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摘要    基于泳机理自驱动的微/纳马达动力学现象十分丰富, 相关理论研究属于软凝聚态、统计物理和纳米科技交

叉学科新兴的前沿领域. 对自驱动马达进行模型设计、探索马达与复杂环境相互作用, 具有潜在的应用意义. 本文首

先介绍了一种高效的介观模拟方法——多粒子碰撞动力学基本方法, 以及结合了分子动力学和化学反应的联合算

法; 接着简要描述了马达基于泳的自驱动机理, 并简单回顾了马达数值模拟研究的相关进展; 最后概述了应用多粒

子碰撞动力学方法对自驱动马达研究的结果, 包括广泛地建模与设计, 以及马达与复杂活化环境相互作用动力学.  

关键词    多粒子碰撞动力学, 自驱动微/纳马达, 泳机理, 化学活化介质 
  

 

 
1959年 , 费曼在加州理工学院举行的美国物理

年会上做了“物质底层大有空间”的经典报告 , 提出

了在微小尺度上操纵和控制物体的问题. 经过半个多

世纪的不懈努力, 在合成和微/纳马达研究上取得了

很大进步. 实验上已利用各类有机、无机材料, 如金

属、硅、DNA、聚合物等制备了形态各异的丰富微小

机器, 揭示了各不相同的运动机理. 若按照转化成马

达机械运动的能量来源, 大致可分为两类: 一类是受

外场驱动, 如超声波[1,2], 光[3]和电、磁场[4,5]; 另一类

由系统内部的化学能转化 [6~9], 马达从周围环境获取

自持续能量, 展示自驱动行为. 众所周知, 生物马达

(如酶蛋白分子马达)可在ATP或GTP水解产生的能量

驱动下, 克服布朗运动实现定向行走或旋转, 承担细

胞内能量物质转运和信息传递等活动[10~14]. 显然, 第

二类人工制备的自驱动马达与生物马达更为相似.  

尽管分子马达在生物体内十分常见 , 然而制备

微/纳米尺度的合成马达只是在近十几年来才有了突

破. 2004年, Paxton等人[6]制备了双元金属(Pt-Au)微/

纳棒马达 , 在H2O2溶液中利用两端发生的氧化还原

反应生成的梯度电场 , 实现马达基于自电泳机理的

驱动. 然而, 实验上制备的马达结构还比较简单, 目

前已广泛研究的马达形状还包括双面胶体粒子[12,15]、

球形二聚体[7,16]、空心管[17]等. 自驱动人工马达在靶向

药物载运、微流系统中化学输运、污染物的探测与控

制、基因治疗、自组装等多个前沿研究领域具有广泛

的应用前景, 该课题的研究正成为纳米科学中的热点.  

不同于生物马达通过改变构型的方式产生运动, 

这类自驱动马达没有运动端 , 依靠不对称化学反应

在马达周围产生的梯度场来驱动 . 这类运动往往通

过泳的机理, 即不均匀场与粒子表面的作用实现, 例

如, 自电泳、由溶液浓度场引起的自扩散泳、温度场

导致的自热泳、以及渗透压梯度场引起的自渗透泳. 

理论上, 可通过对马达表面薄层中溶液粒子的动力学

计算来描述这类机理, 本文将会简要介绍泳的机理.  

目前纳米马达的研究仍处于早期阶段 , 主要开

展了实验探究性工作 , 并取得了很大进展 . 与此同
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时 , 数值模拟和理论研究提供了另一种必要的研究

途径. 通过模拟和分析研究, 可以补充实验上的一些

缺失, 深入到物理基础和机理层面. 首先, 可以先对

马达进行精巧的建模设计和理论分析 , 如转动马达

和微齿轮的设计 [18,19]、化学波驱动纳米马达思想 [20]

等 . 其次 , 可以对马达动力学过程进行详细的分析 , 

如通过建模对实验报道的趋化动力学进行了细致的

分析, 得出趋化特征、趋化速度、几何形状的影响. 最

后, 通过模拟, 从统计物理学的基础角度出发, 还可

以对自驱动机理进行理论分析 , 如自热泳的微观机

制等[18]. 本文将简单回顾马达数值模拟方面的进展.  

考虑到人工马达的微/纳尺度和低雷诺数液体环

境, 以及马达运动对周围溶液场的敏感性, 对模拟方

法提出了3个要求: (1) 随机涨落很重要; (2) 须考虑

流体力学效应 ; (3) 能模拟溶液中复杂的化学反应 , 

形成各种时空变化环境和斑图. 因此, 模拟中需有巨

量的显性溶液分子 , 采用高效的粗粒化动力学模拟

方法模拟非平衡态环境. 一些传统的模拟方法, 如分

子动力学方法(molecular dynamics, MD), 格子玻尔兹

曼方法(LB), 耗散粒子动力学方法(DPD)等, 在某些方

面难以满足要求. 本文将简要介绍一种介观水平的模

拟方法——多粒子碰撞动力学方法(MPC)的基本算法, 

以及拓展了溶液反应过程的反应多粒子碰撞动力学

方法 (reactive multiple particles collision dynamics, 

RMPC), 并描述其与MD的联合应用(MPC-MD), 同

时将其应用于模拟自驱动马达动力学研究中.  

自驱动的人工马达依赖于周围非平衡条件(梯度

场)驱动的机理, 决定了远离热力学平衡态的化学活

化环境对其动力学性质的重要影响. 目前为止, 人工

马达的设计和动力学性质研究往往在非活化的均匀

环境中开展. 然而, 实际体系(如受污染环境、生物体

内)显然要复杂得多. 大部分环境浓度分布不均匀(很

多情况为化学活化), 有些是远离热力学平衡态的, 展

示出各种时空斑图[21,22]. 与细胞新陈代谢这一基本生

命现象密切相关的趋化性就是不均匀环境广泛存在的

强有力证据. 本文还将对此方面进展做简单介绍.  

