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桑叶酚类化合物抑制脂肪酶的作用机制及构效关系

梅春莹1,2，李倩2*，刘凡2，邢东旭2，邹宇晓1,2*

（1.华南农业大学食品学院，广东广州 510642）（2.广东省农业科学院蚕业与农产品加工研究所，农业农村

部功能食品重点实验室，广东省农产品加工重点实验室，广东广州 510610）

摘要：桑叶中酚类化合物可降低脂肪的消化吸收从而达到减肥的功效，但其与脂肪酶的相互作用机制仍有待

阐明。该研究通过体外脂肪酶活性实验考察桑叶中主要的 12 种酚类化合物对脂肪酶的抑制作用，发现具有相同母

核结构的金丝桃苷和芦丁抑制脂肪酶活性较好。采用荧光光谱分析、FT-IR 分析结合分子对接模拟技术进一步研究

金丝桃苷和芦丁对脂肪酶的抑制机理。荧光光谱分析表明，金丝桃苷和芦丁与脂肪酶的猝灭方式为静态猝灭作用，

且在 25 ℃和 30 ℃时，脂肪酶与金丝桃苷的结合常数［365.79×1011
、136.27×1011 L/(mol·s)］大于与芦丁的结合常数

［4.50×1011
、2.08×1011 L/(mol·s)］。FT-IR 分析表明，金丝桃苷和芦丁与脂肪酶结合改变了脂肪酶的的二级结构。分

子对接分析表明，金丝桃苷和芦丁通过氢键和疏水作用与脂肪酶进行结合，从而抑制酶活性，且脂肪酶与金丝桃苷

的 ∆G（-29.21 kcal/mol）小于与芦丁的 ∆G（-20.89 kcal/mol）。该研究揭示桑叶酚类化合物对脂肪酶的抑制机理，

为桑叶减肥功能食品研发奠定理论基础。
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Abstract: Phenolic compounds in mulberry leaves can reduce the digestion and absorption of fat to achieve weight 

loss; however, the mechanism of their interaction with lipase remains unclear. The inhibitory effects of 12 mulberry leaf 

phenolic compounds on lipase were investigated through in vitro lipase activity assays. Hyperoside and rutin, which share 

the same core structure, were found to have stronger inhibitory effects on lipase activity. The hyperoside and rutin inhibition 
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随着全球肥胖人数日益增多，肥胖已经成为世

