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摘要：黄嘌呤氧化酶（Xanthine Oxidase，XOD）是尿酸生成关键酶，其活性增强与高尿酸血症及痛风密切相关。芒果苷具有抑

制 XOD 作用，目前关于芒果苷抑制 XOD 的分子机制尚待系统阐释。为了阐明芒果苷对 XOD 的抑制作用及其分子机制，该研究采

用酶活性测定、抑制动力学、荧光光谱、热力学分析、圆二色谱（Circular Dichroism，CD）及分子对接模拟，对芒果苷与 XOD 的相

互作用进行了研究。结果表明，芒果苷通过可逆性混合抑制方式抑制 XOD，具有剂量依赖性，其最大抑制率（80.05%）与别嘌呤醇

（81.58%）相近。荧光光谱及热力学分析表明，两者形成稳定复合物，其结合过程为自发进行的吸热反应，疏水作用力为主要驱动

力。同步荧光和 CD 结果表明，芒果苷能够改变 XOD 色氨酸残基微环境及二级结构，从而影响其催化活性。分子对接结果显示，芒

果苷通过氢键和疏水作用与多种关键氨基酸残基形成相互作用。该研究为芒果苷在高尿酸血症及痛风功能食品中的开发与应用提供了

理论依据，同时也为开发更加安全有效的 XOD 抑制剂提供了依据。 
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Abstract: Xanthine oxidase (XOD) is a key enzyme in uric acid production, and its increased activity is closely associated with 

hyperuricemia and gout. Mangiferin has been shown to inhibit XOD, but the molecular mechanisms underlying this inhibition remain poorly 

understood. To elucidate the inhibitory effect of mangiferin on XOD and its underlying molecular mechanisms, this study employed enzyme 

activity assays, inhibition kinetics, fluorescence spectroscopy, thermodynamic analysis, circular dichroism (CD), and molecular docking 

simulations to investigate the interaction between mangiferin and XOD. Results indicated that mangiferin inhibits XOD via a reversible 

mixed-type inhibition mechanism in a dose-dependent manner, achieving a maximum inhibition rate of 80.05%, which was comparable to that 

of allopurinol (81.58%). Fluorescence and thermodynamic analyses revealed the formation of a stable complex between mangiferin and XOD, 

with the binding process being an endothermic spontaneous reaction driven primarily by hydrophobic interactions. Synchronous fluorescence 

and CD results demonstrated that mangiferin alters the microenvironment around tryptophan residues and modifies the secondary structure of 

XOD, thereby affecting its catalytic activity. Molecular docking further revealed that mangiferin interacted with multiple key amino acid 

residues through hydrogen bonding and hydrophobic interactions. This study provides a theoretical foundation for the development and 

application of mangiferin in functional foods targeting hyperuricemia and gout, as well as insights for designing safer and more effective XOD 

inhibitors. 
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高尿酸血症与痛风已成为严重影响人类健康的常见代谢性疾病，且其发病率逐年攀升并呈年轻化趋势。高尿

