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 ̂卜摘要利用对孤子哈密顿量的部分对角化

研究了有机蛋 白质分子中激发孤子导致的喇曼散射 

特点，求出喇曼散射的跃迁几率和微分截面的表达武．得到了与实验值相"-z告的和与喇曼散射 

斯塔克舟量相关 的红穆值． 
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引言 

Dayyd0v提出的生物能量传递理论存在许多问题0 ]．我们提出的新理论 中的哈 

密顿量和波函数不同于 Davyd。vⅢ1 和 Takeno口 的表达式．我们的结果与实验值吻合，孤子 

是热稳定的，其寿命在 310K时高 10～S．在这段时闻内孤子可运动过 10‘个氨基酸残基，能 

承担起传递生物能量的生物功能．因而在生物学中极其有价值_6 ．本文研究由这类孤子 

导致的喇曼散射效应． 

人们已从蛋白质和有机固体 acetanilide的红外吸收谱和喇曼散射 谱中观察到新 

amide一1带和从主峰 1665cm 的 15cm 的红移0 ，这表明系统中存在孤子激发，此红 

移与该系统激发的孤子与激子之间的能隙所导致散射的喇曼的stokes分量值直接相关，因 

此，研究孤子的喇曼散射特征有助于了解和澄清蛋白质中激发的孤子的本质和特征．本文从 

我们的量子化哈密顿量导出孤子的方程和解，并对量子哈密顿量部分对角化计算出孤子与 

激子间的能隙，与实验红移值吻合 还计算了喇曼散射的跃迁几率和微分散射截面表示式及 

喇曼散射特点．通过与实验值比较的一致性表明我们的理论分析是正确的，即孤子存在于此 

系统中． 一 

1 孤子的运动方程和相应哈密顿函数的部分对角化 

根据我们的理论 ”]，在蛋白质分子中由ATP水解作用释放能量导致的分子内部的 

局域性激发和分子链构象畸变而引起的集体激发所对应的啥密顿量H和波函数中在二次 

量子化表象中可表示为； 

本文1995年 6月 9 H收到，修改稿 19~．s年 10月 9日收到 
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A摘要 利用对弧于哈密顿量的部企对南化研究了有机蛋白质分于中滥发孤于导致的喇曼散射

③ 
特点，在出喇曼散射的跃迁儿串和橄企截面的表达式，得到了与实验值相吻合的和与哼j 量最射

斯塔克企量相关的生替值.

关键词丘'丘旦'跃迁儿串，橄企散射截面 L埠，且且:

引言

Davydov 提出的生物能量传递理论存在许多问题〔卜叼.我们提出的新理论E卜叫中的哈

密顿量和波函数不同于 Davydov[1]和 T.keno[目的表达式.我们的结果与实验值吻合，孤子

是热稳定的，其寿命在 310K 时高 10-'.. 在这段时间内孤子时运动过 10' 个氨基酸残基，能

承担起传递生物能量的生物功能，因而在生物学中极其有价值L←叫.本文研究由这类孤子

导致的喇曼散射效应.

人们己从蛋白质和有机固体 acetanilide 的红外吸收谱和唰曼散射谱中观察到新

amide- 1 带和从主峰 1665cm→的 15cm寸的红移[2.3 ， 6-叫咱这表明系统中存在孤子激发，此红

移与该系统激发的孤子与激子之间的能隙所导致散射的喇曼的 stokes 分量恒直接相关，因

此，研究孤子的喇曼散射特征有助于了解和澄清蛋白质中激发的孤子的本质和特征.本文从

我们的量子化哈密顿量导出孤子的方程和解，并对量子哈密顿量部分对角他计算出孤子与

激子间的能隙，与实验红移值吻合还计算了喇曼散射的跃迁几率和微分散射截面表示式及

喇曼散射特点.通过与实验值比较的一致性表明我们的理论分析是正确的，即孤子存在于此

系统中.

