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摘要    从蛋白质的量子折叠理论出发, 用场论方法研究了蛋白质光折叠过程(伴随光

吸收或发射的蛋白质折叠和光与折叠蛋白质的非弹性散射). 把蛋白质光折叠和通常的

无辐射的蛋白质折叠比较, 证明在跃迁几率(折叠速率)中存在相同的因子(热平均振动

波函数重叠积分). 由此得到进一步的理论结果: (ⅰ) 蛋白质的受激光折叠速率和光蛋

白质共振拉曼散射截面的温度依赖和普通蛋白质折叠的温度依赖相同; (ⅱ) 蛋白质光

折叠中的电子跃迁谱线扩展成一包含大量振动谱线的电子-构象谱带, 其中每一振动谱

线的宽度已被大大缩减. 以上两方面的实验检验将能证明蛋白质的构象间存在量子隧

道和量子跃迁, 证明蛋白质折叠具有构象-电子系统的量子运动特性, 从而说明从量子

观点才能完整解释蛋白质折叠动力学规律.  
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蛋白质是包含几千个原子的庞大微观系统, 其

动力学应遵守量子力学原理. 现有关于蛋白质折叠

的信息学研究虽已取得了巨大成功, 但主要解决的

是: 如何从序列到结构再到功能, 没有回答折叠的动

力学问题. 而建立在经典力学基础上的分子动力学

模拟在研究折叠机理时存在一些基本性矛盾, 例如, 

难以解释为何蛋白质折叠速率如此之快的“Levinthal

佯谬”, 难以解释速率的温度依赖中的非 Arhenius 行

为. 鉴于此, 作为一种新的尝试, 本实验室提出了蛋

白质折叠是量子跃迁的观点及相应理论[1~3]. 作为一

个多原子系统, 蛋白质的空间构型完全决定于键长、

键角和扭角三类微观变数, 其中扭角是最易变化的, 

生理温度的热能就足以改变它. 因此, 可以把扭角看

做决定蛋白质构象的主要变数. 扭转运动的另一重

要特点是扭转势一般包含几个极小值, 在每一极小

值邻近可定义一个构象态[1], 发生于各构象态间的量

子跃迁是蛋白质构象变化的基础. 在构象变化中, 需

考虑各对接触残基间多肽链(包括主链和侧链)上的

全部扭转模式, 量子折叠理论强调了扭角合作跃迁

的概念. 早在 20 世纪 70 年代, 人们就注意到生命系

统中的合作性(如强激发纵电模的玻色凝聚)[4], 蛋白

质折叠的合作性也在随后的文献中被论证过[5]. 这些

工作从非线性动力学和热力学的角度揭示了生命系统

或蛋白质折叠中可能存在合作性. 另一方面, 人们发

现接触序是一个描写和计算折叠速率的重要参量[6]. 

最近, 在蛋白质构象变化的统计分析中已能较直接

地显示二面角(扭角)跃迁, 发现约 82%的多肽链中存

在合作的二面角跃迁[7]. 基于上述工作, 提出了量子

折叠理论, 并用来研究无辐射的蛋白质折叠. 它能自

然地解决折叠速率问题——Levinthal 佯谬[8]; 特别地, 

它能成功解释速率的非 Arhenius 温度依赖性[3].  

为了更深刻地揭示蛋白质折叠的物理本质和清

楚地证明折叠机制的量子特性, 本文将研究蛋白质

光折叠过程——包括蛋白质折叠中的光子发射或吸
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收过程, 以及光子-蛋白质的共振拉曼散射. 尽管对

蛋白质荧光现象的研究已有很长时间的历史, 荧光

蛋白已被广泛用作观察基因和蛋白质表达的标识物[9], 

荧光技术也已作为一种研究蛋白质折叠和蛋白质相

互作用动力学的实验工具被发展起来[10], 但由于荧

光机制的复杂性及较为流行的对蛋白质折叠的过分

经典的理解, 尚未见到从物理原理出发的蛋白质光

折叠的定量理论. 事实上, 蛋白质折叠中的光发射和

吸收以及光和蛋白质的非弹性散射, 作为一类电磁

过程, 完全可用量子电动力学进行精确描述. 由于发

射吸收光子的电子跃迁和反映蛋白质结构变化的构

象跃迁相耦合, 多肽链的构象变化是决定光子发射

吸收率(或截面)的重要因子. 本文将依据量子电动力

学对光折叠过程的速率和截面进行第一原理计算 , 

所导出的定量结果将提供蛋白质量子折叠理论的若

干独立的检验点, 对这些理论预言的实验检验将能

给出蛋白折叠和光折叠的量子特性的更有力的证据.   

