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用于寡核苷酸二级结构预测的热力学数据库研究进展

刘哲言，屈武斌∗，张成岗∗

（军事医学科学院放射与辐射医学研究所，蛋白质组学国家重点实验室，
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摘　 要：基于核酸分子杂交的生物技术（如 ＰＣＲ）在病原微生物检测、临床诊断等诸多领域中应用广泛，此类技术的可靠性在

于寡核苷酸分子与其靶点结合的高稳定性与特异性，而精确预测寡核苷酸与靶分子结合的二级结构是分析其稳定性与特异

性的关键。 其中，基于热力学的最近邻模型是寡核苷酸二级结构预测最为可靠的计算方法，但其精确性强烈依赖于精确的热

力学参数。 由于寡核苷酸分子二级结构的复杂性，除了完美匹配外，还需要错配、内环、膨胀环、末端摇摆、ＣＮＧ 重复、ＧＵ 摆动

等特殊结构的热力学数据。 本文综述了近年来用于寡核苷酸二级结构预测的有效热力学数据库及相关计算方法，并指出当

前热力学数据库的局限及未来发展方向。
关键词：寡核苷酸二级结构；热力学数据库；热力学计算
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　 　 近年来，以核酸分子杂交为基础的生物技术如

聚合酶链反应、ＤＮＡ 印迹、ＲＮＡ 印迹、芯片杂交等在

病原微生物检测、临床诊断中应用广泛，其可靠性依

赖于寡核苷酸分子与其靶点结合的高稳定性与特异

性，而分析这种结合特性的关键在于寡核苷酸与靶

分子结合的二级结构的精确预测，否则会导致假阴

性或假阳性的检测结果［１－４］。
已有研究显示最近邻模型 （ Ｎｅａｒｅｓｔ⁃Ｎｅｉｇｈｂｏｒ



Ｍｏｄｅｌ，简称 ＮＮ ｍｏｄｅｌ）是预测寡核苷酸二级结构最

可靠的热力学计算方法［５］，该模型指出一个给定碱

基对的稳定性依赖于其临近碱基对的稳定性。 其基

本思想是将核酸分子结合过程中的标准焓变和熵变

计算转化为由 Ａ、Ｔ、Ｇ、Ｃ 所形成的 １０ 个完美匹配二

聚体以及非完美匹配结构的标准焓变和熵变的累加

和，再加上起始和结束单独匹配碱基对 ＧＣ 或 ＡＴ 以

及序列对称性等因素的影响［６－７］。 然而，由于寡核

苷酸单分子自身折叠或者双分子杂交所形成的二级

结构具有多样性与复杂性，除完美匹配外，还包含单

独错配、连续错配、内环、膨胀环、末端摇摆、ＣＮＧ 重

复、ＧＵ 摆动等多种模式。 因此，寡核苷酸二级结构

热力学计算的精确性还需要依赖上述多种结构的热

力学参数。
鉴于目前的热力学数据分散于不同的文献

中［８－１１］，且不同来源数据可靠性不一，因此本文根据

学术界对不同来源数据的认可程度，系统性的综述

了近年来广泛用于寡核苷酸二级结构预测的热力学

参数及相关计算，并指出当前数据库的局限及未来

发展方向，从而为相关人员进行研究提供整合数据

库资源，促进寡核苷酸二级结构的精确预测。

１　 ＤＮＡ 与 ＤＮＡ 相互作用的热力学参数

１．１　 完美匹配

针对 ＤＮＡ ／ ＤＮＡ 相互作用双链中 Ｗａｔｓｏｎ⁃Ｃｒｉｃｋ
的 ＡＴ、 ＧＣ 配对， ＳａｎｔａＬｕｃｉａ 于 １９９８ 年提出的在

１ｍｏｌ ／ Ｌ ＮａＣｌ 环境下的寡核苷酸最近邻热力学参数

是与实验数据误差最小的参数表［８］，受到广泛应用

（见表 １）。 其中 ΔＨ、ΔＳ 与 ΔＧ 分别表示标准焓变、
标准熵变和标准自由能，可直接从热力学参数表获

取。 完美匹配结构的热力学计算如下：

ΔＨ ＡＧＣＧＡ
ＴＣＧＣＴ( ) ＝ ΔＨ ＡＧ

ＴＣ( ) ＋ ΔＨ ＧＣ
ＣＧ( ) ＋ ΔＨ ＣＧ

ＧＣ( ) ＋ ΔＨ ＧＡ
ＣＴ( ) ；

ΔＳ ＡＧＣＧＡ
ＴＣＧＣＴ( ) ＝ ΔＳ ＡＧ

ＴＣ( ) ＋ ΔＳ ＧＣ
ＣＧ( ) ＋ ΔＳ ＣＧ

ＧＣ( ) ＋ ΔＳ ＧＡ
ＣＴ( ) 。

（１）

表 １　 ＤＮＡ ／ ＤＮＡ 结合完美匹配最近邻热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ， ３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １　 Ｎｅａｒｅｓｔ⁃ｎｅｉｇｈｂｏｒ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＤＮＡ ｐｅｒｆｅｃｔ ｍａｔｃｈｅｓ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ， ３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ（ｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＧ（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ（ｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＧ（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＡＡ ／ ＴＴ －７．９ －２２．２ －１．００ ＧＡ ／ ＣＴ －８．２ －２２．２ －１．３０
ＡＴ ／ ＴＡ －７．２ －２０．４ －０．８８ ＣＧ ／ ＧＣ －１０．６ －２７．２ －２．１７
ＴＡ ／ ＡＴ －７．２ －２１．３ －０．５８ ＧＣ ／ ＣＧ －９．８ －２４．２ －２．２４
ＣＡ ／ ＧＴ －８．５ －２２．７ －１．４５ ＧＧ ／ ＣＣ －８．０ －１９．９ －１．８４
ＧＴ ／ ＣＡ －８．４ －２２．４ －１．４４ Ｉｎｉｔ ／ Ｔｅｒｍ ＧＣ ０．１ －２．８ ０．９８
ＣＴ ／ ＧＡ －７．８ －２１．０ －１．２８ Ｉｎｉｔ ／ Ｔｅｒｍ ＡＴ ２．３ ４．１ １．０３
Ｓｙｍｍｅｔｒｙ ０．０ －１．４ ０．００

