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不同蔗糖浓度下 β-乳球蛋白与花青素结合的

分子动力学模拟
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摘要：【目的】探究含乳植物饮料中蔗糖的添加对乳蛋白结构与性质、蛋白质与植物中小分子物质结合的影

响。【方法】以 β-乳球蛋白和花青素为研究对象，采用分子动力学模拟不同蔗糖浓度（0、0.25、0.50、0.75、1.00 

mol/L）下两者的结合规律与蛋白质结构变化。【结果】花青素主要结合在 β-乳球蛋白的疏水腔。以最优结合

构象为起始结构，用 GROMACS 软件进行 150 ns的分子动力学模拟，结果表明，蔗糖环境中 β-乳球蛋白的结

构更加稳定，氨基酸残基波动也更小；蛋白质的 α螺旋数量增加，使蛋白质之间的氢键数量显著增加，同时伴

随 β折叠数量的减少。与对照组相比，β-乳球蛋白与花青素之间的结合自由能在 0.25、0.50 mol/L 蔗糖溶液

中的变化较小，但在 0.75 mol/L蔗糖溶液中显著增加，在 1.00 mol/L蔗糖溶液中显著降低，该结合自由能的差

异主要是由范德华力和氢键的变化引起的。【结论】蔗糖浓度的变化会造成花青素在 β-乳球蛋白表面的结合

位置和结合机理产生差异。
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Abstract: [Objective] This study aims to investigate the effects of adding sucrose to plant-based beverages 

containing milk on the structure and properties of milk proteins, as well as the binding of proteins to small 

molecules in plants. [Method] Molecular dynamics simulation was conducted for the binding patterns between 

β -lactoglobulin and anthocyanins and the protein structure changes under different sucrose concentrations (0, 0.25, 0.50, 

0.75, and 1.00 mol/L). [Result] Anthocyanins mainly bound to the hydrophobic cavity of β-lactoglobulin. With the 

optimal binding conformation as the starting structure, GROMACS was used for the molecular dynamics 

simulation at 150 ns. The results showed that the structure of β -lactoglobulin in the sucrose solution was more 

stable, with milder fluctuations of amino acid residues. The increase in the number of α helixes significantly 

increased the hydrogen bonds between proteins, which was accompanied by the decrease in the number of 

β folds. The binding free energy between β-lactoglobulin and anthocyanins did not change much in 0.25 and 0.50 

mol/L sucrose environments, but significantly increased in the 0.75 mol/L sucrose solution and significantly 
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decreased in the 1.00 mol/L sucrose solution compared with the control group. The differences in binding free 

energy were mainly caused by changes in van der Waals forces and hydrogen bonding. [Conclusion] The changes 

in sucrose concentration would cause the differences of the binding position and binding mechanisms of 

anthocyanins on the β-lactoglobulin surface.