界范围内普遍存在的代谢性疾病，其特征是脂肪在

体内过度堆积 [1] 。肥胖会限制人们的活动，同时也

会引起一系列并发症，例如心血管疾病、高脂血症、

高血压、糖尿病等，严重影响人们日常生活 [2] 。导

致肥胖的一个重要原因是过量摄入甘油三脂 [3] 。甘

油三脂被脂肪酶水解后被吸收，因此，抑制脂肪酶

活性可以减少甘油三脂的水解和进一步吸收，从而

控制和预防肥胖。

奥利司他是临床治疗中常用的一种抗肥胖药

物 [1] ，通过与脂肪酶的氨基酸结合使脂肪酶失活来

抑制脂肪的利用和吸收 [4] 。然而肠胃胀气、腹泻等

胃肠道副作用使奥利司他的使用受到限制 [1] 。因此，

目前迫切需要探索无副作用的高效天然产物作为可

以替代奥利司他临床使用的脂肪酶抑制剂来预防和

控制肥胖。

桑树是我国重要的经济和生态树种，栽培历史

悠久 [5] 。桑叶作为药食同源的食物，具有降血脂、

降血糖、抗炎等多种生理活性，可作为天然植物来

源的脂肪酶抑制剂，以调节脂质代谢 [6] 。酚类化合

物是广泛存在于各种植物中的一类生物活性极高的

天然产物，具有减肥、降脂等多种功效，且毒性和

副作用低 [7-9] 。桑叶具有降脂作用，与其含有的酚类

化合物密切相关 [10] 。桑叶总提取物降脂作用已有不

少研究报道 [11] ，但对其含有的酚类化合物的降脂活

性还缺乏系统性研究。

课题组前期发现桑叶中含有绿原酸、咖啡酸、

金丝桃苷、芦丁、紫云英苷、槲皮素、龙胆酸、苯

甲酸、香草酸、丁香酸、表儿茶素和儿茶素这 12
种酚类物质 [12-14] 。本研究基于前期基础，进一步对

桑叶中含有的多酚化合物进行体外脂肪酶抑制实

验，比较其体外抑制脂肪酶活性强弱，并选择体外

抑制酶活性最强的金丝桃苷和芦丁；进一步采用荧

光光谱法、FT-IR 分析和分子对接研究二者与脂肪

酶的相互作用，以阐明酚类化合物和脂肪酶的相互

结合作用机制，旨在揭示桑叶降脂的物质基础，为

合理开发利用桑叶资源提供理论依据。

1  材料和方法

1.1 材料

1.1.1 材料及主要试剂 
脂肪酶（CAS ：9001-62-1），购于上海麦克

林生化科技股份有限公司；4- 甲基伞形酮油酸酯

（CAS:18323-58-5）、12 种酚类化合物（绿原酸、咖

啡酸、金丝桃苷、芦丁、紫云英苷、槲皮素、龙胆酸、

苯甲酸、香草酸、丁香酸、表儿茶素、儿茶素）和

奥利司他，购于广州市齐云生物技术有限公司；其

它试剂：国产分析纯；实验用水：超纯水。

1.1.2 主要仪器

TECAN infinite 200 型酶标仪，瑞士 TECAN 公

司；FDU-2110 型冷冻干燥机，日本东京理化器械股

份有限公司；SKE-3S 超声波清洗机，宁波科麦仪器

有限公司；VERTEX 70 傅里叶变换红外光谱仪，德国

Bruker 公司；pH 计，梅特勒 -托利多上海有限公司；

BS124S 型分析天平，德国赛多利斯科学仪器有限公司。

1.2 方法

1.2.1 脂肪酶抑制作用研究

参照课题组前期的方法 [11] 。在黑色 96 孔板中

通过荧光法测定脂肪酶活力，以 4- 甲基伞形酮油酸

酯为底物分别测定不同酚类化合物对脂肪酶的抑制

mechanism on lipase was investigated using fluorescence spectrum analysis, FT-IR analysis, and molecular docking 

simulation. Fluorescence spectrum analysis showed that the quenching mechanism of lipase by hyperoside and rutin was 

static quenching. The binding constant of lipase with hyperoside at 25 ℃ was 365.79×1011 L/(moL·s), and the corresponding 

value at 30℃ was 136.27×1011 L/(mol·s). These values were found to be higher than those observed for rutin (4.50×1011 and 

2.08×1011 L/(mol·s), respectively). FT-IR analysis revealed that the binding of hyperoside and rutin with lipase changed the 

secondary structure of lipase. Moreover, molecular docking analysis demonstrated that hyperoside and rutin were bound to 

lipase through hydrogen bonding and hydrophobic interaction, thus inhibiting lipase activity. In addition, the ∆G value of 

lipase binding with hyperoside (−29.21 kcal/mol) was lower than that of lipase binding with rutin (−20.89 kcal/mol). This 

study elucidated the inhibitory mechanism of phenolic compounds in mulberry leaves on lipase. These findings establish a 

theoretical foundation for further research and development of mulberry leaves as functional food for weight management.

