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在 *+,-,./01，*21+3+4567/-,8 等提出的描述 9:; 双螺旋分子结构模型以及实验测量的基础上，给出了与盐（指

:3<=）浓度有关的哈密顿模型，得到了非线性动力学方程及扭结孤波解 > 并由此求出了 9:; 变性相变所需要的

*272+=/ 相变力 > 进一步讨论了盐浓度对相界面和相变力的影响，得到的结果与实验测量一致 >
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!教育部博士点基金（批准号："$$!$#!&$$%）资助的课题 >

! A 引 言

蛋白质、核酸是所有生命活动的重要基础物质，

蛋白质和核酸的结构及其动力学特性的研究是分子

物理学的重要研究领域，近几年在国内外都得到广

泛关注［!—%］> 脱氧核糖核酸 9:; 是遗传信息的载

体，是生物遗传的物质基础 > 遗传信息由 9:; 转录

到 B:; 是遗传信息传递的第一步，所以转录是生

命科学中的一个重要研究方向 > 由于在转录过程中

伴随着 9:; 的局部解链，即变性相变，所以对其变

性过程的了解将有助于阐明这种分子结构和功能之

间的关系 > 促使变性的因素很多，如温度、湿度、溶

液的盐浓度、8C 值、有机溶剂和周围的外场等等，

这就使研究环境因素对 9:; 结构和功能的影响越

来越重要 > 十几年来，在理论和实验两方面对 9:;
变性进行了大量的研究［#，(］，并提出了各种理论模

型［?—!$］> 由于 9:; 处于含盐的环境中，盐浓度作为

影响结构和性能的一个重要因素，对其进行的研究

越来越多［!!—!)］，例如盐浓度的变化可以使 9:; 的

构型发生改变（65D 的转变和变性等），也就是说离

子环境可以使 9:; 发生相变 >
随着光钳等纳米微操作技术的发展，使得操纵

单个 9:; 分子成为可能［!&—!(］> 最近 EF7G- 等［!#］通

过实验发现，当大约 #% 8: 的力作用在 9:; 上时，

分子会延伸达原来的 !A( 倍，导致双螺旋解链，出

现 65E 的相变 > 9:; 所处溶液的盐浓度不同，双链

断裂所需要的力也不同 > 不久前，H2II2+ 等［!?］从实

验中测得离子浓度与相变力的关系，由此说明外力

也可以使 9:; 发生相变，并且盐浓度明显影响了

相变力的大小 >
尽管有较多的分子模型描述 9:; 的结构，讨

论了相关的动力学特性，得到了许多有意义的结

果［!?—"$］，但模型中涉及到盐离子浓度对 9:; 性能

影响的并不多 > 我们在 *6 模型［?］以及 *+,-,./01 等

所给出模型［!$］的基础上，考虑到主链的影响［"!］，并

根据实验结果［""—"#］，给出了与盐（:3<=）浓度有关的

哈密顿函数，计算了与 9:; 变性直接相关的扭结

孤立子解，得到了相变所需要的界面驱动力，并讨

论了它们随盐浓度的变化，所得结果与实验一致 >

" A 模型的描述

6 型 9:; 的双螺旋结构如图 ! 所示，箭头表示

碱基与主链的连接方向，同一平面上的互补碱基对

由共轭箭头表示，相邻碱基对平面之间的距离为

$A)& IF> 图 " 表示投影到 !" 平面上的两个互补的

碱基对，#，$% 和 &% 分别表示互补链的第 % 个碱基

对中碱基的质量和沿氢键方向偏离平衡位置的位

移；’，(% 为主链格点元胞的质量和偏离平衡位置

的位移 > 不考虑链的不均匀性，9:; 双螺旋的结构

稳定性和相变主要由链内氢键和碱基对之间的堆砌
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相互作用决定 !

