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基于分子模拟的鸡肉增鲜肽增鲜机制
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摘  要：为了研究增鲜肽的增鲜机制，通过分子模拟技术结合感官评价分析3 条鸡肉源肽LPLQD、DGGRYY和

DEAGPSIVH的增鲜作用、增鲜肽-谷氨酸-味觉受体互作分子机制及其动态结合过程。增鲜肽的特性分析结果表

明，3 条增鲜肽水溶性较好且无毒性。感官分析结果显示，3 条增鲜肽均对质量分数0.35%谷氨酸钠溶液具有鲜味

感知加成作用。分子对接结果表明，增鲜肽的存在显著增加了配体体系与味觉受体亚型1（taste receptor type 1，
T1R1）间的相互作用，包括静电相互作用、疏水相互作用和氢键相互作用，从而增强了配体体系与T1R1之间的结

合稳定性。在分子动力学模拟过程中，鲜味受体T1R1胞外捕蝇草结构域相对稳定，而富半胱氨酸结构域存在较大

的空间波动。氢键数量统计结果显示，增鲜肽加入配体体系能够增加配体与受体间氢键相互作用，从而增强配体与

受体的结合强度。通过前沿分子轨道计算确定了Ser、Tyr、Gln、Arg和His等氨基酸残基为增鲜肽与T1R1结合的主

要活性位点。以上研究结果可为理解增鲜肽的增鲜机制以及新型增鲜剂的开发提供理论支持。
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Abstract: To investigate the mechanism of action of umami-enhancing peptides, molecular simulation and sensory 

evaluation were employed to analyze the umami-enhancing effects of three peptides derived from chicken: LPLQD, 

DGGRYY, and DEAGPSIVH, the molecular mechanism of umami-enhancing peptide-glutamic acid-taste receptor 

interaction and the dynamic binding process. The results indicated that all three umami-enhancing peptides exhibited good 

water solubility and non-toxicity and had an additive effect on the umami taste of 0.35% glutamic acid solution. Molecular 

docking results revealed that the presence of umami-enhancing peptides greatly enhanced the interactions between the 

ligand system and the taste receptor type 1 (T1R1) including electrostatic interaction, hydrophobic interaction, and hydrogen 

bonding interaction, thereby leading to enhanced binding stability. Furthermore, molecular dynamic simulations disclosed 

that the venus flytrap (VFT) domain in the T1R1 receptors was relatively stable, while the cysteine-rich domain exhibited 

significant spatial fluctuations. Statistics of hydrogen bonds indicated that the addition of umami-enhancing peptides to the 

ligand system enhanced the hydrogen bonding interaction and consequently binding intensity between ligands and receptors. 

By analyzing the frontier molecular orbitals, serine, tyrosine, glutamine, arginine, and histidine residues were identified 

as active sites in the peptides that contributed to the binding with T1R1. The above results provide theoretical support for 

understanding the umami-enhancing mechanism of peptides and for the development of new umami enhancers.
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鲜味作为5 种基本滋味之一，在食品风味中发挥重

要的作用[1]。鲜味化合物主要包括游离氨基酸、核苷酸、

有机酸、鲜味肽和肽的衍生物[2-3]，能够赋予食品令人愉

悦的滋味并提高食物的整体感官质量[4]。随着消费者对

食品风味和营养健康需求的不断提高，使新型鲜味化合

物及其呈味分子机制在食品科学领域具有良好的研究前 

景[5-6]。鲜味肽被认为是一种理想的天然鲜味物质，存在

于多种动、植物和微生物原料中[7]，具有较好的安全性。

鲜味肽不仅能够增强食品的鲜味和食品整体风味，还富

含营养且易于被人体吸收[8]。除鲜味肽外，还存在一些具

有增鲜特性的小分子肽，其被称为增鲜肽。增鲜肽本身

不一定具有鲜味，但能够与其他鲜味物质共同作用增强

其鲜味感知强度[9]。目前的研究主要侧重于鲜味肽的呈味

效应，对于小分子肽的增鲜作用机制研究较少。

分子模拟技术可在计算机中对分子结构、分子特

性和相互作用机制等进行模拟计算，相关技术已在鲜味

肽的呈味机制研究中得到应用[10]。Gu Yuxiang等[11]采用

虚拟筛选、感官评价以及分子对接等方法高效地筛选

出猪I型胶原蛋白中的6 种新型鲜味肽。Dang Yali等[12] 

