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微波加热对酿酒酵母发糕中果聚糖降解作用的

机制研究
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摘要：【目的】探究微波加热对酿酒酵母（Saccharomyces cerevisiae)发糕中果聚糖质量分数的影响，揭示微波

加热激活转化酶活性的分子机制。【方法】通过调控微波功率密度（3.40~5.10 W/g）和加热时间（2~5 min）制备

发糕，比较微波加热与传统蒸制发糕中果聚糖质量分数的差异；测定微波加热和水浴加热条件下酿酒酵母来

源的转化酶活性；结合分子动力学模拟，解析微波场下转化酶与蔗果三糖的相互作用。【结果】微波处理可显

著降低酿酒酵母发糕中果聚糖质量分数，当微波功率密度≥4.25 W/g 且加热时间>2 min 时，果聚糖质量分数

降至 0.30% 以下，远低于传统蒸制组。微波场下转化酶活性显著提高，其与蔗果三糖的平均氢键数由 10.6增

至 14.3，结合自由能由（-44.78±1.81） kJ/mol降至（-55.60±1.90） kJ/mol。【结论】微波加热通过增强转化酶与

底物的氢键网络及库仑相互作用提高酶-底物复合物的稳定性，进而提高转化酶活性，促进酿酒酵母发糕中

果聚糖的降解。
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Abstract: [Objective] This study aimed to investigate the effect of microwave heating on the fructan mass 

fraction in steamed cakes prepared with Saccharomyces cerevisiae and elucidate the molecular mechanism of the 

activation of invertase by microwave. [Method] Steamed cakes were prepared under varying microwave power 

density (3.40~5.10 W/g) and heating time (2~5 min), and the fructan mass fraction was compared between 

steamed cakes prepared by microwave heating and conventional steaming. The activity of invertase from 

Saccharomyces cerevisiae was measured under microwave heating and water bath heating conditions. Molecular 

dynamics simulations were performed to explore the invertase-kestose interactions under microwave fields. 

[Result] Microwave treatment significantly reduced fructan mass fraction in steamed cakes prepared with 

Saccharomyces cerevisiae. At the microwave power density ≥4.25 W/g and heating time >2 min, the fructan mass 
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fraction decreased to below 0.30%, which was much lower than that under conventional steaming. Microwave 

enhanced the invertase activity, increasing hydrogen bonds between invertase and kestose from 10.6 to 14.3 and 

lowering binding free energy from (-44.78±1.81) kJ/mol to (-55.60±1.90) kJ/mol. [Conclusion] Microwave 

heating strengthens hydrogen bonding and coulombic interactions to stabilize enzyme-substrate complexes, 

thereby enhancing invertase activity and promoting fructan degradation in steamed cakes prepared with 

Saccharomyces cerevisiae.

