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芝麻过敏原的生物信息学分析 

 
令狐晓盼，王莎莎，邱金平，陆 旸 
(天津科技大学食品科学与工程学院，天津 300457) 

 

摘  要：通过 DNAstar 和 IEDB 等生物信息学软件对 7 种芝麻过敏原的生物学信息进行分析，采用多种方案对芝麻

过敏原的抗原指数、亲水性、表面可及性、柔韧性等参数及其二级结构进行预测，并对预测的抗原表位综合分析．利用

SWISS-MODEL 进行同源建模并用拉氏图评价其结构稳定性．结果表明，7 种芝麻过敏原蛋白均存在多个可能的抗原

表位，采用同源建模的方式成功构建了芝麻过敏原蛋白的三级结构模型，拉氏图显示该模型的构象稳定．本研究为制

备特异性抗体肽段和过敏原检测等提供了依据． 
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Bioinformatics Analysis of Sesame Allergens 

LINGHU Xiaopan，WANG Shasha，QIU Jinping，LU Yang 

(College of Food Science and Engineering，Tianjin University of Science & Technology，Tianjin 300457，China) 

Abstract：In this study the biological information of seven sesame allergens was analyzed via bioinformatics software such 

as DNAstar and IEDB. The antigenic index，hydrophilicity，surface accessibility，flexibility and secondary structure of ses-

ame allergens were predicted using(or with)various approaches(or methods). A comprehensive analysis of the predicted 

antigenic epitopes was performed. SWISS-MODEL was used for homology modeling and Ramachandran Plot was used to

evaluate structural stability. The results showed that there were multiple possible epitopes in the seven sesame allergen pro-

teins. The tertiary structure model of the sesame allergen protein was successfully constructed by homology modeling，and 

the conformational stability of the model was evaluated by Ramachandran Plot. The results could be useful for the prepar-

ation of specific antibody peptides and allergens detection. 

Key words：sesame allergens；bioinformatics；DNAstar；SWISS-MODEL；linear epitope prediction；homology mod-
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芝麻(Sesamum indicum)是一种重要的油料作

物，在香料化工、医药保健等领域常被用作加工原

料，也通常被添加在烘焙食品、凉拌菜肴和饮品中增

加食品的香气和风味．同时，芝麻也是常见的食物过

敏原之一，因其致敏的发病率逐年升高，故引起越来

越多科研人员的关注 [1-3]．芝麻过敏是免疫球蛋白

(immunoglobulin，Ig)E 诱导的过敏反应，在婴幼儿时

期就有可能产生严重的过敏反应，并且这种反应可能

会伴随终身 [4-6]．对芝麻过敏原阈值的相关研究发

现，芝麻过敏原的引发剂量(eliciting dose，ED)05 在

芝麻蛋白含量为 1.2～4.0 mg 之间，ED10 在芝麻蛋

白含量为 4.2～6.2 mg 之间[7-11]．正确标识过敏原是

预防过敏患者误食相关食品的唯一有效途径，许多西

方国家要求对含有芝麻成分的食品必须进行标识，日

本在 2014 年也要求对此类食品进行标识． 

芝麻过敏原有 7 种：2 种 2S 白蛋白 Ses i 1(相对

分子质量为 9×10
3～1.4×10

4
)和 Ses i 2(相对分子质

量为 7×10
3
)，1 种 7S 豌豆球蛋白 Ses i 3(相对分子

质量为 4.5×10
4
)，2 种油质蛋白 Ses i 4(相对分子质

量为 1.7×10
4
)和 Ses i 5(相对分子质量为 1.5×
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10
4
)，2 种 11S 球蛋白 Ses i 6(相对分子质量为 5.1×