通过分子对接和分子动力学模拟探究了鲜味肽、谷氨

酸钠（monosodium glutamate，MSG）和鲜味受体之间

的相互作用关系及关键结合位点。分子对接和分子动

力学模拟技术也逐渐被应用于增鲜和增甜分子机制研

究。在γ-谷氨酰肽的增味分子作用机制研究中，分子对

接及动力学模拟结果显示γ-谷氨酰肽对味觉受体亚型1 
（taste receptor type 1，T1R1）和味觉受体亚型2（taste 
receptor type 2，T1R2）均表现出较好的亲和力，其中疏

水相互作用和氢键为主要相互作用力[13]。因此，分子模拟

技术广泛适用于配体与受体相互作用分析，可以对增鲜肽

与鲜味受体的互作分子机制及动态变化过程进行探索。

本实验室前期从鸡胸肉汤中筛选出20 条潜在的鲜

味肽，并发现其中3 条具有较好的增鲜作用。本实验拟

对鸡胸肉汤来源的3 条增鲜肽（LPLQD、DGGRYY和

DEAGPSIVH）的增鲜分子机制进行研究。通过感官评价

实验测定增鲜肽与MSG在二元溶液体系中的相互作用规

律；对增鲜肽分子的溶解性和毒性等基础特性方面进行

计算，深入了解增鲜肽的分子特性；通过分子对接技术

分析小分子肽增强鲜味感知的潜在机制，揭示其与鲜味

受体的相互作用；并运用分子动力学模拟计算增鲜肽与

T1R1的动态相互作用；另外，通过对这3 种增鲜肽进行前

沿分子轨道（frontier molecular orbital，FMO）计算，确定

其结构中的活性位点，旨在深入探究小分子肽增强鲜味感

知的机制，为增鲜肽在食品中的应用提供理论依据。

1 材料与方法

1.1 材料与试剂

鸡肉源肽LPLQD、DGGRYY和DEAGPSIVH由上海

鸿肽生物技术有限公司合成，纯度＞98%。屈臣氏饮用

水（蒸馏水）、雪井食盐（未加碘，NaCl含量≥99.1%）

均购自永辉超市。

1.2 方法

1.2.1 增鲜肽-MSG二元溶液体系中的相互作用

为探究增鲜肽在质量分数0.35% MSG溶液中的增鲜

效果，参照Zhu Jiancai[14]和牛云蔚[15]等的方法，利用S型
曲线对肽-MSG二元溶液体系中二者的相互作用进行分

析。将增鲜肽与MSG按1∶3.5的质量比混合，用蒸馏水配

制成4.5 g/L的二元混合溶液。随后用纯净水对混合溶液

进行梯度稀释（1∶1，V/V），并以蒸馏水为参照，按照

溶液浓度由高到低的顺序参考GB/T 12311—2012《感官

分析方法 三点检验》进行三点检测感官评价。对感官评

价小组成员无法正确区分的样品溶液和蒸馏水的最终浓

度进行记录。利用偶然因素对检测概率（P）进行修正，

如式（1）所示：

2
3p 1

P 	 （1）

式中：P为正确检测概率的修正值；p为实际测得的

正确检测概率值。

假设混合物的对数浓度与正确检测概率值关系呈S型
曲线，利用Origin2021b软件进行拟合，二者的拟合关系

如式（2）所示：

y 1 e λx
1 	 （2）

式中：x为混合物的对数浓度；y为正确检测概率

值；e为自然常数；λ为曲线拟合参数。

混合物的理论正确检测概率按式（3）计算：

p AB p A p B p A p B 	（3）
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式中：p（AB）为混合物的理论正确检测概率； 