Keywords: β-lactoglobulin; sucrose; anthocyanins; molecular dynamics

牛乳营养丰富、老少皆宜，不仅能直接饮用，也

经常作为配料添加到其他食物中，如含乳饮料、糕

点等。含乳饮料中经常会加入一些植物原料，如茶

叶、果汁和一些植物提取物。植物原料中含有一些

小分子功能成分，而黄酮、多酚，蛋白质可能会与这

些小分子物质结合，影响蛋白质和小分子物质的功

能性质，如蛋白质的结构、持水性、溶解性等以及小

分子物质的抗氧化性等，从而影响产品品质。较多

学者对小分子物质与蛋白质的结合位置和机理进

行了研究［1-4］，结果表明两者的结合主要是非共价结

合，在一定条件下也能共价结合［5-6］。

含乳植物饮料中还会加入蔗糖等甜味剂，蔗

糖的加入不可避免会影响到蛋白质的特性以及蛋

白质与小分子物质的结合。研究表明，糖类对蛋

白质的结构与性质会产生影响［7-10］，不同食物中蔗

糖浓度差别较大，不同浓度的蔗糖对蛋白质与小

分子物质结合的影响也可能存在较大差异，因此

不同浓度蔗糖对蛋白质与小分子物质结合的影响

需进一步研究。

目前，关于蛋白质与小分子物质结合的研究

方法主要有 2种，一是利用光谱技术和原子力显微

镜等方法，但该方法只能探究蛋白质的静态结构，

生物体中的大部分蛋白质都在不断变化，为从分

子水平更好地了解和认识蛋白质的动态变化，很

多研究者都采用第二种研究方法——分子动力学

模拟技术［11］，如芹菜素、柑橘黄酮、姜黄素等与牛

乳蛋白质之间的结合机理均有报道［12-14］。这些模

拟大部分在水溶液中进行，在其他溶液中的模拟

很少。目前仅有食盐［15-16］和多元醇［17］体系的相关

研究，而蔗糖或其他糖溶液中的分子动力学模拟

鲜有报道。

牛乳蛋白质主要由酪蛋白和乳清蛋白组成，

其中乳清蛋白含有多种生物活性物质，β-乳球蛋

白是乳清中含量最为丰富的蛋白质，具有良好的

营养与功能特性，对疏水及两性配体均有较强的

亲和力［18］，因而广泛应用于食品工业中。花青素

常存在于植物原料中，因此作者采用分子对接和

分子动力学模拟技术探究不同蔗糖浓度下 β-乳球

蛋白与花青素的结合规律，为含乳功能饮料的开

发提供理论基础。

1　材料与方法

1.1　蔗糖的分子结构绘制

用 ChemDraw Professional 17.1 和 Chem3D 

17.1 软件绘制蔗糖的分子结构，并用软件自带的

模板进行能量优化；用 amber 软件的 antechamber

工具生成蔗糖的 mol2 文件，使用 amber 的 tleap.in

脚本生成蔗糖的拓扑文件和坐标文件，并利用

acpype. py 脚 本 ，将 拓 扑 和 坐 标 文 件 转 换 成

Gromacs软件格式的 top文件和 gro文件。

1.2　β-乳球蛋白与花青素的分子对接

从 RCSB 网站下载 β -乳球蛋白的初始结构，

编号为 3npo，用 PyMOL 软件除去结晶水。用

ChemDraw Professional 17.1 和 Chem3D 17.1 准备

花青素的分子结构，并用其自带的力场进行结构

优化和能量最小化。参照孔庆新等［19-20］的方法，

用 AutoDock Tools （1.5.6 版本）软件分别对 β-乳球

蛋白和花青素进行预处理和分子对接，对接后搜

索前 20个最优的构象。

1.3　不同蔗糖浓度下 β-乳球蛋白与花青素结合的分

子动力学模拟

以 1.2 小节中获得的最优构象作为初始结构

进行分子动力学模拟，首先从复合物剥离出小分

子 物 质 并 在 ATB 网 站 生 成 其 top 文 件 。 用

Gromacs 软件进行分子动力学模拟［21］，将小分子

物质的 top 文件合并到蛋白质中。模拟时选择

AMBER99SB-ILDN protein 力场和 TIP3P 水分子

模型，将 β-乳球蛋白放入立方体水盒子中，并根据

相应的蔗糖浓度添加蔗糖分子到盒子中，如 1.00 

mol/L 添加 242 个蔗糖分子。分子动力学模拟的

其他条件参照孔庆新等［20］的报道，共进行 150 ns

的模拟。

模拟结束并去除周期性边界条件后，使用
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gmx 自带命令分析不同蔗糖浓度下花青素与 β-乳

