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水稻水孔蛋白 PI P 水通透性的分子动力学模拟
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植物水孔蛋白 PIP川家族中存在 PIPI 和 PI PZ 两个亚家族
,

二者在基因和蛋白序列上高度同源
,

但是其

活性差异很大
。

PI PZ 蛋白有较大的水通道活性
,

而 PI PI 则活性较低
。

上海生命科学研究院植物生理生态

研究所苏维埃教授课题组分别对两家族成员进行序列比对
,

发现了二者之间在确定位置上存在残基差异

(PI PI 中各成员均为 ALA
,

而 PI PZ 中各成员均为 V A L 或 I比 )
,

提出了该差异是导致两家族水通透性差异重

要原因的假设
,

并通过功能测试初步验证了该假设(个人讨论 )
。

但是
,

该残基差异如何影响水通透性大小
,

其微观结构是什么并不清楚
。

以水稻 PIPI 家族成员 plp l
.

1 和 p l咒 家族成员 Pl咒
.

7 为代表
,

基于 PIPz
.

1
一
w ild

、

PIPI
.

1
一

A lo 3 v
、

Pl租
.

7
一
w ild 和 PIP2

.

7
一

V 9 5A 四个同源模建结构(以牛水孔蛋白 AQp l 为模版
,

对应 p D B e o d e
为 IJ4 N ; 以 M o d ele r

为同源模建手段 )
,

本文运用 NAMD 分子动力学模拟手段
、

CH A R MM27 经验势场
,

分别进行了驰豫模拟
。

通

过比较不同分子系统水通透性大小
,

以及不同位置对整体水通透性的贡献
,

分析氨基酸变异对水通透性影响

的主要部位 ;通过比较水通道孔径
、

两 N PA 之间间距的大小
,

分别考察氨基酸变异对水通道横向宽窄
、

纵向

长短的影响 ;通过比较野生型与变异体的微观结构差别
、

及其水分子通透性的微观动力学过程
,

考察氨基酸

变异影响水通透性大小的微观结构基础
。

本工作将为理解植物水孔蛋白 PI PI 与 PI 咫 亚两家族水通透性的差别提供原子水平的微观结构基础
。
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多形核粒细胞占人体内白细胞的 60 %
,

是人体的第一道防线
,

在非特异性免疫系统中占有重要的地位
。

在炎症反应发生时
,

粒细胞表面的选择素受体和其配体的相互作用介导粒细胞的初始粘附
,

即粒细胞被血管

内皮捕获并在其表面滚动
,

使得粒细胞有机会接触到炎性内皮细胞的趋化物质或经由选择素的信号通路而
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活化
,

引起粒细胞表面 p
Z
整合素受体的上调及构象变化

,

并和炎性内皮细胞的 IC AM
一

1 配体相互作用
,

发生

稳态粘附和铺展
、

运动并迁移出血管
,

最终到达炎症部位川
。

目前
,

粒细胞表面关于选择素受体配体二维相互作用的研究已经很深人
。

很多的研究工作利用选择素

介导初始粘附并介导细胞滚动的特点
,

由一阶不可逆反应动力学的分析方法
,

应用流动腔技术定量测量选择

素受体配体的二维反应动力学〔’〕
。

应用流动腔技术研究粒细胞表面 2 整合素和其配体 IC AM
一

1 的相互作用

也有报道〔’]
。

但由于粒细胞表面 bet aZ 整合素分子不同于选择素
,

p
Z

整合素的结构功能复杂
,

而且大部分分

布在粒细胞膜微绒毛之间的分泌颗粒内
,

使得粒细胞表面 p
Z

整合素研究也不同于选择素的研究
。

本文采用

流室细胞仪的方法检测人体外周血多形核粒细胞表面的 p
Z

整合素的表达
,

发现刚刚分离且无 IL
一

8 刺激的

粒细胞表面即表达很高的 p
Z

整合素
。

在流动腔的静态实验(即不施加流体动力时 )中
,

无 IL
一

8 刺激的粒细

胞尽管表达很高的 p
:
整合素

,

但在 IC A M
一

1 底板上并不铺展
。

粒细胞经过 IL
一

8 刺激后可以在 IC AM
一

1 底板

上铺展
,

并且其铺展的百分比正比于 IL
一

8 刺激的程度
。

此外
,

采用流动腔技术还进一步考察了不同的 IL --8

刺激条件下
,

流体对粒细胞在 IC A M
一

1 表面铺展的调控
。

以上工作有助于深人认识炎症反应过程中
,

粒细胞

表面 p
Z
整合素和其配体 IC A M

一

1 相互作用的机制
。
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