
Khoa học Y - Dược /Dược học; Các lĩnh vực khác của khoa học y - dược

6567(11) 11.2025

Tổng quan dược lý mạng trong nghiên cứu thuốc y học cổ truyền
Châu Văn Hảo1, Sanghun Lee2, 3, Trần Nhật Minh1, 2*

1Khoa Y học Cổ truyền, Trường Đại học Y - Dược, Đại học Huế, 6 Ngô Quyền, phường Thuận Hóa, TP Huế, Việt Nam
2Phòng Dữ liệu Y học cổ truyền Hàn Quốc, Viện Y học Phương Đông Hàn Quốc, 1672 Yuseong-daero, thị trấn Yusong-ro, TP Daejeon, Hàn Quốc

3Khoa học Y học hội tụ cổ truyền Hàn Quốc, Đại học Khoa học và Công nghệ (UST), 217 Gajeong-ro, thị trấn Yuseong-gu, TP Daejeon, Hàn Quốc

Ngày nhận bài 1/4/2024; ngày gửi phản biện 3/4/2024; ngày nhận phản biện 6/5/2024; ngày chấp nhận đăng 10/5/2024

Tóm tắt:

Thuốc y học cổ truyền (YHCT) có vai trò quan trọng trong điều trị bệnh, tuy nhiên, việc hiểu được cơ chế của thuốc 
YHCT một cách toàn diện vẫn luôn là thách thức bởi tính chất đa hợp chất, đa tác động của nó. Dược lý mạng là 
một môn khoa học dựa trên công nghệ tin sinh học và dược lý học hiện đại, giúp chuyển đổi mô hình “một thuốc - 
một mục tiêu” sang “đa thuốc - đa mục tiêu”, cung cấp giải pháp để giải thích cơ chế đa tác động của thuốc YHCT. 
Bài tổng quan giới thiệu các khái niệm, phương pháp, cơ sở dữ liệu và ứng dụng của dược lý mạng trong nghiên cứu 
thuốc YHCT. Đây là cách tiếp cận mới để khám phá cơ chế của thuốc YHCT một cách có hệ thống, thông qua mạng 
lưới tương tác giữa các protein mục tiêu của thuốc với các gen của bệnh lý. Đồng thời, góp phần giải thích các khái 
niệm của YHCT dưới góc nhìn của sinh học hệ thống. Mặc dù dược lý mạng đang thu hút sự quan tâm trên thế giới, 
tuy nhiên việc tìm kiếm tài liệu tương tự bằng tiếng Việt vẫn gặp nhiều khó khăn. Bài báo là một trong những tài 
liệu tổng quan về dược lý mạng đầu tiên bằng tiếng Việt, đóng góp vào việc phát triển hướng nghiên cứu mới trong 
việc hiểu rõ cơ chế của thuốc YHCT trong điều trị các bệnh lý.
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Abstract:

Traditional medicinal material (TMM) plays an important role in disease treatment, however, comprehensively 
understanding the mechanism of TMM remains a persistent challenge for researchers due to its multi-compound and 
multi-action characteristics. Network pharmacology, a discipline rooted in bioinformatics technology and modern 
pharmacology, has facilitated a shift from the “one drug - one target” model to a “multi-drug - multi-target” model, 
which offers a solution to elucidate the multi-action mechanisms of TMM. This review article introduces concepts, 
methodologies, databases, and applications of network pharmacology in TMM research. Network pharmacology 
represents a novel approach to systematically explore the mechanisms of action of TMM by elucidating the interaction 
network between herbal target proteins and disease genes. Simultaneously, it aids in elucidating concepts of TMM 
from a systems biological perspective. While research and literature on network pharmacology have garnered 
increasing global attention, locating similar documents in Vietnamese poses a challenge. As one of the first overview 
documents on network pharmacology written in Vietnamese, the article contributes to promoting a novel research 
direction in unraveling the mechanisms of TMM in treating various diseases. 
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1. Đặt vấn đề

Quá trình nghiên cứu, hình thành và phát triển thuốc là một quá trình 
lâu dài, tốn kém cũng như gặp rất nhiều rủi ro với tỷ lệ thất bại là khoảng 
90%. Đã có những báo cáo cho thấy, để cho ra đời một loại thuốc mới đạt 
tiêu chuẩn cần phải mất khoảng 10 đến 15 năm, với chi phí trung bình từ 
1 đến 2 tỷ USD [1, 2]. Trong quá trình này, cách tiếp cận theo mô hình 
nghiên cứu cổ điển “một thuốc - một mục tiêu - một bệnh” là rất phổ biến, 
giúp đơn giản hóa việc sàng lọc các hợp chất, giảm tác dụng không mong 
muốn cũng như thuận tiện hơn trong việc đăng ký thuốc mới. Tuy vậy, mô 
hình trên đã bộc lộ những hạn chế, bởi thực tế cho thấy một thuốc có thể tác 
động lên nhiều mục tiêu và một mục tiêu cũng có thể chịu ảnh hưởng của 
nhiều loại thuốc khác nhau [3]. Mặt khác, bệnh tật thường có cơ chế bệnh 
sinh phức tạp, chịu ảnh hưởng bởi nhiều quá trình sinh học đa dạng làm cho 
cách tiếp cận dựa trên mô hình này trở nên hạn chế và chưa hiệu quả [4].