酸血症是由嘌呤代谢紊乱或尿酸排泄减少引起的代谢异常综合征。黄嘌呤氧化酶（Xanthine Oxidase，XOD）是嘌

呤代谢的关键酶，负责将次黄嘌呤转化为黄嘌呤，并进一步转化为尿酸[1]。XOD 活性越高，尿酸生成越多。作为

细胞外环境的抗氧化剂，适度的尿酸可以减少机体活性氧物质引起的氧化损伤[2,3]。当尿酸生成过多或排泄减少，

导致血清尿酸水平持续升高，引发高尿酸血症与痛风发作[4]。抑制 XOD 活性是当前临床上控制高尿酸血症和痛风

的一线治疗手段[5]。常见的 XOD 抑制剂有别嘌呤醇、非布司他等，这些药物能够有效降低血清尿酸，但其临床应

用易伴随皮疹、肝肾毒性及严重超敏反应等不良反应[6,7]。同时，在治疗期初期，还可能因血尿酸水平快速下降，

诱发急性痛风发作[8]，临床使用该类降尿酸药物时通常通过减少用量，同时与抗炎药物联用，从而缓解疼痛[9,10]。

因此，开发安全、高效的新型 XOD 抑制剂，并具有抗炎效果的药物具有重要意义。 

芒果苷是知母、杧果等的主要有效成分[11]，属于黄酮葡萄糖苷[12]。已有研究表明，芒果苷可有效降低高尿酸

血症小鼠的血尿酸水平[13]，并抑制肝脏 XOD 活性[14]，且对小鼠肝肾无损伤，具有高效、低毒的特点[15,16]。芒果

苷还具有抗炎，抗菌，抗氧化，免疫调节及抗肿瘤等多种生物活性[17-19]。目前，酶动力学分析、光谱学、分子对

接等技术已广泛应用于天然产物与 XOD 的作用机制研究[20-22]。研究发现，不同天然活性成分可通过竞争性、非

竞争性或混合型方式与 XOD 结合，并通过改变酶构象、影响活性中心微环境等方式降低酶活性。然而，目前关

于芒果苷与 XOD 结合特征、抑制动力学及其诱导 XOD 构象变化的分子机制尚缺乏系统研究。因此，本研究采用

酶动力学、荧光光谱、同步荧光光谱、圆二色谱及分子对接等方法，从分子层面解析芒果苷与 XOD 之间的相互

作用，对于理解芒果苷降尿酸机制具有重要意义，可为更安全有效防治高尿酸血症及痛风提供依据。 

1  材料与方法 

1.1  材料与试剂 

XOD（活性 10.8 U·mg
-1，来源于牛乳），南京建成生物科技有限公司；芒果苷（纯度 98.85%）、别嘌呤醇（纯

度 98%），源叶生物科技有限公司；黄嘌呤（纯度 98%），上海阿达玛斯试剂有限公司；磷酸二氢钾、磷酸氢二钾、

氯化钠、氯化钾（分析纯），国药集团化学试剂有限公司；氢氧化钠（分析纯），上海麦克林生化科技有限公司；

盐酸（分析纯），成都市科隆化学品有限公司。 

1.2  仪器与设备 

UV-1900i 紫外可见分光光度计，日本岛津公司；SuPerMax 3000FA 型多功能酶标仪，上海闪耀生物科技有限

公司；日立 F-4600 荧光光谱仪，日本日立公司；J-1700 型圆二色谱仪，日本 JASCO 公司；CJ-LTL101 实验室超

纯水机，四川纯洁科技有限公司；PHS-3C 型 pH 计，上海仪电科学仪器股份有限公司；FA1004 型电子分析天平，

群安科学仪器有限公司。 

1.3  实验方法 

1.3.1  尿酸特征峰验证 

XOD 能够催化底物黄嘌呤产生尿酸，尿酸具有紫外特征吸收峰[23]。依次向 96 孔板中加入 50 μL 磷酸缓冲盐

溶液（Phosphate buffered saline，PBS）和 50 μL XOD（酶活力为 0.05 UmL
-1）溶液，37 ℃下反应 10 min 后，加

入 100 μL 的黄嘌呤溶液（摩尔浓度为 0.1 mmolL
-1），37 ℃下孵育 30 min。测定波长 200~800 nm 下体系的吸光值。

重复三组，观察图谱变化，确定产物吸收峰所在波长。 

1.3.2  XOD 抑制活性测定 

参考 Liu、Irondi 等[24,25]的方法并进行适当修改，具体实验步骤如下：在 96 孔板中使用终体积为 200 μL 反应

体系，取 50 μL 不同质量浓度的阳性药别嘌呤醇/样品/PBS，再加入 50 μL XOD（酶活力为 0.05 UmL
-1）/PBS 溶

液，在 37 ℃烘箱中避光孵育 10 min，加入 100 μL 黄嘌呤溶液（摩尔浓度为 0.1 mmolL
-1），再次在 37 ℃烘箱中孵

育 30 min。用酶标仪测试其在 295 nm 下的 OD 值，计算抑制率。 

D（%） 0 1

2 3

1 100%
A A

A A

 
   

