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乙醇对多肽AKRA呈酸味的影响及其机制
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摘要：Ala-Lys-Arg-Ala（AKRA）是白酒中的一种非挥发性组分，其呈味特性未有报道。该研究旨在探究 AKRA 在乙

醇体系下的滋味特性及其受乙醇浓度影响的机制。结合人工感官评价和定量描述性分析（QDA）评估 AKRA 的滋味，利

用滋味稀释分析（TDA）测定其味觉阈值，并运用密度泛函理论、分子对接与分子动力学模拟等方法探究 AKRA 的活性

位点以及与酸味受体 PKD2L1 的相互作用。结果表明，AKRA 在水和不同体积分数乙醇水溶液（38%、46%、54%）中均

表现酸味，且味觉阈值随乙醇浓度升高而增加，分别为 0.28、3.91、7.73、16.42 mg.mL-1 ；PKD2L1 与 AKRA 的相互作用

依赖于氢键、静电作用力，关键作用位点有 SER264、SER30、SER257 等氨基酸残基；尽管乙醇浓度的增加在理论上导致

PKD2L1 与 AKRA 结合自由能增加，其绝对值从 25.620 kJ.mol-1 增加至 50.604 kJ.mol-1，但乙醇含量上升依然能够减弱实

际情况下人们对 AKRA 酸味的感知。因此得出结论，AKRA 的酸味感知受到乙醇浓度的显著影响，其与 PKD2L1 的相互

作用机制涉及氢键和静电作用力，乙醇浓度的上升减弱了人们对 AKRA 酸味的感知灵敏度。本研究将为酒类饮品的风味研

究与调控提供新的视角。
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Abstract: Ala-Lys-Arg-Ala (AKRA) is a non-volatile component in Chinese Baijiu, however, its taste characteristics have 

not been previously reported. This study aimed to investigate the taste properties of AKRA in ethanol-water systems and how they 

are affected by ethanol concentrations. The taste of AKRA was assessed using a combination of sensory evaluation and quantitative 

descriptive analysis, and its taste thresholds determined via taste dilution analysis. Then, the active sites of AKRA and its interaction 

with the sour taste receptor, PKD2L1, were explored through density functional theory, molecular docking, and molecular dynamics 

simulations. Results indicated that AKRA exhibited a sour taste both in water and ethanol solutions of varying concentrations (38%, 46%, 

and 54%), with taste thresholds increasing as the ethanol concentration increased, which were 0.28, 3.91, 7.73, and 16.42 mg·mL−1, 
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多肽是白酒中一类微量且重要的非挥发性成分，目