p（A）和p（B）分别为正确检测到MSG和合成肽的概

率。将混合实验得出的最终正确检测概率与理论正确检

测概率p（AB）进行比较[16]。

1.2.2 肽性质计算

在线计算工具的综合应用有助于更全面地了解增鲜

肽的特性。毒性计算使用ToxinPred网站（https://webs.
iiitd.edu.in/raghava/toxinpred）。对于肽的基础特性则

分别使用PEPTIDE 2.0（https://www.peptide2.com）、

NovoPro（https://www.novopro.cn）和PepCalc（https://
pepcalc.com）网站进行计算。

1.2.3 鲜味受体及增鲜肽的三维结构建立

为研究增鲜肽与鲜味受体的相互作用，参考Liang Li等[17] 

的同源建模方法构建味觉受体第一家族亚型1（T1R1）
的三维结构并优化。选择代谢性谷氨酸受体5（PDB ID：

6N51）作为模板，具有33.1%的相似度以及90.8%的模板

覆盖率，并通过Modeller 10.1软件进行模型构建，经拉氏

图评估表明，T1R1受体模型中99%的氨基酸残基位于合

理区域，1%的氨基酸残基在不合理区域。使用PyMOL软
件建立增鲜肽的三维结构并进行能量最小化，解决空间

结构中不合理的原子间接触[18]，确保构建的肽结构在后

续分子对接过程中更为合理和稳定。

1.2.4 分子对接

采用Auto Dock Vina软件进行分子对接。在对接

过程中，采用半柔性对接，增鲜肽与谷氨酸作为整体

配体体系，视为柔性分子，而受体的结构为刚性。最

终，根据对接能量选择最低能量的结合构象作为最合适

的结合模型。为了更全面地分析受体与配体的相互作

用，使用Discovery Studio 2016软件生成对接构象的二维

（2 dimension，2D）图，并进行相互作用力及关键结合

位点分析。

1.2.5 分子动力学分析

分子对接能够揭示配体体系与T1R1之间的瞬时静

态相互作用。为了进一步研究配体体系与受体的动态

结合过程，采用分子动力学模拟进行计算分析。参考

Chen Daoyou等的方法[19]，使用GROMACS 2020软件在

CHARMM27力场下进行模拟。首先创建分子拓扑文件，

以受体蛋白为中心构建形状为立方体的盒子，并向盒子

中填充TIP3P水模型。通过向盒子中添加钠离子（Na＋）

及氯离子（Cl－），以保证整体系统具有中性电荷状态，

维持整体系统的稳定性。

整个系统的能量最小化采用最陡下降方法，对系统

进行了两步预平衡，分别在等温等容系综（NVT系综，

系统在模拟过程中的粒子数、体积和温度保持恒定）

和等温等压系综（NPT系综，系统在模拟过程中的粒子

数、压力和温度保持恒定）下进行预平衡。预平衡完成

后，在适当的温度和压力下进行10 ns的模拟，分析配体

体系与T1R1之间的相互作用的动态变化。

1.2.6 FMO分析

通过计算增鲜肽的FMO，能够从增鲜肽的分子结

构角度揭示增鲜肽的活性位点。参考Wang Wenli等[20]的

方法，使用GaussView 6.0可视化工具对增鲜肽的三维结

构进行可视化呈现，然后用Gaussian 09程序在B3LYP/6-
311G条件下对多肽进行密度泛函理论优化，以获得最稳

定的肽分子结构。使用Multiwfn工具描述最高占据分子

轨道（highest occupied molecular orbital，HOMO）和最

低未占据分子轨道（lowest unoccupied molecular orbital，
LUMO）

[21]，以观察到配体周围的最佳电位电子分布。

FMO分析能够提供有价值的化学信息，并确定肽分子内

潜在的活性位点[20,22]。

1.3 数据处理

所有数据采用SPSS 17.0统计软件包进行单因素

