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蛋白質是一以中心曲線(蛋白質主鏈的空間曲線)

的法向擴展，形成所謂帶狀(ribbon)結構。 

蛋白質結構預測問題： 

CASP 競賽： 

建立幾何力學模型預測二級結構轉變。 

§ 01 空間曲線的 Frenet-Serret 方程 

§ 02  ribbon(帶狀結構) 

§ 03 主鏈曲線的法向變分 

§ 04  Darboux 標架 

§ 05 導出 sine-Gordon 方程 

§ 06 預測與實驗數據 

§ 07 蛋白質摺疊的過程 

 

§ 01 空間曲線的 Frenet-Serret 方程 

Let 3( ) :[0, ]s l R  be a curve，where s is the arc length。 
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， 2e  is the principal mormal and 3e  is the binormal。 

We have the Frenet-Serret formula： 

0 0

0

0 0

t
t

nd
n

bds
b



 



 
   
        
      

 

 where 1 2 3, ,t e n e b e     

§ 02 ribbon(帶狀結構) 

雙參數的必要性： 

參數 u：主鏈的靜態幾何。 

類似弧長參數，例如 1 ue r  是切向向量， ( )u 是曲率。 

參數 ：摺疊路徑的動態演化。例如 r 給出摺疊方向。 

ribbon 是一個帶有法向量的空間曲線，由(1)描述蛋白質主鏈路徑的中心曲線。 

(2)定義在曲線上的法向量場，張成法平面的標架 2 3{ ( ), ( )}e u e u ，與切向量 1( )e u

正交。 



其表面可參數化為： 

2 3( , ) ( ) (cos ( ) sin ), ( , )R u x u e u e             

關鍵幾何量： 

1. 曲率 由 ( , )f u  決定： 2 2( cos ) ( sin )f f f       

2. 總扭轉率 d vdu      

為確保標架演化的自洽性，須滿足 sinuk f     (由 2( ) 0d de  推出。) 

 

§ 03 主鏈曲線的法向變分 

文中提到變分式 2x x f e  ，但是並無明顯運用到。 

2x x f e  表示蛋白質主鏈曲線 x(u)的法向變分，方程(5)中的

2 3cos sinf e f e  項即對應法向形變的線性組合。通過變分法可以導出

( , )f u  須滿足的約束(例如式(8)的相容性方程。) 

DeepSeek 認為，在 1 2 2 3( cos sin )de e d f e f e du     已經隱含把法向變分嵌

入標架演化中。 

J.Milik(1996)在 J.Chem.Phys.中有給出變分的詳細展開。 

§ 04  Darboux 標架 

 

 

§ 05 導出 sine-Gordon 方程 

[PF102sineGordon] 

 

§ 06 預測與實驗數據 

Circular dichroism(CD 圓二色性) spectroscopy 技術： 



 
 

§ 07 possible mechanisims for protein folding 

 



 

 

§08 參考資料 

1. Topology，Geometry，and Stability：Protein Folding and Evolution 

2. The principle of Stational Action in Biophysics：Stability in Protein Folding 

3.  

名詞解釋： 

Peptides 肽 

Helix-coil 螺旋-線圈 helix    

 

§ What is a Darboux matrix？ 

The general form of Darbouxmatrix is：
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In the model of Simmons： 

sing f  (geodesic curvature)， cosn f  (normal curvature)， kd vdu   (總



扭轉率) 

The formula (5)(6)(7) is dF F ，where 1 2 3( , , )TF e e e is the frame matrix。 
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 is called Darboux matrix 

: the Darboux matrix along folding pathway。 

:u the Darbou matrix along the backbone curve u。 

And the twisting operator u
u
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From F F  (or i i ie e   ) derive the sine-Gordon solitonic solution 
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§ Darbous transformation 

模擬蛋白質主鏈曲線的局部變形 

Antti .J. Niemi 

引入可積模型中的 Lax pair 與 Darboux matrix 

… 


