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摘要 目的院探究肠道内环境的 Na+/K+对大豆种皮多糖渊SHP冤与肠道黏液相互作用的影响及其对肠道菌群多样性的影响遥
方法院通过分子对接和分子动力学模拟分析 Na+/K+处理后靶标蛋白与大豆种皮多糖结合的主要作用力及复合体稳定性遥 借
助 16S rDNA基因组学检测 Na+处理后 SHP和黏蛋白对肠道菌群 OTU与物种丰度的影响遥结果院Na+/K+处理后 SHP与黏蛋
白结合的主要作用力为氢键遥 二者结合 100 ns内袁复合物结构的 RMSD值尧RSMF值尧Rg值和氢键数量波动均较小遥 Na+处
理后黏蛋白二级结构 茁-折叠主要以反平行式存在袁 而 K+处理后黏蛋白二级结构 茁-折叠主要以平行式存在遥 Na+处理后
SHP与黏蛋白的结合自由能揖渊196.7依26.7冤kJ/mol铱和氨基酸残基贡献数量渊18.18 kJ/mol冤均大于 K+处理揖分别为渊158.5依
26.7冤kJ/mol和 10.63 kJ/mol铱遥 在 Na+存在的情况下袁肠道菌群利用 SHP作为底物增殖 8 h时袁多样性最高达 284个 OTU袁
增加了多种纤维素降解菌丰度袁降低了大肠埃氏菌属-志贺氏菌属的丰度袁同时双歧杆菌属和乳杆菌属的丰度也降低遥 结
论院Na+处理后 SHP和黏蛋白结合能力和稳定性较高袁影响肠道菌群的多样性与丰度袁对膳食纤维的肠道调节功能有潜在影响遥
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在消化系统中袁 人体消化道黏液对食物的消
化尧 输送以及对黏膜表面的润滑保护起着重要作
用[1]遥黏液是一层由脂类尧盐类[2]和蛋白质组成的凝
胶状聚合物[3]袁其主要组成成分是黏蛋白[4]遥黏蛋白
是一种复杂的糖蛋白[5]袁具有多个串联的丝氨酸和
苏氨酸重复序列的蛋白质骨架 [6]袁共价连接低聚
糖袁然而其 N 端和 C 端几乎没有糖基化袁主要富
含半胱氨酸[7]袁并通过二硫键进一步多聚化形成聚
合物[8]遥肠黏液还与肠道菌群的定植[9]尧分布与繁殖
密切相关[10]袁进而影响营养物质的吸收效果[11]遥

营养成分在上消化道释放 [12]袁然后通过黏液
层扩散到肠细胞才会被人体吸收[13]遥 小颗粒和可
溶性水胶体都可以自由地从管腔扩散袁 并有可能
被肠黏液层捕获[14]遥 研究表明袁膳食多糖在肠内的
消化吸收是一个动态的过程[15]袁由肠道菌尧酶与肠
黏液相互作用共同控制[16]遥 肠道菌群将膳食多糖
降解为小碎片 [17]袁以调节肠道黏液的黏度和通透
性[18]袁并促进乳酸菌[19]尧双歧杆菌等益生菌增殖[20]袁
而其对肠道黏液的调节作用易受肠腔因素影响[21]遥

Na+/K+是维持肠上皮细胞渗透性及内环境稳态的
重要因素 [22]袁可能会影响黏蛋白的羧基和硫酸酯
基等负电荷区[23]袁甚至影响黏蛋白疏水区[24]遥然而袁
高钠盐和钾盐对多糖与肠黏液中黏蛋白互作机制

