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锈色棕榈象气味结合蛋白的同源建模* 
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摘  要  【目的】 锈色棕榈象 Rhynchophorus ferrugineus 为危害棕榈科植物的重要入侵害虫，为获得该

害虫气味结合蛋白（Odorant binding protein，OBP）的三维结构，从而基于计算反向化学生态学方法筛选

潜在对该害虫行为具有调控作用的挥发物用于防控奠定基础。【方法】 以蛋白质数据库中已经报道的昆虫

OBP晶体结构为模板，采用同源建模方法构建获得了该害虫 2个OBP的三维结构。模建结构通过 Procheck、

Verify_3D 和 ERRAT 进行评价，得到的评估分值均表明模建结构质量高。【结果】 三维模建结构显示，

这 2个锈色棕榈象 OBP由 6个 α-螺旋和连接这些螺旋的回折构成，6个半胱氨酸形成的 3对二硫键起到

了稳定结构的作用。【结论】 模建结构的获得，为今后通过分子对接筛选潜在的活性挥发物用于防控锈色

棕榈象奠定了基础。 

关键词  气味结合蛋白，同源模建，三维结构，锈色棕榈象 

Modeling the odorant binding protein of the red palm weevil, 
Rhynchophorus ferrugineus 
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Abstract  [Objectives]  To obtain the three-dimensional structure of the odorant binding protein (OBP) of the red palm 

weevil, Rhynchophorus ferrugineus, a notorious invasive pest, in order to develop potential volatile compounds to control this 

weevil based on the computational reverse chemical ecology approach. [Methods]  Two, three dimensional structures of R. 

ferrugineus were homologically modeled based on crystal structures of OBPs from other insects that have been deposited in 

the Protein Data Bank (PDB). The modeled structures were evaluated by Procheck, VERIFY_3D and ERRAT and their 

evaluation scores indicate that model quality is high. [Results]  The two, modeled, putative, three-dimensional, R. 

ferrugineus OBPs were composed of 6 α helixes and rebounds connecting the helixes. Three pairs of disulfide bonds formed 

by 6 cysteines were the key to their structural stability. [Conclusion]  These modeled OBP structures lay a foundation for the 

future screening of potential active volatiles to control R. ferrugineus by molecular docking.  

Key words  odorant binding protein, homology modeling, three dimensional structure, Rhynchophorus ferrugineus 

气味结合蛋白（Dorant binding protein，OBP）

是一类小分子（14~17 ku）水溶性酸性蛋白（pH 

5.0左右），其通常由 135~220个氨基酸组成，不

同或同种昆虫间 OBP 的氨基酸序列相似性较

低，但均存在 6个保守的半胱氨酸残基，通过 3

个相互交联的二硫键连接在一起（Pelosi et al.，
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2014）。依据 OBP的序列结构特征、功能和进化

