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吸附类蛋白质分子二级结构变化的研究!

孙婷婷!! 马海珠
（浙江工商大学信息与电子工程学院 杭州 (%""%#）

摘 要 采用蒙特卡罗方法和基于三维格点的 :;< 模型，研究了类蛋白质分子二级结构变化与表面吸附能

的关系 4分别计算了链长为 !&，(&，’& 时、不同吸附能下类蛋白质分子二级结构的个数 4包括!螺旋、"折叠、

紧密接触对 4吸附能参数#+ = !#> 时，这三类二级结构个数均没有明显的变化，而在 !#> =#+ = ’#>，二级结构

的个数迅速减小，#+ ? ’#> 时，二级结构的个数基本维持不变 4同时发现吸附能增强对螺旋结构变化的影响最

大，对折叠结构的影响其次，对紧密接触对影响最小 4这体现在螺旋结构的减小幅度为 &"@，折叠结构减小的

幅度为 ’A@，而紧密接触对减小的幅度为 (A@ 4通过统计吸附单体个数，得到当吸附单体占总单体数的 ’"@
时，二级结构开始变化，直至吸附单体为总单体数的 &"@时，二级结构基本不变 4另外还计算了二级结构个数

的涨落$!"、$!#以及吸附单体个数的涨落$!$ 4在#+ ? !#> 时，涨落突然增大，在#+ B !#> 时，$!"和$!%具有涨落

极大值，这是二级结构相变的临界点 4在#$ B ( CDA#" 处，$!#和$!$具有极大值 4
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蛋白质是由氨基酸序列所组成的异类链分

子 4一方面与它的氨基酸序列密切相关，另一方面
它的二级结构（如!螺旋、"折叠等）极大地影响
着它的性质 4同时，蛋白质在固体和气液表面的吸
附问题也引起了很大的关注，因此蛋白质吸附是

一个重要并具挑战性的领域［% I #］4蛋白质吸附对
于基本的生物化学和生物物理过程以及各种各样

的生物材料的应用、体外治疗、药物传输、固体相

位诊断都有重要的意义［&］4因此，蛋白质吸附领域
有很大的学术前景，不仅仅由于它所包含的重要

问题，而且还由于和生物表面科学、统计物理有关

的现象理解不够深刻 4通过计算机模拟蛋白质吸
附是一种有效的研究手段 4模拟蛋白质分子常用
的模型有 JK 格点模型［%"，%%］，其引入了紧密接触
对，但是忽略了!螺旋及"折叠等二级结构，模型
较为简单 4为了更深入的探究蛋白质分子的二级
结构，本文所采用的模型是基于三维格点的 :;<
模型［%!］，同时采用 EF/.7 G+H-F 方法进行分析，讨
论在表面吸附能参数变化时，二级结构的变化规

律 4从而为相关的蛋白质吸附的实验和理论研究
提供了一定的参考 4

! 计算方法
本文所采用的模型是基于 L>8+/FM 和 N+17*F

所 提 出 的 :;<（ FH,7/.+.,F/$87O7/87/. *F/F*7H$
*F/F*7H ,/.7H+9.,F/1）模型［%!］的改进 4在此模型中，
类蛋白质分子链的原子位于三维的立方格点上，

链上相邻的原子在立方格点上是最近邻的，并且

每个格点只能被一个单体所占据 4此模型被应用
于研究类蛋白质分子的构象以及折叠行为［%($%P］4
此模型同时考虑了蛋白质的二级结构，包括螺旋、

折叠以及紧密接触对 4考虑蛋白质分子的二级结
构以及表面吸附情况，类蛋白质分子的能量由五

个部分构成，即
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其中 )’(是单体 ’ 和 ( 之间的距离 4 $ 是格子的间

距 4（实际上，在我们的计算中 $ B %）4当 + B "，$
（ +）B %；当 +%"，$（ +）B " 4单位矢量 *$ ’ 代表单

体的侧基方向，（ *$ ’ *$ ’ S %）是方向矢量的标量积 4这

里等式（%）的第一项代表了紧密接触对的相互
作用能量 4第二项中的#T 对应类蛋白质分子的氢

键相互作用能量 4考虑到氢键形成的必要条件，认
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为要存在!! 值必须同时满足以下两个条件，（ "）

单体 ! 和另一个单体 " 满足条件 #! ! # $! ! $ #! "，（""）

同时矢量 $! ! 和 $! " 必须是平行的 %其他情况下!!

