
PDB数据库的使用 

检索靶点结构 

新冠SARS-CoV-2主蛋白酶和抑制剂PF-07321332  



检 索 靶 点 结 构 

新网址：https://beta.uniprot.org/ 旧网址：https://www.uniprot.org/ 

在不知道靶点其他信息的情况下，可以用靶点名称用此方法
检索靶点的所有结构物 



检 索 靶 点 结 构 

根据描述，选择第一个即可 



检 索 靶 点 结 构 

点击左侧“Structure”可以看到所有存在的pdb结构及其信息 



检 索 靶 点 结 构 

点击左侧“Sequence”可以看到靶点序列 



检 索 靶 点 结 构 

可以利用已知的靶点信息在PDB数据库检索（PDB ID、作者、配体等） 



检 索 靶 点 结 构 



检 索 靶 点 结 构 

1.PDB ID，4位：0-9数字+A-Z字母组合，每个蛋白序列唯
一，因解析方法、实验条件、实验操作等不同可有不同ID 



检 索 靶 点 结 构 

2.关于该结构文献的doi       3.物种来源 

4.该结构是否有突变           5.解析日期 



检 索 靶 点 结 构 

6.解析作者                        

7.解析方法和分辨率：2.5 Å以下，越小解析结构越精确 

8.查看三维结构 



检 索 靶 点 结 构 



检 索 靶 点 结 构 

关于该结构文献的信息显示 



检 索 靶 点 结 构 

该蛋白的信息，分子名称，链，序列长度，突变信息等 

每个蛋白质的氨基酸序列唯一 ， 序列号唯一 ， 可因科
学家和实验条件等不同 ， 解析出不同PDB ID 的蛋白结
构 ， 两个网站可互通访问 。 



检 索 靶 点 结 构 

该结构所含配体分子的信息 



检 索 靶 点 结 构 



活 性 残 基 分 析 

活性位点关键氨基酸残基分析 

https://www.mrc-lmb.cam.ac.uk/rajini/index.html 

以主蛋白酶为例，7VH8、7QBB、5RHC 



活 性 残 基 分 析 

7VH8 



活 性 残 基 分 析 

7QBB 5RHC 



活 性 位 点 检 测 

靶点蛋白的活性位点预测 

https://proteins.plus/ 



活 性 位 点 检 测 

点击calculate 



活 性 位 点 检 测 



PyMol的介绍与使用 



PyMol介绍 

“Py”----python，该软件
基于此计算机语言 

“Mol”----molecule，该
软件是用来显示分子结构 

主要功能：创作高品质的
小分子或是生物大分子
（特别是蛋白质）的三维
结构图像 

比对结构、光线追踪，探
测静电力学、测距、动画
制作等 



PyMol下载 

网址：https://pymol.org/edu/ 

Schrödinger为教师、高中生和大学生免费

提供仅供教育使用的PyMOL构建 

https://pymol.org/edu/
https://pymol.org/edu/


PyMol基本操作  

External GUI 

Viewer 
Internal  

GUI 



PyMol界面介绍 

输入pymol命令
行 

氨基酸残基序
列，以及其他
杂分子序列 

命令行
或其他
控制操
作的进
程显示
屏幕 



PyMol界面介绍 

Action:对目标对象进行特定操作 

Show:显示目标对象的特定样式 

Hide:隐藏目标对象的特定样式 

Label:调整目标对象的标注 

Color:调整目标对象的颜色 

单击可变换鼠标模式：viewing/editing 

单击可切换选择模式 

单击显示序列信息 



PyMol实践一 

简易动画制作 



简 易 动 画 制 作 

①用pymol打开SARS-CoV-2酶的晶体结构7qbb.pdb 

或者直接在pymol的命令框中输入   fetch 7qbb 



简 易 动 画 制 作 

②将背景设置为白色，Display>Background>white 

或者在命令行输入     bg white 



简 易 动 画 制 作 

③滚动鼠标滑轮，关闭景深效果，可以看到上
图的变化 



简 易 动 画 制 作 

④打开序列（S）选中所有氨基酸残基序列（不包括
溶剂和其他小分子），将颜色设置为skyblue 



简 易 动 画 制 作 

⑤点击空白处，取消上一步的选择，然后在序列上
仅选择抑制剂配体VB1，将颜色设置为orange 



