
 

柔性斑块化纳米粒子在溶液中的自组装*
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聚合物接枝纳米粒子的自组装在功能材料领域的应用越来越广泛. 然而, 目前对于不同自组装形貌结构

的动态转变路径的分析仍存在不足, 这将导致在实验和工业生产中无法实现进一步的精确调节和定向设计.

本文通过构建聚合物接枝斑块化三分纳米颗粒的粗粒度模型, 采用耗散粒子动力学模拟方法, 研究了斑块性

质、接枝链的长度、比例以及接枝密度等因素对聚合物接枝柔性斑块化纳米粒子自组装行为和结构的影响.

本文系统地探讨了这些因素对柔性斑块化纳米粒子自组装结构转变的影响和调控机制, 得到了枝状结构、柱

状结构、双层膜结构等多种结构. 研究中所获得的柔性斑块化纳米粒子的自组装结构 (例如双层膜结构)为新

型药物载体的设计提供了潜在的应用基础. 通过精确调控体系的特定结构特征, 能够实现药物的高效包载以

及靶向递送功能, 从而显著提升药物的生物利用度和治疗效果.
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 1   引　言

聚合物接枝纳米粒子是指聚合物链通过共价

键修饰到无机纳米粒子的表面所形成的改性纳米

粒子结构. 如果接枝到纳米粒子表面的聚合物链具

有亲水性和疏水性, 那么在这种情况下得到的聚合

物接枝纳米粒子是具有两亲性的. 这类纳米粒子和

嵌段共聚物具有相似的化学性质, 它们都可以在溶

液环境中通过自组装来形成高度有序的结构 [1–7].

由于聚合物接枝纳米粒子结合了纳米粒子独特的

物理化学性质 (比如光学 [8]、磁性 [9]、催化性能

等)以及聚合物的可调性 (比如柔韧性, 生物相容

性等), 使其能够具有其他材料所无法实现的结构

和功能. 因此, 这种纳米复合材料在材料科学、生

物医学 [10,11]、能源 [12] 等领域具有广泛的应用潜力.

纳米粒子在溶剂中的分散性很差 [13], 很难通过自

组装形成有序的聚集体. 当这些纳米粒子表面接枝

聚合物链时, 整个体系在各种力 (纳米粒子之间的

相互作用、聚合物链-链之间的相互作用、聚合物

链-溶剂相互作用)的共同作用下, 能够表现出可控

的聚集行为 [14–17]. 通过有效、精准地调控聚合物接

枝纳米粒子的自组装过程, 可以获得性能良好的有

序结构 (比如枝状结构、柱状结构、双层膜结构等).

随着计算机硬件和软件的飞速发展, 计算机模

拟技术以其高效、快速的特点被广泛应用于软物质

自组装相关领域的研究 [18–24]. 计算机模拟不仅可

以为筛选新材料提供设计方案, 缩短新材料的研发
 

*  山西省基础研究计划 (批准号: 202303021212148)、山西省研究生科研创新项目 (批准号: 2024KY452)和山西师范大学研究生科

研创新项目 (批准号: 2024XSY36)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: panjx@sxnu.edu.cn
‡  通信作者. E-mail: yywang@sxnu.edu.cn
†† 通信作者. E-mail: zhangjinjun@sxnu.edu.cn

©  2025 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 18 (2025)    186402

186402-1

http://doi.org/10.7498/aps.74.20250797
https://cstr.cn/32037.14.aps.74.20250797
mailto:panjx@sxnu.edu.cn
mailto:panjx@sxnu.edu.cn
mailto:yywang@sxnu.edu.cn
mailto:yywang@sxnu.edu.cn
mailto:zhangjinjun@sxnu.edu.cn
mailto:zhangjinjun@sxnu.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


