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摘要 目的：通过生物信息学方法对八氢番茄红素合成酶基因(PSY）及氨基酸序列分析，并构建三维结构。方法：运用生物信息学

方法对八氢番茄红素合成酶基因及其蛋白质序列的理化性质、亲 /疏水性、信号肽、跨膜结构域、糖基化位点，磷酸化位点，二级结

构，功能结构域和三级结构进行预测分析。结果：PSY基因含 1239bp的开放阅读框，编码氨基酸数为 412，为碱性不稳定蛋白；八

氢番茄红素合成酶富含 Arg、Leu、Ala、Ser、Val等氨基酸，为亲水性蛋白质；PSY为非跨膜蛋白，不含信号肽，具有多个磷酸化位

点，琢螺旋和无规卷曲是其主要结构元件。结论：用同源建模的方法构建其三维结构，得到合理模型,为采用生物工程提高番茄红
素产量提供理论依据。
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Bioinformatic Analysis of Phytoene Synthase*

To analyze the gene and amino acid sequence of eight hydrogen lycopene synthase (PSY) via bioinformat-

ical methods, and build a three-dimensional structure. This research aimed to predict and analyze the physical and chemical

properties, hydrophilicity and hydrophobicity, signal peptide, transmembrane domains, glycosylation and phosphorylation sites, sec-
ondary and tertiary structure of PSY gene and protein sequence by bioinformatic methods. PSY gene is an alkali labile protein,

which contains a long open reading frame of 1239bp, encodes 412 amino acid; PSY is hydrophilic protein, which is rich in Arg, Leu, Ala,

Ser, Val etc; PSY is non-transmembrane protein, which has no signal peptide and contains several phosphorylation sites, 琢 helix and ran-

dom coil is its primary secondary structural elements. The reasonable three-dimensional structure of PSY was obtained by

using homology modeling software.The research offer a theoretical basis to improve the yield of lycopene in biotechnology.
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前言

番茄红素（lycopene）又名茄红素，是一种重要的类胡萝卜

素，广泛存在于各种水果和蔬菜中。番茄红素是一种强抗氧化

剂，具有清除人体的自由基，预防冠心病和多种癌症，维护骨骼

健康，降低血压，治疗雄性不育和神经退行性疾病等生理功能
[1-4]。由于番茄红素的生理功能得到越来越广泛的关注，因此进

一步研究其生物合成途径，提高其产量，具有重要意义。

八氢番茄红素合成酶（phytoene synthase, PSY）是番茄红素

合成过程中的关键酶之一，其催化 2分子的牻牛儿基牻牛儿基

焦磷酸（geranylgeranyl pyrophosphat，GGPP）缩合形成八氢番茄

红素，八氢番茄红素由八氢番茄红素脱氢酶（phytoene desat-

urase，PDS）催化形成 灼-胡萝卜素，再由 灼-胡萝卜素脱氢酶（ze-

ta-carotenedesaturase，ZDS）连续催化形成番茄红素[5-9]。

目前，八氢番茄红素合成酶的研究多数都只是进行 PCR

测序和基因克隆，还没有关于八氢番茄红素合成酶基因结构方

面的研究。本研究主要运用生物信息学方法对八氢番茄红素合

成酶核酸及相应氨基酸序列的组成、理化性质、亲疏水性、信号

肽、跨膜结构域、糖基化 /磷酸化位点、二级结构、功能结构域

及三级结构进行预测和分析，为采用生物技术改造 PSY基因，

进而提高番茄红素产量提供理论基础。

1 材料与方法

1.1 基因序列
番茄中八氢番茄红素合成酶基因（PSY）的核酸序列

（EU734550）和氨基酸序列（ACE75885）均来自美国国立生物

信息中心(national center for biotechnology information, NCBI)核

酸和蛋白质数据库。

1.2 方法及所用工具
用 BioEdit软件和 ProtParam在线工具分析 PSY基因的核
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酸及相应氨基酸序列的组成成分和理化性质；用 ProtScale[10]在

