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摘　要：食品组分间的相互作用是食品科学研究领域的核心问题之一。本文按照直接和间接方式分类总结了多酚-蛋
白质相互作用的分析方法，详细介绍了紫外-可见吸收光谱法、傅里叶变换红外光谱法、拉曼光谱、原子力显微

镜、等温滴定量热法、分子对接、分子动态模拟等多种分析方法，并列举了这些技术在研究多酚-蛋白质相互作用

中的特点和实例，以期为食品科学领域中多酚-蛋白质相互作用的相关研究工作提供参考，为食品其它组分间的相

互作用提供借鉴。最后，本文探讨了多酚-蛋白质相互作用的研究思路与发展方向，探讨了开展此类相互作用研究

的食品加工学意义。
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Abstract：The  interaction  between  food  compounds  is  one  of  the  core  issues  in  the  field  of  food  science.  In  this  work,
various analytical techniques of polyphenol-protein interaction classified by direct and indirect way are reviewed, including
UV-Vis absorption spectrometry, Fourier transform infrared spectroscopy, Raman spectroscopy, atomic force microscopy,
isothermal  titration  calorimetry,  molecular  docking,  molecular  dynamic  simulation  and  so  on.  Features  and  examples  of
these analytical techniques are summarized to provide technical support for the research of polyphenol-protein interaction,
as well as the other food compounds interaction. Finally, this work puts forward the strategy and future work for the study
of the polyphenol-protein interaction, and discusses the practical significance of such interaction studies in food processing .
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食品的组成成分复杂，既包括碳水化合物、脂

肪、蛋白质、矿物质、维生素等营养素，还包括多酚、

多糖、萜类等活性成分[1]。各组分之间在生产、加工

和贮藏等过程中时刻发生着相互作用，这些作用对食

品的颜色、香气、味道、形态、营养等属性有较大影

响，因此，食品组分间的相互作用是食品科学研究领

域的核心问题之一[2]。目前，国内外学术界对食品组

分的相互作用尚未明确的定义，研究人员往往针对不同

的食品组分开展研究[3]。本研究以“Food compound”、

“Interaction”、“Polyphenol”、“Protein”、“Lipid”、

“Carbohydrate”、“Polysaccharide”、“Oligose”、“食

品组分”、 “相互作用”、“食品成分”、“多酚”、“蛋白质”、  
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“脂质”、“碳水化合物”、“多糖”、“寡糖”为关键词，

在 Google Scholar、Web of Science、中国知网、万方

数据库检索近五年（2016~2020 年）的文献，其中

158 篇文献研究了食品组分间的相互作用，具体为

“多酚-蛋白质”、“多酚-多糖”、“风味物质-蛋白质”、

“多糖-蛋白质”等的相互作用，其中研究多酚-蛋白质

相互作用的文献数目占比达三分之一以上，是目前食

品组分间相互作用的研究热点（图 1）[4]。

 
 

多酚-蛋白质, 56

蛋白质-多糖, 20

多酚-多糖, 19

多糖-多糖, 13

风味物质-蛋白质, 8

蛋白质-蛋白质, 16

蛋白质-脂质, 7

多酚-脂质, 4

矿物质-蛋白质, 4

风味物质-脂质, 3

其他, 8

图 1    近五年食品组分相互作用文献数目
Fig.1    Number of literatures on food compound interaction in

