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摘要  肌肉收缩中肌球蛋白分子马达的微观循环过程动态力学原理尚未揭示清楚, 从影响

肌球蛋白分子马达的 van der Waals 力、Casimir 力、静电力及布朗力耦合作用入手, 研究了

肌球蛋白分子马达向肌动蛋白丝接近过程中的动态力学行为, 构建了相应的动力学模型, 

并通过 Monte Carlo 方法对随机动力学方程进行了模拟计算. 结果表明, 接近过程中当分子

马达与肌动蛋白丝表面距离大于 3 nm 时, 起主要作用的力为 Casimir 力和静电力; 当距离

小于 3 nm 时, van der Waals 力和静电力使分子马达向肌动蛋白丝轨道快速接近. 通过比较

几个力的影响发现, 接近过程中两结合位点的静电力起主导作用, 计算结果与肌球蛋白分

子马达实验结果符合较好. 
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分子马达(肌球蛋白马达、驱动蛋白马达、ATP

合成酶马达等)是生物体内将化学能转化为机械能的

酶蛋白质分子 . 近年来 , 随着纳机电(NEMS)技术快

速发展 , 分子马达的基础理论研究与人工分子马达

的研制成为当今的热点[1~10]. 国内也形成了具有特色

的研究热潮, 且成果斐然. Zhao 研究小组[2]对 ATP 酶

马达的 F1 分子马达及相关力学问题开展了系统深入

的研究; Xie[3]对 F1-ATP 酶马达的化学-力学耦合机制

进行了分析; Qi 等人[4]在蛋白质微囊上人工合成了一

种新型的 F0F1-ATP 纳米马达. 分子马达及其仿生研

究是目前纳米科技的核心领域之一 , 而其中的基本

力学问题非常值得研究[6].  

肌球蛋白马达(myosin Ⅱ)是肌肉收缩中的关键

单元, 它通过水解 ATP 释放能量沿肌动蛋白丝(actin 

filaments)“轨道”定向运动 , 大量肌球蛋白马达协调

运动使肌肉收缩[7]. 肌球蛋白马达的一个工作周期可

分为接近吸附、定向运动和脱离轨道几个步骤, 有关

肌球蛋白马达的微观机理研究围绕其工作过程进行. 

Spudich[8]通过作用力与化学耦合关系定性解释了肌

球蛋白作用过程的各状态变化情况; Alencar 等人[9]

从 Ca2+与肌钙蛋白结合调控肌球蛋白结合位点的角

度来进行分析; Julicher 等人[10]将肌球蛋白马达视为

布朗马达 , 利用二态棘轮模型来解释马达的定向运

动, 他们概括分析了能量转化过程, 但不能对其动力

学过程进行精确描述 . 以上研究主要从能量转换和

定向运动角度展开 , 关于肌球蛋白马达与肌动蛋白

相互作用力产生原理的研究很少 , 特别是肌球蛋白

在向肌动蛋白接近过程中的力学机理揭示不清 , 这

是分子马达动态力学行为研究的关键之一.  

本文针对肌球蛋白分子马达的工作过程 , 重点

分析了分子马达向肌动蛋白接近过程中的力学原理, 

探索肌球蛋白马达在 van der Waals 力、Casimir 力、

静电力及布朗力等耦合作用下的运动规律 , 并针对

微观环境的随机性特征, 采用 Monte Carlo 方法对动

力学模型进行模拟计算 , 讨论各个力对蛋白马达运

动过程的影响.  
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1  分子马达中的 Casimir 效应及影响因素 

Casimir 力在肌球蛋白马达中存在吗? 在液体环

境中, 蛋白质之间的相互作用力主要包括: 静电力、

van der Waals 力和溶剂力[11,12]. Casimir 力和 van der 

Waals 力既有联系, 也有区别[6], 它们可通过量子力

学原理进行统一描述, Casimir 力由电磁场的量子真

空波动效应引起, 与零点能密切相关, Casimir力也称

为 Retarded van der Waals 力; 相较于 van der Waals

力, Casimir 力为长程力, 在真空中 Casimir 效应在约

5 nm 的距离开始出现, 而在液体介质中该距离会更

短, 由于 van der Waals 力(色散力)在蛋白质和复杂生

物体系的相互作用中有重要影响 [11], 因此可以肯定

地讲, 在蛋白质分子中 Casimir 力是存在的.  

