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34’567：高精度大肠杆菌蛋白质结构
与对应基因序列数据集
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摘 要：高质量蛋白质结构及其对应基因序列数据是研究蛋白质折叠与蛋白质编码序列关系问题

的基础)通过查询89:88;5<=>数据库中!"#$%&的蛋白质，得到不同数据库中的蛋白质结构与
基因序列的交叉索引表，在此基础上，删除大量冗余及不可靠数据，最后得到一个高精度数据集3;
4’567)该数据集共有$-$个!"#$%&基因及其相应的精度好于!)?@的1射线衍射测定的567
蛋白质结构数据，总残基数约?)?万)
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一般认为，蛋白质高级结构是由其一级结构即

氨基酸序列决定的)也就是说，蛋白质空间折叠的
信息完全蕴藏在氨基酸序列中)氨基酸序列由]<;
*B序列编码，但由于遗传密码的简并性，]<*B编

码序列与相应的氨基酸序列并非一一对应，而是多

对一的关系)编码同一蛋白质的不同]<*B序列都
使其翻译产物———氨基酸序列折叠到同样的空间

结构吗？同义密码子用语是不是蛋白质折叠的“隐
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变量”？

在生物体内，同义密码子翻译为氨基酸的过程

差异显著［!，"］#也就是说，编码同样氨基酸序列的

$%&’翻译表达为新生肽链的过程是很不相同的#
如果蛋白质的翻译与折叠同时进行，核酸序列的差

异就会影响到蛋白质折叠的动力学过程，自然也就

有可能对蛋白质空间结构产生影响#
由于蛋白质折叠的复杂性，从动力学过程进行

分析，目前还不能得到确切答案#能不能越过动态
过程而直接分析蛋白质结构与核酸编码序列之间

的关系？随着蛋白质空间结构数据的大量积累，对

这个问题进行统计研究已经成为可能#
为研究这个问题，首先需要找到蛋白质空间结

构数据与核酸序列数据之间的对应关系#从现有的
蛋白质结构及核酸序列基础数据库难以直接自动

地找出这两者之间的联系，因为通常蛋白质的()*
结构数据文件并不给出相应的核酸编码序列，而准

确可靠的数据是研究工作的基础#由于数据来源不
同，其中包含很多不确定因素甚至是错误，具体表

现形式繁杂不一，所以建立这样的数据库很难完全

依赖计算机程序设计来自动完成，需要大量的人工

工作#这样的基础工作对相关的研究是至关重要
的，此基础数据集不仅可用于研究蛋白质折叠规

律，而且可以提供其它分子生物学研究课题的有关

信息#基因序列及其相应蛋白质结构数据库还可用
于优化基因表达、蛋白质结构预测、分子进化等方

面的研究#

! 材料与方法

!"! 材料
基本的核酸序列数据来源是+,-*.-/［0!1］，蛋

白质 空 间 结 构 数 据 取 自 (234,5- ).4.*.-/
（()*）［6，7］#为简化数据库格式转换，基因序列取自
从+,-*.-/导出的大肠杆菌基因二级数据库893:
+,-,［;，<］#而核酸序列数据与蛋白质结构数据之间

的交 叉 索 引 则 取 自 蛋 白 质 数 据 库 =>?==:
(%@A［!B，!!］#
!"# 方法
首先查询=>?==:(%@A中有()*结构数据的

大肠杆菌蛋白质，得到原始数据集，共得到0B7条
记录，包含蛋白质序列、基因名、以及可能相关的蛋

白质结构数据文件的()*码（共有!!"<个）#通过
核对具体数据，剔除其中大量的冗余和不精确数

据，就得到一个高精度大肠杆菌蛋白质结构与对应

基因序列数据集，称为893()*#基本过程如下：

!）从原始数据集中剔除所有非C射线衍射方
法（核磁共振、理论模型等）以及结构数据分辨率大

于"#1D的结构数据；

"）删除膜蛋白基因及相应的()*数据；

0）删除含有大量不确定氨基酸残基或者缺少
大量原子坐标的()*数据；

E）根据分辨率和%因子，删除对应同一基因的
多余()*数据；

1）删除冗余蛋白质多肽链；

6）进一步序列比对，删除不可靠数据#

# 结果与讨论

原始数据集经过上述筛选过程，最后保留下来

!<!个基因（约占大肠杆菌基因组总基因数的

E#1F）和一一对应的!<!个蛋白质链的()*结构，
详细基因名及对应空间结构数据()*码见表!#表
中的()*?)的前四位表示蛋白质结构的()*码，
如果有多条蛋白质链，则用第五位字母表示链标识

符#在最终的893()*数据集中，属于"型蛋白质结
构的()*占总()*数的!;#0F，属于#型蛋白质
结构的()*占总()*数的!"#BF，（"G#）型蛋白
质结构的()*占总()*数的6<#!F，属于膜和细
胞表面蛋白质结构型的()*占总()*数的B#1F，
具有完整主链原子坐标并且与基因序列密码子相

吻合氨基酸残基（有效残基）数约为1#1万#
表! $%&’()中基因及其相应蛋白质结构’()码

*+,"! *-./.0.1+023-.’()%&2.1&43-.56%&66.17&0250/76&3.501368%386.150$%&’()

基因 ()*码 基因 ()*码 基因 ()*码 基因 ()*码 基因 ()*码

.99* !*)@ HII’ !)(8 JKL* !+=’ -.J* !)8’’ 2,9’ "%8*

.99M !*&M’ HIK !)(=’ JK4 !’BN’ -.-’ !&’O! 2PP+ !*CQ*

.H. !=N8 HKR’ !NSQ’ JT.’ !+(U’ -.2O !’BE’ 2L3 !’6"

.H/ !’Q8’ HT4 !8V>’ JW2* !’X6 -2H’ !%O% 2-L’ "%&"

.Y/’ !U(+’ ,2. !8+’* LH,’ !*+;’ -2H* !C?Q’ 2IYO !MAN
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续表!