Sinh học hệ thống là một xu hướng nghiên cứu hiện nay, tập trung 
vào các tương tác phức tạp trong các hệ thống sinh học từ góc độ tổng thể, 
thay vì những thay đổi của các phân tử đơn lẻ. Dựa trên cách tiếp cận này, 
dược lý mạng đã lần đầu tiên được đề xuất bởi A.L. Hopkins (2007) [5], 
với nhiều khi hứa hẹn giúp chuyển đổi mô hình “một thuốc - một mục tiêu” 
sang “đa thuốc - đa mục tiêu”, nhằm tối ưu hóa chi phí phát triển thuốc 
(hình 1) [6]. Đây là một phương pháp nghiên cứu liên ngành, phát triển 
dựa trên sinh học hệ thống, dược lý và khoa học máy tính [7]. Mô hình 
dược lý mạng bao gồm một mạng tin sinh học thể hiện nhiều gen bệnh và 
protein mục tiêu thuốc được liên kết với nhau, từ đó minh họa các tương 
tác thuốc - bệnh và hướng dẫn phát triển, cũng như ứng dụng các loại thuốc 
mới. Dược lý mạng cung cấp giải pháp thuận tiện và có hệ thống để khám 
phá các cơ chế phức tạp trong điều trị bệnh bằng thuốc thông qua việc xác 
định các mục tiêu cốt lõi, nhằm tìm hiểu tác dụng và tương tác của thuốc 
với nhiều mục tiêu khác nhau. Ngoài ra, dược lý mạng cũng tích hợp và 
trích xuất các con đường truyền tín hiệu có thể xảy ra của thuốc trong vấn 
đề điều trị, dự phòng bệnh tật, cũng như góp phần cải thiện và nâng cao 
hiệu quả điều trị của thuốc [8]. 

Hình 1. Dược lý mạng. Một quan điểm lấy mạng làm trung tâm về hoạt động 
của thuốc, được xây dựng bằng cách ánh xạ các mạng lưới thuốc - mục tiêu 
(phải) vào các mạng sinh học (trái). Mạng ở giữa là một phần của mạng sinh 
học, trong đó các nút (là các protein) được nhắm mục tiêu bởi cùng loại thuốc 
được thể hiện bằng cùng một màu. Hiệu quả và độc tính của thuốc có thể được 
giải thích bằng các phân tích các nút cụ thể [5].

 Cấu trúc của dược lý mạng được xây dựng trên nền tảng của các 
mô hình mạng sinh học khác nhau, trong đó các thuốc, hợp chất, gen, 
protein, kiểu hình hoặc bệnh tật được xem như các nút và mối liên kết giữa 
chúng được thể hiện dưới dạng các cạnh. Các mối liên kết này đại diện 
cho các quá trình sinh hóa như tổng hợp cấu trúc, truyền tín hiệu, tương 
tác, hoặc phosphoryl hóa. Trong các mô hình mạng sinh học thường gặp, 
mạng tương tác protein - protein (protein - protein interaction - PPI) đóng 
vai trò then chốt trong hầu hết các quá trình sinh học, ảnh hưởng đến sự 
tăng trưởng, phát triển và góp phần tạo ra nguyên nhân của nhiều bệnh 
khác nhau [9]. Trong mạng PPI, các protein được mô tả dưới dạng các nút, 
và tương tác của chúng được biểu thị bằng các cạnh vô hướng. PPI phục 
vụ nhiều mục đích, từ dự đoán chức năng, phân tích tiến hóa đến hỗ trợ 
phát triển thuốc để cải thiện quản lý bệnh [10]. Hơn nữa, việc khám phá 
PPI đã làm sáng tỏ các cơ chế tiềm ẩn của các bệnh như tình trạng thoái 
hóa thần kinh, rối loạn di truyền, ung thư và tiểu đường (hình 2A) [11, 12]. 
Mạng bệnh - gen là cũng một phần quan trọng của mạng sinh học, làm đơn 
giản hóa sự tương tác phức tạp giữa các bệnh với các gen liên quan. Trong 
mạng lưới này, các nút đại diện cho các bệnh lý hoặc gen tương ứng, trong 
khi các cạnh biểu thị mối liên hệ giữa chúng (hình 2B). Mạng lưới này đã 
chứng minh được tầm quan trọng của nó đối với các nhà nghiên cứu, cho 
phép họ tận dụng được nhiều phương pháp đa dạng để hiểu được hệ thống 
cơ bản của bệnh tật. Đối với mạng tương tác thuốc - mục tiêu, các nút là 
các thuốc hoặc protein mục tiêu tiềm năng của chúng, các cạnh là sự liên 
hệ giữa chúng (hình 2C). Mạng lưới này là chìa khóa để tìm ra gen (mã 
hóa các protein) chịu ảnh hưởng của các loại thuốc đã được phê duyệt và 
có sẵn trên thị trường, hoặc được dự đoán thông qua các công cụ dựa trên 
máy tính. Thông tin về dự đoán tương tác thuốc - mục tiêu là một bước 
quan trọng trong quá trình khám phá hoặc tái định vị thuốc, nhằm xác định 
các loại thuốc mới giả định hoặc mục tiêu mới cho các loại thuốc hiện có, 
có ưu thế về tiết kiệm chi phí và thời gian hơn so với các phương pháp thử 
nghiệm sinh hóa hoặc in vivo để xác định các tương tác thuốc - mục tiêu 
mới. Nhìn chung, việc tích hợp các mạng sinh học này có thể tạo ra một 
mạng dược lý tổng quát “thuốc - protein/gen - bệnh”, từ góc độ của mạng 
lưới, có khả năng mô tả sự phức tạp giữa các hệ thống sinh học, thuốc và 
bệnh tật.