 

                     （1）  
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式中： 

D——黄嘌呤氧化酶抑制率，%； 

A0——样品组的吸光值； 

A1——样品对照组的吸光值； 

A2——空白组的吸光值； 

A3——空白对照组的吸光值。 

1.3.3  抑制可逆性实验 

按照上述 1.3.2 相同条件，控制底物黄嘌呤摩尔浓度不变（0.5 mmolL
-1），配制不同酶活力的黄嘌呤氧化酶溶

液（0、0.01、0.03、0.05、0.1 UmL
-1）和抑制剂芒果苷质量浓度（0、50、100、200、400 μgmL

-1），以 XOD 浓

度为横坐标，反应速率（V=ΔOD/min）为纵坐标作图，通过相关性判断芒果苷对 XOD 的抑制可逆性。 

1.3.4  抑制动力学研究 

在上述相同条件下，固定 XOD 的浓度（0.05 UmL
-1），测定不同芒果苷质量浓度体系（0、100、200、300、

400 μgmL
-1）中，不同摩尔浓度底物黄嘌呤（0.05、0.1、0.3、0.5、0.75 mmolL

-1）对反应速率的影响，每种浓度

做 3 个平行，以黄嘌呤浓度的倒数 1/[S]为横坐标，反应速率 1/[v]为纵坐标，并以 Lineweaver-Burk 双倒数方程作

图[26]，分析不同芒果苷浓度与不同底物浓度对反应速率的影响，判断芒果苷对 XOD 抑制作用的可逆性和抑制类

型，并求出抑制常数（Ki）和抑制系数（α）。 

抑制类型和动力学常数通过以下公式计算： 

 
 

 1 1 1
1 1m

max i max i

I IK

V K S Vv K

   
      

   

                 （2） 

 m m

max i max

K K
Slope I

V K V
                           （3） 

 1

max i

I
Y intercept

V K Vmax
                       （4） 

式中： 

v——反应速率，ΔODmin-1； 

Vmax——最大反应速率，ΔODmin-1； 

Km——米氏常数，mmolL-1； 

α——表观系数； 

Ki——芒果苷与游离 XOD 的结合常数，μgmL-1； 

αKi——XOD-黄嘌呤复合物的结合参数，μgmL-1； 

[S]——底物黄嘌呤的浓度，mmolL-1； 

[I]——抑制剂芒果苷的质量浓度，μgmL-1。 

1.3.5  荧光猝灭光谱研究 

参考Liu、Yan等[25,27]的方法，并进行适当修改：在4 mL反应体系（PBS缓冲液）中，固定XOD浓度（0.1 UmL
-1），

依次滴加不同质量浓度的芒果苷溶液（0、100、200、300、400、500 μgmL
-1）并混合均匀，分别在 298 K、304 K、

310 K 下孵育 5 min，扫描游离 XOD 和芒果苷-XOD 混合体系的荧光光谱。扫描条件为激发波长 ex：280 nm；发

射波长 em：300~540 nm。激发和发射狭缝宽度均为 10 nm。 

当激发波长为 280 nm 时，可测定 Trp 和 Tyr 两种氨基酸残基的荧光强度，由 Stern-Volmer 方程表示为： 

   0
01 τ 1q sv

F
K Q K Q

F
                      （5） 

式中： 

F0——加入猝灭剂前的荧光强度； 

F——加入猝灭剂后的荧光强度； 
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Q——芒果苷的质量浓度，10-4 molL-1； 

Kq——猝灭速率常数，Lmol-1s-1； 

τ0——未加入猝灭剂时荧光团的平均寿命，10-8 s； 

Ksv——Stern-Volmer 猝灭常数，Lmol-1。 

当猝灭类型为静态猝灭时，结合常数和结合位点可由双对数方程得到： 

 0lg lg lga

F F
K n Q

F

 
  

