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研究论文 温敏性两亲嵌段共聚物相行为的

耗散粒子动力学模拟

郭泓雨!崔洁铭!孙德林!周
!

健

!华南理工大学化学与化工学院"绿色化学产品技术广东省重点实验室"广东 广州
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摘要$采用耗散粒子动力学模拟研究了由温敏性聚
!:

异丙基丙烯酰胺 !

;(,;<=

#与聚己内酯 !

;+>

#构成的

两亲嵌段共聚物 !

;+>:;(,;<=:;+>

#在水溶液中自组装的动力学过程及微相分离现象"考察了溶液浓度及温

度对其相行为的影响%模拟发现不同体积分数的嵌段共聚物在水溶液中呈现出不同的自组装形貌"如球状胶束&

柱状胶束&层状胶束等%温度对其在水溶液中的形貌及相变行为有着显著的影响%当温度较低时"

;+>:;(,:

;<=:;+>

于稀溶液中可形成稳定的以
;+>

为核"

;(,;<=

为壳的球形核壳胶束'而当温度升高到某一值时"

在低温时所形成的球形核壳胶束将因温度的升高而转变为表面由
;+>

组成的多个不连续微区的多隔段胶束%这

种温敏现象在耗散粒子动力学模拟中尚属首次被发现%另外"模拟中所得到的该体系的低临界溶解温度与实验

测得的值也符合良好%对这一温敏现象作了较深入和细致的解释%本文工作表明耗散粒子动力学能用来研究温

度对温敏性两亲嵌段共聚物相行为的影响并揭示其中的机制和一般规律%

关键词$温敏性聚合物'相行为'自组装'核壳结构'多隔段胶束'耗散粒子动力学
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异丙基丙烯酰胺 !

;(,;<=

#是一类具

有低临界溶解温度 !

>+.S

#的温敏性聚合物%自

被发现以来*

#

+

"已有不少科学工作者对其均聚物和

共聚物的温敏性质及应用进行了研究*

):C

+

"主要集

中于将其与其他亲(疏水性单体进行共聚以调节其

>+.S

"增加其生物相容性"赋予其多重敏感性"

改善其响应速率等%其均聚物和共聚物则多被制成

凝胶&微球&膜等%环境温度的变化会引起
;(,:

;<=

聚合物结构的变化"从而引起其宏观性质的

改变"也正是由于
;(,;<=

的这一特性"使其已

被广泛应用于药物控释&分离&催化&固定化酶&

免疫分析&生物医用材料等领域%

目前"虽然人们对聚
!:

异丙基丙烯酰胺的温

敏机理有了一定的认识"也有不少借助透射电子显

微镜&原子力显微镜&扫描电子显微镜&静态和动

态光散射&小角中子散射&傅里叶变换红外&核磁

共振波谱等实验技术来研究温度对其凝胶网络或其

聚集体结构影响的研究"但这些并不能充分提供其

凝胶网络或其聚集体的微观结构信息及其动态性

质"不足以反映温度对其相变或聚集过程的调控机

制%尽管近年来已见借助全原子分子动力学模拟技

术来研究
;(,;<=

温敏性质的文献报道*

?:#*

+

"但

这些都局限于研究其寡聚体分子链的构象及其与溶

剂间的空间结构随温度的变化规律"还尚未被用来

研究温度对其凝胶网络或聚集体相行为的影响%这

主要是因为这类相变发生的时间尺度在介观尺度"

而这已超出了目前全原子分子动力学模拟所能达到

的时间尺度范围"因此有必要采取新的策略来研究

温度对其凝胶网络或聚集体相变的影响"探索其中

的一般规律和机理"揭示其介观结构与其宏观性质

间的关系"为将温敏性聚合物的研究开拓到分子设

计的领域打下更深的基础%

由
W%%

T

51710

TT

5

等*

##

+提出的耗散粒子动力学

!

