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杀虫晶体蛋白对小菜蛾杀虫活性的识别预测
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摘要: � 考察对小菜蛾具有杀虫活性和无杀虫活性的晶体蛋白二肽组成的差异� 结果发现, 对小菜蛾具有杀

虫活性的晶体蛋白中, SG, L S, SN , N I, G S, SV , SL , T V, EF, N Q二肽分数较高;而对小菜蛾无杀虫活性的晶体

蛋白中, A N , L Q , DA , AQ , T F, SY, EI , L E, PT , R A二肽分数较高,总体分数上存在差异最大的是 S* 型二肽.

在此基础上,发展一种识别杀虫晶体蛋白( ICP)对小菜蛾杀虫活性的统计学方法, 通过对两组共 27 条杀虫晶

体蛋白进行有无杀虫活性的初步识别,该方法识别平均正确率分别是 71. 4%和 100% .
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苏云金芽孢杆菌( Baci l lus thur ingiensi s, Bt)是一种革兰氏阳性细菌, 它在形成芽胞时伴随着产

生晶体蛋白.有些晶体蛋白被证实具有特异的杀虫活性,通常被称为杀虫晶体蛋白( Insect icidal Cry stal

Pro tein, ICP)
[ 1]

.不同的杀虫晶体蛋白对鳞翅目、鞘翅目、双翅目、膜翅目等农业害虫具有特异的毒杀作

用,而对人、畜和害虫天敌是无害的[ 2] , 可作为绿色生物农药推广. 小菜蛾( P lutella x y lostel la )属于鳞

翅目,是十字花科的重要害虫,由于其发生世代多且重叠, 为害隐蔽, 且容易产生抗药性,因此对小菜蛾

的杀虫活性测试和生物农药的筛选变得越来越重要
[ 3]

. 许多氨基酸组成相似的蛋白质在二肽组成上存

在较大差异,而且同一个氨基酸在发挥功能的过程中要受到与它在序列和空间上相近氨基酸的影响.二

肽能反映它们在上下列的相互影响,二肽组成比氨基酸组成蕴含了更多的生物学信息[ 4] .本文以杀虫晶

体蛋白的二肽组成为研究对象,构建杀虫晶体蛋白对小菜蛾杀虫活性的预测模型.

1 � 材料与方法

1. 1 � 数据来源

对相关的文献和在线数据库( ww w . lifesci. sussex . ac. uk)进行查阅,收集了 21条对小菜蛾具有明

显杀虫活性的晶体蛋白, 分别是 Cr y1Aa14, Cry1A b13, Cry 1Ab15, Cr y1Ab16, Cry1A b17, Cry1Ac1,

Cr y1Ac14, Cr y1Af1, Cry 1Ba3, Cr y1Bd, Cry lCa9, Cry1Cb2, Cry lFb5, Cr ylGbl, Cr y1Ie1, Cry1Ia8,

Cr y1Id1, Cry2A a9, Cry2Ab3, Cr y2Ab4和Cry 2Ab10� 另外,收集了 6条没有任何杀虫活性的晶体蛋白,

分别是 CrylCa7, Cry lDb2, CrylGb2, Cry1Ia9, Cry9Ea2和 Cry9Ea3.

1. 2 � 二肽组成分析

包含 n个氨基酸的蛋白序列�a1 , a2 , a3 ,  , an!, 其二肽数量为 n- 1个, 分别表示为�a1 , a2!, �a2 ,

a3!,  , �an- 1 , an!.二肽分数 x i = ni / N .其中, i表示 400种二肽的某一种, n表示序列中某种二肽数量,

N 表示该序列中二肽总数量.对20个具明显杀小菜蛾活性的晶体蛋白和6个无杀小菜蛾活性的晶体蛋

白,首先计算出每条序列的二肽组成,然后计算出其平均值, 分别为 x i, S和 x i, W . 其中,下标 S和 W 分别

表示具杀小菜蛾活性和无杀小菜蛾活性.二肽分析由 CDP 软件完成[ 4]
.
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1. 3 � 小菜蛾杀虫活性的预测原理

对于一个未知杀虫活性的晶体蛋白,首先计算出其 400种二肽分数; 然后,计算出它和具有杀小菜

蛾活性晶体蛋白的 400种二肽的绝对偏差之和 �S ,以及它与无杀小菜蛾活性晶体蛋白 400种二肽的绝

对偏差之和 �W . 若 �S< �W , 则视为有杀小菜蛾活性; 反之,则视为无杀小菜蛾活性.

