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野葛葡糖基转移酶 ＰｌＵＧＴｓ 的同源建模及其活性位点分析

郑敏婧，李晓云∗，李　 玲
（华南师范大学生命科学学院，广州 ５１０６３１）

摘　 要：本文对 ＰＩＵＧＴｓ 进行同源建模，并分析其与底物结合的构象及活性位点。 通过 ＳＷＩＳＳ⁃ＭＯＤＥＬ 在线对 ＰｌＵＧＴｓ 进行模板

预测和选择，运用 Ｓｗｉｓｓ⁃ＰｄｂＶｉｅｗｅｒ 软件显示和优化，利用 ＡＣＤＬＡＢＳ 绘制糖基供体小分子（酶结合底物），最后通过 ＡｕｔｏＤｏｃｋ＿
ＡＤＴ 进行分子对接，并分析 ＰｌＵＧＴｓ 酶与不同底物结合的整体构象及分析活性位点。 研究结果表明 ＰｌＵＧＴ１、ＰｌＵＧＴ２ 及 ＰｌＵＧＴ３
均能得到较好的三级构象，并且 ＰｌＵＧＴ１、ＰｌＵＧＴ２ 与三种底物均可进行较好对接，Ｈ１８，Ｒ２７８，Ｎ３５９为 ＰｌＵＧＴ１ 与三种对接构象活性中

心所共有的氨基残基；而 Ｇ１６，Ｈ１７，Ｖ１９，Ｔ１４８，Ｎ３７０，Ｅ３７４，Ｅ３９０为 ＰｌＵＧＴ２ 与三种对接构象活性中心所共有的氨基残基，但 ＰｌＵＧＴ３ 未

能得到较好的对接构象。 由此推测 ＰｌＵＧＴ１ 和 ＰｌＵＧＴ２ 均能合成葛根素，而 ＰｌＵＧＴ３ 不能催化葛根素的合成。
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　 　 葛根素是豆科葛属植物野葛干燥根中独有的有

效药用成分，在临床上可用于治疗心血管疾病、糖尿

病和代谢综合症等，具有较高的药用价值和经济价

值。 野葛葡糖基转移酶将活性糖基从核苷糖［通常

是尿嘧啶核苷二磷酸－葡萄糖（ＵＤＰ⁃ｇｌｕｃｏｓｅ）］转移

到一系列小分子化合物受体上形成糖苷化合物，是
野葛独特药用成分葛根素生物合成的关键酶［１］。

目前，葛根素作为药品资源，市场需求量大，由于长

期采挖野生野葛，使自然资源日益缺乏，而人工栽培

的野葛品种质量退化，限制了葛根素的生产规模。
因此从野葛中克隆葡糖基转移酶基因并进行功能分

析，对调节葛根素代谢工程具有重要的理论意义和

应用价值。
本课题组前期采用 ＲＴ⁃ＰＣＲ 并结合 ３’ 和 ５’



ＲＡＣＥ 技术， 从野葛中克隆得到了三种野葛葡糖基

转移酶基因（分别命名为 ＰｌＵＧＴ１、ＰｌＵＧＴ２、ＰｌＵＧＴ３，
Ｇｅｎｂａｎｋ 注 册 号 分 别 为： ＥＵ８８９１１９、 ＥＵ８８９１２０、
ＥＵ８８９１２１）。 序 列 比 对 表 明， ＰｌＵＧＴ１、 ＰｌＵＧＴ２、
ＰｌＵＧＴ３ 与其他已知糖基转移酶具有较高的同源性，
含有糖基转移酶的保守区域 ＰＳＰＧ ｂｏｘ［２］。 ＰｌＵＧＴ１
的开放读码框（ＯＲＦ）全长 １ ３９８ ｂｐ，编码 ４６５ 个氨

基酸；ＰｌＵＧＴ２ 的 ＯＲＦ 为 １ ４１９ ｂｐ，编码 ４７２ 个氨基

酸；ＰｌＵＧＴ３ 的 ＯＲＦ 为 １ ４２８ ｂｐ，编码 ４７５ 个氨基酸。
半定量 ＲＴ⁃ＰＣＲ 表明，ＰｌＵＧＴ１、ＰｌＵＧＴ２ 和 ＰｌＵＧＴ３
在野葛叶和根中均有表达，表达强度差异不大。
ＰｌＵＧＴ１ 在野葛根和叶中的表达量较高［３］。 利用毕