1  基于泳的驱动机理 

设计和研究人造自驱动微观马达并不只是把宏

观马达缩小到微观尺度的技术问题, 而是物理问题, 

这是因为微尺度流体环境具有与宏观尺度完全不同

的物理特征. 除了显著的热涨落效应之外, 微尺度的

重要物理特征还包括: (1) 表面与体积比很大, 以至于

表面效应变得十分重要(体效应支配宏观尺度)[23,24]. 

因此如何恰当地选择和巧妙地利用表面物理效应(如

表面自由能梯度)代替体效应, 是设计高性能微观马

达的关键. (2) 雷诺数很低. 在此条件下, 流体力学

方程具有时间反演对称性 , 以至于往复运动模式不

能导致自推进运动 [25,26]. 设计没有移动部分的微观

马达将不受该条件的限制 , 同时可极大地降低微马

达在实验上实现的复杂度 , 是该领域的重要趋势之

一 . 微尺度流体环境的这些特征为设计高性能的自

推进微马达提供了重要的框架和方向.  

泳效应 (phoresis)是一类重要的表面物理效应 , 

已经被广泛地用来设计人造的自驱动微观马达 . 泳

效应指的是在外加的梯度场下, 悬浮在溶液中的粒子

沿着梯度场方向所进行的定向迁移运动[27]. 这样的外

加梯度场可以是分子溶质的浓度梯度、溶液所具有的

温度梯度或外加的电势梯度等, 它们所对应的泳效应

分别是扩散泳(diffusiophoresis)、热泳(thermophoresis)

和电泳(electrophoresis). 粒子泳效应的驱动力(泳力)

来源于粒子与周围非均匀流体的相互作用 , 其中流

体的非均匀性是由外加梯度场所导致的. 因此, 泳力

是一种内力, 不同于外界所施加的力(如重力); 此外, 

泳力的存在不依赖于悬浮粒子的运动状态(即不需要

移动部分), 因此泳效应特别适合用来设计自驱动的

微观马达. 在场梯度  较小的情况下, 即系统处于

线性响应区域, 悬浮粒子受到的泳力正比于梯度:  

 P Pf    , (1) 

其中 , 比例系数P的大小和符号依赖于粒子与溶液

粒子之间的微观相互作用 . 泳力的来源也可以从另

一个角度来理解 , 即场梯度所导致的粒子表面自由

能随位置的变化, 类似于马兰戈尼效应(Marangoni). 

对于一个可自由运动的悬浮粒子 , 泳力将驱动其沿

着或逆着梯度场的方向进行迁移运动 , 粒子将同时

受到摩擦阻力 f=u. 如果悬浮粒子为球形 , 根据斯

托克斯公式, 其摩擦系数可表示为=1/6R, 其中
为溶液的剪切黏度, R为粒子的半径. 当粒子所受到

的泳力和摩擦力平衡时, 粒子的运动达到了稳态, 稳

态的迁移速度可表示为 

 

Pu





  . (2) 

泳力和摩擦力均来自于粒子和溶液之间的相互

作用 , 因此定向迁移的泳粒子受到的溶液所施加的
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合力为零, 这与外力(如重力)所导致的粒子的沉淀运

动是完全不同的. 此外, 泳粒子迁移的同时也会导致

周围流体的运动, 由于泳力为内力, 泳粒子所导致的

流场具有源偶(source dipole)结构, 会随着距离的3次

方衰减, 不同于沉淀粒子所导致的长程流场(随距离

的1次方衰减).  

上面介绍的泳效应的驱动场是从外界施加 , 如

果悬浮粒子自身能够通过某种手段产生局域的梯度

场 , 那么它就可能在这个自产生的梯度场下进行迁

移运动, 该效应通常被称为自泳. 自泳效应显然是一

种自推进运动 , 它构成了设计自驱动微马达的理论

基础[28]. 当然, 为了实现单向的自推进运动, 自泳粒

子需要具有非对称结构(空间对称性破缺), 这种非对

称性可以是材料上的 , 也可以是纯粹的几何形状上

的. 自泳粒子产生梯度场的方式主要有两种: (1) 催

化溶液中的化学反应 , 可以产生分子溶质的浓度梯

度或电势梯度(导电材料), 分别对应着自扩散泳或自

电泳; (2) 吸收光能加热周围的溶液, 从而产生局域

的温度梯度, 对应于自热泳.  

2  介观模拟方法和建模介绍 

2.1  多粒子碰撞动力学方法(MPC)基本算法 

1999年, 多伦多大学Kapral[29,30]首先提出一种基

于粒子的介观模拟方法MPC, 随后经过Gompper等

人 [31]的不断发展、改进 , 已成为一种有效的模拟技

术, 广泛地应用于模拟软物质和复杂流体的研究中. 

众所周知 , 宏观系统的特性是大量微观粒子运动的

集体表现 , 而长时间模拟大系统中巨量微观粒子的

所有信息是很困难的 , 在大部分研究所关心的尺度

上也是没有必要的. 从动力学理论的角度来说, 系统

的演化是由分子间相互碰撞决定的. 因此, 在一定时

间和空间尺度 , 多体碰撞的效应决定了系统性质 . 

MPC方法不牵涉溶液粒子间力的计算 , 而是用碰撞

改变粒子速度. 由于该方法中空间坐标和速度都是连

续的, 并且遵守H定理, 所以算法具有很强的稳定性.  

在MPC算法中 , 动力学演化过程分两步完成 . 

第1步是移动, 改变粒子 i 的位置 ( )ir t


. 经过t时间 , 

速度为 i


的溶液粒子获得新位矢 : ( )( )ir t t t  
 

( )i ir t t 
. 第2步是碰撞, 改变粒子速度. 将系统划

分格子, 粒子按照位置归纳到具体格子中, 碰撞发生

在每个格子中. 考虑1个具体的格子(记为), 其内粒

子数目为 N, 则格子内所有粒子的质心速度为

1

N

iiV
N







 


. 每个格子选择1个单位随机矢量 R


, 将

i

绕着 R


旋转角度, 得到新的碰撞后速度 ( )i t t   

 
ˆ ( ) ( )iV V      

 
, 其中 ˆ ( )  为旋转算符.  