Keywords: microwave; invertase; fructan; molecular dynamics simulation

可 发 酵 的 低 聚 糖 、二 糖 、单 糖 及 多 元 醇

（fermentable oligosaccharides， disaccharides，

monosaccharides and polyols，FODMAPs）包括果

聚糖、半乳糖、寡糖、乳糖、果糖和多元醇。摄入过

量的 FODMAPs 会加重肠易激综合征（irritable 

bowel syndrome，IBS）患者的胃肠道不适症状。由

于人类小肠缺乏水解果聚糖所需的内源性酶，

FODMAPs在小肠中难以被有效吸收，随后进入结

肠并被肠道菌群快速发酵。该发酵过程产生的气

体（如氢气、二氧化碳及甲烷）及果聚糖的渗透效

应共同诱发 IBS 的典型症状，包括腹胀、腹痛、腹

泻等［1］。已有大量临床研究表明，低 FODMAPs饮

食对 IBS 患者的肠道健康有益［2］。一项采用双盲、

安慰剂对照、随机设计的临床试验显示，与安慰剂

或麸质相比，摄入 FODMAPs显著提高了 IBS 症状

严重程度评分（IBS-SSS），而安慰剂组与麸质组的

IBS-SSS 无显著差异［3］。低 FODMAPs 饮食可显

著改善中国西部地区 IBS 患者的胃肠道不适症

状［4］。小麦制品通常含有大量的 FODMAPs，其中

果聚糖占小麦制品干质量的 0.7%~2.9%，远高于

低 FODMAPs 食品的临界值（0.3%）［5］。小麦制品

是我国饮食文化中常见的主食，其每日摄入量较

高。因此，开发低 FODMAPs 主食类小麦制品具

有重大意义。

小麦制品中的果聚糖质量分数受小麦品种、发

酵条件及加热方式的影响［6］。微生物发酵可降低

小麦基质食品中的果聚糖质量分数。酿酒酵母是

最常用的发酵剂，其表达的转化酶（EC3.2.1.26）优

先水解蔗糖的 α-1，2-糖苷键，对 β-D-果糖组成的果

聚糖分子中非还原性末端的 β-2，1-糖苷键也具有

一定的水解能力［7］，但催化效率较低［8］。因此，采用

传 统 发 酵 方 法 获 得 的 小 麦 制 品 无 法 达 到 低

FODMAPs 食 品 的 要 求 。 马 克 思 克 鲁 维 酵 母

（Kluyveromyces marxianus）能表达高酶活性的菊

粉酶，可在发酵过程中降解全麦面粉中 90%以上的

果聚糖。然而，马克思克鲁维酵母的产气能力较

弱，单独使用会导致面团结构塌陷［9］。酸面团是另

一种常见的发酵剂，由乳酸菌和酵母等多种微生物

群落组成。据报道，酸面团发酵可降低小麦制品中

的果聚糖质量分数［10］。此外，添加乳酸菌进行发酵

不仅能提高小麦制品的营养价值［11-12］，还能改善其

风味和口感［13-14］。在酸面团发酵系统中，果聚糖的

降解主要依赖微生物分泌的多种糖苷水解酶的协

同作用。β-果糖苷酶对低聚合度的果聚糖具有较高

的水解能力，但对大分子果聚糖的降解能力较弱；

外切菊粉酶可以随机水解果聚糖内部的 β-2，1-糖苷

键，产生三糖、四糖、五糖等低聚果糖［15］。

小麦制品中的果聚糖会在烘焙过程中发生降

解。在 180 ℃烘烤 50 min 后，面团中额外添加的

菊粉型果聚糖约有 30% 发生了降解［16］。微波加热

具有高效、绿色的特点。在微波加热发糕中添加

酸面团可改善其质构特性（如比容、硬度和咀嚼性

等）［17］，这是由于酸面团的添加增强了面团的介电

效应，同时弱化了浆料的面筋网络结构［18］。

已有研究证实微波对酶促反应具有激活作

用，微波场下脂肪酶的催化活性提高了 7~12 倍，

而底物特异性保持不变［19］。微波场可直接作用

于蛋白质分子的极性基团，将微波能转化为分子

的动能和内能，进而促进自由基的形成［20］。这些

自由基与氨基酸残基的相互作用可能会改变蛋

白质的二级结构。蛋白质的微波吸收特性由其

结构特征决定，当氨基酸的偶极矩大于水的偶极

矩时，碱性氨基酸的介电极化能力和微波吸收能

力更强［21］。

本研究将微波技术应用于低 FODMAPs 发糕

的加工，探究了微波功率密度、加热时间对发糕中

果聚糖质量分数的影响，测定了转化酶在微波场

下的催化特性，并采用分子动力学模拟解析了微
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波场对转化酶的激活机制，为低 FODMAPs 小麦