图 " #$%&’ 的结构示意图

图 ( %&’ 互补碱基对的截面投影示意图

为了描述链间氢键的相互作用，不同文献中采

用了多种势能形式，如 )*+,- 势、.*/0 势、1-220+/$
3*2-, 势和!4 势等［(5—6"］! 为了更好地阐述 %&’ 相

变的动力学特性，在我们的模型中采用!4 势，近

邻碱基对之间的堆砌相互作用采用谐振形式，则描

述系统的哈密顿量可表示为

! 7 !" 8 !# 8 ! 92:， （"）

其中 !" 为碱基运动所对应的哈密顿量

!" 7![
$

"
( %（&·(

$ 8 ’·(
$）8 "

( ()［（&$ ; &$;"）(

8（ ’$ ; ’$;"）(］8 *（&$ ; ’$ ]） ! （(0）

（(0）式等号右端第一项为两个互补碱基的动能；第

二项为近邻碱基之间的堆砌能，其中 () 为堆砌碱

基之间的耦合系数；在不考虑盐影响的情况下第三

项取为!4 势

*（&$ ; ’$）7 ; +（&$ ; ’$）( 8 "（&$ ; ’$）4，

其中 +，" 为势能系数 ! *（&$ ; ’$）不仅表示互补链

间的氢键相互作用，而且还有磷酸基团之间的静电

斥力以及周围溶剂对其的影响 ! 在盐溶液中，阳离

子与 %&’ 的磷酸根结合，导致磷酸根之间的库仑

斥力减弱，使碱基之间氢键的结合程度提高，因此

在实际情况下应考虑盐离子的影响 ! 盐浓度越高，

阳离子与磷酸根结合的平均数越多，碱基之间氢键

的平均结合能越大［"<］! 根据对大量实验结果［((—(=］

的分析，在盐浓度不太高时，可近似地认为氢键相

互作用能与盐浓度的一次方成正比 ! 同时，碱基之

间的堆积相互作用也不同程度地受到影响，但由于

堆积作用与氢键的方向垂直，受到的影响较小可以

忽略 !因此 *（&$ ; ’$）的形式可取为

*（&$ ; ’$）7（" 8"）［; +（&$ ; ’$）(

8 "（&$ ; ’$）4］，

其中"7 # >#?，# 为摩尔盐浓度，#? 7 " @*A>1!
设

)B$ 7（&$ 8 ’$）"> (，

)$ 7（&$ ; ’$）"> (，

其中 )B$ ，)$ 分别表示两个碱基的质心位移和氢键的

延伸，因此（(0）式变为

!" 7 !)B 8 !)
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由于质心运动与相变无关，所以只需考虑 !) !
方程（"）中的 !# 表示主链上格点元胞运动所

对应的哈密顿量

!# 7 ![
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其中 , 和 -$ 分别为主链上第 $ 个格点的质量和偏

离平衡位置的位移，(- 为主链的刚性系数 !
方程（"）中的 ! 92: 为主链格点偏离平衡位置的

位移对氢键延伸相互作用哈密顿量的影响

! 92: 7 !
$
［%#)

(
$（-$ ; -$;"）］， （4）

其中#为耦合常数 !
因此，描述系统的哈密顿量可简化为
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() 运动方程和相变力

由哈密顿正则方程可以得到运动方程
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采用连续近似
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- +-
1
!- "%
!,- 0 ⋯，

’%0, ! ’% 0 +1
!’%

!, " ,
- +-

1
!- ’%

!,- 0 ⋯ &

方程（.）和（/）变为
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令#! , + ./，则（2）式的解为

5’
5#

! +
$+1!
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1 + ).- "

- " 0,， （,1）

式中 0, 为待定的积分常数 & 将（,1）式代入（4）式

可得

（&"+-
1 + $.-）

5- "
5#

- ! + 1" " 2"(， （,,）

其中

1 ! -+（, ""）+ -$+1!0,，

2 ! 3-（, ""）+
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-

&’+-
1 + ).- &

（,,）式为标准的$3 场方程，积分后得
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取 0- !
1-

-2，可以得到（,-）式的解及 " 的一阶导数

"# 为
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将（,(）式代入（,1）式可得
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徐祖耀等在研究马氏体相变时［(-，((］，引入了孤

立子模型，把马氏体与母相之间的相界面看成一种

孤立波，研究了界面迁移所需要的 <9#9=>8 力 & 由于

扭结孤立子为结构型孤立子［(3—(.］，它与双螺旋的

开闭直接相关，所以我们把 ?@A 变性相变过程中

出现的开和闭的相界面看作孤立波，它随时间的移

动代表相界面的运动 & 界面在运动过程中，能量正

比于 "-#，界面能呈尖锐的脉冲式分布 & 界面能主要

集中在宽度为 3（3 为孤波宽度）的区域中，且随相

界面同步移动 & 按文献［((］，相界面的自由能为

4 !"5 ,
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,
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1
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!( )
#

-

+ ,
- 1"- " ,

3 2"[ ]3 &
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在离散点阵的情况下，（,/）式的积分可由求和