2 � 结果与分析

2. 1 � 杀虫晶体蛋白二肽组成分析
CDP 分析结果显示,影响小菜蛾有无杀虫活性的 ICP 二肽组成有较大差异,如图 1所示.由图 1( a)

可知,有 22种二肽在有杀小菜蛾活性的晶体蛋白中,其二肽分数大于无杀小菜蛾活性的晶体蛋白� 这

( a) 有杀虫性大于无杀虫性 � � � � � � � � � � � ( b) 有杀虫性小于无杀虫性

图 1 � 小菜蛾杀虫活性二肽组成分析

F ig . 1 � T he analysis of t he dipeptide composit ion

些二肽是 SG, LS, SN, NI, GS, SV, SL , TV, EF, NQ, NS, FS, SS, T S, PL, IG, LG, RV, EW, QF, SA 和

VP� 而从图 1( b)可知, 有 23种二肽正相反, 分别是 A N, LQ, DA, AQ, T F, SY, EI, LE, PT , RA, AS,

NA, YE, T G, FY, H T , NP, LV, NL, RF, TR, VD和 QD.

具杀小菜蛾活性的晶体蛋白中,二肽分数较高的丝氨酸 Ser( S) , 在与杀虫能力呈正相关的 20 种二

肽中出现了 11次.无杀小菜蛾活性的晶体蛋白中,二肽分数较高的天氨酸 A sp( D)和丙氨酸 Ala( A) ,

图 2 � 20 类氨基酸在杀小菜蛾蛋白分数差异

F ig . 2 � Pereent difference o f

the twenty amino acid residues

of the insecticidal cry sta l prot ein

所形成的二肽其出现的频率也较高. 按 400个二肽中第 1

个氨基酸组成将其分为 20 类, 分别表示为 A * , C* ,  ,

Y* , ∀ * #表示 20个氨基酸中的任一个. 这 20 类二肽在具

杀小菜蛾活性和无活性的晶体蛋白中, 二肽分数存在较大

差异.在有杀小菜蛾活性的晶体蛋白中, S
*
型二肽分数最

高, N * 次之; 而在无活性晶体蛋白中, A * 二肽最高, D* 次

之(图 2) .丝氨酸能够形成二硫键, 促进杀虫晶体蛋白结构

的稳定.它也是一种很强的亲水氨基酸,可以增强杀虫晶体

蛋白与害虫中肠膜上受体糖链结合.这些因素可能是 S
*
型

二肽在具有杀虫活性的晶体蛋白中二肽分数高的原因.

2. 2 � 小菜蛾杀虫活性识别预测

对 27条晶体蛋白的序列进行计算,结果如表 1所示.由表 1可知, �S > �W 的 12个序列为 Cry1Ba3,

表 1 � 小菜蛾杀虫活性预测结果

T ab. 1 � Pr edictive results o f the insecticidal activity against P lutella x y lostella

I CP �S �W ICP �S �W ICP �S �W ICP �S �W
Cry1A a12 27. 31 36. 94 Cry 1A c14 25. 35 37. 62 Cr y1Gb1 34. 29 33. 84 Cry lCa7 32. 97 31. 65

Cry1A a14 25. 88 35. 58 Cry1A f1 37. 72 49. 51 Cr y1Ie1 52. 53 50. 62 Cr ylDb2 34. 49 32. 88

Cr y1Ab13 25. 36 38. 91 Cry 1Ba3 34. 35 33. 56 Cr y1Ia8 50. 06 47. 36 Cr ylG b2 34. 50 34. 09

Cr y1Ab15 25. 36 38. 91 Cry1Bd1 35. 49 36. 56 Cry 1Id1 51. 53 50. 58 Cr y1Ia9 49. 88 46. 93