1  理论方法: 从量子折叠理论导出蛋白质
光折叠  

1.1  蛋白质折叠和光折叠的哈密顿量  

从微观角度看, 蛋白质是构象(主要用扭角坐标

{ }j  描述)-电子(用前沿电子坐标 x 描述)系统. 蛋

白质折叠可用哈密顿量 1 2, ( , , )H H x 

     

描

述. 在绝热近似下系统的波函数表示为[1]:  

 ( , ) ( ) ( , ),M x x      (1) 

两因子分别满足方程: 

 2 ( , , ) ( , ) ( ) ( , ),aH x x x          (2) 

 1 , ( ) ( ) ( ),kn kn knH E
        


        

 (3) 

此处, 角标是电子态量子数, (k, n)分别是构象和振

动态量子数 . 哈密顿量 1 ,H 

 

  
包括动能项

2 2

22 j jI 

 
   

 
(Ij 是第 j 个扭转模的转动惯量)和扭转

势能项. 扭转势一般相对每一i 具有几个极小值, 在

极小值邻近势可近似表示为谐振子型. 尽管在对称

势中波函数是非局域的, 但已经证明, 势的微小不对

称性就能导致波函数的强局域化[1]. 局域构象态用量

子数 k 表示 . 由于绝热近似波函数不是哈密顿量

H1+H2 的严格本征态, H1+H2 的非对角元将产生绝热

态间的跃迁. 正是这个跃迁, 解释了蛋白质无辐射折

叠的动力学机制[1].  

H2包含电子动能项(电子坐标的导数项), 由哈密

顿量 H1+H2 的规范不变性可导出电磁作用:  
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这里, m 是电子质量, c k 和 c 

k 分别为波矢 k 频率k

极化 k 的光子的湮灭产生算符, V0 为归一化体积. 

将电磁作用看做微扰, 考虑 H1
(EM)至二阶, H2

(EM)至一

阶, 计算三型蛋白质光折叠过程: 伴随蛋白质折叠的

单光子受激发射和吸收. 蛋白质折叠中的自发光子

辐射和光子蛋白质共振拉曼散射. 全部计算依据量

子电动力学. 为简化记号, 取 ħ(普兰克常数)=c(光

速)=1 的单位制, 只在最后计算结果中写出.  

1.2  蛋白质折叠中的光子受激发射和吸收 

先讨论单光子吸收 . 令始态 , ,i kn   k  这

里, ~ ( , ) ( ) ( , ),kn knkn M x x          k 表示波矢

k 极化  k 的光子数. 对于多扭角情形, 1 2( , ,    

..., ),N  ( )kn  是单扭角函数的乘积. 类似地, 末态

, 1 ,f k n     k  ~ ( , ) ( )k n k nk n M x              

( , ).x   上述过程可用反应方程 :  k  photons+ 

protein in(kn)→ ( 1) k photons+protein in (k′n′′)表

示 , 即  k 个光子和(kn)态蛋白质相互作用转变为

( 1) k 个光子和(k′n′′)态蛋白质. 利用哈密顿量(方

程(5))即可得出: 
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此处,  

;

0 0
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(8) 

 P 为电子动量矩阵元. 在方程(8)的推导中使用了康

登 (Condon) 近似 , 设矩阵元 ( , )( ) ( ,x i x   
     

)dx 不 依 赖 . 计 算 振 动 波 函 数 的 重 叠 积 分

( ) ( )d
k n kn     
  

 时可采用扭转势的谐振子近似 [1]. 