1 孤子的运动方程和相应哈密顿函数的部分对角化

根据我们的理论[卜时，在蛋白质分子中由 ATP 水解作用得放能量导致的分子内部的

局域性激发和分子链构象畸变而引起的集体激发所对应的哈密顿量 H和波函数φ在二次

量子化表象中可表示为 z

本主 1995 年 6 月 9 日收到.修改稿 1995 年四月 9 日收到

一一_1一←



1期 庞小峰：有机蛋白质分子中激发的孤子的喇曼散射效应 67 

H一∑ (计6。+ 1)一 ∑( +t+6c蚺 ) 

+∑ m̂(。 口。+{)+∑∑[g(q)(6 +6 ) 

+g-(q)(6 + +6 味 )](口。+ a-- )exp{jir。q)， (1) 

I )一I u( )Io> 一( (1+∑ 0)6 ))I o>盯 

exp{∑[adt)a+一口 ( )口 ]}． (2 

式(1)和(2)中各项的定义见文献[6]～[10]．在低频振动下，采用长波近似和连续性近似 ，由 

式(1)和(2)可得此类问题的孤子解为 

，f)一(譬) 。sech( ( — 。一 ))exp[j(西]I焉v( 一 )一E f／̂)]， (3) 

( )一[ 丽 j h (~=q - za )M ( oxl q- v： q) J7e =f~exp(抽 f)， (4) 

其中， = ，G一 蔫 ， =v／v。，Vo=(filM)l，2 ，所激发的孤子的能量可以求 
得为 

E = fHdAr0一 一2 ，+ 一{ —E。+专哆 ． (5) 
其中 E。： 一2J一些 

， 

 ̂( + ) (1一寻 一 ) 
一  

+—_ 丽 产 > · (6 

由此看到激发的孤子质量大于激子，但静止能量却小于激子的静止能量约为 嘉； ．根 
据能量极小的稳定条件，由于孤子能量低于激子导带底部值，所以这类孤子是稳定的． 

为了对角化哈密顿量式(I)，我们将它转化到以速度 运动的参考系中，为此作变换 

耳一H—J∑ kv(b{bI+口 )，6+一Ⅳ一{∑exp(fi~k)b ． (7 

由于所激发的孤子相关于分子链的畸变，为此还须作变换A =n 一Ⅳ一{ ，A 一 一Ⅳ一{ 

，口．将式(7)转变为考虑这种畸变的新声子态中，这里A (̂ )就是新声子的产生(湮灭)算 

符，相应的新声子的真空态为IO> =expE(a~a+ 一口= )]10) ，即A I ) =O． 

所谓部分对角化就是在式(7)中不含有新声子算符的那部分的对角化，为此我们作正则 

变换口 B 一∑(1+张(f)6+)，B 一(B ) ，∑硝( )卿( )一 ，∑ ( )张( )一 ． 

这里 张( )在连续性近似下必须满足具有本征值 E|的本征方程式 (一 一 J 一 

2 J碥sech。( )+ 一2J。) ( ／̂)一 ( ／̂)，在满足自然边界条件下，它有唯一的束缚 

态解 

维普资讯 http://www.cqvip.com 

67 

H = L; êo(b,+ b, + 专) - J L;的+1 + b,b."t l) 
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0) 

(2) 

+ L; h ωCaia， + ; l+ L; 早 [g刷
+gι， C句q)(ωb，+ b，ιE叶+村， +b，b;斗itl)汀J(a句q + a:!:马qρlexp{υ]1旷roq} , 

|φ〉二 I I")U (t) 10)" = C去o 十L;1'l协，+)) 1凡

exp{ L;[叫 (tJai - a~，(t)a，J} ， 

式0)和 (2)中各项的定义见文献[6J~[10J，在低频振动下，采用长披近似和连续性近似.由

式0)和 (2)可得此类问题的孤子解为[11-12]

仰，←咛内e川z zowmexp[J(￡zu-zo)EJh巧， (3) 

r j h (x, + X， )M(呵 + vq ) l 
吨。)=||em=fqexp〈JPO ，

L4MV;w，0 一泸州N叫'.s也(盯，q12μ)J
(4) 

h'r; (X1 + X,)' 
一一一一一一一 ， s=V!V， .V，=(卢1M)山町，所激发的孤子的能量可以求
MV;ω，，'0 -s') 

其中，μ= .r: ..G 4Jr; 
得为[11.12]

(5) 
r.. M ~ T , h'v' 1 

E", = IH一二 ε。 2.1+ 一一 乒J = E, + ~M，，，，V' ， J&& ro -ll ....-- I 4J~ 3'- ~{I I 2&": 现

h'CX, • X,)‘ 
。 =ε。 - 2J _::..=ι....!........!!一

48{FJ，ω" ' 

m > 
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其中

(6) 

护 (X，+X，)'
由此看到激发的孤子质量大于激子，但静止能量却小于激子的静止能量约为一一一一一根

3卢Jω;

据能量极小的稳定条件，由于孤子能量低于激子导带底部值，所以这类孤子是稳定的.