线工具预测八氢番茄红素合成酶基因 PSY的亲疏水性；通过
SignalP 4.1[11]和 TMHMM Server v. 2.0 [12]在线工具分析八氢番

茄红素合成酶基因 PSY的信号肽和跨膜结构域；运用 NetPhos

2.0[13]和 NetNGlyc 1.0分析八氢番茄红素酶的糖基化和磷酸化

位点；用 SOPMA软件分析八氢番茄红素合成酶 PSY的二级

结构；利用 NCBI上 CDD[14]在线工具对八氢番茄红素合成酶

PSY的氨基酸序列进行功能结构域分析；运用 SWISS-MODEL
[15-17]对八氢番茄红素合成酶 PSY建模得到其三维结构。

2 结果

2.1 八氢番茄红素合成酶基因 PSY及相应氨基酸的理化性质

分析

用 BioEdit软件和 ProtParam在线工具分析得到 PSY基因

的组成成分和理化性质：PSY基因含 1239bp的开放阅读框，编

码氨基酸数目为 412，分子式为 C2055H3252N584O618S22，分子量为

46733.2D，理论等电点为 8.46。Arg，Leu，Ala，Ser，Val等氨基酸
含量较丰富，分别占 9.0%，8.3%，8.0%，7.5%，7.3%，不含 Pyl，
Sec两种氨基酸，具体各氨基酸含量见图 1。经预测分析此蛋白

为不稳定的碱性蛋白。

2.2 八氢番茄红素合成酶基因 PSY亲疏水性分析

用 ProtScale在线工具预测 PSY 亲疏水性（图 2），得到
PSY相对应的氨基酸中第 5位氨基酸具有最高值 2.467，具最

强疏水性；第 54位氨基酸具最低值 -2.700，具最强亲水性。其

中亲水性氨基酸占 66.09%，疏水性氨基酸占 33.91%，PSY基

因的氨基酸整体表现为亲水性。

图 1八氢番茄红素合成酶 PSY的氨基酸组成

Fig. 1 Amino acids composition of PSY

图 2 八氢番茄红素酶 PSY的亲 /疏水性分析

Fig. 2 Hydrophilic/ hydrophobic analysis of PSY

2.3 八氢番茄红素合成酶基因 PSY的信号肽和跨膜结构域分

析

通过 SignalP 4.1在线工具对八氢番茄红素合成酶的氨基

酸序列信号肽进行分析，结果如图 3所示。C值最大切割点在

第 18位氨基酸，分值为 0.374，综合剪切点分值（Y值）最高也

在第 18位氨基酸，为 0.367，信号肽最大分值（Max S）在第 6个

氨基酸位置，分值为 0.480。从第 1-17 个氨基酸，平均 S值为
0.338，平均 D值为 0.351。因此，我推断甜菜的八氢番茄红素合
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成酶没有信号肽，不是分泌蛋白。用在线工具 TMHMM Server

v. 2.0预测分析。分析结果如图 4所示，八氢番茄红素合成酶含
有跨膜结构域总概率为 0.65450，整条肽链的跨膜结构域的可

能性小于 1，所以预测其不存在跨膜结构域。信号肽是指导靶

标蛋白质跨膜定位到膜上的 N端氨基酸序列[11,18]，所以不含信

号肽，理应无跨膜结构域，说明预测结果的合理性。

图 3 八氢番茄红素合成酶基因 PSY的信号肽分析

Fig. 3 Signal peptides analysis of PSY

图 4 八氢番茄红素合成酶基因 PSY跨膜结构域分析

Fig. 4 Transmembrane domains analysis of PSY

2.4 糖基化、磷酸化位点分析

分别运用 NetPhos 2.0和 NetNGlyc 1.0分析八氢番茄红素
合成酶的糖基化和磷酸化位点。结果如图 5所示。该蛋白糖基

化位点只有一个，位于 16位的 N-连接的糖基化。对该蛋白的

磷酸化分析（见图 6）发现磷酸化位点 25 个，其中丝氨酸磷酸

化位点 14 个：S10，S19，S23，S34，S60，S70，S98，S228，S261，
S267，S310，S350，S385和 S404，苏氨酸磷酸化位点 4个：T76，
T143，T265 和 T320，酪氨酸磷酸化位点 7 个：Y121，Y171，
Y230，Y237，Y375，Y383和 Y405。而预测分值超过 0.99的有
S23，S228，S310，这些位点的磷酸化可能性更高。

