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越南槐根的抗 HIV 活性成分研究 
 

魏鑫, 张卫, 杨欣, 王菊, 张丽艳, 危英, 周英* 
(贵州中医药大学，贵阳 550025) 

 

摘要：为研究越南槐(Sophora tonkinensis)根的抗 HIV 蛋白酶活性成分及其分子对接机制，采用硅胶、MCI、Sephadex LH-20

等多种色谱分离方法，对越南槐根的化学成分进行分离，采用 HIV 蛋白酶对化合物进行体外抗 HIV 活性筛选，运用分子对

接手段初步探究活性化合物与 HIV-1 蛋白酶的结合机制。结果表明，从越南槐中共分离得到 8 个化合物，根据波谱数据分别

鉴定为三叶豆紫檀苷 (1)、苦参碱 (2)、N-acetylnicotinamide (3)、2′-O-甲基腺苷 (4)、毛蕊异黄酮苷 (5)、玫瑰花苷 (6)、环

广豆根素 (7)、芒柄花苷 (8)，此外还分离得到塑化剂衍生物邻苯二甲酸二(2-乙基)己酯 (9)和邻苯二甲酸二异丁酯 (10)。抗

HIV 蛋白酶活性测试显示化合物 1 和 2 的 IC50分别为 13.2 和 38.6 µg/mL，分子对接表明其与 HIV 蛋白酶有一定的结合作用。

化合物 3~5 为首次从该植物中分离得到，化合物 1 和 2 显示中等的抗 HIV 蛋白酶活性。 

关键词：越南槐；化学成分；分离鉴定；抗 HIV 活性；分子对接 

doi: 10.11926/jtsb.4599 

 

Chemical Constituents with Anti-HIV Activities from the Roots of Sophora 
tonkinensis 
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(Guizhou University of Traditional Chinese Medicine, Guiyang 550025, China) 

 

Abstract: In order to study the anti-HIV protease activity and molecular docking mechanism of Sophora 

tonkinensis roots, the chemical constituents from roots were isolated by silica gel, MCI and Sephadex LH-20.  

HIV protease was used to screen the compounds against HIV in vitro, and molecular docking was used to 

preliminarily explore the binding mechanism between the active compounds and HIV-1 protease. The results 

showed that eight compounds were isolated from S. tonkinensis roots. Based on spectral data, their structures were 

identified as trifolirhizin (1), matrine (2), N-acetylnicotinamide (3), 2′-O-methyladenosine (4), calycosin-7- 

O-β-D-glucoside (5), roseoside (6), sophoranochromene (7), and ononin (8). Besides, two plasticizer derivatives 

were also obtained as bis(2-ethylhexyl)benzene-1,2-dicarboxylate (9) and disobutyl phthalate (10). The IC50 

values of compounds 1 and 2 are 13.2 and 38.6 µg/mL, respectively. Molecular docking showed that it had certain 

binding effect with HIV protease. Compounds 3-5 were isolated from this plant for the first time, while 

compounds 1 and 2 exhibited moderate anti-HIV activities. 

Key words: Sophora tonkinensis; Chemical constituents; Isolation and identification; Anti-HIV-1 protease activity; 

Molecular docking 
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获得性免疫缺陷综合征(AIDS)是由人类免疫

缺陷病毒(HIV)引起的重大疾病[1]。HIV 病毒主要有

2 种亚型，分别为 1 型和 2 型，HIV-1 型为当前主

要流行毒株[1–2]。HIV-1 蛋白酶(HIV-1 protease, HIV 

PR)是天冬氨酸属蛋白水解酶，可以剪切多聚蛋白，

形成病毒粒子从而感染细胞，现已经成为抗艾滋病

药物开发的关键靶点之一 [1]。越南槐 (Sophora 

tonkinensis)为豆科植物，其干燥根和根茎又名山豆

根，为传统抗感染苗药，性味苦寒，有毒，归肺、

胃经，主要在广西、贵州、云南、江西等地分布, 具

有清热解毒，消肿利咽等功效，用于乳蛾喉痹，咽

喉肿痛，齿龈肿痛等症[3]。现代药学研究已报道从

越南槐植物中分离出多种类型化学成分，以黄酮类

和生物碱类结构为主，此外还包括三萜类、多糖及

其他成分，具有抗病毒、抗菌、抗炎等药理活性[4–6]，

然而目前对于越南槐根的抗病毒成分研究大多集

中在总提取物上，抗病毒活性单体物质基础还不够

明确。为深入研究越南槐根的抗 HIV 化学成分, 本

研究对越南槐根的乙酸乙酯部位和正丁醇部位进

行了化学成分的分离和鉴定，并对分离得到的单体

化合物进行体外抗 HIV 蛋白酶的活性筛选，为该植

物的开发利用提供了科学依据和理论基础。 

 

