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叶穗香茶菜甲素与 DMF包结物的晶体结构研究△ 

—  康文俊 吕扬郑启泰周同惠 垦童 
、 ／ 

(中国医学科学院 中国协和医科大学 药物研究所，北京 100050) 
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R提要 叶穗香茶菜甲素(Phyllosrachysin A)与DMF包结物的化学计量式为c2。 

H s(J ·c。H ON，用x衍射分析法测定其晶体结构 结晶呈无色透明块状，实验用晶 

体尺寸为 0．6 mm×0．6 mm×0．8 mm，属正交晶系，空问群为P2 2 2 ，晶胞参数为 

a一10．895(3)、b一1 3．237(2)和 c：15．373(3)A，晶胞体积为V一221 7．0(3)A。，晶 

胞内分子数z一4，计算晶体密度D 一1．302 g cm～。应用直接法解析分子结构，以最 

小二乘法修正结构参数，最终可靠因子R{=0．060，R 一0．083。结果表明该结构是由 

叶穗香茶菜甲素与DMF分子以 1：1比例通过氢键包结而形成的隧道型包结物。 

关键词 吐堕查釜苤里盂曼堡茎塑 皂 堑 辛惠：暂盔聋 
中图号 0742．7 0629．61 

香茶菜二萜类化合物具有抗肿瘤生理活性，近年来成为国际上药物研究热点之一，目前我 

国和 El本在该研究领域居领先位置。由叶穗香茶菜中分离得到的叶穗香茶菜甲素(Phyl 

Iostachys Jn A) ：具有抗肿瘤生理活性 ，为进行药物分子结构与功能的研究，首先对标题化合 

物进行了x衍射结构分析。 

材 料 和 方 法 

一

、 晶体生长 叶穗香茶菜甲素(Phy1lostachysm A)用常规溶剂法结晶困难，取少量粉 

末状样品，用 N，N一二甲基甲酰胺(DMF)溶解，经水沿制成过饱和溶液，放人 5 C生化培养箱 

(I RH一150B型)中静置。约 1o个月后获得具有完整外形的结晶多面体，晶体大小为2．0 mm× 

2．0mm× 2．0mm 

二、x衍射实验 取大小为 0．6 mm×0．6 mm×0．8 mlTl的单晶进行 x衍射实验，用 

DIP一2000K面探测仪收集衍射强度数据，MoNa辐射，石墨单色器，m扫描范围o～180。，采用 

回摆照相法，回摆角度 一6。，间隔为6。，总计摄取30幅图象(每张曝光10mln)t独立衍射点 

为l 512个，可观察点(eFI≥8．0 IF e)为1 050个 

在微机上用直接法(SHEI XS 86)解析分子结构，从 E图上获得 30个正确原子位置，交迭 

使用最小二乘法和差值Fourier法获得全部31个非氢原子坐标。对全部非氢原子坐标及其各 

向异性温度因子进行最小二乘法修正，用差值Fourier法与几何计算法获得全部氢原子位置。 

最后经最小二乘法修正全部结构参数，可靠因子为R r一0．060，Rw=0．083(W--1／[d(F)])。图 

△ 国家 自然科学革金【39370810)和国家教委博上点基金资助 * 中国科学院昆明植物研究所 
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l所示为其立体结构投影图。附表所示为非氢原子坐标与等价温度因子参数。成键原子间的键 

长、键角值均在常用均值范围。 

C3。 

： 

HO 13 

／ 0 

图 1 包结物立体结怕图(左)；主体分子结构图(右) 

Fig 1 Stereostructure of the inclusion compound(1eft) 

The structure of phyIlostachysln A (right) 

附表 原子坐标与等价温度因子参数 

Table Atomic coordinate and equivalent temperature parameters 
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结 果 与 讨 论 