为了对角化哈密顿量式(J) .我们将官转化到以速度 V运动的参考系中，为此作变换[13]

H = H - I L; h kv(btb, + a由). bt = N-t L; expCjir,k)b,+, 

由于所激发的孤子相关于分子链的畸变，为此还须作变换AI=at-JV-tfJJq=ae-N才
/，.将式(7)转变为考虑这种畸变的新声子态中，这里 A，+(A.， l就是新声子的产生〈檀灭)算

符，相应的新声子的真空态为 10) ，， =exp[(a，a乌-a二，a. )Jlo)同，即 A， I i1认 =0.
所谓部分对角化就是在式(7)中不含有新声子算符的那部分的对角化，为此我们作正则

变换[8-1咽t= L; o+轨。她门 .B， = (B,+)+, L;1"i (i)轨， (i) = 8" ' L;'/'J' (i) '/'J(i' ) = 8"" 

(7) 

这里的)在连续性近似下必须满足具有本征值 E， 的本征方程式 (-J 圣- ]加￡-
2川叫，(去问)+ê， -2J，胁川=E).I"(i/剖，在满足自然边界条件下，它有唯一的束缚
态解
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n)= ( )1／2sech(／~,)ei · ( 
、  

它所对应的能量为 

E = 一 2J一 J， (9j 、 

同时也存在一个非束缚的扩展态解 

刚 [ ]exp[磕 ]． ㈣ 一 
相对应的色散关系为 

、  

E^： 一 2J一 + (kro (11) 

显然 ／̂)是归一化的．因此 B 就是产生一个束缚的激子态的产生算符，B 则是晶格畸 

变时产生局域性孤子的产生算符． 

以上是连续性近似下的表示．但我们可将它们作分立描述．在此情况下，式(7)的部分对 、 

角化表示为 

耳=(E0—2d一 一为)+ s 毋+ 丘 + ( 一 口M ̂ 一、 
+ 1 ( 一 q)Bs+Bs( + 

、  

+ 钿 j(瓯  + I)( ) 

+ F( ，q)(雕 B + B B + 1)(A± + A )， ’ (12) 

这里 牿 ( ) 忆c ～1)]一h[垫 ]， 、 

F( ，q)一(j ii1：； )i[Xl(~roq-- 一̂ )+ 一1)] 
I-G。一4jGJ( +3q)ro+4( +q)r0V。] 
LG0—4 GJ( + 2口) +4(五+口)r V0J’ 

它们分别是束缚态(孤子)和非束缚态(激子)与新声子的耦台常数． 

从式(8)～(11)可知系统中出现的孤子的能量低于激子态的最低能量( =o)大约 3／ 

3．这正好就是孤子的形成能．这就是说，在有机蛋白质的畸变分子链中可能出现两种类型的 

分子内部激发——激子与孤子．而孤子刚好就是激子与畸变分子链相互作用自陷而成的动 

力学稳定实体(耦合体)．由于激子的自陷效应 ，系统的能量降低了21．dJ／3，它刚好就是分子 
1 一  

链的畸变能W一 25̂ ( 一 )I I =211 J／3，这样，孤子的能量便低于激子最低能量 
』 ’ 

J／3．也就是说，此系统中的激子和孤子的能谱之间存在I．dJ／S的能隙．于是在有机蛋白质 

和有机固体aeetanilde的喇曼散射谱中会出现Stokes分量的红移，即出现由amide—I振子 

产生的喇曼主峰 1665cm 的 15cm 的红移，后者已在实验中被证实0 ，其红移值恰好 
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官所对应的能量为

缸外与毫米披学报

阶/λ) = (宁内ech(p，)户叫

h'V' 
E , =.. - 2J 一一一 - J.1~J 4Jr;l r ~ 

同时也存在一个非束缚的扩展态解

r{P旷."th{pi) - ;kroJ丁 r '. h v .• .l 
叭i / A) = I . =-. ' . ."' I expl j(古τi+ 晶ro); I 

相对应的包散关系为

L V<π 飞μ )kro) J L"川~/n .J 

，电 -2J- 生;+问'J
血11 。

16 卷

(8 ) 

(9) 

(0) 

(11) 

显然科i/A)是归一化的.因此 Bt 就是产生一个束缚的激子态的产生算符 ，B; 则是晶格畸

变时产生局域性孤子的产生算符.