1 材料和方法 
 

1.1 仪器和材料 

核磁共振谱1H、13C和DEPT谱图测试采用Bruker 

Avance NEO 600 MHz 核磁共振波谱仪(瑞士布鲁克

公司)；半制备液相系统 LC52 购自 Separation (北京)

科技公司；RE-5210A/ER-3000 旋转蒸发仪(上海

亚荣生化仪器厂)；SHZ-DⅢ循环水式多用真空泵

(郑州长城科工贸有限公司)；薄层色谱(TLC)硅胶

板和柱层析硅胶(青岛海洋化有限公司)；Sephadex 

LH-20 凝胶(GE Healthcare Bio-Sciences, Uppsala, 

Sweden); MCI GEL-CHP 20P (Mitsubishi Chemical 

Co., Ltd. Japan)；二氯甲烷、石油醚、乙酸乙酯、甲

醇、乙醇购自天津市富宇精细化工有限公司, Senso 

Lyte 520 HIV-PR 蛋白酶试剂盒购自 Anapec 公司

(美国)。 

山豆根药材于 2019 年 9 月购自贵州三力制药

有限公司，经贵州中医药大学魏升华教授鉴定为豆

科植物越南槐(Sophora tonkinensis)的干燥块根，标

本(WX_20190901)保存于贵州中医药大学。 

1.2 提取和分离 

山豆根药材 20 kg 干燥后粉碎，用工业甲醇 50 L

于 70 ℃加热回流提取 3 次，每次 2 h，合并 3 次提

取液，减压回收浓缩至浸膏 649.1 g，将浸膏充分混

悬于蒸馏水 1.5 L 中，分别用石油醚、乙酸乙酯和

正丁醇进行萃取，然后将萃取液减压浓缩得各部位

萃取物浸膏。 

取乙酸乙酯部位萃取浸膏(200 g)硅胶拌样，使

用不同梯度的二氯甲烷:甲醇[1:0→0:1, V/V (下同)]

进行洗脱，经 TLC 检测合并极性相同的部分。获得

9 个极性段位(RJ~RS)，保存。取 RK 部分(9.0 g)过

硅胶柱，用石油醚-乙酸乙酯(20:1→0:1)进行梯度洗

脱，TLC 检测合并后浓缩，得到 5 个组分(RK1~RK5), 

其中，RK4 (2.0g)上凝胶柱等度洗脱，得到 4 个组

分(RK4.1~RK4.4)，组分 RK4.1 (900 mg)经 Sephadex 

LH-20甲醇等度洗脱，得3个组分(RK4.1.1~RK4.1.3), 

RK4.1.3 (246.5 mg)经过半制备 HPLC 梯度洗脱

(流动相为甲醇-水), 得到化合物 7 (5.4 mg)；RK4.4 

(235.0 mg)经 Sephadex LH-20 (甲醇)洗脱，得到化合

物 2 (87.1 mg)。取 RM 部分(978.7 mg)经 Sephadex 

LH-20 (甲醇)洗脱，得到 4 个组分(RM1~RM4)，其

中，RM2 部分(633.6 mg)过 MCI GEL-CHP 20P (甲

醇-水，3:7→1:0)梯度洗脱，得到化合物 3 (10.5 mg)；

RM3 部分(70.2 mg)经过制备薄层板得到化合物 1 

(16.4 mg)；RM4 部分(25.5 mg)过半制备 HPLC 梯度

洗脱(流动相为甲醇-水)，得到化合物 4 (4.1 mg)。取

RO 部分(2.26 g)经过硅胶柱，使用不同梯度的二氯

甲烷:甲醇(1:0→0:1)梯度洗脱，分离得到 5 个组分

(RO1~RO5)，其中，RO2 部分(634.6 mg)过 Sephadex 

LH-20 (甲醇)洗脱，分离得到 4 个组分(RO2.1~ 

RO2.4), RO2.2 (366.9 mg)经过 MCI GEL-CHP 20P 

(甲醇-水，3:7→1:0)和半制备 HPLC (流动相为甲醇-

水)梯度洗脱，得到化合物 8 (4.4 mg)。另外从 RQ 

(646 mg)中经Sephadex LH-20 (甲醇)等度洗脱、MCI 

GEL-CHP 20P (甲醇-水，3:7→1:0)梯度洗脱，最后运

用制备薄层板得到塑化剂衍生物化合物 9 (19.4 mg)

