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摘  要：【目的】认识维氏气单胞菌 MreB 蛋白的各级结构，研究 MreB 蛋白的保守性与作为分

子标记工具的可靠性。【方法】应用 ProtParam、PredictProtein 和 SWISS-MODEL 等在线软件分

别分析蛋白的一级结构及理化性质，预测蛋白二级、三级结构；利用 ClustalX 2.0、ESpript 3.0

和 MEGA 6 等软件对几类细菌中的 MreB 蛋白进行氨基酸序列比对分析和系统发育学研究。【结

果】维氏气单胞菌 MreB 蛋白是由 346 个氨基酸组成的酸性蛋白，主要定位于细胞膜上；蛋白二

级结构主要由 α-螺旋、扩展长链和无规则卷曲结构构成，其中无规则卷曲所占比例最高；同源建

模的结果显示蛋白的三级结构中含有 12 个 α-螺旋结构、5 个 β-折叠结构、8 个 β-发夹结构、22

个 β-转角和 4 个 γ-转角。【结论】获得了维氏气单胞菌 MreB 蛋白详细的理化信息，同源建模构

建的模型具有合理的空间结构，PROCHECK 评分较高，为实验研究提供了一定的结构基础；MreB

蛋白具有保守位点与结构保守性，属高保守蛋白，且变异度适宜，可作为分子标记工具应用于细

菌的分类鉴定。 
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Abstract: [Objective] To understand all-level structures of Aeromonas veronii MreB protein, and study 
the conservation of MreB protein and its reliability as a molecular marker. [Methods] Online software 
such as ProtParam, PredictProtein and SWISS-MODEL were used to analyze the primary structure and 
physicochemical properties of the protein, and predict its secondary and tertiary structures. Amino acid 
sequence comparative analysis and phylogenetic study were done on MreB proteins in several types of 
bacteria through software like ClustalX 2.0, ESpript 3.0 and MEGA 6. [Results] MreB protein of 
Aeromonas veronii is an acidic protein composed of 346 amino acids, which is mainly located in the 
cell membrane. Secondary structure of the protein mainly consists of α-helices, extended long chains 
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and random coil structures, of which random coils share the highest proportion. The results of 
homology modeling reveal that the tertiary structure of the protein contains 12 α-helical structures, 5 
β-folded structures, 8 β-hairpin structures, 22 β-turns and 4 γ-turns. [Conclusion] Detailed 
physicochemical information on Aeromonas veronii MreB protein is obtained. The model built by 
homology modeling presents a reasonable spatial structure, and receives a relatively high PROCHECK 
score, which provides some structural basis for experimental research. Moreover, with conserved sites 
and structural conservation, MreB protein belongs to a highly conserved protein with appropriate 
variability. Therefore, it can be used as a molecular marker tool in the classification and identification 
of bacteria. 