LABBA

I

3JA45

I

31JAK&5L

M

236AKB

"

H;H

#是用来研究

流体流动行为的介观模拟技术%

#??D

年"

]1%%J

等*

#)

+开创性地将
H;H

应用于聚合物体系的研究

中"架起了微观尺度和介观尺度的桥梁%

目前"

H;H

方法已被广泛应用于复杂物系介

观行为的研究中%

_A3

等*

#"

+研究了星形三嵌段共聚

物于水溶液中自组装成多隔段胶束的动力学行为'

XP3%

等*

#9

+研究了
;--:7:;-E

!聚乙基乙烯
:

聚氧

化乙烯#嵌段共聚物与
;;E

!聚氧化丙烯#均聚

物的混合物于水溶液中的自组装'

>A

等*

#8

+研究了

两亲三嵌段共聚物于水溶液中自组装成囊泡及囊泡

间融合与分离的过程'冯剑等*

#!:#D

+研究了复杂物

系的介观结构及聚合物穿过纳米孔的动力学行为'

郭新东等*

#C

+研究了聚乳酸载药微球的形成机理'

]1%%J

等*

#?

+研究了嵌段共聚物的微相分离过程'

.KP0&Z

等*

)*

+研究了两性高聚物分子的相行为'

;%B%KK%

等*

)#

+研究了 !

H:>

#

:;><

(

;-E

!聚乳酸

和聚氧化乙烯#两嵌段及三嵌段共聚物于水溶液中

的自组装%目前尚未见有关聚合物温敏性的
H;H

研究的报道%

已用于实验研究的
;+>:;(,;<=:;+>

嵌段共

聚物 !

;+>

为聚
!

:

己内酯#体系具有良好的生物

相容性&低毒性和生物可降解性"其于水溶液中自

组装成的球形胶束"除了可以提高疏水性药物在水

溶液中的溶解度"减少其毒副作用之外"还能因环

境温度变化而发生温敏相变"具有良好的温度控释

药物行为*

))

+

"但其温敏相变的机理和规律尚无法

从实验研究上获知%鉴于此"本文以嵌段共聚物

;+>:;(,;<=:;+>

为模拟对象"采用
H;H

方法

研究了其在水溶液中的相行为"并考察溶液浓度和

温度对其相行为的影响%
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#

!

H;H

模拟方法

IJI

!

!8!

模拟的基本原理

H;H

采用的是粒子基粗粒化模型"即将聚合

物分子中的一些基团划分为具有动量的珠子"相邻

珠子间则用弹簧相连"即用珠簧结构来代替原聚合

物链"而一个珠子代表多少个溶剂分子则因研究体

系中其他珠子的划分不同而有所不同%每一个

H;H

珠 子 都 受 到 保 守 力 !

K%2B5143JA45O%1K5

"

!

+

,

C

#&耗散力 !

LABBA

I

3JA45O%1K5

"

!

H

,

C

#和随机力

!

132L%6O%1K5

"

!

`

,

C

#%这三种力均属于对势力"其

中耗散力和随机力满足涨落
:

耗散定理"二者共同

作用的结果是作为调温器"以保证系统的 !角#动

量守恒"以对应于正则系综 !

($S

#的统计力学

性质*

)"

+

%珠子的运动则遵从牛顿运动定律"即

L"

,

L4

D

#

,

"

!

8

,

L#

,

L4

D

$,

!

#

#

其中"

"

,

&

#

,

&

8

,

和
$,

分别表示珠子
,

的位置矢量&

速度矢量&质量和总的作用力%在
H;H

中所有珠

子的质量均设定为
#

"即作为
H;H

约化质量单位"

表明每个珠子的加速度在数值上与其所受到的力相

等%珠子所受到的力
$,

可表示为

$,

D

$

C

%

,

!

!

+

,

C

E

!

H

,

C

E

!

`

%

&

# !

)

#

珠子所受的这三种力的大小和方向由珠子的位

置和速度决定"珠子之间是否存在作用力则通过截

断半径 !

*

K

#来判断%在
H;H

中"截断半径
*

K

设

定为
#

"即作为
H;H

约化长度单位%三种作用力

的计算公式为

!

+

,

C

D

$

,

C

!

#

F

"

,

C

#

"

a

!

"

,

C &

#

#

*

!

"

,

C '

#

(

)

*

#

!

"

#

!

H

,

C

DF"#

H

!

"

,

C

#!

"

a

,

C

#

,

C

#

"

a

,

C

!

9

#

!

`

,

C

D$#

`

!