10
4
)和 Ses i 7(相对分子质量为 5.6×10

4
)
[12-16]．其中

2S 白蛋白、7S 豌豆球蛋白和 11S 球蛋白是主要的过

敏原蛋白，其致敏活性由抗原表位决定．明确芝麻过

敏原蛋白的氨基酸序列、晶体结构及其 IgE 结合表位

等生物信息，对于预防芝麻过敏和开展致敏性消减研

究等都具有重要意义．马秀丽等[17]对芝麻过敏原 Ses 

i 3 的生物信息学进行分析和预测，其预测结果对过

敏原识别和检测具有重要参考作用． 

生物信息学对过敏原的分析越来越重要．通过

公开的过敏原网站可以检索各类过敏原的序列，借助

预测模拟系统预测蛋白质的生物学信息，然后再借助

核磁共振、冷冻电镜进行更深一步的分析[18-22]．当前

有两种预测蛋白质结构的方法：一是从头开始法，不

使用模板，此类方法需要丰富的经验及物理知识的积

累；二是同源建模法，根据相似度达到 30% 以上的已

知蛋白质结构为参考模板进行分析预测[23]. Alpha-

Fold 算法应用于蛋白质结构预测，其原理是根据蛋

白质的氨基酸序列确定其三级结构，算法准确度突破

了 96%
[24]．此算法可以与冷冻电镜等标准方法媲 

美. 常 用 的数据库有 蛋 白 质 结 构数据库 (PDB 、

BioMagResBank 等 ) 、蛋 白 质 序 列数据库 (the 

BepiPred、Uniprot 等)、蛋白质定位数据库(LOCAT、

PSORTdb、MiCrokit 等)． 

蛋白质属于生物大分子，其结构的复杂性也决定

了抗原表位的多样性．由于表位是指一段特定的氨

基酸序列，并不是整个蛋白质的氨基酸序列，因此即

使去除其他相关序列、破坏蛋白质的三级结构，由线

性表位引起的特异结合也会引起人们的过敏反应，即

抗原和抗体的特异性结合．抗原和抗体的结合点一

般是几个氨基酸组成的结合位点，最长的结合位点也

不会超过 20 个氨基酸[25-26]．人体免疫细胞对过敏原

的识别，通常不是识别整个过敏原，而是与蛋白质上

的特定表位结合，这些表位包括线性表位和空间表

位．线性表位是由一些氨基酸组成的一小段特定序

列，也称为顺序表位．空间表位是由蛋白质的高度卷

曲引起的不连续的氨基酸序列间结构，也称为构象表

位．破坏蛋白质的三级结构，空间表位就会失去特异

性结合，从而减轻过敏反应，并且三级结构的破坏是

不可恢复的[27-28]． 

本研究将分子生物学技术与生物信息学技术相

结合，使用多参数软件预测芝麻过敏原的抗原表位，

并对其三级结构进行模拟，旨在深入了解芝麻过敏

原，进而为芝麻过敏原的精准检测和诊断提供参考． 

1 材料与方法 

1.1 芝麻过敏原的氨基酸序列 

确定芝麻已知的致敏蛋白在国际免疫学联合会

(IUIS)过敏原命名小组委员会中的名称，在 NCBI 蛋

白数据库(http://www.ncbi.nlm.nih.gov/protein/)中查

找其对应的氨基酸序列．根据致敏蛋白结构数据库

(SDAP)，确定获取的过敏原所属的蛋白家族． 

1.2 芝麻过敏原序列与其他过敏原的同源性分析 

将芝麻蛋白的氨基酸序列导入 SDAP 中进行同

源查询(BLAST)，然后将具有高度同源的序列使用

DNAstar 中的 MegAlign软件进行序列比对． 

1.3 芝麻过敏原二级结构分析 

使 用 DNAstar 中 Protein 模块 (采用 Chou-

Fasman 和 Garnier-Robson 两种方案)进行芝麻过敏

原的二级结构预测． 

1.4 芝麻过敏原抗原性质分析 

蛋白质的抗原性可以用 DNAstar 预测，使用

DNAstar 中 Protein 模块的 Hoop-woods 的氨基酸亲

水性分析方案、Emini-Surface Probability 的溶剂可及

性算法、Kparlus-Schuzl 的可塑性分析和 Jameson-

Wolf 的抗原指数分析方案，对芝麻蛋白的一级序列

性质进行分析，再对这些参数预测结果的重叠部分进

行综合分析，最后确定芝麻蛋白的线性抗原表位序列. 