由于碰撞规则保证了体系满足质量、动量、能量

守恒以及保持相空间体积不变 , 涨落和流体效应能

自动地包含进来. 此外, 不需考虑溶液分子间复杂相

互作用力, 因此, 一方面步长大(可类比平均自由程), 

另一方面计算量小, 且其分格子方式适合并行计算, 

效率高. 在MPC方法中, 溶液的基本参数, 如扩散、

黏滞系数等都可以从实际模拟中精确表达出来 , 因

此, MPC方法适合后续解析计算. MPC特别适用于以

下情况 : (1) 热涨落和流体动力学 ; (2) 雷诺数和

Peclet数在0.1~100量级的体系; (3) 要求输运系数具

有严格的解析解的情况; (4) 构成相互作用不清楚的

复杂体系.  

对于基本MPC算法 , 除了随机旋转 , 还有其他

的一些规则, 如安德森热库法, 适合研究快速涨落和

暂态过程. 当平均自由程远小于格子长度时, 还必需

对格子随机移动以满足伽利略不变性 . 对于有多种

不同性质溶液分子组成的多组分系统 , 可以对该方

法进行适当改进. 另外, 该基本规则不满足体系角动

量守恒, 需进一步改进以适用于特殊情况[32].  

2.2  反应多粒子碰撞动力学方法(RMPC)基本算法 

如果在溶液中有多种反应发生 , 马达所处的环

境就构成了化学活化的复杂体系. 对溶液的模拟, 还

需要考虑反应动力学 , 要求对MPC算法进行拓展 . 

Rohlf等人[33]在充分利用MPC的特点基础上, 提出了

RMPC. 本课题组[32]简单地拓展了该方法, 使其适用

于快速稀疏的反应 . 这种方法已被应用到各类具有

化学反应的体系, 如化学振荡、化学波、细菌趋化等. 

在这里将对该基本算法做简要介绍.  

设有反应 

 
1 1

: ( 1, , )
s s

k
R v X v X r


 

 

     
 

 ,  (3) 

其中, k为反应常数, X  为 s种化学反应物中的第 

种, v
 和 v


 为R的反应系数. 假设在格子中, 第 

种粒子的数目 N
 , 格子内粒子数

1

s

N N 


  


. 以格

子为独立的研究对象 , 假设格子间的反应在一个步
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长之内没有关联. 反应R发生的概率与 X  , v
 , k, 

t都有关 . 在一个格子内 , 在时间 t t t  时间内 , 

发生R的概率为 

 C C
1

!
( ) ( )

( )!

s N
P a t k V t k V h t

N v    


 




     
 

  

. (4) 

C( )k V 是一个格子内的约化反应常数. 因此, 到时间

t′不发生反应及在 t′+dt′发生反应R的概率密度为

0( ) e a tP t a 

   . RMPC中, 在时间间隔t内发生反应

R的概率为 

  d e 0

0
0
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     (5) 

其中没有任何反应的概率是 0e a t  , 发生反应的概率

为 01 e a t  , 发生某个反应的概率为  0

0

1 e a ta

a
 


 
  .  

2.3  多粒子碰撞-分子动力学(MPC-MD)联合方法 

当溶液中放入一个溶质粒子时 , 溶质粒子受到

溶液分子的碰撞. 常见的例子有胶体、聚合物、自驱

动生物马达、细菌、红细胞、囊泡等. 溶液可以通过

MPC来模拟, 如何模拟溶质与溶液的相互作用呢?  

目前已经发展了多种模拟溶液与溶质相互作用

的MPC方法 . 最自然和直接的方法是用MPC-MD方

法 [18~20]. 溶液应用MPC方法模拟 , 而溶质与溶液的

相互作用, 用分子动力学描述. 该方法的优点是物理

图像清晰、自然直接简单, 能细致地刻画马达周围溶

液环境, 结果可靠.  

由于保留了太多的微观自由度 , 为了解决高频

模, 分子动力学的模拟步长很小, 在介观层面模拟效

率不高 . MPC方法中 , 溶液分子间没有相互作用力 , 

只需识别马达附近格子内的粒子(数目不大), 计算它

们与马达的作用力, 因此能提高MD的速度.  

在MPC-MD方法中 , 系统是这样演化的 : 仅计

算溶质和溶液分子的作用力 , 对所有粒子先做n步

MD(n通常为102量级); 然后再做1步MPC碰撞, 以改

变溶液粒子的速度, 依次不断演化.  

3  MPC-MD方法在自驱动马达模拟研究中

的应用 

3.1  平动马达模型和动力学性质 

实验上实现的自泳平动微马达 (microswimmer)

具有多种不同的几何结构, 如棒状、球形、二聚体和

其他结构. 主要的推进机制是自电泳、自扩散泳和自

热泳. 在模拟上, 由于模拟方法的局限性以及为了简

化模型 , 目前大多数的模拟工作都是研究二聚体形

状或球形的自扩散泳和自热泳驱动的微马达 . 下面

主要针对此类平动微马达做简单介绍.  

二聚体结构的微马达可以通过两个连接在一起

的球形粒子来构造 , 其中一个粒子负责产生局域的

梯度场(活性粒子), 例如浓度、温度、电场等; 而另

一个粒子在这个梯度场下将受到1个对应的泳力, 即

负责产生驱动力(驱动粒子), 从而驱动这个二聚体沿

着其对称轴整体运动 . 自推进运动速度的大小和方

向依赖于驱动粒子所受到的泳力 , 即取决于该粒子

与溶剂分子之间的相互作用和梯度场的大小. 图1是

自扩散泳和自热泳二聚体的示意图.  