$ & % 因此这里的第二项是" 折叠相互作用能
量［’ ( )］%第三项（# * &）描述了类蛋白质链上相邻
单体的相互作用能对方向性的依赖 %其目的是为
产生一个相邻单体反方向提供能量 %第四项中，!+

表示形成一个螺旋的能量，% + 是螺旋的总个数，

因此!+ & + 就表示了类蛋白质分子内螺旋的总能

量 %在模拟中，我们取!, $ - . /&，!! $ - 0 /1，# $

& /1以及!+ $ - 0 /1（以 ’2 ( 为单位）
［0.，03］%最后

一项中!4 表示的是吸附能参数，即一个单体吸附

在表面时的吸附能，% 4 是吸附单体的数目 %我们

改变吸附能参数!4，研究在不同的吸附表面下，

类蛋白质分子二级结构的变化情况 %
! 计算结果和讨论
首先计算了不同吸附能下二级结构个数以及

吸附在表面的单体个数 % 吸附能参数!) 取 &，

- & /51，- 0 /1， - 6 /61， - .， - . /51， - 3 /1，
- 1 /61，- ’，- ’ /51，- 5 /1，- ) /61，- 7，- 7 /51，
- 0& /1 %在这 01 种吸附能参数下，分别对链长为
67，.7，37 的类蛋白质分子进行模拟 %结果如图 0
所示 %
图 0 中的横坐标为吸附能参数!4 和螺旋能

8"9 % 0 :+; <=>!;? @A$B+;C",;D % +（4），"BD+;;ED % !（!），,@<E4,ED % ,（,）4<F 4FD@?!;F ?;D"F=;D % 4（F）G;?D=D E+; ?4E"@!4 H!+ A@? % $ 67，.7，37

参数!+ 的比值 %图 0（4）、0（!）、0（,）、0（F）分别表

示了螺旋个数、折叠个数、紧密接触对个数以及吸

附单体个数!4 和!+ 的关系 %可以得到图 0（4）中，

在吸附能相对较弱时（!4 H!+ I 6），类蛋白质分子

链内部的螺旋个数基本保持不变，在!4 H!+ * 6 时

螺旋个数开始减小，在!4 H!+ $ 6 和!4 H!+ $ 3 之

间，螺旋个数迅速变小，在!4 H!+ * 3 时，螺旋个数

又保持不变 %这说明在 6 I!4 H!+ I 3 时，螺旋二级

结构发生了变化 %此类二级结构变化的现象在图

0（!）和 0（,）之中都有体现 %可以看出折叠个数和
紧密接触对个数也是在 6 I!4 H!+ I 3 区域有明显
的减小，而在!4 H!+ I 6 和!4 H!+ * 3 时几乎不变 %
同时，对于不同的链长 % $ 67、.7、37 的计算表
明，这三种二级结构的数目均有相同的变化规律 %
另外还分别计算了在吸附能变化过程中，二级结

构个数减小的百分比 %结果发现从吸附能为零到
吸附能最大，螺旋个数减小的相对最多，有 7&J
左右 %而折叠个数减小了 31J 左右 %紧密接触对
个数减小了 .1J 左右 %说明吸附能变强对螺旋结
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构的影响最大，而对紧密接触对结构的影响相对

最小 !图 "（#）表示的是吸附单体个数和吸附能参
数!$ %!& 的变化关系 !随着吸附能变强，吸附单体

个数增大 !在!$ %!& ’ ( 时，吸附单体个数增加非

常明显，在!$ %!& ) ( 时，吸附单体个数变化很小 !
因为有近 *+, 的单体已经吸附在表面 !在!$ %!& ’

