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　　摘要：茶树体内的生化反应所生成的各种功能性化合物是茶叶具有营养和健康功能的物质基础，也是茶叶品质的
决定因素。这些生化反应由茶树基因编码的酶催化并组成复杂的代谢网络。首先通过开源工具包 ｊｓｏｕｐ开发异步数
据采集程序，从布伦瑞克酶数据库（ｂｒａｕｎｓｃｈｗｅｉｇｅｎｚｙｍｅｄａｔａｂａｓｅ，简称 ＢＲＥＮＤＡ）和美国国立生物技术信息中心
（ＮＣＢＩ）网站上获取酶序列及其催化反应、ＧＩ号、ＥＣ编码对应关系等相关信息，建立本地酶数据库；其次从ＮＣＢＩ上下
载ＦＡＳＴＡ格式的茶树表达序列标签（ｅｘｐｒｅｓｓｅｄｓｅｑｕｅｎｃｅｔａｇ，简称ＥＳＴ）序列数据，通过ＧＩ号查询本地酶数据库，得到
酶催化反应信息，继而基于超图思想利用ＣｙｔｏｓｃａｐｅＷｅｂＡＰＩ重构茶代谢网络；最后对ＥＳＴ序列信息进行统计分析，并
从多个维度对构造的代谢网络进行拓扑特性、ＫＥＧＧ路径、生物意义的深入分析，对茶树内生化反应的理解、新功能基
因的挖掘、茶叶品质的提升、新茶产品的开发具有重要意义。
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　　茶是世界上一种重要的饮料［１］。茶叶品质是茶叶具有

营养和健康功能的物质基础，其决定因素是茶叶中的各种功

能性化合物［２］。研究表明，茶叶中蕴含的活性物质能够促进

身体健康和预防多种疾病。比如，茶叶中的多酚类物质有很

强的抗氧化性和生理活性，具有很好的抗衰老效果［３］。茶多

酚及其氧化物能够吸收放射性物质锶９０、钴６０，具有一定的
抗辐射作用［４］。此外，茶多酚（主要是儿茶素类化合物）具有

预防多种器官癌症、代谢综合征、心血管疾病以及神经退行性

疾病的作用［５－７］。

茶叶中的功能性化合物来源于茶树基因编码的酶［８］。

酶是代谢反应的生物催化剂，其活性由基因转录和翻译的特

定氨基酸序列决定［９－１２］。茶叶中的酶促反应组成复杂的生

化反应网络，即代谢网络［１３］。代谢网络的基本功能是不停地

与外界环境进行物质和能量交换，维持茶树体的生命特

征［１４］。此外，代谢网络对于茶叶中的物质合成至关重要，这

些物质是决定茶叶品质和等级的关键要素［１５－１６］。研究茶叶

中的酶及其催化的代谢反应，对于茶树品种的开发、品质的提

升、新型茶产品的研发加工具有重要作用。

茶叶酶的特性取决于氨基酸种类和线性排列，这些氨基

酸由茶树基因编码［１７］。因此，本研究通过异步数据采集程序

从布伦瑞克酶数据库（ＢＲＥＮＤＡ）、美国国立生物技术信息中
心（ＮＣＢＩ）网站上获取酶序列及其催化反应、ＧＩ号、ＥＣ编码
等相关信息，建立本地酶数据库；从ＮＣＢＩ上下载茶树表达序
列标签（ＥＳＴ）序列数据，通过查询本地酶数据库鉴别出 ＥＳＴ
序列对应的茶叶酶，继而构造茶代谢网络，从多个维度对构造