 
                    （6） 

式中： 

Ka——结合常数，Lmol-1； 

n——为结合位点数。 

1.3.6  热力学参数测定  

配体与生物大分子结合的驱动力主要有氢键、范德华力、静电作用力和疏水作用力[28,29]。反应系统的热力学

参数如焓变（△H）、熵变（△S）和吉普斯自由能（△G），通常是判断作用力类型的主要依据，由 Van’t Hoff 方程

可得： 

lg
2.303R 2.303R

a

H S
K

T

 
                       （7） 

G H T S                                    （8） 

式中： 

Ka——对应温度下的结合常数，Lmol-1； 

R——气体常数，8.314 Jmol-1·K-1； 

T——反应温度（298、304、310 K）。 

1.3.7  同步荧光光谱测定 

反应体系配制同 1.3.5 一致，设置发射波长和激发波长间隔（Δλ）分别为 15 nm（酪氨酸，Tyr）和 60 nm（色

氨酸，Trp），使用荧光分光光度计扫描 200～350 nm 同步荧光光谱，激发和发射狭缝宽度为 10 nm，按照下列公

式计算同步荧光猝灭比率（RSFQ） 

0

RSFQ 1 100%
F

F

 
   
 

                          （9） 

式中： 

F0——XOD 的荧光强度； 

F——加芒果苷后 XOD 的荧光强度。 

1.3.8  圆二色谱测定 

参照 Zhang，Liu 等[22,30]的方法并稍作修改。芒果苷溶液（0.5 mgmL
-1）与 XOD 溶液（0.15 mgmL

-1），配制

XOD 和芒果苷的摩尔比为 1:0、1:20、1:50 的反应体系，在持续氦气流和 100 nmmin
-1扫描速度的条件下，使用

圆二色光谱仪扫描 190～250 nm 远紫外区的圆二色谱。使用 1 mm 石英比色皿测定，减去 pH 值为 7.4 的 PBS 信

号。使用 Origin Pro 2018 对相关图表进行绘制，横坐标为波长（nm），纵坐标为圆二色性（mdeg），绘制色谱图谱，

并采用 CDNN 软件计算 XOD 与芒果苷结合前后二级结构含量的变化。 

1.3.9  分子对接研究 

采用 Auto Dock Tool-1.5.7 软件模拟芒果苷与 XOD 可能的结合方式。从 PubChem 数据库

（https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/）中获取芒果苷的 3D 结构，从蛋白质数据库（http://www.rcsb.org/pdb）中获取

XOD（PDB ID：1FIQ）的晶体结构，该结构由 X 射线晶体学解析，分辨率为 2.50 Å，来源物种为牛乳，且无突

变。采用 PyMOL 软件进行去水、加氢和加 Gasteiger 电荷处理。设置 XOD 的中心坐标（X：28.634，Y：30.078，

Z：101.350）；设置对接网格框（126Å×126Å×126Å）。选择 Genetic Algorithm 算法，其余参数默认，将处理后的

XOD 与配体分子芒果苷进行对接，选择结合能最低且对接次数最多的构象用于进一步分析。 

1.3.10  数据分析 
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所有实验均做 3 次平行，结果以平均值±标准差（n=3）表示，使用 Excel 2019、Origin Pro 2018 软件进行数

据分析和绘图。 

2  结果与讨论 

2.1  尿酸特征峰验证 

由图 1 可知，XOD 和黄嘌呤反应生成的尿酸在 295 nm 波长附近出现特征峰。后续酶促反应选定 295 nm 作为

检测波长，通过监测该波长下反应体系吸光度值的变化，表征尿酸的生成量。 
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图1 尿酸特征吸收峰 

Fig.1 Characteristic absorption peak of uric acid 

2.2  体外抑制 XOD活性 

由图 2 可知，芒果苷呈浓度依赖性抑制 XOD 活性，测得芒果苷的 IC50值为 447.17 μgmL
-1，最大抑制率为

80.05%；别嘌呤醇的 IC50值为 6.08 μgmL
-1，最大抑制率为 81.58%。芒果苷的 IC50值远大于别嘌呤醇，但其最大

抑制率与别嘌呤醇较为接近，表明逐渐增加剂量可达到良好抑制效果。 
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图2 不同抑制剂对XOD活性的影响 