( 时，虽然吸附单体个数一直增大，但是当吸附单
体个数没有具有一定比例时，分子链的二级结构

不容易被破坏 !例如，对链长为 -* 的分子链的计
算表明，!$ %!& . - 时，表面上的吸附单体个数占了

总单体个数的 (+, ，而对 ! . /* 和 (*，这一比例
分别是 /0 1(, 以及 /2 1/, !这说明在吸附表面的

单体为总单体个数的 ( 成左右时，即!$ %!& ) - 时，

链的二级结构开始发生明显的变化，吸附表面对

分子链二级结构的影响逐渐趋于明显 !在 - ’!$ %

!& ’ ( 之间，二级结构个数显著下降 !这说明 - ’

!$ %!& ’ ( 是二级结构变化的最重要的区域 !因此

讨论这一过程的吸附情况是具有理论意义的 !
为了找出二级结构相变的临界点，我们计算

了二级结构个数的涨落"!，根据涨落的定义

"! .〈!-〉3〈!〉- （-）

分别计算了螺旋个数的涨落"!"、折叠个数的涨

落"!#，紧密接触对个数的涨落"!$以及吸附单体

个数的涨落"!%，如图 - 所示 !

456 ! - 7&8 9:;<=;$=5>? >9 =&8 ?;@A8B >9#C&8:5<8D"!"（$），$CD&88=D"!#（A），<>?=$<=D"!$（<）$?# $#D>BA8# B8D5#;8D"!%（#）E8BD;D =&8 B$=5>!% %!" 9>B

! . -*，/*，(*

图 - 给出的二级结构个数的涨落均有极大值
出现，这进一步证实了在吸附能变化时，二级结构

存在着相变 !图 -（$）表示的是螺旋二级结构个数
的涨落，可以观察到在!$ %!& ’ - 时，螺旋个数涨
落"!"基本保持不变，当!$ %!& ) -，"!"突然增大，

在!$ %!& . / 时涨落最大 !随之!$ %!& ) /，"!"变小 !
涨落最大值所对应的吸附能参数!$ . /!&，这是螺

旋二级结构相变的转折点 !同时可以看到对于不
同的链长，可以得到相同的结果 !图 -（A）是折叠
二级结构个数的涨落"!"，虽然涨落的变化不大

明显，但也能辨别出涨落极大值位于!$ . /!& 处，

说明折叠二级结构相变点与螺旋二级结构的相变

点是一致的，并且与链长也没有关系 !图 "（<）是
紧密接触对个数的涨落"!$随吸附能变化的关系 !
同样可以得到在!$ %!& ’ - 时，涨落变化很小，在

!$ %!& ) -，"!"迅速增大，在!$ %!& . / 1F2 时出现涨

落最大后迅速变小 !紧密接触对发生相变的临界
点在!$ . / 1F2!& !链长的变化对相变点没有影响 !
最后还给出了吸附在表面上的单体个数的涨落

"!% !吸附单体相变的临界点同样出现在!$ .
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! "#$!% 处 &

! 结论
通过对吸附于表面的类蛋白质分子二级结构

的模拟研究，得到在吸附能参数!’ ( )!% 以及!’

* +!% 时，二级结构（包括"螺旋、#折叠以及紧

密接触对）个数没有明显的变化，而在 )!’ (!’ (

+!% 时，二级结构的个数明显减小 &从减小的幅度

可以判断吸附能增强对螺旋结构的影响最大，其

次是折叠结构，对紧密接触对结构的影响相对最

小 &最后通过对二级结构个数涨落的计算得到在

!’ , !!% 时，$!"和$!#具有极大值，这是螺旋和折

叠结构相变的临界点 &而$!"和$!$的极大值出现

在!’ , ! "#$!% 处 &这是紧密接触对结构相变的 临

界点 &这些结论对于蛋白质分子吸附的实验和理
论研究都具有指导意义 &
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