the past five years
 

就分子相互作用而言，可按照分子量大小（分子

量小于 1000 Da 的为小分子，大于 1000 Da 的为大

分子[5]），将研究对象体系分为小分子和小分子、小分

子和大分子、大分子和大分子三类；也可按照相互作

用力的类型，分为非共价作用力（氢键、疏水相互作

用、范德华力、静电相互作用等）和共价作用力

（σ 键、π 键、肽键、二硫键等）[6]。多酚-蛋白质的相

互作用属于小分子和大分子的相互作用，且同时存在

非共价作用力和共价作用力，其中，非共价作用力是

由氢键、疏水相互作用、静电相互作用、范德华力等

形成，对应的是可逆过程[7−9]；共价作用力主要是肽键

和二硫键，对应的是不可逆过程[10−11]。对于多酚-蛋

白质相互作用的研究，可以采用直接和间接两种方式

进行（图 2）：直接方式包括使用荧光发射光谱法、傅

里叶变换红外光谱法、圆二色光谱法、核磁共振光谱

法等分析多酚-蛋白质形成的复合物，或直接测定蛋

白质[12] 和多酚的含量变化[13]；间接方式包括使用等

温量热滴定法、差示扫描量热法计算多酚-蛋白质结

合过程中的热力学参数，或使用小角度散射、浊度

法、动态光散射法等研究多酚使蛋白质性质发生改

变的过程，或使用分子对接、分子动态模拟的方法，

预测多酚-蛋白质结合模式，从而间接证明相互作用

的存在[14−15]。单独使用某一种分析方法只能为研究

多酚-蛋白质的相互作用提供补充证据，针对相互作

用机制的研究常集合多种方法系统解析多酚-蛋白质

的相互作用[15−16]。
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图 2    多酚-蛋白质相互作用分析方法

Fig.2    Analysis methods of polyphenol-protein interaction
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本文按照直接和间接方式归纳了目前应用于多

酚-蛋白质相互作用的研究方法，并列举了这些技术

在研究多酚-蛋白质相互作用中的特点和实例，以期

为食品科学领域中多酚-蛋白质相互作用的相关研究

工作提供技术支撑，为研究其它食品组分间的相互作

用提供参考。 

1　多酚-蛋白质相互作用的直接分析方式 

1.1　荧光光谱法

荧光光谱法广泛用于研究多酚-蛋白质的相互作

用。蛋白质含有色氨酸、酪氨酸和苯丙氨酸残基，具

有固有的发射荧光[17]，当多酚与蛋白质结合后，会造

成蛋白质固有荧光的淬灭，通过 Stern-Volmer 公式

计算出淬灭类型，结合位点数，进一步通过 Van’t

Hoff 公式计算出焓变和熵变，判断作用力类型。

Dai 等[18] 借助该方法研究了 B 型-原花青素二聚体

和水稻谷蛋白的相互作用，发现当 B 型-原花青素二

聚体水平增加时，水稻谷蛋白的荧光强度明显降低，

并且最大峰对应的波长只有轻微的变化（约 2 nm），

这些结果表明，B 型-原花青素二聚体淬灭了水稻谷

蛋白的固有荧光，表明两者发生相互作用。在小分

子-蛋白质相互作用的研究领域，同步荧光光谱经常

用来研究环境对荧光基团微观结构和蛋白质构象的

影响[18]。当 Δλ=15 nm 时，同步荧光光谱显示酪氨酸

残基的特征荧光；当 Δλ=60 nm 时，同步荧光光谱显

示色氨酸残基特征荧光，而蛋白质的氨基酸酸残基的

最大发射波长与其所处的微环境有关，因此，通过同

步荧光光谱可以考察蛋白质所处微环境的情况[19]。 

1.2　紫外-可见吸收光谱法

紫外-可见吸收光谱法技术简便，用于探索蛋白

质的结构变化和复合物的形成。蛋白质吸收光谱主

要有两个吸收峰：200 nm 处反映蛋白质骨架构象，

280 nm 处反映芳香族氨基酸，通过关注这两个波长

对应的峰形的变化帮助了解蛋白质结构的变化，多酚

也会对紫外-可见光发生吸收作用，获得吸收光谱，从

而获得复合物的信息[17]。

原花青素 B3 和溶菌酶相互作用的研究使用了

紫外-可见吸收光谱法，其中原花青素 B3 在 200 nm

有较强的光吸收。与溶菌酶相互作用后，在 200 nm

处的光吸收强度显著降低，最大吸收波长红移。结果

表明，由于原花青素 B3 与溶菌酶的强结合，肽主链

的构象展开，微环境的疏水性发生变化[20]。进一步的

研究表明，280 nm 处的吸光度略有下降，证实了原花

青素 B3 与溶菌酶的相互作用形成了络合物[20]。两

个实验表明，利用吸光度的变化探究多酚-蛋白质的

相互作用具有较高的可重复性和准确性。Liu 等[21]

