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Background 
• PEPCase:  

– phosphoenolpyruvate carboxylase(磷酸烯醇
式丙酮酸羧化酶), 

– 简称PEPCase，也常被简称为ppc 
• 起源非常古老，在现存的高等植物中，往往存在
多个拷贝 

• 在真菌中，尚未发现PEPcase的同源蛋白，原因
不明 

Background 



Function 
• 对PEPCase的功能进行查询 

– 在KEGG数据库中，PEPCase(KO1595)被标
注可参与5种通路： 

• Pyruvate metabolism：丙酮酸代谢 
• Methane metabolism：甲烷代谢 
• Carbon fixation in photosynthetic organisms 
 光合组织中碳的固定 
• Carbon fixation pathways in prokaryotes 
 原核生物中碳的固定 
• Carbon metabolim 
 含碳化合物的代谢 

Background 



Background 

(http://www.genome.jp/kegg/) 

PEPCase参与的生化途径示
意图。 
 
PEPCase催化PEP生成草
酰乙酸。在不同的生化途
径中，PEPCase催化的反
应是相同的。 



与PEPCase互作的基因 
Background 

(http://string.embl-heidelberg.de/) 

STRING数据库中与
PEPCase有相互作用的因
子示意图。 

 
与PEPCase互作
的蛋白，多数为
含碳化合物代谢
中的酶。 



PEPCase与农业 

• PEPCase酶是C4光合途径或CAM(景天酸
途径)光合途径的起始。 

• 有研究组试图将C3农作物（如水稻）改造
为C4作物，方法是转入C4光合途径所需的
基因，包括PEPCase在内。 

Background 



数据收集 

• AA序列数据来自PDB和NCBI 
• 数据分为两个部分： 

– PDB上：已审阅条目：264条 
– 由NCBI补充：36条（已去除重复） 
– （PDB未审阅有11805条，未加入） 

Sequence collecting 



序列比对 
• 使用Mega6.0内置的clustalW进行序列比对，
比对后全长1554AA 

TIPs: clustal or Muscle? 

Phylogeny 

(使用mega6.0中clustal进行比对，结果在BioEdit7.2.5中显示) 



建树：算法的选择 

• 对于亲缘关系较近者：不同算法区别不大。 
• 对于亲缘关系较远者（跨门）：ML(最大似
然)法，Bayes法 

• 时间跨度：Bayes≈ML>MP(最大简约法)、
NJ(邻接法)…… 

• 对于PEPCase的研究，跨越了不同的门，因
此应选用ML或Bayes法。 

Phylogeny 



AA替代模型检测 

• 因为跨度大，不宜用MP树或NJ树，应用ML树或Payes树
。而这两者均需要检测替代模型。 

• TIPs: 在计算量较小时，推荐使用protest/jmodeltest进行替代模型的检测 

Phylogeny 

(使用mega6.0中进行替代模型的检测) 



Bayes树 

• 使用Beast1.8.0建Bayes树， 
    使用FigureTree1.4.0进行调整并着色。 
• 有一支伸出较远（文心兰+小立碗藓） 

Phylogeny 



Bayes树分析 

古细菌 
真细菌 
藻类植物 
苔藓植物 
蕨类植物 
裸子植物 
被子植物基部类群 
单子叶植物 
双子叶植物 

Phylogeny 

Bayes树局部放大图 



PEPCase家族分类 

古细菌 
真细菌 
藻类植物 
苔藓植物 
蕨类植物 
裸子植物 
被子植物基部类群 
单子叶植物 
双子叶植物 

a 

b 

c 

d 

Phylogeny 

依据Bayes树的PEPCase家族成员分类图 



MEME分析 

Beyes树a支(真细菌)MEME分析图(http://meme.nbcr.net/meme/) 

Phylogeny 



MEME分析 
Phylogeny 

Beyes树b支(古细菌)MEME分析图(http://meme.nbcr.net/meme/) 



MEME分析 
Phylogeny 

Beyes树d支(真核生物)MEME分析图(http://meme.nbcr.net/meme/) 



(a)真细菌 

(b)古细菌 

(d)真核生物 

Phylogeny 

MEME分析 

Beyes树abd支MEME分析图(http://meme.nbcr.net/meme/) 



Protein structure 

使用DotMatcher进行分析 

Arabidopsis(ppc3)                       E. coli                             At vs. E. coli 

E. coli vs. 古细菌                                     At vs. 古细菌 

(http://weblab.cbi.pku.edu.cn/program.inputForm.do?program=dotmatcher(v6.0.1)) 



使用Dotlet进行分析 

Arabidopsis(ppc3)                       E. coli                             At vs. E. coli 

     E. coli vs. 古细菌                                         At vs. 古细菌 

Protein structure 

(http://myhits.isb-sib.ch/cgi-bin/dotlet(v1.5)) 
 



PEPCase在细胞中的定位 
• PEPCase与光合作用有关。使用ChloroP 1.1进行检测，

显示所选PEPCase并非定位于叶绿体。 

Protein structure 

(http://www.cbs.dtu.dk/services/ChloroP/) 



PEPCase在细胞中的定位 

TMHMM v.2.0检测结果图。显示PEPCase中不存在跨膜结构域。
(http://www.cbs.dtu.dk/services/TMHMM/) 
 

Protein structure 



蛋白二聚体结构 

植物中PEPCase常以二聚体形式存在。富含α螺旋，其中单体往往含有
约40个α-helix(E.coli有38个) 

(code: 1JQO, C4-form ppc from maize, 本图及以下蛋白结构图均使用pymol1.7.2.1完成) 

Protein structure 



α/β亚基接触面 

束缚硫酸盐(距活性中心15Ǻ)被四个带有正电荷的氨基酸残基:R183、
R184、R231 和R372（R372 来自邻近亚基靠近结合处）包围。与
α/β亚基相互作用有关。 

Protein structure 



蛋白单体结构 

由β折叠形成桶状结构域，众多α螺旋环绕在周围。另外，周围有若干无规则蜷曲。
没有明显的子域结构。 

β折叠 

Protein structure 

(code: 1JQN, ppc from E. coli) 



蛋白结构比对 

(code: 1JQO/1JQN, ppc, maize vs. E. coli) 

使用pymol1.7.2.1对玉米 C4型 PEPCase 与大肠杆菌
PEPCase进行比对。结果显示二者高级结构基本相同。 

Protein structure 



催化位点 

(code: 1JQO ppc maize ) 

催化位点位于β桶的一侧，由若干带正电荷的精氨酸与组氨
酸，以及一个带正电的谷氨酸组成。催化位点距离结合面的

精氨酸残基较近。 

Protein structure 



催化位点的保守性 

催化位点170-190处的精氨酸（蓝）与组氨酸（红）是非常
保守的。催化位点其他氨基酸也类似。(BioEdit 7.2.5) 



Discussion 
• 一般认为，古细菌演化上处于真细菌与真核生物
之间，较真细菌更为高等 

Discussion 



PEPCase的演化 
Discussion 



PEPCase演化过程猜想 

c c 

c 

c d 

b 

a 真细菌 

古细菌 

真核生物 

祖先 
类群 

Discussion 



PEPCase功能的演化 

• PEPCase功能在不同类群中结构也很保守。 
• 因此，PEPCase在各种代谢通路的演化中，
可能仅仅是做为一个模块被招募。 

• 因此，C4途径和CAM途径出现的关键，并不
是PEPCase的创新性突变，而是调控其表达
的方式发生了变化。 

Discussion 



Thanks（致谢页面可否美观一些
） 
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