的影响还未知遥
本文借助分子对接与分子动力学方法袁 探究

肠腔内 Na+/K+对大豆种皮多糖与黏蛋白相互作用
及复合体稳定性的影响遥 结合 16S rDNA基因组
学分析大豆种皮多糖和黏蛋白复合体对肠道菌群

多样性和丰度的影响遥

1 材料与方法
1.1 材料与试剂

大豆种皮袁山东禹王实业有限公司曰菊粉袁北
京新营养科技有限公司曰QIAamp Fast DNA Stool
Mini Kit袁QIA-GEN公司曰酵母提取物袁英国 Oxoid
公司曰胰蛋白酶尧胰蛋白胨尧猪胃黏蛋白尧L-半胱氨
酸尧牛磺胆酸钠袁上海源叶生物有限公司曰草酸铵尧
硫酸尧氯化钾尧磷酸二氢钾尧氯化钠尧磷酸氢二钠尧
乙醇等试剂均为国产分析纯级试剂遥
1.2 仪器与设备

RE-3000旋转蒸发仪袁上海亚荣生化仪器厂曰
JXFM110锤式旋风磨袁浙江农业仪器公司曰DHG-
9055A电热鼓风干燥箱袁 上海一恒科学仪器有限
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公司曰PHS-3C pH计袁 上海雷磁仪器厂曰WD800G
微波炉袁广州格兰仕微波炉电器有限公司曰THZ-D
台式恒温振荡器袁江苏太仓市实验设备厂遥
1.3 分子对接

采用 AutoDock Vina程序进行分子对接遥 靶
标黏蛋白的结构来源于晶体结构数据库渊PDB
ID院6TM2冤袁 大豆种皮多糖 渊Soy hull polysaccha鄄
ride袁SHP冤的分子结构由 ChemDraw构建遥 大豆种
皮多糖与黏蛋白的分子结构均通过 AutoDock鄄
Tools加 Gasteiger-H俟cker经验电荷尧 合并非极性
氢袁设置可旋转键遥 再通过 AutoDock Vina程序分
别在黏蛋白活性位点设置 100 魡伊100 魡伊100 魡的
对接正方盒子袁 在正方盒子中对大豆种皮多糖分
子进行构象搜索和能量优化袁 选择能量最低的构
象作为大豆种皮多糖与黏蛋白最佳结合构象后计

算终止遥
1.4 分子动力学

采用 Amber18程序进行平衡态分子动力学模
拟遥使用 Gaussian09软件袁对大豆种皮多糖分子进
行结构优化并拟合大豆种皮多糖分子的原子电荷

分布遥分别选择 GAFF力场和 FF14SB力场描述大
豆种皮多糖和黏蛋白的结构袁将大豆种皮多糖-黏
蛋白复合结构渊由分子对接获得冤浸入充满 TIP3P
水的八面体周期边界溶剂盒子中袁 添加 Na+或 K+

使系统净电荷为 0袁 设置复合物表面到盒子的最
小距离为 10 魡遥 随后开展 200 ps的分子动力学模
拟对体系进行升温遥 从 0 K逐步加热到 298 K袁额
外进行 500 ps 的分子动力学模拟将系统稳定在
298 K以平衡其体积袁 最后进行总计 100 ns的分
子动力学模拟遥
1.4.1 轨迹分析 使用 AmberTools18 程序包中
的 Cpptraj模块开展轨迹分析袁主要包括院整个轨
迹的均方根偏移 渊Root mean square deviation袁
RMSD冤尧均方根波动渊Root mean square fluctua鄄
tion袁RMSF冤尧回转半径渊Radius of gyration袁Rg冤袁
以及重要轨迹的氢键尧蛋白质二级结构分析遥
1.4.2 结合自由能计算 选择 MM/GBSA方法计
算复合物的结合自由能袁 评价大豆种皮多糖分子
与靶标蛋白的结合能力遥 计算公式如下院

驻Gbinding = Gcomplex-渊Gprotein + G ligand冤
= 驻EMM + 驻Gsolvation - T驻S

= 驻EMM + 驻GGB + 驻GSA - T驻S
= 驻Evdw + 驻Eele + 驻GGB + 驻GSA - T驻S 渊1冤
式中院驻Gbinding为溶液中大豆种皮多糖分子与