自扩散泳的驱动依赖浓度梯度场 . 当处于动态

平衡时 ,  轴向的驱动力 F p r o 与摩擦力相等 ,  即

proF f u  . 理论上, 可通过计算驱动力和摩擦系

数得到驱动速度 proF
u


 . 在MPC中, 摩擦系数可由

模拟中的参数设定, 如液体温度、密度等[30]. 通过在

径向边界条件下求解催化C球上的反应扩散方程, 可

得到A,B粒子在N球周围的分布函数, 计算出径向的

驱动力, 从而得到速度, 理论速度与模拟结果基本一

致[7]. 模拟中, 为了使驱动粒子产生非零的扩散泳驱 

 

图 1  (网络版彩色)(a) 自扩散泳微观二聚体示意图. C珠子表面可以

催化溶液中的化学反应A→B, 产生分子溶质的浓度梯度, 其中反应

溶剂分子从远离二聚体的区域注入; 而N珠子感受到这个局域的浓

度梯度场产生扩散泳力, 从而驱动二聚体整体运动. (b) 自热泳微观

二聚体. h珠子可以加热周围的液体(通过边界热浴)产生温度梯度, 

其中溶剂具有一个固定的平均温度; 而p珠子在该温度梯度下产生热

泳力, 从而驱动二聚体自推进运动[18] 

Figure 1  (Color online) (a) Catalytic (C) and noncatalytic (N) dimer 
spheres and the collision events that occur on interaction of the A and B 
species with each sphere with the reaction A→B. (b) Schematic diagram 
of the simulated nanodimer solution. The monomer can be heated to a 
fixed temperature and it is strongly linked to a second monomer p. The 
system has then a radially symmetric temperature gradient[18] 
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动力, 驱动粒子(C球)与两种溶剂分子必须有不同的

相互作用.  

自热泳二聚体的自推进速度取决于自热泳力以

及二聚体沿轴向的流体力学摩擦系数 [18], 摩擦系数

主要依赖于二聚体的大小和液体的黏度 . 固定二聚

体尺寸和忽略黏度随温度的变化时 , 二聚体的摩擦

系数保持不变, 因此在该情况下, 其自推进速度仅取

决于自热泳力. 另一方面, 热泳力依赖于h珠子所产

生的温度梯度和p珠子的热泳系数(即材料). 二聚体

的自推进速度与h珠子产生的局域温度梯度和p珠子

的热泳系数之间具有很好的线性联系 , 与前面提到

的线性响应区域热泳力的表达式是一致的.  

根据质量和能量守恒 , 自扩散泳二聚体所产生

的浓度梯度场和自热泳二聚体所产生的温度梯度场

都是随着距离的二次方衰减的. 另一方面, 二聚体是

一个典型的力偶类型的人造细菌 , 所导致的流场具

有推进者(pusher)或拉动者(puller)结构, 也是随着距

离的二次方衰减的 [32]. 因此 , 如果把多个此类自泳

二聚体放在一起 , 它们之间不仅具有多体的流体力

学作用, 同时也具有梯度场所导致的复杂效应. 这与

通常的生物细菌和藻类是完全不同的.  

在模拟自泳二聚体时 , 由于二聚体各向异性的

几何结构, 将受到溶剂所施加的随机力矩作用, 因此

二聚体的转动扩散动力学是固有的. 与二聚体不同, 

自泳双面球具有完全对称的几何结构 , 需要额外的

模拟技巧来引入转动扩散. 对于球对称粒子而言, 转

动扩散完全来自于粒子表面的无滑移或部分滑移类

型的边界条件 . 大体上有两种方式可以引入无滑类

型的边界条件 : 微观方式和介观方式 . 在微观方式

中 , 双面球粒子由若干个更小的珠子通过键势能约

束在一起而构成 [34,35]; 溶剂分子与双面球表面上的

每个珠子都具有势能相互作用 , 从而可以施加与双

面球表面相切的作用力, 导致双面球的转动扩散. 在

介观方式中 , 双面球仅用一个单珠子模拟 [32], 无滑

边界条件可以通过设计珠子与溶剂分子之间的碰撞

规则来实现, 比如溶剂分子的弹回碰撞规则(bounce- 

back). 弹回碰撞规则指的是当溶剂粒子与界面相碰

时, 其速度反向. 由于双面球粒子处于运动状态, 弹

回碰撞规则需要在双面球的参考系下执行 , 这不同

于固定边界的情况 . 溶剂分子与双面球表面之间的

弹回碰撞可以导致正确的转动扩散行为. 同时, 为了

产生较强的自泳效应(自推进运动), 溶剂分子与双面

球之间可以通过势能相互作用耦合在一起 . 在这样

的介观模型中 , 溶剂分子与双面球之间包括两种不

同的相互作用方式.  

引入无滑移边界条件后 , 根据双面球的方向矢

量规定一个产生梯度场的半球(图2), 该半球可以通

过催化反应产生分子溶质的浓度梯度或者通过边界

热浴产生温度梯度 , 进而模拟自扩散泳或自热泳运

动. 在自产生的浓度梯度下, 双面球受到扩散泳力 , 

从而驱动自身沿着对称轴运动 . 通过改变溶液分子

与双面球之间的相互作用或催化的化学反应 , 可以

灵活地调节双面球的自推进速度, 如图2所示. 自热

泳的双面球可以利用类似的方法进行模拟 , 但是催

化半球变为加热半球(利用边界热浴), 并且溶液通常

只包括一种成分 . 此类模拟上实现的自泳双面球所  

 

图 2  (网络版彩色)(a) 自扩散泳双面球. 其中, 右半球表示催化化学反应A→B, 反应物溶剂分子从远离双面球的区域注入. 双面球与A和B成

分具有不同的势能相互作用, 此外, A和B溶液粒子与双面球表面具有弹回碰撞耦合. (b) 双面球粒子产生的稳态B粒子浓度分布[32]  

Figure 2  (Color online) (a) Potential interactions between the two solvent species and the Janus particle. Schematic representation of the catalytic and 
non-catalytic hemispheres of the Janus particle and the interaction of the A and B species with each hemisphere, for the A→B reaction. The right hem-
isphere corresponds to the catalytic part. (b) Local number density distribution of B-type particles induced by a self-diffusiophoretic Janus particle with 
the A→B reaction[32] 
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导致的流场具有源偶结构, 随着距离的三次方衰减, 

比场梯度的衰减更快(二次方), 因此运动过程中所导

致的流体力学效应相对较弱. 