制品的加工提供了新思路。

1　材料与方法

1.1　材料与试剂

小麦粉：五得利面粉集团有限公司，其中蛋白

质 质 量 分 数（9.6±0.2）% 、水 分 质 量 分 数

（13.10±0.03）% 、灰分质量分数（0.42±0.02）% ；高

活性干酵母：安琪酵母股份有限公司；复合膨松剂

（无铝）：山东展艺食品有限公司；转化酶（来源于

酿酒酵母）：美国 Sigma 公司；菊粉（来源于大丽

花）：上海麦克林生化科技有限公司；低聚果糖（质

量分数>90%）：上海创赛科技有限公司；Levan 型

果聚糖（质量分数 90%）：河南阿尔法化工有限公

司；乙酸钠：上海国药集团有限公司；果聚糖（HK

法）检测试剂盒：爱尔兰 Megazyme有限公司。

1.2　仪器与设备

微波炉：NE-1753 型，松下电器（中国）有限公

司 ；微 波 合 成 仪 ：MultiSYNTH 型 ，意 大 利

Milestone 公司；电蒸箱：HB24D554W 型，西门子

股份公司；厨师机：KM080型，英国 KENWOOD 有

限公司。

1.3　方法

1.3.1　发糕制作方法　

发糕的配方见表 1，根据配方称取小麦粉和复

合膨松剂（无铝），加入厨师机中。酿酒酵母组：用

480 g 温水（约 37 ℃）活化 7.2 g 高活性干酵母；空

白对照组中仅加入 480 g 温水（约 37 ℃）。先以

1 档搅拌约 1 min 至无明显干粉，逐渐将转速调至

3 档，搅拌至面团光滑（约 6 min），随后取 100 g 发

糕浆料置于 PP 模具中，振荡模具以排出浆料内部

的气泡。发糕浆料在 37 ℃、相对湿度 85% 的醒发

箱内醒发 40 min，待后续微波或蒸制加热。

1）传统蒸制模型：醒发完成后的发糕浆料在

预热后的蒸箱中以 100 ℃蒸制 15 min。蒸制完成

后自然冷却 30 min，脱模后得到蒸制发糕样品。

2）微波快速加热模型：由于低功率密度、短时

间（如 3.40 W/g 加热 1 min）的微波加热条件并不

能使发糕浆料熟化，故将微波功率密度分别设定

为 3.40、4.25、5.10 W/g；微波加热时间分别设定为

2、3、4、5 min。微波加热完成后自然冷却 30 min，

进行后续指标的测定。

3）微波等速加热模型：为模拟传统蒸制的升温

过程，建立微波等速加热模型，确保微波与蒸制的

升温曲线一致。具体操作为：称取 3 g 发糕浆料置

于石英试管中，放入蒸箱中以 100 ℃蒸制 15 min，

蒸制期间使用光纤温度探针记录样品几何中心的

温度变化。基于该温度变化曲线设定微波合成仪

的温度控制程序，使微波加热的升温速率与蒸制条

件保持一致。该微波合成仪输出频率为 2.45 GHz，

采用 PID 算法，通过比对设定温度曲线与探针反

馈数据动态调节输出功率，确保微波加热过程的

升温速率与蒸制过程相匹配，典型的温度、输出功

率曲线见图 1。称取 3 g空白对照组或酿酒酵母组

发糕浆料置于石英试管中，放入微波合成仪中加

热 15 min，加热结束后自然冷却 30 min，即可得到

微波等速加热模型条件下的熟化发糕。

1.3.2　果聚糖质量分数的测定　

将发糕样品冷冻干燥后粉碎，准确称取 1 g 样

品，加入 25 mL 蒸馏水，置于 100 ℃沸水浴中加热

5 min，混匀后继续加热 5 min。冷却后定容至 50 mL，

取 1.0 mL 提取液于 13 000 r/min 离心 5 min。取

表 1　发糕配方

Table 1　Formulations of steamed cakes 单位：g

组别

空白对照组

酿酒酵母组

小麦粉

质量

600

600

水质量

480

480

酵母

质量

0

7.2

复合膨松剂（无铝）

质量

3.0

3.0

图 1　微波等速加热与蒸制过程中发糕温度及微波功率随时

间的变化曲线

Fig. 1　Temperature and microwave power curves of steamed 

cakes over time during microwave isokinetic heating 

and steaming
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0.2 mL 上清液，加入 0.2 mL 蔗糖酶-麦芽糖酶工作