周期, 降低开发成本, 而且可以进一步研究单个因

素对聚合物接枝纳米粒子自组装路径转变的影响,

从而发现其自组装形态的调控机制. 近些年来, 出

现了大量的聚合物接枝纳米粒子自组装的模拟研

究 [25–36]. Song等 [25] 通过耗散粒子动力学的模拟方

法研究了聚合物接枝纳米粒子在溶液中的自组装

行为, 详细地探讨了疏溶剂链段长度、亲疏溶剂链

段长度比、溶剂选择性等因素对体系自组装行为的

影响, 并且得到了多室囊泡、洋葱状囊泡、海螺状

胶束、双层胶束等丰富结构. Ma等 [28] 研究了两亲

嵌段共聚物接枝纳米粒子在杂化组件中的自组装

和聚集行为, 通过改变接枝链两亲嵌段共聚物的臂

数、疏水嵌段长度以及纳米颗粒与疏水嵌段之间的

相互作用参数, 得到了不同形态的杂化聚集体, 包

括分支棒状胶束、环状胶束、盘状胶束和囊泡. Ma

等 [29] 还研究了由亲水头部和一个或多个疏水尾部

组成的形状两亲体的自组装, 通过改变亲水头与溶

剂之间的相互作用参数、疏水尾的长度、亲水头的

大小和疏水尾的数量得到了囊泡、盘状胶束、分段

棒状胶束等结构. Estridge和 Jayaraman[30] 利用

分子动力学模拟方法研究了隐式溶剂中 AB二嵌

段共聚物接枝颗粒的自组装行为, 通过改变溶剂的

选择性、接枝长度和颗粒大小来探究对斑块颗粒形

成和组装的影响. Hou等 [31] 通过粗粒度分子动力

学模拟, 设计了一种聚合物链接枝新型纳米粒子,

探讨了聚合物链的长度、密度和刚度等因素对其自

组装结构的影响. 目前为止, 关于柔性聚合物链接

枝纳米粒子在溶液中自组装的相关研究主要集中

在接枝链的性质对体系自组装结构的影响, 然而关

于中心粒子对于体系结构的影响探讨较少 [37–39].

Li等 [37] 研究了两亲性低聚物和具有不同疏水斑块

覆盖率的 Janus粒子的协同组装, 通过改变斑块覆

盖率的大小, 得到了球状、棒状、盘状等多种自组

装结构. Xu等 [38] 提出了一种新的非球形粒子模

型, 采用布朗动力学模拟方法, 通过改变椭球粒子

的长径比和组分比, 得到了囊泡、球形胶束等多种

自组装结构. 这些研究结果表明, 中心粒子的结构

对于体系自组装结构的形成和调控具有重要作用,

深入研究中心粒子的结构和性质对自组装结构的

影响具有重要意义.

本文通过构建柔性斑块化纳米颗粒的粗粒化

模型, 采用耗散粒子动力学 (DPD)模拟方法, 系

统地研究了该体系的自组装行为, 并重点考察了

亲/疏水链段长度比、体系对称性以及接枝密度等

因素对其自组装结构及动力学行为的调控机制.

 2   模型和方法

LC NC

LD ND

本文所使用的模型如图 1所示. 体系由六种不

同类型的粒子构成: 白色粒子 C构成的亲水链段,

其长度为  , 接枝数量为  ; 灰色粒子 D构成的

疏水链段, 其长度为   , 接枝数量为   ; 溶剂粒

子 S (图 1中未显示); 中间的斑块化纳米颗粒基团

由直径为 1的粒子堆砌而成, 该斑块化纳米颗粒由

三部分构成, 即接枝亲水链段的蓝色斑块, 接枝疏

水链段的黄色斑块, 以及未接枝链段的红色斑块.

 
 

图 1　聚合物接枝纳米粒子模型 . 白色链段和灰色链段分

别代表亲水链段和疏水链段. 蓝色斑块和黄色斑块分别对

应接枝亲水链段 (C)和疏水链段 (D)的接枝区域 , 红色斑

块对应未接枝区域

Fig. 1. Polymer grafted nanoparticle model.  The white and

grey  segments  represent  hydrophilic  and  hydrophobic  seg-

ments,  respectively.  The  blue  and  yellow  patches  corres-

pond  to  the  grafting  regions  of  the  hydrophil  (C)  and  hy-

drophobic  (D)  chains,  respectively,  and  the  red  patch  cor-

responds to the non-grafting region.
 