注意, 由于   , 波函数 ( )kn  和 ( )k n    不正交, 

重叠积分即使在构象不变情况下 ( )k k  仍存在. 对

始振动态热平均, 并对末振动态求和, 得到光子吸

收率: 
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(11)式中: 
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 
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 2( ) / 2 ,j j j jQ I     (13) 
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E
p



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 (14) 

B(n, T)是热平均的波茨曼因子, j(′j)为始态(末态)第

j 个谐振子扭转势频率参量, Ej 为始末态能隙(始态

第 j 个谐振子势极小值减去相应末态值), j 为扭转

势角位移值(始态第 j 个谐振子势极小值角坐标减去

相应末态角坐标). pj 为扭转模 j 的始末态振动量子数

的净变化, 在(10)式最后一行求和中, pj 满足 

 .j
j

p p  (15) 

IV被称为热平均重叠积分(TAOI). 利用贝塞尔函数的

渐近表示[11]: 

 1/2 2( ) (2π ) exp( / 2 )z
pe J z z p z    for z >> 1. (16) 

可对 IVj 进行简化, 最后得到: 
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(17) 
这里, 
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 为始态扭转势频率参量 j 的均值. 考虑到始末态

扭转频率的差别, ,j j   已在计算的最后结果, 即

方程(17)中用自由能(减少量)G 代替原来的能隙E[1]. 

IV 是 j (或其平均 ), j (或其平均 ), 2( )j (或

其平均 2( ) )和 jE (或其和E)的函数. 注意, 简化

表达式(17)是在 zj>>1 的条件下导出. 对于有构象变

化 ( )k k  的光折叠, 此条件自然满足. 单光子吸收

截面可由(9)式得到:  
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对应吸收率记为 Wa, 可与无辐射折叠率[1] 
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进行比较. 无辐射折叠率(22)式中, IV 同样由(10)式定

义并有同样的简化表示式(17). 电子波函数的矩阵元

IE 的表示式为: 
2 24 4
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I0为平均惯性矩, lj为电子波函数 ( , )x  的磁量子数. 

通过比较得到,  
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这里, 
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 k 为光折叠中入射光子通量. 设 
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4~ 10 10A  (CGS 单位制), 



罗辽复: 蛋白质光折叠和量子折叠理论 
 

468 

及 ( ,  , , ) ( ,  , , ),pf pf pf pf
V VI E I E         立 即

得到, 23 26(10 10 ) .a

f

W
F

k
    故当光子通量足够大时, 

23 2 110 cm sF   单光子吸收率可和通常的无辐射蛋白

质折叠率相比拟.  

双光子和多光子吸收率或吸收截面可依据相同方

法由二阶和高阶微扰求得. 它们同样包含TAOI因子 IV. 

对于单光子受激发射,  k 个光子和(kn)态蛋白质相

互作用转变为 ( 1) k 个光子和(k′n′′)态蛋白质: 

 k  photons+protein in(kn)→ ( 1) k photons + protein 

in(k′n′′).令 , ,i kn   k  , +1 .f k n     k  通过

计算矩阵元 (EM)
1 ,i H f  即可得到单光子受激发射

截面: 

 
2

2

2

( 1)π
  ( 1).e V

e
I

cm


   



 

 


  


k
k k

kk

P   (25) 

双光子和多光子受激发射截面可依据相同方法由二

阶和高阶微扰求得, 结果中都包含 TAOI 因子 IV. 

1.3  蛋白质折叠中的自发发射和光折叠的谱结构 

依据相同的微扰途径, 在上述受激发射的推导

中令始态光子数 0 k , 即可求得单光子自发发射

率 . 从始态 i kn 到具有  k 个光子的终态

,f k n     k 的量子跃迁速率为: 

 
2(EM)

12π ( ) .fi k n knW E E f H i      k  (26) 

考虑到自发发射情形中没有外加的一定频率的激发

场, 辐射光子频率不能预先给定. 采用电磁场展开的

连续表示 , 对光子终态的求和
0

k

V


换成积分

3

3

d

(2π )

k
, 

得到自发发射率或部分宽度: 

2
2

2 2
,   ,

2
kn k n

e V

E Ee
I

c c m
 

  


    



 
   

  
k

k kP  (27) 

数值估计给出 8~ 10e VI (CGS 单位制). 当 ~ 2πk   

2
15 510 ,  ~ 10 ,

P

mc
 

 
 

 (27)式在 IV=1 情形就回到爱因斯

坦自发发射公式. 故由于重叠积分因子 IV 的存在, 谱

线宽度被大大缩减. 实际上, 一条从到′的电子跃

迁谱线已经扩展成包含大量谱线的谱带, 谱型决定

于-函数 ( ).k n knE E       k  它们代表从到′的诸

多不同构象-振动态 ( )k n  和(kn)间的跃迁.  