球蛋白的均方根误差（RMSD）、蛋白质残基波动

（RMSF）、蛋白质二级结构、蛋白质间氢键、回旋半

径（Rg）。RMSD、Rg 分析 150 ns 的数据，其他指标

分析 100~150 ns 时的数据。使用 Origin 8.0 软件

作图。

1.4　β-乳球蛋白与花青素的结合自由能计算

提取各模拟体系 100~150 ns 的轨迹（xtc 文

件），借助 g_mmpbsa 工具，利用 MM-PBSA 法计算

花青素与 β-乳球蛋白之间的结合自由能［22-23］。

1.5　β-乳球蛋白与花青素结合的二维平面与表面结

构图

提取 5个模拟复合物 100~150 ns的平均结构，

使用 LigPlot+（V 2.2）分析 β-乳球蛋白与花青素之

间的疏水相互作用与氢键作用；并用 PyMOL 软件

绘制 β-乳球蛋白与花青素结合的表面结构图［24］

2　结果与讨论

2.1　β-乳球蛋白与花青素的结合位点

如图 1所示，花青素主要结合在 β-乳球蛋白上

部的疏水腔处，分子对接选取的前 20 个优势构象

全部在该位置，只是结合姿势有所差异。有学者

研究茶多酚与 β-乳球蛋白的结合规律时发现，主

要结合位点有 3 个，除了 1 号位置所在的疏水腔

外 ，还有位于 β -乳球蛋白表面的 2 号和 3 号位

置［20］。但倩誉［25］发现，在体系为中性时，小分子物

质主要结合在疏水腔，这与本研究得到的结论一

致 ，本 次 模 拟 也 是 在 中 性 条 件 下 进 行 的 。

Al-Shabib 等［26］发现芦丁可同时结合在疏水腔与

蛋白质表面，但疏水腔的结合力更强。Gholami

等［4］发现小分子物质只结合于乳球蛋白表面而非

疏水腔。分子对接中能量最高的结合姿势见图 1，

后续的分子动力学模拟将以此为初始结构。

2.2　β-乳球蛋白与花青素在不同蔗糖浓度下结合的

分子动力学分析

2.2.1　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白与花青素 RMSD

的影响　

RMSD 是评价不同模拟时间点蛋白质构象与

初始结构的平均偏差，其值越大表明体系越不稳

定。不同浓度的蔗糖体系中，β-乳球蛋白和花青素

的 RMSD 见图 2~3。总体看来，RMSD 在模拟过程

中保持平衡且变化不大，尤其是 100 ns后，除了对

照组，其他基本保持恒定。比较 100 ns后 RMSD的

平均值，对照组为 0.197 nm，当溶液中存在蔗糖时，

RMSD 均有一定程度的降低，说明蔗糖的存在对

β-乳球蛋白的结构有一定的稳定作用。随蔗糖浓度

的增加，4 个样品的 RMSD 分别为 0.176、0.176、

0.163、0.173 nm，其中蔗糖浓度为 0.75 mol/L 时，

β-乳球蛋白结构最为稳定。Walayat等［8］通过分子

动力学模拟发现，魔芋低聚糖对鲢鱼蛋白质有保护

作用，主要是因为魔芋低聚糖和蛋白质的部分氨基

酸形成了氢键，氢键的形成可能导致蛋白质 RMSD

的增加，与本研究得到的结果有差异，可能是因为

该研究对象是低聚糖而本研究是双糖，且研究的蛋

白质也不同。

相对 β-乳球蛋白而言，花青素的 RMSD波动更

为剧烈，特别是当蔗糖浓度为 0.50 mol/L 和 1.00 

mol/L时。作者前期研究也发现，不同 pH的茶多酚

与 β-乳球蛋白结合时，小分子物质的波动略大于蛋

白质。然而，Gholami等［4］研究柚皮苷和 β-乳球蛋白

的结合时，发现小分子物质波动更小；Al-Shabib

等［26］研究芦丁与 β-乳球蛋白的结合时，发现两者波

动相当。如图 3所示，随蔗糖浓度的提高，花青素的

RMSD 分别为 0.235、0.300、0.427、0.293、0.617 nm，

说明蔗糖对 β-乳球蛋白 RMSD 的影响和花青素不

一样，花青素是在蔗糖存在时波动更大，导致这种

差异的具体原因有待进一步探究。

2.2.2　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白 Rg的影响　

Rg主要反映蛋白质结构的致密性，能表征蛋白