1.5 芝麻过敏原抗原表位的分析预测 

使用免疫表位数据库(IEDB)对芝麻过敏原的抗

原表位进行预测．该数据库是由美国国际过敏与感

染性疾病研究院(NIAID)资助的免费资源．该数据库

记录了研究的抗体和 T 细胞表位的实验数据，包括

传染病、食物过敏和一些自身免疫的疾病等方面的研

究．将预测结果与 DNAstar 的预测结构进行比对，最

终预测分析其潜在的抗原表位． 

1.6 同源建模 

采用同源建模法对芝麻过敏原的三级结构进行

预测，选用的软件为 SWISS-MODEL
[29]，其原理是首

先匹配具有 30% 以上同源的已知蛋白质结构，然后

以此为模板进行预测和分析．所构建的模型会对其

质量进行打分，评价标准是分子动力学模拟和能量最

小化两种处理方式结合的最佳结果．评估结果通过

拉氏图呈现，拉氏图可以体现模型的准确度以及可接

受性．步骤如下： 
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(1)首先找到目标序列的同源性蛋白，并且该同

源性蛋白要满足两个条件：一是序列已知，二是同源

性≥30% ． 

(2)为目标序列与模板序列(可以多条)创建序列

比对．通常比对软件自动创建的序列，同时还需要进

一步的人工校正． 

(3)根据第二步创建的序列比对，用同源建模软

件预测结构模型． 

(4)评估模型质量，并根据评估结果重复以上过

程，直至模型质量合格． 

  如果目标序列与模板序列一致度极高，那么同源

建模的准确性也会很高． 

2 结果与讨论 

2.1 芝麻过敏原的基本信息 

  芝麻过敏原的基本信息见表 1，采用 SignalP 5.0

软件分析芝麻蛋白的信号肽，主要原理是先从数据库

(NCBI)获得芝麻蛋白的序列，输入序列进行分析后

得到信号肽． 

表 1 芝麻过敏原的基本信息 

Tab. 1 Basic information of sesame allergens 

过敏原 过敏原编号 氨基酸序列 

Ses i 1 

＞AAK15088.1 2S  

albumin [Sesamum  

indicum] 

MAKKLALAAVLLVAMVALASATTYTTTVTTTAIDDEANQQSQQCRQQLQGRQFRSCQRYLSQGRSPYG

GEEDEVLEMSTGNQQSEQSLRDCCQQLRNVDERCRCEAIRQAVRQQQQEGGYQEGQSQQVYQRARDL 

PRRCNMRPQQCQFRVIFV 

Ses i 2 

＞AAD42943.1 2S  

albumin precursor  

[Sesamum indicum] 

MARFTIVLAVLFAAALVSASAHKTVVTTSVAEEGEEENQRGCEWESRQCQMRHCMQWMRSMRGQYE

ESFLRSAEANQGQFEHFRECCNELRDVKSHCRCEALRCMMRQMQQEYGMEQEMQQMQQMMQYLPR

MCGMSYPTECRMRPIFA 

Ses i 3 
＞AAK15089.1 7S 

globulin[Sesamum 

indicum] 

MSCGGRLCLVLFALLLASAVVASESKDPELKQCKHQCKAQQQISKEQKEACIQACKEYIRQKHQGEHGR

GGGDILEEEVWNRKSPIERLRECSRGCEQQHGEQREECLRRCQEEYQREKGRQDDDNPTDPEKQYQQC

RLQCRRQGEGGGFSREHCERRREEKYREQQGREGGRGEMYEGREREEEQEEQGRGRIPYVFEDQHFIT

GFRTQHGRMRVLQKFTDRSELLRGIENYRVAILEAEPQTFIVPNHWDAESVVFVAKGRGTISLVRQDRRE

SLNIKQGDILKINAGTTAYLINRDNNERLVLAKLLQPVSTPGEFELFFGAGGENPESFFKSFSDEILEAAFN

TRRDRLQRIFGQQRQGVIVKASEEQVRAMSRHEEGGIWPFGGESKGTINIYQQRPTHSNQYGQLHEVDA

SQYRQLRDLDLTVSLANITQGAMTAPHYNSKATKIALVVDGEGYFEMACPHMSRSRGSYQGETRGRPS

YQRVASRLTRGTVVIIPAGHPFVAVASSNQNLQVLCFEVNANNNEKFPLAGRRNVMNQLEREAKELAFG

MPAREVEEVSRSQQEEFFFKGPRQQQQGRADA 

Ses i 4 

＞AAG23840.1 

oleosin [Sesamum 

indicum] 