3.2  转动马达的模型和动力学性质 

两种不同的转动马达, 一种具有非对称的材料,

另一种具有非对称的几何结构 . 首先考虑材料非对

称性的马达 , 如图3(a)所示 . 它由3个大小相同的珠

子构成, 形成一个可以绕转中心转动的刚体, 悬浮在

一个由A和B两种成分组成的二元溶液中[36]. 3个珠子

由不同的材料构成, 因此具有不同的功能.  

 

图 3  (网络版彩色)(a) 转动马达示意图. 体系中含有 2 种流体粒子

(A和B)以及 3 个珠子组成转动马达, 3 个珠子编号分别为I, II, III. 当

A流体粒子碰撞到III号珠子时发生反应, 按照一定的概率变成B粒

子; 当B粒子超出体系中心距离为Rw时, 以概率一变为A粒子. (b) 静

止马达所产生的B流体粒子的浓度分布[36] 

Figure 3  (Color online) (a) Sketch of simulation system setup. Chem-
ical reaction from A to B is catalyzed by beads III and when the distance 
between system center and B is greater than Rw, chemical reaction from 
B to A takes place. (b) Concentration distribution of B solvent in steady 
state[36] 

每个珠子的具体功能和性质总结如下: 珠子I对

A, B流体粒子具有不同的相互作用. 因此在流体粒

子的浓度梯度下, 可以产生扩散泳力. 珠子II也对A, 

B流体粒子具有不同的相互作用 , 也会产生扩散泳

力, 但是其产生的驱动力不同于珠子I(否则没有净力

矩). 珠子III催化化学反应 A B , 负责产生局域的

浓度梯度. 为了维持稳定的化学反应, 必须不断有反

应物注入体系 . 在模拟中 , 利用相反的化学反应

B A 实现反应物的注入 , 类似的技巧已经被成功

地用来模拟其他自扩散泳微观机械 . 在珠子III表面

上, 化学反应 A B 以一定的反应概率Pr进行, 通过

调节Pr可以调节B流体粒子的浓度梯度, 进而调节珠

子I, II的扩散泳力大小.  

图4显示了马达转动速率随着珠子III上的反应速

率的变化关系. 随着反应速率的增加, B粒子的浓度

梯度增加, 从而转动角速度相应增加; 但当Pr>0.1后,  

 

图 4  (网络版彩色)(a) 转动马达角速度随珠子III上反应概率的变化. 

(b) 不同材料(相互作用)组合的微观马达转动的角位移作为时间的函

数. 此时仅改变珠子II与B流体粒子之间的相互作用. 实心符号代表

吸引势, 空心符号代表排斥势[36] 

Figure 4  (Color online) Angular velocity as a function of reaction 
probability. (b) Angular velocity changes along with the change of po-
tential of beads II and keep potential of beads I. Filled symbols represent 
attractive potential, and hollow symbols represent repulsive potential[36] 
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转动角速度达到饱和 , 进一步增大反应速率并不增

加转动角速度 . 这是因为当反应速率增加到一定程

度时, A 流体粒子不足以快速地扩散到珠子III表面, 

限制了反应产物B流体粒子浓度梯度的进一步提高 , 

导致了扩散限制的反应饱和. 图4展示了不同相互作

用势组合(即不同材料)对马达转动角速度的影响, 所

有改变的势都是指改变珠子II与B流体粒子的作用势. 

接下来我们将讨论由于纯粹的几何形状的非对

称性导致的自驱动转动 . 一个非对称的微齿轮悬浮

在二元溶液中, 齿轮由同一种材料构成, 溶液包括A

和B两种成分[37]. 齿轮的边缘是由一系列小的珠子所

构成 , 每个珠子通过较硬的势能固定于一个可以绕

中心自由转动的刚性的齿轮边缘上 . 齿轮与溶液之

间的耦合是通过齿轮边缘处的珠子与溶液分子之间

的相互作用来实现的, 珠子与A溶液粒子和B溶液粒

子具有不同的相互作用势. 图5显示了一个自扩散泳

的微观齿轮 , 齿轮的边界可以均匀地催化溶液中的

化学反应 , 同时系统的外边界可以不断地向系统内

部输入反应物, 从而维持一个稳定化学反应. 由于齿

轮边缘的锯齿状结构, 除了导致径向的浓度梯度外, 

也可能导致平行于齿轮边缘的切向浓度梯度, 如图5

所示. 由于存在切向的浓度梯度, 齿轮的边界将受到

扩散泳力. 由于齿轮的非对称结构, 长边与短边的扩

散泳力将产生一个净力矩作用在齿轮上 , 从而驱动

齿轮自发地单向转动.  

当改变齿轮与溶液粒子之间的相互作用时 , 即

改变齿轮的扩散泳性质 , 齿轮将改变其转动速度的

大小甚至方向 . 为了显示空间对称性破缺对实现自

驱动转动的重要性 , 模拟了一个具有对称几何形状

的齿轮. 在这种情况下, 短边和长边的扩散泳力所贡

献的力矩完全抵消, 因此齿轮没有净的平均转动.  

通过调节齿轮表面的催化反应概率 , 可以调节

齿轮边界处的切向浓度梯度 , 进而改变齿轮边界所

受到的扩散泳力和施加在齿轮上的力矩. 图6显示了

齿轮转动角速度随着切向的反应产物浓度梯度的变

化曲线. 图6(a)中, 齿轮具有较高的温度, 而系统的

边界具有较低的温度. 随着切向浓度梯度的增加, 转

动角速度单调的线性增加 , 这一依赖关系与线性响

应下的扩散泳力和浓度梯度的线性联系是一致的 . 

图6(b)是齿轮边缘处温度分布的放大图, 可以明显地

看到沿着齿轮的长边和短边存在切向的温度梯度 , 

温度梯度指向齿轮边缘的凹角处.  