发现在玉米醇溶蛋白-表没食子儿茶素没食子酸酯

（Epigallocatechin gallate, EGCG）体系中，多酚和蛋

白质化学结合后产物的吸光度比它们的混合物的吸

光度显著升高，这一现象被认为是共价复合物的形成

改变了玉米醇溶蛋白的结构，使得更多酪氨酸和色氨

酸残基暴露在周围的溶剂中。 

1.3　傅里叶变换红外光谱法

傅里叶变换红外光谱法用于研究多酚-蛋白质相

互作用引起的蛋白质二级结构和氢键等的变化，可以

为多酚-蛋白质相互作用提供动态的结构变化信息。

蛋白质酰胺带的红外光谱可提供其二级结构信息，特

征吸收带主要有酰胺Ⅰ带、酰胺Ⅱ带和酰胺Ⅲ带，因

酰胺Ⅰ带信号强而被广泛使用[22]。酰胺Ⅰ带主要集

中在 1600~1700 cm−1，展示了蛋白质的 α-螺旋（1650~
1658  cm−1） 、 β-折叠（ 1610~1640  cm−1） 、 β-转角

（1660~1695 cm−1）和无规卷曲（1640~1650 cm−1）等

结构信息[23]。用红外光谱法对茶多酚与 β-乳球蛋白

络合物的形成进行了表征，Kanakis 等[24] 并未在酰胺

Ⅰ带和酰胺Ⅱ带发现明显的峰红移或蓝移，但存在峰

高度的变化。Jia 等[25] 通过酰胺Ⅰ带峰值拟合观察

绿原酸、阿魏酸和 EGCG 分别与 β-乳球蛋白的结合

情况，发现这三种多酚诱导蛋白质 a-螺旋向 β-折叠

结构转变，改变了 β-乳球蛋白的二级结构。 

1.4　圆二色光谱法

圆二色性是由左右圆偏振光的吸附差异引起

的，可以显示蛋白质构象的变化。远紫外圆二色光谱

（≤250 nm）反映蛋白质二级结构的定量信息，包括

α-螺旋、β-折叠和 β-转角的含量等。蛋白质的近紫

外圆二色光谱（>250 nm）提供其三级结构信息，主要

取决于苯丙氨酸、酪氨酸、半胱氨酸（或 S-S 二硫键）

和色氨酸氨基酸残基对偏振光的吸收、偶极取向和

周围环境的性质[26]。圆二色光谱法经常与其他方法

结合来研究相互作用，获得结合常数、结合的化学计

量数和其他热力学参数，以及洞察这种相互作用引起

的复合物结构变化[16]。Paul 等[27] 使用圆二色光谱观

察 β-乳球蛋白与 EGCG 结合前后蛋白质二级结构的

变化。远紫外圆二色光谱表明，EGCG 与 β-乳球蛋

白结合后，使得 β-乳球蛋白二级结构中的 α-螺旋向

β-折叠转变。多酚与蛋白质结合后会导致蛋白质的

可消化性的改变。β-折叠的增加不利于胃蛋白酶的

消化[28]。这可能是茶、咖啡和可可中的多酚提取物

延缓 β-乳球蛋白消化的原因[29]。

圆二色光谱法和傅里叶变换红外光谱法都广泛

用于研究蛋白质的二级结构，并且方法互补，可以实

现对蛋白质二级结构的准确描述[30]。二者的区别在

于，圆二色光谱适合预测液体样品的 α-螺旋结构，而

傅里叶变换红外光谱法适合分析固体和 β-折叠[31]。 

1.5　拉曼光谱

拉曼光谱作为一种散射光谱，能够提供快速、简

单、可重复、且无损伤的定性定量分析，用于获得分

子的振动和转动信息，为物质鉴定及结构研究提供补

充信息[32]。谢凤英等[33] 使用拉曼光谱测定荞麦多酚

对米糠蛋白的影响，发现了蛋白质 a-螺旋结构含量

逐渐降低，β-折叠先增加后降低，β-转角先降低后增
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加，而无规则卷曲结构的含量逐渐增大的现象，发现