"

,

C

#

%

,

C

"

4

F

#

(

)

"

a

,

C

!

8

#

其中"

$

,

C

为珠子
,

和
C

之间的排斥参数 !数值上等

于两珠子间的最大排斥力#'

"

,

C

b"

,

G"

C

"

*

,

C

b

"

,

C

"

"

a

,

C

b"

,

C

(

"

,

C

"

#

,

C

b#

,

G#

C

'

$

为噪声振幅'

"

为耗散力参数'

%

,

C

为均值为
*

&方差为
#

的随机

变量'

"

4

为模拟时间步长 !采用
H;H

约化时间单

位#'

#

H

!

*

,

C

#和
#

`

!

*

,

C

#为权重函数"二者之间满

足式!

!

#的关系"而噪声振幅和耗散力参数满足式

!

D

#的关系%

#

H

!

*

,

C

#

D #

`

!

*

,

C

* +

#

)

D

!

#

F

*

,

C

#

)

!

*

,

C &

#

#

*

!

*

,

C '

#

-

#

!

!

#

$

)

D

)

"

G

U

9

!

D

#

其中"

G

U

为
U%&JZ6322

常数"

9

为热力学温度%

在
H;H

中"将
G

U

9

设定为
#

"即作为
H;H

约化能

量单位%另外"在
H;H

中"同一分子内相邻两珠

子间除了存在上述的三种作用力外"还有弹性力"

可由式!

C

#计算%

H

.

,

C

D

$

C

6

B

*

,

C

!

C

#

其中"

6

B

为弹簧系数%

H;H

模拟中"牛顿运动方

程的求解采用改进的
$5&%KAJ

M

:$51&5J

算法*

#)

+

%

IJK

!

!8!

中模拟参数的确定

在
H;H

模拟中"首先要确定聚合物的压缩性

!

K%6

I

15BBA7A&AJ

M

#"它决定了与密度波动相关的体

系自由能的变化"为了使
H;H

流体能够对应于真

实流体"比如水"必须使其密度的涨落与真实流体

的相当%通过比较
H;H

流体和水于常温常压下的

量纲
#

可压缩性"可推导出相同珠子间
H;H

排斥

参数的计算公式*

)9

+

%

$

,,

D

G

U

9

G

F

#

!

6

F

#

)

&

'

H;H

!

?

#

其中"

!

6

为一个
H;H

水珠子所代表的水分子数"

'

H;H

为珠子的数密度"

G

G#为常温常压下水的量纲
#

压缩系数"数值约为
#8'?C

"

&

b*'#*#c*'**#

%

而不同珠子间的
H;H

排斥参数可采用
]1%%J

等*

#)

+

推荐的关系式!

#*

#"通过
\&%1

M

:W0

TT

A2B

参数获

取"此时珠子的数密度为
"

%

$

,

C

D

$

,,

E

"')D

(

,

C

!

#*

#

其中"

$

,

C

为不同珠子间的
H;H

排斥参数"

(

,

C

为不

同珠子间的
\&%1

M

:W0

TT

A2B

参数"可由实验获得"

也可以通过混合能法*

#9

"

)8

+

&溶解度参数法*

#9

"

#C

+来

获取%

本文以
;+>

#!

:;(,;<=

!"

:;+>

#!

的水溶液为模

拟研究对象%所采用的粗粒化方案为$以
9

个聚
!

:

己内酯重复单元为一个珠子
+

"以
"

个聚
!:

异丙

基丙烯酰胺重复单元为一个珠子
(

"以
9

个水分子

为一个珠子
V

"如图
#

所示%粗粒化后的聚合物

链用
+

9

(

)#

+

9

表示%

对于不同温度时珠子间的
\&%1

M

:W0

TT

A2B

参数

则采用
=3J51A3&B.J0LA%9'9

软件 !

<KK5&1

M

B

公司#

中的
U&52LB

模块"选取
+%6

I

3BB

力场"通过计算

其间的混合能由式!

##

#而直接得到%

(

,

C

D

<

,

C

6A[

I9

!

##

#

其中"

<

,

C

6A[

为珠子
,

和
C

之间的混合能'

I

为理想

,
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图
#

!

模拟体系的粗粒化方案

\A

T

'#

!