１．２　 单独错配

当出 现 单 独 错 配 的 模 式 时， 应 用 Ａｌｌａｗｉ、
ＳａｎｔａＬｕｃｉａ 以及 Ｐｅｙｒｅｔ 等人于 １９９７ ～ １９９９ 年提供的

热力学数据［９－１３］（见表 ２）。 单独错配结构的热力学

计算如下：

ΔＨ ＡＴＣ
ＴＣＧ( ) ＝ ΔＨ ＡＴ

ＴＣ( ) ＋ ΔＨ ＴＣ
ＣＧ( ) ；

ΔＳ ＡＴＣ
ＴＣＧ( ) ＝ ΔＳ ＡＴ

ＴＣ( ) ＋ ΔＳ ＴＣ
ＣＧ( ) 。

（２）

表 ２　 单独错配结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ２　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＤＮＡ ｓｉｎｇｌｅ ｍｉｓｍａｔｃｈ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＡＡ ／ ＴＡ １．２ １．７ ＣＣ ／ ＧＣ －１．５ －７．２ ＧＧ ／ ＣＧ －６．０ －１５．８ ＧＴ ／ ＣＧ －４．４ －１２．３
ＣＡ ／ ＧＡ －０．９ －４．２ ＧＣ ／ ＣＣ ３．６ ８．９ ＴＧ ／ ＡＧ １．６ ３．６ ＴＧ ／ ＡＴ －０．１ －１．７
ＧＡ ／ ＣＴ －２．９ －９．８ ＴＣ ／ ＡＣ ６．１ １６．４ ＡＴ ／ ＴＴ －２．７ －１０．８ ＴＴ ／ ＡＧ －１．３ －５．３
ＴＡ ／ ＡＡ ４．７ １２．９ ＡＧ ／ ＴＧ －３．１ －９．５ ＣＴ ／ ＧＴ －５．０ －１５．８ ＡＡ ／ ＴＧ －０．６ －２．３
ＡＣ ／ ＴＣ ０．０ －４．４ ＣＧ ／ ＧＧ －４．９ －１５．３ ＧＴ ／ ＣＴ －２．２ －８．４ ＡＧ ／ ＴＡ －０．７ －２．３
ＴＴ ／ ＡＴ ０．２ －１．５ ＣＡ ／ ＧＧ －０．７ －２．３ ＧＴ ／ ＣＣ ５．２ １３．５ ＡＣ ／ ＴＴ ０．７ ０．２
ＡＧ ／ ＴＴ １．０ ０．９ ＣＧ ／ ＧＡ －４．０ －１３．２ ＴＣ ／ ＡＴ １．２ ０．７ ＡＴ ／ ＴＣ －１．２ －６．２
ＡＴ ／ ＴＧ －２．５ －８．３ ＧＡ ／ ＣＧ －０．６ －１．０ ＴＴ ／ ＡＣ １．０ ０．７ ＣＣ ／ ＧＴ －０．８ －４．５
ＣＧ ／ ＧＴ －４．１ －１１．７ ＧＧ ／ ＣＡ ０．５ ３．２ ＡＡ ／ ＴＣ ２．３ ４．６ ＣＴ ／ ＧＣ －１．５ －６．１
ＣＴ ／ ＧＧ －２．８ －８．０ ＴＡ ／ ＡＧ ０．７ ０．７ ＡＣ ／ ＴＡ ５．３ １４．６ ＧＣ ／ ＣＴ ２．３ ５．４
ＧＧ ／ ＣＴ ３．３ １０．４ ＴＧ ／ ＡＡ ３．０ ７．４ ＣＡ ／ ＧＣ １．９ ３．７ ＧＡ ／ ＣＣ ５．２ １４．２
ＧＣ ／ ＣＡ －０．７ －３．８ ＴＡ ／ ＡＣ ３．４ ８．０ ＣＣ ／ ＧＡ ０．６ －０．６ ＴＣ ／ ＡＡ ７．６ ２０．２
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１．３　 连续错配

当出现连续错配即两个毗连错配的模式时，应
用 Ａｌｌａｗｉ、ＳａｎｔａＬｕｃｉａ 以及 Ｐｅｙｒｅｔ 等人于 １９９７ ～ １９９９
年提供的热力学数据［９－１３］（见表 ３）。 连续错配结构

的热力学计算如下：

ΔＨ ＡＴＧＣ
ＴＣＡＧ( ) ＝ ΔＨ ＡＴ

ＴＣ( ) ＋ ΔＨ ＴＧ
ＣＡ( ) ＋ ΔＨ ＧＣ

ＡＧ( ) ；

ΔＳ ＡＴＧＣ
ＴＣＡＧ( ) ＝ ΔＳ ＡＴ

ＴＣ( ) ＋ ΔＳ ＴＧ
ＣＡ( ) ＋ ΔＳ ＧＣ

ＡＧ( ) 。
（３）

表 ３　 连续错配结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ３　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＤＮＡ

ｔａｎｄｅｍ ｍｉｓｍａｔｃｈｅｓ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＧＧ ／ ＴＴ ５．８ １６．３

ＧＴ ／ ＴＧ ４．１ ９．５

ＴＧ ／ ＧＴ －１．４ －６．２

ＧＴ ／ ＴＴ ５．８ １６．３

ＧＴ ／ ＡＴ －０．１ －１．７

１．４　 内环

当出现内环即三个及其以上毗连错配的模式

时，应用 Ｓａｎｔａｌｕｃｉａ 和 Ｈｉｃｋｓ 于 ２００４ 年提供的热力学

数据［１４］（见表 ４）。 内环结构的热力学计算如下：

ΔＨ ＧＡＣＣＧＣ
ＣＣＡＴＡＧ( ) ＝ ΔＨ ＧＡ

ＣＣ( ) ＋ ΔＨ ＧＣ
ＡＧ( ) ＋ ΔＨ（ｌｏｏｐ － ｏｆ － ８）＝

ΔＨ ＧＡ
ＣＣ( ) ＋ ΔＨ ＧＣ

ＡＧ( ) ；

ΔＳ ＧＡＣＣＧＣ
ＣＣＡＴＡＧ( ) ＝ ΔＳ ＧＡ

ＣＣ( ) ＋ ΔＳ ＧＣ
ＡＧ( ) ＋ ΔＳ（ｌｏｏｐ － ｏｆ － ８）。

（４）
表 ４　 内环结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｔａｂｌｅ ４　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＤＮＡ
ｉｎｔｅｒｎａｌ ｌｏｏｐ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

ｎ
（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ｎ
（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ｎ
（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

３ １０．３ ４ １１．６ ５ １２．９
６ １４．２ ７ １４．８ ８ １５．５
９ １５．８ １０ １５．８ １２ １６．７
１４ １７．４ １６ １８．１ １８ １８．７
２０ １９．０ ２５ ２０．３ ３０ ２１．３

１．５　 单独摇摆末端

所谓单独摇摆末端（ Ｓｉｎｇｌｅ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ），指杂

交序列 ５’或 ３’末端出现一个未匹配的核酸即空位

ｇａｐ 结构（用“ －”表示）。 当出现这种模式时，应用

Ｂｏｍｍａｒｉｔｏ 等人于 ２０００ 年提供的热力学数据［１５］（见
表 ５）。 Ｓｉｎｇｌｅ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ 结构的热力学计算如下：

ΔＨ ＧＣＴＡＧ－
ＣＧＡＴＣＡ( ) ＝ ΔＨ ＧＣＴＡＧ

ＣＧＡＴＣ( ) ＋ ΔＨ Ｇ－
ＣＡ( ) ；

ΔＳ ＧＣＴＡＧ－
ＣＧＡＴＣＡ( ) ＝ ΔＳ ＧＣＴＡＧ

ＣＧＡＴＣ( ) ＋ ΔＳ Ｇ－
ＣＡ( ) 。 （５）

表 ５　 Ｓｉｎｇｌｅ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ 结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ５　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＤＮＡ ｓｉｎｇｌｅ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＡＡ ／ －Ｔ ０．２ ２．３ ＣＧ ／ －Ｃ －４．０ －１１．９ ＴＧ ／ Ａ－ －１．６ －３．６ ＣＣ ／ －Ｇ －４．４ －１２．６

ＴＡ ／ －Ｔ －６．９ －２０．０ ＡＴ ／ －Ａ －２．９ －７．６ ＴＴ ／ Ａ－ ２．９ １０．４ ＡＧ ／ －Ｃ －３．７ －１０

ＧＡ ／ －Ｔ －１．１ －１．６ ＴＴ ／ －Ａ －０．２ －０．５ ＧＡ ／ Ｃ－ －２．１ －３．９ ＴＧ ／ －Ｃ －４．９ －１３．８

ＣＡ ／ －Ｔ ０．６ ３．３ ＧＴ ／ －Ａ －４．２ －１５．０ ＧＣ ／ Ｃ－ －０．２ －０．１ ＧＧ ／ －Ｃ －３．９ －１０．９

ＡＣ ／ －Ｇ －６．３ －１７．１ ＣＴ ／ －Ａ －４．１ －１３．０ ＧＧ ／ Ｃ－ －３．９ －１１．２ ＴＡ ／ Ａ－ －０．７ －０．８

ＴＣ ／ －Ｇ －４．０ －１０．９ ＡＡ ／ Ｔ－ －０．５ －１．１ ＧＴ ／ Ｃ－ －４．４ －１３．１ ＴＣ ／ Ａ－ ４．４ １４．９

ＧＣ ／ －Ｇ －５．１ －１４．０ ＡＣ ／ Ｔ－ ４．７ １４．２ ＣＡ ／ Ｇ－ －５．９ －１６．５ ＣＴ ／ Ｇ－ －５．２ －１５．０

ＡＴ ／ Ｔ－ －３．８ －１２．６ ＡＧ ／ Ｔ－ －４．１ －１３．１ ＣＣ ／ Ｇ－ －２．６ －７．４ ＣＧ ／ Ｇ－ －３．２ －１０．４

１．６　 长摇摆末端

所谓长摇摆末端（Ｌｏｎｇ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ），指杂交序

列 ５’或 ３’末端出现连续两个及其以上未匹配的核

酸即空位 ｇａｐ 结构（用“ －”表示）。 当出现这种模式

时，应用 Ｓｕｇｉｍｏｔｏ 等人于 ２００２ 年提供的热力学数

据［１６］（见表 ６）。 Ｌｏｎｇ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ 结构的热力学计

算如下：

ΔＨ ＧＣＴＡＧ－ － －
ＣＧＡＴＣＡＡＡ( ) ＝ ΔＨ ＧＣＴＡＧ

ＣＧＡＴＣ( ) ＋ ΔＨ Ｇ－ － －
ＣＡＡＡ( ) ；

ΔＳ ＧＣＴＡＧ－ － －
ＣＧＡＴＣＡＡＡ( ) ＝ ΔＳ ＧＣＴＡＧ

ＣＧＡＴＣ( ) ＋ ΔＳ Ｇ－ － －
ＣＡＡＡ( ) 。

（６）
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表 ６　 Ｌｏｎｇ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ 结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ６　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＤＮＡ ｌｏｎｇ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＣＡＡ ／ Ｇ－－ －２．１５ －５．５ ＣＡＡＡ ／ Ｇ－－－ －３．３ －８．５ ＣＡＡＡＡ ／ Ｇ－－－－ －４．８５ －１３．５