前，对白酒中多肽的研究主要集中于揭示其生物活性及

其对白酒风味的影响等方面 [1,2] 。呈味肽可通过与其它风

味成分形成复合味感以赋予食品特殊的风味，能够增进、

改善或掩盖食品感官特性 [3] 。酸味是氨基酸残基电离出

的氢离子与味觉细胞相互作用形成刺激，而呈现出的一

种味觉感受 [4] 。PKD2L1 和 PKD1L3 是酸味受体，存在

于感知酸味物质的味觉受体细胞中 [5] 。迄今为止，关于

食品中酸味肽的报道不多，白酒中酸味肽的研究更少。

乙醇是白酒中的主要成分之一，其含量通常在

32% 至 70% 之间 [6] 。乙醇对酒的风味乃至滋味都有至

关重要的影响。有研究表明，乙醇能够通过与其它成

分的相互作用而产生苦味 [7] ；较高的乙醇浓度会增加

苦味以及甜味的感知，而减少酸味的感知 [8,9] 。此外，

乙醇浓度越高，人类对粘度和密度感知就会越强，热、

灼烧、刺痛以及类似“天鹅绒质感”的口腔包裹感也

会越明显 [9] 。然而，多肽对白酒口感的影响鲜有研究，

乙醇如何调控白酒中多肽的味觉特性及其潜在机制更

是未见报道。

本研究致力于剖析 AKRA 的呈味特征，并探究乙

醇在这一滋味展现过程中的影响及机制。首先，借助

人工感官评估手段，探究 AKRA 在水溶液和含有不同

浓度乙醇的水溶液中的滋味阈值；进而，基于密度泛

函理论，探究 AKRA 的活性中心，通过分子对接技术

直观展示 AKRA 与酸味受体（PKD2L1）之间的相互作

用模式及其结合位点；最后，借助分子动力学模拟技术，

探讨在不同乙醇含量的水溶液条件下，复合物间的相互

作用力的稳定性及结合能的变化。这一系列研究成果将

为探索酒精性饮料的风味、滋味提供新的视角，为未来

酒类质量调控与创新的深入研究奠定了基础。

1  材料与方法

1.1 试剂与耗材

多肽 AKRA 标准品（分子量：444.52 Da、纯度：

96.78%），食品级，由上海科肽生物科技有限公司合成；

无水柠檬酸，食品级，购于莲花健康产业集团有限公

司；蔗糖，食品级，购于南京甘汁园股份有限公司；奎

宁，食品级，购于陕西海益斯生物科技有限公司。氯

化钠，食品级，购于中盐上海市盐业有限公司；谷氨

酸钠，食品级，购于莲花健康产业集团有限公司；无

水乙醇，食品级，购于河南汉永酒精有限公司。

试 饮 杯， 购 于 厦 门 钰 得 沣 塑 胶 有 限 公 司；

Eppendorf Research®plus 2 mL 一次性塑料吸管及移液

枪，德国艾本德股份公司；MX-S 赛洛捷克旋涡混合器，

购于北京凯诺春天生物科技有限公司；LAL1T 酒精浓

度计，购于广州市速为电子科技有限公司。

1.2 实验方法

1.2.1 AKRA的溶解度和毒性预测

使用 innovagen［http://www.innovagen.com/（2024
年 6 月 26 日访问）］网站预测 AKRA 的溶解度，用

ToxinPred（https://webs.iiitd.edu.in/raghava/toxinpred/
index.html（2024 年 6 月 26 日访问））预测其毒性。

1.2.2 溶液配制及感官评价

该研究相关的培训与后续感官评价实验均已通过

北京工商大学科学研究伦理委员会的审批（伦审 2024
年第 242 号）。感官评价成员来自北京工商大学酿酒工

程团队，由 15 人组成，其中男性 7 人、女性 8 人，年

龄 22~30 岁，身体素质良好，实验前 3 个月内无吸烟

等影响感官评价的行为。

配制如表 1 所示的标准味觉化合物的水溶液 [10] 作

为参比溶液，参考 GB/T 6291.1-2012 中的方法，对小

组成员进行五个基本味道（酸味、甜味、苦味、咸味

和鲜味）的感官培训，最终筛选出前 10 名培训效果较

好的人员作为本实验的感官评价小组成员。

配制质量浓度为 1.00 mg.mL-1 的 AKRA 水溶液作

为待评定的样品溶液，取该溶液 2~3 mL 置于口中 10 s
进行品尝，吐出后用纯净水漱口，之后立即取参比液

2~3 mL 置于口中 10 s 进行品尝。之后，对 AKRA 水

溶液的滋味以及强度进行打分。

respectively. The interaction between PKD2L1 and AKRA was dependent on hydrogen bonding and electrostatic forces, in which the 

key interaction sites included specific amino acid residues, such as SER264, SER30, and SER257. Although the increase in ethanol 

concentration theoretically led to an increase in the binding free energy between PKD2L1 and AKRA, with the absolute value rising 

from −25.620 kJ·mol−1 to −50.604 kJ·mol−1, the actual perception of the sour taste of AKRA decreased. Therefore, perception of 

the sour taste from AKRA was significantly affected by ethanol concentrations. Overall, the mechanism by which AKRA interacts 

with PKD2L1 involves hydrogen bonding and electrostatic forces, and an increase in ethanol concentration diminishes perception 

sensitivity to AKRA. This study provides a novel perspective for the study and modulation of flavor in alcoholic beverages.