Cr y1Ab16 25. 69 39. 21 Cry1Ca9 33. 04 31. 65 Cr y2A a9 64. 23 72. 88 Cry9Ea2 50. 08 34. 09

Cr y1Ab17 24. 71 38. 59 Cr y1Cb2 32. 90 35. 36 Cr y2A b3 62. 63 70. 26 Cry9Ea3 50. 13 33. 91

Cr y1Ac 24. 78 37. 46 Cr y1Fb5 33. 24 37. 19 Cr y2A b4 62. 61 70. 18
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Cr y1Ca9, Cr y1Gb1, Cry 1Ie1, Cry1Ia8, Cry1Id1, Cr ylCa7, Cry lDb2, Cr ylGb2, Cry1Ia9, Cry9Ea2,

Cr y9Ea3.即这些晶体蛋白没有杀虫活性. 6 个序列 Cr y1Ba3, Cry1Ca9, Cry1Gb1, Cry 1Ie1, Cry1Ia8,

Cr y1Id1是具有杀虫活性的序列,占全部 21条有杀虫活性的 28. 6%, 杀虫活性预测正确率为 71. 4%.

对于 6条无杀小菜蛾活性的晶体蛋白序列,全都能正确识别,正确率为 100% ,预测结果良好.

3 � 讨论

对晶体蛋白的杀虫活性分析一般采用传统的生物学测定法, 目前已建立了多种目标昆虫的生物测

定模式[ 5] .生物学测试过程繁琐,耗时、耗力、耗财, 考虑很多因素,如害虫本身的生殖、生存潜能等生物

学特性,以及温度、湿度和光照等主要环境因子,且对于一些害虫仍未建立一套行之有效的方法
[ 6]

. 林毅

等
[ 7]
利用均匀设计方法,构建了晶体蛋白氨基酸组成与其对鳞翅目、鞘翅目和双翅目的活性之间关系的

支持向量机模型,并得到了很好的预测结果. 但该模型无法具体应用于杀小菜蛾活性的预测.

通过考察晶体蛋白的二肽组成特征与其对小菜蛾的杀虫活性之间的内在联系, 提供了一种识别晶

体蛋白对小菜蛾杀虫活性的新方法.该方法在对杀小菜蛾晶体蛋白实施改造的过程中,可作为一种实验

前期预测方法, 以期减少人工筛选工作量,提高研究效率和改造成功率.目前,通过实验方法对小菜蛾生

物学测试的数据量有限, 较少的数据量对所建模型预测结果会有一定的影响.本模型只是建立在简单的

统计学基础上, 如果能找到一种更好的判别公式, 势必会大大提高模型的预测精度.
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The Discrimination Prediction with Insecticidal Activity of

Insecticidal Crystal Protein Against Plutella xylostella

CAI Fu�y ing, FAN Yun, ZH ANG Guang�y a, LIN Yi

( C ol lege of Chem ical En gineering, Hu aqiao Un iversi ty, Quanzhou 362021, C hina)

Abstract: � In t his w ork, the dipeptide composition of cr ystal pr oteins w ith and w it ho ut insect icidal act ivity against Plute�

lla x y lostella was sy stematically analyzed. We found t hat cry st al pr oteins with insect icidal act ivity against Plutel la x y los�

tella co nt ained mor e dipeptides such as SG , LS, SN , N I, G S, SV, SL, T V , EF and N Q, whereas less dipeptides such as

AN , LQ , DA , A Q , T F , SY , EI, LE, PT and RA , and g ener ally, S* w as the most differ ent dipept ide. Based on this info r�

mation, a stat istical method fo r discr iminating 27 cry sta l pr oteins w it h or w itho ut insect icida l act ivit y against Plutell a x y�

los tella was dev elo ped and their accuracy w as 71. 4% and 100% , respectively .

Keywords: � B acillus thur ingiensis ; insecticidal crystal pro teins; dipept ide co mpo sitio n; activ ity ag ainst Plutella x y los�

tella ; discrim inat ion
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