Fig.2 Effect of different inhibitors on XOD activity 

注：（a）别嘌呤醇；（b）芒果苷。 

2.3  抑制可逆性实验 

由图 3 可知，芒果苷各质量浓度组曲线均呈现良好线性关系，每条直线都经过原点，直线斜率随着芒果苷质

量浓度的增大而减小，结果表明芒果苷对 XOD 的抑制为可逆抑制，其抑制作用均是经过降低酶活，而不是有效

酶数量的减少。 
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图3 芒果苷对XOD的抑制可逆性 

Fig.3 The inhibition of XOD by mangiferin is reversible 

2.4  抑制动力学分析 

利用 Lineweaver-Burk 方程绘制双倒数曲线，判断芒果苷对 XOD 的抑制类型。由图 4 可知，每条直线的斜率

和截距都不同，但都相交于第二象限，斜率和截距随着芒果苷质量浓度的增大而增大，表明芒果苷通过混合抑制

的方式来抑制 XOD。混合抑制是指芒果苷既能通过与 XOD 结合以减少 XOD 与底物的相互作用，又能与 XOD-

底物复合物结合形成三元复合物，使得底物与 XOD 无法正常反应得到原本的产物，进而实现对 XOD 的有效抑制，

减少尿酸的生成。 

在 Lineweaver-Burk 双倒数曲线中，对斜率 Slope 和 Y 轴截距 Y-intercept 与抑制剂芒果苷质量浓度[I]进行二次

计算并绘图。由图 5、6 可知：αKi＞Ki，表明芒果苷可能与游离 XOD 的结合比 XOD-黄嘌呤复合物的结合更容易

且更紧致。斜率 Slope 与芒果苷质量浓度[I]线性拟合状态良好，表明芒果苷对 XOD 只有一个或一类抑制位点，并

且两者之间的结合依赖于疏水相互作用。 
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图4 芒果苷对XOD抑制作用的Lineweaver-Burk双倒数曲线 

Fig.4 The Lineweaver-Burk double reciprocal curve of the inhibitory effect of mangiferin on XOD 
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图5 Lineweaver-Burk曲线中斜率对芒果苷质量浓度的二级曲线 

Fig.5 Secondary plot of Lineweaver–Burk slopes as a function of mangiferin concentration 
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图6 Lineweaver-Burk曲线中截距对芒果苷质量浓度的二级曲线 

Fig.6 Secondary plot of Lineweaver–Burk intercepts as a function of mangiferin concentration 

2.5  荧光猝灭光谱分析 

基于上述实验中测定的抑制动力学结，进一步探究芒果苷对 XOD 的抑制及结合机制。研究表明，Tyr、Trp

是 XOD 的固有荧光氨基酸残基[31]。由图 7 可知，芒果苷本身不具有内源荧光，所以对 XOD 的荧光光谱不产生干

扰。在不同温度下，XOD 的荧光发射峰强度随着芒果苷质量浓度的增加而降低，即芒果苷的存在使得 XOD 的内

源荧光产生猝灭，这表明芒果苷可以与酶相互作用并有效抑制其固有荧光，XOD 荧光发色基团周围的微环境在相

互作用过程中发生了变化。 

在静态猝灭中，Ksv 和 Kq 值通常随着温度的升高而降低，而在动态猝灭中，Ksv 和 Kq 值往往会随着温度的升

高而增加。由表 1 可知，Ksv和 Kq值随着温度的升高而降低，同时，Kq远大于 2.0×l0
10 

L（mol·s）-1（最大动态猝

灭常数），说明芒果苷对 XOD 的猝灭属于静态猝灭[32]。 

根据图 8 及式 6，计算出三种不同温度下的 Ka和 n 值。由表 1 可知随着温度的升高，Ka逐渐增大，说明温度

的升高有利于芒果苷和 XOD 的结合；n 值在三种不同温度下均近似等于 1，说明芒果苷在 XOD 上只有一个或一

类结合位点，该实验结论与上述酶动力学实验结果一致。 
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图7 不同温度下芒果苷对XOD荧光光谱的影响 