赤酵母表达载体分别构建了野葛葡糖基转移酶基因

ＰｌＵＧＴ１ 的胞外和胞内表达载体 ｐＰＩＣＺαΑ⁃ＰｌＵＧＴ１
和 ｐＰＩＣＺΑ⁃ＰｌＵＧＴ１［４］。 继而，以重组质粒转化表达

宿主菌 ＧＳ１１５，成功诱导表达 ＰｌＵＧＴ１ 蛋白［５］。 此

外，通过原核表达也成功诱导 ＰｌＵＧＴ１、ＰｌＵＧＴ２ 和

ＰｌＵＧＴ３ 目的蛋白［６］。 本文旨在通过对 ＰｌＵＧＴ１、
ＰｌＵＧＴ２、ＰｌＵＧＴ３ 三种野葛葡糖基转移酶进行同源

建模及与相关底物的作用位点分析，预测其生物活

性，为此酶改造工程提供依据和参考。

１ 　 材料与方法

１ １ 　 序列来源

野葛葡糖基转移酶 ＰｌＵＧＴ１、ＰｌＵＧＴ２、ＰｌＵＧＴ３

蛋白序列均来自于 ＮＣＢＩ，ＧｅｎＢａｎｋ 登录号分别为

ＥＵ８８９１１９、ＥＵ８８９１２０、ＥＵ８８９１２１。
１ ２ 　 同源建模

将 ＰｌＵＧＴ１、ＰｌＵＧＴ２、ＰｌＵＧＴ３ 蛋白序列提交到

ＳＷＩＳＳ⁃ＭＯＤＥＬ（ｈｔｔｐ： ／ ／ ｓｗｉｓｓｍｏｄｅｌ． ｅｘｐａｓｙ． ｏｒｇ ／ ）中进

行模板搜索与选择［７］，并通过 Ｓｗｉｓｓ⁃ＰｄｂＶｉｅｗｅｒ 进行

蛋白结构显示和优化［８－９］。
１ ３ 　 底物分子生成和优化

通过 ＡＣＤＬＡＢＳ １２ ０ 绘制 ＵＤＰ－葡萄糖（ＵＤＰ⁃
ｇｌｕｃｏｓｅ，ＵＤＰＧ），大豆苷元（Ｄａｉｄｚｅｉｎ，ＤＤ），异甘草素

（Ｉｓｏｌｉｑｕｉｒｉｔｉｇｅｎｉｎ，ＩＳＬ）和槲皮素（Ｑｕｅｒｃｅｔｉｎ，Ｑｃｔ）的

化学结构式，转换三维结构和进行结构优化［１０］。
１ ４ 　 活性位点分析

用 ＡｕｔｏＤｏｃｋ＿ＡＤＴ 进行 ＰｌＵＧＴｓ 酶与底物对接，
并进行整体构象及活性中心位点分析［１１］。

２　 结果与分析

２ １　 ＰｌＵＧＴｓ 蛋白的同源建模

通过序列比对， ＰｌＵＧＴ１、ＰｌＵＧＴ２、ＰｌＵＧＴ３ 和已

知 的 糖 基 转 移 酶 基 因 ＢＵＧ７２Ｂ１、 ＨＱ２１９０４７、
ＥＵ８８９１２３ 具有很高的源性和保守的位点，序列比对

如图 １。 ＰｌＵＧＴ１ 以 ２ｃ１ｚＡ（１ ９０ Ａ）为模板进行同源

建模， 序 列 同 源 性 即 Ｓｅｑｕｅｎｃｅ Ｉｄｅｎｔｉｔｙ （ ＳＩ ） ＝
２２ １８％，ＱＭＥＡＮ＝ ０ ５７（ＱＭＥＡＮ 值为 ０～１ 之间，

图 １　 序列比对结果
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所得到的值越大，获得较好模型的可能性也就越大）
（见图 ２）；ＰｌＵＧＴ２ 和 ＰｌＵＧＴ３ 分别以 ２ｖｇ８Ａ 为模板

进行建模，得到的构象见图 ２，其中 ＰｌＵＧＴ２ 的 ＳＩ 和
ＱＭＥＡＮ 值分别为 ＳＩ ＝ ３３ ０５％，ＱＭＥＡＮ ＝ ０ ６６；而
ＰｌＵＧＴ３ 的 ＳＩ 和 ＱＭＥＡＮ 值分别为 ＳＩ ＝ ２２ １８％，
ＱＭＥＡＮ＝ ０ ５７。 将所得到模型 ＱＭＥＡＮ 值与通过晶

