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摘要：生物信息学在生命科学领域发挥着很大的作用，但是生物信息学的工具不完全适用于糖

生物学，糖生物学的网络工具和数据库应运而生。作者依据糖生物学的生物信息资源和数据库，

搜集了用于解析碳水化合物结构常用的网络工具和数据库，按分类进行了分析。分析结果表明：

将碳水化合物命名工具及数据库、构型分析工具及数据库、三维结构模型数据库整合起来用于解

析碳水化合物，可以简化分析工作，并可获得可靠的数据信息。
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Abstract：BioinfcIrmatics has a pivotal role in lire sciences。But the tools of bioinformatics aren’t

perfectly suitable for glycobiology，there appears new chance for the development of glycobiology，

of which the information is increasing intensively．Based on resources and databases of

Bioinformatics，databases and web tools were collected and analyzed on carbohydrates．Results

show that if the nomenclature web tools and databases，conformation databases and 3一D

databases were combined together for researching of carbohydrates，the analysis work will be

predigested，and more detailed informations can be obtained．
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20世纪末，人们认识到碳水化合物与生命活动

息息相关，是与蛋白质和核酸并列的重要的生命物

质‘¨，对碳水化合物进行研究成了生命科学领域的

研究热点嘲。借助于强大的网络功能，在生物信息

学的基础上，国外一些机构开发了有关碳水化合物

的网络工具和数据库。瑞士Olivier BerteauaC引、法

国Marchal Ic4|、德国Claus—W[53和Claus-Wilhelm

von der lieth嘲等分别从生物信息学方面收集并介

绍了这些资源。我国在糖生物学与糖工程方面起

步较晚，与国外同行还有一定差距，对这些资源的
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搜集和使用还比较有限，仅周永达等‘73搜集了糖类

的生物信息学资源。碳水化合物结构复杂性决定

了解析工作的难度，而利用网络资源为科研服务，

将带来很大便利。作者搜集了解析碳水化合物常

用的网络工具和数据库(表1)，分别从糖链命名、构

型分析、高级结构模型等方面对这些数据库进行介

绍并简要分析。

表l碳水化合物的命名、结构分析、三维结构及其他相关数据库的名称、数据库功能简要描述、及数据库网址

Tab．1 Carbohydrates’nomenclature databases、structure analysis databases、3D databases and URL

名称 描述 网址

碳水化合物链式结构命名数据库

LINUCS 糖链编码

LiGraph 图谱解析

lUPAC ， 命名

CabosML 銎奎化合物序列的markup

GLYDE' 聚糖资料交流平台

CFG 聚糖的符号命名

MonoSaccharide DB 单糖的系统性命名

con?ortiumFun。‘ion8l GlY一 聚糖命名法
coinlC$

http：／／www．glycosciences．de／tools／linucs／

http：／／www．glycosciences．de／tools／LiGraph／

http：／／www．chem．qmw．ac．uk／iupac／2carb／

http：／／phoenix．hydra．mki．CO．jp／CabosDemo．html

http：／／lsdis．CS．uga．edu／projects／glycomics／index．php?page
一4

http：／／grtc．ucsd．edu／symb01．html

http：／／www．dkfz．de／spee／monosaecharide--db／

http：／／glycomics．scripps．edu／CFGnomenclature．pdf

碳水化合物的三维结构数据库

SWEET—II

GLYCAM

Monosaccharide

Disaccharides

GlycoMaps DB

GlyVieinity

生成三维结构

生成三维结构

构象图

构象图

构象图

碳水化合物一蛋白质交互作

用的分析

http：／／www．glycosciences．de／modeling／sweet2／

http：／／glycam．ccrc．uga．edu／CCRC／

http：／／www．cerlTIav．cnrs．fr／cgi—bin／monos／monos．cgi

http：／／www．cermav．enrs．fr／cgi—bin／di／di．cgi

http：／／www．glycosciences．de／modeling／glycomapsdb／

http：／／www．glycosciences．de／tools／glyVicinity／
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其他有关碳水化合物的数据库