+%31B5:

T

13A2BKP565%OBA60&3J5LB

M

BJ56

!

气体常数"其数值取为
C'"#9/

,

6%&

G#

,

d

G#

'

9

为模拟时所设置的热力学温度%

U&52LB

模块基于

的方法是一种结合了
\&%1

M

:W0

TT

A2B

模型和
=%2J5

+31&%

抽样技术的先进算法"已被用来获取
H;H

模

拟中所需的
\&%1

M

:W0

TT

A2B

参数*

)8:"#

+

%

构建 了 模 拟 体 系 的 粗 粒 化 模 型 后"采 用

U&52LB

模块计算得到不同温度时各珠子间的
\&%1

M

:

W0

TT

A2B

参数"然后通过式!

#*

#获取不同温度时

各珠子间的
H;H

排斥参数"具体列于表
#

%由于

本文中一个珠子
V

代表
9

个水分子"因此根据式

!

?

#计算得到相同珠子间的
H;H

排斥参数为
#*9

!珠子数密度为
"

#%假设相同珠子间的
H;H

排斥

参数不随温度变化*

")

+

"因此在文中所有的
H;H

模

拟中相同珠子间的
H;H

排斥参数均设置为
#*9

"

不再列于表
#

%

模拟盒子大小为
9*e9*e9**

"

K

"珠子数密度

'

H;H

选为
"

"体系共含有
#?)***

个
H;H

珠子"模

拟步长设为
*'*8

"模拟步数设为
)*****

步以保证

体系达到平衡"

K

&

1

&

>

三个坐标方向上均采用

周期性边界条件"弹簧常数
6

B

设为
9

"耗散力参

数
"

设为
9'8

"模拟均从体系的无定形状态开始"

模拟工具为
=3J51A3&B.J0LA%9'9

软件中的
H;H

模块%

表
I

!

不同温度时各珠子间的
!8!

排斥参数
'

%

&

L'5-*I

!

E*

&

2-%$)*

&

'+'1*(*+%

"

'

%

&

#

5*(H**05*'.%

63+!8!20.*+.$66*+*0((*1

&

*+'(2+*%

(

Q/

,

6%&

G#

,

26

G)

9

(

d $

,

C

!

+:V

#

$

,

C

!

+:(

#

$

,

C

!

(:V

#

)?C #!"'8 ?)'!* #9!')

"*" #!9'* D!'9* #"?'#

"*C #8?'8 8C'?* #8*')

"#" #!9'# #)C'9 #89'D

"#C #!"'8 #)C') #89'8

)

!

结果与讨论

KJI

!

浓度对
89:

IM

78;#8<=

MN

789:

IM

于水溶液中自

组装的影响

!!

图
)

为不同嵌段共聚物体积分数时"其于水

溶液中自组装的
H;H

模拟研究结果"模拟温度为

)?Cd

%其中"灰色代表珠子
(

及其等密度图"

黑色代表珠子
+

"为清楚起见"水珠子
V

未显

示%图
)

中的 !

3

#

#

!

@

#表示嵌段共聚物的体

积 分 数 依 次 为
#'?!f

&

"'C8f

&

?'*?f

&

#!'Df

&

)"'#f

&

)C'!f

&

""'"f

&

99'9f

&

8*f

&

8*f

%

由图
)

可以看到"当嵌段共聚物的体积分数为

#'?!f

时 *图
)

!

3

#+"

;+>

#!

:;(,;<=

!"

:;+>

#!

于

水溶液中将因自身链段间的较强相互作用而发生聚

集"其聚集体呈球形"球面比较光滑"但此时球的

粒径较小且不均匀%这主要是因为此时体系中的聚

合物链较少"体系中可能存在聚合物链密度的差

异"虽然不同密度处聚合物都自组装成球"但因所

形成球间的距离较远"相互作用较弱"球间较难发

生聚集"因此所得球的粒径小且分布不均匀%此

外"从图中还可以看出"聚己内酯链段主要分布在

胶束内形成核"而聚
!:

异丙基丙烯酰胺链段主要

分布在胶束外"形成壳"整个球呈核壳 !

K%15:

BP5&&

#结构%当嵌段共聚物的体积分数增大到

"'C8f

时 *图
)

!

