
Caco-2 细胞的能力 ,结果表明羟基的甲基化可导致

其 Caco-2 细胞吸收方向的 P app 显著增加 ,进一步

验证了本研究的预测结果 。也存在一些与本研究结

果不符的报道 。槲皮素 3′位的羟基甲基化后即为

异鼠李素 ,多项研究均表明异鼠李素透过 Caco-2 细

胞的能力显著低于槲皮素[ 12 , 13] 。李萍等[ 14] 报道在

pH 5.5 的转运介质中 , 5种黄酮苷元吸收量的大小

顺序为:槲皮素 (5 羟基取代)>木犀草素 (4 羟基

取代)>染料木素 (3 羟基取代)>芹菜素 (3 羟基

取代)>大豆苷元 (2 羟基取代),这可能与试验操

作的 pH 有关 ,一般进行 Caco-2细胞转运试验均要

求在 pH 7.4 ,即生理 pH 值下进行[ 15] 。这也提示

需要进一步深入探讨羟基与甲氧基的取代位置对黄

酮苷元 Caco-2 渗透性的影响 。

4　结论

　　本研究构建了具有黄酮骨架结构的虚拟组合化

学库 ,对库中化合物 Caco-2细胞渗透性的定性预测

结果表明 ,黄酮苷元的 Caco-2 细胞渗透性与其取代

基的种类和数量有关 ,黄酮苷元化合物的 Caco-2 细

胞渗透性最高 ,十羟基取代的黄酮苷元最低;羟基取

代的增多不利于其透过 Caco-2细胞 ,羟基的甲基化

则可增加其透过 Caco-2 细胞的能力 。研究结果与

文献报道的试验数据具有良好的相关性 。本研究所

采用的虚拟筛选技术可快速准确地预测黄酮苷元化

合物的 Caco-2 细胞渗透性 ,该方法适用于黄酮类化

合物药动学性质的早期虚拟筛选。
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