Phyll0stachysin A分子是由 3个六元环和 2个五元环组成，环构象分别为A环椅式，B 

环、C环船式，D环、E环信封式 A／B环呈反式，B／C环呈顺式联结 Phyllostachysin A属唇 

形科香茶菜二萜类化台物。 

晶态下Phyllostachysln A(主体分子)与DMF(客体分子)形成 l：l的包结物 主体分子 

内部存在氢键联系：()2⋯() (2．849 )，o ⋯O。(2．720A)，客体分子中的羰基(() )与主体分 

子中的羟基H。。形成强氢键，其值为2．672A，沿晶胞a方向观察可看到 6个以氢键联系的主体 

分子形成沿 a方向分布的空腔，空腔中镶嵌着两个客体分子(图 2a)。6个主体分子(1 Ⅵ)间 

的氢键分布为 O ⋯() ，2．815̂ (对称变换为 1／2+x，3／2一Y，--z)，O4'⋯o ，2．914A(7／2一 

X，2一y，1／2+z)，() ⋯() (1／2+x．5／2--y，一z)，() ⋯() (x，l+y，z)，04 ⋯05 (2一x，1／2 

+y，一1／2-z)和 04 ⋯05，由此构成一个六边形网格且沿a方向延伸的隧道型包结物(图 

2b) 

围 2 沿a方向的品胞投影图 

Fig 2 The perspective drawing of unit cell along a—axis 

a．Perspective drawiag (There Rce two unit ceils along b and c axises． 

The dash liaea reperesent hydrogen boads between molecules)I b．The 

iaclusion Ixatte~ of host and guest molecules 
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Study on the Inclusion Compound of Phyllostachysin A and DM F 

Lu Duo Kang Wenjun I u Yang Zheng Qitai Zhou Tonghui Sun Handong 

(Institute of Mate*ia Medica．CAMS and PUMC．Beijing 100050) 

The crystal structure ot inclusion compound phyIl0stachysln A and DM F．C 2̈H26O 6· 

C3H 7ON ，was determined by X—ray diffraction．A colorless block crystal with dimensions of 

0．6× 0．6× 0．8ram was used for analysis． It shows orthorhombic，and it s space group is 

P2 2 2 with a—l0．895(3)，b=13．237(2)．c=1 5．373(3)A。V一2217．0(3)A。Z一4，D 一 

1．302g CII1 ．Direct method was applyed to determine the structure，and the parameters 

were refined by Ieast square method．The final Rf factor is 0．060 and R = 0．083．The result 

shows that the crystal is formed by Phyll0stachysjn A and DM F by inclusion interaction． 

Key warfis phyliostachysin A crystal stⅢ ture inclusion compound 

(1 996 11 03收稿) 

局部心血管组织肾素一血管紧张素系统在高血压、 

心肌肥厚发生中的作用及机制(科研成果) 

丁垒风 周爱儒 雷立权 张 琪 李倩红 

中国医学科学院 中国协和医科大学 阜外心血管病医院．北京 100037) 

本研究较系统深入地研究了心血管组织肾素 血管紧张素系统(RAS)的作用，明确了该局部组织 RAS 

在高血压及心肌肥厚发病中的重要作用．进 步探讨了心血管组织 RAS在血管平滑肌细胞(VSMC)增殖中 

的机制．探索了干扰 RAS的途径．为新的转换酶抑制剂(ACE1)和血管紧张素 Ⅱ(Ang I)受体拮抗剂的开发 

提供了新线索 本课题的创新点在于：(1)实验性高血压时-VSMC合成和分泌心钠素(ANP)的不足是局部 

RAS激活、VSMC增殖的原因之 ：(2)VSMC的增殖与ras癌基因的过量表达与抗癌基因p53表达不足及 

其突变有关：(3)p6A及 764 3具有抑制 Ang n平滑肌细胞增殖作用。 

本研究还观察到．心肌肥厚时心肌胶原有基因表达，生化及结构改建的变化·ACE1可逆转胶原改建。 
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