靶标蛋白的结合自由能曰驻EMM为真空气相中结合
过程的分子力学项袁包括范德华力贡献渊驻Evdw冤和
静电相互作用 渊驻Eele冤曰驻GGB为溶剂化自由能的极
性溶剂贡献曰驻GSA为溶剂化自由能的非极性贡献曰
-T驻S 为溶剂中结合过程的构象熵效应 遥 大
于 |-0 .2 kcal/mol|渊|-0.84 kJ/mol|冤的残基判定为对
小分子结合有贡献遥
1.5 大豆种皮多糖的制备

将大豆种皮粉碎过 60目筛袁 按 1 颐 10料液比
加入 1%乙醇袁室温搅拌 30 min后过滤袁将滤渣 65
益干燥遥 按 1 颐 20料液比加入干燥后的滤渣和 0.6
g/100 mL的草酸铵溶液袁85 益袁480 W条件下微波
35 min袁冷却至室温后过滤袁将滤液在 3 500 r/min
离心 15 min袁浓缩至原体积的 1/3袁加入 2 倍体积
的无水乙醇并不断搅拌遥 室温下静置 12 h袁200目
纱布过滤袁65 益烘干袁粉碎袁即得到大豆种皮多糖
渊Soy hull polysaccharide袁SHP冤遥
1.6 肠道菌群的提取

取 2 g 3名健康成年志愿者的粪便渊至少近 3
个月未接受抗生素治疗冤于 50 mL离心管中袁加入
20 mL PBS袁涡旋振荡混匀袁制成终质量浓度为 10
g/100 mL的粪便浆液[25]遥
1.7 体外消化

模拟肠液基本组成院酵母提取物渊2.25 g/L冤袁
蛋白胨渊0.75 g/L冤袁NaCl渊12.5 g/L冤袁牛磺胆酸钠
渊1.6 g/L冤袁胰酶渊0.9 g/L冤袁黏蛋白渊3 g/L冤和 L-半胱
氨酸渊0.37 g/L冤袁调节 pH 值至 7.0 [26]遥 将 1 g/100
mL SHP尧1 g/100 mL 粪便浆液和 1.5 g/100 mL 的
NaCl溶液加入到模拟肠液中袁置于厌氧培养箱中
37 益恒温培养袁分别取培养 0袁4袁8袁12 h的肠道菌
群进行检测遥
1.8 肠道菌群 16S rDNA V3-V4区高通量测序
及信息学分析

利用 QIAamp Fast DNA Stool Mini Kit试剂
盒提取肠道菌群 DNA袁以细菌总 DNA为模板袁用
V3 -V4 区通用引物 341F 渊5爷 -CCTACGGGNG
GCWGCAG-3爷冤院805R渊5爷-GACTACHVGGGTATCT
AATCC-3爷冤扩增遥 委托上海生工生物工程股份有
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渊a冤Na+处理

渊b冤K+处理

图 1 Na+和 K+处理后大豆种皮多糖-黏蛋白的对接体及作用位点
Fig.1 Docking complex and binding sites between soy hull polysaccharides and mucin after Na+ and K+ treatment

限公司完成 PCR 扩增尧 测序文库制备及测序工
作遥 为获得样品物种多样性信息袁使用 Usearch软
件对序列进行聚类遥在 97%相似水平袁将序列聚类
为不同的操作分类单元渊Operational taxonomic u鄄
nits袁OTU冤袁获取代表性序列袁利用 RDP classifier
进行物种注释袁并进行功能预测遥
1.9 统计分析

采用 OriginPro 9.1 软件作图 袁IBM SPSS
Statistics 19.0软件进行 Anova 单因素方差分析袁
以 P<0.05为显著性检验标准遥

2 结果与分析
2.1 Na+和 K+处理后大豆种皮多糖与黏蛋白的分

子对接

Na+处理后 SHP的 RGI区域主要结合于黏蛋
白的 PRO400尧GLY402尧SER403尧LEU542尧ILE544尧
GLU545和 ASN548区域袁如图 1 所示袁主要作用
力为氢键袁其次为范德华力遥 K+处理后 SHP主要
结 合 于 黏 蛋 白 的 SER403尧LYS524尧LEU542尧
ASN543区域袁主要作用力为氢键袁其次为范德华
力遥 Na+处理后多糖与黏蛋白的氢键强度大于 K+遥