Key words: peptides; ethanol; sour taste receptor; molecular docking; molecular dynamics simulation
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表 1  参比溶液的滋味评价标准

Table 1 Taste evaluation criteria for reference solution

滋味描述 参比标准物质
不同质量浓度（g.L-1）对应的

不同评分标准（由高到低分别为
9、5、1 分）

酸味 无水柠檬酸 8.00、4.50、1.00

甜味 蔗糖 6.00、3.75、1.50

苦味 奎宁 1.40×10-2
、7.70×10-3

、1.40×10-3

咸味 氯化钠 10.00、5.50、1.00

鲜味 谷氨酸钠 20.00、10.00、0.20

1.2.3 采用滋味稀释分析法（TDA）测定AKRA的

味觉阈值

根据相关报道，采用 TDA 法对 AKRA 在不同乙

醇水溶液体系下的滋味阈值进行测定 [11] 。将经固相合

成的 AKRA 标准品分别溶解于超纯水（使其最终质量

浓度为 1.00 mg.mL-1）与不同体积分数的乙醇水溶液

（38%、46%、54%，V/V）中（使其最终质量浓度为

32.00 mg.mL-1）。再用水溶液或不同浓度的乙醇水溶液

以 1:1 的比例逐步稀释上述标准品母液以制备不同质

量浓度的 AKRA 待测样品，并进行随机编号。感官评

价小组成员采用三杯法（3-AFC）从每组随机编号的

样品中（包含 1 个含 AKRA 的样品和 2 个空白对照样

品）选出滋味不同的一杯，并记录其编号。

1.2.4 密度泛函理论确定AKRA的潜在活性位点

使用 GaussView 5.0 可视化肽的 3D 结构，使用

Gaussian 09 程序进行计算活性位点。分别在 B3LYP/6-
311G（d,p），scrf=（solvent=water） 和 B3LYP/6-311G
（d,p），scrf=（solvent=ethanol） 条 件 下 对 AKRA 进

行优化 [12,13] ，计算了最高占用分子轨道（HOMO）和

最低未占用分子轨道（LUMO） [14] ，并用 Multiwfn 和

VMD 可视化最终结果。

1.2.5 分子对接技术探究AKRA与酸味受体之间的

交互作用

利 用 Discovery Studio（DS）2019 软 件， 将

AKRA 与 酸 味 受 体（PKD2L1， 其 对 应 的 模 板 为

UniPort ID ：Q9P0L9） 进 行 分 子 对 接。 首 先， 利

用 ChemDraw 20.0 软件画出多肽的二维结构，利用

Discovery Studio 软件的 Prepare Ligands 对 AKRA 的

二维结构进行进一步的处理，并获得 AKRA 的三维

结构。其次，导入酸味受体，对受体进行去水、去配

体以及加氢等的处理，并利用软件中的 From Receptor 
Cavities 寻找活性口袋。最后，使用 Dock Ligands
（LibDock）进行 AKRA 和酸味受体的分子对接，并