1.4  光子-蛋白质共振拉曼散射  

考虑非弹性散射 :  k 个 ( )k 光子和 ''  k' 个

( ) k 光子在(kn)态蛋白质上散射, 转变为 ( 1) k

个 ( )k 光子和 '' 1 k' 个 ( ) k 光子, 并使蛋白质转

变为(k′n′′)态: 

 k  photons in ( )     kk  photons in ( ) k + 

protein in (kn)→ ( 1) k  photons in ( ) ( 1)    kk  

photons in ( ) k +protein in (k′n′′), 

令 ,  ,  ,i kn       k k ,  1,f k n     k  

1 .   k  散射矩阵元为 

 
(EM) (EM)
1 1(EM)

2 .
0fi

m i m

f H m m H i
T f H i

E E i  
   (28) 

(28)式第一项为 

 

2
(EM)
2

0

2

0

( 1)
2

  ( , ) ( , ) d d

( 1)
2

 ( ) ( )d .
k n

k n kn

kn

e
f H i

mV

M x M x x

e

mV



 
 

 

 
   



 
 

  

  
 

    
  

 
 




  

 
  






 


 





 

 

k k
k k

k k

k k
k k

k k

 

(29)

 

同样地, 利用  

,  1,      

,  ,  1 ,

I I I

I I I

m k n

k n

 

 

  

  
 

 

 

 

或k k

k k

 

(28)式第二项为 

 

(EM) (EM)
1 1

2

2
0

; ;

; ;

   
0

( 1)

2

( ) ( )
   

0

( ) ( )
   ,

0

I I I I I I

I I I I I I

I I I I I I

I I I

m i m

k n k n k n kn

k n kn k n

k n k n k n kn

kn k n

f H m m H i

E E i

e

m V

E E i

E E i

 

     

  

     

 

 
 







 



    



    




 




       
       





k k

k k

k k

k

k k

k

P P

P P

 

 

 

(30)
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此处, ;k n kn   P 等可采用康登近似表示式(方程(8))进

行简化. 考虑到
I I Ik nE  对I 的依赖明显强于对 kInI 的

依赖, 以及存在一组具有相同I 但不同 kInI 的共振中

间态, 在方程(30)的求和中可仅保留共振项. 记I = 

IC, 此共振态能量记为 EIC. 有 

 

; ;( ) ( )
  

0

( ) ( )
( ) ( )d .

0

I I I I I I

I I I I I I

I I

k n

k n k n k n kn

k n kn k n

kn
kn IC

E E i

E E i

     

  

     






    
  

    



  


  

  

  


  





k k

k

k k

k

P P

P P

 

 
 

(31)

 

和 

 

; ;( ) ( )
  

0

( ) ( )
( ) ( )d .

0

I I I I I I

I I I I I I

I I

k n

k n k n k n kn

k n kn k n

kn
kn IC

E E i

E E i

     

  

     






    
  

    




  




  

  

  


  





k k

k

k k

k

P P

P P

 

 
 

(32)

 

在导出(31)和(32)式时用了本征函数 ( )kn  的完全性

关系: 

 ( ) ( )= ( ).
I I IC I I IC

I I

k n k n
k n

           (33) 

最后, 将 (EM)
1H 和 (EM)

2H 的贡献相加, 把方程(29)~(32)

代入到方程(28), 可得到蛋白质和光子在某一特定的

始末态间的量子跃迁截面:  

 
2

02π
( ) .fi k n kn fi

V
E E T 



   
       k k

k

 (34) 

对初始扭转振动态进行热平均, 并对终态求和, 既对

扭转振动态求和, 也对一定方向角 d中的光子态求

和(即乘以
2

0
3

d
(2π )

V
 

 k
k ), 最后得到:  

 
22

2

d
( 1) ,

d 4π R V

e
I I

mc 

 
 


 

 
  
 

k
k

k

 (35) 