的代谢网络进行拓扑特性和生物信息统计分析，并讨论分析

结果所蕴含的生物学意义。
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１　材料与方法

１．１　ＥＳＴ数据采集
茶树ＥＳＴ序列数据来源于 ＮＣＢＩ数据库。在 ＮＣＢＩ首页

搜索“Ｃａｍｅｌｌｉａｓｉｎｅｎｓｉｓ”，选择“ｐｒｏｔｅｉｎ”，共获得 ３８６１９条
ＦＡＳＴＡ格式的茶树ＥＳＴ氨基酸序列数据。
１．２　酶数据库构建

酶及其催化反应信息来源于 ＢＲＥＮＤＡ［１８］。ＢＲＥＮＤＡ中
共保存了６７５９种酶 ＥＣ编码、推荐命名和催化反应等信息。
由于数据量较大，本研究利用开源工具包 ｊｓｏｕｐ开发异步数
据采集程序，解析ＢＲＥＮＤＡ中所有酶及其催化反应的底物和
产物等相关信息。对于没有催化反应信息的酶，如 ＥＣ１．１．
１．５，将其过滤掉，最终共获得５２２１个酶及其催化反应数据。
ＥＳＴ序列的ＧＩ号、酶ＥＣ编码对应关系数据也来源于 ＢＲＥＮ
ＤＡ。由于ＮＣＢＩ中序列数据会被不断完善和修正，当 ＥＳＴ序
列信息被更新时，其ＧＩ号也将被赋予新值，而ＢＲＥＮＤＡ中保
留的仍然是旧的 ＧＩ号，因此，将会出现１个 ＥＣ编码可能对
应多个ＧＩ号的情况。这种情况下，首先判定 ＥＳＴ序列数据
是否被更新，若被更新，追踪更新历史信息并找到最近的 ＧＩ
号，此过程通过异步数据采集程序自动完成，采集到的数据保

存在本地酶数据库中。

１．３　酶基因筛查
从ＮＣＢＩ上下载的ＦＡＳＴＡ格式文件的每个序列都有１个

ＧＩ号作为唯一标识，以便于对序列进行监控和管理［１９］。ＧＩ

号位于ＦＡＳＴＡ文件序列描述信息的第１行（以“＞”开始）。
通过ＧＩ号查询本地酶数据库可以获得酶的ＥＣ编码，进而得
到酶及其催化反应信息。

１．４　代谢网络的构建和可视化
代谢网络的可视化采用 ＣｙｔｏｓｃａｐｅＷｅｂ实现。Ｃｙｔｏｓｃａｐｅ

Ｗｅｂ是一款开源、交互式、高可定制的基于浏览器的网络可
视化工具，采用 Ｆｌｅｘ／ＡｃｔｉｏｎＳｃｒｉｐｔ实现，支持 ＧｒａｐｈＭＬ、
ＸＧＭＭＬ、ＳＩＦ等多种交互文本格式［２０］。本研究采用 ＧｒａｐｈＭＬ
格式与ＣｙｔｏｓｃａｐｅＷｅｂ进行数据交互。ＣｙｔｏｓｃａｐｅＷｅｂ提供非
常丰富的ＪａｖａＳｃｒｉｐｔＡＰＩ，利用这些 ＡＰＩ可以设置点、边的颜
色、形状、权重等各种网络参数，也可实现各种回调方法与网

络交互。

代谢反应可能涉及到多个底物和产物，普通图每条边最

多连接２个顶点，因此采用普通图表示代谢网络，无论是酶还
是化合物作为顶点，都要作一些额外限制，很难完整地展现代

谢网络的全部信息。而超图（ｈｙｐｅｒｇｒａｐｈ）的超边可以连接多
个顶点［２１］，普通图可视为超边最多连接２个顶点的超图特
例。超图可以完整地表示网络的全部信息，是代谢网络等复

杂网络的最佳形式化表示方法。因此，本研究采用有向超图

作为代谢网络的形式化表示方法。酶和化合物均作为超图的

顶点，菱形表示酶顶点，圆形表示化合物顶点。若化合物是酶

催化反应的底物，在酶和化合物之间有１条有向超边，方向指
向酶；反之，有向超边方向则指向化合物。构造的代谢网络如

图１所示。

２　结果与分析

２．１　ＥＳＴ序列信息
ＥＳＴ是来源于不同组织的 ｃＤＮＡ序列，是基因转录的

ｍＲＮＡ的一部分［２２］。ＥＳＴ可代替 ｍＲＮＡ用于生物信息学软

件分析以增强对基因功能的理解。本研究从 ＮＣＢＩ数据库
中，共搜集整理３８６１９条 ＥＳＴ序列信息，氨基酸序列总长度
为１７５８５７１９ａａ，单条序列最长为９２１２ａａ，最短为４ａａ，平均
序列长度为４５５ａａ。这些序列中，非酶序列有３６２０５条，氨基
酸序列总长度为１６４６８５７４ａａ，单条序列最长为９２１２ａａ，最
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短为 ４ａａ，平均序列长度为 ４５４ａａ；筛选得到的酶序列有
２４１４条，氨基酸序列总长度为１１１７１４５ａａ，单条序列最长为
２４３６ａａ，最短为１０ａａ，平均序列长度为４６２ａａ（表１）。