Key words: phenolic compounds; lipase; interaction; molecular docking
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作用。配制 pH 值为 8.0 的缓冲液、pH 值为 4.2
的 0.1 mol/L 柠檬酸钠溶液终止液、50 U/mL 脂肪

酶溶液（溶剂为缓冲液）、不同浓度样品溶液（溶

剂为超纯水，不溶水加少量 DMSO）、0.1 mmol/L
4- 甲基伞形酮油酸酯溶液（溶剂为缓冲液）后，向

黑色 96 孔板中依次加入脂肪酶溶液、样品溶液后

混匀静置 3 min，再加 4- 甲基伞形酮油酸酯，在 25 ℃
静置 30 min 后，加终止液终止反应，酶标仪设置激

发波长 355 nm、发射波长 460 nm，振板后测荧光

值。同时做空白组对照、样品组对照和样品背景组。

加样体积见表 1。按公式（1）计算脂肪酶抑制率：

I = (1-
Aa-Ab
Ac-Ad

)×100%                                       （1）

式中：

I——脂肪酶抑制率；

Aa——样品组荧光强度；

Ab——样品背景组荧光强度（无脂肪酶）； 

Ac——样品对照组荧光强度（无样品）；

Ad——空白组荧光强度（无脂肪酶、无样品）。

表 1  反应液组成与体积

Table 1 Composition and volume of reaction solution

试剂名称
反应液体积 /μL

Aa Ab Ac Ad

样品溶液 25 25 — —

超纯水 — — 25 25

脂肪酶 25 — 25 —

缓冲液 — 25 — 25

底物 50 50 50 50

终止液 100 100 100 100

总计 200 200 200 200

注：“—”为此项不添加，样品溶液用同等体积的超纯

水代替，脂肪酶用同等体积 pH 值为 8.0 的缓冲液代替。

1.2.2 荧光光谱分析

荧光实验参照 Zhang 等 [2] 的方法。配制浓度为

50 U/mL 脂肪酶溶液（溶剂为 pH 值为 8.0 的缓冲

液）、不同浓度样品溶液（溶剂为超纯水，不溶水

加少量 DMSO）。在黑色 96 孔板中分别添加脂肪酶

溶液 25 μL、不同浓度样品溶液 25 μL，轻晃混匀，

测量 25、30 和 37 ℃下不同酚化合物对脂肪酶

活性的影响。将混合液分别在 3 个不同温度孵

育 5 min 后对混合物进行扫描。将激发和发射狭缝

的宽度固定在 5 nm，激发和发射波长分别为 280 nm
和 300~500 nm。同时，以相应浓度的酚类化合物溶

液和缓冲液为样品背景组，以 50 U/mL 脂肪酶为和

超纯水为样品对照组。对应的猝灭常数（Kq）根据

Stern-Volmer 方程计算：

F0/F=1+ KSV [Q]  =1+ Kqτ0 [Q]                 （2）
式中：

F0 和 F——分别为脂肪酶在不存在和存在酚类化合物

时的荧光强度；

[Q] ——酚类化合物的浓度，式（3）同；

KSV——猝灭常数，L/mol ；

Kq——速率常数，L/mol·s ；

τ0——蛋白质的平均寿命，τ0=10-8 s。

对应的结合常数 Ka 和结合位点数 n 可根据双

对数方程计算：

lg [ (F0-F)/F] = lgKa+ nlg[Q]                   （3）
式中：

Ka——结合常数，L/mol ；

n——结合位点数。

1.2.3 FT-IR分析

参照 Zhang等 [15] 的方法。将脂肪酶与酚类单体 -

脂肪酶复合物冻干后分别与干燥的溴化钾粉末混匀

研细，压片后用傅里叶红外光谱仪的 ATR 模式扫描

图谱。扫描结果用 Peakfit 4.12 软件进行分峰处理，利

用酰胺Ⅰ带的光谱数据进行线性拟合，得到图谱各特

征峰峰面积，根据峰面积计算各二级结构占比含量，