和 10 (47.8 mg)。 

取正丁醇部位萃取物 400.0 g，经硅胶柱层析,

二氯甲烷-甲醇(1:0→0:1)梯度洗脱，TLC 合并相近

极性流分，获得 8 个极性段位(RS~RZ)，保存。取

RU (8.40 g)经过 ODS 柱，使用甲醇-水(1:9→1:0)梯

度洗脱，分离得到 6 个组分(RU1~RU 6)，其中, RU3 

(194.9 mg)经过半制备 HPLC (流动相为甲醇-水)梯
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度洗脱，得到化合物 5 (6.8 mg)；RU5 (31.5 mg)经

过半制备 HPLC 梯度洗脱(流动相为甲醇-水)，得到

化合物 6 (15.6 mg)。 

1.3 结构鉴定 

化合物 1    C22H22O10，白色粉末；[α]D
20 - 86.1 

(c 0.053, MeOH); ESI-MS m/z: 469.0 [M + Na]+; 1H 

NMR (600 MHz, CD3OD): δ 7.38 (1H, d, J = 8.6 Hz, 

H-1), 6.82 (1H, s, H-7), 6.79 (1H, dd, J = 8.6, 2.4 Hz, 

H-2), 6.64 (1H, d, J = 2.4 Hz, H-4), 6.38 (1H, s, H-10), 

5.87 (2H, dd, J = 15.6 Hz, 1.0 Hz, -O-CH2-O), 5.49 

(1H, d, J = 7.0 Hz, H-11a ), 4.91 (1H, d, J = 7.2 Hz 

H-1′); 13C NMR (150 MHz, CD3OD): δ 158.8 (C-3), 

156.5 (C-4a), 154.3 (C-10a), 148.1 (C-9), 142.0 (C-8), 

131.6 (C-1), 118.2 (C-6b), 114.5 (C-11b), 110.3 (C-2), 

104.6 (C-7), 104.3 (C-4), 101.2 (O-CH2-O), 100.7 

(C-1′), 92.9 (C-10), 78.3 (C-11a), 76.8 (C-3′), 76.5 

(C-5'), 73.5 (C-2′), 69.9 (C-4′), 66.1 (C-6), 61.0 (C-6′), 

40.2 (C-6a)。以上波谱数据与文献[7]一致，故鉴定

为三叶豆紫檀苷。 

化合物 2    C15H24N2O, 黄色油状; [α]D
20 +12.1 

(c 0.225, MeOH); ESI-MSm/z: 271.1 [M + Na]+; 1H 

NMR (600 MHz, CD3OD): δ 4.33 (1H, dd, J = 4.4, 

12.9 Hz, H-17a), 3.83 (1H, m, H-11), 3.06 (1H, d, J = 

12.9 Hz, H-17b); 13C NMR (150 MHz, CD3OD): δ 

170.7 (C-15), 63.6 (C-6), 56.7(C-2, 10), 53.2 (C-11), 

43.0 (C-17), 41.3 (C-7), 35.3 (C-5), 32.0 (C-14), 27.2 

(C-12), 26.7 (C-4), 25.6 (C-8), 20.6 (C-3), 20.1 (C-9), 

18.2 (C-13)。以上波谱数据与文献[8]一致，故鉴定

为苦参碱。 

化合物 3    C8H8N2O2, 白色粉末; 1H NMR 

(600 MHz, CD3OD): δ 9.02 (1H, d, J =2.0 Hz, H-2), 

8.69 (1H, dd, J = 4.9, 1.6 Hz, H-6), 8.29 (1H, dt, J = 

8.0, 2.0 Hz, H-4), 7.55 (1H, dd, J = 5.0, 7.9 Hz, H-5), 

1.94 (3H, s, CH3); 13C NMR (150 MHz, CD3OD): δ 

175.1 (C-2′), 168.5 (C-1′), 151.5 (C-2), 148.1 (C-6), 

136.0 (C-4), 130.0 (C-3), 123.8 (C-5), 20.8 (-CH3)。以

上波谱数据与文献[9~11]基本一致，故鉴定为 N- 

acetylnicotinamide。 

化合物 4    C11H15N5O4, 白色粉末; ESI-MS 

m/z: 304.1 [M + Na]+; 1H NMR (600 MHz, CD3OD): 

