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基于三磷酸腺苷调节的分子马达单向能量跃迁模型*
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分子马达的梯跳运动和在过阻尼溶液中动力学原理尚未揭示清楚,从分子马达输运特点和实验现象出发,构建

满足朗之万方程的单向能量跃迁模型,并通过Monte Carlo方法分析了分子马达的随机动力学行为.结果表明,在合

适的跃迁能量作用下,分子马达可以利用噪声进行稳定的梯跳运动和有效的输运,但负载力会减弱分子马达系统的

输运能力;轨道周期势虽影响分子马达速度的大小但不会改变其运动方向,分子马达运动方向由跃迁能量决定;另

外,虽然在不同的噪声强度时平均速度不为零,但是分子马达系统的高效输运对噪声有一定选择性.
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1 引 言

细胞内部存在着广泛的物质输运, 同时细胞

间也不断地进行着物质交换, 分子马达 (molecular

motor)在这些过程中发挥着重要作用. 分子马达是

一类蛋白质,它们既具有酶的活性,又有运动活性,

通过催化三磷酸腺苷 (ATP)水解,将 ATP水解释放

的化学能转化成机械能而产生定向运动.分子马达

的种类很多, 从它们的运动方式来看, 有旋转马达

和线性马达.旋转马达中最具有代表性的是 ATP合

成酶,而线性马达主要包括肌球蛋白 (myosin)、驱

动蛋白 (kinesin)和动力蛋白 (dynein)等 [1,2].

建立分子理论的数学模型,研究分子马达蛋白

间相互作用, 可为探讨人工合成分子马达方法, 研

制体积小、信息容量大、反应速度快的分子器件

奠定基础. 已建立的研究分子马达输运理论的方法

主要有两种: 一种是把分子马达看成在棘轮势中运

动的布朗粒子 [3−8],粒子的扩散运动是通过非对称

的空间周期性势能或时间平均值等于零的力来调

节,从而产生定向运动,满足朗之万方程 (Langevin

equation). 另一种是认为分子马达运动所需的能量
来自 ATP 的水解, ATP 的连接及水解使马达头部
产生显著的构象变化而形成多个态,把马达看作在
此多态间跃迁的粒子, 运动方程为主方程 (master
equation)[9−13].
本文根据分子马达输运特点和实验现象,把上

述两种方法结合起来,综合考虑 ATP对马达能量的
调节和环境噪声对其运动的影响,以朗之万方程为
基础建立空间周期位点由 ATP调节的分子马达单
向能量跃迁模型. 通过模拟得到: 在合适的跃迁能
量和噪声强度共同作用下,分子马达可以进行稳定
梯跳运动和有效的输运;分子马达在轨运动的方向
由其本身所决定, 势场的非对称性不是必须条件;
另外,虽然在不同的噪声强度时平均速度都不为零,
但是整个分子马达系统的高效输运对噪声强度是

有一定选择性的.

2 数学模型及数值算法

2.1 生物基础

分子马达在轨运动过程中, 其轨道都由对应
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有极性的单体周期聚合而成, 轨道和马达间的相

互作用可看作非对称周期空间势场 [14−16]; 当马

达处于某一接触位点时, ATP 与马达头部连接使

马达与轨道间的相互作用势发生变化, 引起马达

头部和颈部构象发生改变, 使得马达短时间跃迁

到运动前方的接触位点, 即出现实验中的梯跳运

动, 这样 ATP 的作用可看作是轨道与马达相互作

用势的单向调节因子. 另外, 负载力 fL 会影响

ATP 与马达头部的连接速率, fL 越大 ATP 连接

到马达头部的速率就越小, 马达驻留在位点的时

间就越长, 进而影响马达的运动情况. 根据实验

ATP连接到马达头部的速率和负载力 fL 满足函数

关系 [17−19]

k = k(0)exp
(
− fLδ

kBT

)
, (1)

其中 k(0)表示负载力 fL 为零时的速率常数, δ 为
马达运动的特征距离. 由于溶液环境复杂, 马达会

不断受到溶液小分子的碰撞,计算中把这些碰撞看

成马达所受的外界高斯白噪声.