分析酚类化合物加入后对脂肪酶二级结构的影响。

1.2.4 分子对接

分子对接已被广泛用于研究酶与抑制剂之间的

3D 结合模式 [16] 。通过分子对接，建立酚类化合物

与脂肪酶的 3D 结合模式。在 AutoDock Vina 1.1.2
软件中进行分子对接，脂肪酶（PDB ID:1lpb）的晶

体结构取自 Protein Data Bank 蛋白质数据库 [17] ，酚

类化合物的分子结构取自 PubChem 数据库 [18] 。分

子对接开始前，通过 Pymol 软件去除脂肪酶的水分

子、盐离子以及小分子，在 MMFF94 力场进行能量

最小化，处理完，将酚类化合物小分子及脂肪酶通

过 ADFRsuite 1.04 软件调整为对接使用的 PDBQT
格式 [19] 。将全局搜索详尽度调整为 32，其余参数不

变，之后进行分子对接。

1.2.5 数据统计分析 
基于三个独立实验进行脂肪酶抑制实验，利

用 SPSS 22 软件对实验数据进行分析处理。采用

Microsoft Excel 2010 进行统计分析、Origin 8.0 进行

图表绘制。
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图 1 4 种酚类化合物的母核结构

Fig.1 4 parent nucleus structure of polyphenols

2  结果与讨论

2.1 体外脂肪酶的抑制作用分析

奥利司他体外抑制脂肪酶的 IC50 值为 1.27 mmol/L，
其中金丝桃苷、芦丁和紫云英苷优于奥利司他。比

较桑叶中 12 种酚类化合物的脂肪酶抑制活性，发

现酚类化合物的化学结构对脂肪酶抑制活性有显著

影响，结果如表 2 所示，总结酚类化合物的母核结构，

如图 1 所示，发现初步的构效关系为：（1）化合物

母核结构的影响。抑制脂肪酶活性强弱与化合物的

母核结构有关，母核活性大致趋势为Ⅰ＞Ⅲ＞Ⅳ＞

Ⅱ，拥有母核Ⅰ结构的化合物抑制脂肪酶的活性最

强，其中金丝桃苷和芦丁的脂肪酶抑制活性最优，

分别为 0.14 和 0.41 mmol/L。（2）苯环酚羟基数量

的影响。对于母核结构相同的绿原酸和咖啡酸（Ⅲ

结构），其苯环上的酚羟基数更多的绿原酸对脂肪

酶的抑制活性更强。（3）羟基和甲氧基的影响。拥

有 I 母核结构的槲皮素显著弱于金丝桃苷，说明羟

基的活性显著弱于糖苷基团；拥有Ⅲ母核结构的绿

原酸活性优于咖啡酸，说明奎宁酸的活性略强于羟

基；Ⅳ母核结构中，羟基和甲氧基数量的增加显著

增强化合物的脂肪酶抑制活性，苯甲酸的活性最弱，

而拥有两个甲氧基和一个羟基的丁香酸活性最强，

香草酸的活性优于龙胆酸，说明甲氧基的活性强于

羟基。（4）糖苷基团的影响。金丝桃苷活性明显强

于芦丁，说明Ⅰ母核中单糖苷的活性优于二糖苷。

后续选择脂肪酶抑制活性最强的金丝桃苷和芦丁

进行机制探究。Martinez 等
 [20] 发现辣椒中含有的

酚类化合物（咖啡酸、槲皮素、辣椒素、对香豆酸）

体外抑制脂肪酶效果最强的是槲皮素（IC50 值为

6.1 µmol/L）。Zhou 等 [21] 研究了槲皮素对胰脂肪酶的

抑制作用，发现槲皮素是一种混合型脂肪酶抑制

剂（IC50 值为 70 μg/mL）。而本研究发现槲皮素

体外抑制脂肪酶的效果一般，IC50 值为2.7 mmol/L。
Huang 等 [22] 通过体外脂肪酶抑制实验研究桔皮素、

褐皮素及其酸性羟基化形式 5-  去甲基褐皮素和 5-  去
甲基褐皮素对猪胰脂肪酶的抑制活性，发现褐皮素

的抑制活性最优，提示甲氧基基团对脂肪酶抑制有

促进作用。在本研究中发现Ⅳ母核结构中含有甲氧

基基团的多酚单体体外抑制脂肪酶的作用更强，也

提示甲氧基基团对脂肪酶抑制有促进作用。

表 2  12种酚类化合物的结构和IC50值（mmol/L）

Table 2 Structures and IC50 values of 12 phenolic 
compounds (mmol/L)