ＴＡＡ ／ Ａ－－ －１．０ －１．０ ＴＡＡＡ ／ Ａ－－－ －１．９５ －４．５ ＴＡＡＡＡ ／ Ａ－－－－ －２．３５ －６．０

ＡＡＡ ／ －－Ｔ －１．５ －２．５ ＡＡＡＡ ／ －－－Ｔ －１．７５ －３．５ ＡＡＡＡＡ ／ －－－－Ｔ －３．９５ －１０．５

ＡＡＧ ／ －－Ｃ －０．２５ ０．５ ＡＡＡＧ ／ －－－Ｃ －０．１５ １．５ ＡＡＡＡＧ ／ －－－－Ｃ －０．７５ －０．５

１．７　 单独膨胀环

　 　 所谓单独膨胀环（Ｓｉｎｇｌｅ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ），指杂交序

列内部出现一个未匹配的核酸即空位 ｇａｐ 结构（用
“－”表示）。 当出现这种模式时，应用 Ｔａｎａｋａ 等人于

２００４ 年提供的热力学数据［１７］（见表 ７）。 Ｓｉｎｇｌｅ ｂｕｌｇｅ

ｌｏｏｐ 结构的热力学计算如下：
ΔＨ ＧＣＴＴＡＧＧＣ

ＣＧＡ－ＴＣＣＧ( ) ＝ ΔＨ ＧＣＴ
ＣＧＡ( ) ＋ ΔＨ ＴＴＡ

Ａ－Ｔ( ) ＋ ΔＨ ＡＧＧＣ
ＴＣＣＧ( ) ；

ΔＳ ＧＣＴＴＡＧＧＣ
ＣＧＡ－ＴＣＣＧ( ) ＝ ΔＳ ＧＣＴ

ＣＧＡ( ) ＋ ΔＳ ＴＴＡ
Ａ－Ｔ( ) ＋ ΔＳ ＡＧＧＣ

ＴＣＣＧ( ) 。
（７）

表 ７　 Ｓｉｎｇｌｅ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ 结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ７　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＤＮＡ ｓｉｎｇｌｅ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＡＡＡ ／ Ｔ－Ｔ －４．０ －１７．５ ＡＡＴ ／ Ｔ－Ａ －１３．５ －４４．６ ＡＡＣ ／ Ｔ－Ｇ １０．２ ２５．８ ＡＡＧ ／ Ｔ－Ｃ －０．２ －４．６
ＡＴＡ ／ Ｔ－Ｔ ９．８ ２４．７ ＡＴＴ ／ Ｔ－Ａ －１９．５ －６１．８ ＡＴＣ ／ Ｔ－Ｇ －４．８ －２０．０ ＡＴＧ ／ Ｔ－Ｃ ５．６ １２．９
ＡＣＡ ／ Ｔ－Ｔ ６．１ １４．０ ＡＣＴ ／ Ｔ－Ａ －３．４ －１５．３ ＡＣＣ ／ Ｔ－Ｇ －２９．１ －９１．３ ＡＣＧ ／ Ｔ－Ｃ －１．２ －７．４
ＡＧＡ ／ Ｔ－Ｔ １５．５ ４３．１ ＡＧＴ ／ Ｔ－Ａ ５．３ １０．６ ＡＧＣ ／ Ｔ－Ｇ －７．２ －２８．４ ＡＧＧ ／ Ｔ－Ｃ ５．７ １４．４
ＴＡＡ ／ Ａ－Ｔ １５．３ ３８．５ ＴＡＴ ／ Ａ－Ａ １９．８ ５６．７ ＴＡＣ ／ Ａ－Ｇ －２．３ －１２．７ ＴＡＧ ／ Ａ－Ｃ １５ ４０．４
ＴＴＡ ／ Ａ－Ｔ －２．７ －１６．０ ＴＴＴ ／ Ａ－Ａ －８．２ －３０．１ ＴＴＣ ／ Ａ－Ｇ ８．８ ２３．２ ＴＴＧ ／ Ａ－Ｃ ７．０ １７．５
ＴＣＡ ／ Ａ－Ｔ １．６ －３．９ ＴＣＴ ／ Ａ－Ａ ９．９ ３０．５ ＴＣＣ ／ Ａ－Ｇ －１５．２ －４８．７ ＴＣＧ ／ Ａ－Ｃ －０．７ －７．０
ＴＧＡ ／ Ａ－Ｔ －１２．３ －４７．０ ＴＧＴ ／ Ａ－Ａ ２０．９ ５９．８ ＴＧＣ ／ Ａ－Ｇ ２．６ １．６ ＴＧＧ ／ Ａ－Ｃ －９．２ －３１．４
ＣＡＡ ／ Ｇ－Ｔ －１４．４ －４６．６ ＣＡＴ ／ Ｇ－Ａ －７．０ －２５．８ ＣＡＣ ／ Ｇ－Ｇ ４．３ ８．８ ＣＡＧ ／ Ｇ－Ｃ －２．９ －１３．０
ＣＴＡ ／ Ｇ－Ｔ －１８．７ －６１．７ ＣＴＴ ／ Ｇ－Ａ －４．６ －１７．０ ＣＴＣ ／ Ｇ－Ｇ －１４．５ －４８．１ ＣＴＧ ／ Ｇ－Ｃ －４．７ －１８．８
ＣＣＡ ／ Ｇ－Ｔ ５．８ １３．４ ＣＣＴ ／ Ｇ－Ａ －５．３ －２４．８ ＣＣＣ ／ Ｇ－Ｇ －２．６ －９．４ ＣＣＧ ／ Ｇ－Ｃ ９．１ ２４．４
ＣＧＡ ／ Ｇ－Ｔ －１４．７ －４９．６ ＣＧＴ ／ Ｇ－Ａ ２．１ ６．５ ＣＧＣ ／ Ｇ－Ｇ －４．４ －１７．８ ＣＧＧ ／ Ｇ－Ｃ －１６．４ －５１．６
ＧＡＡ ／ Ｃ－Ｔ －６．８ －２５．２ ＧＡＴ ／ Ｃ－Ａ －９．８ －３５．６ ＧＡＣ ／ Ｃ－Ｇ －４．８ －１８．３ ＧＡＧ ／ Ｃ－Ｃ －６．５ －２１．０
ＧＴＡ ／ Ｃ－Ｔ －７．４ －２７．０ ＧＴＴ ／ Ｃ－Ａ １．８ －０．６ ＧＴＣ ／ Ｃ－Ｇ －１２．３ －４０．０ ＧＴＧ ／ Ｃ－Ｃ －２．３ －１０．０
ＧＣＡ ／ Ｃ－Ｔ －２．１ －１２．５ ＧＣＴ ／ Ｃ－Ａ －３．５ －１６．１ ＧＣＣ ／ Ｃ－Ｇ ０．４ －１．０ ＧＣＧ ／ Ｃ－Ｃ １３．８ ４２．９
ＧＧＡ ／ Ｃ－Ｔ －０．７ ３．６ ＧＧＴ ／ Ｃ－Ａ －１．２ －９．３ ＧＧＣ ／ Ｃ－Ｇ －１．７ －７．２ ＧＧＧ ／ Ｃ－Ｃ ３．５ ８．５