对对接结果进行打分 [15,16] 。

1.2.6 分子动力学模拟酸味受体与AKRA复合物的

稳定性

利用分子动力学模拟对 AKRA 与酸味受体复合物

在水、38%、46% 及 54%（V/V）乙醇水溶液中的稳定

性进行了进一步的研究。首先，将通过分子对接得到

的 AKRA-Q9P0L9 复合物进行前处理，通过 PyMOL
软件，将受体与配体分开并分别保存为 pdb 格式和

mol2 格式。之后，用虚拟机处理小分子肽的 mol2 格

式文件，并获得 .itp 格式和 .gro 格式文件。最后，利

用 Gromacs 软件在恒温常压和周期性边界条件下进行

动力学模拟。

该模拟系统采用了 AMBER99SB-ILDN 力场和

TIP3P 水模型，建立拓扑文件，构建了立方盒。如果

为乙醇水体系，则需在立方盒中添加一定数量的乙醇

分子。为了保持模拟体系的电荷平衡，在模拟盒中加

入NaCl，通过Na+和Cl-离子维持模拟体系的电荷平衡。

在进行动力学模拟之前，对模拟系统进行能量最小化，

以消除原子间过于紧密的接触。采用了最速下降法（速

度快但不收敛的方法）进行 50 000 步长的计算来实现

能量最小化。能量最小化后，进行 NVT 控温（300 K，

2 fs）和 NPT 控压（0.1 MPa，2 fs）100 ps 的平衡模拟。

最后，进行复合物50 000 ps的分子动力学模拟（300 K，

2 fs ；0.1 MPa，2 fs） [17] 。

1.2.7 酸味受体与AKRA复合物的结合自由能的计算

分子力学 / 泊松 - 波尔兹曼（广义波恩）表面积

（MM-PBSA）是一种两点式自由结合能计算的方法，

该方法对体系结合前的和结合后的构象进行采样而无

需对过渡状态进行采样，因此，该方法简单、可靠、

省时，是计算相互作用能最广泛的方法之一 [18] 。熵对

结合能的贡献和构象的波动也体现在 MM-PBSA 方法

中，受体与配体的结合自由能 ΔGbind 的计算公式如（1）
所示 [19,20] 。

ΔGbind = EMM+ΔGsol -TΔS                                        （1）
式中：

EMM——真空中的平均分子机械势能；

ΔGsol——溶剂化的自由能；

TΔS——指真空中自由能的熵贡献。

可用公式（2），并根据 MM 力场参数进行 ΔGgas

的计算 [19,20] 。

EMM = Ebonded+Enonbonded = Ebonded + (Eelec + Evdw)             （2）
式中：

Ebonded——键合相互作用；

Enonbonded——非键合相互作用（非键合相互作用主要包括了

静电相互作用和范德华力）；
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Eelec——静电相互作用；

Evdw——范德华力。

溶剂化自由能是将溶质从真空转移到溶剂的能量，

可以通过密度泛函法 [21] 和积分方程理论进行计算。在

MM-PBSA 方法中，可根据如下公式（3）进行溶剂化

自由能的计算。

ΔGsol = ΔGPB + ΔGnP                                                                                 （3）
式中：

ΔGPB——极性溶剂化能；

ΔGnP——非极性溶剂化能。

1.3 数据分析

本研究所使用的预测活性位点软件为 Gaussian 
09（Gaussian Inc., Wallingford, CT, USA）， 分 子 对

接 软 件 为 Discovery Studio 2019（Dassault Systèmes 
Biovia, San Diego, CA, USA），分子动力学模拟软件为

Gromacs 2019.6（Department of Biophysical Chemistry, 
University of Groningen, Groningen, The Netherlands）。
所有数据和分析都是对 3 次平行实验进行的，实验

数据采用 SPSS 25（Inc., Chicago, IL, USA）进行单

因素方差分析（ANONA），数据表示为 3 次的平均

值 ± 标准差。数据由 Origin 2021（Origin Lab Corp., 
Northampton, MA, USA）处理及绘制。P ＜ 0.05 确定