序号 类型 名称 2 3 4 5 3′ IC50

1 Ⅰ
金丝
桃苷

- 吡喃半
乳糖

-OH 0.14

2 Ⅰ 芦丁
- 葡萄糖 - 
鼠李糖

-OH 0.41

3 Ⅰ
紫云
英苷

- 葡萄糖 0.86

4 Ⅲ 绿原酸 - 奎尼酸 1.43

5 Ⅲ 咖啡酸 -OH 1.45

6 Ⅳ 丁香酸 -OCH3 -OH -OCH3 2.15

7 Ⅰ 槲皮素 -OH -OH 2.70

8 Ⅳ 香草酸 -OCH3 -OH 5.88

9 Ⅳ 龙胆酸 -OH -OH 6.76

10 Ⅱ 儿茶素 -OH 17.92

11 Ⅳ 苯甲酸 ＞ 100
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2.2 荧光分析

2.2.1 荧光猝灭类型分析 
由图 2 和表 3 知，在实验浓度范围内，金丝桃

苷和脂肪酶以及芦丁和脂肪酶的 Stern-Volmer 曲线

均呈现良好的线性关系；随着温度升高，KSV 值均降

低，这表明金丝桃苷和芦丁分别与脂肪酶相互作用

的猝灭机制可能是静态猝灭 [23] 。前期研究表明，各

类猝灭剂对生物大分子的最大扩散碰撞猝灭常数为

2.0×l010 L/(mol·s) [24] 。由表 3 可知，37 ℃下，金丝

桃苷和芦丁的 Kq 值均远大于 2.0×l010 L/(mol·s)，进

一步证明猝灭是酚类单体 - 脂肪酶复合物形成的静

态猝灭 [25] 。Li 等 [23] 采用多种光谱技术和计算模拟研

究芹菜素对胰脂肪酶的抑制作用，发现在氢键的驱

动下，芹菜素与胰脂肪酶之间形成复合物，导致胰

脂肪酶通过静态方式进行荧光猝灭。

2.2.2 结合常数与结合位点数分析 

图 2 37 ℃下金丝桃苷和芦丁对脂肪酶荧光光谱的影响

Fig.2 Effect of hyperoside and rutin on the fluorescence 

spectra of lipase at 37 ℃

根据双对数方程可求得三个温度下的 Ka 和 n
值，如表 3 所示。三个温度下，金丝桃苷与脂肪酶

的结合位点数都接近 1，这表明它与酶的相互作用

摩尔比为 1:1，拥有一个结合位点；芦丁与脂肪酶

的结合位点数都接近 2，这表明它与酶的相互作用

摩尔比为 1:2，拥有两个结合位点。随着温度的升

高，它们的结合常数降低，因为升高的温度能够破

坏非共价相互作用，降低复合物的稳定性 [26] 。Wu
等 [25] 通过荧光光谱发现槲皮素 - 鼠李糖苷对脂肪酶

荧光猝灭作用较强，且随温度升高结合常数降低，

结合位点数接近 1。
在所研究温度范围内，随温度的升高，金丝桃

苷和芦丁的 Ka 值均降低，表明温度越高，复合物

的稳定性越差 [27] 。那么，在复合物稳定性较好的两

个温度 25 ℃和 30 ℃时，金丝桃苷结合常数 Ka 分

别为 365.79×1011、136.27×1011 L/mol，芦丁结合常

数 Ka 分别为 4.50×1011、2.08×1011 L/mol。可以看出，

这两个温度下金丝桃苷与脂肪酶的结合常数均远大

于芦丁与脂肪酶的结合常数，表明金丝桃苷与脂肪

酶之间有更强的结合能力。

2.3 FT-IR分析

酚类化合物与蛋白质的结合会改变蛋白的二级

结构，从而影响蛋白的功能性质，FT-IR 光谱进一

步对酚类化合物 - 脂肪酶复合物进行研究，分析酚

类化合物与脂肪酶的相互作用，以及添加酚类化合

物后对脂肪酶二级结构的影响，结果如图 3 所示。

由红外光谱分析得出酰胺Ⅰ带蛋白质二级结构

相对含量，如表 4 所示，结果显示，添加金丝桃苷

之后，脂肪酶的 α- 螺旋、β- 反平行含量降低，β- 折
叠、β- 转角、无规则卷曲含量增加。α- 螺旋含量降低，