CCSD

GLYCOSCIENCES．de

KEGG-Glycan

GlycoSuite

Glycomics database

CarbBank

复杂碳水化合物研究中心研

制的复杂碳水化合物数据库

德国癌症研究中心研制的有

关糖的综合数据库

基因和基因组学京都百科全

书研制的有关聚糖的数据库

糖蛋白系统

斯德哥尔摩大学汇编的糖组

学信息

雅典复杂碳水化合物研究中
心研制的搜索引擎

http：／／www．boc．chem．uu．nl／sugabase／carbbank．html

http：／／www．glycosciences．de／

httpt／／www．genome．jp／ligand／keam／

http：／／tmat．proteomesystems．com／glycosuite／

http：／／www．glycomics．eom

http：／／www．boc．chem．uu．nl／sugabase／carbbank．html

SweetDB 解析NMR图谱的数据库http：／／www．dkfz-heidelberg．de／spee2／sweetdb／

KcaM 通过结构搜索数据库http：／／www．genome．jp／ligand／kcam／

GlyeoMindsa 糖组学

SPECARB 糖的拉曼图

http：／／www．glycominds．corn

http：／／www．models．kvl．dk／user／engelsen／specarb／specarb．
heml

1糖链命名工具及数据库

碳水化合物有关数据库没有普遍使用的一个

重要的原因，就是各数据库输出的数据格式不兼

容。目前国际上通用的系统命名法是国际纯粹与

应用化学联合会(IUPAC，International Union of

Pure and Applied Chemistry)和国际生物化学与分

子生物学联盟(IUBMB，International Union of

Biochemistry and Molecular Biology)生物化学命名

联合委员会(JCBN，IUPAC—IUBMB Joint Corn—

mission on Biochemical Nomenclature)于1 996年

修订并出版的碳水化合物命名方法(1996年方

案)[8]，该命名法将糖链命名为3种形式：扩展式

(extended form)，精简式(condensed form)和缩略

式(short form)。但是这些命名形式都不能直接用

于计算机程序。对于结构异常复杂的碳水化合物

来说，人工的方法对其命名是一件很繁琐的工作，

并且很容易产生错误，其他命名法因此相继发展。

德国癌症研究中心(DKFZ)于2001年推出了网络

命名工具LINUCS(Linear Notation for Unique

Description of Carbohydrate Sequences)[9|．LINU—

CS输出的程序可以用于碳水化合物的其它数据库，

这样就可使碳水化合物相关数据库整合起来解析

复杂的碳水化合物，从而能够节省大量的人力和时

间。完成LINUCS命名，需要一个网络工具“一

graph，通过Ligraph可以输出机读扩展式结构，进

而生成LINUCS线性命名，从而用于其它程序。

2 碳水化合物的构型分析工具及数

据库

解析碳水化合物构型常用质谱(MS)和核磁共

振(NMR)，但是图谱的解析只能靠经验来进行，这
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为碳水化合物工作者带来了很大的不便。目前，已