Fig.7 The influence of mangiferin at different temperatures on the fluorescence spectrum of XOD 

注：（a）298K；（b）304K；（c）310K；（d）芒果苷对 XOD 荧光猝灭的 Stern-Volmer 图。 
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表1 不同温度下芒果苷-XOD体系的荧光猝灭参数 

Table 1 Fluorescence quenching parameters of the mangiferin-XOD system at different temperatures 

温度/K Stern-Volmer 方程 Ksv/(104 Lmol-1) Kq/(1012 Lmol-1s-1) 相关系数 R2 Ka/(Lmol-1) n 

298 y=0.066 7x+0.995 5 0.066 7 0.066 7 0.996 2 637 0.991 8 

304 y=0.066 2x+0.987 8 0.066 2 0.066 2 0.995 4 819 1.047 3 

310 y=0.065 5x+0.953 2 0.065 5 0.065 5 0.999 5 3632 1.258 3 

-4.0 -3.8 -3.6 -3.4 -3.2 -3.0 -2.8
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0.0  298K
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F
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图 8 不同温度下芒果苷对 XOD 荧光猝灭的 Stern-Volmer 双对数图 

Fig.8 Stern-Volmer double logarithmic plots of the fluorescence quenching of XOD by mangiferin at different temperatures 

2.6  热力学参数分析 

当 ΔH<0，ΔS>0 时，主要作用力为静电相互作用；当 ΔH>0，ΔS<0 时，主要作用力为静电相互作用和疏水相

互作用；当 ΔH<0，ΔS<0 时，主要作用力为氢键与范德华力；ΔH>0，ΔS>0 时，主要作用力为疏水相互作用[33]。

通过式 7、8 计算热力学参数，由表 2 可知：ΔG<0，表明芒果苷与 XOD 的作用过程是一个自由能降低的自发过

程；∆H>0、∆S>0，表明该过程是熵驱动的吸热反应，且主要驱动力是疏水作用力。 

表2 不同温度下芒果苷-XOD体系的热力学参数 

Table 2 Thermodynamic parameters of the mangiferin-XOD system at different temperatures 

温度 T/K ΔH/(kJmol-1) ΔS/(kJmol-1K-1) ΔG/(kJmol-1) 

298 

110.9 0.424 

-15.452 

304 -17.996 

310 -20.540 

2.7  同步荧光光谱分析 

为了进一步探究芒果苷对 XOD 微环境的影响，通过同步荧光光谱法研究 XOD 发色团（Tyr 和 Trp）微环境

周围极性变化[34]。由图 9 可知，XOD 的荧光强度随芒果苷的增加而降低，说明结合过程中发生了荧光猝灭。芒

果苷的加入改变了 XOD 中疏水性氨基酸 Trp 残基附近的微环境，使得 Trp 残基所处的微环境疏水性略微增强，从

而影响 XOD 的空间构象。此外，通过式 9 计算 Tyr 和 Trp 残基的 RSFQ 值发现，在同样的条件下，Trp 的 RSFQ

值高于 Tyr，说明 Trp 残基对 XOD 的荧光猝灭有较好的促进作用，芒果苷与 XOD 的结合位点更靠近 Trp。 
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图9 芒果苷对XOD的同步荧光光谱的影响 