表明除了 α- 螺旋之外，β- 折叠、β- 转角和无规则卷

曲含量的增加对金丝桃苷 - 脂肪酶复合物的功能活

性影响同样具有重要作用。而添加芦丁之后，脂肪

酶的 β- 折叠、β- 反平行含量下降，α-  螺旋、β- 转角、

无规则卷曲含量增加。α- 螺旋靠链内氢键维持 [28] ，

α- 螺旋含量的升高表明芦丁的引入促进脂肪酶分子

内新的氢键的形成。Jia 等 [29] 利用 FT-IR 光谱分析

绿原酸及其两种异构体新绿原酸和隐原酸对 HSA
二级结构的影响，发现化学结构高度相似的新绿原

酸与绿原酸分子诱导 HSA 发生的结构变化也类似，

而具有 4- 酯基结构的隐原酸分子表现出具有更大改

变 HSA 构象的能力。
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表 3  金丝桃苷和芦丁与脂肪酶在25、30和37 ℃下的猝灭常数、结合常数

Table 3 Quenching constants and binding constants of hyperoside, rutin and lipase at 25, 30 and 37 ℃

酚类化合物 T/℃ KSV/(×103 L/mol) Kq/[×1011 L/(moL·s)] Ka/(×103 L/mol) n

金丝桃苷

25 365.79±0.05 365.79±0.05 74.04±0.15 1.36

30 136.27±0.04 136.27±0.04 45.92±0.30 1.21

37 3.14±0.01 3.14±0.01 1.29±0.35 1.25

芦丁

25 4.50±0.01 4.50±0.01 35.02±0.22 1.83

30 2.08±0.01 2.08±0.01 14.13±0.43 1.84

37 1.16±0.01 1.16±0.01 4.86±0.80 1.90

   

图 3 脂肪酶和酚类化合物 - 脂肪酶复合物的傅里叶变换红外光谱图

Fig.3 Fourier transform infrared spectra of lipase and polyphenol compound complex

表 4  脂肪酶和酚类化合物-脂肪酶复合物的酰胺Ⅰ带蛋白质二级结构相对含量

Table 4 The relative content of secondary structure of protein in amide I band of lipase and polyphenol compound 
compound complex

样品 α- 螺旋 β- 折叠 β- 转角 无规则卷曲 β- 反平行

脂肪酶 30.52% 24.4% 21.78% 2.31% 20.98%

金丝桃苷 -脂肪酶复合物 25.56% 24.56% 37.79% 7.26% 4.83%

芦丁 -脂肪酶复合物 31.37% 31.23% 19.29% 8.75% 9.35%

2.4 分子对接分析

图 4a、4b 为金丝桃苷和芦丁分别与脂肪酶相

互作用示意图。表 5 为酚类化合物与脂肪酶的分子

对接相互作用数据，数据表明，金丝桃苷与脂肪酶

最佳构象的 ∆G（-29.21 kcal/mol）小于芦丁与脂肪

酶最佳构象的 ∆G（-20.89 kcal/mol）。∆G 的值越小，

说明复合物结合的越稳定 [30] ，所以金丝桃苷与脂

肪酶结合的更加稳定。从图中可以看出，金丝桃苷

和芦丁均位于脂肪酶中心处，并与周围的氨基酸形

成相互作用 [31] 。金丝桃苷和芦丁分别与周围的氨基
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酸产生疏水作用阻碍水分子的介入，使复合物的形