代替 & 设界面位于 , 处，将（,(），（,3）式代入（,/）

式，则

4 ! #
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% ! +
[

B

&"1+-
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-
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- " 1-

-2
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; %6$73%（%+1 + , + ./ ]） & （,2）

作用在相界面上的作用力为

5 !%
（-&"1+-

1%
- " 1-）

2 51， （,4）

其中

51 ! #
"B

% ! +B
%6$7%（%+1 + , + ./）

; 89:73%（%+1 + , + ./），

% ! 1
-（&"+-
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&

当 51 取最大值时，6 ! 5C6D 即为相界面的相变力

———<9#9=>8 力 &
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!" 数值计算及讨论

根据文献［#$，%&—!’］，计算过程中各参数的

选取为：! ( $%’!) ( #"$* + $’, #- ./，" ( %’0!) (
-"$% + $’, #- ./，#’ ( ’"%! 12，# ( * 34512#，$ ( # +
$’# 34512!，%& ( ’"% 34512#，%’ ( #"6 + $’# 34512#，

!! ( $"- + $’# 34512%，( ( -’"$ 257 8
根据（$%），（$!）式，&9"和 &"9"曲线及其随盐浓

度的变化关系如图 % 和图 ! 所示 8 从图 % 可以看

出，扭结孤波的幅度与盐浓度无关，但孤波宽度随

盐浓度的增加而减小 8 由于界面在运动过程中，能

量正比于 &#" 8 从图 ! 可以看出，当盐浓度增加时，

界面能量也随之增加，说明使 :;< 变性所需要的

能量是随盐浓度逐渐增加的，盐浓度越高越不容易

变性 8 这个结论与实验结果［$*，$6］完全一致 8

图 % 不同盐浓度下的 &9"曲线 曲线 $，#，% 分别对应的盐浓

度为 ’"’’$，’"-，$ 2=>5?

图 ! 不同盐浓度下的 &"9"曲线 曲线 $，#，% 分别对

应的盐浓度为 ’"’’$，’"-，$ 2=>5?

根据（$0）式可以得到相变力随盐浓度的变化规

律，部分数据列于表 $，并与文献［$6］中的实验值

进行了对比 8 从表 $ 可以看出，当盐浓度 ) @ ’"$
2=>5? 时，我们的计算结果与实验值符合得较好，

特别是当 ) @ ’"’- 2=>5? 时，与实验值近似相等 8

表 $ 相变力的理论计算值与实验值［$6］的比较

盐浓度52=>·?, $
相变力 *5);

理论计算值 实验值

’"’’#* -#"0 -$"-

’"’$’’ -!"$ --"%

’"’#-’ -6"’ -6"6

’"’-%’ *!"’ *$"’

’"$’’’ &*"’ *#"*

’"#-’’ $#’"’ *-"-

’"-’’’ #’6"’ *&"%

根据（$0）式，我们还计算了相变力随盐浓度对

数的变化规律，当 + ( ’ 时，*9>1（)）曲线如图 - 所

示 8 从图 - 可以清楚地看出，在盐浓度较低时，相

变力随盐浓度的增加近似线性增加，与实验结果相

一致 8 这进一步说明我们的理论模型在低盐时较好

地描述了 :;< 分子的相互作用机制 8

图 - 相变力随盐浓度对数的变化曲线 虚线为本

文的理论计算结果，实线为文献［$6］的 实 验 测 量

结果

相 变 力 随 盐 浓 度 的 变 化 关 系 可 以 通 过

AB11C1/［!$］的补偿离子凝聚理论加以解释 8 由于盐

离子与 :;< 上的磷酸基团发生作用，它中和糖9磷
酸骨架上的负电荷，降低了链间的静电斥力 8所以，

当盐浓度降低时，补偿离子的浓度也降低，对磷酸

基团的静电屏蔽作用减弱，因此磷酸基团之间的斥

力增强，氢键更容易延伸，需要的相变力就减小 8
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!" 结 论

我们讨论了盐离子浓度对 #$% 变性相变产生

的影响，得到了描述界面运动方程的扭结孤波解和

相变力随盐浓度的变化规律 & 结果表明，扭结孤立

子的幅度与盐浓度无关，但孤波宽度随盐浓度的增

加而减小 & #$% 变性所需要的能量随盐浓度的增加

而增加，相变力随之增加，盐浓度越高越不容易变

性 & 这个结论与实验结果完全一致 &
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