MADRDRPHPHQIQVHPQHPHRYEGGVKSLLPQKGPSTTQILAIITLLPISGTLLCLAGITLVGTLIGLAVAT

PVFVIFSPVLVPAAILIAGAVTAFLTSGAFGLTGLSSLSWVLNSFRRATGQGPLEYAKRGVQEGTLYVGEK

TKQAGEAIKSTAKEGGREGTART 

Ses i 5 

＞AAD42942.1 15 

oleosin[Sesamum 

indicum] 

MAEHYGQQQQTRAPHLQLQPRAQRVVKAATAVTAGGSLLVLSGLTLAGTVIALTIATPLLVIFSPVLVPAV

ITIFLLGAGFLASGGFGVAALSVLSWIYRYLTGKHPPGADQLESAKTKLASKAREMKDRAEQFSQQPVA 

GSQTS 

Ses i 6 

＞AAD42944.1 11S 

globulin precursor 

[Sesamum indicum] 

MVAFKFLLALSLSLLVSAAIAQTREPRLTQGQQCRFQRISGAQPSLRIQSEGGTTELWDERQEQFQCAGIV

AMRSTIRPNGLSLPNYHPSPRLVYIERGQGLISIMVPGCAETYQVHRSQRTMERTEASEQQDRGSVRDLH

QKVHRLRQGDIVAIPSGAAHWCYNDGSEDLVAVSINDVNHLSNQLDQKFRAFYLAGGVPRSGEQEQQA

RQTFHNIFRAFDAELLSEAFNVPQETIRRMQSEEEERGLIVMARERMTFVRPDEEEGEQEHRGRQLDNG

LEETFCTMKFRTNVESRREADIFSRQAGRVHVVDRNKLPILKYMDLSAEKGNLYSNALVSPDWSMTGH

TIVYVTRGDAQVQVVDHNGQALMNDRVNQGEMFVVPQYYTSTARAGNNGFEWVAFKTTGSPMRSPL

AGYTSVIRAMPLQVITNSYQISPNQAQALKMNRGSQSFLLSPGGRRS 

Ses i 7 

＞AAK15087.1 11S 

globulin [Sesamum 

indicum] 

MALTSLLSFFIVVTLLIRGLSAQLAGEQDFYWQDLQSQQQHKLQARTDCRVERLTAQEPTIRFESEAGLT

EFWDRNNQQFECAGVAAVRNVIQPRGLLLPHYNNAPQLLYVVRGRGIQGTVIPGCAETFERDTQPRQDR

RRRFMDRHQKVRQFRQGDILALPAGLTLWFYNNGGEPLITVALLDTGNAANQLDQTFRHFFLAGNPQG

GRQSYFGRPQTEKQQGETKNIFNGFDDEILADAFGVDVQTARRLKGQDDLRGRIVRAERLDIVLPGEEE

EERWERDPYSGANGLEETLCTAKLRENLDEPARADVYNPHGGRISSLNSLTLPVLSWLRLSAEKGVLYR

NGLVAPHWNLNAHSIIYITRGSGRFQVVGHTGRSVFDGVVREGQLIIVPQNYVVAKRASQDEGLEWISFK

TNDNAMTSQLAGRLSAIRAMPEEVVMTAYQVSRDEARRLKYNREESRVFSSTSRYSWPRSSRPMSYMP 

KPFEYVLDVIKSMM 

注：下划线标注为预测所得的信号肽部分 

  由于翻译后的蛋白质序列不包含信号肽部分，所 以去除信号肽部分进行蛋白质等电点和相对分子质
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量的预测．非信号肽部分的序列使用 DNAstar 中的