体衍射得到的高分辨率结构的 ＱＭＥＡＮ 值分布进行

比较得出 ＱＭＥＡＮ 的 Ｚ 值，所得到的 Ｚ 值一定程度

上反映了评估模型是否具有与通过实验所获得结构

具有相近的质量水平［１２］，鉴于 ＰｌＵＧＴｓ 蛋白的氨基

酸残基数目及其 ＱＭＥＡＮ 的 Ｚ 值，可以得出所获得

的模型质量是较为可靠的（见图 ２）。

图 ２　 同源建模获得的 ＰｌＵＧＴｓ 蛋白模型模型 ＱＭＥＡＮ 的 Ｚ 值在标准分布中的位置

Ｆｉｇ．２　 Ｉｎ ｔｈｅ ＰｌＵＧＴｓ ｐｒｏｔｅｉｎ ｍｏｄｅｌ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｆｒｏｍ Ｈｏｍｏｌｏｇｙ ｍｏｄｅｌｉｎｇ， ｔｈｅ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ Ｚ Ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ＱＭＥＡＮ ｉｎ ｔｈｅ ｓｔａｎｄａｒｄ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

２ ２ 　 ＰｌＵＧＴｓ 蛋白与底物的分子对接

将 ＰｌＵＧＴ１ 和 ＰｌＵＧＴ２ 分别与大豆苷元、异甘草

素和尿嘧啶核苷二磷酸－葡萄糖进行分子对接，得

到了其对接整体构象图（见图 ３）。 这里尿嘧啶核苷

二磷酸－葡萄糖、大豆苷元及异甘草素作为糖基

供体。

图 ３　 ＰｌＵＧＴ１、ＰｌＵＧＴ２ 与底物结合整体构象

Ｆｉｇ．３　 Ｔｈｅ ｏｖｅｒａｌｌ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｌ ｏｆ ＰｌＵＧＴ１， ＰｌＵＧＴ２ ｃｏｍｂｉｎｅｄ ｗｉｔｈ ｉｔｓ ｓｕｂｓｔｒａｔｅｓ
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　 　 对构象的活性中心进行分析表明，ＰｌＵＧＴ１ 与大

豆甙元结合的活性中心氨残基为 Ｓ１６，Ｇ１７，Ｈ１８，Ｆ１０７，
Ｆ１０８， Ｓ２７７， Ｒ２７８， Ｎ３５９， Ｐ １２８， Ｓ１２９， （ Ｋ ｉ ＝ ４９６ ５７ ｕＭ，
△Ｇｂｉｎｄ ＝ －４ ５１。 Ｋ ｉ 抑制剂常数，ΔＧｂｉｎｄ结合自由能，
这两个值用于评价酶与底物结合的难易程度。
ΔＧｂｉｎｄ越小，结合越容易）；ＰｌＵＧＴ１ 与异甘草素的活

性中心氨残基为 Ｇ１７，Ｈ１８，Ｉ２０，Ｒ２７８，Ｑ３８０，Ｄ３７９，Ｈ３５５，
Ｅ３６３，Ｎ３５９，Ｗ３５８，Ｇ３５７（Ｋ ｉ ＝ ９４ ０ ｎＭ， △Ｇｂｉｎｄ ＝ －９ ５９）；
ＰｌＵＧＴ１ 与 ＵＤＰ－葡萄糖结合的活性中心氨残基为

Ｈ１８，Ｉ２０，Ｎ２３９，Ｇ２７６，Ｒ２７８， Ｓ３６０， Ｅ３６３， Ｄ３７９，Ｗ３５８， Ｎ３５９，
Ｈ３５５，Ｇ３５７（Ｋ ｉ ＝ １４１ ０６ ｕＭ， △Ｇｂｉｎｄ ＝ － ５ ２５）； Ｈ１８，
Ｒ２７８，Ｎ３５９残基为 ＰｌＵＧＴ１ 与三种底物结合的活性中

心中共有，表明此三个氨基残基为 ＰｌＵＧＴ１ 催化葛

根素生成的关键位点。 同理，ＰｌＵＧＴ２ 与大豆甙元结

合的活性中心氨残基为 Ｇ１６，Ｈ１７，Ｖ１９，Ｓ２０， Ｔ１４８，Ｎ２２２，
Ｖ２５３，Ｗ３６９，Ｎ３７０，Ｅ３７４，Ｅ３９０（Ｋ ｉ ＝ １４９ ０４ ｎＭ， △Ｇｂｉｎｄ ＝
－９ ３１）； ＰｌＵＧＴ２ 与异甘草素的活性中心氨残基为