δ 8.34 (1H, s, H-2), 8.19 (1H, s, H-8), 6.06 (1H, d, J = 

6.0 Hz, H-1′), 4.49 (1H, dd, J = 3.0 Hz, 4.9 Hz, H-3′), 

4.43 (1H, dd, J = 5.0 Hz, H-2′), 4.16 (1H, q, J = 2.8 Hz, 

H-4′), 3.89 (1H, dd, J = 2.5 Hz, 12.6 Hz, H-5′a), 3.75 

(1H, dd, J = 2.5 Hz, 12.6 Hz, H-5′b), 3.42 (3H, s, 

-OCH3); 13C NMR (150 MHz, CD3OD): δ 156.2 (C-6), 

152.2 (C-8), 148.6 (C-4), 140.5 (C-2), 119.6 (C-5), 

87.9 (C-4′), 87.0 (C-2′), 83.2 (C-1′), 69.4 (C-3′), 61.8 

(C-5′), 57.3 (C-OCH3)。以上波谱数据与文献[12]一

致，故鉴定为 2′-O-甲基腺苷。 

化合物 5    C22H22O10, 黄色油状; ESI-MS 

m/z: 469.0 [M + Na]+; 1H NMR (600 MHz, CD3OD): 

δ 8.24 (1H, s, H-2), 8.15 (1H, d, J = 8.9 Hz, H-5), 7.25 

(1H, d, J = 2.3 Hz, H-8), 7.22 (1H, dd, J = 8.9, 2.3 Hz, 

H-6), 7.18 (1H, d, J = 2.0 Hz, H-2′), 6.98 (1H, dd, J = 

8.1, 2.0 Hz, H-6′), 6.86 (1H, d, J = 8.1 Hz, H-5′), 5.11 

(1H, d, J = 7.3 Hz, H-1″), 3.90 (3H, s, -OCH3); 13C 

NMR (150 MHz, CD3OD): δ 178.1 (C-4), 163.5 (C-7), 

159.2 (C-9), 155.3 (C-2), 148.8 (C-4′), 148.0 (C-3′), 

128.3 (C-5), 126.2 (C-3), 124.6 (C-1′), 122.9 (C-6′), 

120.2 (C-10), 117.1 (C-6), 116.2 (C-2′), 114.0 (C-5′), 

105.0 (C-8), 101.8 (C-1″), 78.4 (C-5″), 77.9 (C-3″), 

74.7 (C-2″), 71.3 (C-4″), 62.5 (C-6″), 56.5 (4′-OCH3)。

以上波谱数据与文献[13]一致，故鉴定为毛蕊异黄

酮苷 。 

化合物 6    C19H30O8, 黄色油状; ESI-MS m/z: 