以上是连续性近似下的表示.但我们可将它们作分立描述.在此情况下，式(7)的部分对

角化表示为

万=问 U 5是 -i是〉十乌Bs+ 鸟十字E，Bt 十字[叫 - vq)Ai A" 

+命辛h (叫-呵)Bs+ Bs{Ai人+ A"f;) 

+~去 'L， F(k.q){Bt+，B， + l)(A:, + A, l 
V lV q.l 

+主?， F(k.q)WtB_. + BtB, + 山A士，+叩·
'., 

(2) 

这里F(k.q)
jr,g J7r h I hJ \ τ r 2 1fr，J(q一晶 II

叫(G+~:;;:jk) \ w;瓦)自[x】 (eJTnq-e-Jroq)+X2(e'~oq-l)JsechL ....~.I}.... '(;":1 ....~ J 

F(k.q)=[ 一」一一)t[XItd明-e-户叫+X， {e叩-1)J
\ 32M"，.国'， 1

[g'- 4jGJ(k+3q)ro+4位+q)r，'J'l
G'-4乒J(k+2q)r，+4怯+q)r，'J' J 

它们分别是束缚态t孤子j和非束缚态t激子j与新声子的藕舍常数.

从式(8)~(1l)可知系统中出现的孤子的能量低于激子态的最低能量(是 =0)大约 μJ/

3. 这正好就是孤子的形成能.这就是说，在有机蛋白质的畸变分子链中可能出现两种类型的

分子内部激发一一激子与孤子.而孤子刚好就是教子与畸变分子链相互作用自陷而成的动

力学稳定实体(藕合体).由于激子的自陷效应.系统的能量降低了 2;i'J/3.官同1)好就是分子

链的畸变能 w=主导h问-v，) If， I'=2p'J/3.这样，孤子的能量便低于激子最低能量
μJ/3. 也就是说，此系统中的激子和孤子的能谱之间存在;i'J /3 的能隙.于是在有机蛋臼质

和有机固体 acetanìlde 的喇曼散射谱中会出现 Stokes 分量的红移，即出现由 amide- [振子

产生的喇曼主峰 1665cm寸的 15cm寸的红移，后者已在实验中被证实[3.8-叫.其红移值恰好
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是孤子的形成能．如果我们利用蛋白质分子的物理参数值 ： 一1．55×10_” J，fl=1 3N／ 

， —  

~'I ZI

一62PⅣ、 一；薏一6PN、哪。一4×1。“s—l、 一6×l。”s一 和 一(3～5)A，由公 
式 zJ／3可求出孤子的形成能E =13．74cm ，与实验测定的红移值 15era-1基本吻合．这 

一 结果一方面证实喇曼散射谱的红移确由形成的孤子引起，另一方面也表明这类孤子真实 

存在于蛋白质巾，即我们的理论是可信的． 

2 喇曼散射的跃迁几率和微分散射截面积的计算 

我们认为这类喇曼散射是通过与孤子相关的分子链中的一个中间态如电子激发态来实 

现的，后者的哈密顿量为He一∑ ( )D n ，其中D (D )是具有能量为 强)的电子激 
^． 

发态的产生(湮灭1算符．入射到体积 Nr。S一中的光所对应的哈密顿量为H 一∑h 
． q．0 

c盏 ，c (c )是具有能量为 和单位极化矢量 e(Q)的光子的产生(湮灭1算符．根 

据这种喇曼散射模型和式(121的特点，我们将在孤子和电子激发态与导致喇曼散射的光波 

之间的相互作用．用哈密顿量表示为 

HJI 一 — B +击 、 一，一’ 
(且+Bt+ +B 且 )+ ∑∑L (Q)(c c一 )(D 一D—o阴)， (1 3) 

这里我们考虑了孤子与电子激发态之间的相互作用，其中 和 是激子与孤子同电子激发 

态之间相互作用系数，L (Q1是电子激发态和光波之间相互作用常数，它可以表示为 

U (Q)一一 EI(0)(2,r／a ) (。0(Q1·矗1， (141 

这里 d 是电子从基态跃迁到第 个激发态的跃迁偶投矩，其中z轴是指向分子链的． 

预研究“光加孤子(或激子)和电子”系统在微扰势式(13)的作用下，由初态 

Im)一c古o 1 0> B 10) Or(i n)一言(A+ ) 10)砷1 0> (15) 