Keywords: Protein, Structure, Homology modeling, Comparative analysis, Evolution 

长期以来人们认为细胞骨架蛋白是真核细胞

所特有的成分，原核细胞中不存在该类蛋白，但近

二十年来，人们在原核生物中陆续发现了在结构和

功能上与 3 种真核骨架蛋白(肌动蛋白、微管蛋白和

中间丝)相类似的蛋白，MreB 就是其中之一，它与

真核生物肌动蛋白丝类似性较高，具有决定细胞形

态、调控染色体分离、维持生物活性和调控细胞壁

合成等方面的功能，目前在许多细菌如肺炎克雷伯

菌 (Klebsiella pneumoniae) 、 解 淀 粉 芽 孢 杆 菌

(Bacillus amyloliquefaciens) 和 大 肠 埃 希 氏 菌

(Escherichia coli)等菌[1]中均发现了 MreB 蛋白的 

存在。 

维氏气单胞菌(Aeromonas veronii)为气单胞菌

属革兰氏阳性杆菌，是一种人-鱼共患致病菌，危害

性强，能引发人类腹泻、脑膜炎和败血症等疾病，

因对该菌预防和治疗难度较大，至今仍缺乏有效的

防治手段，目前一些西方国家已将其作为食品安全

的检疫项目[2-11]。2012 年 Hadi 等[12]报道了维氏气

单胞菌中也存在 MreB 蛋白，且该蛋白对维氏气单

胞菌细胞形态建成与维持具有关键性作用，一旦

MreB 蛋白结构发生解体，维氏气单胞菌的生存与

活性将受到不可逆转的扼制。这一发现对维氏气单

胞菌的防治提供了新的启示：如果能阻碍 MreB 蛋

白的表达或使其蛋白结构解体势必抑制其正常生

长，因此对维氏气单胞菌 MreB 蛋白化学结构详细

信息的解析将有助于寻找阻碍蛋白表达或降解蛋

白的方法与途径，以及为相关防治药物设计提供重

要参考。但目前 MreB 蛋白的三维晶体结构尚未获

得，因此本研究利用生物信息学手段对 MreB 蛋白

的一级、二级结构进行研究与分析，通过同源建模

的原理对该蛋白的三级结构进行预测，旨在为实验

研究提供一定的结构基础；另外，近年来蛋白组学

研究的发展表明氨基酸序列比 DNA 序列更为保守，

能为物种的进化提供更为可靠的信息，因此对不同

物种 MreB 蛋白同源性进行比较并分析维氏气单胞

菌与其他几种微生物的进化关系，以期为 MreB 蛋

白在系统发育学研究中的应用奠定理论基础和参

考价值。 

1  分析材料 

分 析 材 料 全 部 来 源 于 美 国 生 物 信 息 中 心

(National Center for Biotechnology information) 

Protein 数据库；MreB (Aeromonas veronii bv. sobria)

登录号：AFF60301。 

2  方法 

2.1  MreB 蛋白的结构分析 

2.1.1  蛋白一级结构分析：利用瑞士 ExPASy 网站

上的生物信息学软件 ProtParam 分析 MreB 蛋白的

氨基酸总数、分子量、等电点和亲水性等参数；利

用在线工具 PSORT 预测蛋白的亚细胞定位。 

2.1.2  蛋白二级结构分析：将序列提交到欧洲分子

生物学实验室提供的 PredictProtein 服务器[13]预测

MreB 的二级结构，分析蛋白的局部结构元件。 

2.1.3  蛋白三级结构预测与分析：将序列提交至瑞

士生物信息学研究所(SIB)建立的蛋白质分析专家

系统 ExPASy，利用 SWISS-MODEL 服务器对 MreB



274 微生物学通报 Microbiol. China 2015, Vol.42, No.2 

 

http://journals.im.ac.cn/wswxtbcn 

蛋白进行同源建模，获得该蛋白的三级结构和相关

参数；再利用加利福尼亚大学洛杉矶分校(UCLA)