方差分析，并进行Duncan多水平检验。显著性检验标 

准P＜0.05。图表由Origin 2021b、PyMOL和Discovery 
Studio 2016软件绘制。

2 结果与分析

2.1 肽的性质分析结果

本研究对3 条增鲜肽的溶解性和毒理学进行了预

测，如表1所示，LPLQD、DGGRYY和DEAGPSIVH的

氨基酸残基数量分别为5、6和9，其理论摩尔质量分别

为584.66、729.74 g/mol和923.97 g/mol，理论等电点分别

为3.12、6.57和3.92。根据计算和预测结果，3 条增鲜肽

序列都具有良好的水溶性，并且毒理性预测结果均为无

毒。以上结果为感官评价实验提供了安全的保障。

表 1 增鲜肽的理化性质预测分析

Table 1 Predicted physicochemical properties of umami-enhancing peptides

肽序列 残基数
摩尔质量/
（g/mol） 等电点 溶解性 毒理性 酸碱性

LPLQD 5 584.66 3.12 良好水溶性 无毒 酸性

DGGRYY 6 729.74 6.57 良好水溶性 无毒 中性

DEAGPSIVH 9 923.97 3.92 良好水溶性 无毒 酸性

3 条增鲜肽的酸碱性质存在差异，其中LPLQD和

DEAGPSIVH被预测为呈酸性，而DGGRYY被预测为呈

中性。这一差异可能与它们的氨基酸残基组成有关。

因此，对3 条增鲜肽序列中的氨基酸残基属性及分布进

行了分析，结果如图1所示。LPLQD序列中仅含有1 个
酸性残基，即天冬氨酸，占全部序列20.0%，其他残基

均为疏水非带电残基或中性残基。而在DEAGPSIVH肽

中，序列包含了天冬氨酸和谷氨酸两个酸性残基，占全
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部序列22.2%，而碱性残基仅有组氨酸1 个，占全部序列

11.1%。LPLQD和DEAGPSIVH的酸性氨基酸数量多于碱

性氨基酸，因此被预测为呈酸性。而在DGGRYY中，序

列包含1 个酸性残基，即天冬氨酸，占全部序列16.7%，

以及1 个碱性残基，即精氨酸，占全部序列16.7%，这两

种氨基酸的数量相等，因此DGGRYY被预测为中性肽序

列。3 条肽序列中酸性和碱性残基的分布差异可能与其

理化特性和呈味特征有关。本研究中3 条增鲜肽的序列

中都包含天冬氨酸残基、在鲜味肽序列中出现的天冬氨

酸及谷氨酸等酸性残基，此肽可能拥有更好的鲜味感官 

表现[5,10]，同时研究表明天冬氨酸残基在肽的鲜味特性中

起重要的作用[23]。

A B

C

A. LPLDQ；B. DEAGPSIVH；C. DGGRYY。

图 1 肽序列中不同类型氨基酸的分布

Fig. 1 Distribution of different types of amino acids in peptide sequences

2.2 增鲜肽-MSG二元溶液体系中的相互作用分析结果

前期研究发现，LPLQD、DGGRYY和DEAGPSIVH
在质量分数0.35%的MSG溶液中具有显著增鲜效果[24]。

为探究增鲜肽和MSG在溶液体系中的相互作用，利用S
型曲线进行拟合。通过评价小组对混合物正确检测的实

验概率和理论概率之比（r）进行肽和MSG相互作用的判

别，如掩盖作用（r＞1）、无相互作用（r＝1）、加成

作用（0.5＜r＜1）、协同作用（r≤0.5）[25]。增鲜肽与

质量分数0.35% MSG混合物的拟合结果如图2所示。在增

鲜肽-MSG的二元混合体系中，LPLQD-MSG、DGGRYY-
MSG和DEAGPSIVH-MSG的实验阈值分别为411.24、
477.83 mg/L和453.87 mg/L，均低于理论阈值（表2）。 