多酚-蛋白质的相互作用破坏了米糠蛋白分子间二硫

键，降低了米糠蛋白分子间作用，增强了米糠蛋白结

构的稳定性。然而，拉曼光谱在多酚-蛋白质作用研

究主要聚焦在蛋白质的二级结构中，当体系只存在多

酚时，并没有特征峰的出现。Liu 等[34] 对负载白藜芦

醇和姜黄素的纳米颗粒进行拉曼光谱分析，并未观察

到多酚官能团特征峰。 

1.6　核磁共振波谱法

核磁共振波谱法通过检测分子结构中标记的碳

元素的化学位移，直接表明多酚与蛋白质是否发生结

合作用和相关构象的改变[35]。核磁共振光谱法可精

确识别结合位点信息，解释相互作用机理，分析相互

作用构效关系[36]。Faurie 等[37] 使用 EGCG 滴定，并

保持在滴定过程中唾液肽浓度恒定，获得了蛋白质

质子化学转移的信息，从而得到关于结合位点和聚合

体类型的信息。Silva 等[38] 利用核磁共振光谱法研

究单宁和唾液蛋白之间的相互作用，发现相互作用与

单宁结构及疏水性有关；此外，蛋白质结构中某些特

定氨基酸，如脯氨酸，起到稳定疏水性堆叠的作用，也

会影响单宁与唾液蛋白的相互作用。 

1.7　显微镜观察法

关于多酚-蛋白质相互作用的显微观察方法，主

要有原子力显微镜、扫描电子显微镜以及激光共聚

焦显微镜，这些显微镜观察法为直接观察多酚-蛋白

质相互作用提供支持，对样品适应性较强，利于结构

解析。

原子力显微镜是在扫描隧道显微镜的基础上研

制而成的一种扫描探针显微镜，通过探针与被测样品

之间的微相互作用（原子力）获得物质超微结构及表

面信息，进而对样品表面结构进行观察，常用于研究

分子间的相互作用，如表征多酚与蛋白质间的相互作

用[39]。该方法能提供三维表面图，具有样品制备简

单、无需覆盖导电薄膜、成像分辨率高的特点，但是

也存在一定的缺陷，如成像范围小、速度慢、受探头

影响较大等[40]。Liu 等[41] 使用原子力显微镜观察 90 ℃
的热处理前后，绿原酸和 EGCG 分别与乳铁蛋白的

结合情况，发现这两种多酚均可以抵抗加热造成的乳

铁蛋白聚集，其中，绿原酸的作用更为明显，这一结果

为扩大乳铁蛋白在食品中的应用提供可能。上述结

果表明，原子力显微镜是一种有效的跟踪蛋白质聚集

现象的方法。

扫描电子显微镜通过电子束射到样品表面产生

次级电子，次级电子富集后转变成电信号，从而得到

样品表面结构的立体扫描图像、微观形貌放大像、表

面组成分布、晶体的晶向和晶格常数、发光性试样的

结构缺陷等，该方法样品制备容易，耗时少，可做综合

分析，放大倍数范围广，场深大，但是，扫描电子显微

镜的分辨率有限，为 6~10 nm，不利于较小分子的观

察[42]。Liu 等[21] 使用扫描电子显微镜，对六羟黄酮、

绿原酸、EGCG 三种多酚与玉米醇溶蛋白结合后的

形态进行表征，发现三种多酚诱导玉米醇溶蛋白分子