这里, IV 是 TAOI 因子, 已由(10)式或简化后的(17)式

给出,  

 

2

2
2

1
( ) ( )

( )
4

I I

R

IC
kn IC

m
I

E E

     






    


  

k k

k

P P 
, (36) 

或 

 

2

2
2

1
( ) ( )

( )
4

I I

R

IC
kn IC

m
I

E E

     






  



  


  

k k

k

P P 
, (37) 

IR是拉曼张量, IC为αIC带的共振宽度. 在 IV = 1时, (35)

式与 Kramers-Heisenberg 截面一致 [12]. 式中因子
2

24π
e

mc
表示经典电子半径. 蛋白质的轨道电子吸收光

子激发到高量子态后通过发射荧光光子而弛豫到基态, 

非弹性截面(35)式可用来解释荧光光子的分布和极化. 

(35)式中出现的 IV因子说明光子-蛋白质非弹性散射截

面具有普通蛋白质折叠速率相同的温度依赖关系.  

2  结果与讨论: 对蛋白质量子折叠理论的
检验 

2.1  相同的扭角振动波函数热平均重叠积分因子 

上面研究了蛋白质-光子相互作用, 并导出了蛋

白质折叠中的光子吸收/发射截面和光子-蛋白质的拉

曼散射截面. 这些截面(跃迁速率)皆可与通常的无辐

射蛋白质折叠速率进行比较. 导出的普遍规律是: 各

个光子-蛋白质截面皆包含扭角振动波函数 TAOI 因

子(方程(10), (11)和(17)), 它和无辐射蛋白质折叠速

率表示式中出现者相同[1]. 这个 TAOI 因子 IV 是前人

计算的单模谐振子重叠积分[13]推广到多模和始末态

频率不相等的情况. 因为始末态波函数kn和k′n′′

都可近似用一组谐振子波函数表示, 它们的重叠积分

IV 决定于两组谐振子频率{j}和 },{ j  能隙Ej 和角位

移j(j=1, …, N). 无辐射折叠中始末态波函数kn和

k′n′具有相同的电子态量子数, 而光折叠中kn和

k′n′′的 .    但两种情形中, 重叠积分皆是扭转势

参量j, ,j  j 和Ej 的相同函数. IV 的解析表示式

(17)式给出了跃迁速率如何依赖于频率比
j

j




, 势能

差Ej 和角位移j. 重叠积分分成两类: k k (没有

构象变化)和 k k (有构象变化). 通常蛋白质折叠属

于第二类, 而光折叠既含第二类又含第一类.  

公共的重叠积分因子提供了蛋白质折叠和光折

叠的重要信息, 两类过程的细致比较能够给出折叠

机制量子性的证据.  

2.2  受激光子发射/吸收和共振拉曼散射的温度 

依赖 

蛋白质的受激光子发射和吸收截面分别由(21)
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和(25)式给出. 在入射光子通量足够高时, 此截面可

在实验中观察到. 光子-蛋白质的非弹性共振拉曼散

射截面由(35)式给出. 所有这些光折叠过程的截面中

包含相同的 TAOI 因子. 从理论观点看, 折叠速率(截

面)对温度的依赖性仅出现在 IV 因子中, 故在实验中

这些过程应表现出相类似的温度依赖. 众所周知, 蛋

白质折叠速率和温度的关系具有非 Arrhenius 性, 这

是一个长期未能解决的问题. 生物学家对此奇异的

非 Arrhenius 关系感到困惑[14]. 最近, Luo 和 Lu[3]从量

子跃迁的观点研究蛋白质折叠, 导出了无辐射折叠

速率 kf 的温度依赖普遍公式:  

 2d ln d ln 1
,

1 1 2
d d

f V
k I

S T RT

T T

   
   
   
   

 (38) 

 21 ,
2 2

B

B

kE E
S R

k


 
     

 
，  (39) 

这里, 2 2
0( (jI NI     2 2） ） (40)是扭转能标

度量, I0是多肽链中原子团惯量矩的平均值, N是多肽

链中参与量子跃迁的扭转模式数, 2

av
( )j 

为平均扭转势角位移,  

 ln lnj

j j

N
 
 

 
   (41) 

为始末态频率比参量. 由(39)式可见, 温度依赖决定

于 3 个扭转势参量: 能隙E, 平均角位移(或中

的 )和始末态频率比 .