Hình 2. (A) Mạng tương tác protein - protein, (B) Mạng bệnh - gen, (C) Mạng thuốc 
- protein mục tiêu.

Mạng sinh học sở hữu các đặc tính cho phép trích xuất thông tin có ý 
nghĩa từ sự phức tạp của chúng. Các thuộc tính tôpô của mạng đóng vai 
trò là công cụ quan trọng để xác định các cấu trúc nhỏ trong mạng, chúng 
bao gồm bậc (degree), con đường ngắn nhất (shortest path) và trung tâm 

(A) (B)

(C)
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(centralities). Bậc của một nút là một thuộc tính tôpô cơ bản, biểu thị số cạnh 
được kết nối với nút đó. Nó đóng vai trò then chốt trong việc định hình các đặc 
điểm khác, chẳng hạn như tính trung tâm của nút (hình 3A). Con đường ngắn 
nhất là đường đi hiệu quả nhất giữa hai nút, được xác định bằng tổng số cạnh 
tối thiểu giữa hai nút (hình 3B). Trong khi đó, tính trung tâm giúp định lượng 
tầm quan trọng của một nút hoặc cạnh về khả năng kết nối mạng và luồng thông 
tin (hình 3C). Các nút có tính trung tâm cao được gọi là các hub, được coi là 
rất quan trọng vì sự vắng mặt của chúng có thể làm gián đoạn liên kết và cô 
lập các nút khác, có khả năng cản trở chức năng mạng [13]. Ví dụ như trong 
mạng lưới tương tác protein - protein, một nút trung tâm thường đóng vai trò 
quan trọng trong việc bảo tồn cấu trúc tổng thể của mạng, cũng như bảo tồn 
hoạt động của tế bào [14].

Hình 3. Thuộc tính tôpô của mạng. (A) Bậc (degree) của mạng, bậc của mỗi nút 
được biểu thị và phản ánh qua kích thước và màu sắc của nó; (B) Con đường ngắn 
nhất giữa nút A và B là năm cạnh; (C) Tính trung tâm của mạng, nút màu đỏ biểu thị 
mức độ bậc trung tâm (degree centrality) cao nhất, là một trong các hub của mạng.

2. Phương pháp dược lý mạng trong nghiên cứu thuốc y học cổ truyền

Y học cổ truyền (YHCT) là nền y học có lịch sử hàng nghìn năm nay, 
thông qua kinh nghiệm và thực tiễn lâm sàng, nó đã hình thành nên một hệ 
thống y học toàn diện và độc đáo. Điều trị bằng thuốc YHCT là một đặc điểm 
nổi bật của phương pháp điều trị dựa trên “Chứng”, nhấn mạnh quan niệm 
chỉnh thể trong lý luận YHCT. Tuy nhiên, việc nghiên cứu cơ chế sinh học ở 
cấp độ phân tử vẫn đang còn là một thách thức lớn đối với thuốc YHCT. Sự 
phát triển của khoa học công nghệ tiên tiến, đặc biệt là các ngành hóa học, 
sinh học phân tử đã cung cấp nhiều phương tiện để mô tả và xác định các hoạt 
chất cũng như mục tiêu sinh học của các loại thuốc. Mặc dù đã có những thành 
công trong việc chiết xuất hoạt chất và xác định mục tiêu sinh học của chúng, 
nhưng sự hiểu biết về cách kết hợp các thành phần này trong một loại thuốc 
hay một công thức thuốc YHCT, cũng như vai trò của chúng đối với các bệnh 
phức tạp vẫn là chưa rõ ràng [6]. Điều này là do một công thức thuốc YHCT 
thường được tạo thành từ các vị thuốc đơn lẻ, được phối ngũ theo nguyên tắc 
“Quân, Thần, Tá, Sứ” [15]. Hơn nữa, trong thành phần của một vị thuốc lại 
chứa rất nhiều các hoạt chất [16] và một hợp chất lại nhắm mục tiêu lên nhiều 
loại protein khác nhau [17]. Do đó, để trực quan hóa và lý giải các mối quan 
hệ này một cách rõ ràng, việc cần thiết là phải xây dựng được một mạng dược 