Fig.9 The effect of mangiferin on the synchronous fluorescence spectra of XOD 

注：（a）Δλ=15 nm；（b）Δλ=60 nm；（c）芒果苷对 XOD 的 RSFQ 图。 

2.8  CD分析 

CD 可以有效检测蛋白质与小分子作用前后二级结构构象变化[35]。如图 10 所示，XOD 的 CD 光谱在紫外区

209 nm 和 221 nm 处出现了两个负双峰，这是蛋白质中由 α螺旋结构的 π→π和 n→π*跃迁引起的特征峰[36,37]。随

着 XOD 与芒果苷摩尔比的增加，XOD 的 CD 信号明显增强，两个负峰的椭圆度均增加并表现为向负水平的移动。

XOD 的 α-螺旋从 14.42%增加到 19.18%（表 3），使得 XOD 的二级结构更加紧密，说明芒果苷的加入使得 XOD

活性位点的空间构象可能发生改变，不利于 XOD 形成活性中心并阻断黄嘌呤进入活性中心，从而降低 XOD 的活

性。此外，随着芒果苷与 XOD 的摩尔比的增加，β-折叠、β-转角以及无规卷曲含量都发生改变，进一步说明芒果

苷改变了 XOD 的二级结构。 
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图10 芒果苷对XOD圆二色光谱图的影响 

Fig.10 The influence of mangiferin on the circular dichroism spectra of XOD 

表3 XOD和芒果苷-XOD体系的二级结构含量（%） 

Table 3 The secondary structure content of the XOD and mangiferin-XOD system (%) 

n（XOD）:n（芒果苷） α-Helix β-Sheet β-Turn Random-coil 

1:0 14.42 30.25 20.41 34.92 

1:20 17.76 25 20.71 36.63 

1:50 19.18 18.77 21.63 40.41 

2.9  分子对接分析 

由图 11 可知，芒果苷与 XOD 活性口袋能够自发结合，其结合自由能为-4.25 kcalmol
-1。由图可见芒果苷结合

位点位于酶的催化中心附近，芒果苷通过氢键以及疏水相互作用稳定嵌入 XOD 活性口袋。其关键作用氨基酸包

括 LYS-256、VAL-259、ASN-261、GLU-263、ILE-353、ARG-394 与 THR-396 等。氢键网络增强了分子的定位与

结合强度，而芒果苷的多酚骨架与疏水残基形成良好堆叠，有助于抑制底物进入活性位点，进而影响酶活，阻碍
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尿酸生成相关的催化反应。 

 

图11 芒果苷和XOD的分子对接 

Fig.11 Molecular docking of mangiferin and XOD 

3  结论 

本研究发现，芒果苷主要以氢键和疏水作用力与 XOD 的催化活性中心发生相互作用，并通过可逆性混合抑

制的方式抑制 XOD，抑制率呈剂量依耐性。芒果苷对 XOD 的半数抑制浓度的 IC50值为 447.17 μgmL
-1，别嘌呤

醇对 XOD 的半数抑制浓度的 IC50值为 6.08 μgmL
-1，芒果苷对 XOD 的半数抑制浓度大于别嘌呤醇，但最大抑制

率相近。荧光光谱显示，随着芒果苷质量浓度的增加，XOD 荧光强度逐渐减弱，Ksv和 Kq值随着温度的升高而降

低，同时，Kq远大于 2.0×l0
10 

Lmol
-1

·s
-1（最大动态猝灭常数），所以芒果苷对 XOD 的猝灭属于静态猝灭；在热力

学分析结果中：ΔG＜0，∆H＞0、∆S＞0，表明芒果苷与 XOD 的作用过程是一个自由能降低、吸热和熵驱动过程；

同步荧光及 CD 分析表明，芒果苷的加入导致 XOD 二级结构发生改变，α-螺旋含量从 14.42%增加到 19.18%，提

高了 XOD 结构的紧密性而不利于底物进入活性区域，进而降低 XOD 的活性。本研究从酶学特性、光谱学行为、

蛋白构象变化及分子结合模式等多个层面系统揭示了芒果苷抑制 XOD 的作用机制，为其在高尿酸血症及痛风防

治中的进一步开发与应用奠定基础，并为开发更加安全有效的新型 XOD 抑制剂提供了依据。已有研究表明芒果

苷具有促进尿酸排泄，并保护肾等相关器官作用[38-40]。表明芒果苷具有良好的开发应用前景，后续将开展动物实

验进一步验证芒果苷体内降尿酸作用及安全性。 
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