这样分子马达就可看作是在周期势场中运

动, 并不断具有 ATP 引起的能量跃迁和非平衡涨

落的布朗粒子, 马达动力学方程可用朗之万方程

表示.

2.2 朗之万方程

根据以上分析,分子马达的朗之万方程为

d2x
dt2 =−γ

dx
dt

+ f (x)− fL +Gξ (t), (2)

其中 x 为马达质心坐标, γ 是溶液阻尼系数, fL

是马达单位质量所受负载力, 定义有效负载力

feff =
fLδ
kBT

.

f (x) 是分子马达单位质量所受的周期势场力

f (x) = −U ′(x), U(x) 是由 ATP 调节的一维闪烁周
期势

U(x) = z1(t)U1(x)+ z2(t)U2(x), (3)

其中 z1(t)和 z2(t)为 0和 1的二值闪烁函数,在接
触位点由 ATP与马达的连接来调节,它们满足的关
系为

z1(t) =

 0, 0 < ε 6 k(0)exp(− feff),

1, k(0)exp(− feff)< ε < 1,
(4)

z2(t) =

 1, 0 < ε 6 k(0)exp(− feff),

0, k(0)exp(− feff)< ε < 1,
(5)

ε 为 (0,1) 区间均匀分布的随机数, 且取 k(0) = 1,
即当 feff 为零时模拟时间间隔 ∆t 内平均会有一个

ATP与马达连接. U1(x)和U2(x)是锯齿状的周期分

段函数 [20],分别满足如下关系:

U1(x) =


Um

L1
(x−nL), nL 6 x < nL+L1,

−Um

L2
[x− (n+1)L], nL+L1 6 x < (n+1)L,

(6)

U2(x) =


Um −∆U

L1
(x−nL)+∆U, nL 6 x < nL+L1,

−Um

L2
[x− (n+1)L], nL+L1 6 x < (n+1)L,

(7)

其中 Um 为势函数的最大值, ∆U 为 ATP在接触位

点连接马达后势能的跃迁值, L 为势函数周期, 即

U(x) = U(x+L), 本文中取 L = L1 +L2 = 8. 另外,

用 ∆ =
L1 −L2

L
表示势函数的不对称度.分子马达

在轨道非对称周期势场中的运动如图 1所示.

ξ (t) 是分子马达单位质量所受随机力, 满足

高斯白噪声的形式, 即 ⟨ξ (t)⟩ = 0, ⟨ξ (t)ξ (t ′)⟩ =
δ (t − t ′), G是噪声强度,与溶液和外界温度有关.

由于分子马达处于过阻尼溶液环境, 则 (2)式

中的惯性项可忽略, 并对时间作重新标度, 则动力

学方程变为

dx
dt

= f (x)− fL +Gξ (t). (8)

对 (8)式运用欧拉算法进行数值模拟 [6,20].

3 模拟结果与讨论

3.1 单分子马达的梯跳运动

图 2是单一分子马达稳定的定向梯跳运动,梯
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跳的步长为 8,这与势场的周期 L = 8相一致.从图
中可看到, 马达在运动过程中接触位点都与 U1(x)

最小值所对应,而马达在每一个位点所驻留的时间
不同.

图 1 分子马达在轨道非对称周期势场中的运动 (U1(x)和单
向跃迁势函数U2(x))

因为分子马达要跨越势垒完成一个梯跳需要

ATP和噪声 ξ (t)共同的协作.如果ATP没有连接到
马达头部,这时马达处于U1(x)最小值处,单一的小
强度噪声 ξ (t) 并不能克服势垒阻碍. 当 ATP 与马
达头部连接使得马达与轨道的相互作用势从U1(x)

跃迁到U2(x),减小势垒高度时,在噪声 ξ (t)作用下
马达克服势垒阻碍产生梯跳成为可能.但由于噪声
ξ (t)的随机性和负载力 fL对 ATP连接速率的影响,
二者协作克服势垒阻碍的时间是不确定的,所以在
图 2中马达在每个位点驻留的时间不同.