的自组装，并推测多酚改变了多酚和蛋白质之间的吸

引和排斥作用的大小和范围，尤其是疏水和静电相互

作用。

激光扫描共聚焦显微镜通过共焦光学消除不需

要的焦点外散射光，增强样品的焦点内区域的对比

度，可对固定的组织或活体样本进行亚细胞水平结构

的观测，能够 3D 成像，但是，分辨率比扫描电子显微

镜低，成本更高[43]。Diaz 等[44] 使用激光扫描共聚焦

显微镜，观察发现蓝莓汁和红莓汁中的多酚与蛋白质

作用形成的颗粒均较小，且形状规则，结合其他实验

结果，认为蓝莓汁多酚与蛋白质结合的颗粒可以稳定

食物功能性成分。Zou 等[45] 制备了一种新型玉米醇

溶蛋白/单宁酸复合胶体颗粒，依靠激光扫描共聚焦

显微镜直观地观察到油滴被致密的蛋白质网络包围。 

1.8　质谱技术

质谱是一种检测和鉴定未知分子的方法，这些

未知分子的范围从小分子到纳米颗粒。质谱在研究

小分子与蛋白质相互作用时，不是对单个分子进行检

测，而是对小分子蛋白质复合物被电离后的产物进行

检测，用于确定小分子蛋白质复合物的结合位点，是

一种灵敏、快速、样品消耗低、易于自动化，可用于

高通量的方法[46]。Gallo 等[47] 使用基质辅助激光解

吸/电离飞行时间质谱（MALDI-TOF-MS）分析巧克

力多酚与 α-乳白蛋白的结合位点，确定结合位点为

半胱氨酸的游离硫醇基团，这是首次关于食品多酚与

牛奶蛋白共价加和位点的实验研究。

质谱技术作为一种高通量的测量手段，在研究

多酚-蛋白质相互作用方面具有巨大的潜力。全自

动 nano-ESI-MS 方法主要用于在短时间内筛选数百

种潜在候选药物[48]。此外，亲和柱与质谱耦合方法有

助于找到新的核受体配体[49]。这类技术在研究多酚-
蛋白质相互作用方面也表现出较大的潜力。 

2　多酚-蛋白质相互作用的间接分析方式 

2.1　等温滴定量热法

等温滴定量热法通过计算多酚与蛋白质反应中

的反应热，得到过程中的热力学参数[16]。该方法具有

如下特点：等温滴定量热法的信息在均匀相中产生，

没有标注，保证了方法的准确性；目标物质量不影响

信号强度，这对于小分子十分有利；缺点在于分析时

间长，自动化或高通量筛选能力有限，样品量大[16]。

王宁[50] 使用等温滴定量热法，计算得到了反应的热

力学性质，相互作用的化学计量学、亲和力常数、焓

变化、熵变化、吉布斯自由能和恒压摩尔热容；通过

这些数据推测绿原酸与三种蛋白的结合是自发进行

的，结合过程受到熵驱动；计算反应前后自由能变化

的大小，确定人血清蛋白与绿原酸的结合能力最强，

结合力大小顺序为人血清蛋白>胰蛋白酶>胃蛋白

酶。此外，等温滴定量热法常与其他技术结合来研究
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小分子与蛋白质的相互作用，如茶儿茶素作为过氧化