为具有统计学意义。

2  结果与讨论

2.1 AKRA的滋味特性及强度打分

根据感官评价小组成员的细致品评结果，绘制了

AKRA 的滋味轮廓雷达图，如图 1 所示，可以得知，

AKRA 具有明显的酸味特征，打分值为 8.8 ；相比酸味

而言，其它几种滋味属性打分值较低，例如甜味、苦

味、咸味、鲜味等的平均分值分别为 3.2、2.6、1.5、1.0。
因此，可以判定 AKRA 的主导滋味是酸味，即 AKRA
是一种酸味肽。

2.2 AKRA在不同溶剂体系下的味觉阈值

根据感官评价结果，通过统计学分析和曲线拟合

的方式确定了不同体系下 AKRA 的滋味阈值。如图 2
所示，X 轴表示 AKRA 质量浓度的以 10 为底的对数

值（log ρ），而 Y 轴表示品评小组成员能够正确识别

异常样品的概率（p），当 Y=66.67% 时，计算得到的

质量浓度值即为相应的味觉阈值 [22] 。

图 1 AKRA 的滋味雷达图

Fig.1 The taste radar chart of AKRA

AKRA 味觉阈值测定的曲线拟合图如图 2 所示，

经计算，AKRA 在水以及 38%、46%、54%（V/V）
乙醇水溶液中的阈值分别为 0.28、3.91、7.73 及

16.42 mg.mL-1。随着乙醇含量的增加，人们对 AKRA
的感知变弱，阈值明显增高，推测可能是较高浓度的

乙醇对 AKRA 与受体之间的结合作用产生了不利影

响，亦或是高浓度乙醇干扰了人们的味觉灵敏度，具

体原因值得后续深入探究。
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图 2 AKRA 味觉阈值测定的曲线拟合图

Fig.2 The curve fitting (CF) of taste detection thresholds of AKRA

注：a~d 分别为水、38%、46%、54%（V/V）乙醇水溶液

中的 CF 曲线。

图 3 AKRA 的活性位点

Fig.3 The active sites of AKRA

注：活性位点为红色，轨道波函数的正负相分别以酒红色

和墨绿色表示。a、b分别为AKRA在水中的HOMO、LUMO轨道，

c、d 分别为 AKRA 在乙醇中的 HOMO、LUMO 轨道。

2.3 密度泛函理论探究AKRA的潜在活性位点

由图 3 可知，乙醇并不会改变 AKRA 的活性位点

及前线轨道的分布。最高占据分子轨道（HOMO）和

最低未占据分子轨道（LUMO）分别指的是倾向于提

供和接受电子的区域 [23] 。由此可知，AKRA 中精氨酸

（Arg）是主要作用位点之一，其位于最高占据分子轨

道（HOMO），电子很容易溢出。AKRA 中连接 Arg
的丙氨酸（Ala）也是主要作用位点之一，其位于最低

未占据分子轨道（LUMO）。

2.4 酸味受体与AKRA之间的模拟对接

本研究选用的酸味受体为 PKD2L1，其对应的模

板为 Q9P0L9。该模板于 UniPort［https://www.uniprot.
org/ （2024 年 6 月 26 日访问）］网站获得，并用拉氏

图对模型进行质量评估，如图 4 所示。由图 4 可看出

模型中落在允许区和最大允许区的氨基酸残基占整个

蛋白质的比例约为 98.5%。因此，该模型的构象具有

合理性，构象符合立体化学规则，可用作分子对接及

后续研究。

图 4 酸味受体 PKD2L1 同源建模模型 Q9P0L9 的拉氏图

Fig.4 The Ramachandran plot of the homology modeling for the 

sour taste receptor Q9P0L9

图 5a 和 5b 分别为 AKRA 与酸味受体 PKD2L1
结合的二维和三维图，由图可知，二者之间的相互作

用主要包括：氢键和静电相互作用。作用位点主要包

括：SER264、SER30、SER257、GLN335、GLY33、
GLU429、ARG319、ARG337。 其 中，AKRA 中 的

Arg 为主要的活性位点。
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图 5 酸味受体与 AKRA 结合的二维（a）、三维（b）示意图