基因 "#$码 基因 "#$码 基因 "#$码 基因 "#$码 基因 "#$码

%&’$ !(")* +%,* !-.** /0/* !1-2* 34/ 5*$. 67&8 !#19"

%:72 5$;<* +%,$ !##=* />:$ !$?@* A:71 5B-1 67A* !$#1$

%3’$ ?@2** +%,# !-;* />:2 !"#* A:7( !B"2 64C* !D-E*

%6%2 5*(2$ +%,1 !.*< /F’) !E<;* 7CG !*8; 6HI* !29.

%6%1 =*$" +%,E !@$;* /A&$ !*JK 7>7" !*LM 6HI2 !E)(*

%6C$ 5*N$ +%,O !D<P* /Q,# !21L* 7+G* !"1.* ’>62 !$)R*

%’0 !$(-* +,%* !#B<* F&I@ !*SP* 7+&$ !2-J* ’A0* !T@U*

%’3* !5*<* +C& !$<T* G%4@ !21M* 7/>* !@2-$ ’A0$ !O<**

%’3$ !2KM* +0/1 !**V G04$ !$VK* 7/A* !$=)* ’A02 !@<B

%’72 !*(< +/H# !@1#R &>H$ !2-W* 7/A$ !$NN* ’HC2 5<29$

%’7< !2N** +F’ !1O** &FI) 5;OT 7/7 !$1V* ’HC# 5<29*

%472 !*DK +&0* !*PM* &FI. 5;$" 7/6$ !#R"* 4%&$ !BR(*

,FA# !$8O +:4 !1-K* :%&@ !*R1 7A4# !"BK 4%6 5*<(

,FA1 !$<N* +A&* !(*M :%3X !"#B 7A41 !*MM* 4/Q* !DDD*

,F6* !$O* +A&@ !*=(* :%7 !25?* 77% !B$U* 4A7* !@2;

C%6* !*MX$ +A&. !E.* :%6* !$;N* 7’4< !OXE 46>( !$8.*

C%6$ !$X(* +A&" !*)5 :0/ 52-# 74/ 5"KE 4672 !"OO

C00 !2KK +76 !1#( :>42 !2;!* 74’E !B"# 46Y* 5K(X*

C/,$ !OO$* +4’8 !1K< :>41 !$JK* 74’O !L8-* 46Y$ !K($

C/>8 S2E8 +HC* 519* :>4P !DDK* 74’R !*V)$ 4H+$ !@12*

C&7" !K81* +HCO !19O* :>4E !-<. 7H6* !D1J* 4Q3* !B*2$

C67 SP*"* +H:2 !19(* :>4) !2-2* 7H6# !P<B* H,F$ !D1)*

C66 !1SL Z%&@ !9#2 :Z&$ 5P$" 7H6@ !D2L* H:H# !9-9*

C’7* !-)2 Z%&K !P9D* :Z’* !$MS$ 7H61 !@21$ H3Z ?@9P*

CQ,2 5JV$* Z%7* !P*#B :&4$ !;K- 7H6. !$V(* H’/* !9<E

CQA* !28X Z&C$ !#=2* :A0* !UB# 7H6R SP*( I’6 !2UN*

CQ’E !<9( Z&:< !-BD :4&* !*S** 7H6( !#$D* Y>6# !*N"

CQ’O 5P@" Z&3$ 5"OO :HZ !-9P* 7QG1 !".8* Y4/* !*.B

0%7* !#E"* Z&7. !$9V8 :HG$ !DE;* 7Q6$ =*K2* QC%2 !8*2*

0%7$ !#(U Z:0 !#$S* :H6* !9*@ 7Q6@ !B(B* Q[Z1 !D9M*

00&$ !OBU ZA6 !P@<$ :H6$ !9X8 7Q6O =*K2$

0>+ !$<?* Z74 !*MV$ :H6# !9*P \A6 !DB(*

0>A# !@2"* Z6>* !P() :H4E !*LB 6,’$ 5#(O

03%R 5"B;* Z6A; !#@(* :H4; !$VS* 6,’. !(.#

在建库过程中具体的操作方法和一些特殊情

况说明如下：

!）一般不保留处于复合物状态的蛋白质结构，

特别是#R*结合状态，因为此时的蛋白质结构会
产生诱导变形，可能与自然非结合状态下的结构有

较大出入；
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!）"#$数据文件%&’(（由基因)*+#编码）有

&、$、#（,&）、-（,$）四条链，如果将$链与&链
连接起来，则所得序列与基因翻译序列相符，为什

么一个基因编码两条链呢？进一步查询资料发现，

此蛋白质自发水解成两种基团，鉴于这一特殊情

况，删去该结构数据；

.）结构数据%/01（对应基因234&）的序列与
基因翻译序列相差悬殊，比对发现，%/01序列仅5
端6.个氨基酸与基因翻译序列5端相符，而其余

部分则与翻译序列完全不符，故删去该结构数据；

与此类似的还有%780（对应基因9:;），其基因翻译
序列仅是"#$序列5端的一小部分，原因不明，故
该结构数据也不保留；

<）基因翻译序列与"#$序列完全相同的情况
极少，仅占-:3"#$的%6%个基因中的(个=大多数
序列差异主要表现为氨基酸序列两末端的微小差

别，较大的差异则是由于"#$序列去除了信号肽=
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