跃迁到未态 

In )一I 1 0> 酣 IO) ( ( 1))一{(4 ) 10) 1 0>， (16) 

在单位时问内的跃迁几率．很明显，其初态是由具有波矢为Q。和极化矢量 ( 1的光子、 

以速度 运动的孤子、新声子和电子激发态组成，而未态是由具有波矢为Q和极化矢量为 

(Q)的光子、激子、原始声子和电子激发态组成，此态无孤子存在．这表明此跃迁伴随孤子 

的消失、光波的改变和电子激发态不变的喇曼散射．根据量子微扰理论，对于上述这类从初 

态到未态的跃迁问题，我们感兴趣的跃迁几率可表示为 

dw (o

oao Q d嘉 I 出 
( I ( 1)H ( 2114, ( 3)Im) (17) 

这里 H (f)一exp(jH 肛)H exp(一 H ／̂)， 
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是孤子的形成能.如果我们利用蛋臼质分子的物理参数值[卜叫 ， J= J. 55X lO- 22J ， β=13N/

m ，y'=些'=62川、 xr =些=6川、中以 lOus-l 、 ω， =6XI仇-1和 r"=(3~5性，由公
Zω10 ;:::ω。

式 μ'J/3 可求出孤子的形成能 E_I二 13. 74cm- 1 ，与实验测定的红移值 15cm- 1基本吻合.这

A结果一方面证实喇曼散射谱的红移确由形成的孤子引起，另一方面也表明这类孤子真实

存在于蛋白质巾，即我们的理论是可信的.

2 啸l曼散射的跃迁几率和微分散射截面积的计算

我们认为这类喇曼散射是通过与孤子相关的分子链中的 个中间态如电子激发态来实

现的，后者的哈密顿量为 He = L:..(的Dt.DJr..a t 其中 Dt， W..)是具有能量为时川的电子激

发态的产生(涅灭】算得.入射到体积 vr =NroSI 中的光所对应的哈密顿量为 H.， = ~h 
Q ,' 

ω的C击C曲， C;).(C制)是具有能量为 hα恒和单位极化矢量 e (Q)的光子的产生〈涅灭)算符.根

据这种喇曼散射模型和式(2)的特点，我们将在孤子和电子激发态与导致喇曼散射的光波

之间的相互作用.用哈密顿量表示为

ι= 古平 ZxmrwDH，nDBWBlqBe+ 古平 EXJJDJJHqd.

(B, + Bt+. + BH ,B ,+) + ν万~ ~U~(Q)(C曲+cω w.ι- D_"",,) , (3) 
曲，

这里我们考虑了孤子与电子激发态之间的相互作用，其中X 和X是激子与孤子同电子激发

态之间相互作用系数 ，U，仿他)是电子激发态和光波之间相互作用常数，它可以表示为

U~(Q) =- jε.(0)(2π/h a妇υ)112(eg(Q) • d.) , (4) 

这里 d. 是电子从基态跃迁到第 n 个激发态的跃迁偶极矩，其中 z 铀是指向分子链的.

预研究"光加孤子〈或激子〉和电子"系统在微扰势式(3)的作用下，由初态

|m 〉 =CJoσ。 1 o)., B;- 10)国(π(i， l 】 )-t(A+，)i， I O)，.. IO). (5) 

跃迁到未态

Ifk) = D，丰|的。，.nt 10)~ (1"，(i， 1 ))-打电+)唱 10)川的， (6) 

在单位时间内的跃迁几率.很明显，其初态是由具有波矢为也和极化矢量 e川Q.，)的光子、

以速度 V 运动的孤子、新声子和电子激发态组成，而未态是由具有波矢为 Q和极化矢量为

e.(Q)的光子、激子、原始声子和电子激发态组成，此态无孤子存在.这表明此跃迁伴随孤子

的消失、光波的改变和电子激发态不变的喇曼散射.根据量子微扰理论，对于上述这类从初

态到未态的跃迁问题，我们感兴趣的跃迁几率可表示为

4w他σ。→ Q的=呈丰~ Ir dtJ' 也1:rt 
dt3 

U缸 ....... H I<,þIi. ./_ca .J-∞，-∞ 

<fk IH，~{t，)H=(t2)H，~(乌) 1m) l' (17) 