Fig.5 2D (a) and 3D (b) diagrams illustrating the molecular 

docking interactions between AKRA and the sour taste receptor

2.5 分子动力学模拟

分子动力学模拟（MD）是一种用于模拟蛋白质

构象动力学以及研究扩展时间尺度和更复杂现象的强

大方法。Wang 等 [18] 用该方法探究了 Sotolone 对映异

构体激活人类嗅觉受体 OR8D1 的分子机制，并得出

（S）-sotolone 与 OR8D1 可以形成更稳定的构型。同

样，本研究以均方根偏差（RMSD）、回旋半径（Rg）、
均方根波动（RMSF）等指标，从不同角度解释了在

不同梯度乙醇水溶液中酸味受体的稳定性。研究表明，

在 38% 和 54%（V/V）乙醇水体系中酸味受体的稳定

性均较高，而在 46%（V/V）乙醇水体系中受体的稳

定性差。具体分析如下：

均方根偏差（RMSD）分析可以揭示蛋白质在模

拟过程中的构象与初始构象之间的位置变化，RMSD 值

越大，表明目标分子偏离参考分子的程度越大、越不

稳定 [24] 。由图 6a 可知，在乙醇存在的情况下，酸味受

体的稳定性大小顺序为：54% ＞ 38% ＞ 46%（V/V），该

受体在 54%（V/V）的最稳定，在 46%（V/V）最不稳

定。回旋半径（Rg）可以表征蛋白质结构的紧实度，

同样也可以依靠回旋半径来表征模拟过程中蛋白质的

肽链松散程度的变化，在整个分子动力学模拟的过程

中，波动程度越低且越一致，系统的刚度和紧凑性就

越高，蛋白质的结构越稳定 [25] 。由图 6b 可知，酸味

受体蛋白在 38% 和 54%（V/V）乙醇水体系中稳定后，

从开始到结束的过程中 Rg 值并没有明显的波动，Rg

值分别在 3.8~4.1 nm 和 3.9~4.1 nm 范围内，而在 46%
（V/V）乙醇水中复合物的 Rg 值出现了明显的波动

（4.2~5.0 nm），说明受体蛋白的结构稳定性差。此外，

受体中的单个氨基酸残基对复合物的稳定性起着至关

重要的作用，氨基酸残基的波动可以通过均方根波

动（RMSF）参数来判断，该参数解释了每个氨基酸

随时间平均偏离参考位置的情况，RMSF 值较小通常

表明分子体系结构较为稳定，而 RMSF 值较大则表示

分子体系结构波动性较大 [26] 。由图 6c 可知，在 38%
和 54%（V/V）乙醇水体系中氨基酸的 RMSF 值较在

46%（V/V）乙醇水体系中的波动较小。此外，从残基

ARG600 到 GLY700，RMSF 在不同体系下的差异尤为

显著。

受体的稳定性是评估受体 - 配体复合物的一个重

要方面，但它并不直接等同于受体和配体之间的结合

力。在分子对接模拟的过程中，配体会与蛋白质形成

一定数量的氢键，即 AKRA 可与酸味受体之间形成

氢键。本研究利用 GROMACS 判断体系中的氢键数

量 [27] 。由图 6d 可知，在 38% 和 46%（V/V）乙醇水体

系中的平均氢键数量分别为 0.668、0.524，而在 54%
（V/V）乙醇水体系中氢键数量少，几乎很难检测到。

氢键数量多，复合物之间的结合力往往较强，反之则

弱，高的结合力意味着受体与配体之间的结合更为紧

密，这通常会导致更强的信号传导和更明显的气味感

知。因此，AKRA 在 54%（V/V）乙醇水体系中阈值

最高、感知最弱，这也与人工感官评价的结果相符。
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图 6 酸味受体与 AKRA 分子动力学模拟结果

