
Tutorials 

Introduction to the NAC4ED 

NAC4ED 是用于定向改造并分析酶分子的一个全面的酶底物选择性智能设

计系统软件，它采用完全合理的蛋白酶设计和转化方法，通过定点突变、动力学

模拟、分子对接和构建突变位点筛选方案的方法，对酶分子进行完全合理的设计

和转化，从而提高酶分子的性能。 

NAC4ED是一个免费的在线查询工具，您所需做的仅仅是完成账号的注册，

输入您所需的酶突变相关信息，随后经系统处理后就可以自动得到相应的分子对

接结果。 

为了正确并充分使用该功能，仔细阅读本教程十分重要，以下是如何使用

NAC4ED 的基本概述： 

注册与登录 

填写与递交 

结果与反馈 

 

 

Registration and Login 

为了能够使用本软件，您必须准确并详细填写您的个人信息，完成在

https://lujialab.org.cn/的账号注册，注册完成后，后续使用用户名与密码登录即可。

以下是注册与登录的基本流程： 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

https://lujialab.org.cn/


Filling out forms and Submitting 

账号注册完成并登录后，在 https://lujialab.org.cn/software/页面点击左侧软件

标题 NAC4ED 即可进入递交页面。软件基本界面如图所示： 

 

 

以下是对填写表格与递交整体流程的概述： 

1、获取您所期望处理的酶的 pdb 文件以及反应物的 pdb（或 sdf）文件并保存于

本地。pdb 文件的具体格式详见 https://www.wwpdb.org/documentation/file-format。

使用文本文档打开以确定氨基酸残基、编号、特定原子等信息；使用 PyMOL 打

开以确定该蛋白质的三维结构。 

2、为蛋白质与配体命名，填写于 Protein Name 与 Ligand Name 栏中。（仅使用

大小写字母与数字） 

3、确定蛋白质链，填写其中一条肽链的大写字母于 Protein Chains 一栏中（A or 

B or C……） 

4、确定酶催化中心进攻或被进攻或有电子转移的氨基酸残基类型与编号，分别

填写于 The amino acid residue name 与 The amino acid residue numbers 栏中。 

https://lujialab.org.cn/software/
https://www.wwpdb.org/documentation/file-format


注：The amino acid residue name 一栏仅可填写代表氨基酸残基的三个大写字母！

（e.g. GLY） 

The amino acid residue numbers 一栏仅可填写阿拉伯数字！（e.g. 116） 

5、指定您所期望处理的该氨基酸残基的特定原子，填写于 The amino acid residue 

atom name 一栏中。（e.g. HA3） 

6、指定需要测量的反应物特定原子，填写于 Ligand atoms to be measured 一栏中

（e.g. C2） 

7、确定希望计算的突变氨基酸，填写于 Residues desired for mutation 栏中。突变

点格式为：野生型氨基酸残基大写字母 + 突变位置（以阿拉伯数字表示） + 突

变型氨基酸残基大写字母。（e.g. PHE116ASP）若希望突变多个单突，中间以空

格分隔即可。（e.g. PHE116ASP SER86ARG ASP3ALA） 

8、最后上传目标酶与反应物的文件，大小均限制在 5MB 以内。 

检查并确保以上信息准确无误后，点击下方“Submit”即可递交。 

需严格确保上述信息填写格式符合标准，准确无误，否则点击递交会显示错

误信息“您输入的信息格式不正确”。 

 

整体填写示例如下： 

NAC4ED 上传表单栏目信息： 

1) Protein Name: ANEH 

2) Ligand Name: sto 

3) Protein Chains: A 

4) The amino acid residue numbers: 116 

5) The amino acid residue name: GLY 

6) The amino acid residue atom name: HA3 

7) Ligand atoms to be measured: C2 

8) Residues desired for mutation: PHE116ASP SER86ARG ASP3ALA 

9) 上传 Protein File:文件格式为 pdb，大小为 5MB 以内 

10) 上传 Ligand File:文件格式为 pdb 或 sdf，大小为 5MB 以内 

 

 



这里详细介绍一下如何获取 PDB 文件并进行上述流程： 

 

①搜索您所期望处理的蛋白质 

我们将使用 RCSB 蛋白质数据库下载 5URO，这是来自里氏木霉的可溶性环

氧化物水解酶的结构。在 PDB 数据库的搜索栏中输入 PDB ID 进行查询： 

 

 

②下载 PDB 文件 

单击实际条目，您将看到一个深蓝色的 Download Files 图标，单击它并选择

pdb 文件（Legacy PDB Format） 

 

pdb 文件仅包含 5URO 的最低能量结构。同时它也包含了其标头信息。 

 

③确定氨基酸残基、编号、特定原子等信息 

右击 pdb 文件，将文本文档（记事本）作为打开方式并打开，下滑至第一列

为“ATOM”的表格部分，此处呈现了该蛋白质结构的完整原子信息。 

https://www.rcsb.org/


 

在该文本文档中，第三列“HA3”即为氨基酸残基的特定原子（The amino acid 

residue atom name 栏）；第四列即为该特定原子所指向的氨基酸类型（The amino 

acid residue name 栏）；第五列为肽链名称（Protein Chains 栏）；第六列为氨基

酸编号（The amino acid residue numbers 栏） 

 

④确定配体原子 

右击 pdb 文件，将文本文档（记事本）作为打开方式并打开，下滑至第一列

为“HETATM”的表格部分，此处呈现了非蛋白质或核酸主链（杂原子）的完整

原子信息，通常包括配体、离子、溶剂分子等。 



 

在该文本文档中，第三列“C2”即为需要测量的反应物特定原子（Ligand 

atoms to be measured 栏）。 

 

⑤通过 PyMOL 确定研究对象 

打开 3D 可视化软件 PyMOL，找到配体分子并选中您希望研究的具体原子，

软件所呈现的信息即为具体原子信息，您所需要填写的 Ligand atoms to be 

measured 栏在这里以红圈示出。 



 

您同样也可以使用 PyMOL 来确定您所期望处理的氨基酸残基特定原子。 

所需要填写的相关信息也已在图中以红圈示出，从左到右依次为：Protein 

Chains、The amino acid residue name、The amino acid residue numbers、The amino 

acid residue atom name 栏。 

 

Output results and Feedback 

在页面的最上方，您可以看到自己已提交的蛋白酶文件信息，包括 ID、Form 

Type、Protein、Ligand、Upload Time 等，并且您可以重新下载您所上传的 Protein 



File 以及 Ligand File。当系统处理完毕时，输出结果 Result File 会返回至递交页

面，点击 Download 即可下载，届时将通过自动发送邮件提醒您，烦请您抽空查

阅邮箱，并重新回到本界面下载输出文件。基本结果如图所示： 

 

注：Result File 一栏显示 Not available 并不代表运行错误，仅是系统尚未计算完

毕，请耐心等待！ 


