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HIV-1病毒DNA与整合酶结合后的构象变化 

胡建平; 柯国涛; 常珊; 陈慰祖; 王存新 

北京工业大学生命科学与生物工程学院, 北京 100022; 乐山师范学院化学与生命科学系, 四川 乐山 614004 

摘要： 

用分子动力学(MD)模拟方法优化了HIV-1病毒DNA与整合酶(IN)二聚体(IN2)复合物模型结构, 并分析了HIV-1病毒

DNA结合IN2后的构象变化. 结果表明, 按照HIV-1病毒DNA与IN2结合能力的强度, 病毒DNA可分为五个区域: 非结

合区、强结合区1、弱结合区、强结合区2和反应区, 并用结合自由能计算验证了该分区的合理性. 与未结合IN2的病

毒DNA相比, 复合物模型中病毒DNA除了非结合区碱基外, 其它四个区域的碱基构象变化较大. 复合物模型中病毒

DNA主链较大程度地偏离标准B型DNA以及结合部位的小沟变宽都是识别IN的结构基础. 模拟结果与实验数据吻合

较好, 为基于HIV-1 IN的药物分子设计提供了一定的结构信息. 
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