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扰动引起的变形是微小的 �在保守系统�常温  下
,

环境热噪音引起的分子振动模态服从能量均分定理
,

样本

分子的弯曲变形满足梁的线性热响应纯弯曲动力学方程
。

样本分子的弯曲信息
,

从电镜实验图像获取
。

电

镜图象显示
,

! 选择子与 !∀ # ∃
一

% 分子的几何形态特征如下
& ∋
 

、

! 选择和蛋白!∀ # ∃
一

% 分子均具有棒状外形
,

横截面半径约为 % 纳米 � (  
,

可溶性 !选择子的长度约为 )∗ 纳米
,

有一半径约为 + 纳米的球状端部
,

而在离

另一端点约 %, 纳米处
,

有明显弯折 � −  
、

.石个 /! ∀ 分子的横跨膜区域聚集在一起
,

组成玫瑰形图案 � 0  
、

!∀
1

#∃
一

2 分子亦可若干个积聚在一起组成玫瑰形图案
,

也可是单一分子形态
。

利用上述图像信息
,

采用自由梁

模型
,

我们成功估计了 !选择子与!∀ #∃
一

% 的弯曲刚度
。

结果表明
&
二种可溶性 ! 选择蛋白 3!∀ 和 ∋4 !∀ 的弯

曲刚度的差异可忽略不计
,

刚度 52 的值约为 %. , 67
8

9

/:
,

而膜 !选择子�/ !∀  的弯曲刚度是 %%+ 67
8

9

;9:
。

!∀# ∃
一

% �<+ � ,
8

= 9 / 长 的弯曲刚度比 !选择子的弯曲刚度小一倍左右
。

>
一

肌动蛋白�>
一

∋− 3?9 和生物微管

的弯曲刚度分别为=)
,

,,, 和 ..
,

《≅ ≅〕
,

�≅幻 67
·

9

;9:
,

与之相比
,

!选择子和 !∀ #∃
一

% 的弯曲刚度要小得多
。

这

可解释数十微米长的生物微管与几微米长的 >
一

肌动蛋白是直的
,

而数十纳米长的 !选择子与 !∀#∃
一

% 却是

弯的现象
。

结论
&
蛋白分子的弯曲刚度的信息

,

可以通过分析�在热环境诱导下  棒状蛋白曲率的变化过程

来提取
。

本文所述方法与分子动力学模拟技术相结合
,

还可用于其它分子的拉伸与弯曲刚度的理论预测
。
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选择素 ϑ Κ 结构域功能的模拟预测

吕守芹
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,

中国科学院力学研究所生物力学与生物工程中心
,

北京 %的 %Χ,  

选择素�4Η 2Η −3? 9 与其配体间相互作用介导的细胞粘附在炎症级联反应
、

肿瘤转移和淋巴细胞归巢等病

理
、

生理过程中起重要作用川
。

其结构组成从远离细胞表面的 7
一

末端到胞内 −
一

末端
,

依次为
&

钙型凝集素功

能区 �ϑ∋2 Η?Γ /
一
3即

Η 2Η Η 3?9 0 Α / ∋ ?9
,

∃Η
Η
 

,

类上皮生长因子功能区�5 6?0 Η

;/ ∋2 # ;Α Μ3 Ν >∋ Η 3Α ; 一2?ΟΗ / Α 0 Γ 2Η
,

5 #> 
,

具有粘附补体蛋白作用的多个重复序列 �ϑ
Α 9 4 Η 9 4 Γ 4 Κ Η 6 Η∋3 4 ,

ϑΚ 4
 

,

跨膜区 �Ι;
∋ 9 4 / Η / (;∋9

Η ,

ΙΠ  和胞内区

�ϑΘ3 叩2∋4 / ?−
,

ϑΘ3 。
 

。

目前关于选择素与配体间相互作用的最小功能单位一一 玩
−

结构域和 5 #> 结构域 �简

称比  一一研究很多仁’Ρ
,

而其另一重要组成部分一
− Κ 结构域一一的结构

、

功能关系仍不明确
。

本研究以

预测选择素 ϑΚ 结构域的结构
一

功能关系为目标
,

以 !
一

选择素为对象
,

开展了以下模拟
& 以同源模建为手段

,

预测了 ϑ Κ 结构域的三维空间构象
,

结果显示该结构域是由 ) 个二硫键锁定的椭球形结构 �运用分子对接手

段
,

评估了 ϑΚ 结构域与 5 #> 结构域的相对取向
、

主要作用氨基酸位点
,

构建了含 !
一

选择素玩
ϑ 、

5 #>
、

ϑΚ 的

模拟体系 �运用分子动力学模拟手段
,

模拟了含有 ϑΚ 结构域的 !
一

选择素的结构特征
、

与 !
一

选择素
一

!∀ # ∃
一

%

复合物解离过程中选择素内部的构象变化
,

分析了 ϑ Κ 结构域对 玩−Σ 5 #> 结构域的影响
、

ϑΚ 结构域对 !
一

选

择素
一

!∀ # ∃
一

% 相互作用的影响
、

!
一

选择素
一

!∀ #∃
一

% 复合物解离过程中 ϑΚ 结构域自身构象的稳定性
、

以及对其

他结构域稳定性的贡献
。

该模拟工作将为进一步理解选择素 ϑ Κ 结构域的结构
一
功能关系提供线索

。
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。

5
一

/ ∋ ?2 & / 2Α 9 Ε Φ ?/ Η Η Ν
8

∋ Η
8

Η 9 � Ι Η2 &
�, %,  <. <科 %) %  

参考文献

[ %〕 Δ Η访∴∋ ϑ] Γ ∋
8

Π
8

户
8

∋ 9 0 7 Η ?4 Α 9 ,

Κ
8

Π
8

�%Χ Χ )  
8

“
∀ Η 2Η曲 9 4

8 ”
Ω ϑ 2?9 ∴9论4 3 Χ % �.  & ) = Χ习=

8

仁. Ρ
8

4 Α / Η ;4
,

Ζ
·

4
· ,

Ι∋ 9 Ε
,

Ω
二

4Ν∋ Μ
,

#
·

⊥
·, ∋ 9 0 ϑ ∋ / 6 Ν∋ _ ∀ Η 9 Κ

·

Ι
·

�. , ,,  
· “

∴9 4 ?Ε Ν3Η ?9 3Α 3Ν Η / Α 2Η − Γ 2∋ ; ( ∋ ∀ ?∀ ⎯α 8Η Γ ΟΑ −尹Η 3Η 3Ν Η ;? 9 Ε ∋ 9 0

;Α 22?9 Ε ;Η βΗ ∋ 2Η 0 (Θ 43;_ 咖 ;Η 4 Α α !
一 ∋ 9 0 5

·4 Η 2Η比 9 ( Α Γ 9 0 3Α 4 2Η ≅ ∋ 9 0 !∀ # ∃
一

%
8 , ,

ϑΗ 22% , ) & + Β = + = Χ
8