液，于 30 ℃孵育 30 min，再加入 0.5 mL pH 4.5 的

乙酸钠缓冲液，混合均匀。分别取 0.2 mL 反应液

置于 2 支比色皿中，测定组加入 0.1 mL 果聚糖酶

工作液，空白对照组加入等体积乙酸钠缓冲液，于

40 ℃孵育 30 min。随后依次加入 2.00 mL 蒸馏

水、0.20 mL 试剂瓶 1 缓冲液、0.10 mL NADP+-ATP

溶液 ，充分混匀后 ，于 340 nm 处测定初始吸光

度（A₁）；再加入 0.02 mL HK-PGI-G6PDH酶悬液，于

25 ℃反应 15 min 后，在相同波长下读取终吸光度

（A₂）。使用 Megazyme Mega-Calc™工具，根据吸光

度及样品稀释因子计算样品中的果聚糖质量分数。

1.3.3　微波、水浴加热条件下转化酶活性的测定　

根据 Ispiryan等［22］的方法提取小麦果聚糖。使

用 50 mmol/L乙酸钠缓冲液（pH 5.0）制备质量浓度

为 5 g/L 的底物（菊粉、低聚果糖、Levan 型果聚糖、

小麦果聚糖）溶液，同时用该缓冲液配制 10 mg/mL

的转化酶溶液。在石英试管中加入 0.1 mL 酶液与

1.9 mL 底物溶液，混匀后置于 55 ℃水浴中孵育

30 min，随后沸水浴 5 min 终止反应。对于微波加

热组，采用与水浴相同的反应体系，在微波合成仪

中于 55 ℃保温 30 min，随后进行沸水浴灭活处理

终止反应。采用 DNS法测定还原糖质量浓度。在

pH 5.0、55 ℃条件下，每分钟水解特定底物生成

1 μmol还原糖所需的转化酶质量定义为一个酶活

力单位（U）。将微波场下转化酶水解低聚果糖的

酶活力设为 100%，计算相对酶活力。

1.3.4　分子对接和分子动力学模拟　

从 PDB 数据库获取酿酒酵母来源的转化酶八

聚体的晶体结构（ID 4EQV），使用 PyMol 软件

（v 3.0.2）去除结晶水，并提取转化酶单体结构。蔗

果 三 糖 的 三 维 结 构 从 PubChem 数 据 库

（CID 440080）获取，通过 Chem3D（v 19）软件对其

结构进行初步能量最小化处理，以转化酶活性口

袋为中心，构建尺寸为 58 nm×58 nm×58 nm 的对

接盒子，采用 Autodock Vina 1.6 软件将蔗果三糖

与转化酶活性中心进行分子对接。

采用 Gromacs（2018.8）软件开展分子动力学模

拟，选用 AMBER99SB力场和 TIP3P水模型。将转

化酶单体置于立方体水盒子中，确保蛋白质距离盒

子边缘的最短距离为 0.8 nm；添加 22个 Na+以维持

体系电中性。首先采用最速下降算法将体系进行

能量最小化处理，随后进行 100 ps的限制性动力学

模拟，使体系中的水分子充分弛豫。在此基础上，

在 2.5 ns内将体系温度逐步升至 55 ℃（328 K）。鉴于

常规微波炉可达到的最大场强为 1×104~1×105 V/m，

在盒子的 X 方向施加 1×105 V/m、频率为 2.45 GHz

的交变电场。对每个反应体系进行 100 ns 的分子

动力学模拟，随后使用 GROMACS 软件自带的

gmx hbond、gmx energy 程序，分别分析氢键、相互

作用能，并绘制自由能形貌图；采用 gmx_MMPBSA

程序的 MM/GBSA方法计算两者的结合自由能；使

用 PyMol（v 3.0.2）和 LigPlot+（v 2.2.8）对酶和底物

之间的相互作用进行二维可视化分析。

1.3.5　数据分析与处理　

所有测试均进行 3 次重复 ，数据均用平均

值±标准差表示。使用 Origin 2022软件作图，采用

SPSS 21.0 软件对数据进行显著性分析，P<0.05 表

示差异显著。

2　结果与讨论

2.1　微波快速加热对发糕中果聚糖质量分数的影响

微波功率密度和加热时间对米面制品的品质

特性具有重要影响。不同微波功率密度与加热时

间组合制备的发糕中的果聚糖质量分数见图 2。

在传统蒸制条件下，空白对照组发糕浆料的果聚

糖质量分数由加热前的 1.27% 降至加热后的

