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抗胃癌单链抗体可变区序列分析及空间结构模拟 

杨丽娟, 侯颖春, 白玉杰, 药立波, 苏成芝. 
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目的: 考察抗人胃癌抗体可变区轻、重链序列, 选择合适的连接肽构建单链抗体, 并模拟其三级结构, 预测单链抗体结构与功能
关系. 方法: 利用获得的源自抗人胃癌噬菌体抗体库中筛选出的抗体可变区轻、重链序列, 通过分析抗体轻重链可变区C-端、N-
端结构特征, 选择合适的连接肽, 进而利用分子模拟原理构建单链抗体可变区的空间构象; 经过力学优化、动力学模拟确定其稳
定的三维结构; 借助距离几何学、表观静电分布、溶液可及性表面积分析, 对单链抗体的结构特征及理化性质进行理论分析. 结
果: 成功获得的单链抗体稳定构象, 除连接肽位置的1个氨基酸构象不合理之外, 其他位置构象合适. 轻链CDR1、CDR2以及重链
CDR3溶液可及性表面积分布较强, 而轻链CDR3、重链CDR1、CDR2分布较弱. 重链CDR3区带有较强的负电性. 结论: 所构建的单链
抗体三维空间结构具有较高的合理性和可靠性.
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