
§ 蛋白質褶疊(Protein folding) 

均曲率流在蛋白質表面形變理論中的應用，主要涉及生物分子的形狀演化、動

力學模擬以及相關的幾何分析。以下是幾個主要的應用方向： 

1. 蛋白質摺疊與構象變化 

蛋白質在水溶液中的形狀變化（如摺疊與展開）可以視為一種幾何流動過

程。在某些模型中，蛋白質的表面可以看作流形，而其變形則可以用均曲率

流來描述。均曲率流會驅使高曲率區域趨於平滑，這與蛋白質表面在溶劑影

響下的演化過程類似。 

2. 生物大分子的自由能最小化 

蛋白質表面的形變與自由能密切相關，而均曲率流是一種可以驅使曲面向最小

曲面演化的機制。這與某些自由能最小化過程（如基於 Poisson-Boltzmann 方程

的電荷調控）相吻合，因此在建構蛋白質溶劑界面的數值方法時，MCF 可用來

模擬溶劑可及表面（Solvent Accessible Surface, SAS）或溶劑排除表面（Solvent 

Excluded Surface, SES）的演化。 

3. 蛋白-蛋白與蛋白-配體相互作用 

均曲率流在模擬蛋白質表面適應性變形方面也有所應用。當兩個蛋白質相互作

用時，界面形狀會發生變化，而這種變化通常受到曲率驅動。MCF 可用於建構

蛋白-蛋白或蛋白-配體結合界面形狀的理論模型，幫助理解結合部位的形變機

制。 

4. 膜蛋白與脂質雙層相互作用 

膜蛋白的嵌入與運動涉及蛋白質表面與脂質雙層的形狀適應問題。均曲率流可

用來模擬脂質雙層如何根據蛋白質的形狀變化來重新排列，以達到穩定的狀

態。例如，在某些膜融合與囊泡形成過程中，均曲率流可用於模擬曲面演化，

從而幫助理解生物膜的形態學變化。 

5. 數值模擬與計算方法 

在計算生物學中，均曲率流常用於發展新的數值演算法，以提高蛋白質表面形

變的計算效率。例如，基於水平集方法（Level Set Method）或相場方法（Phase 

Field Method）的均曲率流數值解法，可用於模擬蛋白質表面形狀的演化，並與

分子動力學（Molecular Dynamics）或布朗動力學（Brownian Dynamics）聯合應

用。 