Editsep 和 ExPASy 中的 ProtParam 两种预测方式进

行预测分析，得出理论等电点和相对分子质量．芝麻

过敏原等电点与相对分子质量的预测结果见表 2．两

种方法的预测结果相差不大，可为芝麻过敏原的分离

与纯化提供参考． 

表 2 芝麻过敏原等电点与相对分子质量的预测 

Tab. 2  Prediction of isoelectric point and relative molecu-
lar weight of sesame allergens 

 

ExPASy DNAstar 
过敏原 

等电点 相对分子质量 等电点 相对分子质量

Ses i 1 7.42 09 364.86 7.52 09 262.83 

Ses i 2 5.68 07 282.45 5.78 07 281.61 

Ses i 3 7.34 45 792.10 7.37 45 791.27 

Ses i 4 9.84 17 373.19 9.88 17 372.20 

Ses i 5 10.080 15 193.68 10.120 15 192.69 

Ses i 6 7.15 51 541.47 7.48 51 540.65 

Ses i 7 8.29 56 111.85 8.14  56 110.99 

2.2 芝麻过敏原与其他过敏原的同源性 

将芝麻蛋白的氨基酸序列在 SDAP 过敏原数据

库中进行同源查询(BLAST)，获得类似蛋白质，使用

DNAstar 中的 MegAlign 进行蛋白质的氨基酸序列 

比对． 

根据同源性绘制系统发育树，将氨基酸序列比对

结果同系统发育树比较可以看出，蛋白质的氨基酸序

列相似性越高，物种之间亲缘关系越近(图 1)．从图

1 中的系统发育树也可以进一步看出芝麻 Ses i 1、 

Ses i 2与腰果 Ana o 3、榛子 Cor a 14.010 1、Jug r 1

同源性最高，其次是花生 Ara h 2、Ara h 6、Ara h 7，

再次是芝麻 Ses i 3、羽扇豆 Lup an 1、酪蛋白 Bos d 

11 等．由此可见，亲缘关系较远的一些物种间，也有

序列相似性很高的蛋白质，它们之间可能会存在一定

程度的交叉反应． 

 

图 1 DNAstar 序列比对结果 

Fig. 1 Results of the DNAstar sequence alignment 

2.3 芝麻过敏原蛋白的二级结构 

通过 DNAstar 软件中 Chou-Fasman 方案和 

Garnier-Robson 方案对芝麻过敏原的二级结构进行

预测，结果如图 2 所示，其中红色表示α-螺旋结构，

蓝色表示 β-折叠结构，绿色表示 β-转角结构，粉 

色表示 Garnier-Robson 方案的无规则卷曲结 构 . 