氢酶的抑制剂的可能机制[51]。 

2.2　差示扫描量热法

差示扫描量热法通过测量样品的比热容，绘制

比热容关于温度的函数，实现监测蛋白质构象转变，

为评价蛋白质的热稳定性提供了一种客观、全面的

方法[52]。该方法具有灵敏度高，操作简单快速，适用

性广，样品使用量少、无需前处理等优点，但也存在

着成本高，当样品量少、材料不均匀时不能很好代表

整体的问题[53]。Sun 等[54] 从 3 种茶叶（绿茶、黑茶和

乌龙茶）中提取多酚，并将其加入到胰腺淀粉酶中，发

现 3 种茶多酚的加入使胰腺淀粉酶的焓变和变性温

度降低，且随着茶多酚浓度提高，胰腺淀粉酶热稳定

性下降；结合荧光光谱的结果，发现加入茶多酚后，胰

腺淀粉酶最大发射波长的红移，说明在多酚与蛋白酶

结合时，胰腺淀粉酶的结构伸展。Liu 等[21] 用差示扫

描量热法分析了玉米蛋白，玉米蛋白-多酚偶合物及

其混合物的热行为，发现蛋白与多酚结合后，热变性

温度有所提高。这一结果具有普遍性，之前的结果表

明奎宁与蛋白质的相互作用可以提高了蛋白质的热

变性温度[55]。 

2.3　散射法

散射法是一类适用于研究多酚与蛋白质聚集作

用的方法，主要包括小角度散射、浊度法以及动态光

散射法。小角度散射是生物大分子、纳米复合材料、

合金和合成聚合物结构分析的基本方法[56]。小角度

散射包括小角度 X 射线散射（Small-angle X-ray scat-
tering, SAXS）和小角度中子散射（Small-angle neutron
scattering, SNAS），结构信息的响应随着添加配体或