地位，OBP基因家族可分为 PBP/GPBP（Pheromone 

binding protein/General odorant binding protein）、

ABP（ Antenna binding protein）、 Classic、

Minus-C、Plus-C、Dimer、CRLBP和 D7等亚家

族（Vieira and Rozas，2011）。其中，GOBP又

分为 GOBPⅠ和 GOBPⅡ，ABP 又分为 ABPⅠ

和 ABPⅡ。一般，PBP 存在于专一性识别性信

息素的感受器中，GOBP存在于对普通气味分子

发生反应的感受器中，而 ABP 则特异性的在触

角中高表达（王桂荣等，2004；张治科等，2017）。

在昆虫中，OBP 的主要功能通常认为是作为脂

溶性气味分子的载体存在于多种化学感受器淋

巴液中，起到运载气味分子通过化学感器淋巴

液，到达神经树突膜上的受体，从而使昆虫产生

嗅觉反应（Zhu et al.，2013；赵红霞等，2015；

Brito et al.，2016）。正因为 OBP所具有的重要

功能，其在昆虫与外界进行信息交流中起到重要

作用，是昆虫选择寄主、觅食、寻找配偶等行为

赖以发生的嗅觉相关蛋白。开展 OBP 基因的克

隆鉴定、功能和空间结构及其与气味分子结合机

理的研究有助于揭示昆虫对环境中复杂化学信

号的识别机制，从而为害虫防治提供新的思路和

途径，而且可基于计算反向化学生态学

（Computational reverse chemical ecology）筛选

对害虫行为具有调控作用的活性挥发物用于害

虫的绿色防控（Jayanthi et al.，2014）。 

锈色棕榈象 Rhynchophorus ferrugineus作为

我国重要的检疫性入侵害虫，自 1997 年在广东

的中山市发现以来，已经在海南、广东、广西等

长江以南广大地区分布，且有进一步随棕榈科观

赏植物调运而扩散蔓延的趋势，其发生危害严重

威胁和制约了我国棕榈（椰子、油棕、海枣等）

产业的健康发展（阎伟等，2014）。由于该害虫

环境适应能力强，危害隐蔽不容易被发现，危害

寄主植物高大不利于防治操作，导致很难对其进

行有效的防治（刘丽等，2011）。目前，虽然已

经研发出了利用聚集信息素进行诱捕这种较为

有效的绿色防治措施（阎伟等，2015），但是化

学防治仍然是治理锈色棕榈象危害的应急防控

措施，且很难达到理想的防治效果（李朝绪等，

2013；Yan et al.，2015）。为此，急需寻找新的

防治途径和措施对锈色棕榈象进行经济有效和

绿色环保的防治。鉴于此，本文拟在前期克隆鉴

定获得的锈色棕榈象 OBP 基因的基础上（Yan 

et al.，2016），对该害虫的 OBP进行同源建模以

期获得相应的三维结构，为后续借助计算反向化

学生态学技术手段，以构建获得的 OBP 三维结

构为基础，通过分子对接方法筛选获得潜在有望开

发用于防治锈色棕榈象的活性挥发物奠定基础。 

1  材料与方法 

1.1  序列来源 

锈色棕榈象 OBP 氨基酸序列为本实验室前

期研究所获得，已登录于 NCBI数据库，基因登

录号为 KR780571~KR780581，分别被命名为

RferOBP1~RferOBP11（Yan et al.，2016）。 

1.2  模板选择 

基于锈色棕榈象 OBP 氨基酸序列，利用

Blast 程序在蛋白质结构数据库（Protein data 

bank，PDB）中搜寻与其氨基酸序列一致性大于

或等于 30%的 X 射线衍射晶体结构。然后，选

择至少 3 个符合该条件的高分辨率晶体作为模

板分子用于三维结构的建模。 

1.3  结构模建 

参 照 汪 宇 等 （ 2015） 的 方 法 ， 使 用

MODELLER9.15将锈色棕榈象OBP的氨基酸序

列与模板的氨基酸序列进行比对。然后，利用该

软件生成 1 000个模建结构，从中选择分值最接

近 1的一个结果，采用 Chimera软件来评估电荷

在该结构中的分配情况，并基于最速下降和共轭

梯度法进行能量最小化优化。 

1.4  模型评价 

为确保同源建模所获得模型的质量，针对建

模获得的最佳结构，使用 UCLA 网站（http:// 

services.mbi.ucla.edu/）上的 Procheck（http:// 

services.mbi.ucla.edu/PROCHECK/）、Verify_3D
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（http://services.mbi.ucla.edu/Verify_3D/）和