这里 H，~{t)=~xp(jHQtl剖H，mexp( - j H.，t(剖.
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1-Io一耳+H +H 一 ∑̂h D D 一 ∑̂( · )瞄c。． (18) 
h q， 

在研究此问题中我们对计算长时间的跃迁几率Iim 更感兴趣，通过冗长的计算我们得到 

一  U,e
o
(Q,，)X．e(Qo 一 一  ̂

· [ (Q )一h咄 ]一 + [ (一Q。 )+h ] [ (一Q )+ h ] ) 

c 』： ．．dk 罄 ． dtexp · D(Q怔一Q )] I——— r工 =一 —一·R I 
{舌[E 一w 一E +h( 叫‘})+h(Q。一Q)· ]+g( )+P0))， (19) 

这里g( )一 莩l l Eexp(一j( q--vq) )一1]．E s=E + 一2J一 丢--zU，P(f)一 
一  ∑Ifq1 2[si (( 一vq)f／2)]．除非IkIIk，l是具有2／or7。的大小，或更小，否则矩阵元 

U(kk~ )=(n lexpl[ ∑( 一vq)A,  ̂](A +A一 

·exp(一 ∑(wq一呷)Ⅱ Ⅱ )(A +A—p)Im) (2o) 

的非对角项是可以忽略的．由于在 n．z／2／~>>l的条件下，小波矢对上述求和的贡献极小，则我 

们可用 I(kk )Skk~ 代替上面的U(kk'，)，其 中 

I(kk )一 “一 ‘< IA~-expU∑(wq—vq)A+t~expl--J∑(wq—vq) 

对a ]Alm>一expFj(wk—kv)t~expFg(t)+P(f)]． (21) 

在孤子的速度较小(即v--；o)~，我们近似得到g( )一 』 x[exp(一j~tx)一1]dz／ 
sin 一堕 >o

． 002／, 一  ( )+1．587+jr／ 

2]，Po)一一4g。I x sdn(~．tX／2)dxAsh曲 ≈2 E1一 +ctl1( )]，并有llmp(})一一 

， 一  一 等 ；；昌 = J 现设A c ， ，=E —Es+czJ一 +筹甍+ ，+ 
一  

。

一  一

(̂Q—Q。)‘V，由于孤子的速度远小于光速，则上式最后一项可以忽略， 

于是得到 

Ab一 最 一 Et+ (2J— eo+ )+ h( — m )一 Ah(w ，w )· (22) 

当 一。时，利用式(21)和(22)的结果，可得到 Re
．I。d￡exp{亡[一Ft—g(})一J(Ah(0)一 

) ]) r(1一g。)Er +‘((Ah(0)一 )／̂) ] 

(2．42 c0s[ (詈一 + ．使用以上给出 
的 螺旋蛋白质的物理参数值 ，可求得 =0．1—0．07<1，于是有 

Re f∞dfexpE一7 ～go)一J(Ab(0)一 ) ／̂ 
J 0 

h 7(2．42 ／7) 
h。 + Ah(0) (23) 
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H , ~ H + H ,þ + H , - h~h VDt;D", - h~(Q. 尹)C~曲(18)
.b. Q.... 

dw 
在研究此问题中我们对汁算长时间的跃迁几率lim一更感兴趣，通过冗伏的计算我们得到

H国 dt

dW n:ì', 
lim 丁一?飞士一-U.~.(Q， )X...(Qo. - QρU~' (Q)([...(Qo.) - h ",Q. J-1 
H∞ at 2/t"" Jl ) ; n{Jll -..--~飞σ 。

·坠.(Q.) - h "句]→+[飞(- Qo.) + h ω轧J-1[ι(-Q.)+h"句 J-1 } 

F∞町h'[生~(Qo. - Q. - k) J ,_ 
• [TO(Q伽 Q.)J' I dk "':~ -'- f L_ " • R. I dtexp J__U~ P' +(kT,)' -'''Jo 

(Á [E' , - W - E是 + h (飞向'Q) + h (画。一。 • VJ + g (t) + ρt川(19)

这里 g(俨击军|儿 l' [呻(一j(叫一咐) -IJ.E' s=Es+ε。-u-Ez;一μ川h
2J， 。

一古平 Ifq I'[sin((叫一呵讪叫

U(kk' ) = <fk lexp I [j ~ (w, - vq)A,+ A,tJ(At + A•]