在线工具 Structural Analysis and Verification Server

对该蛋白的三级结构的可信度与合理性进行评估

(PROCHECK)。 

2.2  氨基酸序列比对与系统发育分析 

将序列输入 NCBI 的网页中，从 GenBank 中

BLAST 出与维氏气单胞菌 MreB 蛋白相似性在 53%

以上、覆盖率在 95%以上的蛋白，选择不同物种来

源的 MreB 蛋白，使用 ClustalX 2.0 进行比对，之后

再利用蛋白及核酸分析工具 ESpript 3.0 美化与分析

多重比对序列图。根据比对结果用 MEGA 6 构建系

统进化树。Bootstrap 分析中使用 1 000 次重复计算

NJ 树的支持率。 

3  结果与分析 

3.1  MreB 氨基酸组成及理化性质分析 

维氏气单胞菌 MreB 蛋白由 346 个氨基酸组成，

含 19 种氨基酸，其中甘氨酸 (Gly)含量最高为

10.7%，其次是缬氨酸(Val)含量为 9.8%和丙氨酸

(Ala)含量为 9.2%，不含色氨酸(Trp)、吡咯赖氨酸

(Pyl)和硒氨酸(Sec)。酸性氨基酸残基总数为 45，碱

性氨基酸总数为 35；分子量为 37.06 kD，理论等电

点 PI 为 5.24；分子式为 C1628H2646N456O502S13，原子

总数是 5 245；其疏水性平均值(GRAVY)为 0.013。

PSORT 的分析结果表明在维氏气单胞菌中 MreB 蛋

白主要定位于细胞膜上，其概率值为 11.9%。 

3.2  MreB 二级结构预测与分析 

利用 SOPMA 服务器预测 MreB 蛋白的二级结

构，结果如图 1 所示，MreB 二级结构主要由 α-螺

旋(Alpha helix)、扩展长链(Extended strand)和无规

则卷曲(Random coil) 3 种结构构成，其中 α-螺旋占

34.39% ， 扩 展 长 链 占 19.08% ， 无 规 则 卷 曲 占

46.53%，表明 α-螺旋和无规则卷曲是 MreB 蛋白的

主要成分。 

3.3  MreB 的同源建模及分析 

经过计算筛选，SWISS-MODEL 为预测 MreB

蛋白的三级结构选择了 3 个模板，PDB id 分别为

2wus、4cze 和 1jcg，3 个模板预测的模型评估结果

显示 4cze 蛋白为最佳模板如图 2A 所示。预测出的

三维模型如图 2B 所示，该模型含有 12 个 α-螺旋 
 

 
 

图 1  MreB 二级结构分析 
Figure 1  Secondary structure analysis of the MreB protein 

注：横轴表示氨基酸位置；蓝色：α-螺旋；红色：扩展长链. 

Note: Horizontal axis indicates amino acid site. Blue: Alpha helix; Red: Extended strand. 
 

A                         B                        C 

 
 

图 2  MreB 蛋白的三维结构 
Figure 2  Three-dimensional structure of the MreB protein 

注：A：模板；B：预测模型；C：A (绿)与 B (红)的叠合比较图形. 

Note: A: The template; B: The prediction model; C: The superposition of the two model, A (green) and B (red). 
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结构，由 128 个氨基酸组成，占 36%；5 个 β-折叠

结构，由 98 个氨基酸残基组成，占 28%；另外还

含有 8 个 β-发夹结构，22 个 β-转角和 4 个 γ-转角。

将预测模型与模板 4cze 图形进行叠合处理，如图

2C 所示，两者折叠模式一致，核心结构差别不大，

仅有少量环区构象存在细微差异，序列同一性为

48% ， 覆 盖 率 为 93% ， 覆 盖 范 围 为 10–333 ；

PROCHECK 检测结果如图 3 所示，100%的氨基酸

残基落在允许区，其中 95.2%落在最适区，4.0%落

在附加区，0.7%落在宽容区。以上结果表明通过

SWISS-MODEL 构建的 MreB 蛋白三维结构符合立

体化学规则，有较高的合理性与可靠性，属高质量

模型(落于最适区的氨基酸残基数>90%)。 

3.4  MreB 与同源蛋白氨基酸序列比对及保守性

分析 

NCBI 数据库中 BLAST 搜索结果显示维氏气 

 
 
 

 
 
 

图 3  MreB 蛋白氨基酸残基二面角分布图 
Figure 3  Ramachandran plot of the MreB protein 

单胞菌 MreB 蛋白具有高度保守性，属于 Sugar 

kinase/HSP70/actin 超 家 族 。 将 7 个 物 种 即

Aeromonas veronii ( 登 录 号 ： AFF60301.1) 、

Aeromonas hydrophila ( 登 录 号 ：

WP_017778502.1)、Oceanimonas smirnovii (登录

号：WP_019935063.1)、Glaciecola pallidula (登录

号：WP_006012812.1)、Haemophilus influenza (登

录号：P44474.1)、Caulobacter vibrioides (登录号：

4CZE_A)、Escherichia coli (登录号：P0A9X4.1)

的 MreB 蛋白与另外 3 个物种即 Geobacillus sp. 

