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自然界中的铁无法满足微生物的需求。

微生物可以产物铁载体以获取环境中的铁。

铁载体是具有高度结构多样性的分子。



简介

SIDERITE: Siderophore information database

COCONUT: the collection of open natural products database



亮点
SIDERITE是最全的数字化整合铁载体信息数据库。

数据库涵盖了872个铁载体记录中所有的649个不同的结构。数据库每年至少更新一次。

通过合并具有不同名字但是相同结构的铁载体来解决铁载体的混淆问题。



SIDERITE数据库概述

SIDERITE数据库主要由微生物来源、NRPS合成、配体为异羟肟酸、齿数为6的铁载体构成。



基于结构相似度对铁载体进行聚类

Figure 1 The visualization of 25 siderophore clusters in siderophore information database (SIDERITE).

649铁载体被聚类成25个簇和102个组。

最大的4个簇占据了已知铁载体的
89.37%。

Cluster 1 (201, 30.97%): 

铁载体具有苯环的结构

Cluster 2 (197, 30.35%):

铁载体是使用异羟肟酸或alpha-羟基
羧酸作为螯合铁的功能基团的NRPS

铁载体。

Cluster 3 (103, 15.87%):

铁载体是使用异羟肟酸或alpha-

羟基羧酸作为螯合铁的功能基团
的NIS铁载体。

Cluster 4 (79, 12.17%):

由NRPS合成并且具有发色基团的
铁载体。

NRPS: non-ribosomal peptide synthetase

NIS : NRPS-independent siderophore



用簇和组命名铁载体

Example: Bacillibactin

Class: 1.22.3

x. y .z

x: cluster ID

y: group ID

z: the z-th record

每一个铁载体被分配了一个唯一的ID，称作“类”。

可以通过相同组内已知生物合成类型的铁载体来推断未知生物合成类型的铁载体。

我们发现相同组中的铁载体具有相
同的生物合成类型。



用基于功能基团的方法发现潜在的铁载体

规则：
含有至少一种这15种功能基团的分
子且排除了含有任何8种被修饰铁
载体功能基团

结果：
从COCONUT数据库中识别出了3199种具有
潜在的铁结合活性的分子。

Figure 2 The rule-based siderophore discovery approach and the result of chrome azurol S (CAS) test experiments.



用CAS试验验证潜在的铁载体

Figure 2 The rule-based siderophore discovery approach and the result of chrome azurol S (CAS) test experiments.

83.3% (40/48) 分子展现出结合铁的活性。

3199个候选分子中的48个可购买的分子通过CAS试验进行了验证。

CAS试验中的高阳性率表明我们基于功能基团的方法是有效的。



SIDERITE数据库的使用

文档：https://github.com/RuolinHe/SIDERITE/wiki

报告bug：https://github.com/RuolinHe/SIDERITE/issues

用于讨论的论坛：https://groups.google.com/g/siderite-database

教学视频：https://www.youtube.com/watch?v=q0EoiRi1zVE

https://github.com/RuolinHe/SIDERITE/wiki
https://github.com/RuolinHe/SIDERITE/issues
https://groups.google.com/g/siderite-database
https://www.youtube.com/watch?v=q0EoiRi1zVE
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❑ 在我们的工作中，我们建立了最全面的铁载体信息数据库（SIDERTE），
这是第一个采用SMILES格式具有649种独特结构的数字化铁载体存储库。

❑ 基于这些数字化结构，我们开发了一种基于功能基团的方法，用于发现
具有高准确度的新型结合铁分子，并发现在铁载体研究领域中尚未完全
探索的结构多样性。

❑ 我们在数据库或GitHub页面提供了教程材料和反馈渠道，并持续维护
SIDERTE数据库，并根据用户的反馈进行更新。

❑ 平台网址: https://siderite.bdainformatics.org/ 

https://doi.org/10.1002/imt2.192
https://www.bioincloud.tech/
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