 

图 5  (网络版彩色)(a) 自扩散泳微齿轮. 齿轮的边界可以催化溶液

中的化学反应 A→B, 反应物分子从系统的边界处(圆形边界)持续地

注入, 同时反应产物不断地从边界处输出到系统外. (b) 一个固定的

齿轮所产生的稳态的B流体粒子浓度分布. 齿轮边界的凹角处具有

更高的反应产物浓度[37] 

Figure 5  (Color online) (a) Sketch of the simulation setup of the eight- 
tooth microgear within a circular wall. Inset depicts the chemical reac-
tion from A to B catalyzed by the edges of the microgear. (b) Product 
concentration fraction distribution in the steady state[37]  

相似的微齿轮设计也能利用自热泳效应来驱动, 

此时齿轮的边界不是催化化学反应而是加热周围的

流体, 同时系统的边界具有较低的温度, 用以输出热

量 [37]. 模拟时 , 高温的齿轮和低温的边界可以容易

地通过边界热浴来实现 , 齿轮边缘和系统边界处的

珠子分别具有较高和较低的热运动的动能(热运动速

度分别从高温和低温的Maxwell速度分布中抽取 ). 

当系统达到稳定时, 除了径向的温度梯度外, 沿着齿

轮的边界也存在切向的温度梯度(图6). 切向的温度 
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图 6  (网络版彩色)(a) 固定的自热泳齿轮所产生的稳态温度分布. (b) 齿轮边缘处温度分布的放大图, 可以明显地看到沿着齿轮的长边和短边

存在切向的温度梯度, 温度梯度指向齿轮边缘的凹角处[19]  

Figure 6  (Color online) (a) Steady state distribution of the solvent temperature. (b) Zoom-in in the neighborhood of one gear tooth, indicating the 
temperature gradients in the long and short edges[19] 

梯度可以导致热泳力施加在齿轮的边界上 , 由于齿

轮的非对称性 , 长边和短边的热泳力可以贡献一个

净力矩在齿轮上, 从而导致齿轮的单向转动.  

3.3  化学活化介质与马达的相互作用动力学 

众所周知 , 生物体系是一个巨大的生化反应网

络, 这类环境往往是化学活化的, 展示了各种反应扩

散过程[38]. 基于泳机理的自驱动马达由梯度场驱动, 

而梯度场受到周围复杂时空变化环境的影响. 最近, 

Epstein和Xu[39]提出反应扩散过程深刻影响微/纳尺 

度马达动力学行为, 特别是对马达的集体行为. 他们

在微纳尺度另洛索夫-扎鲍廷斯基(BZ)反应中, 发现

了丰富多彩的化学斑图(图7). 本课题组应用反应扩

散方程对这些斑图(如螺旋波 [40]、混沌 [41]、图灵斑

图[42])的动力学性质做了一些前期研究.  

以一个简单的活化环境为例 , 如果燃料粒子既

参与马达催化反应又参与溶液反应, 马达-梯度场体

系的非平衡态受到改变 , 马达的运动将对周围溶液

组成和反应非常敏感 .  以二聚物球形马达为例 [43 ] . 

催化端(C)发生反应 A B1

1

k

k
 (图1(a)), 生成B粒子 

 

图 7  微乳液BZ反应中的各类斑图[39]  

Figure 7  Pattern formation in BZ miciremulsion[39] 
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的浓度场如图8(a)所示 , k1=0对应C球周围B粒子浓

度曲线如图8(b)中不可逆反应所示. 如果溶液是化学

活化的 , 发生的反应 B A A2

2
2 3

K

K
  将减小B粒子

的浓度梯度(可逆不平衡反应), 从而影响惰性球N周

围B浓度的不对称分布, 影响马达速度. 当两种反应

达到动态平衡( eq eq
B A1 1 2 2k k k k n n   )时 , 图8所示

的B浓度梯度场将消失(可逆平衡反应), 布朗运动将

取代自驱动.  

因此 , 环境对马达的动力学性质影响是非常明

显的. 在活化生化网络环境中, 环境提供燃料, 并吸

收产生的产物, 以保持整个体系的循坏. 从这个角度

来说 , 如果要使设计的马达在实际环境中能实现预

想功能, 需要研究环境对其动力学的影响. 生化体系

有各种各样的化学振荡 , 展示生命的节律 [38]. Rob-

ertson和Kapral[44]应用RMPC方法 , 用Selkov模型模

拟了糖酵解过程中的振荡性质 , 马达在该振荡介质

中的驱动力和速度都展示了振荡行为. 

 

图 8  (网络版彩色)(a) B粒子浓度场分布. (b) 三种反应情况下(不可

逆、可逆不平衡、可逆平衡), 粒子在C球周围的分布关系[7,43]  

Figure 8  (Color online) (a) The average number density profile of B 
molecules in the vicinity of the nanodimer. (b) The local steady state 
concentration of B particles around the catalytic sphere C for an irre-
versible reaction, a reversible reaction which breaks the detailed balance, 
and a reversible reaction which satisfies detailed balance[7,43] 

化学波在反应扩散系统中是很常见的 . 化学波

对马达动力学性质的影响 , 以及是否可以应用化学

波控制马达运动, 引起了人们很大的兴趣. 生化系统

中的化学波复杂丰富, 有各种不同的形式. 近期, 本

课题组 [20]应用RMPC方法 , 构造了一个简单的化学

波 , 并且研究了该化学波与二聚物马达的相互作用

动力学. 模拟的体系是一个准二维系统, 一半全部为

A粒子(A相), 一半全部为B粒子(B相)(图9). 在系统

中发生的自催化反应 B A A,22 3k   k为反应常数, 

使得在A/B界面形成一个化学波峰(A相自左向右传

播). 碘 /亚砷酸系统可由此自催化反应精确描述 [45], 

实验上已研究过其形成的化学波峰 [46]. 当化学波峰

的行进速度小于马达速度时, 马达将从富有燃料的A

相(图9(a))追上化学波峰(图9(b), (c)), 并保持跟随化

学波的运动(图9(d)). 由于此时B相没有燃料, 马达的

轴向速度迅速减小(图9(f)), 在波峰上随波做布朗运

动 . 一旦催化端朝向A相 , 马达将获得自驱动能力 , 

离开波峰 . 如果初始时刻马达在化学波峰的前面(B

相)做布朗运动, 一旦A相的波峰来临, 马达也会朝A

相运动 . 不管初始条件如何 , 当燃料的化学波峰来

临, 马达与波峰作用后都将沿着化学波反向运动, 整

个过程如同马达在波峰上被反射. 