那么是什么力促使肌球蛋白马达向肌动蛋白丝

靠近? Rayment 等人[13,14]通过观测肌球蛋白的分子结

构发现, 其头部存在带负电荷的基团, 而肌动蛋白上

的结合位点为带正电荷基团 , 它们之间的静电引力

可使彼此接近 ; 另一方面 , 对于分子量达几十

kDa(道尔顿 )的蛋白质大分子 , 两者间的 van der 

Waals 力也是很重要的原因, 当两者的距离较大时, 

还应该考虑 Casimir 力的作用. 关于 Casimir 力的研

究在国内外已经取得了很大的进展 , Lifshitz[15]将

Casimir 效应推广到一般性的介电材料中 ; Guo 和

Zhao[16]分析了 van der Waals力和 Casimir力对旋转式

NEMS 致动器吸合的影响; 值得一提的是, Munday

等人[17]在液体中测量出排斥性 Casimir 力, 并指出排

斥性 Casimir 力能让微粒悬浮于液体中.  

因此 , 在纳米尺度上探索分子马达在静电力、

van der Waals 力、Casimir 力、热布朗力等作用下的

运动规律很有意义. 而 van der Waals 力和 Casimir 力

与粒子的几何形状、所处介质特征、温度、表面粗糙

度等密切相关.  

(ⅰ) 温度和表面粗糙度的影响.  常温 T=300 K

时, 温度对 Casimir 力的影响不大, 可不计温度的影

响. 表面粗糙度是关键因素之一, 在 Casimir 效应中

讨论表面粗糙度的影响 [18], 通常是针对直径为 1~2 

μm 的微粒, 表面粗糙度在 4~7 nm 之间, 通过原子力

显微镜(AFM)确定出表面的几何形貌, 并采取相应的

数学方法对表面粗糙度进行描述, 分析其对 Casimir

力的影响. 肌球蛋白马达在接近过程中, 头部半径只

有 8 nm, 其表面粗糙度小于 1 nm, 达到了原子尺寸

大小, 当两分子表面距离不是特别小时, 在我们所讨

论的 Casimir 效应中 , 可以不考虑表面粗糙度对

Casimir 力的影响, 按照光滑表面来进行分析.  

(ⅱ) 介质的影响.  由于肌球蛋白马达和肌动蛋

白同处于水溶液中, 不同于真空的情况, 它们的相互

作用力是吸引力还是排斥力与所处的介质特征密切

相关. 根据 Lifshitz 理论[15~17], 作用力的符号由两粒

子的介电常数ε1, ε2 和溶液的介电常数ε0 决定 . 当

ε1=ε2, ε2≤ε1≤ε0, ε1≤ε2≤ε0 时, 粒子之间为吸引力; 其

他情况粒子间为排斥力 . 对于处在水溶液中的蛋白

质分子 , 因为蛋白质的介电常数均小于水的介电常

数(80), 有ε1= ε2<ε0, 两个蛋白质分子间只会出现吸

引力. 同时介质对力的大小也有影响, 将在后面讨论.  

下面我们主要针对两蛋白质分子的几何形状 , 

利用宏观 Lifshitz 理论和 Hamaker 计算方法对 van der 

Waals(vdW)力和 Casimir 力进行求解.  

2  肌球蛋白分子马达系统建模 

如图 1 所示, 肌动蛋白丝由两条双螺旋的纤维

肌 动 蛋 白 (F-actin) 和 覆 盖 其 表 面 的 原 肌 球 蛋 白

(Tropomyosin(Tm))、肌钙蛋白 (Troponin(Tn))组成 , 

直径 6~7 nm, 长约 1.6 μm. 肌球蛋白马达由两个与

肌动蛋白结合的头部、颈部和尾部组成, 马达头部和

颈部长约 16.5 nm, 宽 6.5 nm[13,14]. 每个马达头部均

可以与肌动蛋白结合 , 本文针对分子马达单头进行

建模.  