lý tổng quát. Nghiên cứu của S. Li và cs (2013) [6] về “Dược lý mạng YHCT” 
đã giúp mở ra một lĩnh vực nghiên cứu mới về sự kết hợp giữa nền tảng lý luận 
YHCT với các phương pháp tiên tiến trong nghiên cứu tin sinh học hiện đại. 
Điều trị YHCT là một mô hình đa hợp chất, đa mục tiêu và đa tác động, trong 
khi dược lý mạng là một phương pháp sinh học có hệ thống để phân tích các 
tác dụng dược lý đa mục tiêu và đa con đường. Do đó, mạng lưới dược lý đã 
trở thành một chiến lược chung để nghiên cứu các cơ chế điều trị của YHCT, 
được chứng minh là hữu ích trong việc giải mã cơ sở khoa học của YHCT [18]. 

Phương pháp nghiên cứu về dược lý mạng bao gồm các bước cụ thể như 
xây dựng mạng, phân tích mạng và xác thực mạng. Để xây dựng các mạng 
lưới, các mục tiêu của thuốc và bệnh lý cần phải được thu thập để xác lập mục 
tiêu chung giữa chúng. Đối với việc tìm kiếm các protein mục tiêu của thuốc, 
chúng ta thu thập các hoạt chất của nó bằng cách truy cập vào các cơ sở dữ liệu 
(CSDL) hoặc công cụ tìm kiếm. Sau khi thu được các hoạt chất, các công cụ dự 
đoán được sử dụng để thu được các protein mục tiêu tiềm năng. Tương tự đối 
với bệnh tật, các gen mục tiêu được thu thập dựa trên các CSDL về bệnh. Các 
protein mục tiêu của thuốc được ánh xạ đến các gen mục tiêu bệnh để xác lập 
danh sách các mục tiêu chung của thuốc và bệnh tật để xây dựng các mạng sinh 
học. Sau đó, các mạng được phân tích về mặt cấu trúc, chức năng. Những con 
đường sinh học (pathway) của các mục tiêu chung sẽ được phân tích để khám 
phá các cơ chế sinh học về tác động của thuốc lên các bệnh khác nhau. Mặt 
khác, các protein cốt lõi cũng như con đường tiềm năng giữa thuốc và bệnh sẽ 
được tìm hiểu thông qua phân tích mạng lưới tương tác protein - protein. Cuối 
cùng, các mạng lưới sẽ được xác nhận thông qua docking phân tử (molecular 
docking) hay các thí nghiệm in vitro, in vivo (hình 4) [19].

Hình 4. Quá trình cơ bản của nghiên cứu dược lý mạng trong thuốc y học cổ 
truyền [19]. 

2.1. Xây dựng mạng 

Xây dựng mạng dược lý trong nghiên cứu YHCT thường bao gồm các 
bước như sàng lọc các hợp chất, xác lập danh sách mục tiêu tiềm năng và trực 
quan hóa mạng.

2.1.1. Sàng lọc các hợp chất hóa học 

Các vị thuốc hay bài thuốc YHCT có hiệu quả tốt trong việc điều trị bệnh, 
đặc biệt là đối với các bệnh lý đa gen phức tạp. Các hợp chất hóa học chính đại 
diện cho thuốc YHCT tổng thể thường được thu thập và sàng lọc thông qua dữ 
liệu thực nghiệm hoặc các CSDL. Dữ liệu thực nghiệm thường được lấy thông 
qua phân tích sắc ký lỏng với hệ thống HPLC hoặc UPLC ghép với đầu dò MS 
(LC-MS/MS) hay sắc ký khí ghép khối phổ (GC-MS) đi kèm với các dữ liệu 
của ngân hàng phổ chuẩn. Trong khi sàng lọc thông qua các CSDL thường sử 
dụng các chỉ số liên quan dược động học như phân tích hấp phụ, phân phối, 
chuyển hóa và bài tiết (ADME) [20]. Phương pháp thường hay được sử dụng là 
tìm kiếm CSDL, chẳng hạn như TCMSP [21], BATMAN-TCM [22], TCMID 
[23], SwissADME [24].
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2.1.2. Xác lập danh sách mục tiêu tiềm năng

Khi các hợp chất hóa học được xác định, các protein mục tiêu của chúng 
sẽ được thu thập hoặc dự đoán, các protein này là các nút quan trọng trong 
dược lý mạng. Trong khi một số CSDL cung cấp các liên kết hợp chất - mục 
tiêu đã được xác thực thông qua thực nghiệm như HIT [25]; các nền tảng khác 
thường sử dụng một số thuật toán để dự đoán các mục tiêu tiềm năng của hợp 
chất. Ví dụ như PharmMapper cung cấp dự đoán tương tác hợp chất - mục tiêu 
chất dựa vào kỹ thuật pharmacophore để sàng lọc thông lượng cao [26], trong 
khi SwissTargetPrediction [27] và BATMAN-TCM [22] dự đoán các mục tiêu 
tiềm năng dựa trên các tương tác thuốc - mục tiêu đã biết đến.