409.1 [M + Na]+; 1H NMR (400 MHz, CD3OD): δ 

5.97 (1H, d, J = 15.6 Hz, H-7), 5.87 (1H, q, J = 1.4 Hz, 

H-4), 5.73 (1H, dd, J = 15.6, 7.2 Hz, H-8), 4.52 (1H, 

dd, J = 14.4, 7.1 Hz, H-9), 4.27 (1H, d, J = 7.8 Hz, 

H-1′), 3.85 (1H, dd, J = 11.9, 2.2 Hz, H-6′), 2.61 (1H, 

d, J = 17.0 Hz, H-2a), 2.17 (1H, d, J = 17.1 Hz, H-2b), 

1.94(1H, d, J = 1.3 Hz, H-13), 1.29 (3H, d, J = 6.4 Hz, 

H-10), 1.04 (3H, s, H-11), 1.02 (3H, s, H-12); 13C 

NMR (150 MHz，CD3OD): δ 200.0 (C-3), 132.4 (C-7), 

132.4 (C-8), 125.8 (C-4), 99.9 (C-1′), 77.0 (C-3′), 76.8 

(C-5′), 73.6 (C-9), 73.3 (C-2′), 70.3 (C-4′), 61.5 (C-6′), 

49.4 (C-2), 41.1 (C-1), 23.3 (C-13), 22.1 (C-12), 20.9 

(C-11), 18.2 (C-10)。以上波谱数据与文献[14]一致，

故鉴定为玫瑰花苷。 

化合物 7    C30H34O4, 黄色粉末; [α]D
20 -25.9° 

(c 0.06, MeOH); ESI-MSm/z: 481.2 [M + Na]+; 1H 

NMR (600 MHz, CD3OD): δ 7.60 (1H, d, J = 8.7 Hz, 

H-5), 7.12 (1H, d, J = 2.0 Hz, H-6′), 6.99 (1H, d, J = 

2.0 Hz, H-2′), 6.52 (1H, d, J = 8.7 Hz, H-6), 6.37 (1H, 

d, J = 9.7 Hz, H-6″), 5.71 (1H, d, J = 9.7 Hz, H-7″), 
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5.33 (1H, dd, J = 12.7, 3.0 Hz, H-2), 5.18~5.28 (2H, 

m, H-2″, 12″), 3.28 (4H, m, H-1″, 11″), 3.00 (1H, dd, 

J = 12.8, 16.9 Hz, H-3a), 2.73 (1H, dd, J = 3.0, 16.9 Hz, 

H-3b), 1.73 (3H, s, H-15″), 1.72 (3H, s, H-14″), 1.61 

(3H, s, H-4″), 1.60 (3H, s, H-5″), 1.42 (6H, s, H-9″, 

10″); 13C NMR (150 MHz, CD3OD): δ 192.7 (C-4), 

162.6 (C-7), 161.6 (C-9), 150.5 (C-4′), 131.5 (C-1′), 

131.2 (C-7″), 130.7 (C-13″), 130.8 (C-3″), 129.0 (C- 

5′), 127.2 (C-6′), 125.3 (C-5), 122.5 (C-2′), 121.9 (C- 

2″, 12″), 122.1 (C-6″), 121.1 (C-3′), 115.7 (C-8), 

113.7 (C-10), 109.4 (C-6), 79.3 (C-2), 76.0 (C-8″), 

43.4 (C-3), 27.9 (C-11″), 26.8 (C-9″, 10″), 24.6 (C-5″, 

15″), 21.6 (C-1″), 16.7 (C-4″, 14″)。 以上波谱数据与

文献[15]一致，故鉴定为环广豆根素 。 

化合物 8    C22H22O9, 白色粉末; ESI-MS m/z: 

453.0 [M + Na]+; 1H NMR (600 MHz, CD3OD): δ 

8.23 (1H, s, H-2), 8.15 (1H, d, J = 8.9 Hz, H-5), 7.49 

(2H, d, J = 8.8 Hz, H-2′, 6′), 7.26 (1H, d, J = 2.3 Hz, 

H-8), 7.22 (1H, dd, J = 8.9, 2.3 Hz, H-6), 6.99 (2H, d, 

J = 8.8 Hz, H-3′, 5′), 5.11 (1H, d, J = 6.7 Hz, H-1″), 

3.83 (3H, s, -OCH3); 13C NMR (150 MHz, CD3OD): δ 

176.6 (C-4), 162.5 (C-7), 159.8 (C-4′), 158.1 (C-9), 

153.9 (C-2), 130.0 (C-2′, 6′), 126.8 (C-5), 124.7 (C-1′), 

123.7 (C-3), 118.8 (C-10), 115.7 (C-6), 113.5 (C-3′, 

5′), 103.6 (C-8), 100.4 (C-1″), 77.0 (C-3″), 76.5 (C- 

5″), 73.4 (C-2″), 69.9 (C-4″), 61.1 (C-6″), 54.3 

(-OCH3)。以上波谱数据与文献[16]一致，故鉴定为

芒柄花苷 。 

化合物 9    C24H38O4, 黄色油状; ESI-MS m/z: 