• exp← j~(叫一 vq )a;; a ,tJ (At + A_川 1m) (20) 

的非耐角项是可以忽略的.由于在，..， /21'>> 1 的条件下，小波矢对上述求和的贡献极小.则我

们可用 !(kk")8kk叫毛替上面的 U(kk") •其中

阳的 = c'....-.. ," < fk" I At叫[j土(叫一吨叫tJexp[ - j土{呵呵)
a;;a，t JA企 1m >~ exp[j(wk - kv)tJexp[g (t) + p(t)]. (21) 

在孤子的速度较小(IlP V→ 0)时，我们近似得到 Eω~ gorX[呻(- jw.tx) 山x/
a(X,+X,)'h 2,uVo sinJi:2x~gO=-'~万士 lT 一，ω'.""τ 当 t>0.002/ωa 时 .g (t) = -g，[In归'.1/2)+ 1. 587+ þr/ 

....0 ......- , on 

2且J. p州(t的t) ~一一句如叫。~J~X sin山(问ω蚓'.tX川/尼2抽〕血阳缸dx/sìnl!'
hν'(αx， +X，)'‘-哼 hν'v'

ì't. ì'~g，阳产丁Wlß'Jl厂=4p'J/ll'lf. 现设 A..(Q品)=E.-Es+(2J一岛+2万:+严川+I!

均-I!剧'Qo -1i.tJ.如 -h(Q--Q，) • V. 由于孤子的速度远小于光速，如l上式最后 项可以忽略，

于是得到

Ab~ ι E， + (2J - .0 + p'J) + h (啕岛、) = A..(WQ.W",). (22) 

当 V→0 时，利用式 (21顺ω的结果，可得到 R{dt时![一卜Eω-灿ω)

r (1 - g，)[严 + ((A..(的时/h)'J且严'0
四川J} = … cos[go(~ - 'P) + 'P]. 使用以上给出

(2. 42w,)" 

的 a-螺旋蛋臼质的物理参数值，可求得 g， =O. 1-0. 07<1.于是有

rox: 1_ r h' ì' (2. 42问1.../)')-'0
Re I dtexp[ - ì't - g (t) - j(A缸 (0) 一四川117. = 'ü:V节目 A 、 、，]. (23) 
川



1期 庞小峰：有机蛋白质分子中激发的孤子的喇曼散射效应 7l 

利用以上结果我们可求出式(19)中对 的积分，最后可得 

l}m d百W一 u (Q。)兄 ( 一Q )u (Q){[(e (Q0 )一h~oo) 

(s (Q：)一h％)] +[( (一Q )+h咄 )( (一Q )+^“ )] }· 

[ (Qo：～Q )] ·[ y ／了(2．42oJ。／7)一 ]·(2[(Ab一Ⅳ) + ( y) ] 

· [(Ak— )。+ (̂ ) )寺一 (Ah—w )]}一寺 

· ([seth ( (Ah( ． )／_，)专一 (Q 一Q )yo)+sech 

( ( ( ． ) )}+ (Q。 一Q)7。)]／[ ．，+Ah( ， )])_ (24) 

由于喇曼散射的微分散射截面与跃迁几率密切相关，于是从式(24)可求前者．式(24)的 

跃迁几率在散射光频率接近于入射光频率时有一个极大峰值，我们对这个散射截面感兴趣．． 

由量子理论可求出由孤子导致喇曼散射的微分截面积为 

dN 2 7砖 (2．42 ∥)一 

褫  一 一—— 亍 

扭[(A 一 ) + (̂ y) ]··[((Ah—w ) + ( y) ) 一 (Ab—w )])一言 

∑∑U (Q。) ( 一QDu (Q)([(￡ 。( )一h )· 

· ( (Q)一h )]_。[( (Q )+ h )( ( )+矗 )] ) 

cos乳一 (sln0DslnScos~~+ cosODcosO)] 