(登录号：C5D4U1.1)、Bacillus pumilus (登录号：

A8FFD2.1)和 Bos Taurus (登录号：2QW9_A)的热

休克(HSP70)蛋白氨基酸序列进行比对，结果如图

4 所示，MreB 蛋白主要含有核酸粘附位点、Mg2+

粘附位点和 RodZ 相关位点，这些位点的氨基酸

残基均具有高度的保守性。氨基酸序列比对结果

显示细菌的 MreB 同源性较高，与同一属的细菌

相 似 性 达 96% 以 上 ， 与 其 他 细 菌 相 似 性 达

56%−93%之间，另外与同属一个超家族的 HSP70

蛋白含有 25%以上的同源序列。将图 5 所列出的

7 种细菌即 AFF60301.1 到 P0A9X4.1 的 MreB 蛋

白的三级结构进行叠合比对，发现几种 MreB 蛋

白三级结构也极为相似，仅少数表面环区构象存

在细微差异。 

3.5  MreB 蛋白的系统发育学分析 

将维氏气单胞菌 MreB 蛋白氨基酸序列键入

GenBank 数据库中进行检索，将检索结果中分属于

发 光 杆 菌 属 (Photobacterium sp.) 、 邻 单 胞 菌 属

(Plesiomonas sp.)、埃希氏菌属(Escherichia sp.)、弧

菌属(Vibrio sp.)、噬琼胶菌属(Agarivorans sp.)、铁

单 胞 菌 属 (Ferrimonas sp.) 、 甲 苯 单 胞 菌 属

(Tolumonas sp.)、气单胞菌属(Aeromonas sp.)共 14

个菌种的 MreB 蛋白序列构建系统发育树，进行系

统进化分析，结果如图 6 所示，整棵进化树明显分

为两支，弧菌科中的发光杆菌属、邻单胞菌属和弧 
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图 4  蛋白氨基酸序列比对 
Figure 4   Amino acid residue sequence alignment of proteins 

注：AFF60301.1 到 P0A9X4.1 为 MreB 蛋白，C5D4U1.1 到 2QW9_A 为热休克(HSP70)蛋白，完全保守的残基用红色阴影表示，核

酸粘附位点用浅蓝色阴影表示，Mg2+粘附位点用深蓝色阴影表示，RodZ 相关位点用黄色阴影表示. 

Note: AFF60301.1 to P0A9X4.1 are MreB protein. C5D4U1.1 to 2QW9_A are heat shock protein (HSP70) protein. Amino acids completely 
conserved are shaded in red, nucleotide binding site are shaded in light blue, Mg2+ binding site are shaded in deep blue, RodZ interaction site 
are shaded in yellow. 
 
 

 
图 5  MreB 蛋白晶体结构、同源建模结构的叠合比较 
Figure 5  Superposition of crystal strucutures and 
homolog models of 7 MreB proteins 
注：不同的分子用不同颜色表示. 

Note: Different structures are drawn with different colors. 
 

菌属以及肠杆菌科中的埃希氏菌属同属于第一分

支，而噬琼胶菌属、铁单胞菌属、甲苯单胞菌属、

气单胞菌属同属于第二分支，其中维氏气单胞菌

与同属的另外两个菌种即 Aeromonas diversa 和

Aeromonas hydrophila 亲缘关系最近。整棵树明显

将传统分类法下同一科系的菌种聚集在同一分支

下，同时也将不同科系的菌种区分聚类。表明

MreB 蛋白进化上保守性较高，变异度适宜，能够

较好的用于研究含 MreB 蛋白细菌的分子系统发

育与进化关系，可以在科属级水平上将细菌进行

归类。 
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图 6  MreB 蛋白系统发育树分析 
Figure 6  Analysis of phylogenetic tree of the MreB protein 