简 易 动 画 制 作 

⑥制作动画，Movie>Program>Camera Loop>Y-Roll>8 seconds 



简 易 动 画 制 作 

⑥制作动画，Movie>Program>Camera Loop>Y-Roll>8 seconds 



简 易 动 画 制 作 

⑦播放动画，在命令框中输入mplay  回车，即可以预看动画 



简 易 动 画 制 作 

⑧保存动画，File>Export Movie As>MPEG 

出现的对话框做简单调整，点击Save Movie as即可 



PyMol实践二 

精美图片制作 



精 美 图 片 制 作 

①用pymol打开7qbb文件，将背景调整白色，去除水分
子和杂原子（DMS） 



精 美 图 片 制 作 

②去除景深效果，滚动鼠标滚轮，出现上图变化 



精 美 图 片 制 作 

③调整颜色 

蛋白颜色：

Color>cycans>cyan 

配体颜色：调出序列，

选择配体V1B，（sele）

>C(color)>by element>

黄色 



精 美 图 片 制 作 

④选中配体后，（sele）>A(Action)>rename selection 

将其命名为lig 



精 美 图 片 制 作 

⑤输入命令选中
距离配体5Å的残
基，并命名为 

5A 

select 5A, byres lig around 5 



精 美 图 片 制 作 

⑥将配体5Å范围内的残基，显示为surface 

（5A）>S(show)>surface 



精 美 图 片 制 作 

⑦变化表面的颜色为白色 

（5A）>C(Color)>grays>white 



精 美 图 片 制 作 

⑧调整合适角度，渲染图像，

增加图片质量 

在命令框输入ray 1000, 1000 



精 美 图 片 制 作 

⑧保存图片 

File>Export Image As>PNG 



精 美 图 片 制 作 

⑨重新打开pdb文件，进行预

处理：除去水分子和杂原子、

背景调成白色、去除景深效果 

开始第二部分 



精 美 图 片 制 作 

⑩调出活性位点 

A（Action）>preset 

>ligand site>cartoon 



精 美 图 片 制 作 

⑪复制7qbb项目(会把复制后的项目自动命名为obj01) 

A（Action）>copy to object> new 



精 美 图 片 制 作 

⑫隐藏7qbb的stick和line，

只显示cartoon 

7qbb>Hide>lines(sticks) 



精 美 图 片 制 作 

⑬隐藏obj01的cartoon，只

显示lines 

obj01>H(Hide)>cartoon 



精 美 图 片 制 作 

⑭点击一下7qbb，即可取消显示，然后右击屏幕空白
处，再出现的选项中，选择 zoom（vis）,让其居中 



精 美 图 片 制 作 

⑮改变氢键的颜色 

7qbb_pol_conts>C(color)>reds>red 



精 美 图 片 制 作 

⑯在面板上选中参与氢键的残基，然后展示为stick 

（sele）>S(show)>sticks 

然后obj01>H(Hide)>lines 



精 美 图 片 制 作 

⑰调整关键残基的颜色，显示标记（label），并调整标
记的大小（24 sizes） 



精 美 图 片 制 作 

⑱调整合适位置，

让标签和氢键以及

残基都能很好的展

示，并让其居中 



精 美 图 片 制 作 

⑲点击7qbb让其显

示，并把颜色更改

为白色 



精 美 图 片 制 作 

⑳设置cartoon的

显示透明度为80% 

Setting> 

Transparency> 

Cartoon>80% 



精 美 图 片 制 作 

在命令框中输入ray 1000, 1000 

渲染完毕后，保存图片即可 



蛋 白 - 配 体 相 互 作 用 分 析 

蛋白配体相互作用分析 

https://plip-tool.biotec.tu-dresden.de/plip-web/plip/index 

PLIP (Protein-Ligand Interaction Profiler) 是一个蛋白配体非共价相互作
用的分析工具；可以分析蛋白配体复合物在原子水平的非共价相互
作用，包括氢键，水桥，盐桥，卤键，疏水相互作用，π-堆叠，π-离
子相互作用和金属复合物；检测机制主要是基于原子间的空间位置
和几何关系。 