LX = LY =

LZ = 40

在模拟中, 设置模拟盒子的尺寸为 

 , 盒子中放置 15个柔性斑块化纳米粒子和

溶剂粒子 S, 系统中所有珠粒的数密度设置为 3.0.

DPD于 1992年由Hoogerbrugge和Koelman[40]

首次提出, 是一种介观尺度的无网格粒子类模拟算

法, 用于模拟复杂流体的行为. 与分子动力学 (MD)

相比, 它可以在微秒范围内模拟更大、更复杂的系

统的流体动力学的行为 [41–46]. 在 DPD模拟中, 粗

粒化的 DPD粒子之间通过成对的相互作用力相互

作用, 这些作用力包括保守力 F C、随机力 F R 和耗
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散力 F D. 所有 DPD粒子都服从牛顿运动方程: 

dri
dt

= vi,
dvi

dt
=

fi

mi
, (1)

ri vi mi

fi

其中  ,    ,    分别表示第 i 个粒子的位置、速

度、质量.    表示作用在第 i 个粒子上的合力, 是

所有成对相互作用力的总和: 

fi =
∑
j ̸=i

(
fC
ij + fD

ij + fR
ij

)
. (2)

这三个成对力为 

fC
ij = aijω(rij)r̂ij , (3)

 

fD
ij = −γω2(rij)(r̂ij · vij)r̂ij , (4)

 

fR
ij = σω(rij)θij r̂ij . (5)

aij

rij = ri − rj rij = |rij | r̂ij = rij/rij

vij = vi − vj

θij

这里  指的是粒子 i 和粒子 j 之间的排斥相互作

用参数;    ,    ,    ;

 ; g 是控制耗散力大小的摩擦系数 ;

s 是控制随机力强度的噪声振幅;    是正态分布

的随机波动变量. g 和 s 的关系为 

σ2 = 2γkBT. (6)

ω (rij)  权函数是根据 Groot和Warren[47] 的

工作得出的. 它的表达式为 

ω(rij) =

{
1− rij/rc, rij ⩽ rc,

0, rij > rc,
(7)

rc

∆t=0.04τ

其中,   表示截断半径. 我们在 NVT系综下进行了

一系列的 DPD模拟, 所有模拟均借助 GPU加速

分子模拟软件 PYGAMD完成 [48–52]. 模拟采用周

期性边界条件, 每个模拟至少运行 5 × 106 步, 最后

2 × 106 步用于统计, 时间步长设置为  .

αii

χij

αij = αii + 3.497χij

αii = 25

粒子间相互作用参数可以由  和 Flory-

Huggins相互作用参数   之间的关系来表达 :

 . 在参数设置中, 对于相同的

DPD粒子 (i = A, B, C, D, E, S)我们设置相互

作用参数为  , 表示相同粒子之间相容性强.

其他相互作用参数用对称矩阵表示如下: 

αij =



A B C D E S

A 25 27 50 27 50 αAS

B 27 25 35 25 35 29

C 50 35 25 35 25 35

D 27 25 35 25 35 29

E 50 35 25 35 25 35

S αAS 29 35 29 35 25


. (8)

αij

αAS

αAS

  越大表示两粒子之间的排斥力越强, 矩阵中

 为调节变量, 表示中间斑块粒子 A与溶剂粒

子 S的作用力. 其中  的调节范围为 25—60, 对
应 A斑块由亲水到疏水性质的变化.

αAS Φ

LD

αAS Φ L LD

本文选取斑块性质 (  )、接枝密度 (  )、亲

疏水链段长度 (L)以及疏水链段长度 (  )为主要

参数, 考察  ,   ,   以及  四个参数对柔性斑

块化纳米粒子在溶液中自组装行为的影响.