7

#+"所形成的球形胶束数目有所

增多"球径有所增大且趋于均匀%这主要是因为此

时体系中的聚合物链增多"盒中各处聚合物的密度

趋于均匀"导致所形成的球形胶束数目较多"粒径

也较为均一%当继续增加嵌段共聚物的体积分数到

?'*?f

时 *图
)

!

K

#+"所形成的球形胶束数目进一

步增多"粒径也较为均匀"这和聚合物体积分数为

"'C8f

时的情况类似%但当嵌段共聚物的体积分数

增大到
#!'Df

时 *图
)

!

L

#+"直观上来讲"此时所

形成的球形胶束数目将进一步增多"但由于胶束数

目的增多导致胶束间的距离显著减小"进而导致胶

束间的相互作用显著增强"最终致使球形胶束间发

生聚集"由于胶束间聚集的随机性"因而此时球形

胶束的粒径并不均匀%继续增加嵌段共聚物的体积

分数到
)"'#f

*图
)

!

5

#+"此时所形成的球形胶束

粒径较大"数目也较多"而这就使得胶束间的距离

显著减小"胶束间的相互作用显著增强%但由于此

时球形胶束的粒径较大"其间聚集成更大球时的空

,
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,

化
!

工
!

学
!

报
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图
)

!

不同体积分数时
;+>

#!

:;(,;<=

!"

:;+>

#!

嵌段

共聚物于水溶液中的自组装形貌

\A

T

')

!

.5&O:3BB567&5L6%1

I

P%&%

T

A5B%O;+>

#!

:;(,;<=

!"

:

;+>

#!

7&%KQK%

I

%&

M

651NAJPLAOO5152J4%&065O13KJA%2B

A23

R

05%0BB%&0JA%2

!

间位阻较大"因而其间只是发生部分粘连和融合"

并最终聚集成柱状胶束"这点和聚合物体积分数为

#!'Df

时的情况类似"只不过此时球形胶束间聚集

成柱状胶束"而不是形成更大的球 !聚合物体积分

数为
#!'Df

时的情况#"此外"由于球形胶束间粘

连和融合的程度不同"因而形成的柱状胶束的直径

沿其轴向并不均匀%当嵌段共聚物的体积分数增大

到
)C'!f

时 *图
)

!

O

#+"所形成的柱状胶束数目进

一步增多"胶束间距离减小"柱状胶束间发生部分

粘连和融合 !而不是形成直径更大的柱状胶束"这

也是由于空间位阻所致#%但由于柱状胶束的直径

沿其轴向并不均匀 *图
)

!

5

#+"导致其间粘连和融

合过程中产生微孔"最终形成多孔层状胶束"且胶

束表面凹凸不平 *图
)

!

O

#+%继续增加嵌段共聚物

的体积分数到
""'"f

*图
)

!

T

#+"可以看出"此时

多孔层状胶束的数目有所增多"但因其数目仍然较

少"其间距离比较大"因此其能够维持这种层状结

构%但当嵌段共聚物的体积分数增加到
99'9f

时

*图
)

!

P

#+"由于层状胶束数目进一步增多"其间

距离进一步减小"相互作用进一步增强"层状胶束

间将发生部分粘连和融合"但由于层状胶束的表面

凹凸不平且有孔"因此其间最终聚集成多孔网状胶

束"而不是更厚的层状胶束%继续增加嵌段共聚物

的体积分数到
8*f

*图
)

!

A

#+"图
)

!

P

#中的多孔

网状胶束内局部将发生聚集融合"使网线变粗变

少"这可从图
)

!

@

#和图
)

!

P

#看出"其中图
)

!

@

#

为图
)

!

A

#中珠子
(

的等密度图%由分析可知"随

着嵌段共聚物体积分数的增加"

;+>

#!

:;(,;<=

!"

:

;+>

#!

于水溶液中的自组装形貌将依次呈球状&柱

状&层状等%这里需要指出的是由于嵌段共聚物的

链长&嵌段比及拓扑结构 !比如线形&星形&环

形#的不同"因而对于不同体系"形成球状&柱

状&层状等自组装形貌所需的嵌段共聚物的体积分

数区间也有所不同"但总体趋势是一致的%此外溶

液
I

W

&温度&第三方分子 !比如药物&添加剂#&

溶剂组成等也会对嵌段共聚物于水溶液中的自组装

产生影响%

KJK

!