质分子结构的膨胀和收缩程度，其值越小说明结构

1~3号位置分别代表结合位点。

图 1　β-乳球蛋白与花青素的分子对接结果

Fig. 1　Molecular docking results between β-lactoglobulin 

and anthocyanin
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越致密，反之越疏松［27］。如图 4所示，Rg在不同蔗糖

浓度下变化较小。分析 100 ns后的数据发现，没有

添加蔗糖时，β-乳球蛋白Rg最小，为 1.496 nm；而在不

同浓度的蔗糖溶液中，β-乳球蛋白Rg有不同程度的增

加，当蔗糖浓度为 0.50 mol/L时，β-乳球蛋白Rg最大，

为 1.510 nm，说明蔗糖的添加会使 β-乳球蛋白的结

构变得略为疏松。Walayat等［8］通过分子动力学模拟

发现，魔芋低聚糖的加入对鲢鱼蛋白质 Rg的影响也

较小。

2.2.3　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白 RMSF的影响　

RMSF 主要体现蛋白质中氨基酸残基的波动

情况，RMSF 越大说明残基柔性越大，平均柔性越

大的蛋白质结构越不稳定。如图 5所示，不同蔗糖

浓度对 β-乳球蛋白 RMSF的影响较小，这与作者前

期研究不同压力或 pH 条件下 β-乳球蛋白 RMSF时

数据基本一致［19-20］。就 β-乳球蛋白 RMSF的平均值

而言，对照组的波动最大，为 0.105 7 nm，而随蔗糖

浓度的增加，RMSF依次为 0.089 0、0.085 4 、0.084 2、

0.088 8 nm，因此蔗糖的添加可以减少蛋白质中氨

基酸残基的波动，这与 RMSD的变化规律一致。波

动较大的主要有 5、8、35、51、62、63、77、88、100、

112、113、114、115、141 等位置的氨基酸残基，其中

与花青素结合的氨基酸主要有 88 位的 Asn 和 114

位的 Glu。

2.2.4　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白间氢键的影响　

氢键是一种稳定蛋白质结构的非共价作用力。

如图 6所示，在不同浓度的蔗糖溶液中，β-乳球蛋白

间氢键相比对照组均有不同程度提高。无蔗糖时，

100 ns后蛋白质间平均氢键数量为 121.5个，而随蔗

糖浓度的增加，平均氢键数量分别为 131.1个、123.5

个、128.3个、126.3个。这与食盐对蛋白质间氢键的

影响不一致，可能是因为食盐溶液中的钠离子或氯

图 2　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白 RMSD 的影响

Fig. 2　Effects of different sucrose concentrations on 

the RMSD of β-lactoglobulin

图 3　不同蔗糖浓度对花青素 RMSD 的影响

Fig. 3　Effects of different sucrose concentrations on the 

RMSD of anthocyanins

图 5　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白 RMSF的影响

Fig. 5　Effects of different sucrose concentrations on the 

RMSF of β-lactoglobulin

图 4　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白 Rg的影响

Fig. 4　Effects of different sucrose concentrations on the 

Rg of β-lactoglobulin
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离子会破坏蛋白质间的氢键［15-16］，而蔗糖分子有利