表１　ＥＳＴ序列信息

ＥＳＴ 序列数

（条）

总长度

（ａａ）
最大长

度（ａａ）
最短长

度（ａａ）
平均长

度（ａａ）

全部ＥＳＴ ３８６１９ １７５８５７１９ ９２１２ ４ ４５５
非酶ＥＳＴ ３６２０５ １６４６８５７４ ９２１２ ４ ４５４
酶ＥＳＴ ２４１４ １１１７１４５ ２４３６ １０ ４６２

　　注：ａａ表示氨基酸。

２．２　代谢网络统计
在２４１４条酶序列重构的代谢网络中，共有２９７个酶促

反应，包含２９７个酶和５３０个化合物。代谢网络最大阶为９，
最小阶为２，平均阶为４，阶频数分布如图２所示；最大度为

１０１，最小度为１，平均度为２，度频数分布如图３所示。阶定
义为超边所连接的点的个数，即酶促反应的化合物数量；度的

定义和普通图中一样，为顶点关联的超边个数，即化合物参与

的代谢反应数量（表２）。

表２　基于ＥＳＴ序列的茶代谢网络信息

酶反应数

（个）

化合物数

（个）
最大阶 最小阶 平均阶 最大度 最小度 平均度

子网络数

（个）

最大子网络反

应数（个）

２９７ ５３０ ９ ２ ４ １０１ １ ２ １５ ２８２

２．３　代谢网络ＫＥＧＧ路径分析
代谢网络的一个重要特性是代谢路径及其所涉及到的化

合物，即 ＫＥＧＧ路径分析，这对于理解构建的代谢网络在整
个网络中的位置和作用有重要意义。因此，本研究将所有的

代谢反应映射到 ＫＥＧＧ路径。如图４所示，２个最大的路径
是次生代谢物、抗生素的生物合成，分别包含４４、１６个反应，
这种情况是合理的，因为这２个路径位于高层次的分类，包含
的反应较多；第二大路径是嘌呤，包含１１个反应；其他较大的
路径是氨酰－ｔＲＮＡ、半胱氨酸和蛋氨酸、乙醛酸和二甲酸、嘧
啶和丙酮酸，每个均包含７个反应；色氨酸、淀粉和蔗糖路径
也包含５个以上反应，这些路径主要是碳相关网络并分布在
中心碳代谢周围。所以构造的代谢网络主要分布在中心碳代

谢周围，并被单体生物合成路径围绕，同时也包含其他分散的

网络。

２．４　代谢网络详述
整个代谢网络由１５个彼此间没有交集的独立子网络组

成，其中最大子网络由２８２个反应构成，１个子网络由２个反
应构成，其余１３个子网络均由１个反应构成。

最大子网络包含茶树碳中心代谢系统的主要网络，如糖

酵解途径、磷酸戊糖途径、回补途径、三羧酸循环的绝大部分；

此外，该网络还涵盖部分氨基酸合成代谢途径、核苷酸代谢、

一碳单位代谢、糖类物质代谢、脂肪酸合成与分解代谢等重要

代谢途径，同时还覆盖泛醌、ＮＡＤＰＨ、ＮＡＤＨ、ＡＴＰ、ＡＤＰ、
ａｃｅｔｙｌ－ＣｏＡ等各类辅因子及辅酶的生成与转化途径。这些
途径能够实现茶树主要物质分解、能量合成、能量转移等主要

的生化活动。

另外，该网络还涉及相当数量的次生代谢网络，存在与儿

茶素类物质代谢相关的黄酮醇合成酶、苯丙氨酸解氨酶、花白

素还原酶等，为将儿茶素类物质代谢放到基因组规模代谢网

络背景下进行研究提供便利；同时，该网络还存在没食子酸、

花青素、二氢黄酮、原儿茶酸等具体物质的相关反应。

３　结论

茶叶品质的决定因素是茶树体内的生化反应所生成的各

种功能性化合物，这些生化反应由茶树基因编码的酶催化并

组成复杂的代谢网络。研究茶树的代谢网络对于了解茶树内

的生化反应、挖掘茶树的功能基因、提升茶叶的品质、开发新

的茶产品具有基础性与指导性的重要意义。本研究从 ＮＣＢＩ
上获得茶树的ＥＳＴ序列，通过 ＧＩ号确定对应的酶及其催化
反应，继而基于超图思想构造茶树的代谢网络，并作拓扑结构

和生物意义的深入分析。后续笔者会不断地完善数据和方

法，增加新的功能，如本地ＢＬＡＳＴ序列比对。最终，希望提供
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一款普适工具，输入任意来源的任意序列均可轻易解析出该

序列对应的酶及其催化反应信息，构建代谢网络。
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