Chou-Fasman 方案没有对无规则卷曲结构的预测 

功能． 

  由图 2 可知：两种方案分析结果均显示在芝麻过

敏原的二级结构中，除了 Ses i 4 和 Ses i 5外，其余芝

麻蛋白的 β-转角结构和α-螺旋结构所占比例较大，

β-折叠结构和无规则卷曲结构所占比例较小．β-转

角结构和α-螺旋结构与蛋白质的稳定性相关，其占

比高说明了这些芝麻蛋白的结构较紧密，不易被降

解，空间结构稳定，因此空间表位也可以稳定存

在．芝麻蛋白的紧密三级结构可以与人体的 IgE 抗体

紧密结合，从而导致过敏．通常情况下，经过深加工

的食品还是具有较高的致敏性，因为处理方式不会使

蛋白质的三级结构被完全破坏，所以加工后空间表位

和线性表位还会共存．因此，由芝麻蛋白的二级结构

分析可知，这些高紧密性的蛋白质存在较高的潜在致 

敏性． 

2.4 芝麻过敏原的序列性质分析 

DNAstar 软件分为多个模块，每个模块有自己特

定的功能与算法．Kyte-Doolittle 方法(蛋白质的亲水

性)、Emini 方法(蛋白质的溶剂可及性)、Jameson-

Wolf 方法(抗原指数)和 Karplus-Schultz 方法(序列

可塑性/柔韧性)具有不同的预测功能．芝麻过敏原

(Ses i 1—Ses i 7)序列性质分析结果如图 3所示，其

中粉色表示蛋白质的亲水性分析，红色表示序列可塑

性分析，绿色表示抗原指数分析，蓝色表示蛋白质的

溶剂可及性分析. 整体来看，所有芝麻过敏原蛋白 N

端信号肽部分的疏水区域比较集中，而亲水性区域分

布很广，几乎全部序列都有分布．此外，芝麻过敏原

蛋白的溶剂可及性区域以及序列可塑性较高区域在

序列分子中分布较广泛，且在这些区域中，这些氨基

酸残基可能分布在分子表面，因此形成抗原表位的可

能性比较大. 综合分析 DNAstar 中的 4个方案：在大

于 0 的区域，4 个部分的氨基酸序列几乎都是相同

的，其大于 0 的区域分布也比较广，因此推测可能存

在多个抗原表位，从而提高了刺激机体产生免疫应答

反应的概率．序列可塑性高表明柔韧性强，所以在空

间结构上更容易折叠弯曲，因此可以有更高的概率形

成结构域和一些二硫键之间的功能区，这些区域存在

空间表位的可能性较高． 
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图 2 芝麻过敏原的二级结构预测 

Fig. 2 Secondary structure prediction of sesame allergens  
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图 3 芝麻过敏原的序列性质分析 

Fig. 3 Sequence analysis of sesame allergens  
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2.5 芝麻过敏原抗原表位的综合分析预测 

综合分析 DNAstar Protean 和 IEDB 两个软件对

蛋白质序列性质的预测结果，选择序列中溶剂可及性

高(区域大于 0)、抗原指数高(区域大于 0)、亲水性

强(区域大于 0)和可塑性好(区域大于 0)的区域作为

可能存在的抗原表位．表 3 中列出了两个服务器各

自所预测的芝麻过敏原抗原表位的结果．由表 3 可

知，DNAstar Protean与 IEDB 两者预测所得的抗原表

位结果较为一致．两种方法的表位重叠区域作为最

终的抗原表位结果：Ses i 1 的线性表位为 33～77、

79～102、112～141，Ses i 2 的线性表位为 30～49、

51～53、81～93、110～121、133～143，Ses i 3 的线性

表位为 29～191、211～233、467～487、526～582，Ses 

i 4 的线性表位为 4～11、117～131、155～163，Ses i 5

的线性表位为 2～15、101～114、132～141，Ses i 6 的

线性表位为 23～65、180～190、405～413、430～

444，Ses i 7 的线性表位为 26～51、115～159、187～

196、204～232、418～425、467～491． 

表 3 芝麻过敏原抗原表位预测 

Tab. 3 Prediction of sesame allergen epitope  

预测工具 过敏原 预测表位的序列位置 

Ses i 1 33～77、79～128、131～141 

Ses i 2 
30～51、59～80、81～106、110～121、

133～143 

Ses i 3 
29～191、211～235、264～288、470～

497、529～582 

Ses i 4 4～11、17～37、115～137、141～166 

Ses i 5 2～15、19～28、103～136、139～144 

Ses i 6 
23～65、78～103、182～213、235～

306、390～417、439～458 

DNAstar 

Protean 

Ses i 7 
27～70、115～159、172～198、206～

323、369～422、453～486 

Ses i 1 32～89、97～102、112～149 

Ses i 2 
30～49、51～53、59～93、91～95、

110～124、127～144 

Ses i 3 
27 ～ 233 、315 ～ 340 、368 ～ 424 、

467～487、526～583 

Ses i 4 
4～37、117～131、134～143、155～

163 

Ses i 5 4～24、101～114、132～141 

Ses i 6 

23～66、111～148、180～190、198～

228 、230 ～ 306 、317 ～ 319 、405 ～

413、417～422、430～444 

IEDB 

Ses i 7 

26～51、53～80、126～154、187～

196 、204 ～ 232 、328 ～ 331 、418 ～

425、430～437、445～458、467～491 

 