１．８　 长膨胀环

所谓长膨胀环（Ｌｏｎｇ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ），指杂交序列内

部出现连续两个及其以上未匹配的核酸即空位 ｇａｐ
结构 （用 “ －” 表示）。 当出现这种模式时， 应用

Ｓａｎｔａｌｕｃｉａ 和 Ｈｉｃｋｓ 于 ２００４ 年提供的热力学数据［１４］

（见表 ８）。 Ｌｏｎｇ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ 结构的热力学计算如下：

ΔＨ ＧＡＣＣＣ
Ｃ－ － －Ｇ( ) ＝ ΔＨ（Ｔｅｒｍ － ＡＴ － ｐｅｎａｌｔｙ） ＋

　 　 　 　 　 ΔＨ（ｂｕｌｇｅ － ｌｏｏｐ － ｏｆ － ３） ＝ ０；
ΔＳ ＧＡＣＣＣ

Ｃ－ － －Ｇ( ) ＝ ΔＳ（Ｔｅｒｍ － ＡＴ － ｐｅｎａｌｔｙ） ＋
　 　 　 　 　 ΔＳ（ｂｕｌｇｅ － ｌｏｏｐ － ｏｆ － ３） ＝
　 　 　 　 　 ΔＳ（ｂｕｌｇｅ － ｌｏｏｐ － ｏｆ － ３）。

（８）

表 ８　 Ｌｏｎｇ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ 结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ８　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＤＮＡ

ｌｏｎｇ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

ｎ
（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ｎ
（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ｎ
（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

２ －９．３５ ３ －１０．０ ４ －１０．３２

５ －１０．６４ ６ －１１．２８ ７ －１１．９３

８ －１２．５７ ９ －１３．２２ １０ －１３．８６

１１ －１４．１５ １２ －１４．５１ １３ －１５．００

１４ －１５．４８ １５ －１５．６５ １６ －１６．１２

１７ －１６．２６ １８ －１６．７７ １９ －１６．８０

２０ －１７．０９ ２５ －１８．０６ ３０ －１９．０２

９９１第 ３ 期　 　 　 　 　 　 　 刘哲言，等：用于寡核苷酸二级结构预测的热力学数据库研究进展



２　 ＤＮＡ 与 ＲＮＡ 相互作用的热力学参数

当 ＤＮＡ 与 ＲＮＡ 相互作用时，完美匹配的最近

邻热力学参数表由 Ｓｕｇｉｍｏｔｏ 等人于 １９９５ 年提出［１８］

（见表 ９），完美匹配结构的热力学计算同 １．１。

表 ９　 ＤＮＡ ／ ＲＮＡ 结合完美匹配最近邻热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ９　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＲＮＡ ｐｅｒｆｅｃｔ ｍａｔｃｈｅｓ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ｄＡＡ ／ ｒＵＵ －１１．５ －３６．４ ｄＣＧ ／ ｒＧＣ －１６．３ －４７．１ ｄＴＡ ／ ｒＡＵ －７．８ －２３．２

ｄＡＣ ／ ｒＵＧ －７．８ －２１．６ ｄＣＴ ／ ｒＧＡ －９．１ －２３．５ ｄＴＣ ／ ｒＡＧ －５．５ －１３．５

ｄＡＧ ／ ｒＵＣ －７．０ －１９．７ ｄＧＡ ／ ｒＣＵ －８．６ －２２．９ ｄＴＧ ／ ｒＡＣ －９．０ －２６．１

ｄＡＴ ／ ｒＵＡ －８．３ －２３．９ ｄＧＣ ／ ｒＣＧ －８．０ －１７．１ ｄＴＴ ／ ｒＡＡ －７．８ －２１．９

ｄＣＡ ／ ｒＧＵ －１０．４ －２８．４ ｄＧＧ ／ ｒＣＣ －９．３ －２３．２ Ｉｎｉｔｉａｔｉｏｎ １．９ －３．９

ｄＣＣ ／ ｒＧＧ －１２．８ －３１．９ ｄＧＴ ／ ｒＣＡ －５．９ －１２．３

３　 ＲＮＡ 与 ＲＮＡ 相互作用的热力学参数

３．１　 完美匹配

当 ＲＮＡ 与 ＲＮＡ 相互作用时，完美匹配的最近

邻热力学参数表［１９］ 由 Ｘｉａ 等人于 １９９８ 年提出（见
表 １０）。 当 ｍＲＮＡ 与 ＲＮＡ 相互作用时，完美匹配的

最近邻热力学参数表［２０］ 由 Ｔｕｒｎｅｒ 等人于 ２００６ 年提

出（见表 １１）。 完美匹配结构的热力学计算同 １．１。

表 １０　 ＲＮＡ ／ ＲＮＡ 结合完美匹配最近邻热力学参数表（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １０　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＲＮＡ ／ ＲＮＡ ｐｅｒｆｅｃｔ ｍａｔｃｈｅｓ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＡＡ ／ ＵＵ －６．８２ －１９．０ ＣＣ ／ ＧＧ －１３．３９ －３２．７ Ｉｎｉｔｉａｔｉｏｎ ３．６１ －１．５

ＡＣ ／ ＵＧ －１１．４ －２９．５ ＣＧ ／ ＧＣ －１０．６４ －２６．７ Ｔｅｒ ｐｅｒ⁃Ａ ／ Ｕ ３．７２ １０．５

ＡＧ ／ ＵＣ －１０．４８ －２７．１ ＧＡ ／ ＣＵ －１２．４４ －３２．５ ｓｙｍｍｅｔｒｙ ０．０ －１．４

ＡＵ ／ ＵＡ －９．３８ －２６．７ ＧＣ ／ ＣＧ －１４．８８ －３６．９

ＣＡ ／ ＧＵ －１０．４４ －２６．９ ＵＡ ／ ＡＵ －７．６９ －２０．５

表 １１　 ｍＲＮＡ ／ ＲＮＡ 结合完美匹配最近邻热力学参数表（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １１　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ｍＲＮＡ ／ ＲＮＡ ｐｅｒｆｅｃｔ ｍａｔｃｈｅｓ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） Ｓｅｑｕｅｎｃｅ ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ｍＡＡ ／ ＵＵ －７．４８ －２２．３ ｍＣＧ ／ ｒＧＣ －９．４７ －２３．０ ｍＵＧ ／ ｒＡＣ －１２．１４ －３２．９