2.2 K+和 Na+处理后大豆种皮多糖与黏蛋白复合

结构的分子动力学模拟

2.2.1 RMSD值 RMSD用于评估模拟过程中分
子结构与初始结构的偏差 [27]袁高 RMSD 值反映复
合物结构不稳定 [28]遥 如图 2所示袁在 0~100 ns之
间袁Na+和 K+处理后黏蛋白结合口袋的 RMSD 值
均在 1~3 魡之间波动袁表明结构十分稳定遥 Na+处

理后 SHP分子和复合物结构的 RMSD值在 0~100
ns之间呈缓慢增加的趋势曰K+处理后 SHP分子和
复合物结构的 RMSD值在前 20 ns时袁 呈上升的
趋势袁在 20~100 ns后缓慢增加遥而 SHP分子和复
合物结构的 RMSD值均在小范围波动袁 始终保持
在 0~15 魡之间袁 表明 SHP分子和复合物结构只
是发生了轻微的变化袁相对完整袁RMSD的平衡状
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时间
Time/ns

渊a冤Na+处理 渊b冤K+处理

时间
Time/ns

图 2 Na+和 K+处理后黏蛋白活性中心尧大豆种皮多糖分子尧复合物结构的 RMSD值
Fig.2 RMSD values of the mucin active site袁 soy hull polysaccharide molecules袁 and the complex structure

after Na+ and K+ treatment

残基数量
Number of residues

残基数量
Number of residues

渊a冤Na+处理 渊b冤K+处理

图 3 Na+和 K+处理后黏蛋白关键残基的 RMSF值
Fig.3 RMSF values for critical mucin residues after Na+ and K+ treatment

态表明该体系的结合强度良好袁Na+和 K+未对复合
物稳定性产生明显影响遥
2.2.2 RMSF值 RMSF 表示在模拟过程中每个
原子相对于其平均位置的涨落袁 它表征了分子结
合区域的柔性和稳定性袁RMSF值越大表示该区

域的柔性越高[29]遥由图 3可以看出袁Na+处理后 SHP
分子与黏蛋白作用的关键残基的 RMSF值低于 9
魡袁K+处理后 SHP分子与黏蛋白作用的关键残基
的 RMSF值低于 8 魡遥 Na+和 K+未对复合物空间结
构产生明显影响遥

2.2.3 Rg值 Rg表示在模拟过程中分子结构的
紧密性袁Rg值越大结构越松散[30]遥 由图 4可以看
出袁在 0~100 ns过程中袁Na+处理后 SHP和黏蛋白
复合物结构 Rg值波动下降袁 结构越紧密曰K+处理
后 SHP和黏蛋白复合物结构 Rg 值波动上升袁结
构越松散遥 相较而言袁Na+处理后 SHP和黏蛋白复
合物结构的稳定性稍高一些遥

2.2.4 氢键 氢键作为多糖和黏蛋白主要作用

力袁 其数量变化如图 5所示袁 在 Na+和 K+处理后
SHP和黏蛋白作为溶质所产生的氢键分别为 402
和 398个袁 溶质和溶剂水之间产生的氢键分别为
934 和 1 110 个袁 水桥间氢键分别为 121 和 139
个遥 在 0~100 ns内只有溶质间氢键数量出现了轻
微波动袁 说明 Na+和 K+对 SHP和黏蛋白复合物体
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时间
Time/ns

时间
Time/ns

渊a冤Na+处理后体系氢键数量 渊b冤K+处理后体系氢键数量

渊c冤Na+处理后 0~100 ns体系氢键数量变化曲线 渊d冤K+处理后 0~100 ns体系氢键数量变化曲线
图 5 Na+和 K+处理后 SHP和黏蛋白体系氢键变化