于 β-乳球蛋白之间氢键的形成。氢键的变化规律与

RMSD一致，蛋白质间存在更多氢键能使蛋白质结

构更加稳定。

2.2.5　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白二级结构的影响

如表 1 所示，蔗糖溶液中 β -乳球蛋白的二级

结构会发生变化，不同蔗糖浓度下 β-乳球蛋白二

级结构变化规律不一致。在蔗糖环境中，各蛋白

质体系的 α螺旋数量会增加，而 β折叠数量相应

会下降。α螺旋数量在蔗糖浓度为 0.25 mol/L 时

增加幅度最大，β折叠数量则在蔗糖浓度为 0.50 

mol/L 时下降最明显。α螺旋数量的增加可能与

蛋白质之间氢键数量的增加有关，蛋白质间氢键

对稳定 α螺旋有重要作用［28］。 Jafari 等［7］发现蔗

糖浓度为 0~0.4 mol/L 时可增加 α螺旋和无规卷

曲的数量，而使 β 折 叠和弯曲的数量减少；杨宝

燕等［29］发现壳寡糖与脂肪酶相互作用后 β折叠含

量增加而无规卷曲含量下降；杭瑜瑜等［10］发现随

着聚葡萄糖添加量的增加，鱼糜凝胶中肌原纤维

蛋白的 α螺旋结构减少，β折叠结构增加。各研

究的结果不尽相同可能与试验对象、试验方法的

差异有关。

2.3　β-乳球蛋白与花青素的结合自由能变化

如表 2所示，β-乳球蛋白与花青素的结合自由

能主要是范德华力，其次为静电相互作用，非极性

溶剂化能也贡献了少部分能量，而极性溶剂化能对

两者的结合起到阻碍作用。从总结合自由能来看，

0.25、0.50 mol/L 的蔗糖对 β-乳球蛋白与花青素的

结合自由能影响较小，相较于对照组略有增加；当

蔗糖浓度为 0.75 mol/L 时，结合自由能明显增加，

其主要是由范德华力的增加引起的，另外非极性溶

剂化能也有所增加，其主要反映疏水相互作用增

强；当蔗糖浓度为 1.00 mol/L时，β-乳球蛋白与花青

素的总结合自由能明显低于对照组，特别是范德华

力大幅度降低，虽静电相互作用有所增加，但静电

相互作用被极性溶剂化能所屏蔽［30］。

一些研究者报道了小分子物质与蛋白质之间

的结合自由能：孔庆新等［19-20］研究了不同压力和

pH 条件下茶多酚与 β-乳球蛋白之间的结合自由

能，得到的结合自由能小于本研究结果，说明在蔗

糖溶液中小分子物质与蛋白质的结合更为紧密，

蔗糖对两者的结合起到了积极作用，具体的机制

有待进一步研究；Al-Shabib 等［26］研究了芦丁和

β-乳球蛋白的结合，其结合自由能大于本研究结

果，这可能与计算方法的差异有关，Al-Shabib等使

用的是 MMGBSA 计算方法，而本研究中使用的是

MMPBSA；Zhan 等［30］研究 β-乳球蛋白与辣椒素结

合时发现，两者主要以范德华力进行结合。

当蔗糖浓度为 0.75 mol/L 时，β-乳球蛋白与花

青素的总结合自由能最大；当蔗糖浓度为 1.00 mol/L

时，β-乳球蛋白与花青素的总结合自由能最小。因

此，为进一步探究不同氨基酸残基对总结合自由能

图 6　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白间氢键的影响

Fig. 6　Effects of different sucrose concentrations on the 

hydrogen bonds between β-lactoglobulin

表 1　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白二级结构的影响

Table 1　Effects of different sucrose concentrations on the secondary structure of β-lactoglobulin

蔗糖浓度/（mol/L）

0

0.25

0.50

0.75

1.00

无规卷曲数量/个

32.59±1.51

32.78±1.50

32.67±2.80

32.48±1.65

33.90±1.57

β折叠数量/个

65.17±1.63

64.61±1.05

62.37±2.58

63.97±1.79

63.21±1.00

弯曲数量/个

25.46±2.45

26.41±2.02

26.43±1.50

25.90±1.98

25.76±1.92

β转角数量/个

16.37±2.72

16.48±3.27

15.51±2.80

17.17±3.28

15.57±2.87

α螺旋数量/个

20.67±3.25

23.25±2.67

21.94±2.89

22.70±3.49

21.37±2.63
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的贡献，在蔗糖浓度分别为 0.75、1.00 mol/L 时，对