413.4 [M + Na]+; 1H NMR (600 MHz, CDCl3): δ 7.73 

(2H, m, H-2, 5), 7.55 (2H, m, H-3, 4), 4.24 (4H, qd, J = 

10.9, 6.0 Hz, H-1′, 1″), 1.71 (2H, dt, J = 12.3, 6.1 Hz, 

H-2′, 2″), 1.47~1.31 (16H, m, H-3′, 4′, 5′, 7′, 3″, 4″, 5″, 

7″), 0.97~0.90 (12H, m, H-6′, 8′, 6″, 8″); 13C NMR 

(150 MHz, CDCl3): δ 68.1 (C-1″), 38.8 (C-2′, 2″), 

30.4 (C-3′, 3″), 28.9 (C-4′, 4″), 23.0 (C-5′, 5″), 14.0 

(C-6′, 6″), 23.8 (C-7′, 7″), 11.0 (C-8′, 8″), 68.1 (C-1′), 

130.9 (C-3, 4), 128.8 (C-2, 5), 132.5 (C-1, 6), 167.7 

(C-7, 8)。以上波谱数据与文献[17]一致，故鉴定为

邻苯二甲酸二(2-乙基)己酯。 

化合物 10    C16H22O4, 黄色油状; 1H NMR 

(600 MHz, CDCl3): δ 7.74 (2H, dd, J = 5.7, 3.3 Hz, H- 

2, 5), 7.55 (2H, dd, J = 5.7, 3.3 Hz, H-3, 4), 4.11 (4H, d, 

J = 6.7 Hz, H-1′, 1″), 2.07~2.04 (2H, m, H-2′, 2″), 1.01 

(12H, d, J = 6.7 Hz, H-3′, 4′, 3″, 4″); 13C NMR 

(150 MHz, CDCl3): δ 71.8 (C-1′, 1″), 27.7 (C-2′), 27.8 

(C-2″), 19.2 (C-3′, 4′, 3″, 4″), 130.9 (C-3, 4), 128.8 (C- 

2, 5), 132.4 (C-1, 6), 167.7 (C-7, 8)。以上波谱数据与

文献[18]一致，故鉴定为邻苯二甲酸二异丁酯。 

1.4 体外抗 HIV 活性测定和分子对接 

使用 SensoLyte 520 HIV PR 检测试剂盒，测定

单体化合物对 HIV-1 蛋白酶的抑制活性[19]；选择

HIV 蛋白酶的晶体结构(PDB  ID:1QBS:1.80 Å)作为

分子对接的研究对象[20]。采用药物分子设计模拟 

SYBYL 2.1.1 软件的 Surflex-Dock 和模块完成分子

对接研究。初始筛选采用标准模式进行对接，修饰

后的小分子与靶标蛋白进行半柔性对接，对接过程

中阈值参数为 0.5，其他参数为系统缺省值。选用

Gasteriger-Huckel 电荷进行分子优化；基于 Ligand

模式产生活性口袋，优化完毕后保存为 SFXC 文件

作为对接文件。 

体外抗HIV-1蛋白酶(稀释100倍)活性测定结果

表明，化合物 1 和 2 均表现出不同程度的抑制作用，

在 0.1 mg/mL (DMSO)的给药浓度下，抑制率分别

为(100.0±4.22)%和(58.9±2.86)%，化合物 1 的 IC50

值为 13.2 µg/mL，化合物 2 为 38.6 µg/mL (表 1)。 

为了进一步探讨化合物 1 和 2 与 HIV-1 蛋白酶

的结合机理，将化合物 1 和 2 以及 HIV-1 蛋白酶结

构添加到SYBYL-x 2.1.1程序中进行分子对接验证, 

Total Score 用作分子对接结果的评估指标，其>5.0

表示活性分子与 HIV-1 蛋白酶具有一定的结合活性, 

总分>7.0 表明活性分子与 HIV-1 蛋白酶有强烈的结 

 
表 1 化合物对 HIV-1 蛋白酶的抑制活性(n=3) 

Table 1 Inhibitory activity of compounds against HIV-1 protease (n=3) 

化合物 
Compound 

DMSO /% 
IC50 

1 mg/mL 0.1 mg/mL 0.01 mg/mL 

1 100.0±0.78 100.0±4.22 36.4±3.45 13.2 µg/mL 

2 100.0±5.24 58.9±2.86 31.1±6.42 38.6 µg/mL 

Pepstatin A    20.0 nmol/L 
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合活性。 