2.6 芝麻过敏原的三级结构模型构建 

芝麻过敏原的三级结构预测如图 4所示． 

 

(a) Ses i 1 

 

(b) Ses i 2 

 

(c) Ses i 3 

 

(d) Ses i 4 

 

(e) Ses i 5 
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(f) Ses i 6 

 
(g) Ses i 7 

左图为三级结构图，右图为拉氏图 

图 4 芝麻过敏原的三级结构预测 

Fig. 4  Prediction of tertiary structure of sesame

allergens 

  由图 4 可知，Ses i 1、Ses i 2、Ses i 4、Ses i 5 二级

结构中α-螺旋结构在整个序列中占据主导地位．Ses 

i 1、Ses i 2与软件的预测结果相符，Ses i 4、Ses i 5与

预测结果有一定差异．在之前的二级结构分析中，

Ses i 4、Ses i 5 的二级结构中还含有 β-折叠结构，导

致这一结果可能是因为模型选择不当，但如果选用其

他模型，序列同源性又达不到 30% 以上，所以不能进

行建模．在此基础上，Ses i 1、Ses i 2形成了致密、稳

固的球状分子，具有较强的结构稳定性，这也为其成

为主要的芝麻过敏原提供了潜在的结构基础．Ses i 

3、Ses i 6、Ses i 7 主要以α-螺旋结构和 β-折叠结构

为主，相对分子质量大，空间结构复杂，具体的结构

特性还需进一步的实验说明． 

在模型预测结束后，SWISS-MODEL 服务器会

自动生成拉氏图，以反映预测模型的质量．拉氏图为

一种平面交角图，由α-碳与酰胺组成，横坐标表示 φ

角，纵坐标表示 ψ 角．等高线上的不同颜色区分为允

许区和不允许区，也因此会在拉氏图中形成两种构

象，允许构象和不允许构象．如图 4 中拉氏图所示，

其中一个氨基酸残基表示为一个点，颜色深的区域表

明稳定区(也就是允许区)，落在此区域的点越多，说

明该模型越可靠．拉氏图封闭的最内部区域(深绿

色)为允许区(这里的预测结果也最准确和稳定)，越

往外即颜色越浅说明越不允许和不稳定．在最内部

区域的任何成对二面角(φ，ψ)所模拟出来的构象都

是立体化学所允许和接受的．在构象中不存在斥力，

构象能量也就最低，这是因为非共价键键合原子之间

的距离大于等于最小接触距离，所以两者间的斥力也

就消失了，因此构象是稳定存在的，这部分的模型评

分也最高．浅绿色区域的任何二面角所规定的主链

构象虽然是立体化学允许的，但是不够稳定(也叫作

临界区)，因为在此构象中非共价键键合原子之间的

距离虽然小于允许距离，但仍大于所规定的极限距 

离[30]. 除此之外是不允许区，也就是不稳定区．由图

4 可以看出，Ses i 1—Ses i 7大部分氨基酸残基都落

在允许区和临界区，在一定程度上说明芝麻过敏原

Ses i 1—Ses i 7 的空间构象比较合理，结合分子势能

和动力学分析表明其建模比较成功，空间构象具有很

强的稳定性与合理性． 

3 结 论 

根据蛋白质的氨基酸序列，利用生物信息学软

件，分析了芝麻过敏原的二级结构、亲水性、表面可

及性、抗原性以及柔韧性等．其中，亲水性和表面可

及性在形成表位时十分关键．运用 DNAstar 和 IEDB

方法结合蛋白质特性和二级结构，预测分析了芝麻 7

种过敏原的线性表位．利用 SWISS-MODEL 进行同

源建模并预测了三级结构，对预测结构的稳定性进行

评估，提高了预测的准确性．结果表明，7 种过敏原

均存在多个可能的抗原表位，在整个氨基酸序列中分

布均匀，并且与同家族已知的过敏原线性表位存在着

部分区域氨基酸序列高度相似的情况．本研究的表

位预测结果增加了对芝麻过敏原的认识，为定位表位

缩小了范围，为抗体制备和免疫检测提供了一定的理

论基础． 
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