1.17%；酿酒酵母组的果聚糖质量分数则由 0.70%

降至 0.59%，但均无显著差异（P>0.05）。随着微波

功率密度的增加和加热时间的延长，空白对照组

发糕的果聚糖质量分数均略有降低，这表明单独

改变热处理方式或提高微波热处理强度仅能降低

少量果聚糖质量分数，这可能源于微波非特异性

热效应导致的物理溶出。然而，酿酒酵母组发糕

中的果聚糖质量分数受微波功率密度、加热时间

的影响较大，尤其在较高功率密度（5.10 W/g）下表

现更为突出。当微波功率密度≥4.25 W/g 且加热

时间 >2 min 时，发糕中的果聚糖质量分数降至

0.30%（以 干 物 质 计）以 下 ，与 传 统 蒸 制 发 糕

（0.59%）存在显著差异，且已达到低 FODMAPs 食

品对果聚糖质量分数的要求。

酿酒酵母发糕中果聚糖质量分数的变化受多

种因素影响。一方面，微波加热具有快速加热效

应，使得蒸制和微波加热的升温过程存在显著差
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异。微波加热主要通过分子极化和分子间摩擦、

碰撞使物料升温，随着微波功率密度的提高和加

热时间的延长，分子间碰撞频率增加［23］，有利于菊

粉的溶出。在一定范围内，微波场可引发物质的

介电极化效应，进而改变果聚糖的分子结构，降低

水解所需的活化能，使其更容易被水解。同时，微

波场能改变果聚糖与水分子的相互作用，使水分

子更有序地排列在果聚糖分子周围，形成更稳定

的水合结构，这种增强的水合作用有助于果聚糖

分子的溶出及水解反应的进行。尽管微波对果聚

糖分子的一级结构影响较小，但在一定程度上可

能改变其空间构象，使分子中的部分基团更容易

受到水解作用的影响。另一方面，果聚糖的降解

主要通过酶的水解作用实现，微波可能通过激活

酶的催化能力，促进发糕中果聚糖的降解。类似

地，研究表明，微波功率会影响微生物转谷氨酰胺

酶（MTGase）介导的食品凝胶体系的交联，从而改

变微观结构的致密和均匀程度［24］。因此，要深入

理解微波影响酵母发糕果聚糖降解的具体机制，

仍需通过更严谨的试验设计进行分析验证。

2.2　微波等速加热对发糕中果聚糖质量分数的影响

为排除微波快速加热效应对果聚糖降解的影

响，本研究参考蒸制过程的升温曲线，制备了微波

等速加热发糕。如图 3所示，空白对照组发糕浆料

的果聚糖质量分数在加热前后基本保持一致，表明

蒸制和该强度的微波均不会引起果聚糖的显著降

解。采用微波等速加热模型制备的酿酒酵母组发

糕，其果聚糖质量分数显著低于蒸制组，表明微波

对果聚糖水解相关酶的激活作用独立于热效应。

尽管转化酶对果聚糖的水解能力较弱，但该酶

是酿酒酵母代谢果聚糖的关键酶［25］。在加热过程

中，酿酒酵母表达的转化酶仍能有效促进果聚糖降

解。在微波场中进行胰蛋白酶水解反应时，若采用

强制冷却装置控制体系温度恒定，可显著提高蛋白

质水解速率［26］。已有研究表明，微波处理会改变葡

萄糖淀粉酶的二级结构，使 α螺旋占比降低，β片层

和 β转角占比增加，导致蛋白质的部分有序结构转

变为无序线圈结构。这些结构变化可减小酶活性

中心的空间位阻，使其更容易与底物结合，进而提

高酶活性［27］。因此，微波加热可能通过激活酿酒酵

母转化酶活性加速发糕加热过程中果聚糖的降解。

同组不同小写字母表示差异显著（P<0.05）。

图 3　蒸制及微波等速加热模型对发糕中果聚糖质量分数的

影响

Fig. 3　Effects of steaming and microwave isokinetic heating 

on the fructan mass fraction of steamed cakes

图 2　微波快速加热制备的发糕中果聚糖质量分数

Fig. 2　Fructan mass fractions of steamed cakes prepared by 

microwave rapid heating
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然而，发糕加热过程涉及复杂的传质和传热过程，