蛋 白 - 配 体 相 互 作 用 分 析 



蛋 白 - 配 体 相 互 作 用 分 析 



蛋 白 - 配 体 相 互 作 用 分 析 



蛋 白 - 配 体 相 互 作 用 分 析 



ChemDraw 

ChemDraw 软件是目前国内外最流行、最受欢迎的化学绘图软件。它

是美国CambridgeSoft 公司开发的 ChemOffice 系列软件中最重要的一员。

Chemdraw 软件功能十分强大。可编辑、绘制与化学有关的一切图形，例

如，建立和编辑各类分子式、方程式、结构式、立体图形、对称图形、轨

道等，并能对图形进行编辑、翻转、旋转、缩放、存储、复制、粘贴等等

多种操作。用它绘制的图形可以直接复制粘贴到word 软件中使用。最新版

本的软件还可以生成分子模型、建立和管理化学信息库、增加了光谱化学

工具等功能。 



ChemDraw 

标题栏 菜单栏 

工具栏 

图形工具箱 

绘图区 



ChemDraw 

选择工具结构透视 

橡皮擦 

文本编辑 

轨道 

电子 

模板 

基本环系 



ChemDraw 



ChemDraw 

调出网格状 



ChemDraw 

小练习 



ChemDraw 

根据结构转化为化学命名法 

根据化学命名法转化为结构 



ChemDraw 

油水分配系数 

极性表面积 

溶解度 
酸碱度 

Rule of five 

1.化合物的 分子量 不大于 500 

2.化合物结构中的 氢键 供体（包括羟基、氨基等）的数量不大于 5 个； 

3.化合物中 氢键 受体 的数量不大于 10 个； 

4.化合物的 脂水分配系数 的 对数 值 logP ）不大于 5 

5.化合物中可旋转键的数量不大于 10 个。 



ChemDraw 

H谱 

C谱 



Notepad++介绍和使用 



主要功能： 

Notepad++ 顾名思义就是 windows 下 notepad 的增强

版，它采用 C++ 编写，属于轻量级的文本编辑类软件，

可以快速对文本、数据、代码进行处理。 

优势： 

性能优秀，小巧（完整安装包仅 3.8MB），功能众多，

插件丰富， 完全免费。启动更快，占用资源更少，但

是从功能使用等方面来说，不亚于其他专业工具，而

windows默认的notepad虽然更“轻量”，但是功能就

太少。 

Notepad++ 



Notepad++特色 

1、自动保存 

文本编辑过程中最怕的就是各种意外情况还没来得急保存，比
如死机、进程僵死、奔溃等，如果你用了 Notepad++，完全不
用担心，默认情况下它会实时的将正在编辑的内容保存一份副
本到 %appdata% 下，每次打开未保存的文件都会自动从副本中
恢复，完全不用担心任何编辑数据丢失！ 

2、列编辑 

Notepad++里按下 alt 键即可进入列编辑模式，然后按下 tab 

即可为选中的每一行执行相同的操作。那如果要给每行的开头
加一个连续的数字做行号呢？Notepad++里按下 alt+c 组合键
即可进入列编辑插入模式，设置相应的初始值、步长即可。 

3、查找替换 

notepad++ 的查找替换非常强大，能在单独窗口输出匹配内容，
或者更友好的方式标记出查找结果。 



Notepad++插件 

notepad++支持插件，添加对应不同的插件，以支持不同的
功能。里面除了一些常见的插件之外，还有一些好玩的插
件，比如将文字读出来的speech插件（插件》插件管理） 



Notepad++插件 