Fig.5 Variations in hydrogen bonds within the SHP and mucin system after Na+ and K+ treatment

时间
Time/ns

时间
Time/ns渊a冤Na+处理 渊b冤K+处理

图 4 Na+和 K+处理后 SHP和黏蛋白复合物结构的 Rg值
Fig.4 Radius of gyration 渊Rg冤 values of the complex structure between SHP and mucin after Na+ and K+ treatment

系的结构稳定性影响没有区别遥
2.2.5 黏蛋白二级结构 蛋白质二级结构种类主

要包括 琢-螺旋尧茁-折叠尧茁-转角等袁除此之外还含
有 S弯尧仔螺旋尧310螺旋等类型[31-32]遥 蛋白质各二

级结构类型也主要通过骨架上的羰基和酰胺基团

之间形成的氢键维持[33]遥如图 6所示袁Na+处理后复
合物中黏蛋白二级结构 茁-折叠主要以反平行式
存在袁而 K+处理后复合物中黏蛋白二级结构 茁-折
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类型 驻Evdw/渊kJ/mol冤 驻GGB/渊kJ/mol冤 驻GSA/渊kJ/mol冤 驻Gbinding/渊kJ/mol冤
Na+ -274.3 依 36.9 107.3 依 18.3 -29.7 依 4.1 -196.7 依 26.7
K+ -236.3 依 37.9 106.3 依 18.6 -28.5 依 4.4 -158.5 依 26.7

表 1 Na+和 K+处理后 SHP分子与黏蛋白的结合自由能
Table 1 Binding free energy for the SHP-mucin complex after Na+ and K+ treatment

残基
Residue

残基
Residue

时间
Time/ns

渊c冤K+处理后 0~100 ns黏蛋白二级结构变化 渊d冤K+处理后黏蛋白二级结构与残基位点

渊a冤Na+处理后 0~100 ns黏蛋白二级结构变化 渊b冤Na+处理后黏蛋白二级结构与残基位点

图 6 K+和 Na+处理后 100 ns过程中黏蛋白二级结构变化及残基位点
Fig.6 Secondary structural changes and residue sites of mucin during 100 ns after K+ and Na+ treatment

叠主要以平行式存在遥 有研究报道反平行式结构
更为稳定[34]遥 S弯尧茁-转角尧仔螺旋尧琢-螺旋尧310螺

旋没有显著变化遥 Na+处理后多糖和黏蛋白复合物
的稳定性更高遥

2.2.6 结合能 为了进一步确定分子模拟过程中

复合物的构象变化袁 计算了 Na+和 K+处理后 SHP
和黏蛋白的结合自由能遥如表 1所示袁100 ns的模
拟过程中袁Na+处理后 SHP和黏蛋白结合的范德华
力尧驻GGB尧驻GSA和 驻Gbinding的绝对值均大于 K+处理

后 SHP和黏蛋白的各项结合能遥 有研究表明袁结
合自由能越大袁分子间亲和力越强袁集合越紧密[35-36]遥
Na+处理后 SHP和黏蛋白复合物的亲和力大于 K+

处理后 SHP和黏蛋白的亲和力遥

不同类型结合能的黏蛋白关键氨基酸残基主

要贡献度如表 2所示遥 Na+处理后共有 13个氨基
酸残基做主要贡献袁ILE544尧GLU545尧SER403 和
GLN588居前 4位袁|驻Gbinding|>1 kJ/mol遥 K+处理后共

有 11 个氨基酸残基做主要贡献 袁LEU542尧
ILE544尧TRP535尧LEU533 居前 4 位 袁 |驻Gbinding |>1
kJ/mol遥

时间
Time/ns
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类型 氨基酸残基 位点 驻Evdw/渊kJ/mol冤 驻GGB/渊kJ/mol冤 驻GSA/渊kJ/mol冤 驻Gbinding/渊kJ/mol冤
Na+ PRO 400 -2.30 1.46 -0.33 -1.17