温度对
89:

IM

78;#8<=

MN

789:

IM

于水溶液中自

组装的影响

!!

图
"

为不同温度时"共聚物于水溶液中的聚集

形貌"嵌 段 共 聚 物 的 体 积 分 数 为
?'*?f

"图

"

!

3

#

#

!

5

#所对应的温度依次为
)?C

&

"*"

&

"*C

&

"#"

&

"#Cd

%

由图
"

可以看出"当体系温度在
"*Cd

以下时

*图
"

!

3

#

#

!

K

#+"所获得的球形胶束中聚
!:

异丙基

丙烯酰胺链段 !灰色显示#主要位于胶束外侧"与

水接触"而聚
!

:

己内酯链段 !黑色显示#则主要集

中于胶束内部"形成核壳结构%这主要是因为此时

,
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图
"

!

不同温度时
;+>

#!

:;(,;<=

!"

:;+>

#!

嵌段共聚物于水溶液中的自组装形貌

\A

T

'"

!

.5&O:3BB567&5L6%1

I

P%&%

T

A5B%O

;+>

#!

:;(,;<=

!"

:;+>

#!

7&%KQK%

I

%&

M

651A23

R

05%0B

B%&0JA%202L51LAOO5152JJ56

I

513J015B

!

聚
!:

异丙基丙烯酰胺较聚
!

:

己内酯亲水 !体现为

其与水间的
H;H

排斥参数较小"见表
#

中
+:V

和

(:V

#"且二者与水之间的不相容程度差异比较大

!体现为它们与水间的
H;H

排斥参数差异相对较

大"见表
#

中
+:V

和
(:V

#"同时二者之间也较

为相容 !体现为其间的
H;H

排斥参数较小"见表

#

中
+:(

#"因此总的结果是聚
!:

异丙基丙烯酰胺

链段主要分布于球形胶束的外侧"显示其亲水性"

对胶束起稳定作用"而聚
!

:

己内酯链段则主要分布

于胶束内部"显示其疏水性%当温度升高到
"#"d

时 *图
"

!

L

#+"聚
!:

异丙基丙烯酰胺与水间的

H;H

排斥参数有所增大"这表明此时其疏水性因

温度的升高而有所增强 !见表
#

中
(:V

#"此外由

表
#

还可以看出"此时聚
!:

异丙基丙烯酰胺与水

和聚
!

:

己内酯与水间的不相容程度的差异有所减小

!体现为它们与水间的
H;H

排斥参数差异有所减

小#"二者都变得较为疏水"因而总的结果是聚
$

:

己内酯链段不再主要集中于球形胶束内部"而是聚

集于胶束的表面"形成多个聚
!

:

己内酯微区"成为

多隔段胶束*

#"

+

%当继续升高温度到
"#Cd

时 *图
"

!

5

#+"可以看出此时聚合物于水溶液中的聚集形貌

已与其在
"#"d

时于水溶液中的聚集形貌大体相

同"这是由于此时溶液温度已超过嵌段共聚物

;+>

#!

:;(,;<=

!"

:;+>

#!

在水溶液中的临界相变温

度"即此时聚
!:

异丙基丙烯酰胺链段已由较为亲

水变为较为疏水"再升高温度对其亲(疏水性的影

响就不是那么明显"这可以从表
#

中
(:V

间的

H;H

排斥参数随温度的变化趋势看出"即
"#Cd

时的各珠子间的
H;H

排斥参数已和
"#"d

时的基

本相同"因而
"#Cd

时的模拟结果也和
"#"d

时的

基本相同%由模拟可知"嵌段共聚物
;+>

#!

:;(,:

;<=

!"

:;+>

#!