结合物，以及溶剂的物理和/或化学特性而改变，可以

提供分子间折叠和组装过程的动力学信息[57]。涩味

是红酒等饮品中最重要的感官品质之一，是单宁和唾

液中富含脯氨酸的蛋白质发生相互作用产生的。在

水溶液和胶体水平上，Canon 等[58] 使用小角度 X 射

线散射对黄烷-3-醇和富含脯氨酸蛋白之间的相互作

用进行研究，发现了聚集物具有核状结构。

浊度法（Nephelometry）通过测量一束光通过含

有悬浮颗粒的溶液时，产生的散射光来研究多酚与蛋

白质的聚集物[59]。多酚含量与浊度值有直接关系，然

而，浊度法的测量受到几个因素的影响。主要是聚集

物的尺寸，该方法要求所有的颗粒应该是较小且几乎

相同的尺寸。因此，为避免形成较大的团聚体，浊度

法测定应在较短的反应时间内进行[60]。

动态光散射法（Dynamic light scattering, DLS）
可以帮助解决浊度法中遇到的问题，是一种实时、快

速、无损的统计学颗粒粒径测量方法，并且相对于电

镜法可以对样品进行原位观测[61]。Mcrae 等[62] 使用

动态光散射观察，发现加入 B 型-原花青素三聚体

后，观察到蛋白质聚集物生成，并且随着原 B 型-原
花青素三聚体的进一步增加，聚集物的粒径缓慢增

加，说明 B 型-原花青素三聚体与蛋白质形成了复合物。 

2.4　X 射线衍射法

X 射线衍射是测定分子结构的标准技术，可用

于解析从几个道尔顿到理论上不受限制的分子量的

化学结构，并可用于解析包含不同配合物的分子[63]。

X 射线衍射使用 X 射线照射源来产生光束（也可以

使用电子或中子）被目标样本衍射，得到的衍射图样

可以用来重建样品的三维结构。此方法对样品要求

高，但是要求样品处于结晶状态[16]。夏雨等[64] 使用

X 射线衍射法研究不同浓度茶多酚对明胶的改性作

用，发现不同浓度茶多酚与明胶交联后蛋白质的结晶

面距离均变小，其中，2 g/L 的茶多酚与明胶交联后蛋

白质结晶面的距离最短，即 2 g/L 的茶多酚对明胶的

交联作用最强。 

2.5　生物传感器

国际纯粹与应用化学联合会（IUPAC）定义生物

传感器是一类将生化信息转换为分析信号的装置[65]。

生物传感器（Biosensor）根据转导的信号不同分为电

化学传感器、光学传感器、声学传感器和量热传感器

（参考 2.1 等温滴定量热法）。各类传感器通常需要

一个存在相互作用的物质，被固定在表面上，用以创

造传感元件，这一物质可以是小分子，也可以是蛋白

质。虽然所有这些基于传感器的技术只需要少量的

蛋白质被固定，但根据小分子-蛋白质相互作用的亲

和力，需要的小分子数量可能非常高[66]。

电化学传感器（Electrochemical transduction sen-

sors）设备简单，信号强度不依赖分子大小，包括安

培、电位和阻抗传感器[66]。目前关于电化学的研究

中，大多利用分子间相互作用测定目标物含量。Datta

等[67] 利用酪氨酸酶和金纳米粒子修饰的生物膜，使

用电化学传感器检测茶叶和葡萄酒中的多酚含量，线

性良好。

光传感器（Optical sensors）中，表面等离子共振

生物传感器具有免标记、高灵敏度、实时定量的特

点，可以同时动态监测多个生物分子间的相互作

用[68]。当生物分子在表面发生相互作用后，导致敏感

层介电常数和折射率变化，使得传感器电磁场变化，

最终反映到光电信号的变化上。Guerreiro 等[69] 利

用超薄的智能分子印迹聚合物捕获和稳定在等离子

体传感器表面的复杂蛋白基质，研究了儿茶素、B 型-

原花青素二聚体与唾液蛋白的相互作用，该技术为研

究食品中小分子生物利用度提供可能。

在声传感器（Acoustic）中会用到电声装置，其工

作原理是检测由化学交互材料与压电材料接触而制

成的薄膜的质量密度、弹性、粘弹性、电或介电特性

的变化。其中，石英晶体微平衡传感器通过测量石英

晶体谐振器的频率变化来测量单位面积的质量。

Naoto 等[70] 使用石英晶体微平衡来研究小分子与固

定蛋白的结合，显示儿茶素与肌钙蛋白 C（心力衰竭

的标志）具有较高的亲和力。 
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2.6　界面扩张流变学性质的测量方法