3.2 不同负载力下分子马达的平均速度

单个分子马达的速度具有随机性,研究马达系
统的输运性质需计算马达系综的平均速度 [21], 数
值模拟中取系综粒子数 N = 5000. 平均速度 ⟨ν⟩的
统计表达式为

⟨ν⟩= ⟨ẋ(t)⟩= lim
t→∞

⟨x(t)⟩−⟨x(0)⟩
t

. (9)

图 3是模拟得到的平均速度 ⟨ν⟩随时间 t 的变

化曲线,两条曲线分别对应不同的负载力 fL. 对于
两条曲线,随着 t 的增加 ⟨ν⟩都逐渐趋于一个稳定
值, 即输运逐渐进入一个稳定的状态. ⟨ν⟩ 大于零,
说明粒子向轨道正向作宏观运动.另外从图中还可
看出,当 fL 不为零时, ⟨ν⟩明显小于 fL 为零时的数

值,这是因为负载力减弱了 ATP与马达头部的连接
速率,进而减弱了整个系统的输运能力. 当 fL 较小

时马达仍可以克服阻碍而拖拽着物质向前运动,即

⟨ν⟩大于零,当 fL 相对较大时马达会停止向前甚至

产生反向运动,模拟结果和生物学实验相符合.

3.3 平均速度与跃迁能量的关系及噪声能
量的利用

图 4 是分子马达平均速度 ⟨ν⟩ 随跃迁势能
∆U 的变化曲线,由图中可看到: 当 ∆U 较小 (图中
∆U 6 5)时 ⟨ν⟩很小,几乎为零. 当 ∆U > 5时,随着
∆U 的增加 ⟨ν⟩快速增大.

图 2 单分子马达的一维梯跳运动

图 3 不同负载力 fL 下分子马达的平均速度 ⟨ν⟩

图 4 平均速度 ⟨ν⟩随跃迁势能 ∆U 的变化
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如 3.1所述,因为分子马达的梯跳运动是 ATP
的连接和噪声 ξ (t) 共同协作得结果. 当 ATP 引起
的跃迁能量 ∆U 较小时,势垒U =Um −∆U 相对于
环境噪声 ξ (t)的强度仍很大, ξ (t)不足以使马达克
服势垒的阻碍, 此时 ⟨ν⟩ 几乎为零. 随着 ∆U 的增
大, 即势垒高度的减小, ξ (t) 对马达的作用使其克
服势垒阻碍的概率越来越大,此时马达的 ⟨ν⟩快速
增加.
可见,分子马达系统对 ATP连接引起的跃迁势

能 ∆U 是有选择的,只有其大于一定数值时,马达系
统才能有效的利用环境中的噪声 ξ (t)产生定向梯
跳运动,并发挥其胞内功能.

3.4 平均速度与势场不对称度的关系及马
达输运方向的讨论

分子马达的运动方向一直是研究的焦点,细胞
中不同的马达的输运方向一般是不同的. 例如驱
动蛋白 -1 向微管正极运动, 而驱动蛋白 -14 却相
反 [22],肌球蛋白 V向微丝正极运动,可肌球蛋白 VI
却向负极运动 [10,23]. 为了更清楚的认识周期势场
和马达运动方向的关系,下面分析平均速度 ⟨ν⟩和

不对称度 ∆ 的关系.

图 5 平均速度 ⟨ν⟩随周期势场不对称度 ∆ 的变化

图 5 是平均速度 ⟨ν⟩ 随不对称度 ∆ 的变化
曲线, 两条曲线分别对应不同的单向跃迁势函数

U2(x)和 U3(x), (10)式和图 6分别是 U3(x)的函数

及示意图. 由图 5可以看出,对于 U2(x),随着 ∆ 的
增大, ⟨ν⟩逐渐减小,但都是大于零的值.同样,对于

U3(x),随着 ∆ 的增大, ⟨ν⟩反向逐渐增大,但都是小

于零的值,这说明势场的不对称度 ∆ 影响马达 ⟨ν⟩
的大小但是不会改变马达输运方向.