β -乳球蛋白与花青素结合有明显贡献（ <-1.0 

kJ/mol）或阻碍（>1.0 kJ/mol）作用的氨基酸及其能

量贡献进行分析。如图 7所示，当蔗糖浓度为 0.75 

mol/L时，有 22个氨基酸残基对 β-乳球蛋白与花青

素的结合有明显贡献作用，特别是 31、38、39和 87位

氨基酸，而阻碍作用较大的只有 60位的 Lys；当蔗糖

浓度为 1.00 mol/L 时，有明显贡献作用的氨基酸只

有 13个，且大部分氨基酸的贡献作用降低，如蔗糖

浓度为 0.75 mol/L时贡献作用较大的有 31、38、39和

87位氨基酸；对两者结合起明显阻碍作用的氨基酸

增加为 2种，其中 85位氨基酸从起正面作用到起负

面作用。上述综合作用导致蔗糖浓度为 1.00 mol/L

时 β-乳球蛋白与花青素的结合自由能远低于蔗糖浓

度为 0.75 mol/L时。

2.4　β-乳球蛋白与花青素结合机制分析

为进一步探究蔗糖浓度对结合机制的影响，以

自由结合能最高和最低的 2个模拟体系为例进行分

析。0.75、1.00 mol/L 蔗糖溶液中，β-乳球蛋白与花

青素结合位点处的二维平面图见图 8，在蔗糖浓度

为 0.75 mol/L 时，Unk 与蛋白质之间形成了 4 个氢

键，分别与 107位 Met、118位 Ala、88位 Asn和 90位

Asn 之间形成了 1 个氢键；蔗糖浓度为 1.00 mol/L

时，只与 90位 Asn形成 2个氢键，因此在 2种不同的

蔗糖浓度下，β-乳球蛋白与花青素之间无论是氢键

的数量还是氢键形成的位置都发生了明显变化。

另外，从疏水环境看来，蔗糖浓度分别为 0.75、1.00 

mol/L时，周围分别有 10个和 8个氨基酸，只有 5个

氨基酸相同，说明 2个体系的疏水环境差异也较大。

Cheng 等［31］发现矢车菊素-3-O-葡萄糖苷主要

吸附在 β-乳球蛋白的疏水腔，主要靠氢键和疏水

相互作用进行结合。贾晶晶［32］发现 EGCG 与 β-乳

球蛋白主要以疏水相互作用进行结合，同时也以

范德华力和氢键进行结合。本研究中，β-乳球蛋

白与花青素的结合同时存在氢键、疏水相互作用、

静电相互作用和范德华力，但静电相互作用被极

性溶剂化能所掩蔽导致作用不明显。蔗糖浓度为

1.00 mol/L 时，β-乳球蛋白与花青素的结合自由能

显著低于蔗糖浓度为 0.75 mol/L 时，主要是由于范

德华力、氢键同时减弱引起的，而疏水相互作用总

体上差异不大。作者前期研究发现，不同 pH 下

EGCG 与 β-乳球蛋白之间的结合自由能不同，这

主要是由范德华力、氢键和疏水相互作用的差异

引起的［20］，而不同压力条件下则主要与范德华力

和氢键相关［19］。

为探究蔗糖浓度对 β -乳球蛋白表面结构

及与花青素结合的影响，用 PyMOL 软件绘制了

图 7　β-乳球蛋白与花青素结合中主要氨基酸的能量贡献

Fig. 7　Energy contributions of key amino acids in the binding 

of β-lactoglobulin to anthocyanins

表 2　不同蔗糖浓度对 β-乳球蛋白与花青素结合自由能的影响

Table 2　Effects of different sucrose concentrations on the binding free energy between β-lactoglobulin and anthocyanins