CYX 401 -5.56 4.35 -0.84 -2.09
SER 403 -15.40 12.34 -2.38 -5.45
THR 404 -3.10 1.80 -0.21 -1.51
LEU 542 -4.14 1.92 -0.63 -2.85
ILE 544 -18.95 4.02 -3.26 -18.18
GLU 545 -19.83 17.99 -2.93 -4.73
SER 546 -1.80 -0.04 -0.00 -1.84
ALA 547 -1.51 0.46 -0.08 -1.13
ASN 548 -8.33 7.50 -1.46 -2.28
TYR 549 -2.43 0.71 -0.17 -1.89
GLN 588 -15.82 13.72 -2.13 -4.23
ASN 589 -7.41 4.44 -1.17 -4.14

K+ SER 403 -9.58 9.99 -1.51 -1.10
THR 404 -8.96 8.75 -1.26 -1.46
HIE 530 -14.56 15.27 -2.80 -2.09
LEU 533 -4.39 0.46 -0.96 -4.89
TRP 535 -7.11 3.10 -1.46 -5.48
LEU 542 -16.07 7.95 -2.51 -10.63
ASN 543 -6.40 4.98 -0.42 -1.84
ILE 544 -7.11 0.75 -1.05 -7.41
GLU 545 -9.33 7.66 7.66 7.66
SER 546 -0.67 -0.21 -0.00 -0.88
GLN 588 -4.73 3.77 -0.92 -1.88

表 2 Na+和 K+处理后黏蛋白关键残基对 SHP分子结合自由能的贡献
Table 2 Contribution of critical mucin residues to SHP binding free energy after Na+/K+ treatment

2.3 Na+处理后肠道菌群的多样性

由于 Na+处理后 SHP和黏蛋白结合能力和稳
定性较高袁进一步探究了肠道菌群在 Na+存在的情
况下利用 SHP作为底物增殖时的多样性变化遥 如
图 7 所示袁0袁4袁8袁12 h 肠道菌群的 OTU 分别为
258袁252袁284袁240袁在 8 h时多样性最高遥 4组共有
155个 OTU袁 特有 OTU分别为 43袁26袁31袁21个遥
从门水平分类来看袁 随着培养时间的延长拟杆菌
门丰度呈上升趋势袁 变形菌门和放线菌门丰度呈
下降趋势袁厚壁菌门丰度没有明显变化遥 Wu等[37]

研究发现辣椒红色素通过调节肠道菌群 渊增加拟
杆菌门尧 双歧杆菌门和嗜黏蛋白阿克曼氏菌冤袁能
够显著减轻肥胖小鼠体质量并改善代谢健康遥 因
此袁Na+处理后 SHP和黏蛋白结合物导致肠道菌群
增殖袁 可能是由于底物中含有 SHP和黏蛋白袁促
进了拟杆菌门增殖袁导致 F/B逐渐降低袁有助于促
进机体减少热量摄入和脂肪沉积遥 从属水平可以

发现袁 参与膳食纤维降解的拟杆菌属尧 瘤胃球菌
属尧副拟杆菌属的丰度均增加袁具有抗炎作用的罗
氏菌属丰度也出现上升袁可能是因为 SHP起到促
进作用遥肠道致病菌大肠埃氏菌属-志贺氏菌属丰
度明显降低袁而肠道益生菌双歧杆菌属尧乳杆菌属
的含量也有所降低遥 团队之前的研究发现微波辅
助草酸提取的大豆种皮多糖可以促进拟杆菌门增

加袁对双歧杆菌和乳酸菌的生长具有促进作用[38-39]遥
可能是因为 Na+抑制了肠道致病菌的增殖袁同时也
抑制了益生菌的增殖遥

3 结论
本文以大豆种皮多糖与肠道黏液相互作用及

肠道菌群多样性为研究对象袁通过分子对接尧分子
动力学模拟和 16S rDNA基因组学技术袁 探究肠
道内环境 Na+/K+对大豆种皮多糖与黏蛋白相互作
用及对肠道菌群多样性的影响遥 分子对接结果表
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渊a冤不同时间点肠道菌群 OTU变化