 必须考虑在熔点 Tc 邻

近E的温度依赖, 如果假定近 Tc处 ( ) ( )cE T E T     

( ),cm T T  这样得到的温度依赖关系(38)式保持不变, 

仅(39)式需用下式代替: 

 
2

2

( ) ( )
1

2

1
( ( )) ,

2

c c

B

f c

B f

E T E T
S

k

R G E T
k T

 





    
 

   

，

 (42) 

这里, 1
( )

c

c

mT

E T
  


描述熔点邻近蛋白质结构的温

度敏感性, Gf为温度 Tf处的折叠自由能. 因此, 熔点

邻近 3 个扭转势参量换成了Gf, 和 ( ).cE T  利用

方程(38), (39)和(42), Luo 和 Lu 分析了实验资料, 成

功地解释了无辐射蛋白质折叠速率的温度依赖性.  

(ⅰ) 证明有较完整实验资料的 15 个蛋白的折叠

速率温度依赖关系与(38)式一致.  

(ⅱ) 从 S, R 和平衡自由能可自洽地确定出各个

蛋白的扭转势参数, 它们都在合理的范围内. 折叠速

率和伸展速率可统一地推导出来. 蛋白诸变体的折叠

速率温度依赖往往会有很大不同, 这可以用扭转势参

数对残基突变的敏感性进行解释[15].  

光折叠和通常的无辐射蛋白质折叠速率具有相

同 IV 因子. 因此, 本文推测光折叠速率的温度依赖同

样满足上面(38)~(42)式. 图 1 和 2 给出了 2 个例子.  
 

 

图 1  蛋白 1L2Y 的 lnkf1000/T 曲线 
参数选取: Gf =0.7 kcal/mol(Tf=296), E(Tc)=9.0kBTf, = 0.59kBTf 

或=0.12, N=18[3]. 实验点(无辐射折叠)取自文献[16] 

 

图 2  蛋白质 1PIN 的 lnkf1000/T 曲线 
参数选取: Gf =1.9 kcal/mol(Tf =312), E(Tc)=43.5kBTf,  = 

3.85kBTf或=0.13, N=99[3]. 实验点(无辐射折叠)取自文献[16] 
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图 1 是 Trpcage(色氨酸笼，PDB 码 1L2Y, N=18)的

lnkf1000/T 曲线, 图 2 是 WW domain pin(色氨酸-色

氨酸结构域发夹, PDB 码 1PIN, N=99)的 lnkf1000/T

曲线. 扭转势参数使用了无辐射蛋白质折叠的参数

值; 作为参考, 图中给出了无辐射折叠实验点. 考虑

到光折叠中电子始末态不同, 其扭转势参数应和无

辐射折叠有所不同, 并且这个不同依赖于入射光的

波长. 就同一蛋白而言, 电子态对扭转势参数的影响

可能主要表现在E(或G), 而对, 等参数的影响

不大, 从(39)式不难发现, E 主要影响 lnkf–1000/T 图

的斜率 S 项. 如果光折叠的E 比无辐射折叠的大(小), 

则 1L2Y 蛋白光折叠的 Arhenius 图比图 1 所示曲线更

陡(缓), 同样地, 1PIN 光折叠的 Arhenius 图与图 2 相

比, 应加一个负(正)斜率修正.  

上面讨论了蛋白质光折叠速率的温度依赖. 在

(38) 式的理论推导中使用了 “ 高温近似 ”, jZ   

2
2

( ) B
j j

k T
I


>>1, 对贝塞尔函数进行简化((16)式). 这

要求:  

 .j

B jk TI
 


 (43) 

对于典型惯量矩 Ij = 1037g cm2, 此条件为 j   

21.6 10 .  在有构象变化的 k k  情形中, 此条件是

满足的. 但对于光发射吸收伴随小的结构弛豫而构

象不变的 k k  情形, 角位移可能很小. 如果条件(43)

式不满足, 则 TAOI 不能用(17)式而要采用原始表示

式(10)和(11)式表示. 这时温度依赖关系(38)式将要

被修正.  