蔗糖浓度/（mol/L）

0

0.25

0.50

0.75

1.00

范德华力/

（kJ/mol）

-227.021±16.941

-222.411±10.642

-227.779±8.516

-256.206±10.059

-200.000±12.008

静电相互作用力/

（kJ/mol）

-36.303±11.031

-40.351±11.916

-35.086±5.452

-32.658±7.905

-43.009±10.956

极性溶剂化能/

（kJ/mol）

100.930±14.488

97.170±14.450

90.815±7.301

95.390±9.615

105.653±10.439

非极性溶剂化能/

（kJ/mol）

-17.915±1.237

-17.906±0.878

-16.210±0.718

-19.305±10.781

-17.240±0.813

总结合自由能/

（kJ/mol）

-180.309±14.850

-183.498±11.775

-188.280±10.005

-212.719±10.677

-154.596±12.762

98



Vol. 44 No. 3 张喜才等： 不同蔗糖浓度下 β-乳球蛋白与花青素结合的分子动力学模拟

β-乳球蛋白表面结构图，蔗糖浓度分别为 0.75、

1.00 mol/L 时，100~150 ns 模拟过程中 β -乳球蛋

白的表面结构及花青素在结合位点处的情况见

图 9。与蔗糖浓度为 0.75 mol/L 时相比，蔗糖浓

度为 1.00 mol/L 时的 β -乳球蛋白表面结构发生

了较大变化。蔗糖浓度为 0.75 mol/L 时，花青素

的结合更靠近 β -乳球蛋白内部，而蔗糖浓度为

1.00 mol/L 时 ，花 青 素 与 β - 乳 球 蛋 白 的 结 合

较 为 松 散 。 结 合 图 8 分 析 可 知 ，蔗 糖 浓 度 为

0.75 mol/L 时，β -乳球蛋白与花青素之间形成的

氢键数量更多，且 2 个蔗糖浓度下疏水环境和结

合自由能的差异也较大，因此，2 个蔗糖浓度下

β -乳球蛋白与花青素之间的结合位置和结合机

理都发生了较大变化。

3　结论

花青素主要结合在 β -乳球蛋白的疏水腔位

置。在 β -乳球蛋白与花青素的混合溶液中加入

0~1.00  mol/L 的蔗糖，会使 β -乳球蛋白的结构更

稳定，残基波动更小，β-乳球蛋白的 α螺旋数量增

加，蛋白质间氢键数量明显增加。花青素在蔗糖

溶液中的波动大于 β-乳球蛋白，其与 β-乳球蛋白

主要靠范德华力、疏水相互作用、氢键和静电相互

作用进行结合。花青素与 β-乳球蛋白的结合自由

能在蔗糖浓度≤0.50 mol/L时变化较小，但在蔗糖浓

度为 0.75 mol/L 时明显增加，而在蔗糖浓度为 1.00 

mol/L时显著降低，增加和降低主要是由范德华力

和氢键引起。因此，含乳植物饮料中蔗糖等甜味

剂的添加不仅影响产品的口感 ，也影响其中

β-乳球蛋白与花青素的结合，进而影响产品的质

量及其功能性。在该研究中，添加 0.75 mol/L 蔗糖

有利于花青素的稳定，但在实际应用中，目前大都
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图 8　β-乳球蛋白与花青素结合的二维平面图

Fig. 8　Two-dimensional planar diagram of the binding between β-lactoglobulin and anthocyanins

图 9　β-乳球蛋白与花青素结合的表面结构图

Fig. 9　Surface structure of the binding between β-lactoglobulin and anthocyanins
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用一些功能性甜味剂替代部分蔗糖，这些功能性

甜味剂的添加对花青素稳定性的影响有待进一步

研究。
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