2.1  van der Waals 力和 Casimir 力 

根据 Lifshitz 理论, 肌球蛋白马达与肌动蛋白丝 

 

图 1  肌肉收缩的分子结构 
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的 van der Waals 和 Casimir 势能, 可由其所有原子的

作用势之和求得. 两个原子间的相互作用势为 

,m

CU
r

= −                 (1) 

其中 C 为势能函数的系数, van der Waals 力时 m=6; 

Casimir 力时 m=7. 两种力 C 的表达式不同[15].  

根据肌球蛋白与肌动蛋白丝的几何特征 , 我们

将肌球蛋白马达等价为长轴为 c, 短轴为 a 的椭球粒

子; 考虑到肌动蛋白丝长度 L>>半径 r2, 肌动蛋白丝

等价为长度无限的圆柱体粒子 . 接近过程中的作用

势为椭球粒子与圆柱体粒子的吸引势.  

第一步, 计算肌球蛋白中的单个原子 A 与圆柱

体之间的吸引势能(如图 2 所示), 该势能是圆柱体中

所有原子与该单原子的势能之和:  

2 0

2 0
1 1 2 2 / 2d d d ,

( )

H r

mH r

CU n r r z
r z

θ

θ
θ

+ ∞

− − −∞
=

+∫ ∫ ∫       (2) 

其中 n1 为肌动蛋白丝上单位体积的原子数. 图 2 中, 

令 A 点与圆柱体截面中心 C 的距离 AC = H, E 是圆柱

体上任意一点, E′为 E 到横截面 BCD 上的投影点, EE′ = 

z, AE′= r, F为圆柱体表面上一点, 在三角形ACF中, 满

足 2 2 2
0 2arc cos(( ) / 2 )r H r rHθ = + − .  

 

图 2  单原子与圆柱体相互作用 

第二步 , 肌球蛋白与肌动蛋白丝之间的作用势

能(如图 3 所示), 即椭球体中所有原子与圆柱体势能

之和: 

22

21 2 1 20
π(2 ) d ,

c aU n U c
c

α α α= −∫          (3) 

其中 n2 为分子马达上单位体积的原子数, d 为两粒子

表面间的距离. 图 3 中, 取椭球体上宽为 dα 的截面, 

并假定该截面上每个分子与圆柱体的势能均相等, α
为截面到椭圆右端点的距离 , 截面上总的分子数为

πn2β 
2dα, 由于椭圆上一点满足(c−α)2/c2+β 

2/a2 = 1, 所

以有πβ 
2dα = (a2/c2)π(2c−α)α dα, H = α + d + r2 

当肌球蛋白马达与肌动蛋白丝表面距离较小时, 

此时的作用力为 van der Waals 力 , 对于 van der 

Waals 势能, m=6, (3)式化简为 
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2
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⎪ ⎪
⎪ ⎪
⎪ ⎪
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(4) 

当两粒子表面距离增大到一定值 , 还应该考虑

Casimir 延迟效应的影响, 此时分子力为 Casimir 力, 

Casimir 势能有 m=7, (3)式化简为 

 

图 3  椭球体与圆柱体相互作用 
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(5) 

(4) 和 (5) 式 中 , 2
102 1 2 vdWπ ,A n n C=  为 无 滞 后 的

Hamaker 常数; 102 1 2 cl0.1πB n n C= , 为滞后的 Hama- 

ker 常数, Hamaker 常数与蛋白质及溶液的介电常数

相关. 肌球蛋白与肌动蛋白丝之间的 van der Waals 力

vdW vdWF U d= ∂ ∂ , 而 Casimir 力, cl clF U d= ∂ ∂ .  