r值分别为0.67、0.90和0.80，都处于0.5～1范围内。表明

这3 条增鲜肽对质量分数0.35% MSG溶液的鲜味感知具有

加成作用。
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图 2 肽-MSG混合物相互作用的S型曲线

Fig. 2 S-curve analysis of the interaction of peptide-MSG mixture 

表 2 肽-MSG混合物相互作用的S型曲线数据

Table 2 S-curve data of the interaction of peptide-MSG mixture 

混合物组分
阈值/（mg/L） 实验阈值与理论

阈值之比（r） 相互作用
实验 理论

LPLQD-MSG 411.24 611.45 0.67 加成作用

DGGRYY-MSG 477.83 531.03 0.90 加成作用

DEAGPSIVH-MSG 453.87 569.15 0.80 加成作用

2.3 分子对接分析结果

T1R1属于G蛋白偶联受体（G pro te in-coupled 
receptors，GPCRs）家族，以异二聚体形式存在。其基本

结构由胞外捕蝇草（venus flytrap，VFT）结构域、富半

胱氨酸结构域和七次跨膜（7 transmembrane，7TM）结

构域组成[22,26]。研究表明，T1R1的VFT结构域可作为鲜

味分子的主要结合位点，用于特异性识别配体，是受体

感知鲜味信号的关键区域。分析T1R1对增鲜肽的结合位

点有助于探索增鲜感知的分子机制[27-28]。
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根据前述的感官实验结果，3 条增鲜肽均在MSG溶

液中具有增鲜效果。考虑到MSG在溶液中的电离，因

此，在分子模拟过程中使用谷氨酸代替MSG，与增鲜肽

共同作为配体和T1R1进行分子对接，分析增鲜肽协同增

鲜过程中与T1R1相互识别的结合位点。对MSG与T1R1
的复合物（ComE）、MSG存在时增鲜肽LPLQD与T1R1
的复合物（ComLPL）、MSG存在时增鲜肽DGGRYY
与T1R1的复合物（ComDGG）以及MSG存在时增鲜肽