2.3  蛋白质光折叠中的电子谱变宽和谱线结构 

轨道电子运动遵守方程(2). 对于给定大分子构

型=0, 电子能量为 0( ),   当电子从跃迁到′, 

发射光子频率 0 0

1
( ( ) ( )).      


k  由于蛋白质

结构和电子运动的耦合, 电子跃迁不可避免引起蛋

白质的结构弛豫或构象变化. 这导致了构象-电子系

统的量子态从 Mkn(, x)到 Mk′n′′(, x)的变化. 而蛋白

质结构变化又使辐射光子频率从k 变到  k k ,  

 0 0

1 1
( ) ( ( ) ( )).kn k nE E  

           
 

k  (44) 

因此, 电子谱变宽, 对应于→′的电子跃迁形成了

一个谱带. 谱带中包含大量没有构象跃迁和有构象

跃迁的振动谱 , 前者对应于 ,k k  后者对应于

.k k  谱带宽度决定于扭转振动频率. 例如, 对应

于光子频率为 15~ 2π 10 k s1 的谱线, 谱带宽度为

1×1013 s1, 其中包含了大量从的几十个扭转振动能

级到′的几十个扭转振动能级间的跃迁.  

关于谱带中一条谱线的宽度. 蛋白质折叠中光

子自发发射率由(27)式给出, 其中包含了重叠积分因

子 IV. 存在这个因子的理由是: 如果电子在同一谐振

子势的轨道间跃迁, 它将受到选择规则的限制, 一切

改变振动量子数的跃迁都由于波函数 ( )kn  和

' ( )kn   ( )n n 的正交性而被完全禁戒 ; 但若电子

跃迁发生在不同扭转谐振子势间, 波函数 ( )kn  和

( )k n    不正交, 重叠积分存在. 所以, 蛋白质折叠

中光子自发发射是禁戒跃迁, 而重叠积分 TAOI 是决

定其跃迁速率的重要因子. 在前面单光子发射率的

计算中估计了宽度为 8~ 10e VI  s1(27 式). 这里, IV

可在一个相当宽的范围中变化. 由(17)和(18)式可得,  

 
2

2 2 2 4
0

d ln 1 1 ( ) 1
.

2d( ) ( ) 2 ( )
V

B

I G

NI k T   


    (45) 

此式给出 IV在
2
max( ) =

2

2
0

( )

B

G

NI k T


处取极大值. max( )VI

的典型值为 105~104. 在极大值左方, 2 2
max( ) ( ) ,   

根据
2

const
exp

( )
 
 
 

的规律, 随着→0, IV 很快趋于 0. 

在极大值右方, IV 近似按 1( )  的规律变化. 假定 IV ~ 

105, 则可得e ~ 103 s1. 原子能级的典型寿命为 108 s, 

相应的自然线宽为 6.6×108 eV. 故蛋白质折叠中的谱

线宽度e 低于自然线宽 5 个量级. 事实上, 由于对
2( ) 的指数依赖, 当接近 0 时, IV 取值可能远小于

1×105, 这将导致超窄宽度e. 这是光折叠谱线的显著

特征.  

3 结论 

蛋白质光折叠过程——伴随光吸收或发射的蛋

白质折叠和光与折叠蛋白质的非弹性散射, 可以用

来对蛋白质折叠是否遵循量子规律进行实验检验 . 

无辐射蛋白质折叠和蛋白质光折叠具有相同特定的

温度依赖关系((38)式)和光折叠的电子-构象谱带结
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构中包含大量变窄谱线, 是蛋白质量子折叠理论的

两个主要结果. 这些结果的发现与量子规律的固有

特性紧密相连. 首先, 表明了在折叠(跃迁)过程中存

在一组量子振子, 并且振子主要是低频扭转振动型

的; 其次, 表明了折叠中量子隧道确实存在, 折叠的

非局域性和构象-电子系统的量子相干性. 这种相干

性深刻植根于很多结构单元(原子的电子、分子的多

个扭转等)在一定温度下的合作运动. 对本文推测的

实验检验将能给出蛋白质折叠和光折叠量子特性的

更清晰的证据.  

致谢 感谢内蒙古工业大学吕军博士和张颖博士对实验资料分析和讨论提供的帮助. 
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