Fig.6 Molecular dynamic simulation results between the sour 

taste receptor and AKRA

注：（a）RMSD；（b）Rg ；（c）RMSF ；（d）氢键数量。

2.6 酸味受体与AKRA的结合自由能计算结果

结合自由能（ΔGbind）是描述受体与配体结合过程

的热力学量，它直接反映了结合过程的自发性和结合

强度，ΔGbind的值为负，说明该结合是自发的，数值越负，

表示结合越稳定，亲和力越强 [28,29] 。为了进一步分析

在不同乙醇水体系下酸味受体 PKD2L1 与 AKRA 的互

作强度，采用 MM-PBSA 的方法计算了它们在不同体

系下的 ΔGbind。

由表 2 可知，在不同体系下，酸味受体 PKD2L1
与 AKRA 结合的 ΔGbind 的数值均为负数，ΔGbind 在水

溶液中的绝对值最大（为 66.584 kJ.mol-1），说明在水

溶液中 PKD2L1 与 AKRA 的结合自由能最大，最容易

被感知，因此阈值最低。而在 38%、46%、54%（V/V）
乙醇水溶液体系中 ΔGbind 的绝对值逐渐增加，从

25.620 kJ.mol-1 增加至 50.604 kJ.mol-1，说明 PKD2L1
与 AKRA 的结合自由能随着乙醇浓度的增加而增强，

即乙醇浓度的增加有利于人们对 AKRA 的酸味感知，

但是这与前述的感官评价实验的结果相悖。推测导致

这一现象的原因可能是：（1）分子动力学模拟实验在

预测时存在一些需要解决或者优化的情况，如评估和

校准力场参数、调整模拟条件以更接近实验环境、延

长模拟时间尺度以捕捉更多动态过程，以及改进溶剂

化模型和结合亲和力预测方法等，此外，还应结合多

种模型的优势，通过集成学习方法来提高预测的准确

性；（2）较高浓度的乙醇会降低人们对酸味的感知 [8] ，

但是，引起该现象的具体原因还有待进一步探索。

表 2  不同体系下AKRA与酸味受体的结合自由能

Table 2 Binding energy of AKRA and the sour taste receptors 

under different systems

指标 * 水
a 38%（V/V）

乙醇水
a

46%（V/V）
乙醇水

a
54%（V/V）
乙醇水

a

Eelec -2.415 -15.473 -1.590 -28.921

Evdw -97.349 -43.924 -70.218 -80.423

ΔGPB 50.488 43.972 57.076 75.581

ΔGnP -17.307 -10.194 -15.439 -16.841

EMM -99.765 -59.398 -71.809 -109.344

ΔGsol 33.181 33.778 41.637 58.740

ΔGbind -66.584 -25.620 -30.171 -50.604

注：* 该列中 Eelec 是静电相互作用，Evdw 是范德华力，ΔGPB

为极性溶剂化能，ΔGnP 为非极性溶剂化能，EMM 为真空中的平

均分子机械势能，ΔGsol 是溶剂化的自由能，ΔGbind 为受体与配

体的结合自由能；a 表示该列中数值的单位为 kJ.mol-1
。

3  结论

本研究运用人工感官评价及定量描述性分析

（QDA）确认 AKRA 的主导滋味为酸味，并通过滋味

稀释分析（TDA）测定了 AKRA 在水溶液以及不同浓

度的乙醇水溶液中的味觉感知阈值，分别是：在纯水中

为 0.28 mg.mL-1，在 38%、46%、54%（V/V）乙醇水溶

液中分别为 3.91、7.73、16.42 mg.mL-1，由此可见，乙

醇含量上升减弱了人们对 AKRA 酸味的感知灵敏度。

  进一步地，本研究还深入探讨了 AKRA 的活性位

点及其与酸味受体 PKD2L1 之间的相互作用及机制，

发现主要该相互作用主要包括氢键、静电作用力；关

键作用位点有 SER264、SER30、SER257、GLN335、
GLY33、GLU429、ARG319、ARG337 ；AKRA 中

的 Arg 为主要的活性位点；AKRA 与 PKD2L1 二者之

间的结合自由能在理论计算上随着乙醇的增加而增强，

ΔGbind 的绝对值 25.620 kJ.mol-1 增加至 50.604 kJ.mol-1，

而这一结果与感官评价结果相悖，推测可能是由于较

高浓度的乙醇在实际中减弱了人们对于酸味的感知，

亦或是分子动力学模拟实验无法完全模拟真实的人工

感官体验而导致，因此，引起该现象的具体原因还有

待进一步探索。
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