ERRAT（http://services.mbi.ucla.edu/ERRAT/）程 

序分别对模型的几何结构、三维结构模型与一级

结构之间的关系以及三维结构中不同原子间非

键相互作用与高分辨率晶体结构间的差异情况

进行分析（Lüthy et al.，1992；Morris et al.，1992；

MacArthur et al.，1994），最终评价确定构建获

得的模型是否合理。同时，对评估得到的合理模

建模型，在 MODELLER中评估保守的 6个半胱

氨酸残基上的硫原子之间的距离以及它们之间

形成二硫二硫键的情况。 

2  结果与分析 

2.1  模板选择 

通过在 PDB 数据库中搜寻发现，在下载的

11 个锈色棕榈象 OBP 氨基酸序列中，仅

RferOBP10 和 RferOBP11 能获得一致性大于或

等于 30%的晶体模板，也即仅这 2个气味结合蛋

白可以进行同源建模。RferOBP10搜索获得的模

板分别来自冈比亚按蚊 Anopheles gambiae 的

OBP 2ERB（GI: 85544531，E-value值 4e-16，同

源性 30%）和致倦库蚊 Culex quinquefasciatus的

OBP 3OGN（GI: 310942885，E-value值 2e-13，

同源性 30%）和 2L2C（GI: 6039292，E-value

值 2e-13，同源性 30%）。RferOBP11搜索获得的

模板分别来自埃及伊蚊 Aedes aegypti 的 OBP 

3K1E（GI: 3K1E ，E-value 值 1e-15，同源性

32%）、致倦库蚊的 OBP 3OGN（GI:310942885，

E-value值 5e-23，同源性 38%）和冈比亚按蚊的

OBP 3R1O（GI: 353251761，E-value值 5e-22，

同源性 36%）。基于搜索获得的晶体结构，分别

利用获得的 3 个模板信息对 RferOBP10 和

RferOBP11进行同源建模。 

2.2  模型评价 

Procheck 程序评价结果通过生成的拉式构

象图（Ramachandran）来表示，即依据模建蛋白

的氨基酸在最佳合理区、较合适区、勉强接受区

以及不合理区中的分布情况来评价模型质量的

高低。因为甘氨酸和脯氨酸在拉式构象图中允许

存在的范围比较大，所以非甘氨酸和脯氨酸处于

合理范围的比例为判断结构合理性的主要依据。

就 Procheck程序评价结果而言，90%以上的非氨

基酸和非脯氨酸残基位于合理区则认为模建结

构共价键及健角构象是合理的。由拉式构象图可

知，就非氨基酸和非脯氨酸残基而言，

RferOBP10 分别有 92.1%、5.0%、2.2%和 0.7%

的氨基酸位于合理区、比较合适区、勉强接受区

和不合理区，而 RferOBP11分别有 93.1%、6.9%、

0%和 0%的氨基酸位于合理区、比较合适区、勉

强接受区和不合理区（图 1）。由此可见，本研

究构建的 RferOBP10 和 RferOBP11 模建蛋白的

共价键及健角构象是合理的。 

Verify_3D用于比较分析三维模型（3D）与

一级结构（1D）的兼容性关系，通常认为当有

一个氨基酸三维结构与一级结构之间关系的得

分大于 0.2时即为合理。经 Verify_3D分析发现，

去除信号肽序列外，RferOBP10 和 RferOBP11

中绝大部分的氨基酸三维结构与一级结构的兼

容性评分大于 0.2，表明构建的三维结构中残基

是合理的（图 2）。 

ERRAT 用于评估原子之间的非键相互作用

的整体性能，通常值大于 50%时就表明模型原子

之间的非键相互作用与碳骨架的结构均具有较

高的合理性，构建的三维结构质量高。

RferOBP10 和 RferOBP11 的 ERRAT 值分别为

91.935%和 78.400%，均远大于 50%这一阀值，

表明构建获得的模建蛋白不同原子之间的非键

相互作用的整体性能是合理的（图 3）。 

综合以上评价结果，认为同源建模所得

RferOBP10 和 RferOBP11 蛋白的三维模型是合

理的。 

2.3  三维结构分析 

由构建获得的 RferOBP10 和 RferOBP11 三

维结构图（图 4）可看出，它们由 6个 α-螺旋和

连接这些螺旋的回折构成。从模建的模型结构可

看出，在这些螺旋中，其中 5个 α-螺旋共同以侧

壁构成疏水的锥形口袋，另外一个 α-螺旋处于口

袋开口的顶部（图 4）。保守的 6 个半胱氨酸残 
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图 1  RferOBP10 和 RferOBP11 模建结构的拉式构象图 
Fig. 1  Ramachandran graph of modeled RferOBP10 and RferOBP11 