 3   结果与讨论

通过调控相关参数, 本研究成功地获得了四

种典型的自组装结构: 离散结构 (图 2(a))、枝状结

构 (图 2(b))、柱状结构 (图 2(c))以及双层膜结构

(图 2(d)). 在离散结构中, 柔性斑块化纳米粒子分

散性最高, 与溶剂间的界面接触面积达到最大化,

其表面由聚合物链包覆. 枝状结构则表现为多个柔

性斑块化纳米粒子通过同种接枝链端对端连接形

成的高度分叉网络, 此结构中粒子与溶剂的接触面

积较大, 接枝聚合物链主要发挥“桥接”作用. 柱状

结构则整体表现为多层堆叠, 每层由三至五个柔性

斑块化纳米粒子有序排列构成, 此时纳米粒子与溶

剂的接触面积较小. 双层膜结构相较于柱状结构仅

 

(a) (b)

(c) (d)

图 2    柔性斑块化纳米粒子自组装过程中典型的结构

(a) 离散结构; (b) 枝状结构; (c) 柱状结构; (d) 双层膜结构

Fig. 2. Typical  structures  during  self-assembly  processes  of

flexible patchy nanoparticles: (a) Discrete structure; (b) den-

dritic  structure;  (c)  columnar  structure;  (d)  bilayer  mem-

brane structure.
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包含两层纳米粒子, 具有对称性构型, 整体表现为

亲水链朝外、疏水链朝内的定向排布, 此时体系与

溶剂的接触面积最小化.

NC = ND = 20

αAS

L

L = LC = LD

αAS = 25

首先, 在固定接枝链数   的条件

下, 系统地探讨了纳米球-溶剂间作用力参数  

以及接枝链长度  对体系结构形成的影响, 其中

 . 具体结果如图 3所示. 可以看出, 当

纳米球为亲水性时 (  ), 纳米球在体系中呈

现出分散趋势, 同时由于接枝链的吸引作用, 限制

了纳米球的进一步分散, 最终使体系总体呈现分枝

状结构; 随着纳米球与溶剂之间的排斥作用增强,

纳米球趋向于紧密聚集以减少与溶剂之间的接触

面积, 从而降低体系自由能, 体系结构逐渐由分枝

状转变为柱状和双层膜结构. 另一方面, 接枝链长

度的增加导致聚合物链在纳米球上所占据的体积

逐渐增大, 此时, 除了聚合物链之间的吸引作用之

外, 接枝链的空间位阻效应变得显著, 阻碍了粒子

间的紧密堆积, 最终导致相图中最紧密排布的双层

膜结构的形成区域逐渐减小, 而排布紧密性次之的

柱状结构区域增大. 总体来看, 在接枝密度一定的

条件下, 纳米粒子的强疏水性和较短的链长有助于

双层膜结构的形成, 而较长的链长则有利于柱状结

构的形成.

LC = LD = 7

αAS Φ

Φ

Φ = Ng/S Ng

Ng = NC +ND NC = ND

Φ < 0.65

Φ > 0.65

接下来, 固定亲疏水链段长度   ,

探讨了不同  条件下, 接枝密度  对体系结构形

成的影响, 具体结果如图 4所示. 这里接枝密度 

的计算公式为  , 其中  为接枝在纳米粒子

表面聚合物的总链数 (  且  ),

S 为纳米球接枝区域的面积. 从图 4可以看出, 在低

接枝密度条件下 (  ), 体系出现了如图 2(a)

所示的离散结构. 这是由于在低接枝密度条件下,

聚合物链较少, 不足以覆盖纳米粒子的接枝区域,

聚合物的“桥接”作用较弱, 无法形成大的聚集结

构. 随着接枝密度的增大 (  ), 接枝链的“桥

接”作用增强, 纳米球的聚集效应开始显现, 最终使

体系呈现出枝状、柱状、双层膜等丰富的自组装结

构. 同时可以发现, 增加接枝密度有利于疏溶剂体

系中双层膜结构的形成, 值得注意的是, 从图 4(b)