DEAGPSIVH与T1R1的复合物（ComDEA）进行了分子

对接，结合构象如图3所示，结合位点如表3所示。分子

对接的结果显示，谷氨酸能够进入T1R1的VFT结构域，

并与结合口袋中的Ser172、Ala170、Asp147、Ser148、
Thr149以及Tyr220残基产生相互作用。如图3A所示，氢

键和静电相互作用为谷氨酸与T1R1的主要相互作用力，

但谷氨酸与T1R1间的相互作用较少，可能与谷氨酸分子

较小，很难与受体结构域产生紧密的接触有关，这一结

果与An Feiyu等[29]在鲜味肽与T1R1/T1R3的分子对接研究

中的结果一致，具有较长氨基酸序列的鲜味肽相较于短

氨基酸序列的鲜味肽容易拥有良好的分子对接能量并与

受体产生更紧密的结合。此外，从图3B～D还可以观察

到，随着增鲜肽的引入，T1R1不仅与谷氨酸发生相互作

用还能与增鲜肽结合，导致与配体体系整体的相互作用

增强。如表3所示，当增鲜肽与谷氨酸作为配体体系同

时存在时，T1R1与配体的结合位点增多，其中Ser107、
Asp147、Ser148、Asp218、Phe247和Glu301残基成为

主要的配体结合位点。这些位点在已有研究中被证实在

鲜味肽与T1R1结合中发挥重要作用[17-18,23]。增鲜肽的存

在引入了大量新的氢键相互作用、疏水相互作用和静电

相互作用，激活了T1R1结合口袋中的结合位点，增加

了相互作用数量。这可能是增鲜肽增强鲜味感知的一个

重要原因。此外，在ComLPL的分子对接结果中还发现谷

氨酸与LPLQD分子中的Leu残基发生氢键相互作用。谷

氨酸分子与肽分子间的相互作用使二者在受体的VFT结
构域中更加稳定，这也是肽分子增强鲜味感知的潜在原

因之一。

A

B

C

D

A. ComE；B. ComLPL；C. ComDGG；D. ComDEA；图5同。绿色

为氢键相互作用；粉色为疏水相互作用；黄色为静电相互作用。

图 3 4 种配体体系的分子对接结果

Fig. 3 Molecular docking results of four ligand systems

表 3 4 种配体体系与T1R1的结合位点

Table 3 Binding sites of four ligand systems with T1R1

结合位点 ComE ComLPL ComDGG ComDEA
His74 +

Ala330 +
Val331 ++
Ser382 ++
Tyr387 +
Ser172 +
Ala170 +
Ser109 + +
Ser248 +
Phe68 * *

Asp147 ++ * *
His71 * ***

Arg277 * *
Ser384 * **
Leu305 * **
Glu301 * * *
Ser276 * **
Phe247 ** + *
Ser148 + ** *
Ser107 **** * ***
Asp218 **++ + *
Ser385 * *
Tyr220 ++ *
Asp108 + *
Ala249 + *
Pro246 +
Thr149 + *

注：*.配体体系中肽和结合位点之间相互作用；+.配体体系中谷氨酸和结合
位点之间相互作用。数量表示配体与受体之间形成相互作用力的数量。
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2.4 分子动力学分析结果

为了进一步研究增鲜肽与受体的动态结合过程，进

行了分子动力学模拟计算，结果如图4所示。均方根偏差

（root mean square deviation，RMSD）可作为评价配体和

鲜味受体结合稳定性的标准[29]，如图4A所示，经过10 ns
的分子动力学模拟后，整个系统的RMSD仍然显示出一

些波动。通过对比0、5 ns和10 ns的构象，发现VFT结构

域相对稳定，而富半胱氨酸结构域产生了一些较大的波

动。这种波动可能与C类GPCR结构的天然不稳定性有 

关[30-31]，导致RMSD经过一段时间模拟后仍存在波动。均

方根波动（root mean square fluctuation，RMSF）可以衡

量出每个原子相对于其平均位置的波动，可以反映蛋白

质每个区域的柔韧性大小[32]。如图4B所示，4 种复合物

的RMSF相对较低，受体蛋白上大多数序列的RMSF低于

0.3 nm。根据RMSF可以观察到T1R1中前480 个氨基酸残

基的波动相对较小，而在第481位之后的残基波动较大。

前480 个氨基酸主要位于T1R1的VFT结构域，VFT结构

域与配体的结合可能在一定程度上增强了该区域氨基酸

残基的稳定性。而481位以后的氨基酸序列主要位于富半

胱氨酸结构域和7TM结构域，富半胱氨酸结构域随着模

拟时间的推移出现了部分的波动，导致第481位残基之后

的RMSF较大。

回转半径（radius of gyration，Rg）是用来评估动力

学模拟过程中整体结构紧凑性的参数[33]。如图4C所示，

ComE、ComLPL、ComDGG与ComDEA的平均Rg分别为

5.67、5.14、5.36、5.12 nm。结果表明，在分子动力学模

拟的过程中，配体与T1R1之间形成了高度致密和稳定的

相互作用。这表明配体体系与T1R1的相互作用在模拟过

程中能够维持结构的紧凑性和稳定性。为了进一步探究

4 种不同配体体系与受体蛋白质复合物的相互作用，使

用Gromacs程序中的氢键数量统计程序计算了配体体系与

T1R1间的潜在氢键数量[19]。图4D所示为复合物中存在的

氢键总数，ComE、ComLPL、ComDGG和ComDEA中配

体体系与T1R1的平均氢键数分别为1.79、11.67、17.12和
8.62。相较于ComE，加入增鲜肽的配体体系与T1R1之间

产生更多的氢键相互作用。这些额外的氢键相互作用增

加了配体与T1R1的VFT结构域的结合稳定性[25,34]，氢键

在增鲜肽与T1R1的相互作用中发挥着关键作用，促进了

复合物的稳定形成，与上述分子对接结果基本一致。
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图 4 分子动力学模拟分析图