ｍＡＣ ／ ｒＵＧ －６．３２ －１５．２ ｍＣＵ ／ ｒＧＡ －９．５９ －２３．８９ ｍＵＵ ／ ｒＡＡ －５．４３ －１４．５

ｍＡＧ ／ ｒＵＣ －１３．９４ －３９．１ ｍＧＡ ／ ｒＣＵ －５．７７ －１１．９ Ｉｎｉｔｉａｔｉｏｎ －１２．８ －５２

ｍＡＵ ／ ｒＵＡ －６．３３ －１７．７ ｍＧＣ ／ ｒＣＧ －１１．９ －２６．３ Ｔｅｒ ｐｅｒ⁃Ａ ／ Ｕ ３．１４ ９．１

ｍＣＡ ／ ｒＧＵ －５．２１ －１０．７ ｍＧＧ ／ ｒＣＣ －９．６６ －２２．１ Ｓｙｍｍｅｔｒｙ ０．０ －１．４

ｍＣＣ ／ ｒＧＧ －８．８８ －１９．７ ｍＧＵ ／ ｒＣＡ －６．６２ －１４．３

ｍＵＡ ／ ｒＡＵ －６．４７ －１７．０ ｍＵＣ ／ ｒＡＧ －９．６５ －２５．０

３．２　 错配

当出现单独错配的模式时，应用 Ｚｎｏｓｋｏ 等人于

２００８年提供的热力学数据［２１］（见表１２），其中Ｒ表示

嘌呤碱基，Ｙ 表示嘧啶碱基；单独错配结构的热力学

计算如下：

００２ 生　 物　 信　 息　 学　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 第 １２ 卷



ΔＨ ＡＵＣ
ＵＵＧ( ) ＝ ΔＨ Ｕ

Ｕ( ) ＋ ΔＨ（ｐｅｒ＿ＡＵ ／ ＧＵ） ＋ ΔＨ ＲＹＹ
ＹＹＲ( ) ＝

　 　 　 　 ΔＨ Ｕ
Ｕ( ) ＋ １ × ΔＨ Ａ

Ｕ( ) ＋ ΔＨ ＲＹＹ
ＹＹＲ( ) ；

ΔＳ ＡＵＣ
ＵＵＧ( ) ＝ ΔＳ Ｕ

Ｕ( ) ＋ ΔＳ（ｐｅｒ＿ＡＵ ／ ＧＵ） ＋ ΔＳ ＲＹＹ
ＹＹＲ( ) ＝

　 　 　 　 ΔＳ Ｕ
Ｕ( ) ＋ １ × ΔＳ Ａ

Ｕ( ) ＋ ΔＳ ＲＹＹ
ＹＹＲ( ) 。

（９）
　 　 当出现连续错配的模式时，应用 Ｔｕｒｎｅｒ 等人于

１９９９ 和 ２００６ 年提供的热力学数据［２２－２３］（见表 １３）。
连续错配结构的热力学计算如下：

ΔＨ ＧＡＣＣ
ＣＣＡＧ( ) ＝ ａｄｊａｃｅｎｔ＿ｔｏ＿ＧＣ＿ΔＨ ＡＣ

ＣＡ( ) ；

ΔＳ ＧＡＣＣ
ＣＣＡＧ( ) ＝ ａｄｊａｃｅｎｔ＿ｔｏ＿ＧＣ＿ΔＳ ＡＣ

ＣＡ( ) 。
（１０）

表 １２　 单独错配结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １２　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＲＮＡ ／ ＲＮＡ

ｓｉｎｇｌｅ ｍｉｓｍａｔｃｈ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ａ ／ Ｇ －０．８ －１０．４ ＹＲＲ ／ ＲＲＹ ０．８ ６．２

Ｕ ／ Ｕ －１４．９ －４５．７ ＲＹＹ ／ ＹＹＲ －０．３ －１．２

Ｇ ／ Ｇ －１７．９ －５２．２ ＹＹＲ ／ ＲＹＹ ２．６ ６．５

ｐｅｒ＿Ａ ／ Ｕ －４ －１５．０ ＹＲＹ ／ ＲＹＲ －７．０ －２０．３

ｐｅｒ＿Ｇ ／ Ｕ －４ －１９．３ ＲＲＹ ／ ＹＹＲ －１７．３ －５４．５

表 １３　 连续错配结构热力学参数表（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １３　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＲＮＡ ／ ＲＮＡ ｔａｎｄｅｍ ｍｉｓｍａｔｃｈｅｓ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
（ｃｌｏｓｉｎｇ＝＂Ｇ／ Ｃ＂）

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
（ｃｌｏｓｉｎｇ＝＂Ｃ／ Ｇ＂）

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
（ｃｌｏｓｉｎｇ＝＂Ｕ／ Ａ＂）

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
（ｃｌｏｓｉｎｇ＝＂Ａ／ Ｕ＂）

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＧＡ ／ ＡＧ －２５．１ －７２．５ ＧＡ ／ ＡＧ －１４．６ －４４．８ ＧＡ ／ ＡＧ －１３．４ －４５．５ ＧＡ ／ ＡＧ －１４．４ －４７．４
ＡＧ ／ ＧＡ －１５．６ －４６．１ ＡＧ ／ ＧＡ －１２．７ －３８．７ ＡＧ ／ ＧＡ －１９．４ －６４．８ ＡＧ ／ ＧＡ －１０．８ －３５．８
ＵＵ ／ ＵＵ －１４．４ －４４．８ ＵＵ ／ ＵＵ －１７．５ －５５．１ ＵＵ ／ ＵＵ －６．７ －２５．１ ＵＵ ／ ＵＵ －１２．２ －４１．３
ＧＧ ／ ＧＧ －２２．８ －７６．１ ＧＧ ／ ＧＧ －２２．８ －７６．１ ＧＧ ／ ＧＧ ２．７ ３．９ ＧＧ ／ ＧＧ －１．０ －７．７
ＣＡ ／ ＡＣ －１０．３ －３６．４ ＣＡ ／ ＡＣ －１０．８ －３８．４ ＣＡ ／ ＡＣ ９．１ ２３．２ ＣＡ ／ ＡＣ ７．２ １５．８
ＣＵ ／ ＵＣ －２０．９ －７０．９ ＣＵ ／ ＵＣ －０．６ －６．４ ＣＵ ／ ＵＣ ３．３ ３．５ ＣＵ ／ ＵＣ ７．４ －１６．８
ＵＣ ／ ＣＵ －１４．７ －５０．６ ＵＣ ／ ＣＵ －２．８ －１３．５ ＵＣ ／ ＣＵ ９．５ ２１．６ ＵＣ ／ ＣＵ ７．４ －１６．８
ＣＣ ／ ＣＣ －１４．７ －５０．６ ＣＣ ／ ＣＣ －１．８ －１１．３ ＣＣ ／ ＣＣ １２．１ ３０．０ ＣＣ ／ ＣＣ ７．４ －１６．８
ＡＣ ／ ＣＡ －８．６ －３０．６ ＡＣ ／ ＣＡ －１．７ －１１．９ ＡＣ ／ ＣＡ １２．１ ３０．１ ＡＣ ／ ＣＡ ７．５ １６．１
ＡＡ ／ ＡＡ －１．３ －９．０ ＡＡ ／ ＡＡ －４．６ －１９．０ ＡＡ ／ ＡＡ １４．７ ３８．４ ＡＡ ／ ＡＡ １３．４ ３４．２

３．３　 内环

当出现内环结构，应用 Ｔｕｒｎｅｒ 等人于 １９９９ 年和

２００６ 年提供的热力学数据［２２－２３］（见表 １４）。 内环结

构的热力学计算如下：

ΔＨ ＡＡＣＣＧＣ
ＵＣ－ＵＡＧ( ) ＝ ΔＨ（ｌｏｏｐ － ｏｆ － ｎ） ＋ ΔＨ（ｐｅｒ＿ＡＵ／ ＧＵ） ＋

　 　 　 　 　 　 （ｎ１ － ｎ２）ΔＨ（ａｓｙｍｍｅｔｒｙ）＝ ΔＨ ｌｏｏｐ（７） ＋
　 　 　 　 ΔＨ Ａ

Ｕ( ) ＋ （４ － ３）ΔＨ（ａｓｙｍｍｅｔｒｙ）；
ΔＳ ＡＡＣＣＧＣ

ＵＣ－ＵＡＧ( ) ＝ ΔＳ（ｌｏｏｐ － ｏｆ － ｎ） ＋ ΔＳ（ｐｅｒ＿ＡＵ／ ＧＵ） ＋
　 　 　 　 　 （ｎ１ － ｎ２）ΔＳ（ａｓｙｍｍｅｔｒｙ）＝ ΔＨ ｌｏｏｐ（７） ＋
　 　 　 　 ΔＳ Ａ

Ｕ( ) ＋ （４ － ３）ΔＳ（ａｓｙｍｍｅｔｒｙ）。
（１１）

３．４　 ＣＮＧ 重复序列

所谓 ＣＮＧ 重复序列，是指一条序列（５’至 ３’方
向）由多个 Ｇ（ＣＮＧ）ｘＣ 的子片段组成的序列，这里 ｘ
是指 ＣＮＧ 重复的数目；Ｎ 代表一种单独错配类型即

Ｎ ／ Ｎ。 当出现这种模式时，应用 Ｂｒｏｄａ 等人于 ２００５
年提供的热力学数据［２４］（见表 １５）。 ＣＮＧ 重复结构

的热力学计算如下：

ΔＨ ＧＣＡＧＣＡＧＣＡＧＣ
ＣＧＡＣＧＡＣＧＡＣＧ( ) ＝ ΔＨ（３ － ＣＡＧ － ｒｅｐｅａｔｓ）；

ΔＳ ＧＣＡＧＣＡＧＣＡＧＣ
ＣＧＡＣＧＡＣＧＡＣＧ( ) ＝ ΔＳ（３ － ＣＡＧ － ｒｅｐｅａｔｓ）。

（１２）

表 １４　 内环结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １４　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＲＮＡ ／ ＲＮＡ ｉｎｔｅｒｎａｌ ｌｏｏｐ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