和图 4(c)可以看出, 接枝密度越大, 双层膜结构的
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αAS图 3    柔性斑块化纳米粒子自组装结构随作用力参数  

和链段长度 L 变化的相图 , 其中 代表枝状结构 ;  代表柱

状结构;  代表双层膜结构

Fig. 3. Phase  diagram of  flexible  patchy  copolymer  self-as-

sembly  structures  varying  with  the  parameter  of  the  driv-

ing force and the segment length L.   represents  dendritic

structure;   represents a columnar structure;   represents a

double-layer membrane structure.
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图 4    (a) 不同接枝密度聚合物接枝纳米粒子自组装结构的相图, 其中 代表离散结构;  代表枝状结构;  代表柱状结构;  代表

双层膜结构; (b)   ,   时双层膜结构形貌图; (c)   ,   时双层膜结构形貌图

Φ = 0.65 αAS = 45

Φ = 1.18 αAS = 45

Fig. 4. (a) Phase diagram of self-assembled structure of grafted nanoparticles with different grafting density polymers.   represents

discrete  structure;   represents  tree-like  structure;   represents  columnar  structure;   represents  double-membrane  struc-

ture. (b) Schematic diagram of the structure of the double-layer membrane when    ,    . (c) Schematic diagram of

the structure of the double- membrane when   ,   .
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膜厚度越大. 这是由于在体系中, 随着接枝密度的

增大, 接枝链数量相应增加. 疏溶剂链段在溶剂的

作用下为降低界面自由能而发生聚集, 然而由于每

条链均需占据有限体积, 其空间位阻迫使双层膜的

层间距增大, 宏观表现为膜厚度增加.

NC = ND = 20

LC = 6 αAS

LD

αAS = 25

αAS ⩾ 40

25 < αAS < 40 LD

αAS = 40

D̄

LD

D̄

然后, 固定接枝链数  , 接枝亲水

链段长度  , 探讨了不同  条件下, 接枝疏

水链段长度  对体系结构形成的影响, 具体结果

如图 5所示. 从图 5可以看出, 当纳米球为亲水性

时 (  ), 溶剂效应较为显著, 无论如何调节

疏水链长, 体系结构均呈现枝状结构. 而当纳米球

与溶剂之间为强排斥力时 (  ), 体系总体呈

现出双层膜结构, 疏水链段长度对体系结构的形成

几乎没有影响. 而当   时, 随着   的

增长, 双层膜区域增加, 这一趋势与图 3中的结果

刚好相反, 为此, 我们统计了当   时, 体系

所形成的双层膜结构的平均膜厚度  随疏溶剂链

长  的变化, 如图 6所示. 从图 6可以看出, 疏水

链段的增长改变了双层膜结构的平均膜厚度, 随着

疏水链段的增加, 平均膜厚度  以近似线性增加.

从图 6插图还可以看出, 疏水链段长度的增加不仅

起到了增加膜厚的作用, 同时还对双层膜的规整度

起到了梳理和调节的作用. 体系对应的聚集体形貌

结构也在图中相应给出.
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图 5　疏水链段长度对聚合物形态影响的相位图 , 其中

代表枝状结构;  代表柱状结构;  代表双层膜结构

Fig. 5. Phase  diagram  of  the  influence  of  solvent-swollen

segment  length  on  polymer  morphology.   represents  tree-

like  structure;   represents  columnar  structure;   repres-

ents double-membrane structure.
 