Để tìm hiểu các cơ chế điều chỉnh của thuốc trên các bệnh cụ thể, các 
gen mục tiêu của bệnh cũng được thu thập. Các CSDL như DisGeNET [28], 
HPO [29] và Genecards [30] cung cấp các chú thích toàn diện và đáng tin cậy 
để đi sâu vào các gen liên quan đến bệnh tật và cơ chế bệnh sinh của các rối 
loạn khác nhau. 

Từ đây, một danh sách mục tiêu chung tiềm năng được thiết lập, bằng cách 
ánh xạ các protein mục tiêu của thuốc và gen mục tiêu của bệnh được thiết lập. 
Các mục tiêu chung này chính là đầu mối để thông qua đó giải thích cơ chế của 
thuốc trong điều trị các bệnh tật khác nhau.

2.1.3. Trực quan hóa mạng

Đây là quá trình trực quan các mạng sinh học dựa trên các dữ liệu đã được 
thu thập, các nút mạng có thể là các thuốc, hợp chất, protein hay gen và các 
cạnh đại diện cho các kết nối giữa chúng. Có rất nhiều trang web và phần mềm 
nguồn mở để đạt được trực quan hóa mạng sinh học phức tạp. Các mạng sinh 
học khác nhau có thể thu được thông qua công nghệ trực quan hóa, chẳng hạn 
như mạng mục tiêu - hợp chất, mạng gen - bệnh, mạng PPI.

2.2. Phân tích mạng 

Mạng lưới sinh học cung cấp cho chúng ta nhiều thông tin. Làm thế nào để 
trích xuất thông tin quan trọng từ các mạng là điểm chính của nghiên cứu thuốc 
YHCT. Phân tích mạng nhằm mục đích tìm ra các mục tiêu quan trọng, các hợp 
chất có hoạt tính sinh học và các con đường trao đổi chất chính.

2.2.1. Phân tích cấu trúc 

Phân tích cấu trúc mạng là phân tích các tôpô liên kết mạng. Bằng cách 
phân tích các thuộc tính tôpô cơ bản của mạng sinh học, chúng ta có thể tìm 
thấy một số nút chính trong mạng thông qua mức độ liên kết của nút đó với các 
nút khác trong mạng lưới, chúng có thể là các hợp chất, các mục tiêu hoặc các 
gen quan trọng. Hầu hết các phần mềm trực quan đều cung cấp bộ công cụ để 
thực hiện phân tích cấu trúc liên kết mạng như Cytoscape, Gephi và Pajek [31]. 

2.2.2. Phân tích chức năng 

Người ta đã phát hiện ra rằng, các mạng lưới sinh học có tính năng mô-đun 
và nhiều hợp chất có hiệu quả điều trị thông qua tác động lên nhiều protein, chứ 
không phải một protein. Thông qua phân tích cấu trúc liên kết, một số mạng con 
có chức năng và cấu trúc liên kết cụ thể trong các mạng phức tạp được khám 
phá. Mô-đun hóa mạng làm cho mạng chính trở nên có thứ bậc và mô-đun, đồng 
thời làm nổi bật các nhóm nút quan trọng một cách nhanh chóng. 

Việc xác định các nhóm nút quan trọng cho phép các phân tích tiếp theo 
như làm giàu con đường (pathway) GO hoặc KEGG để làm sáng tỏ các thuộc 
tính chức năng của các cụm gen/protein này. Cách tiếp cận này đặc biệt hữu ích 
trong việc xác định các mục tiêu liên quan đến các con đường then chốt, có ảnh 
hưởng vượt trội đến các kiểu hình sinh học liên quan. Nhiều công cụ có sẵn để 
phân tích làm giàu, bao gồm DAVID [32] và GSEA [33].

2.3. Xác minh mạng 

Điều quan trọng là xác nhận tính hợp lý của kết quả dự đoán bằng phân 
tích mạng sinh học. Xác minh ảo và xác minh thử nghiệm là những phương 
pháp phổ biến. Xác minh ảo là tính toán các tham số mạng thông qua chức 
năng, thuật toán hoặc mạng tái cấu trúc cụ thể trong các điều kiện hạn chế, giúp 
hiểu mối quan hệ tương tác mạng bằng cách tối ưu hóa các mục tiêu. Docking 
phân tử là một trong các phương pháp xác minh ảo. M.N. Tran và cs (2022a) 
[34] đã nghiên cứu cơ chế của Nhân sâm (Panax ginseng) trong điều trị đái 
tháo đường tuýp 2, sau đó đã tiến hành xác nhận bằng docking phân tử rằng, 
các mục tiêu cốt lõi được dự đoán ái lực gắn kết cao với các hợp chất. Các 
xác nhận thông qua thử nghiệm như in vitro và in vivo thường cung cấp các 
giá trị bằng chứng vững chắc hơn trong nghiên cứu dược lý mạng. J.Y. Choi 
và cs (2024) [35] đã nghiên cứu cơ chế của Đại hoàng trong chống động kinh, 
sau đó tiến hành xác nhận in vivo trên mô hình gây động kinh ở chuột bằng 
trimethyltin, với kết quả rằng Đại hoàng có khả năng điều chỉnh các cơn động 
kinh và thoái hóa thần kinh do trimethyltin gây ra.