Ｇ１６，Ｈ１７，Ｖ１９，Ｓ２０，Ｔ１４８，Ｎ３７０，Ｅ３７４，Ｅ３９０（Ｋ ｉ ＝ ６７ ４ ｐＭ，

△Ｇｂｉｎｄ ＝ －１３ ８８）； ＰｌＵＧＴ２ 与 ＵＤＰ－葡萄糖结合的

活性中心氨残基为 Ｇ１６，Ｈ１７， Ｖ１９，Ｔ１４８， Ｗ３４８， Ｑ３５１，
Ｇ３６８，Ｗ３６９， Ｎ３７０， Ｓ３７１， Ｅ３７４， Ｅ３９０ （ Ｋ ｉ ＝ ３６ ８１ ｕＭ，
△Ｇｂｉｎｄ ＝ －６ ０５）； Ｇ１６，Ｈ１７，Ｖ１９，Ｔ１４８，Ｎ３７０，Ｅ３７４，Ｅ３９０为

ＰｌＵＧＴ２ 与三种底物结合的关键氨基酸残基（见图 ５）。
Ｋ ｉ 和△Ｇｂｉｎｄ值表明 ＰｌＵＧＴ３ 与各种底物（大豆

苷元、异甘草素、槲皮素）未能成功对接（见表 １）。
综上分析，ＰＬＵＴＧ１、ＰｌＵＧＴ２ 与大豆甙元、异苷草素

及 ＵＤＰ－葡萄糖均能得到较好的对接构象，推测可

能为合成葛根素的糖基转移酶，而 ＰｌＵＧＴ３ 未能与

底物得到较好的对接构象。 经 ＧｅｎＢａｎｋ 得知，
ＰｌＵＧＴ３ 与 ＧＴ１４Ａ０５ 同源性极高（仅一碱基差异），
而 ＧＴ１４Ａ０５ 能够催化木犀草素 ７－ＯＨ 糖基化生成

木犀草素 ７－Ｏ－葡萄糖苷，及催化槲皮素 ３’和 ４’ －
ＯＨ 的糖基化生成槲皮素－３＇－Ｏ－葡萄糖苷、槲皮素－
４＇－Ｏ－葡萄糖苷，但转化率较低（３ｈ 转化率 １％），从
而推测 ＰｌＵＧＴ３ 可能不是合成葛根素的糖基转移

酶，但仍需要进一步的实验证实。

图 ４　 ＰｌＵＧＴ１ 与底物结合活性位点分析

Ｆｉｇ．４　 Ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ＰｌＵＧＴ１ ａｃｔｉｖｅ ｓｉｔｅ ｃｏｍｂｉｎｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓｕｂｓｔｒａｔｅ
注：Ａ：ＰｌＵＧＴ２ 与大豆甙元（糖基受体）对接的活性中心；Ｂ：ＰｌＵＧＴ２ 与异苷草素（糖基受体）对接的活性中心；Ｃ：ＰｌＵＧＴ２ 与 ＵＤＰ－葡萄糖（糖基