值得注意的是, 图 3—图 5中所出现的枝状结

构的分枝数还与体系的大小有关. 结果表明: 随着

体系的增大 (盒子边长增加以及粒子数目的增多),

枝状结构的分枝数总体呈现增加趋势. 但由于枝状

结构对于初始条件的敏感性, 体系大小与分枝数之

间的定量关系仍有待于进一步研究.

g(r) =
dn(r)

4πr2∆rρ
dn(r) r →

r +∆r ρ =

N/V

LC = LD = 8

NC = ND = 20 αAS = 25, 40, 60

αAS = 25 g(r)peak ≈ 11.4

rpeak ≈ 6.3 αAS = 40 αAS = 60

g(r)peak

αAS

g(r)peak

g(r)peak

为了定量区分不同的典型自组装结构, 计算了

中心粒子的径向分布函数 (RDF). RDF的定义为

 , 其中   为壳层体积内从  

 的参考粒子周围的粒子总数平均值,   

 为单位体积的粒子数, V 是系统的体积, N 是

系统中粒子的总数. 我们选取了   , 接

枝链数  ,   来分别演示

枝状结构、柱状结构、双层膜结构. 图 7给出了三种

典型结构的径向分布函数曲线. 从图 7可以看出:

当  时, 第 1个峰对应的值   ,

对应的  ;  而当   和   时 ,

第 1个峰对应的值  分别约为 36.9和 109.4,

对应的 rpeak 约为 6.1和 5.9. 由此可见, 随着  的

增加, 第 1个峰对应的峰值   逐渐增大而对

应的 rpeak 逐渐向原点移动, rpeak 值越小, 表明粒子

排列越紧密,    值越大, 组装结构越向内收

缩. 第 2个峰和第 1个峰相比, 柱状结构和层状结

构的差值较大, 说明体系整体结构趋于收缩; 而枝

状结构两个峰值 g(r)peak 大致相等, 说明体系结构

趋于分散. 其次从峰的数目上来看, 双层膜结构的

峰的数目最少, 说明了所有粒子均限制在双层膜内;

而柱状结构次之, 说明对应了体系的多层结构; 而

枝状结构呈现出多个低峰值, 对应其松散的堆积特

性. 从峰的宽度上来看, 峰宽反映了粒子间距离分

布的离散程度. 从图 7观察到, 枝状结构对应的径

向分布函数峰宽最大, 表明该结构中粒子间距离存
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图 6    双层膜结构平均膜厚度随疏溶剂链长的变化

Fig. 6. Variation of the average membrane thickness of the

bilayer structure with the length of the hydrophobic solvent

chain.
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在较大波动, 分布较为不均匀. 相比之下, 柱状结

构和双层膜结构的峰宽度较小, 较小的峰宽度则表

明粒子间距离较为均匀, 分布更为集中.

为深入探究体系结构形成的动力学机制, 我们

追踪分析了三种典型结构的演变路径, 图 8给出了

体系结构随时间的演化形貌图. 对于枝状结构, 体

系在形成过程中经历了由分散的短棒状结构到带

状结构再到枝状结构的转变, 该过程主要受接枝链

间相互吸引力的驱动; 对于柱状结构, 体系受接枝

链间作用力与溶剂相互作用的协同调控, 经历了由

短棒状结构到多面体结构再到团簇结构, 最终变为

柱状结构的过程; 对于双层膜结构, 在形成过程中

经历了先由短棒状变为团簇结构, 并且后续经历了

较长一段时间的内部结构重组与弛豫阶段, 最终变

为双层膜结构. 这一漫长的结构调整过程是接枝链

之间的吸引作用和纳米球-溶剂间相互作用以及

“位阻”效应这三者协同作用的结果.

通过对比枝状结构、柱状结构、双层膜结构的

自组装过程发现, 初始阶段的路径转换在最终构象

中起着关键作用. 接枝链段长度与溶剂环境协同调

控疏水链段的卷曲状态与亲水链段的伸展程度. 该

调控机制直接影响接枝链段与溶剂间的界面接触

面积以及局部界面曲率, 进而决定了柔性斑块化纳

米粒子的最终自组装构象.