3. Các cơ sở dữ liệu y học cổ truyền phổ biến trong nghiên cứu 
dược lý mạng

Nghiên cứu dược lý mạng trong YHCT bao gồm nhiều yếu tố liên quan 
đến thuốc, các mục tiêu, các con đường sinh học, các hội chứng và bệnh lý 
trong y học. Nhiều chuyên gia đã phát triển CSDL liên quan đến dược lý 
mạng, tích hợp thông tin liên quan trong lĩnh vực y học và cung cấp cơ sở cho 
nghiên cứu về dược lý mạng. Các CSDL này được chia thành nhiều loại, bao 
gồm CSDL về thuốc/hợp chất, CSDL về bệnh tật và CSDL về gen/protein. 
Những CSDL này là các kho tài nguyên quý giá trong tìm hiểu cơ chế của 
YHCT (bảng 1). 

Bảng 1. Các cơ sở dữ liệu được sử dụng phổ biến trong nghiên cứu dược lý mạng.

Tên cơ sở 
dữ liệu Tên đầy đủ

Số lượng phương thuốc (PT), vị 
thuốc (VT), hợp chất (HC), mục 
tiêu (MT), bệnh tật (BT) 

Mô tả

TCM Database 
@Taiwan - 
C.Y.C. Chen 
(2011) [36]

- PT: 0, VT: 453, HC: 24.033, MT: 
0, BT: 0

Dữ liệu thu được trích xuất từ sách và xuất bản 
khoa học của Trung Quốc, là CSDL về YHCT phi 
thương mại lớn nhất thế giới tại thời điểm ra mắt.

TCMSP - J. Ru 
và cs (2014) 
[21]

Traditional Chinese 
medicine systems 
pharmacology database 
and analysis platform

PT: 0, VT: 499, HC: 29.384, MT: 
3.311, BT: 837

Cung cấp khả năng sàng lọc hoạt chất bằng các 
thuộc tính liên quan đến dược động học (ADME), 
với kết quả được hiển thị ở cấp độ mạng.

TM-MC - S.K. 
Kim và cs
(2015) [37]

Medicinal materials and 
chemical compounds 
in Northeast Asian 
traditional medicine

PT: 0, VT: 635, HC: 34.057, MT: 
0, BT: 0

Cung cấp dữ liệu về dược liệu và các hợp chất 
hóa học của chúng có nguồn gốc từ các bài báo 
về sắc ký.

TCMID - L. 
Huang và cs 
(2018) [23]

Traditional Chinese 
Medicine Integrated 
Database

PT: 46.292, VT: 8.159, HC: 43.413, 
MT: 12.419, BT: 4.633

Khối phổ của các mẫu thuốc đã được thêm vào để 
minh họa sự khác biệt về chất lượng thuốc từ các 
nguồn khác nhau và để phân biệt dược liệu chuẩn.

SymMap - Y. 
Wu và cs 
(2018) [38]

Symptom mapping
PT: 0, VT: 499, HC: 19.595, MT: 
4.302, BT: 5.235

Mối liên hệ của các triệu chứng YHCT với các loại 
thảo mộc và các triệu chứng y học hiện đại đã được 
ánh xạ thủ công bởi các chuyên gia YHCT.

HERB - S.S. 
Fang và cs 
(2021) [39]

High-throughput 
experiment- and refer-
ence-guided database

PT: 0, VT: 7.263, HC: 49.258, MT: 
12.933, BT: 28.212

Cung cấp bộ dữ liệu phiên mã cho các loại thuốc và 
các thành phần của nó, cho phép ánh xạ tới các loại 
thuốc hiện đại với thông tin có sẵn trong CMap.
Cung cấp dữ liệu được tuyển chọn cẩn thận về 
các mục tiêu và bệnh tật được trích từ các tài 
liệu gần đây.

HIT - D. Yan và 
cs (2022) [25]

Herbal Ingredients’ 
Targets

PT: 0, VT: 1.250, HC: 1.237, MT: 
2.208, BT: 0

Tập trung vào việc thiết lập mối liên hệ giữa 
các thành phần thuốc riêng lẻ với các mục tiêu 
protein cụ thể mà chúng tác động, dựa trên kết quả 
thực nghiệm.

BATMAN-TCM 
- X. Kong và cs 
(2024) [22]

Bioinformatics Analysis 
Tool for Molecular 
mechanism of Traditional 
Chinese Medicine 

PT: 54.832, VT: 8.404, HC: 39.171, 
MT: 9.927, BT: 5.128/1.504.