成更稳定，并且脂肪酶分子中能发射荧光的色氨酸

（TRP-252）、酪氨酸（TYR-114）、苯丙氨酸（PHE-
77，PHE-215）也参与了氢键作用或疏水作用的形成

( 表 5），进一步验证了荧光猝灭的结果。同时观察

到，脂肪酶的活性中心位于酶分子内部。因此，当

分子体积较大的芦丁进入时，需要克服的位阻要大

于金丝桃苷，抑制性能也就弱于金丝桃苷 [32] 。还发

现一个相同点，金丝桃苷和芦丁中部氧原子都能够

和脂肪酶内部的 SER-152 发生氢键作用，形成新的

氢键，这也与 FT-IR 分析一致。衡量 SER-152 氨基

酸上的 OG 原子与金丝桃苷和芦丁上的氧原子的距

离有助于理解小分子和脂肪酶结合相对位置以及氢

键形成稳定性 [33] 。因此，该实验监测了模拟过程中

脂肪酶的 SER-152@OG 分别和金丝桃苷 @O1、芦

丁 @O3 之间的距离。结果发现，金丝桃苷 @O1 和

芦丁 @O3 分别和 SER-152@OG 的距离维持在 2.5-4
埃米，可以持续形成强氢键作用，意味着金丝桃苷、

芦丁和脂肪酶是强结合，但是 SER-152@OG 和芦

丁 @O3 的距离在模拟后期被拉大，意味着芦丁模

拟过程中偏离口袋，结合变弱。

图 4 酚类化合物与脂肪酶最佳结合位点的空间结构图

Fig.4 Spatial structure of the optimal binding site of phenolic compounds and lipase

表 5  酚类化合物与脂肪酶的分子对接相互作用数据

Table 5 Molecular docking interaction data between phenolic compounds and lipases

∆G/(kcal/mol) 氢键作用 疏水作用

金丝桃苷 -脂肪酶 -29.21±1.04 TYR-114，PHE-215，SER-152，
GLY-76，ASP-79 TYR-114，PHE-215，PHE-77，LEU-264

芦丁 -脂肪酶 -20.89±1.06 TYR-114，PHE-215，SER-152，
GLY-76，ASP-79，ARG-256, 

TYR-114，PHE-215，PHE-77，
LEU-264，TRP-252,

3  结论

该研究比较了桑叶中 12 种酚类化合物对脂肪

酶的抑制活性。抑制脂肪酶活性强弱与化合物的母

核结构有关，母核活性大致趋势为母核结构Ⅰ＞Ⅲ

＞Ⅳ＞Ⅱ。拥有母核Ⅰ结构的化合物抑制脂肪酶的

活性最强，其中金丝桃苷对脂肪酶的抑制活性最优，

芦丁次之。荧光光谱分析表明，金丝桃苷和芦丁对

脂肪酶均表现为静态猝灭作用，其中金丝桃苷与

脂肪酶具有更高的结合能力。FT-IR 分析发现，

除了 α- 螺旋之外，β- 折叠、β- 转角和无规则卷曲含

量的增加对金丝桃苷 - 脂肪酶复合物的功能活性影
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响同样具有重要作用。分子对接结果表明，金丝桃

苷和芦丁主要通过氢键和疏水作用与脂肪酶结合形

成复合物，从而抑制脂肪酶活性。其中，相比芦丁，

与脂肪酶结合能力更强的金丝桃苷在分子对接中与

脂肪酶结合成最佳构象需要更小的结合能（∆G），

即金丝桃苷与脂肪酶结合的更加稳定。该研究结果

为桑叶减肥产品的开发奠定理论基础。基于该项目

研究结果，课题组将在细胞水平或动物水平进一步

进行实验，验证桑叶酚类化合物降脂功效及其作用

机理。
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