本研究考虑了中间斑块对体系自组装结构的

影响, 这与以往的研究人员大多集中于探讨接枝链

的性质对体系自组装结构的影响不同, 我们所使用

的斑块化三分纳米粒子构建了一种刚柔交替的粒

子模型, 并通过这些粒子在溶液中的自组装得到了

枝状、柱状、双层膜等结构, 这些结构同样表现出
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图 7    中心粒子在体系内的径向分布函数 g(r), 其中黑色

线代表枝状结构, 红色线代表柱状结构 , 蓝色线代表双层

膜结构

Fig. 7. Rdial  distribution  function  g(r)  of  the  central

particle  in  the  system.  Black  line  represents  the  dendritic

structure;  red  line  represents  the  columnar  structure;  blue

line represents the bilayer membrane structure.
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图 8    枝状结构、柱状结构、双层膜结构自组装过程中的不同构象

Fig. 8. Different conformations of the self-assembly process of branched, columnar, and double-layer membrane structures.
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了刚柔交替的结构特征. 这些结构将刚性、柔性粒

子的诸多优势有效结合起来, 有望实现非交替结构

纳米粒子所不具有的特殊性能, 将为纳米功能材料

的设计提供新的思路.

 4   结　论

本文通过构建柔性斑块化纳米粒子的粗粒化

模型, 采用耗散粒子动力学模拟方法, 系统地研究

了斑块性质、接枝链的长度、比例以及接枝密度等

因素对其自组装行为和结构的影响. 研究结果表

明: 柔性斑块化纳米粒子的自组装可形成多种形

貌, 如枝状、柱状和双层膜结构等. 当溶剂与斑块

之间的相容性发生变化时, 自组装结构会从枝状结

构转变为柱状结构或双层膜结构. 此外, 链段长度

的增加也能够使组装结构发生类似转变. 进一步研

究表明, 纳米粒子的接枝密度对自组装结构也具有

重要影响. 在溶剂作用参数保持不变的情况下, 随

着接枝密度的增加, 柔性斑块化纳米粒子的自组装

结构依次呈现出离散结构、枝状结构以及双层膜结

构. 另外, 疏水链段长度对体系的自组装结构也存

在显著影响. 在适宜的作用力参数条件下, 随着疏

水链段长度的增加, 体系形成双层膜结构的区域范

围相应扩大.

值得注意的是, 在模拟的过程中, 溶剂被简化

为单一参数, 而实际体系中溶剂的化学性质和物理

状态往往更为复杂. 这种简化可能无法完全反映溶

剂在自组装过程中的实际作用, 尤其是在复杂条件

下的自组装行为仍需进一步深入探索. 未来的研究

有望通过开发更精细的模型, 例如引入溶剂的极

性、温度依赖性以及溶剂与聚合物之间的特异性相

互作用, 从而更准确地捕捉聚合物链的构象细节和

溶剂分子的动态行为, 这将为更精确地模拟实际体

系中的自组装过程提供有力的支持.
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Abstract

The  self-assembly  of  polymer  grafted  nanoparticles  is  more  and  more  used  in  the  field  of  functional

materials.  However,  there  is  still  a  lack  of  analysis  on  the  dynamic  transformation  paths  of  different  self-

assembly morphologies, which makes it impossible to achieve further precise regulation and targeted design in

experiments and industrial production. In this work the effects of patchy property, grafted chain length, ratio

and  grafting  density  on  the  self-assembly  behavior  and  structure  of  polymer  grafted  flexible  patchy

nanoparticles are investigated by dissipative particle dynamics simulation method through the construction of

coarse-grained  model  of  polymer  grafted  ternary  nanoparticles.  The  influence  and  regulation  mechanisms  of

these  factors  on  the  self-assembly  structure  transformation  of  flexible  patchy  nanoparticles  are  systematically

studied, and a variety of structures such as dendritic structure, columnar structure, and bilayer membrane are

obtained.  The  self-assembly  structure  of  flexible  patchy  nanoparticles  obtained  in  this  work  (such  as  bilayer

membrane structure) provides a potential application basis for designing drug carriers. By precisely regulating

the  specific  structural  characteristics  of  the  system,  it  is  possible  to  achieve  efficient  loading  of  drugs  and

targeted delivery functions, thus significantly improving the bioavailability and effect of drugs.
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