图 5 八氢番茄红素合成酶基因 PSY糖基化位点分析

Fig. 5 Glycosylation sites analysis of PSY
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2.5 八氢番茄红素合成酶 PSY的二级结构预测

用在线工具 NPS@中的 SOPMA软件对八氢番茄红素合

成酶 PSY的二级结构分析，预测结果（图 7和图 8）显示，在多

肽链中 琢螺旋（蓝色部分的 h）出现概率为 60.92%，茁转角（红

色部分的 e）出现的概率为 4.37%，无规卷曲（橙色部分的 c）出

现的概率为 26.94%，延伸链（绿色部分的 t）出现的概率为
4.37%。可见 琢螺旋和无规卷曲是八氢番茄红色合成酶肽链的
主要二级结构，散布于整条多肽链中。

图 6 八氢番茄红素合成酶基因 PSY磷酸化位点

Fig. 6 Phosphorylation sites analysis of PSY

图 7 八氢番茄红素合成酶 PSY的二级结构预测

Fig. 7 PSY secondary structure prediction

2.6 八氢番茄红素合成酶 PSY功能结构域分析

利用 NCBI上 CDD在线工具对八氢番茄红素合成酶 PSY

的氨基酸序列进行功能结构域分析，结果如图 9所示，包含底

物结合口袋，Mg2+结合位点，活性位点残基盖，催化残基和天冬

氨酸富集区等功能结构域，其属于 Isoprenoid_Biosyn_C1超家

族，为类异戊二烯生物合成酶，使用香叶基（C10），法呢基

（C15）或香叶基香叶基（C20）二磷酸作为底物可以合成香叶酯
/乙酸金合欢 diphosphates(GPP / FPP)或长链的异戊烯基二磷

酸(IPP)和烯丙基二磷酸二磷酸(DMAPP)。

图 8 八氢番茄红素合成酶 PSY功能结构域分析

Fig. 8 Functional domains analysis of PSY

2.7 八氢番茄红素合成酶 PSY的三级结构分析

运用 SWISS-MODEL中的 Automated mode（自动模型）对

八氢番茄红素合成酶 PSY的氨基酸序列建模，得到其三级结

构如图 10 所示，其中预测模型序列与模板序列相似度为
26.12%。用 3D Molecule Viewer编辑得到了其三维结构空间的
填充模型如图 11所示。运用 Ramachandran Plot对模型进行评

估，结果见图 12，其中 86.84%的氨基酸位于完全允许区，

10.53%的氨基酸位于额外允许区，1.5%的氨基酸位于宽大允许

区，只有 1.13%的氨基酸位于区域之外，说明预测所得结构是

可靠的。

3 讨论

PSY作为番茄红素合成过程中的关键酶一直备受关注。本

研究用生物信息学方法对番茄红素合成酶基因 PSY 进行分
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析，得到如下结论：PSY基因含 1239bp的开放阅读框，编码氨

基酸数为 412，为碱性不稳定蛋白；八氢番茄红素合成酶 PSY

为亲水性蛋白质；八氢番茄红素合成酶 PSY为非跨膜蛋白，不
含信号肽；八氢番茄红素合成酶 PSY具有多个位点可能受蛋
白激酶磷酸化，为今后基因表达调控，蛋白修饰提供参考位点；

琢螺旋和无规卷曲是八氢番茄红色合成酶肽链的主要结构元
件；得到八氢番茄红素合成酶 PSY 三维结构，并运用 Ra-
machandran Plot验证了其合理性。

八氢番茄红素合成酶（PSY）是催化类胡萝卜素合成的关
键酶[19]。研究表明，PSY是由等位基因自发形成功能突变体进
而修饰形成的，展现定点突变，从而成为具有活性的酶[20]。这一

发现推进探索潜在的生物工程方法来提高类胡萝卜素的合成。

本研究通过生物信息学方法进行合理预测为后续研究提供一

定的理论基础。
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