界面扩张流变学性质能够反映不同分子在界面

层上的吸附和分散行为，对于研究复合体系中各组分

间的相互作用具有重要意义，该方法通过比较界面粘

弹特性、弛豫过程、界面张力等特征参数，建立适合

于分析不同类型组分的理论模型，具有灵敏度高、操

作简便、稳定性良好等特点，能够直观地反映出相互

作用对加工性能的影响[3]。

Rossetti 等[71] 将界面扩张流变学性质应用于茶

多酚与唾液蛋白的相互作用中，发现两者间的相互作

用随着多酚的化学结构和酚环的数量发生改变，该研

究为揭示食品在口腔中收敛、苦涩等风味的形成机

制提供参考。Zou 等[72] 利用单宁与玉米蛋白颗粒在

空气-水界面的颗粒相互作用进行研究，发现玉米蛋

白颗粒由于吸附速度快、颗粒间作用力大，导致在界

面处覆盖面积小，形成了较大的团聚体，单宁的氢键

削弱了颗粒的疏水性，从而削弱了流体界面的颗粒间

力，可以降低玉米蛋白颗粒在界面上的吸附和组装速

率，这也为玉米蛋白颗粒重新排列成有序的界面网络

提供了足够的时间。 

2.7　分子对接

分子对接（Molecular docking, MD）是一种通过

硅计算工具计算，模拟分子间相互识别的方法，可确

定配体与靶结合位点的结合构象和结合的最佳位

置、方向，补充了多酚和蛋白质结合的实验数据[73]。

分子对接方法允许从蛋白质数据库中可用的结构中

选择不同的蛋白质目标进行大规模筛选，具体的蛋白

质数据库参考魏冬青等[74] 的文章。分子对接根据分

子构象是否可以改变分为三类，即柔性对接、半柔性

对接和刚性对接：柔性对接一般用于精确考虑分子间

识别情况，计算耗费最大；半柔性对接常用于处理大

分子和小分子间的对接，一般小分子构象可变，而大

分子构象不可变；刚性对接适合大分子和大分子之间

的对接[75]。为了使每个多酚都能独立于每个蛋白质

已知的配体结合位点，找到可能的其他结合位点，可

以采用盲对接的方法。在研究苹果多酚和蛋白质相

互作用中，Scafuri 等[76] 就使用了盲对接的方法，确定

了具有最低结合能的苹果多酚-蛋白质复合物。 

2.8　分子动态模拟

分子动态模拟（Molecular  simulation  docking,
MSD）是在原子水平上获取蛋白质的结构信息，具有

瞬时清晰度，能够得到构象变化、配体结合以及蛋白

质折叠的信息等[77]，用于预测干扰（突变、磷酸化、质

子化或配体的添加或去除）对生物分子的影响，但是，

在模拟过程中共价键不会形成和断裂使得方法具有

局限性[78]。Abdulatif 等[8] 使用分子对接和分子动态

模拟方法对芦丁与 β-乳球蛋白结合进行研究。分子

对接结果表明，芦丁与 β-乳球蛋白有两个结合位点，

并且两个位点均依靠氢键和疏水相互作用。在位点

1 处，有 6 个氨基酸残基参与氢键作用，13 个氨基酸

残基参与疏水相互作用；在位点 2 处，有 7 个氨基酸

残基参与氢键作用，3 个氨基酸参与疏水相互作用。

分子动态模拟结果表明，芦丁与 β-乳球蛋白在位点

1 处形成了更为稳定的复合物，因此，推断芦丁与 β-
乳球蛋白主要在位点 1 处结合。 

3　结语与展望
目前来看，无论是直接分析方式还是间接分析

方式，均存在一定的局限性。直接分析方式中，扫描

电子显微镜[79] 和激光扫描共聚焦显微镜[43] 分辨率

不够高，不利于较小分子的观察，而原子力显微镜分

辨率较高，但是成像范围小、速度慢、受探头影响较

大[40]；质谱技术研究多酚-蛋白质形成的复合物，存在

电离过程破坏多酚-蛋白质之间的相互作用（疏水作

用）[16]、分析中峰展宽和离子抑制[80] 及小分子质量变

化被弱化从而影响复合物分析的问题[81]。间接分析

方式中，界面扩张流变学性质测量方法需要可供食品

组分发生吸附或扩散作用的界面层，但食品基质的复

杂性决定了并不是每种组分都会在这两个界面上表

现出吸附行为[3]。

而针对食品真实体系中多酚-蛋白相互作用的研

究具有重要的食品加工学意义。一方面，多酚-蛋白

质的相互作用对食品品质有积极作用：如多酚可通过

与蛋白质交联提高啤酒泡沫稳定性[82]；奶茶中的牛奶

蛋白可提高茶多酚的抗氧化能力[83] 等。另一方面，

多酚-蛋白质相互作用对食品品质有不利影响：如研

究发现巧克力中的多酚与牛奶蛋白结合并发生作用

后，降低巧克力多酚的消化吸收以及抗氧化活性[84]；

油菜籽多酚常与油菜籽蛋白结合，导致油菜籽蛋白提

取物色泽变暗，产生异味，感官品质严重下降[85]。大

量的前期探索研究主要还在模拟及推演体系中进行，

而真实体系中多酚-蛋白质的相互作用机制尚未完全

明确，并且由于此类相互作用极易受到食品加工条件

的影响，探究加工环境对相互作用的影响具有较大的

实际意义。因此，食品复杂体系相互作用的研究对分

析方法的准确性和特异性提出了更高的要求，考虑到

食品加工环境的变化，原位检测分析技术亟待突破。
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