包含淀粉糊化、蛋白质变性、水分蒸发等多个物理

和化学变化。因此，为了更清晰地理解微波对转化

酶的激活作用，还需进一步简化试验体系，以深入

探究其作用机制。

2.3　微波加热对转化酶酶学特性的影响

为验证微波处理协同转化酶水解果聚糖的假

设，本研究构建了酶解反应体系，利用微波合成仪

控制反应温度，测定了微波和水浴条件下转化酶

的相对酶活力，见图 4。转化酶对小分子果聚糖

（如低聚果糖和小麦果聚糖）的水解能力较强，以

低聚果糖为底物时，其酶活力为 233.77 U/mg；而

对大分子果聚糖及以 β-2，6-糖苷键连接的果聚糖

的水解能力较弱。糖苷水解酶的底物特异性，与

底物结合口袋的结构特征以及特定氨基酸残基与

底物之间的非共价相互作用密切相关。如 His52

残基决定了 Glutamicibacter mishrai NJAU-1 来源

的菊粉酶 INU1 对蔗果三糖的高度特异性，该残基

可与蔗果三糖的+2 位点葡萄糖残基形成氢键［28］。

在 GH32家族酶中，非催化结构域也会影响底物的

识别与结合。如 M117 位于 KcINU1 的 β 折叠结构

域，尽管远离底物结合口袋，但该残基仍决定了该

外切菊粉酶对菊粉的高度特异性［29］。

与水浴加热相比，微波加热显著提高了转化

酶对小麦果聚糖、菊粉和 Levan型果聚糖的水解能

力，这一发现进一步印证了 2.2 节提出的假设。目

前，微波处理激活酶促反应的具体机制尚未完全

阐明。Cao 等［30］通过光谱分析研究微波处理后谷

氨酰胺酶的特征，提出 TG 酶活性的增强可能与其

二级结构的变化相关，即微波处理后，TG 酶的 α螺

旋占比降低，而 β 折叠和 β 转角占比有所提升。分

子动力学模拟结果表明，微波处理对蛋白质三级

结构的影响大于二级结构［31］。尽管现有的研究结

果存在差异，但可以确定的是，微波场中偶极子和

偶极矩的变化及其取向转变会导致蛋白质构象发

生变化并形成新的稳态。基于以上研究推测，微

波对转化酶水解小麦果聚糖的特异性激活作用，

可能是由于微波增强了催化口袋内特定氨基酸残

基与底物之间的相互作用。由于传统光谱分析方

法无法直接揭示分子层级的相互作用，本研究将

采用分子动力学模拟进一步阐明微波场下酶与底

物相互作用的具体细节。

2.4　转化酶和蔗果三糖的分子对接

本研究采用半柔性对接方法，预测了蔗果三

糖 与 转 化 酶 结 合 的 三 维 结 构 ，并 选 择

Asp22-Asp150-Glu203 催化三联体作为对接位点。

将最低结合自由能（-7.0 kJ/mol）对应的构象作为

分子动力学模拟的初始构象。结果显示，蔗果三

糖的非还原端位于催化口袋内且更靠近催化活性

中心，而还原端则处于靠外的位置，该现象表明转

化酶具有一定的外切菊粉酶活性，见图 5。氢键在

同组不同小写字母表示差异显著（P<0.05）。

图 4　微波、水浴条件下转化酶在不同底物下的相对酶活力

Fig. 4　Relative activity of invertase treated by microwave and 

water bath with different substrates

图 5　转化酶与蔗果三糖的分子对接结果

Fig. 5　Molecular docking result of the interaction between 

invertase and kestose
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维持转化酶与底物结合稳定性方面发挥着关键作