2.2  静电力 

肌球蛋白马达、肌动蛋白上的结合位点之间的静

电引力也是促使它们接近吸附的因素之一 . 由于肌

球蛋白马达和肌动蛋白为异质大分子 , 其结构和组

成均不相同 , 静电引力的计算不能简单利用双电层

静电排斥力公式 . 马达头部和肌动蛋白结合位点为

带电基团 , 且电荷量均已知 [19], 根据库仑定律有静

电作用势能:  

1 2

0

( ) ,
4πe
q q

U r
dε ε

=                 (6) 

其中ε0 为介质水的相对介电常数, ε 真空中的介电常

数, q1 和 q2分别为肌动蛋白与肌球蛋白马达结合位点

的电荷量.  

2.3  布朗力与摩擦阻力 

在整个微观循环过程中 , 蛋白马达不断向环境

耗散能量, 马达在统计热力学上具有 kT 能量的涨落, 

分子马达的热力学特征不能忽略 , 根据涨落耗散定

理 , 肌球蛋白受随机布朗力 2 ( )b dF kT tγ ε= 和摩擦

阻力 f vγ= − 作用 , 其中 εd(t)为高斯白噪声 , 满足

<εd(t)>=0, ( ), ( ) ( )d dt t t tε ε δ′ ′< >= − , γ 和 η 分别为水

的摩擦系数及黏性系数, k 为波尔兹曼常数, T 为热力

学温度, v 为马达运动速度.  

2.4  溶剂力 

在水溶液中蛋白质分子之间还有溶剂力 , 包括

水合力及疏水作用力 , 由其亲水基和疏水基与水分

子发生作用产生, 该力在蛋白质分子折叠、磷脂膜表

面黏附中起作用 , 但是关于这两种力的物理起源还

存在争议[6], 水合力及疏水作用力的势能 Us, 由 Us

与接近距离 d 之间的经验公式 0/
s 0e dU U λ−= 可求, 其

中λ0 为实验测定的衰减长度, U0 为单位面积作用能, 

但是目前还没有关于肌球蛋白马达的相关实验参数, 

溶剂力大小及其在分子马达中的影响需要今后开展

深入研究.  

3  动力学模型 

根据以上分析 , 分子马达向肌动蛋白丝动态接

近过程中, 两蛋白质分子的吸引势能由静电势能、van 

der Waals 势能和 Casimir 势能组成. 蛋白马达处于热

噪声水环境中, 还受随机力 Fb和水的摩擦力 f 作用. 受

力分析如图 4 所示.  

两蛋白分子相互作用势能:  

vdW cl( ) .eU d U U U= + +             (7) 

肌球蛋白马达的 Langevin 动力学方程: 

1
( , )( ) ( ) 2 ( ),d

U d tm d t d t kT t
d

γ γ ε∂
+ = − +

∂
    (8) 

其中 m1 为马达质量, 对于以上随机动力学方程, 考

虑到 m1/γ<<1, 分子马达处于过阻尼的溶液中, 不计

惯性项的影响, (8)式化简为 

( , )( ) 2 ( ).d
U d td t kT t
d

γ γ ε∂
= − +

∂
     (9) 

 

图 4  肌球蛋白马达的运动过程受力分析 
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令
( )( ) U dF d
d

∂
= −

∂
, 则有

( ) 2( ) ( ),d
F d kTd t tε

γ γ
= +

由于(8)式的随机性特征, 我们采用 Monte Carlo 方法

进行求解, 将
( ) 2( ) ( )d

F d kTd t tε
γ γ

= + 进行 Taylor

展开[20]:  

2

1 2 3

1( ) ( )
2

                 2 2 ,

d t t d t F t FF t

DZ F DZ F DZ

′+ Δ = + Δ + Δ

′ ′′+ + +
    (10) 

式中 ∆t 为计算步长, F′, F′′为函数 F 的一阶、二阶导

数, D=kT/γ 为噪声强度. Z1, Z2, Z3 分别为 

1 1

3 / 2
2 1 1 2

2 2
3 2 1 3

( )d ,

d ( / 2 / 2 3),

d ( 1/ 2) / 3,

t t

t

t t

t

t t

t

Z t t tY

Z Z t t Y Y

Z Z t t Y Y

ξ
+ Δ

+ Δ

+ Δ

= = Δ

= = Δ +

= = Δ + +

∫

∫

∫

    (11) 

其中 Y1, Y2, Y3 为标准高斯随机数. 根据(10)式可模拟

出单个马达在各种力作用下的运动轨迹.  