Fig. 4 Results of molecular dynamic simulation analysis

最后，对比了0、5 ns与10 ns时4 种不同配体体系

的构象变化。如图5所示，在不同模拟时间4 种不同

的配体体系都表现出T1R1的VFT结构相对稳定，但

富半胱氨酸结构域存在较大的空间波动，这与之前的

RMSD和RMSF数据分析结果相吻合。但相比添加了增

鲜肽的3 种复合物，仅以谷氨酸为配体的ComE随着模

拟时间推移，配体具有向外逃逸的趋势。而增鲜肽存

在的体系中，尽管也出现配体体系中谷氨酸向外逃逸

的现象，但由于增鲜肽的存在，仍然能够保持配体体

系与VFT结构域的相互作用，这也可能是增鲜肽增强

鲜味感知的机制之一。

A 0 ns 5 ns 10 ns B 0 ns 5 ns 10 ns
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C 0 ns 5 ns 10 ns D 0 ns 5 ns 10 ns

图 5 分子动力学模拟轨迹分析图

Fig. 5 Trajectory analysis diagram of molecular dynamic simulation

2.5 FMO计算分析

FMO在化合物分子的活性位点分析中扮演着至关重

要的角色，对于分子性质的研究具有关键意义。通过对

FMO进行计算，可得到HOMO和LUMO，分别反映了

分子结构中给出和吸收电子的能力，可依此寻找增鲜

肽分子结构中的活跃位点。从配体分子结构角度，分

析3 条增鲜肽的潜在增鲜机制。对增鲜肽的三维结构

进行优化，并计算其活性位点（LPLQD、DGGRYY和

DEAGPSIVH），结果如图6所示。增鲜肽的活性位点与

其分子结构密切相关，但与T1R1的相互作用位点略有

不同[20]。对HOMO/LUMO进行分析发现，LPLQD的活

性位点主要分布在Pro和Gln残基上；DGGRYY的活性位

点位于Arg和Tyr残基；DEAGPSIVH的活性位点则主要

存在于Pro、Ser和His残基上，对比分子对接结果发现，

这些残基与T1R1产生了多个氢键及疏水相互作用力。

此前关于鲜味肽的研究表明，Ser、Tyr、Gln、Arg和His

在肽序列中的出现，会对增强鲜味强度具有贡献[12,22]，

3 条增鲜肽中的活性位点包含上述残基，推测这些活性

位点的出现可以使增鲜肽更好地与T1R1结合，从而增

强鲜味感知[35-36]。

A1 A2

B1 B2

C1 C2

A. LPLQD；B. DGGRYY；C. DEAGPSIVH。下标1. HOMO；下标2. LUMO。
图 6 HOMO/LUMO分析

Fig. 6 Analysis of HOMO/LUMO

3 结 论

本实验通过多种分子模拟手段研究了增鲜肽潜在的

增鲜机制。结果显示，增鲜肽-谷氨酸配体体系与T1R1
间的相互作用显著增加且结合稳定性增强，其中T1R1的
Ser107、Asp147、Ser148、Asp218、Phe247和Glu301残
基为主要的配体结合位点。分子动力学模拟中，发现配

体-受体复合物的VFT结构域稳定而富半胱氨酸结构域存

在空间波动，并且配体体系中增鲜肽的存在能够增加与

鲜味受体T1R1相互作用中的氢键数量。实验结果可为肽

增鲜分子机制的研究提供新思路，有助于解析增鲜肽、

MSG和鲜味受体之间的相互作用，随着分子模拟实验的

完善，后续应尝试进行受体-配体分子互作实验进行验

证，进一步为增鲜肽在食品中的应用提供理论支撑。
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