ｎ（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ｎ（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ｎ（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

２ －１０．５ －３５．４ ５ －６．８ －２８．４ ｐｅｒ＿Ａ ／ Ｕ ５ １３．９

３ ０．３ －４．５ ６ －１．３ －１０．６ ｐｅｒ＿Ｇ ／ Ｕ ５ １３．９

４ －７．２ －２６．８ ＞６ －１．３ －１０．６ ａｓｙｍｍｅｔｒｙ ３．２ ８．４
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表 １５　 ＣＮＧ 重复结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １５　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＣＮＧ ｒｅｐｅａｔｓ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ（ｘ） ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） Ｓｅｑｕｅｎｃｅ（ｘ） ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） Ｓｅｑｕｅｎｃｅ（ｘ） ΔＨ（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＣＡＧ（２） －４０．１ －１１０．１ ＣＡＧ（４） －３２．０ －８０．２ ＣＡＧ（６） －３５．５ －１０４．０
ＣＧＧ（２） －５０．１ －１３９．５ ＣＧＧ（４） －５８．０ －１５３．０ ＣＧＧ（６） －２３．９ －６９．８
ＣＣＧ（２） －２９．３ －７４．９ ＣＣＧ（４） －４５．８ －６６．７ ＣＣＧ（６） －２４．４ －７２．０
ＣＵＧ（２） －４９．６ －１４１．９ ＣＵＧ（４） －４３．９ －１１６．７ ＣＵＧ（６） －３９．８ －１１８．６
ＣＡＧ（３） －３０．１ －７５．４ ＣＡＧ（５） －２９．３ －８６．６ ＣＡＧ（７） －３０．６ －８９．４
ＣＧＧ（３） －５０．７ －１３４．３ ＣＧＧ（５） －１９．９ －５８．２ ＣＧＧ（７） －２３．４ －６７．５
ＣＣＧ（３） －４２．２ －１１４．４ ＣＣＧ（５） －３２．８ －１２１．５ ＣＣＧ（７） －２７．３ －８０．１
ＣＵＧ（３） －５４．９ －１４７．９ ＣＵＧ（５） －４２．８ －１２８．３ ＣＵＧ（７） －４９．８６ －１４３．５

３．５　 ＧＵ 摆动配对

当 ＲＮＡ ／ ＲＮＡ 相互作用呈现多个连续的 ＧＵ 配

对（非 Ｗａｔｓｏｎ⁃Ｃｒｉｃｋ 配对）结构时，应用 Ｔｕｒｎｅｒ 等人

于 １９９９ 年提供的热力学数据［２２］（见表 １６）。 ＧＵ 摆

动配对结构的热力学计算如下：

Ｏｎｅ ＧＵ ｂａｓｅ ｐａｉｒ：ΔＨ ＧＵＣ
ＣＧＧ( ) ＝ΔＨ ＧＵ

ＣＧ( ) ＋ΔＨ ＵＣ
ＧＧ( ) ，

　 　 ΔＳ ＧＵＣ
ＣＧＧ( ) ＝ΔＳ ＧＵ

ＣＧ( ) ＋ΔＳ ＵＣ
ＧＧ( ) ；

Ｔｗｏ ａｄｊａｃｅｎｔ ＧＵ ｂａｓｅ ｐａｉｒｓ：ΔＨ ＧＵＧＣ
ＣＧＵＧ( ) ＝ΔＨ ＧＵ

ＣＧ( ) ＋
　 　 ΔＨ ＵＧ

ＧＵ( ) ＋ΔＨ ＵＣ
ＧＧ( ) ， ΔＳ ＧＵＧＣ

ＣＧＵＧ( ) ＝ΔＳ ＧＵ
ＣＧ( ) ＋

　 　 ΔＳ ＵＧ
ＧＵ( ) ＋ΔＳ ＵＣ

ＧＧ( ) 。 （１３）

表 １６　 ＧＵ 摆动配对结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １６　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＧＵ ｗｏｂｂｌｅ ｂａｓｅ ｐａｉｒｓ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

ｎ（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ｎ（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ｎ（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ）
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＡＧ ／ ＵＵ －３．２ －８．６ ＧＧ ／ ＣＵ －８．３３ －２１．９ ＧＧ ／ ＵＵ －１３．４７ －４４．９
ＡＵ ／ ＵＧ －８．８１ ２４．０ ＧＵ ／ ＣＧ －１２．５９ －３２．５ ＵＧ ／ ＧＵ －９．２６ －３０．８
ＣＧ ／ ＧＵ －５．６１ －１３．５ ＵＧ ／ ＡＵ －６．９９ －１９．３ ｐｅｒ＿Ｇ ／ Ｕ ３．７２ １０．５
ＣＵ ／ ＧＧ －１２．１１ －３２．２ ＵＵ ／ ＡＧ －１２．８３ －３７．３

３．６　 摇摆

对于 Ｓｉｇｌｅ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ 模式，应用 Ｓｅｒｒａ 等人于

２００６ 和 ２００８ 年提供的热力学数据［２５－２６］（见表 １７）；
对于 Ｌｏｎｇ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ 模式，应用 Ｓｕｇｉｍｏｔｏ 与 Ｓｅｒｒａ

等人于 ２００２ 和 ２００６ 年提供的热力学数据［１６， ２５］（见
表 １８），其中 Ｒ 表示嘌呤碱基，Ｙ 表示嘧啶碱基。
Ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ 结构的热力学计算同 １．５ 与 １．６。

表 １７　 Ｓｉｎｇｌｅ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ 结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １７　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒＲＮＡ ／ ＲＮＡ ｓｉｎｇｌｅ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＵＡ ／ Ａ－ －５．２ －１４．３ ＵＣ ／ Ａ－ －３ －８．７ ＵＧ ／ Ａ－ －６．６ －１８．８ ＵＵ ／ Ａ－ －３．１ －８．９
ＵＡ ／ Ｇ－ －２．９ －６．５ ＵＣ ／ Ｇ－ －２．８ －６．７ ＵＧ ／ Ｇ－ －６．４ －１７．５ ＵＵ ／ Ｇ－ －１．５ －３．１
ＧＡ ／ Ｕ－ －２．６ －６．８ ＧＣ ／ Ｕ－ －４．０ －１０．２ ＧＧ ／ Ｕ－ －１．７ －４．４ ＧＵ ／ Ｕ－ －２．２ －５．４
ＡＵ ／ －Ｇ ２．８ ９．７ ＣＵ ／ －Ｇ ０．４ ２．３ ＧＵ ／ －Ｇ １．４ ５．３ ＵＵ ／ －Ｇ ４．３ １４
ＡＧ ／ －Ｕ １．６ ５．３ ＣＧ ／ －Ｕ ０．５ １．６ ＧＧ ／ －Ｕ －０．６ －１．７ ＵＧ ／ －Ｕ ２．２ ６．８

表 １８　 Ｌｏｎｇ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ 结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １８　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒＲＮＡ ／ ＲＮＡ ｌｏｎｇ ｄａｎｇｌｉｎｇ⁃ｅｎｄ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＣＡ ／ Ｇ－ －１．０５ １．０ ＣＡＡ ／ Ｇ－－ －６．７５ －１６．０ ＣＡＡＡ ／ Ｇ－－－ －１０．４５ －２６．５ ＣＡＡＡ ／ Ｇ－－－ －１１．９５ －３１
ＡＧ ／ －Ｃ －０．４ －０．５ ＡＡＧ ／ －－Ｃ －５．２ －２０．５ ＡＡＡＧ ／ －－－Ｃ －８．２５ －２４．５ ＡＡＡＧ ／ －－－Ｃ －１３．１ －３９．５
ＵＡ ／ Ａ－ －０．９５ －１．０ ＵＡＡ ／ Ａ－－ －３．２ －７．０ ＵＡＡＡ ／ Ａ－－－ －４．２ －９．５ ＵＡＡＡ ／ Ａ－－－ －５．２５ －１３．０
ＡＡ ／ －Ｕ －１．１ －２．５ ＡＡＡ ／ －－Ｕ －３．３５ －９．０ ＡＡＡＡ ／ －－－Ｕ －３．８ －１０．０ ＡＡＡＡ ／ －－－Ｕ －３．８５ －９．０
ＲＹ ／ Ｙ－ ０．０ ０．０ ＲＲＲ ／ Ｙ－－ ０．０ ０．０ ＲＲＹ ／ Ｙ－－ －２．５ －６．７ ＹＹ ／ Ｒ－ ０．０ ０．０
ＹＲ ／ Ｒ－ －２．５ －６．７
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３．７　 膨胀环

