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摘A要A细胞色素;是一种广泛存在在细胞线粒体中的富电子蛋白" 它在与纳米材料相互作
用的过程中引发自由基的生成#扩大纳米材料的生物毒性" 为了在分子尺度上理解其与纳米
材料的相互作用#通过分子动力学模拟研究细胞色素;与富勒烯衍生物体系&富勒醇!三丙二
酸富勒烯’" 分析吸附后体系的能量!均方回转半径!接触原子数以及细胞色素;中的D4原子
到富勒烯衍生物质量中心的距离#进而揭示细胞色素;与富勒烯衍生物相互作用机理"
关键词A细胞色素;$富勒醇$三丙二酸富勒烯$分子动力学模拟
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AA蛋白质吸附是基础而重大的问题* 当外来的
纳米粒子进入细胞和血浆%首先会发生蛋白质的

吸附(&) * 纳米粒子能够穿过细胞膜进入细胞%在
器官中聚集并引发毒性反应($) * 因此研究蛋白
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质的吸附对于揭示纳米粒子的生物效应是必不可
少的* 同时%蛋白质吸附与一系列生物传感器件
紧密联系%如药物运输和癌症治疗等(!I() * 因此%
基于安全性和潜在应用等方面的考虑%蛋白质的
吸附具有十分重要的意义*

细胞色素;是生命中一种重要的水溶性氧化
还原蛋白%分子内部包含一个血红素!中心卟啉
铁"%广泛存在原核生物和真核生物细胞的线粒
体内膜上* 细胞色素;中心的血红素是电子转移
的核心%在细胞能量消耗#生长和分化中有着重要
的作用(FI’) *

在过去的 !%年%富勒烯及其衍生物在多个领
域具有广泛的应用%包括神经保护#抗氧化#抗菌
和抗病毒活性(&%I&&) * 富勒烯的球状结构具有强
烈的非极化特性%可以形成容易穿过细胞膜的脂
质体系(&$) * 在生物技术中%它已被广泛应用于药
物运输和生物传感器等领域* 其衍生物富勒醇和
三丙二酸富勒烯是通过在富勒烯的碳上引入羟基
和羧基而得到%其官能团分别为羟基和羧基%从而
提高富勒烯的水溶性*

本文主要利用分子动力学模拟%研究细胞色
素;和富勒醇!分子式为 8"%!NR" $#"

(&!) #三丙二
酸富勒烯!分子式为8"%!8!8NNR" $" ! 的吸附作
用%为研究二者之间进一步的物理化学反应提供
基础*

AI计算方法
体系中的蛋白质为马心细胞色素 ;!876;%

&Rg8"%其初始结构是从蛋白库中获得* 富勒烯
衍生物是由e.64,2./5>6+<2*软件搭建* 体系中的
水分子模型为 UTL!L%体系到水盒子边界的距离
为 & -=* 为了模拟生理环境%体系中添加 B.t和

8/b%浓度为 %M&E =*/O\* 采用8R:gee(&#)力场%
所用的软件为 B:ea(&E) * 模拟过程是在 BLU
!& .6=%!%% _"系综下进行的* 温度和压强分别
用]4,4-<54-恒温和恒压方法保持稳定* 整个模
拟采用周期性边界条件*

?I结果与讨论
蛋白质的结构决定蛋白质的生物活性和生物

功能* 为了度量蛋白质的结构%本文分析相互作用
能#均 方 根 偏 差 !,**6=4.- 5Z+.,4<432.62*-%
ge>a"#均方回转半径!,.<2+5*0W7,.62*-%gW"随吸
附模拟时间的变化曲线* 其中%ge>a为蛋白质在
这个时刻的构象与初始构象进行对比%使之与初始
构象的重心重合%然后计算每个对应原子的坐标的
差值%把差值平方再平均%最后开根号* 它表示蛋
白质结构随时间的演化* gW为蛋白分子内的每个
原子到蛋白质质心距离的平方的平均值%表示蛋白
质在空间的伸展程度* 如图 &!."所示%L&!细胞色
素;与富勒醇"和L$!细胞色素;与三丙二酸富勒
烯"的相互作用能随着模拟时间的变化%一直稳定
在某一个值左右%没有大幅度的变化%说明体系处
于稳定的状态%同时也说明 &E -5的分子动力学模
拟对这两个体系也是足够的* 从图 &!["可以看
出%两个体系在 &E -5的模拟时间内%细胞色素;的
ge>a值先处于上下波动的状态%最后逐渐趋于稳
定%说明体系结构已经达到平衡* 该结果与均方回
转半径得到的结果一致* 细胞色素;的结晶回转
半径为 &M!$# -=%在水溶液中为 &M!!! -=%细胞色
素;在吸附富勒烯衍生物之后%所有的回转半径都
在 &M! d&M# -=之间%L& 的平均回转半径为
&M!&$ -=%L$的平均回转半径为 &M!&# -=%如表 &
所示* 表明细胞色素;结构的稳定性*

图 AI相互作用能及.\*Z随时间的变化
J+(-AIP/>L#1&4/8#4$3+#’#63"/+’3/1&23+#’/’/1(5 "&# &’=.\*Z"G#

F"E



第 #期 张玉杰%李晓毅&细胞色素;与富勒烯衍生物的吸附相互作用

表 AI体系的均方回转半径%距离和接触原子数
P&G4/AI<8/1&(/8&4$/#6.($ =+03&’2/$ &’=

’$>G/1#62#’3&23+’( &3#>0

体系 gWO-= 接触原子数. aD4I0/+ [ O-=
L& &M!&$ !& &M!$"
L$ &M!&# $E &M(#"

AA注&.接触原子数为距离细胞色素 ;表面 %ME -=范围内的富

勒烯衍生物的非氢原子数’[ 表示细胞色素中的D4原子到富勒烯

衍生物的质心距离*

AA除吸附能外%均方回转半径#距离的变化和接
触原子数也可以表明体系的吸附构象* 距离指细
胞色素 ;中的 D4原子到富勒醇和三丙二酸富勒
烯质心间的距离* 接触原子数是指距离细胞色素
;表面 %ME -=范围内的富勒醇和三丙二酸富勒
烯的原子数* 由表 & 可知%富勒醇与细胞色素 ;
的距离更近%并且与蛋白质的接触原子数也会更
多* 这主要是由于富勒醇中的羟基官能团的个数
比较多%并在富勒烯表面分布均匀%相比于三丙二
酸富勒烯而言%富勒醇具有更高的水溶性%在水溶
液中可以更稳定地存在%同时%富勒醇中的羟基与
蛋白质残基中氨基形成的氢键也远多于三丙二酸
富勒烯中的羧基与氨基所形成的氢键%从而大大
加强了富勒醇与蛋白的相互作用* 因此%富勒醇与
细胞色素;的相互作用更强%可以更稳定地吸附在
细胞色素;的表面%图 $为稳定后的轨迹截图*

图 ?I体系WA在 AT ’0时的轨迹截图
J+(-?I*’&L0"#3#60503/>WA &3AT ’0

CI结论
本文通过分子动力学模拟的方法研究富勒醇

和三丙二酸富勒烯与细胞色素;的吸附过程% 通
过相互作用能#均方回转半径#均方根偏差#接触
原子数等研究吸附后的结构* 结果表明%细胞色
素;的结构没有发生很大的改变* 此外%模拟结
果也表明%富勒醇与细胞色素 ;的因含有较多的
氢键数而具有更强的相互作用%更容易对生物体

产生影响*

本文的计算结果是在中国科学院计算机网络
信息中心超级计算中心的"元#超级计算机上得
到的$
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