 

4  讨论 

分析蛋白的结构是后基因组计划中一个重要

的研究内容，研究蛋白的结构能帮助人类认识蛋白

的功能和生物学意义，对生物学、医学和药学领域

的发展具有举足轻重的作用[14-15]。尽管近年来 X 射

线晶体衍射和核磁共振技术(NMR)有了很大进步，

但目前蛋白质空间结构的测定速度进展仍较缓慢，

大部分蛋白的晶体结构尚未解析，因此应用计算机

技术预测蛋白高级结构并利用生物信息学分析蛋

白性质已成为一种快速且具较高可信度的解析蛋

白的方法 [16]。目前国内已有一些学者开始应用

ProtParam、SWISS-MODEL、Swiss Pdb-Viewer、

Protscale 和 HNN 等在线工具或软件对蛋白进行分

析与结构预测[17-21]，均获得了详实可靠的蛋白分析

数据，大幅提高了蛋白的解析效率。本研究通过一

系列蛋白分析软件也获得了 MreB 蛋白一、二级结

构相关理化性质与组成的详细信息；另外，由于蛋

白数据库中筛出的 MreB 蛋白晶体模板相似性较高

(50%以上)[22-25]，因此保证了建模后的模型质量，

PROCHECK 评估分数高，模型符合质量要求，表

明预测出的三维模型具有较高可信度。值得注意的

是，由于蛋白结构性质和作用途径极其复杂，软件

分析与预测结果并不能作为最为确切的结论，但无

疑本研究结果为进一步实验验证提供了参考与指

导，具有重要的意义与价值。 

细菌为原核生物，缺乏复杂的表型结构，因此

过去利用细菌表型特征对细菌进行分类鉴定与进

化研究的传统方法存在较大偏差，直到 20 世纪 70

年代之后，随着核酸测序技术的发展，人们开始利

用 16S rDNA 作为分子标记对细菌进行分子鉴定与

系统发育研究，使得细菌相关研究取得了较大进

展，到目前 16S rDNA 分子标记技术已成为研究菌

种鉴定和分类的一种成熟的技术手段[26-27]。然而 20

世纪 90 年代，人们发现基因除了可发生纵向转移

外也存在水平转移的现象，并且在不同物种或同一

物种之间都可发生水平转移，如果仍仅依靠 16S 

rDNA 作为唯一的分子鉴定指标已明显缺乏说服力

与可靠性[28-29]，因此把 16S rDNA 与其他的分子指

标结合进行系统学研究才是客观且可信度更高的

研究方法。肌动蛋白作为真核生物中广泛存在的一

类蛋白，因具有高度保守性，一直被科研人员作为

研究生物进化的常用工具，人们在细菌中发现细胞

骨架蛋白类似物之后也逐渐认识到这些蛋白同样

也属氨基酸序列与结构高度保守的蛋白质[28,30-35]，
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具备作为分子指标的特性，本文对几种细菌 MreB

蛋白氨基酸序列比对及系统发育学分析研究的结

果，也充分证实了 MreB 是一种保守性较高的蛋白

质，可在科属级水平上将细菌进行明确的分类   

鉴定。 

5  结论 

通过一系列的蛋白分析软件对维氏气单胞菌

MreB 蛋白进行了研究，根据蛋白一级结构的氨基

酸组成及理化性质进行了分析，确定其为酸性蛋

白；预测了该蛋白的二级结构，表明 α-螺旋和无规

则卷曲结构是其主要结构；同源建模预测的三级结

构评估分数较高，能基本反映出 MreB 蛋白真实的

空间构象。通过对几个物种中存在的 MreB 蛋白的

氨基酸序列进行比对及系统进化分析后，结果表明

MreB 蛋白进化上具有较高的保守性，适合应用于

细菌科属级水平的分子系统发育与进化关系研究。 
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