
无序蛋白质潜在药物靶点预测软件 

1 背景及意义 

天然无序蛋白质（也称为无折叠蛋白质）在自然界含量极高，与人类各种重大疾病（如神经

退行性疾病、心血管病、肌肉硬化症、糖尿病及癌症等）关系非常密切。同时，它也调节着无膜

细胞器液态和固态的相变过程，而细胞器固化造成的蛋白质病态聚集是引发人了许多人类重大疾

病的原因。由于无折叠蛋白质不能结晶，采用湿实验发现它耗费大、时间长、困难多，并且它天

然不折叠、结构灵活，往往“难以下药”。 

这类蛋白的功能主要通过一种叫 MoRF 的短片段来实现。当 MoRF 在与分子伴侣相互作用时

会发生从无折叠到折叠的状态改变，所以，在复合状态下无折叠蛋白质可以部分结晶。识别 MoRF

的位置，对研究蛋白质折叠机制和相关疾病的致病机理、及寻找药物靶点至关重要，也能在蛋白

质结构测定中帮助识别和去除不适合结晶的部分，还能促进由物质固液态相变控制的新型生物材

料的研发。 

2 技术创新及使用方法 

本无序蛋白质潜在药物靶点预测软件只利用序列信息而不涉及任何结构信息，将文本处理、

图像处理以及深度学习等多个领域的技术优势融合用在生物序列处理上，不需要大规模数据训练

即可为无序蛋白质药物靶点寻找提供了一套高精度、简便可靠的预测算法，并提供了可视化数据

分析平台。 

软件平台采用 B/S 模式设计，用户只要启动服务器程序，可以在 Microsoft Windows、Linux

和 MacOSX 等系统平台下的任意一款浏览器上运行本软件。软件以网页形式设计图形界面，将复

杂的特征抽取、模型训练和预测、结果处理等都集中在后台运行，用户仅需要输入序列，选择参

数，提交即可得到结果。软件集成度高、操作简单方便、可视化效果好。 

 

               

3 推广应用 

该产品可广泛应用于大批量无折叠蛋白质药物靶点的寻找，也适用于蛋白质结构测定中帮助

筛选掉不适合结晶的部分，以及无膜细胞器相变调节相关的新型生物材料的研发等应用中。由该



软件产品还在进一步完善中，也在积极寻找合作对象。 

以无序蛋白质为基础的药物设计是破解各种人类重大疾病治疗难题的突破口。目前,全球生物

学和医学领域的科学家、医药公司对靶向药物的无序蛋白这一领域的关注度很高。业界也在押注

IDPs 的治疗潜力。生物技术公司 IDP Pharma 正在开发一种治疗多发性骨髓瘤和小细胞肺癌的靶

向无序蛋白质的抑制剂。Graffinity Pharmaceuticals 公司，已经发现了一种小分子，可以靶向失调

的 tau 无序蛋白，这种无序蛋白与阿尔茨海默病的病理有关。Cantabio 制药公司正在寻找小分子

来稳定参与神经变性的无折叠蛋白质。在未来三到五年内，这些曾经“无法下药”的无折叠蛋白

质将越来越有可能成为药物开发的目标。这有一领域的开拓将给药物开发带来重大影响,“靶向药

物的无序蛋白质”入选了 2019 年全球十大新兴技术，具有广阔的应用前景。 

4 联系方式 

联系人：方春副教授               联系电话：13681519473 

邮箱：0020210009@bipt.edu.cn 

 