分子对接结果表明，化合物 1和 2均位于HIV-1

蛋白酶的结合口袋中(图 1)，化合物 1 的吡喃葡萄糖

基分别与蛋白酶的 Asp25(B)、Gly27(A)以及 Ala28(A)

之间存在 3 个氢键，化合物 1 和 2 与 HIV-1 蛋白酶

的疏水作用见表 2 和图 2。 

 

 
图 1 化合物 1 (A)和 2 (B)与 HIV-1 蛋白酶的分子对接图 

Fig. 1 Molecular docking diagram of compound 1 (A) and 2 (B) and HIV-1 protease 

 

表 2 化合物与 HIV-1 蛋白酶的相互结合作用 

Table 2 Interaction between the compound and HIV-1 protease 

化合物 
Compound 

对接分数 
Score 

氢键 
Hydrogen bond 

疏水作用 
Hydrophobic action 

1 7.20 Asp25(B) Gly27(A) Ala28(A) Leu23(B) Ile84(B) Ala28(B) Ile50(A) Asp30(B) Val32(B) 
Gly48(B) Gly49(B) Ile50(B) Asp25(A) Ile84(A) 

2 4.40 none Ile84(A) Val32(A) Ala28(A) Asp30(A) Leu76(A) Ile47(A) 
Asp29(A) Gly48(A) Gly49(A) Ile50(A) 

 

 
图 2 化合物 1 (A)和 2 (B)与 HIV-1 蛋白酶的相互结合作用 

Fig. 2 Interaction of compound 1 (A) and 2 (B) with HIV-1 protease 

 

2 结果和讨论 
 

越南槐根又名山豆根，作为苗药组方“开吼剑

喷雾剂”的主要原料药材，常用于治疗上呼吸道感

染性疾病[3]，前期大量研究已经从该植物各部位报

道了多种类型化学成分，其中以黄酮类和生物碱类

结构为主，此外还有三萜类、多糖及其他成分[21],

山豆根中黄酮衍生物成分含量丰富，包括二氢黄酮

类、异黄酮类和紫檀素类等[22–23]，生物碱成分是山

豆根的主要毒性成分，其分离得到的生物碱大部分
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具有相似的喹诺里西啶类基本骨架[23]。在药理活性

研究方面，山豆根中已报道的药理作用包括抗炎、

抗菌、抗肿瘤、抗氧化等，其中抗炎和抗菌作用研

究尤为多见，然而针对其抗病毒活性报道较少[24]。

本研究从越南槐根中共分离鉴定了 8 个单体化合物, 

分别为三叶豆紫檀苷 (1)、苦参碱 (2)、N-acetyl- 

nicotinamide (3)、2′-O-甲基腺苷 (4)、毛蕊异黄酮苷 

(5)、玫瑰花苷 (6)、环广豆根素 (7)和芒柄花苷 (8)，

其中 4 个黄酮类成分，3 个生物碱类成分，1 个倍

半萜糖苷类成分，化合物 3~5 为首次从该植物中分

离得到。此外还分离得到 2 个塑化剂衍生物，鉴定

为邻苯二甲酸二(2-乙基)己酯 (9)和邻苯二甲酸二

异丁酯 (10)。运用 HIV-1 蛋白酶试剂盒对单体成分

体外抗 HIV 病毒活性进行筛选，研究表明化合物

三叶豆紫檀苷 (1)和苦参碱 (2)均表现出一定的抗

HIV-1蛋白酶活性，IC50值分别为 13.2 和 38.6 µg/mL, 

进一步运用分子对接技术初步探讨了化合物 1 和 2

与 HIV-1 蛋白酶的结合机制。这项研究从山豆根中

分离鉴定了多个单体结构，丰富了山豆根的化学物

质基础，所得化合物类型大部分为黄酮类以及生物

碱类，这与前期所报道结构类型一致，说明了本实

验研究方法的可靠性，也侧面证明了山豆根的主要

结构类型。体外抗病毒测试显示部分化合物具有较

好的抗 HIV-1 蛋白酶的活性，初步揭示了山豆根在

抗 HIV 病毒方面的作用潜力，为山豆根的传统药用

提供了必要的科学依据，最后通过分子对接技术进

一步探讨了活性分子的作用机制, 为抗 HIV 先导结

构的发现提供了有益探索，为后续体内外药效验证

研究奠定了理论基础。 
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