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汇报内容 

1.研究背景 

2.研究目的 

3.研究流程 

4.研究结果 



Staswick et al., 2005 

GH3 家族进化关系 



GH3 IAA结合亚家族在雄蕊早期表达情况 

郑亚风  未发表数据 



GH3 IAA结合亚家族在spl突变体中表达情况 

GH3.5 

GH3.2 

GH3.3 

GH3.6 

GH3.9 

GH3.1 

wt spl-/- 

wt spl-/- 

郑亚风  未发表数据 



研究目的 

模拟GH3.3/5/6蛋白结构 

找到特异小分子抑制剂 



流程 

寻找模板蛋白 

评估模板是否可靠 

同源模建 

寻找小分子抑制剂 

特异性评估 

BLAST-NCBI 

Alignment- Weblab，dottup 

swiss model 

PDB-viewer 

建模结果评估 Structural Analysis and Verification Server 

工具 

MAGA、PDB-viewer 

实验设计 



GH3.3/5/6 BLAST 结果 

GH3.3 

1. 寻找模板蛋白 

GH3.6 

GH3.5 

GH3.5 



序列比对结果 

2. 模板蛋白评估 



同源模建结果 

vv GH3.1 

vv GH3.5 

vv GH3.3 

vv GH3.6 

3. 同源模建 



建模结果评估 

http://nihserver.mbi.ucla.edu/SAVES/ 

http://molprobity.biochem.duke.edu/index.php 

评价、优化建模结果 
逐步分析，能够得到每一个原子
的具体信息，并在线改动不合理
结构 
专业、可信度高 

评价建模结果的合理性 
全面、简单 

各种有用的帖子，在线请教 

http://www.mdbbs.org/viewthread.php?tid=26753 

4. 建模结果评估 



4. 建模结果评估 



4. 建模结果评估 



4. 建模结果评估 



4. 建模结果评估 



小分子抑制剂寻找 



AIEP及其结合位点 

5. 寻找小分子抑制剂 



活性位点分析 
推荐软件MAGA 

 

5. 寻找小分子抑制剂 



活性位点展示 

vv GH3.1 

vv GH3.5 

vv GH3.3 

vv GH3.6 

5. 寻找小分子抑制剂 



小分子结合情况 

vv GH3.1 

vv GH3.5 

vv GH3.3 

vv GH3.6 

5. 寻找小分子抑制剂 



6. 特异性评估 

GH3家族其他成员与AIEP结合情况 



推荐分析基因家族的网站 



推荐分析基因家族的网站 



亚家族代表BLAST 

GH 3.12 

GH 3.2 

GH 3.9 

JAR1 

GH 3.17 

6. 特异性评估 



JAR1活性位点与AIEP结合情况 

6. 特异性评估 

GH 3.12 

JAR1 



结论 

AIEP对其他亚家族没有抑制效应 

AIEP能够抑制GH3.3/5/6结合活性 

AIEP可能对GH3结合IAA亚家族都
具有抑制效应 
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