经有很多已知结构碳水化合物的MS和NMR数据

都被储存在公共数据库中，研究者只需要在相应的

数据库中查询相关信息资源，对照实验结果即可得

出正确结论，这样就简化了实验所得图谱的解析工

作。目前国外常用SugaBase、CASPER、SweetDB

等数据库解析NMR图谱。SugaBase不断扩展，现

已包含13C-NMR数据及其它糖类化合物信息。它

们的内容也已被合并到新近开发的SweetDB中。

SweetDB能根据实验所得化学位移值找到相应的

NMR图谱，并且能将这些图谱对应的扩展式给出。

CASPER可以模拟出已知结构碳水化合物的NMR

化学位移值，也可直接进SweetDB，从而获得模拟

化学位移对应的13C-NMR、1 H—NMR图谱及结构

式。图谱的模拟条件是70℃、D。0作为溶剂，如果

实验条件不相符，模拟时应减去系统误差，纠正化

学位移。有时由于输入结构残缺会造成模拟出来

的系统误差比较大，这时模拟出的图谱只能看做是

近似图。

常用解析MS的网络工具主要有Glycofrag-

ment，Glyeo Mod，Glycan Mass，GlycoSeareh MS

等，将这些工具联合起来使用，就能够准确解析碳

水化合物的MS图。用GlycanMass可计算出低聚

糖碎片质量，Glyco Mod可根据低聚糖质量碎片来

预测其结构，Glyco Search MS能够根据质量碎片

找到对应碳水化合物的质谱图和扩展式结构。Gly—

cofragment可以根据碳水化合物的扩展式输出所

有离子碎片质量，并且可以对碳水化合物质谱图的

所有峰进行解释。

3碳水化合物的三维结构模型数据库

由于碳水化合物的结构复杂性，其相应的分离

纯化技术存在局限，对碳水化合物的三级结构研究

得比较少，但是三级结构是碳水化合物的活性状

态，因此对三级结构进行描述很有必要。对于单糖

来说，由于单糖的结构比较简单，Jon Maher建立了

一个专门用于检索单糖结构的数据库Monosaccha—

ride。在这个数据库里，可以通过单糖的名称检索

到该糖的Fiseher投影式、三维图和Haworth结构。

双糖也有专用的数据库：Disaccharides。从这个数

据库，可以得到常用双糖最低能量状态下结构的

Ramachadran图，并且能够显示该状态下的扭角。

此外，SWEETII是快速生成糖的三维结构的一个

数据库，它能将聚合度10以内的低聚糖的三维模

型瞬间生成，并且能使该三维模型在空间旋转，给

科研工作者很直观的结构视图(见图1)。SWEET—

II输出的数据可以被ChemOffiee软件识别，为进一

步对多糖进行分子水平上的分析奠定了基础。

图l六个a-D葡萄糖以(1-4)糖苷键相连组成的淀

粉，在SWEETⅡ数据库中的三维模型及分子结

构视图

Fig．1 A 3D figure of starch composed of(wD-glcp。1·

4)‘from SWEETⅡdatabase

4有关碳水化合物的其他数据库

1985年，格鲁吉亚大学(UGA)建立了复合碳

水化合物研究中心(CCRC)，它是一个基于世界范

围网络资源的复合碳水化合物结构识别机构，科研

工作者只要提供一张碳水化合物的图谱，就可以从

CCRC获得它的结构信息。CCRC提供链接，可以

链接到CCSD(复合碳水化合物结构数据库)和

CarbBank。目前，CCSD已含有大约50 000条记

录，其中包括结构、来源、所用分析方法及参考文

献，现在该数据库作为SweetDB的一部分，也可以

从荷兰Utrecht大学的Bijvoet研究中心的主页上

进行检索。CarbBank[1妇是允许进入CCSD数据库

的搜索引擎。GlycoSuite数据库(GlycoSuite DB)

是有关糖结构的数据库[11|．包括1990—2003年以

来文献上发表的大多数0一连接的糖和N一连接的

糖，结构信息包括糖的类型、糖链、构型、质量及组

成等。糖相关数据库随着分析方法和计算方法的

发展而迅速发展，需要一种能被广泛接受的计算机

语言搜集并分析这些巨大的数据信息，一个基于

XML(Extensible Markup Language)的网络工具

GI。YDE(聚糖数据交换)应运而生L1引。GLYDE为

每个数据库设计了标识符，只有将正确的ID输入后

该数据库才能够被识别，包含标识符的主要有：Carb—

Bank、KEGG、LINUCS、Glyco。为了促进GLYDE的

发展，他们又制作了XMI。数据式定义(DTD)和XML

图解网络，DTD上有很多注解和说明，帮助使用者理

解GLYDE的结构。最近GLⅥ)E正和EuroCarbDB

合作建立一个碳水化合物残基的命名标准，并致力于

对聚糖结构进行描述。
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5 网络资源的整合

随着糖组学的发展，碳水化合物数据库和网络

工具不断发展完善，将这些数据库整合起来，用于

解析碳水化合物，将会为科研工作带来很大的便利，

这些数据库及网络工具之间的关系如图2所示。

6 结 语

目前糖生物信息学的发展仍处于初期阶段，基于

Internet的资源也在不断的更新完善。将这些资源整

合起来用于解析碳水化合物，能够简化分析工作。
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