于水溶液中的临界相变温度在
"*C

#

"#"d

"这和实验测定的其于水溶液中的低临界溶

解温度较为相符*

))

+

!实验测定的其于水溶液中的

低临界溶解温度为
"!')g

#%

目前"关于嵌段共聚物于水溶液中自组装成多

隔段胶束的模拟研究已见报道*

#"

"

"":"9

+

"其研究主要

集中于考察嵌段共聚物的拓扑结构&嵌段数目及嵌

段排列方式等对于其在水溶液中自组装的影响%尚

未见到其他关于温敏性聚合物于水溶液中自组装的

H;H

模拟的文献报道%此外已有实验发现*

"8

+

"对

聚
!:

异丙基丙烯酰胺
:

聚
!:

十二烷基丙烯酰胺两

嵌段共聚物 !

S̀ ;

#和聚
#

"

9:

异戊二烯 !

;,

#均

聚物共混的水溶液体系而言"升高温度会使其自组

装形貌从核壳结构 !

K%15:BP5&&

#转变为双面神

!

/320B

#结构"即两隔段胶束"其原因被归结为是

由于温度的升高导致了聚
!:

异丙基丙烯酰胺由亲

水 变 为 疏 水" 而 在 对 嵌 段 共 聚 物
;+>

#!

:

;(,;<=

!"

:;+>

#!

于水溶液中自组装的
H;H

模拟

中也发现了类似的温敏相变现象"并从
H;H

排斥

参数的变化趋势上对这一现象作出了较实验更为深

入和细致的解释%

"

!

结
!

论

通过对嵌段共聚物
;+>U:;(,;<=:;+>

的水

溶液体系进行粗粒化处理"采用
H;H

模拟研究了

不同嵌段共聚物体积分数 !即溶液浓度#及温度对

其在水溶液中自组装的影响%模拟结果表明"

;+>:;(,;<=:;+>

嵌段共聚物于水溶液中具有与
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二%开放课题申请须知和管理办法

#'

本次开放课题资助强度$一般课题平均
#*

万元"重点课题平均
)*

万元'申请时间$

)*#)

年
#*

月
)*

日至
#)

月
#*

日%

)'

开放课题主要支持实验室及依托单位以外的研究人员 !客座研究人员#与实验室固定人员合作进行研究的课题"由

客座研究人员和固定人员共同申请"客座人员担任课题第一负责人"固定人员担任课题第二负责人%

"'

凡具有讲师和助理研究员以上职称&博士后经历或相应水平的国内外学者均可与实验室固定人员合作提出申请"填

写 .实验室开放课题申请书/"并由所在单位的学术管理部门签署意见并加盖单位公章"由课题第二负责人于
#)

月
#*

日前

将签字盖章的 .申请书/一式
"

份及电子版交于实验室%

9'

由实验室学委会或专家组审定开放课题申请"建议拟资助课题和资助金额"实验室主任会议根据审定结果统一调整

并报学委会会议通过后公布执行%

8'

实验室开放课题由国家科技部下拨的专项经费)))实验室运行费支出%课题资助金额专款专用%课题经费仅限于中

科院山西煤化所内进行财务结算"经费的使用需符合国家专项经费管理制度和煤化所财务制度"并严格按预算执行%支付

与课题直接有关的费用"支出科目主要包括$材料费&分析测试及加工费&发表文章版面费&不形成固定资产的设备购置

费&差旅费等%若单项支出大于
#***

元时"请先与课题第二负责人 !实验室固定人员#沟通"支出发票经第二负责人签字

同意后"方可报销%

三%课题结题和研究成果的归属

#'

实验室通过第二负责人 !实验室固定人员#加强对开放课的管理"开放课题承担者应在第一年年底提交阶段总结"

对于无阶段总结&未按计划进行课题研究者"实验室主任有权调整课题资助额度或中止课题资助%第二年年终提交结题总

结和研究成果 !论文&专著&专利和奖项等#的复印件和电子版文件%

)'

开放课题相关的论文和研究成果应同时署课题第一负责人所在单位名称和本实验室名称"并注明实验室开放课题资助

!标注课题编号#%如在国内外期刊或学术会议上发表研究论文"应将 0煤转化国家重点实验室 !中国科学院山西煤炭化学研

究所#或
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#1'如申请专利"专利权为申请人单位所有"如有本实验室的合作者"实验室应同为专利权人%

四%联系方式

联 系 人$杨
!

利

通讯地址$山西省太原市桃园南路
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号

邮
!!

编$
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郭泓雨等$温敏性两亲嵌段共聚物相行为的耗散粒子动力学模拟