对于 Ｓｉｎｇｌｅ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ 模式，应用 Ｓｅｒｒａ 等人于

２００７ 年提供的热力学数据［２７］（见表 １９），Ｓｉｎｇｌｅ ｂｕｌｇｅ
ｌｏｏｐ 结构的热力学计算同 １．７；对于 Ｌｏｎｇ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ
结构应用 Ｔｕｒｎｅｒ 等人于 １９９９ 和 ２００６ 年提供的热力

学数据［２２－２３］（见表 ２０），Ｌｏｎｇ ｂｕｌｇｅ ｌｏｏｐ 结构的热力

学计算如下：
ΔＨ ＡＡＣＧＣ

Ｕ－ －Ｇ( ) ＝ ΔＨ（ｐｅｒ＿ＡＵ ／ ＧＵ） ＋ ΔＨ（ｂｕｌｇｅ －
　 　 　 　 　 ｌｏｏｐ － ｏｆ － ３）；
ΔＳ ＡＡＣＧＣ

Ｕ－ －Ｇ( ) ＝ ΔＳ（ｐｅｒ＿ＡＵ ／ ＧＵ） ＋ ΔＳ（ｂｕｌｇｅ －
　 　 　 　 　 ｌｏｏｐ － ｏｆ － ３）。

（１４）

表 １９　 Ｓｉｎｇｌｅ ｂｕｌｇｅ⁃ｅｎｄ 结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ １９　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＲＮＡ ／ ＲＮＡ ｓｉｎｇｌｅ ｂｕｌｇｅ⁃ｅｎｄ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＣＡＣ ／ Ｇ－Ｇ ４．７ ２．６ ＣＡＧ ／ Ｇ－Ｃ １４．７ ３２．９ ＣＡＵ ／ Ｇ－Ａ １１．９ ２４．２ ＣＡＵ ／ Ｇ－Ｇ ５．３ １３．２

ＣＧＣ ／ Ｇ－Ｇ ８．８ １５．５ ＣＧＵ ／ Ｇ－Ａ ２１．８ ５５．１ ＣＧＵ ／ Ｇ－Ｇ １９．７ ５８．０ ＧＡＧ ／ Ｃ－Ｃ ８．３ １４．５

ＧＡＣ ／ Ｃ－Ｇ ８．２ １７．１ ＧＡＵ ／ Ｃ－Ａ ９．８ １７．１ ＧＡＵ ／ Ｃ－Ｇ ２１．３ ６２．２ ＧＣＧ ／ Ｃ－Ｃ －４．５ －２４．２

ＧＣＡ ／ Ｃ－Ｕ ９．４ １６．４ ＧＣＵ ／ Ｃ－Ａ ４．２ ９．４ ＧＣＧ ／ Ｃ－Ｕ １．６１ ３５．８ ＧＵＧ ／ Ｃ－Ｃ １．３ ２９．３

ＧＵＡ ／ Ｃ－Ｕ －０．３ －１２．９ ＧＵＧ ／ Ｃ－Ｕ １５．６ ３５．１ ＵＡＧ ／ Ａ－Ｃ １６．４ ４５．８ ＵＡＣ ／ Ａ－Ｇ ２６ ６６．４

ＵＡＵ ／ Ａ－Ａ ２０．８ ５４．２ ＵＡＵ ／ Ａ－Ｇ ３６．８ １００．０ ＵＧＣ ／ Ａ－Ｇ ２６．６ ６９．６ ＵＧＵ ／ Ａ－Ａ １２．２ ２８．４

ＵＧＵ ／ Ａ－Ｇ ０．０５６ １６３．８ ＵＣＡ ／ Ａ－Ｕ ８．５ １４．８ ＵＣＵ ／ Ａ－Ａ ４，２ １．０ ＵＣＧ ／ Ａ－Ｃ ２０．１ ４９．３

ＵＣＧ ／ Ａ－Ｕ ３４．６ ９７．０ ＡＣＡ ／ Ｕ－Ｕ －３．７ －２５．８ ＡＣＧ ／ Ｕ－Ｃ ２２．６ ６０．１ ＡＣＵ ／ Ｕ－Ａ ３２．４ ８９．０

ＡＣＧ ／ Ｕ－Ｕ ３９．７ １１４．５ ＡＵＧ ／ Ｕ－Ｃ １５．１ ３５．８ ＡＵＡ ／ Ｕ－Ｕ ３７ ０．０ ＡＵＧ ／ Ｕ－Ｕ ４２ １１９．９

ＧＣＡ ／ Ｕ－Ｕ ２５．８ ７０．９ ＧＣＧ ／ Ｕ－Ｃ １１．４ ２３．９ ＧＣＵ ／ Ｕ－Ａ ２５．２ ６８．７ ＧＣＧ ／ Ｕ－Ｕ ２３．８ ６６．７

ＧＵＧ ／ Ｕ－Ｃ ４．２ １１．９ ＧＵＡ ／ Ｕ－Ｕ １０ １９．３ ＧＵＧ ／ Ｕ－Ｕ ２４．６ ６８．４ ＵＡＣ ／ Ｇ－Ｇ ６．２ １０．６

ＵＡＧ ／ Ｇ－Ｃ ０．１ －４．８ ＵＡＵ ／ Ｇ－Ａ ２０．７ ５６．１ ＵＡＵ ／ Ｇ－Ｇ １８．４ ５０．９ ＵＧＣ ／ Ｇ－Ｇ ２１．８ ６１．６

ＵＧＵ ／ Ｇ－Ａ １３．８ ３１．０ ＵＧＵ ／ Ｇ－Ｇ １７．５ ４６．４

表 ２０　 Ｌｏｎｇ ｂｕｌｇｅ⁃ｅｎｄ 结构热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ２０　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒＲＮＡ ／ ＲＮＡ ｌｏｎｇ ｂｕｌｇｅ⁃ｅｎｄ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

ｎ（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ） ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） ｎ（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ） ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ） ｎ（ｌｏｏｐ ｏｆ ｎ） ΔＨ （ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ） ΔＳ （ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

２ ７．１ １３．９ ５ ７．１ １０．０ ｐｅｒ＿Ａ ／ Ｕ ５ １３．９

３ ７．１ １２．６ ６ ７．１ ８．７ ｐｅｒ＿Ｇ ／ Ｕ ５ １３．９

４ ７．１ １１．３ ＞６ ７．１ ８．７

４　 特殊碱基的热力学参数

除上述 ＡＴＣＧＵ 之外，生物体中同样存在一些非

正常的碱基如肌苷 （ Ｉｎｏｓｉｎｅ ｂａｓｅ， Ｉ）、羟基腺嘌呤

（２＿ｈｙｄｒｏｘｙａｄｅｎｉｎｅ ｐａｉｒｓ，Ａ∗）等。 目前发现肌苷在

ＲＮＡ ／ ＲＮＡ 相互作用中以 ＩＵ 匹配的形式出现，相关

的热力学数据由 Ｚｎｏｓｋｏ 等人于 ２００７ 年提供［２８］（见
表 ２１）；肌苷在 ＤＮＡ ／ ＤＮＡ 相互作用中的热力学数据

由 Ｓａｎｔａｌｕｃｉａ 等人于 ２００５ 年提供（见表 ２２） ［２９］，热力

学计算如下：

Ｏｎｅ ｉｎｏｓｉｎｅ ｂａｓｅ：
ΔＨ ＡＩＣ

ＴＡＧ( ) ＝ΔＨ ＡＩ
ＴＡ( ) ＋ΔＨ ＩＣ

ＡＧ( ) ，ΔＳ ＡＩＣ
ＴＡＧ( ) ＝ΔＳ ＡＩ

ＴＡ( ) ＋ΔＳ ＩＣ
ＡＧ( ) ；

Ｔｗｏ ａｄｊａｃｅｎｔｂａｓｅ ｐａｉｒｓ ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ ｉｎｏｓｉｎｅ ：
ΔＨ ＧＩＡＣ