⋯ [ 警(c0 。一 tn‰s +c0s铀 ))]， (25) 
这里dn：d阳 sin0是在散射光的方向所张的立体角．0是入射光Q 与z轴的夹角，巩是 

Qo与散射光 Q的夹角， 是Q在 XOY平面上的投影与x轴的夹角．由式(25)可知 ：(1)散射 

光的频率接近于入射光的频率时，散射截面最大}(2)散射光谱线的分布及强度依赖于 焉̂．， 

(2．42oJo／~')一4／( ( b( ，埘 )一 ) +(壳 )。]·[((Ab(峨，岫 )一 ) +(矗y) )专一(Ab 

{‰，m )一 )]}}．散射标度(即散射截面积的角依赖性)在 。．，《 《E|(0)时主要依赖于 

电子跃迁的偶极矩的方向，但在 0<札 < J--e．(0)或( 。．，+E|(0))<舢 <屿．(0)和散射 

光频率 接近刺曼谱峰值时，它与耦合强度无关；(3)当嵋 接近于 一 ．，／3+2．，一岛 

时，散射光的强度最大，即最大的散射强度相对于分子链从具有孤子的畸变态到具有激子的 

非畸变态的转变．注意这些特点及谱线分布的不对称性(即长波段谱线平滑，短波段谱线尖 

锐)我们可确定孤子在蛋白质中真实地存在． 
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利用以上结果我们可求出式(9)中对 K 的夜分，最后可得

dW 二，，'勺U，.". (Q, )X...(Qo. - Q.)UμQ){[(ε..o((J..) - 11 ω曲〉r1万 4h μτ

(ε.(Q，) - h WQ)J-l + [(ε徊。(- Qo,) + h ω曲)(乌(- Q.) + 11 "恒) J-l f • 

[r,(Q" • Q.)J' . [h r ν7(2.42ω.!Y)-叮. {2[ (A b - W)' + (h Y) 'J 

. [(A" - W)' + (11 Y)')~ - (A" - W)J}-t 

.川{ [5忡s白e削￡ω剧e 剧阳而川-t - (Qι"，， -Q毡ωω，， )Y，川y

(~乒ó.. (A，μω盹，. 叫叫阳h恼0)ν/J乃) t + (Qb - Q毡，.)ro )汀J/辽[I-"J + A缸μ(归ω.. 川凶~ωρ)J}. (24) 
Lμ 

由于喇曼散射的微分散射截丽与跃迁几率密切相关，于是从式(24)可求前者.式(24)的

跃迁几率在散射光频率接近于入射光频率时高一个极大峰值，我们对这个散射截面感兴趣。

由量子理论可求出由孤子导致喇曼散射的微分截面积为

dN d'fi V2 w," rriW..o 2 ((仨气2.42问jY) 向
万d t:l = dw,d.D =丁;;- = 81-" VJ c' 

{α[(A缸 - W)' + (11 Y) 'J.. [((A" - W)' + (h:Y) ')II' - (A" - W)J}-t 

ZZETeu"。 (QoJXv〈Qoz QJElm(Q] lUMQb)-hb>·
.,. 

• (ε'.(Q.) - h "切)J-l((ε:.o (Q"，) + h w，句) (..(Q,,) + 由国'.)J-l}

. [叫苦s叫n8c时+ C0500明白J'

SEh243FK叫 -psinoosink叫+叫叫) J. ω 

这里 d.D =d侃qf sinO 是在散射光的方向所张的立体角。是入射光 Qo 与 Z铀的夹角 .00 是

Qo 与散射光 Q的夹角，伊是Q在 XOY平面上的投影与 X 袖的夹角.由式(25)可知， (1)散射

光的频率接近于入射光的频率时，散射截面最大， (2)散射光谱线的分布及强度依赖于 Iir1，J

( 2. 42ω，.!Y) -"! {α [(A的 (W"' ， ωρ W)' + (II Y) 'J • [( (Aμ屿，国-J-WFY+ 〈由Y)'疗一 (A.，

fωH叫)-W)J比散射标度(BP散射截面积的角依赖性)在 p'J<<1iω'<ro<K乌 (0)时主要依赖于
电子跃迁的偶极矩的方向，但在 0<1iω1.0<μ'J一ι(0)或(p'J+乌 (0))<由叫<吨 (0)和散射

光频率盹接近剌曼谱峰值时，它与精合强度无关，ω当吨接近于吨。 乒J/3+ 2J一岛

时，散射光的强度最大，即最大的散射强度相对于分子链从具有孤子的畸变态到具有激子的

非畸变态的转变.注意这些特点及谱线分布的不对称性(HP长波段谱线平滑，短波段谱线尖

锐〉我们可确定孤子在蛋白质中真实地存在.
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