供体）对接的活性中心；红色表示酶和两种糖基受体及糖基供体对接构象中共同出现的氨基酸，蓝色表示酶和其中一种糖基受体及供体对接中

活性中心共同出现的氨基酸。
Ｎｏｔｅｓ：Ａ： Ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｃｅｎｔｒｅ ｏｆ ＰｌＵＧＴ１ ｄｏｃｋ ｗｉｔｈ Ｄａｉｄｚｅｉｎ （ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｒｅｃｅｐｔｏｒ）； Ｂ： Ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｃｅｎｔｒｅ ｏｆ ＰｌＵＧＴ１ ｄｏｃｋ ｗｉｔｈ Ｉｓｏｌｉｑｕｉｒｉｔｉｇｅｎｉｎ （ ｇｌｙｃｏｓｙｌ
ｒｅｃｅｐｔｏｒ）； Ｃ： Ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｃｅｎｔｒｅ ｏｆ ＰｌＵＧＴ１ ｄｏｃｋ ｗｉｔｈ ＵＤＰ－ｇｌｕｃｏｓｅ （ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｄｏｎｏｒ）； Ｒｅｄ ｆｏｎｔ ｍｅａｎｓ ｔｈｅ ｓａｍｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｎ ｔｈｅ ｄｏｃｋｉｎｇ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ
ｏｆ ｅｎｚｙｍｅ ｄｏｃｋｅｄ ｗｉｔｈ ｔｗｏ ｋｉｎｄｓ ｏｆ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｒｅｃｅｐｔｏｒ ａｎｄ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｄｏｎｏｒ， ｂｌｕｅ ｆｏｎｔ ｍｅａｎｓ ｔｈｅ ｓａｍｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｎ ｔｈｅ ｄｏｃｋｉｎｇ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｅｎｚｙｍｅ
ｄｏｃｋｅｄ ｗｉｔｈ ｏｎｅ ｏｆ ａ ｋｉｎｄ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｒｅｃｅｐｔｏｒ ａｎｄ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｄｏｎｏｒ ａｐｐ：ａｄｄｗｏｒｄ：ａｃｔｉｖｅ ｃｅｎｔｒｅ．
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图 ５　 ＰｌＵＧＴ２ 与底物结合活性位点分析

Ｆｉｇ．５　 Ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ＰｌＵＧＴ２ ａｃｔｉｖｅ ｓｉｔｅ ｃｏｍｂｉｎｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓｕｂｓｔｒａｔｅ
注：Ａ：ＰｌＵＧＴ１ 与大豆甙元（糖基受体）对接的活性中心；Ｂ：ＰｌＵＧＴ１ 与异苷草素（糖基受体）对接的活性中心；Ｃ：ＰｌＵＧＴ１ 与 ＵＤＰ－葡萄糖（糖基

供体）对接的活性中心；红色表示酶和两种糖基受体及糖基供体对接构象中共同出现的氨基酸，蓝色表示酶和其中一种糖基受体及供体对接中

活性中心共同出现的氨基酸。
Ｎｏｔｅｓ：Ａ： Ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｃｅｎｔｒｅ ｏｆ ＰｌＵＧＴ２ ｄｏｃｋ ｗｉｔｈ Ｄａｉｄｚｅｉｎ （ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｒｅｃｅｐｔｏｒ）； Ｂ： Ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｃｅｎｔｒｅ ｏｆ ＰｌＵＧＴ２ ｄｏｃｋ ｗｉｔｈ Ｉｓｏｌｉｑｕｉｒｉｔｉｇｅｎｉｎ （ ｇｌｙｃｏｓｙｌ
ｒｅｃｅｐｔｏｒ）； Ｃ： Ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｃｅｎｔｒｅ ｏｆ ＰｌＵＧＴ２ ｄｏｃｋ ｗｉｔｈ ＵＤＰ－ｇｌｕｃｏｓｅ （ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｄｏｎｏｒ）； Ｒｅｄ ｆｏｎｔ ｍｅａｎｓ ｔｈｅ ｓａｍｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｎ ｔｈｅ ｄｏｃｋｉｎｇ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ
ｏｆ ｅｎｚｙｍｅ ｄｏｃｋｅｄ ｗｉｔｈ ｔｗｏ ｋｉｎｄｓ ｏｆ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｒｅｃｅｐｔｏｒ ａｎｄ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｄｏｎｏｒ， ｂｌｕｅ ｆｏｎｔ ｍｅａｎｓ ｔｈｅ ｓａｍｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄｓ ｉｎ ｔｈｅ ｄｏｃｋｉｎｇ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｅｎｚｙｍｅ
ｄｏｃｋｅｄ ｗｉｔｈ ｏｎｅ ｏｆ ａ ｋｉｎｄ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｒｅｃｅｐｔｏｒ ａｎｄ ｇｌｙｃｏｓｙｌ ｄｏｎｏｒ．

表 １　 ＰｌＵＧＴ３ 与底物结合分析结果

Ｔａｂｌｅ １　 Ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ＰｌＵＧＴ３ ｃｏｍｂｉｎｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓｕｂｓｔｒａｔｅ

Ｄｏｃｋｉｎｇ Ｄｏｃｋｉｎｇ （ａａ） ｋｉ（ｕＭ） Ｇｂｉｎｄ（Ｋｃａｌ．ｍｏｌ－１）

ＰｌＵＧＴ３－ＵＤＰ

Ｈｉｓ２０ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ ８ ４
Ｈｉｓ９ ＮＡ ＮＡ
Ｈｉｓ１０６ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ ４ １００ ０００
Ｈｉｓ１４０ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ ３４９ ０００
Ｈｉｓ２３８ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ １ ０００ ０００
Ｈｉｓ２６４ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ ２９２ ０００
Ｈｉｓ３６１ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ ４ ６４
Ｈｉｓ４７５ ＮＡ ＮＡ
Ｓｅｒ８６ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ １６０ ０００
Ｓｅｒ３６６ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ ４ ３６
Ａｓｎ ３６５ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ １ ８８
Ａｒｇ２９９ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ １ ６７０ ０００

ＰｌＵＧＴ３－Ｄａｉｄｚｅｉｎ
Ｈｉｓ２０ ２１ ９８ －１４ ５４
Ａｓｎ ３６５ ３８７ ８９０ －０ ０７

ＰｌＵＧＴ３－Ｉｓｏｌｉｑｕｉｒｉｔｉｇｅｎｉｎ
Ｈｉｓ２０ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ ０ ４
Ａｓｎ ３６５ ３ １ｅ－０２６ －３８ ８９

ＰｌＵＧＴ３－Ｌｕｔｅｏｌｉｎ
Ｈｉｓ２０ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ ＼ ０ ０４
Ａｓｎ ３６５ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ １４ １９

ＰｌＵＧＴ３－Ｑｕｅｒｃｅｔｉｎ
Ｈｉｓ２０ Ｕｎａｖａｉｌａｂｌｅ ０ ４２
Ａｓｎ ３６５ ０ －６４ ９３

３ 　 结论

采用同源建模法对 ＰｌＵＧＴｓ 蛋白的三维结构进

行了构建，然后用分子力学和分子动力学进行了优

化，模型经 Ｓｗｉｓｓ⁃ＰｄｂＶｉｅｗｅｒ 检验后认为较可靠。 另

外用不同的底物与得到的 ＰｌＵＧＴｓ 蛋白三维结构模

型进行对接研究，并在活性与对接之间建立了构效

关系，为进一步研究 ＰｌＵＧＴｓ 蛋白的结构与功能关

系提供了理论依据，同时为筛选 ＰｌＵＧＴｓ 蛋白的最

适底物奠定了基础。
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［９］ 　 Ｋｏｐｐ Ｊ， Ｓｃｈｗｅｄｅ Ｔ．Ｔｈｅ ＳＷＩＳＳ⁃ＭＯＤＥＬ Ｒｅｐｏｓｉｔｏｒｙ： ｎｅｗ ｆｅａｔｕｒｅｓ
ａｎｄ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｉｔｉｅｓ［ Ｊ］ ． Ｎｕｃｌｅｉｃ Ａｃｉｄｓ Ｒｅｓｅａｒｃｈ， ２００６， ３４（ １）：
３１５－３１８．

［１０］ ＧＵＥＸ Ｎ， ＰＥＩＴＳＣＨ Ｍ Ｃ． ＳＷＩＳＳ⁃ＭＯＤＥＬ ａｎｄ ｔｈｅ Ｓｗｉｓｓ⁃ＰｄｂＶｉｅｗｅｒ：
ａｎ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ ｆｏｒ ｃｏｍｐａｒａｔｉｖｅ ｐｒｏｔｅｉｎ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ［Ｊ］． Ｅｌｅｃｔｒｏｐｈｏｒｅｓｉｓ，
１９９７，１８（１５）： ２７１４－２７２３．

［１１］ Ｆ． Ｊｉｎｇ， Ｓ． Ｈ． Ｋｉｍ． Ｓｏｆｔ ｄｏｃｋｉｎｇ： ｍａｃｈｉｎｇ ｏｆ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｕｒｆａｃｅ
ｃｕｂｅｓ ［Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｂｉｏｌｏｇｙ，１９９１，２１９：７９．

［ １２］ Ｂｅｎｋｅｒｔ Ｐ，Ｂｉａｓｉｎｉ Ｍ， Ｓｃｈｗｅｄｅ Ｔ． Ｔｏｗａｒｄ ｔｈｅ ｅｓｔｉｍａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ
ａｂｓｏｌｕｔｅ ｏｆ ｉｎｄｉｖｉｄｕａｌ ｐｒｔｅｉｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌｓ［ Ｊ］ ． Ｂｉｏｉｎｆｏｒｍａｔｉｃｓ，
２０１１，２７（３）：３４３－３５０．
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