较早之前, Mikhailovt和Meinkohn[47]就预测化学

波能影响活化和非活化的粒子的运动性质. 当然, 这

里展示的化学波对马达的作用只是一个简单的例子. 

由于化学波丰富的形态和性质属性 , 马达与之相互

作用的机理也不同. 一方面, 需要研究它们之间的相

互作用, 掌握活化介质对马达动力学性质的影响, 设

计符合生物活化体系的马达; 更进一步地, 可以利用

活化介质, 探索更好的驱动机理, 更方便地控制马达

运动的方法. 譬如, 可以利用图灵条状斑图, 以斑图

为预设的路径, 限制马达的定向长程运动, 这与非生

物马达在微管中的运动类似 [48]; 也可以利用丰富的

斑图结构为衬底, 进行活化纳米粒子的自组装. 另一

个方面, 马达催化端发生的反应, 也会对活化介质中

的反应扩散动力学性质产生影响 , 特别是当系统处

于动力学分岔点附近的时候 , 譬如驱使系统动力学

失稳形成螺旋波或湍流、驱动双稳介质从一个吸引子

到另一个吸引子等丰富的动力学现象.  

3.4  自驱动马达的趋化动力学 

生物系统中趋化动力学的研究有着悠久的历史.  
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图 9  (网络版彩色)二聚物马达与化学波峰的相互作用过程. (a)~(e) 马达在燃料丰富区域自左向右运动, 追上波峰并在波峰上完成翻转后反方

运动; (f) 在波峰上时马达的轴向速度趋于 0[20] 

Figure 9  (Color online) Dynamics of the self-propelled nanodimer in presence of a chemical wave front. (a)–(e) The instantaneous configuration of A 
and B molecules in the vicinity of the noncatalytic particle in a slice. (f) The average center of mass velocity of the nanodimer versus time[20] 

1881年, Engelmann[49]在研究光合作用过程中发现细

菌喜欢向含氧丰富的区域游动. 1888年, Pfeffer[50]利

用实验装置第一次观测到趋化现象 . 细菌的趋化通

过信号感应、分子间信号传递、信号响应3个阶段完

成. 细菌能探测引诱物的浓度变化, 通过“记忆效应”

决定趋利避害的趋化过程 . 随着对生物科学的重视

和生物技术的飞速发展 , 细菌趋化仍然是一个研究

热点, 许多问题(如信号响应动力学等)仍被持续关注

研究中[51].  

与生物马达相比 , 人工制备的自驱动马达结构

非常简单, 但是也展示了趋化行为. 2007年, Hong等

人[52]在实验中首次发现了2 m长的铂-金纳米棒马达

也具有趋化性质 . 把一块浸了H2O2的凝胶置于容器

中央形成H2O2梯度场 , 以H2O2为燃料的马达会自发

聚集到H2O2高浓度区域(凝胶周围), 表现出趋化性 . 

由于Pt-Au马达没有复杂的信号传导机制, 其趋化机

理引起了人们的很大兴趣. Hong课题组 [53~55]提出其

趋化机理为“活化扩散”, 即平移扩散系数的梯度导

致的统计规律. 更进一步的实验发现, 马达趋化还与

其旋转扩散有关, 当马达趋向高浓度区域时, 其旋转

变慢, 驰豫时间变长, 旋转扩散系数减小, 有利于马

达的趋化行为.  

由于小尺度和强涨落 , 实验上对趋化过程的细

致描述有一定难度. 数值模拟提供了强有力的工具. 

本课题组[56]应用MPC方法建立了准二维的燃料梯度

场模型(图10(a)). 在马达趋化过程中, 二聚物马达的

轨迹和旋转都呈现随机特性 . 对随机过程进行大量

模拟、统计发现 , 当马达催化球朝向高浓度区域时

<90°(指马达N指向C的轴与x正方向之间的夹角), 

其轴向速度分量VR和质心速度<Vcmx>都比背离时

(<90°)要大(图10(b)); <90°时, 其转动也要相对慢

一些. 因此, 可以认为人工自驱动马达的趋化机理是

扩散系数(包括平移和旋转)有偏向导致的统计规律.  

另一个数值模拟可研究的是决定趋化速度的因

素 , 而在实验上有一定难度 . 通过对趋化过程的分

析 , 可以大致地给出趋化速度的关系 cmxV x 
 

R( ) kx   , 其中x为到燃料浓度0点的距离, k为燃料

场梯度, 为马达对燃料场浓度变化的敏感系数, 其

表现为旋转驰豫时间R的增函数. 其中参数R由马达

的几何形状、反应性质等决定.  

马达几何形状影响趋化动力学性质. Baraban等

人 [54]在形微流芯片中发现杆状和球状马达都偏向

燃料浓度高的区域, 展示出趋化行为, 而且双面胶球

的趋化性更明显. Morqan等人[55]设计了火柴棒状的

马达 , 有很好的趋化性 . 不管马达几何形状如何变

化, 通过模拟研究和分析, 对其的影响可归结为对2

个基础物理参数(和R)的影响 [56], 前者刻画了马达

对浓度场的敏感性. 一般地, 在一定浓度时驱动力越

强, 越大; 后者是旋转驰豫时间R, 能增强趋化性. 

设计有良好趋化性的马达 , 首先马达的构型要对浓

度场敏感, 提高能量转化以提高驱动力; 还要有较大

的R, 需要将马达设计成杆状, 这或许是生物系统中 
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图 10  (网络版彩色)(a) 燃料粒子线性梯度场. (b) 从大量趋化过程

中统计出的轴向速度分量VR和质心速度<Vcmx>与偏向角度的关

系[56]  

Figure 10  (Color online) (a) The concentration profile of solvents and 
fuel particles. (b) Distribution of VR on the orientational angle  [56] 

细菌大部分是杆状的原因.  