U3(x) =


Um

L1
(x−nL), nL 6 x < nL+L1,

−Um −∆U
L2

[x− (n+1)L]+∆U, nL+L1 6 x < (n+1)L.
(10)

图 6 分子马达在轨道非对称周期势场中的运动 (U1(x)和单
向跃迁势函数U3(x))

分子马达的运动方向由什么决定的呢?由图 5

可以看到, 对于不同的跃迁势函数 U2(x) 和 U3(x),

马达的速度是反向的. 这说明跃迁势能起着决定作

用, 而跃迁势能是由 ATP 连接到马达头部引起的,

所以马达的运动方向决定于马达本身,与轨道周期

势场的不对称性没有必然联系.
结果和实验相符合 [22,24], 肌球蛋白 V 和肌球

蛋白 VI输运方向不同是由于肌球蛋白 VI马达头
部的一个插入体改变了马达做功冲击时的方向.同
样,对于驱动蛋白的实验也发现决定输运方向的是
马达本身.

3.5 分子马达系统对环境噪声的选择

对于研究分子马达系统的输运,噪声强度 G是

一个很重要的参数,因为 G反映的是马达所处的外

界环境. 为了更好的描述本模型,引进无量纲的 Pe

系数 [25]

Pe =
|ν |L
Deff

, (11)

其中 Deff 为有效扩散系数,定义为

Deff =
σ2(t)

2t
= lim

t→∞

⟨x2(t)⟩−⟨x(t)⟩2

2t
, (12)
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Deff描述马达粒子在其平均位置的涨落,其越小,越

有利于定向输运. 而 Pe 系数描述的是定向输运和

随机扩散之间的竞争,当 Pe 系数较大时,定向输运

占主导,系统更利于定向输运,反之扩散占主导,系

统不利于定向输运.

图 7 Pe 系数随噪声强度 G的变化

不是所有的噪声强度 G都适合于分子马达系

统的定向输运. 由 (11)式知道,马达系统要能够更

好的进行输运, G应该取使 Pe 系数大于 1的值.由

图 7中的 Pe 曲线可看到,当 G小于 3.5时 Pe 系数

大于 1,这时系统的定向输运占主导地位,整个系统

更有利于物质的定向输运, 当 G 大于 3.5 时, 虽然

系统的平均速度 ⟨ν⟩不为零,但由于所处环境噪声
强度很大, 系统的扩散行为占主导. 如图 7 中 Deff

曲线,随着 G的增大 Deff 几乎是线性增加,大噪声
强度不利于物质的高效运输,这时马达也不能维持
自己稳定的梯跳运动. 所以, 整个系统要维持稳定
高效的输运,对噪声 G是应该有一定选择性的.

4 结 论

根据分子马达在轨运动的特点及其运行环境,
建立了满足朗之万方程的单向能量跃迁模型,通过
数值模拟对马达的动力学进行了分析讨论. 得到:
在单向跃迁势能和噪声的共同作用下,分子马达可
产生稳定的梯跳运动和平均速度,但负载力的存在
会减弱马达系统的输运能力. 分子马达在轨道上的
运动方向决定于势能跃迁方向,即决定于马达本身,
轨道虽影响马达速度的大小但不会改变马达运动

方向. 另外, 分子马达输运系统对环境噪声有一定
的选择,只有合适的噪声强度才可使马达在轨道上
进行高效稳定的输运.
虽然单向能量跃迁模型得到了一些积极有益

的结果,但是由于其仍简化了分子马达自身的内部
结构,使得这些结构对马达运动性质的影响很容易
被忽略,这一点仍值得进一步讨论.
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Abstract
The dynamic principle of molecular motor transport in overdamped solution remains unclear. Starting from the transport charac-

teristics and phenomenon of the molecular motor system, the single-direction energy transition model is established, which conforms
to the Langevin equation, and the stochastic dynamics of molecular motors is analyzed by Monte Carlo simulations. Results show
that with the right transition energy, molecular motors could take a stable stepping motion and effective transport by means of the
environment noise, and the load force can weaken material transportation of the molecular motor system. The potential field between
a molecular motor and its orbit can affect the magnitude of the velocity of motor, but cannot change the direction of the velocity,
the direction of motion of the molecular motor therefore is adjusted by the transition energy of the motor. In addition, although the
average velocity is not zero for different noise intensities, the efficient transport of a molecular motor system indicates that the system
is selective for the noise intensity.
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