渊b冤不同时间点菌门丰度

渊c冤不同时间点菌属丰度渊前 10位冤

图 7 Na+处理后 SHP和黏蛋白对肠道菌群 OTU与物种丰度变化的影响
Fig.7 Impact of SHP and mucin on gut microbiota OTUs and species abundance after Na+ treatment

明院Na+/K+处理后袁 大豆种皮多糖与黏蛋白之间主
要靠氢键相互连接遥分子动力学模拟结果显示袁在
100 ns结合时间内袁大豆种皮多糖-黏蛋白结合物
结构的 RMSD 值尧RSMF 值尧Rg 值和氢键数量仅
出现小幅波动袁 表明结合物在结合时间内具有较
高的结构稳定性和动态平衡遥 经过 Na+处理后袁黏
蛋白的二级结构特征 茁-折叠主要呈反平行构象曰
相比之下袁K+处理则导致黏蛋白的二级结构中 茁-
折叠主要以平行构象为主遥且 Na+处理后大豆种皮
多糖与黏蛋白的结合自由能和氨基酸残基贡献数

量均大于 K+处理袁 进一步说明经过 Na+/K+处理后
结合物的高稳定性袁同时袁也证明 Na+处理形成了
更稳定的结合物遥 最后袁通过 16S rDNA基因组学
分析得出院在 Na+环境条件下袁肠道菌群以大豆种
皮多糖为底物进行 8 h增殖时袁 其多样性达到峰
值渊284个 OTU冤袁此过程中观察到多种纤维素降
解菌的丰度显著增加袁而大肠埃氏菌属-志贺氏菌
属的丰度有所下降遥同时袁双歧杆菌属与乳杆菌属
的丰度亦呈现降低趋势遥 综上袁Na+处理对大豆种

皮多糖与黏蛋白的结合特性及稳定性展现出显著

的增强效应袁 并有效调控了肠道菌群的多样性与
各类菌群的丰度分布袁 进而可能对膳食纤维的肠
道调节功能产生潜在影响遥
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Abstract Objective院 To explore the effect of Na +/K+ in the intestinal environment on the interaction between soy hull
polysaccharide 渊SHP冤 and intestinal mucus袁 and its effect on the diversity of intestinal flora. Methods院 Molecular docking
and molecular dynamics simulation were used to analyze the main binding force and complex stability of the target pro鄄
tein and soybean seed coat polysaccharide after Na+/K+ treatment. The effects of SHP and mucin on the changes of OTU
and species abundance of intestinal flora after Na + treatment was detected by 16S rDNA genomics. Results院 The main
force of SHP binding to mucin after Na+/K+ treatment was hydrogen bond. Within 100 ns袁 the RMSD value袁 RSMF val鄄
ue袁 Rg value and the number of hydrogen bonds of the complex structure fluctuated slightly. The secondary structure 茁-
sheet of mucin mainly existed in anti-parallel mode after Na+ treatment袁 while the secondary structure 茁-sheet of mucin鄄
mainly existed in parallel mode after K+ treatment. The binding free energy [渊196.7依26.7冤 kJ/mol] and the contribution of
amino acid residues 渊18.18 kJ/mol冤 of SHP to mucin after Na + treatment were greater than those after K + treatment
[渊158.5依26.7冤 kJ/mol and 10.63 kJ/mol袁 respectively]. In the presence of Na+袁 the diversity of intestinal flora was up to
284 OTUs when SHP was used as a substrate for 8 h袁 and the abundance of various dietary fiber degrading bacteria was
increased袁 and the abundance of Escherichia coli -Shigella was decreased. At the same time袁 the abundance of Bifi鄄
dobacterium and Lactobacillus was also decreased. Conclusion院 After Na + treatment袁 the binding ability and stability of
SHP and mucin are higher袁 and the diversity and abundance of intestinal flora are affected. Na+ treatment has a potential
effect on the whole intestinal function of dietary fiber.
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