4  结论和展望  

本文回顾了利用混合介观模拟方法研究自泳微

马达的进展 . 该模拟方法中 , 溶剂利用粗粒化的

MPC方法来模拟 , 而微马达以及微马达与溶剂的相

互作用利用MD进行模拟. 该混合模拟方案不仅具有

极高的模拟效率 , 而且能够正确地描述实际体系中

所具有的本质物理过程, 如热涨落、流体力学作用、

热传导、质量扩散、耗散等. 因此, 该方案特别适合

用来研究自泳微马达系统 , 能够提供正确的微观物

理信息 . 利用该混合模拟方法设计了不同形式的自

泳微马达, 包括自泳平动马达(二聚物和双面球)和自

泳转动微马达(转子和齿轮), 并且研究了它们的动力

学性质 . 进一步地利用该模拟方法研究了复杂的环

境系统对自泳平动微马达的动力学行为的影响 , 主

要介绍了马达与化学波峰作用和马达趋化两个例子. 

这些研究都表明该混合介观模拟方法是研究自泳微

马达的一个理想和强有力的工具.  

自泳微马达能够在流体环境中执行微观任务 , 

因此特别适合应用于微流系统之中 , 有重要的实用

价值. 此外, 自泳微马达具有固有的非平衡特点, 因

此由多个自泳微马达所组成的溶液构成了一类新的

非平衡系统——活性胶体溶液. 活性胶体展现出显著

不同于被动胶体系统的非平衡结构和动力学行为 , 

目前对它的非平衡物理问题的研究已经吸引了极大

的兴趣 . 以上这两方面指出了利用混合介观模拟方

法研究自泳微马达的重要方向和趋势: 一方面利用

该模拟方案进一步设计新颖高效的微观器件 , 为实

验上实现高性能的微观机器提供理论观点和依据 ; 

另一方面利用该方案模拟包含多个自泳微马达的胶

体溶液, 研究其有趣的非平衡结构和动力学行为, 从

而为建立相应的非平衡统计物理提供模拟上的依据.   
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Summary for “自驱动马达在复杂环境中的设计和介观模拟” 

Design and mesoscopic description of self-propelled nanomotor 
in complex environment 
CHEN JiangXing1* & YANG MingCheng2 
1 Department of Physics, Hangzhou Dianzi University, Hangzhou 310018, China; 
2 Institute of Physics, Chinese Academy of Sciences, Beijing 100190, China 
* Corresponding author, E-mail: jxchen@hdu.edu.cn 

Self-propulsion of micron and nanoscale objects in the low Reynolds number regime are commonly observed in 
biological systems. Micron and nanoscale synthetic self-propelled objects have been fabricated recently and the 
mechanisms that underlie their operation have been described. Researches about such motors are the interesting topic 
because of their potential applications as vehicles for drug delivery, cargo transport, motion-based bio-sensing, nanoscale 
assembly, targeted synthesis, nano- and microfluidics, etc. One type of such motors based on phoretic self-propulsion 
exhibit various dynamical phenomena that have attracted increasing attentions in the front interdiscipline fields of soft 
condensed matter, statistical physics, and nanotechnology. Studies on designing interesting nano-motor that can execute 
special tasks and exploration of their dynamics behavior in complex active matter have been more attractive recently.  

In this review, we introduce the mesoscopic dynamical scheme that is based on a coarse-grain description of molecular 
collisions-multiple particles collision dynamics (MPC). There are several attractive features of such a mesoscopic 
description. Due to simple dynamics, it is both easy and efficient to simulate. The equations of motion are easily written 
and the techniques of nonequilibriun statistical mechanics can be used to derive macroscopic laws and correlation 
function expressions for the transport properties. One can derive accurate analytical expressions for the transport 
coefficient. Especially, the mesoscopic description can be combined with full molecular dynamics in order to describe the 
properties of solute species, such as motor or colloids, in solution. Since all of the physical conservation laws are 
satisfied, hydrodynamic interactions, which play an important role in the dynamical properties of such systems, are 
automatically taken into account without additional assumption. This method can be combined with full molecular 
dynamics (MD) to construct a hybrid MPC-MD method. Furthermore, the reaction in solution can be taken into account, 
which extends the method as reactive multiple particles dynamics (RMPC). Therefore, the mesoscopic method can be 
utilized to simulate complex systems. 

In these examples, the motors move by selfphoresis, where the gradient of some field across the motor, which is 
generated by asymmetrical activity. It induces fluid flow in the surrounding medium resulting in propulsion. The phoretic 
propulsion mechanisms include self-electrophoresis, self-diffusiophoresis and selfthermophoresis. Here, we describe the 
basic theory for phoretic propulsion mechanisms. 

Then, we briefly review the process of simulation on self-propelled motor in recent years. Especially, we introduce the 
results in designing motor with different dynamics by means of MPC. For example, an asymmetric gear with 
homogeneous surface properties is presented as a prototype to fabricate catalytic microrotors.  

Lastly, we introduce the dynamical properties of sphere dimer motors, composed of linked catalytic and non-catalytic 
monomers, in active media. Synthetic chemically powered nanomotors often rely on the environment for their fuel supply. 
The propulsion properties of such motors can be altered if the environment they move is chemically active. Two 
examples are presented. The chemotactic properties of a sphere dimer motor are studied in a gradient field of fuel. We 
also consider how a sphere dimer motor moves in a chemically active medium and interacts with a chemical wave. It is 
found that a chemical wave can reflect a dimer motor, which suggests that the effect can provide a possible mechanism 
for the control of nanomotor motion in a patterned chemical system. Our investigation provides an introduction to the 
broader issue of self-propulsion in active media and suggests the possibility of a new class of applications and control 
scenarios. 

multiple particles collision dynamics, self-propulsion of micron and nanoscale motor, self-phoretic mechanism, 
chemical active media 
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