学网络，获

得了 COVID-19 的目标候选基因簇和潜在的治疗药物。在统计了这些网络中的

共同靶标基因和中药成分之后，共得到 15 个药物靶点、52 种有效化合物和 86 种

中药成分。其中许多靶点在之前的研究中被证明为可用于治疗 COVID-19，例如 

ACE2、SLC6A20、SIT1、CCR9 和 CXCR6。这 86 种中药中有许多在临床上被

确定为治疗 COVID-19 的有效成分。例如，中药成分金银花、黄芩、连翘是双黄

连的有效成分；连翘、麻黄、忍冬、板蓝根、薄荷、厚皮草是连花清瘟胶囊的主

要成分。综上所述，TCM-Suite 平台在挖掘治疗疾病的中医药方面显示出巨大的

潜力。 

 

结论 

现有的中药生物成分鉴定和网络药理学数据库在搜索准确性、数据库完整性

和搜索速度方面存在局限性。于是，我们开发了 TCM-Suite 平台，旨在整合现有

的数据库资源，以促进将中药生物成分鉴定 (Holmes-Suite)和下游网络药理分析 

(Watson-Suite)无缝集成到一个整体分析平台中。针对中药生物成分鉴定，我们开

发了鉴别精度高、数据涵盖全面、鉴定效率高的 Holmes-Suite 子数据库，该系统

人性化、交互性强，并通过 HMM 和模糊搜索等机器学习方法进行数据匹配和

序列搜索。Holmes-Suite 子数据库收集了六种标记基因（ITS2、matK、trnH-psbA、

trnL、rpoc1 和 ycf1）的数据，涵盖了 235,470 种生物成分和 1,251,548 条标记基

因序列。对于下游中药相关的网络药理学分析，我们构建的 Watson-Suite 子数据



库可以更深入地挖掘“中药-有效化合物-靶标蛋白质-相关疾病”的相关性。

Watson-Suite 子数据库包含 6,692 种中药配方、7,322 种草药、704,321 种有效化

合物、19,319 种靶标蛋白质和 15,437 种疾病。通过如此全面的数据， Watson-

Suite 可以通过整合现有数据来建立关于网络药理学的全面视图。 

更重要的是， TCM-Suite 实现了两个子数据库 Holmes-Suite 和 Watson-

Suite 之间的无缝互联，这一互联使得 TCM-Suite 在基于中药的药物发现方面具

有巨大潜力。在 Holmes-Suite 的数据库测试中，从 NCBI 中随机抽取 1000 条 

ITS2 的原始序列作为测试数据集查询 TCM-Suite 数据库，发现其中 552 条 

（55.2%）可以在 Watson-Suite 中检索到相关网络药理学数据。这些结果表明 

Holmes-Suite 和 Watson-Suite 数据库之间存在很强的关联性。 

此外，TCM-Suite 的生物成分鉴定和网络药理学搜索引擎使 TCM-Suite 能

够高效运行。与其他数据库相比， Holmes-Suite 的查询速度更快，并且查询所需

的时间与查询次数之间是线性相关的。这两个结果都反映了 Holmes-Suite 子数

据库的搜索引擎具有很高的效率。同时， Watson-Suite 的查询速度也很快：查询 

100 种药物时，数据库的反应时间仅为 0.6 秒。此外，凭借用户友好的服务器界

面，TCM-Suite 可以应用于药理学发现。总而言之，TCM-Suite 是基于 TCM 的

药物发现和再利用的丰富资源，可以为基础研究和临床研究做出巨大贡献。 

中医药研究，尤其是分子生物学相关的研究越来越火爆，积累了大量的数据。 

为了反映生物成分识别和网络药理学的最新进展， TCM-Suite 计划每两年更新

一次。此外，我们计划应用更先进的人工智能技术，用于更准确的中药成分鉴定

模型的构建，以及更好的数据挖掘技术，例如用于网络药理学网络的挖掘。我们

相信，在这个集成数据库和分析平台上的持续努力将为全球药物研究和临床实践

做出巨大贡献。 
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