4  结果与讨论 

根据(4)~(6)式计算静电力、van der Waals 力和

Casimir 力, 所用参数如表 1 所示. 

4.1  Hamaker 常数 A102 和 B102 的计算 

在体液中, Hamaker 常数与肌球蛋白、肌动蛋白

和溶液三者的介电常数相关. 理论上, Hamaker 常数

有两种计算方法: 其一是微观法, 直接根据 Hamaker

常数的定义, 利用电子的振动频率、极化率、原子数

密度来计算; 其二是宏观法, 利用粒子的宏观介电常

数等参数来计算 Hamaker 常数. 由于极化率较难测

定, 我们根据 Lifshitz 宏观法计算, 对于介电常数为

ε1 和ε2 的两个粒子:  

当处于真空中, 无滞后的 Hamaker 常数 A12 计算

公式如下[22]:  

1 2
12

1 2 1 2

3 ( 1)( 1)
,

8 2 ( 1)( 1)( 1 1)
chvA

ε ε
ε ε ε ε

− −
≈

+ + + + +
   (12) 

其中 plank 常量 h=6.626×10−34 J, 蛋白质的介电常数

ε1 和ε2 在 2.5~4 之间[23], 吸收光谱波长λc= 125~280 

nm[24]. 根据(12)式可求得真空中蛋白质的 Hamaker

常数 A12 为(3.2~16)×10−20 J.  

当蛋白质处在介质ε0 中, Hamaker 常数 A102 计算

如下:  

2
102 12 00( ) ,A A A= −            (13) 

其中介质水溶液的 Hamaker 常数 A00 为 5.5×10−20 J.  

根据 (13)式计算水中蛋白质的 Hamaker 常数

A102=(0.5~2.7)×10−20 J. 相比较于真空的情况 , 介质

的存在降低了 Hamaker 常数, 也就是使力的大小变

小 . Afshar-Rad 等人 [25]通过实验测得水中蛋白质膜

(protein films)的 Hamaker 常数 A 的范围为(1.0~2.2) 

×10−20 J, Fernandez-Varea 等人[26]研究表明, 水中蛋

白质的 Hamaker 常数为 3.1kT=0.74×10−20 J (T=293 K). 

因此, 我们的计算值与上述研究比较吻合, 取水中蛋

白质的 Hamaker 常数范围为(0.5~3)×10−20 J. 由(4)式

求得 van der Waals 力如图 5 所示(力的单位统一为 pN).  

根据 Hamaker 常数的定义, 滞后 Hamaker 常数

B102 与无滞后 Hamaker 常数 A102 的比值为 B102/ 

A102=23λc/60π3, 其中λc 同上. 因此, 滞后的 Hamaker

常数 B102=(0.075~0.72)×10−28 J·m. 根据(5)式, 计算

出 Casimir 力如图 6 所示. 

4.2  接近过程中力与距离的关系 

如图 7 所示, 令 A102 为 3(10−20 J), B102 为 0.075 

(10−28 J·m). Casimir 力与 van der Waals 力在 d=3 nm

时相等, 该处为最早可以产生 Casimir 延迟效应的位

置. 当距离增大到 3 nm 以后, 此时 van der Waals 力

转变为 Casimir 力, 并且 Casimir 力小于 1 pN. 

由图 7 可知, 接近过程中吸引力随两分子距离 d

的减小而快速增大. 当距离 d大于 3 nm时, 肌动蛋白

作用于蛋白马达的引力为 Casimir 力和静电力, 当距

离 d 小于 3 nm 时, 接近力由 van der Waals 力和静电

力构成, 总力的大小快速增加到 10 pN 以上. 当接近

距离在 1~3 nm 之间时, 力的大小在 10~35 pN 之间. 