用。在该构象中，蔗果三糖与转化酶中的多个氨

基 酸 残 基（Asp22、Asn114、Glu119、Arg150、

Asp151、Gln201、Asn228）形成了氢键，这些相互作

用对转化酶的催化过程至关重要［32］。因此，该对

接构象合理且稳定。

2.5　转化酶与蔗果三糖的相互作用

以初始结合自由能最低的构象为初始构象，

分别在 0、1×105 V/m 的微波场下进行 100 ns 分子

动力学模拟。如图 6 所示，在微波场作用下，转化

酶和蔗果三糖共形成 111种氢键，复合物之间的平

均氢键数为 14.3 个；而在无微波场条件下，仅形成

83 种氢键，平均氢键数仅为 10.6 个。这一结果表

明，复合物在微波场下可维持较为稳定的氢键网

络，进而有助于维持活性位点的构象与底物的紧

密结合。氢键是一种相对较强的分子间作用力，

更多的氢键可优化酶与底物的结合模式，使底物

在酶活性位点处的取向和位置更合理，从而有利

于催化反应的进行［33］。此外，氢键还可稳定酶-底

物复合物在过渡态时的结构，降低反应活化能，进

一步促进反应的发生［34］。

采用 LigPlot+软件对自由能形貌图中能量最

低的构象进行分析，见图 7。在微波场作用下，

Ser83、Glu119、Gln148、Arg150 与底物之间形成了

稳定的氢键，这些氢键在底物结合中发挥了重要作

用［33］。极性氨基酸（如Gln148）与酿酒酵母中 β-呋喃

果糖苷酶中的 Gln288 具有相似的功能特性，可参

与底物+2位点的氢键作用［35］。这些氢键的形成可

能是由于极性基团的分子取向在电场作用下发生

了改变［36］。交变电场会改变极性氨基酸残基的电

荷分布和分子取向，进而影响酶与底物之间的氢

键网络［34］。芳香族氨基酸虽不属于催化三联体的

组成部分，但对酶的活性和特异性同样具有至关

重要的作用。Phe82、Trp291 位于活性位点的疏水

区域，在底物定向过程中发挥着至关重要的作

用［29］。已有研究表明，适当强度的微波会导致部

分疏水残基暴露［37］，这一现象可能是微波诱导非

极性基团发生重排所致。

2.6　转化酶与蔗果三糖的能量作用

为深入解析微波场对转化酶活性增强的作

用机制，本研究计算了转化酶与蔗果三糖之间的

相互作用能，并绘制了频率分布图，见图 8。结果

显示，微波处理提升了转化酶与蔗果三糖间的结

合自由能绝对值，表明酶-底物复合物的稳定性

增强。这可能是由于微波能量转化为分子内的

势能和动能，具体表现为相互作用能的增强［38］。

在此过程中，库仑相互作用力和范德华力均呈正

图 6　转化酶与蔗果三糖的氢键图

Fig. 6　Hydrogen bonds between invertase and kestose

图 7　复合物的吉布斯自由能形貌图及能量最低处转化酶与

蔗果三糖的相互作用

Fig. 7　Gibbs free energy landscape of the complex and the 

interaction between invertase and kestose at the lowest 

energy
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态分布，其中库仑相互作用力占主导地位。微波

处理明显增强了库仑相互作用力，却略微削弱了

范德华力。推测微波处理可能通过诱导蛋白质分

子发生极化效应，改变其表面电荷分布，从而增强

了静电相互作用。库仑相互作用力的增强可促进

底物与酶活性位点的结合，使反应过渡态更加稳

定［39］，从而影响反应的热力学性质。结果表明，微

波处理通过调控酶-底物体系的静电相互作用网

络，优化催化微环境的电荷分布特征，进而在分子

水平上强化了酶-底物复合物的稳定性。

转化酶与蔗果三糖的结合自由能见表 2。酶

与底物之间的结合主要依赖库仑相互作用力，范

德华力和非极性溶剂化能也起到一定的贡献作

用，而极性溶剂化能对复合物的稳定性会产生负

面作用。与 0 V/m 条件相比，在 1×105 V/m 微波场

下转化酶与蔗果三糖之间的结合自由能明显增

强。微波处理显著提升了库仑相互作用力的贡

献，而范德华力对结合自由能的贡献则略有降

低。此外，微波场下溶剂化能对结合的抑制作用

略有增强，这可能与微波场导致亲水基团的取向

改变及亲水基团的暴露程度增加有关。由此可

推断，微波场下酶与底物的结构及相互作用的变

化有利于两者的结合，进而推动水解反应的顺利

进行。

3　结论

作者通过试验与分子动力学模拟揭示了微波

加热对发糕中果聚糖降解的强化作用及其分子机

制。结果表明，当微波功率密度≥4.25 W/g 且加热

时间>2 min 时，酿酒酵母发糕中果聚糖质量分数

降至 0.30% 以下，满足低 FODMAPs食品的相关要

求。分子动力学模拟显示，微波场可通过增加转

化酶与蔗果三糖的氢键数量、增强两者的库仑相

互作用力、降低复合物的结合自由能，从而显著提

高酶-底物复合物的稳定性。另外，微波还可以通

过优化酶活性口袋的构象和底物取向提高催化效

率。本研究为微波技术在低 FODMAPs 小麦制品

加工中的应用提供了理论依据。
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