 

 
 

图 2  RferOBP10 和 RferOBP11 模建结构的 Verify_3D 打分结果 
Fig. 2  Verify_3D scores of modeled RferOBP10 and RferOBP11 
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图 3  ERRAT 计算的 RferOBP10 和 RferOBP11 

模建结构残基误差值 
Fig. 3  Error value of ERRAT calculation of  

modeled RferOBP10 and RferOBP11 
 

 
 

图 4  RferOBP10 和 RferOBP11 模建的三维结构 
Fig. 4  Three dimensional structure of modeled 

RferOBP10 and RferOBP11 

 
基上的硫原子之间的距离小于 0.2 nm，为能构成

3个二硫键所允许的距离范围内，说明 6个保守

的半胱氨酸残基残基可形成二硫键起到稳定三

维结构的作用。 

3  结论与讨论 

OBP 晶体结构的解析有助于揭示其生理功

能与结构的关系，并且可为基于计算反向化学生

态学的分子对接手段来筛选获得潜在对昆虫行

为具有调控作用的活性挥发物（Leal et al . , 

2008）。但是，晶体结构的获得需要对 OBP基因

进行表达，纯化得到高纯度 OBP 基因表达活性

产物后，在合适的条件下使表达产物结晶，然后 

借助 X 射线晶体衍射仪、核磁共振波谱仪、冷

冻电镜等仪器设备来进行结构解析（Lagarde 

et al.，2011）。此外，一般每个昆虫基因组中的

OBP 基因家族的数目较多。这些原因导致如果

要对每个昆虫的 OBP 成员都进行晶体解析成本

会很高，且非常耗时。虽然各物种间或者同物种

的不同 OBP 家族成员之间序列相似性较低，但

是其具有 6 个半胱氨酸残基的保守结构域

（Vieira and Rozas，2011；Pelosi et al.，2014）。

正是由于 OBP 家族成员间存在保守的半胱氨酸

残基，使得可借助已经报道的该家族其他成员的

蛋白晶体对其三维结构进行建模，然后基于模建

结构来解析结构与功能之间的关系以及用于通过

分子对接筛选潜在对昆虫行为具有调控作用的化

合物（Tsitsanou et al.，2012；Jayanthi et al.，2014）。 

本文利用 PDB数据库中的其他昆虫 OBP晶

体作为模板，构建获得了 RferOBP10 和

RferOBP11的三维结构。采用 Procheck和ERRAT

对模建的结构进行评价得到的分值与其他昆虫

OBP 模建的评分相当（汪宇等，2015）。基于

Procheck、ERRAT和 ERRAT的评价结果认为，

构建获得的 RferOBP10 和 RferOBP11 三维结构

质量高，可用于后续的分子对接研究。从结构看，

在 6个 α-螺旋中，其中的 5个形成的疏水口袋为

与气味分子结合的功能结构域，该结构的形状决

定能与什么样的气味分子结合以及结合的稳定

性。保守的 6个半胱氨酸残基上的硫原子之间的

距离处在合理范围内，表明它们之间形成的二硫

键可以起到稳定结构的有效作用。构建获得

RferOBP10 和 RferOBP11 三维结构以及从结构

中获得的初步信息，有助于后续研究这两个 OBP

在锈色棕榈象与外界环境信息交流中的作用，并

为基于构建的结构通过计算反向化学生态学手

段筛选活性挥发物用于锈色棕榈象的控制奠定

了基础。 
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