Cung cấp thuật toán để dự đoán mục tiêu của bài 
thuốc, vị thuốc và hợp chất bằng hệ thống chấm 
điểm độ tin cậy thống nhất để xếp hạng các mục 
tiêu được dự đoán.
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4. Ứng dụng dược lý mạng trong nghiên cứu thuốc y học cổ truyền

4.1. Nghiên cứu cơ chế, xác định mục tiêu, hoạt chất sinh học, 
tác dụng hiệp đồng của thuốc y học cổ truyền

Các hợp chất hóa học phức tạp có trong vị thuốc hoặc bài thuốc 
với cơ chế chưa rõ ràng đã hạn chế rất nhiều sự phát triển của thuốc 
YHCT. Dược lý mạng đã cung cấp một cơ hội giúp chuyển đổi chiến 
lược nghiên cứu thuốc YHCT từ dựa trên kinh nghiệm sang dựa trên 
bằng chứng. Việc phát hiện ra các mục tiêu mới, hay hoạt chất sinh học 
đã trở thành trọng tâm trong nghiên cứu công thức thuốc YHCT. Dược 
lý mạng là một công nghệ tiên tiến dựa trên máy tính hỗ trợ thuật toán 
và xây dựng các mô hình ảo để đạt được dự đoán đa mục tiêu, phù hợp 
cho việc phát hiện các mục tiêu phức tạp của thuốc YHCT. M.N. Tran 
và cs (2022a) [34] đã xác định được 22 hoạt chất, cùng với 5 mục tiêu 
cốt lõi, có liên quan đến việc phát huy tác dụng chống đái tháo đường 
của nhân sâm bằng cách điều chỉnh tình trạng kháng insulin, PI3K/Akt, 
HIF-1, đường truyền tín hiệu Ras, Rap1, prolactin, canxi và FoxO.

Trong thực hành lâm sàng, các vị thuốc hiếm khi được sử dụng 
riêng lẻ mà thường kết hợp để tạo ra tác dụng hiệp đồng. Dược lý mạng 
đã được ứng dụng để khám phá cơ chế hiệp đồng của các cặp thuốc hay 
các bài thuốc trong điều trị các bệnh khác nhau. Chẳng hạn như tính 
hiệp đồng của cặp Hoàng kỳ - Đan sâm trong điều trị bệnh mạch vành 
[40], cặp Xuyên khung - Xích thược trong cơ chế hình thành mạch 
[41], hay bài tiêu dao tán trong chống trầm cảm [42]. Nghiên cứu của 
M.N. Tran và cs (2024) [43] đã đề xuất phương pháp so sánh các mạng 
lưới sinh học, nhằm làm nổi bật tác dụng hiệp đồng của cặp thảo dược 
Nhân sâm và Hoàng kỳ trong điều trị chứng mệt mỏi liên quan đến ung 
thư. Kết quả nghiên cứu cho thấy, sự kết hợp này tăng cường tương tác 
protein trong mạng PPI và điều chỉnh nhiều con đường tín hiệu hơn so 
với việc sử dụng các thảo dược đơn lẻ. Ngoài ra, các thí nghiệm in vitro 
cũng đã được tiến hành, khẳng định rằng, sự kết hợp giữa Nhân sâm và 
Hoàng kỳ có khả năng điều chỉnh đường truyền tín hiệu HIF-1α một 
cách có ý nghĩa.

4.2. Đánh giá độc tính

Một số báo cáo lâm sàng cho biết, mặc dù có đóng góp lớn trong 
điều trị các bệnh lý phức tạp nhưng các thành phần thuốc YHCT vẫn 
có những nguy cơ tiềm ẩn. Vì vậy, việc nghiên cứu độc tính của thuốc 
YHCT ngày càng được quan tâm. Phương pháp đánh giá độc tính 
truyền thống nghiên cứu sự thay đổi của các dấu ấn sinh học bằng 
cách phát hiện các chỉ số sinh hóa của sinh vật [44]. Tuy nhiên, độc 
tính tiềm ẩn và độc tính mạn tính có thể không được phản ánh ngay 
lập tức trên cơ thể, điều này có thể khiến ta bỏ qua nguy cơ tiềm ẩn 
của các thành phần thuốc YHCT. Mạng lưới độc tính được hình thành 
dựa trên sự hiểu biết và phân tích mạng tương tác “độc tính - tác dụng 
phụ - gen - mục tiêu - thuốc” để suy đoán và ước tính độc tính cũng 
như tác dụng phụ của thuốc. Dược học mạng có thể phá vỡ những hạn 
chế của phương pháp truyền thống để tìm ra độc chất và cơ chế gây 
độc một cách nhanh chóng. Độc tính chủ yếu bắt nguồn từ các độc chất 
của chính thuốc YHCT, hoặc có thể do cùng một mục tiêu của nhiều 
hợp chất gây ra sự rối loạn mạng lưới sinh học theo quan điểm dược 
lý mạng. Do đó, đặc tính đa mục tiêu của công thức thuốc YHCT hứa 
hẹn làm giảm các phản ứng bất lợi hơn so với thuốc - mục tiêu đơn lẻ. 
Z.Y. Li và cs (2015) [45] đã nghiên cứu cơ chế tương tác hiệu quả - độc 

tính của Tứ nghịch thang thông qua dược lý mạng. Họ đã tìm thấy 5 
gen liên quan đến độc tính thần kinh, độc tính trên tim và chức năng 
chống suy tim bằng cách xây dựng mạng lưới hiệu quả - độc tính, cung 
cấp bằng chứng cho nghiên cứu sâu hơn và giảm nhẹ độc tính.