ＣＡＩＧ( ) ＝ ΔＨ ＧＩ
ＣＡ( ) ＋ ΔＨ ＩＡ

ＡＩ( ) ＋ ΔＨ ＡＣ
ＩＧ( ) ，ΔＳ ＧＩＡＣ

ＣＡＩＧ( ) ＝
ΔＳ ＧＩ

ＣＡ( ) ＋ ΔＳ ＩＡ
ＡＩ( ) ＋ ΔＳ ＡＣ

ＩＧ( ) 。
（１５）

羟基腺嘌呤（Ａ∗）的热力学参数由 Ｓｕｇｉｍｏｔｏ 等

人于 ２００１ 年提供［３０］，通常 Ａ∗只在 ５’－ＧＡ∗Ｃ－３’以
及 ５’－ＴＡ∗Ａ－３’序列中出现（见表 ２３）。 热力学计

算如下：

ΔＨ ＧＡ∗Ｃ
ＣＣＧ( ) ＝ ΔＨ ＧＡ

ＣＴ( ) ＋ ΔＨ ＡＣ
ＣＧ( ) ＋ ΔＨ（ＧＡ∗Ｃ ／ ＣＣＧ）；

ΔＳ ＧＡ∗Ｃ
ＣＣＧ( ) ＝ ΔＳ ＧＡ

ＣＴ( ) ＋ ΔＳ ＡＣ
ＣＧ( ) ＋ ΔＳ（ＧＡ∗Ｃ ／ ＣＣＧ）。

（１６）
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表 ２１　 ＲＮＡ ／ ＲＮＡ 结合含有 Ｉ 碱基的热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ２１　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＲＮＡ ／ ＲＮＡ ｉｎｏｓｉｎｅ ｂａｓｅ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＵＡ ／ ＩＵ －１０．０８ －３３．８ ＵＵ ／ ＩＡ －１１．６８ －３６．３ ＵＧ ／ ＩＣ －１１．９９ －３６．２ ＵＣ ／ ＩＧ －９．８１ ２７．４
ＵＵ ／ ＩＩ ９．５３ ８．８ ＵＩ ／ ＩＵ ８．４１ １９．９ ＩＡ ／ ＵＵ －８．２２ －２７．９ ＩＵ ／ ＵＡ －１５．８３ －４９．４
ＩＧ ／ ＵＣ －１３．３８ －３９．３ ＩＣ ／ ＵＧ－ －１１．５６ －３４．０ ＩＵ ／ ＵＩ １７ ４３．３ ｐｅｒ＿Ｉ ／ Ｕ －０．０８ ４．０

表 ２２　 ＤＮＡ ／ ＤＮＡ 结合含有 Ｉ 碱基的热力学参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ２２　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ＤＮＡ ／ ＤＮＡ ｉｎｏｓｉｎｅ ｂａｓｅ （１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＡＡ ／ ＩＴ －３．４ －１１．２ ＧＣ ／ ＩＧ －１．１ －３．２ ＩＧ ／ ＡＣ －７ －２０．０ ＩＴ ／ ＧＡ ０．１ －１．８
ＡＣ ／ ＩＧ －７．８ －２１．１ ＧＧ ／ ＩＣ ７．１ ２１．３ ＩＴ ／ ＡＡ －０．７ －２．６ ＩＧ ／ ＧＩ ３．２ ６．１
ＡＧ ／ ＩＣ ２．６ ８．９ ＧＴ ／ ＩＡ －４．９ －１５．８ ＩＡ ／ ＡＩ －１３．９ －４０．５ ＩＡ ／ ＴＴ －０．８ －４．３
ＡＴ ／ ＩＡ －８．３ －２５ ＧＩ ／ ＩＧ －４．２ －３９．８ ＩＡ ／ ＣＴ －４．９ －１３．９ ＩＣ ／ ＴＧ －４．３ －１２．１
ＡＩ ／ ＩＡ －９．５ －２９．１ ＴＡ ／ ＩＴ －６．５ －２２．０ ＩＣ ／ ＣＧ －５ －１２．６ ＩＧ ／ ＴＣ ０．１ －１．０
ＣＡ ／ ＩＴ －５．９ －１７．４ ＴＣ ／ ＩＧ －３．５ －１０．６ ＩＧ ／ ＣＣ －８．３ －２３．８ ＩＴ ／ ＴＡ －５．６ －１８．７
ＣＣ ／ ＩＧ －６．８ －１９．１ ＴＧ ／ ＩＣ －１ －２．４ ＩＴ ／ ＣＡ －８．８ －２５．４ ＩＴ ／ ＴＩ －７．６ －３１．１
ＣＧ ／ ＩＣ －５．４ －１３．７ ＴＴ ／ ＩＡ ０．４９ －０．７ ＩＣ ／ ＣＩ －１２．１ －３６．３ ＩＣ ／ ＩＧ －０．５ －１．３
ＣＴ ／ ＩＡ －８．９ －２５．５ ＴＩ ／ ＩＴ －１．４７ －４９．４ ＩＡ ／ ＧＴ １．０ １．０ ＩＧ ／ ＩＣ １．３ ３．０
ＣＩ ／ ＩＣ －１．８ －６．４ ＩＡ ／ ＡＴ －１．３ －４．６ ＩＣ ／ ＧＧ －７．６ －２２ ＩＴ ／ ＩＡ －３．３ －１１．９
ＧＡ ／ ＩＴ －１．９ －８．５ ＩＣ ／ ＡＧ －７．６ －２０．２ ＩＧ ／ ＧＣ ５．８ １６．９ ＩＡ ／ ＩＴ ０．１ －２．３

表 ２３　 ＤＮＡ ／ ＤＮＡ 结合含有 Ａ∗结构的热力学

参数（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）
Ｔａｂｌｅ ２３　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ

ＤＮＡ ／ ＤＮＡ Ａ∗（１ ｍｏｌ ／ Ｌ，３７ ℃）

Ｓｅｑｕｅｎｃｅ
ΔＨ

（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）
ΔＳ

（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）
Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ΔＨ
（ｋｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ΔＳ
（ｃａｌ ／ ｍｏｌ）

ＴＡＡ ／ ＡＡ∗Ｔ ２６．５ ７１．０ ＧＡＣ ／ ＣＡ∗Ｇ ７０．８ ２０３．０

ＴＧＡ ／ ＡＡ∗Ｔ ２１ ６１．０ ＧＧＣ ／ ＣＡ∗Ｇ ２５．６ ７６．０

ＴＣＡ ／ ＡＡ∗Ｔ ９ ２７．０ ＧＣＣ ／ ＣＡ∗Ｇ １９ ５４．０

ＴＴＡ ／ ＡＡ∗Ｔ １４ ３８．０ ＧＴＣ ／ ＣＡ∗Ｇ ９ ２９．０

５　 结语与展望

寡核苷酸二级结构的精确预测在分子生物学应

用中发挥越来越重要的作用，热力学参数的不断完

善使其精确性得到逐步提高。 本文针对不同二级结

构，综述目前可利用的有效热力学数据库，涵盖完美

匹配、错配、内环、膨胀环、末端摇摆、ＣＮＧ 重复、ＧＵ
摆动配对以及包含肌苷和羟基腺嘌呤等结构。 基于

本文的数据，用户可以根据不同需求选择合适的数

据集，开发自有或者改进现有的寡核苷酸二级结构

的预测算法，从而提高以寡核苷酸杂交为基础的分

子生物技术的成功率。
然而，生物学过程是复杂的，许多基于核酸杂交

的生物技术实验中包含的酶，环境的 ｐＨ 值，Ｃａ２＋、

Ｍｇ２＋等离子以及一些变性剂如甲酰胺（ ｆｏｒｍａｍｉｄｅ）、
ＤＭＳＯ（二甲基亚砜）都会显著影响寡核苷酸二级结

构的评估［１４］；并且，除 Ａ、Ｔ、Ｃ、Ｇ、Ｕ 正常碱基以及少

数报道的特殊碱基外，其他生物分子如经甲基化或

者乙酰化修饰后的核苷酸也大量存在于生物体中。
因此，未来有必要通过实验补充新的热力学参数，使
现有的热力学数据得到充实和完善，以进一步提高

热力学计算的精确性，从而促进寡核苷酸二级结构

的准确预测。
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