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The structural and functional analysis of 
COMT in wheat 

小麦中COMT蛋白的结构预测及功能分析 
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Background 

木质素是构成细胞次生壁的成分之一，参与
细胞壁木质化 

木质素在植物体内含量仅次于纤维素的第二
大有机物，也是最大的一类次生物质。 

木质素加大了细胞壁的硬度或抗压强度，对
植物的抗倒伏、抗病和抗逆性有重要影响。 

About lignin 



咖啡酸-O-甲基转移酶（COMT）是木质素特异途
径中的一个甲基化酶。 

 

不同的甲基转移酶，以S-腺苷蛋氨酸、甜菜碱和
二甲基噻亭作为甲基的供体，把氨基、羟基、硫
氢基甲基化。 

 

Background 

About OMT 



木质素合成途径 
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Gene Analysis 

ORF 
 
Dottup 
 
 

ORF Analysis 



ORF Analysis 



Phylogeny Analysis Protein Analysis 



Hydrophobicity 

MH < 0：亲水 MH > 0：疏水 



Signal peptide 



Only scores above 500 are considered significant. 

500 
score-=962 

区间：193-211 

TM Regions 



TM Regions 

区间：190-218 



Secondary Structure  



Functional sites 



Functional sites 



Function domains 



Function domains 



3D Structure 



Model Information 

3D Structure 



高分辨率的模型 
Z-score为0。 

 
目标蛋白各项 
Z-score都接近
于0，说明此模
型比较可靠。 
 

3D Structure 



COMT Structure 

Structure-Function Analyses of a Caffeic Acid O-Methyltransferase from 
Perennial Ryegrass Reveal the Molecular Basis for Substrate Preference 



RSMD值为
0.02,说明目

标蛋白与模
板结构高度
相似 

Protein Analysis 



Protein Analysis 
COMT基因催化的甲基化过程 

Structure-Function Analyses of a Caffeic Acid O-Methyltransferase from 
Perennial Ryegrass Reveal the Molecular Basis for Substrate Preference 



Protein Analysis 
黑麦草COMT（3P9C）催化机制 

Structure-Function Analyses of a Caffeic Acid O-Methyltransferase from 
Perennial Ryegrass Reveal the Molecular Basis for Substrate Preference 



Protein Analysis 

   黑麦草COMT蛋白催化活性中心（S-PdbViewer） 



Protein Analysis 

目标蛋白与模板活性中心对比 



Conclusion 
通过基因序列分析得到其编码阅读框，并翻
译得到蛋白序列； 

通过蛋白基本理化性质、亲疏水性、信号肽、
跨膜区等的分析，初步了解该酶的基本特征； 

通过对该酶二级结构、结构域预测、活性位
点的分析了解其催化机制； 

通过同源模建，得到与目的蛋白结构十分相
似的黑麦草COMT，根据黑麦草COMT的研究进
展辅导该酶研究，指导生物学实验。 
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