4.3. Giải thích các khái niệm y học cổ truyền

Các khái niệm của YHCT thường được xem là trừu tượng dưới góc 
nhìn của Y học hiện đại. Một trong những ví dụ điển hình là Khí, đó 
là một khái niệm cơ bản và vô cùng quan trọng của YHCT. Tuy nhiên, 
việc nghiên cứu Khí và thuốc bổ Khí đặt ra một số thách thức bởi vì 
Khí là một khái niệm vô hình, gây khó khăn cho việc đo lường hoặc 
định nghĩa. Ngoài ra, bản chất đa tác động của các loại thảo mộc, với 
nhiều hợp chất hoạt tính và tác dụng hiệp đồng tiềm năng, đòi hỏi phải 
có nghiên cứu toàn diện để hiểu đầy đủ cơ chế của chúng. Bằng cách 
đề xuất một công thức để tìm ra các hợp chất đặc trưng, là những hợp 
chất thường gặp ở nhóm thuốc bổ khí nhưng lại hiếm gặp ở các nhóm 
thuốc khác, M.N. Tran và cs (2022b) [46] đã khám phá được chức năng 
đặc trưng của nhóm thuốc này, qua đó tiết lộ phần nào các đặc tính của 
Khí trong cơ thể. Mười ba hợp chất đặc trưng, chủ yếu bao gồm axit 
amin và vitamin, đã được xác định từ 8 vị thuốc bổ khí, chúng tham gia 
chuyển hóa năng lượng và cải thiện hội chứng thiếu hụt Khí. Ngoài ra, 
các triệu chứng thiếu hụt Khí gần giống với các triệu chứng xảy ra do 
sự thiếu hụt các hợp chất này. Kết quả trên đã phản ánh các đặc điểm 
của tác dụng bổ Khí truyền thống, với góc nhìn của sinh học hệ thống 
một cách phù hợp.

Một khái niệm khác thường được cân nhắc khi sử dụng thuốc 
YHCT là các cơ quan mục tiêu, hay cụ thể hơn là tính quy kinh của 
thuốc, nó đề cập đến tác dụng trị liệu của thuốc có tác động chọn lọc 
đến các cơ quan hoặc kinh mạch cụ thể. Trong khi các nghiên cứu dược 
lý mạng tạo ra nhiều danh sách gen liên quan đến thuốc, việc hiểu tác 
dụng của chúng đối với sinh vật ở cấp độ mô và cơ quan vẫn còn nhiều 
thách thức. M.N. Tran và cs (2023) [47] đã đề xuất hai phương pháp 
phân tích danh sách gen của Ngưu tất (Radix Achyranthis bidentatae) 
để dự đoán các cơ quan mục tiêu của vị thuốc này dựa trên phân tích 
làm giàu và phân tích biểu hiện gen. Nghiên cứu đã chỉ ra rằng, các 
mục tiêu của Ngưu tất liên quan đến máu toàn phần, các thành phần 
máu, tủy xương, mô bạch huyết, gan, thận, xương khớp và chủ yếu tập 
trung vào phần dưới cơ thể. Điều này làm nổi bật sự tương đồng giữa 
các vị trí cơ quan đích được dự đoán, thông qua phương pháp tin sinh 
học và những cơ quan tác động, quy kinh của Ngưu tất trong YHCT.

5. Kết luận

Dược lý mạng là một ngành khoa học đóng vai trò như một chiếc 
cầu nối giữa YHCT với y học hiện đại, giúp đơn giản hóa quá trình 
khám phá và phát triển thuốc nhờ vào sự phát triển của khoa học công 
nghệ hiện đại về mạng lưới tin sinh học, sử dụng các cơ sở dữ liệu, các 
công cụ, các nguồn tài nguyên sẵn có và luôn được cập nhật liên quan 
đến thuốc YHCT cũng như bệnh tật. Điều này đã giúp các nhà nghiên 
cứu có thể khai phá, tìm kiếm những con đường có liên quan đến tác 
động của thuốc YHCT với bệnh tật, đồng thời, góp phần tìm hiểu cơ 
chế tác dụng của thuốc YHCT và chứng minh được sự phù hợp cũng 
như góp phần nâng cao giá trị của tinh hoa lý luận YHCT trong điều trị 
bệnh. Đây là một phương pháp đầy hứa hẹn cho những nghiên cứu về 
thuốc YHCT trong tương lai.
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