Nakajima 等人 [27]利用原子力显微镜测量了肌球蛋 

表 1  肌球蛋白马达的特征参数[19,21] 

kT c a L r2 γ m1 ε0 q1 q2 

4.1 pN nm 8.25 nm 3.25 nm 1600 nm 3.5 nm 75 pN ns/nm 3.65×10−22 kg 80 5.5×1.6×10−19 C −3.5×1.6×10−19 C 
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图 5  不同 Hamaker 常数 A102(10−20 J)下的 van der Waals 力 

 

图 6  不同 Hamaker 常数 B102(10−28 J·m)下的 Casimir 力 

 

图 7  接近过程中的相互作用力 

白向肌动蛋白接近过程中静态的交互力 , 大小在

(18.4±4~24.7±1.4) pN 之间. 同时他们指出, 吸引力

除静电力外还有其他力作用, 但是没有深入讨论. 在

此我们重点分析了 van der Waals 力和 Casimir 力在交

互作用过程中的作用 , 理论计算的结果与实验数据

比较吻合. Liu 等人[28]通过分子动力学(MD)模拟的方

法分析肌球蛋白与肌动蛋白的相互作用 , 通过模拟

发现静电吸引力是 van der Waals力的 4 倍, 在吸引力

中占主导地位. 从我们的计算中也可以看出, 静电力

是 van der Waals力的 3~4倍, 静电力在接近过程中起

主要作用, 与 MD 模拟的结果吻合, 同时也证实了我

们计算的 Hamaker 常数.  

4.3  动力学过程 Monte Carlo 模拟 

根据(10)式, 我们采用 Monte Carlo 方法计算蛋

白马达的运动轨迹 , 同时分析各作用力对位移变化

的影响. 在接近过程中, 令马达的初始位置 d=6 nm, 

其位移变化情况如图 8 所示 . 参与模拟的分子数

N=100, ∆t=0.01 ns, 经过约 1 ns马达位移从 6 nm减小

到 3 nm, 接近力主要包括 Casimir 力和静电力, 若分

别给蛋白马达施加这两种力, Casimir 力使分子马达

到达 3 nm 处的时间约为 9 ns, 而静电力只需 1.8 ns, 

因此在此位置区间内, 静电力比Casimir力的作用要大. 

图 9 为初始位置 d=3 nm 时肌球蛋白马达位移变

化模拟结果, 模拟的分子数 N=100, ∆t＝0.01 ns; 此

时接近力主要包括静电力和 van der Waals 力, 如实线

表示 , 分子马达在吸引力的作用下位移迅速减小到

零, 也就是肌球蛋白马达结合吸附到肌动蛋白上; 比

较这两种力对位移变化的贡献, van der Waals 力使肌

球蛋白与肌动蛋白结合的时间约为 1.8 ns, 而静电力 

 

图 8  接近过程中的位移变化曲线 
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图 9  接近过程中的位移变化曲线 

需要的时间小于 0.5 ns, 可见静电力所起的作用更大.  

5  结论  

我们探索了肌球蛋白马达向肌动蛋白丝接近过

程中的力学规律 , 建立了肌球蛋白马达的动力学模

型 , 通过模拟计算可得出以下结论 : 马达在向蛋白

丝接近的势能主要来自于 Casimir 力、van der Waals

力及静电吸引力形成的势能 , 当两分子表面距离大

于 3 nm 时, Casimir 延迟效应开始作用, van der Waals

力转变为 Casimir 力; 当两分子表面距离小于 3 nm

后, van der Waals 力和静电力以较快速度增大, 使蛋

白马达与肌动蛋白丝结合 ; 通过比较几个力的影响

可以发现 , 接近过程中静电引力起主导作用 . 开展

肌球蛋白分子马达的多力场耦合机理研究对于揭示

人体肌肉生理特征、进行人工分子马达的设计有一

定的理论意义. 
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