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 耗散粒子动力学在聚合物与表面活性剂微观
作用方面的研究进展
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摘　要　聚合物与表面活性剂在众多领域得到广泛应用，耗散粒子动力学作为介观尺度模拟方法，可以用来研究

聚合物和表面活性剂在溶液中的相互作用。本文总结了使用耗散粒子动力学方法对聚合物与表面活性剂微观形态

形貌及性能等方面的作用的研究现状，并对聚合物与表面活性剂结构改进与性能提升进行了展望，旨在为促进聚

合物与表面活性剂的深入研究与实际应用提供参考。
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0　引言

聚合物和表面活性剂在化工、制药、油田、水处

理等方面得到广泛应用，目前聚合物和表面活性剂主

要通过实验手段研究其界面 /表面性质，实验手段在

表征方面具有明显优势，但也具有一定的局限性。例

如实验方法对中间反应态的捕捉比较困难，无法了解

化学反应微观过程，此外实验手段在聚合物和表面活

性剂溶液中形态及其与其他物质的相互作用的方面也

表现出不足 [1]。

耗散粒子动力学（DPD）是一种粗粒化的介观模拟

方法，可在更大时间步长和空间尺度上模拟长程相互

作用，其遵循牛顿运动定律，被用于物理、化学、生

物等多个领域。DPD方法可以将分子看作一堆或一团，

可以用来模拟复杂流体体系 [2]，对嵌段聚合物和表面

活性剂进行介观体系界面行为模拟具有巨大优势 [3]。

可通过 DPD深入模拟聚合物和表面活性剂溶液结构与

微观形貌及其与其他物质的相互作用方式，从而深入

剖析介观尺度聚合物与表面活性剂的结构与作用机制。

作为常规实验方法的重要辅助手段，总结了 DPD

在聚合物和表面活性剂微观形态方面的研究现状及研

究成果，可以为聚合物与表面活性剂性能的影响因素

的研究提供参考，并对 DPD在聚合物和表面活性剂中

的应用进行了展望，以期找出提升聚合物、表面活性

剂性能的方法，扩大它们的应用范围，并预测其性能。

1　聚合物

聚合物是由许多单体通过化学反应制取的，一般

相对分子质量高达几千到几百万，其具有优异增粘、

吸附、悬浮等特性，广泛应用于油田增产、污水处理

等过程。

1.1　嵌段聚合物

聚合物对油水界面的稳定性、润湿性、溶液黏度

和界面张力产生影响，每种聚合物具有不同性质，通

过联合使用弥补单一聚合物性能的不足，进一步增强

界面特性。

多种单体通过聚合反应可制备嵌段共聚物，可形

成两种及以上化学性质不同的链段，嵌段共聚物微小

的结构改变对其物理和化学性质产生影响，其可以集

合许多聚合物优良的性能。嵌段聚合物（聚丙烯酸 -

聚 -2-乙烯基吡啶）具有 pH响应性开关效应，在纳米

孔内嵌段序列可以适应不同的环境形成智能型响应开

关 [4]。吴飞等发现少量的 PP-g-PA6可以改变 PP/PA6

共混体系介观形貌，降低共混体系的界面张力，提高

相容性 [5]。两嵌段、三嵌段共聚物影响薄膜形貌，当

某组分体积分数较大时会形成层状薄膜，嵌段组分较

小时形成无序薄膜，薄膜厚度与嵌段共聚物的组成无

直接关系 [6]。

DPD方法可以用来模拟溶液中的自组装行为。通过

DPD模拟研究两亲性刚—柔嵌段共聚物的自组装行为，

发现溶液选择性的变化会引起共聚物自组装结构变化，

基板形状会对自组装形态产生影响 [7]。在聚丙烯（PP）

与聚苯乙烯（PS）混合体系中，剪切速率越大分散性越好，

PS含量增加会使分散相尺寸差异变大，黏度也会增加 [8]。

三嵌段共聚物聚氧乙烯—聚氧丙烯—聚氧乙烯（PEO-

PPO-PEO）在乙醇溶液中存在自组装行为，共聚物的体
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积分数与 PEO链长影响自组装形态，20%时形成以 PPO

为核、PEO为壳的柱状团聚体 [9]。两亲性 AB嵌段共聚

物和双疏性 BC嵌段共聚物的混合体系中同样存在自组

装行为，当 BC嵌段体积分数增加时，混合体先由囊泡

胶束变为棒状胶束，最后变为同心圆胶束，若 BC段浓

度减少，则同心圆胶束变为非同心圆结构 [10]。在三嵌

段共聚物的相分离中，P123的浓度对分离相态有重要

影响，存在球状、椭球、棒状、三维立方等 4种相分离

状态，模板剂的含量不同会形成不同胶束结构 [11]。

1.2　聚合物—其他物质作用体系 

通过 DPD模拟两性疏水缔合水溶性聚合物，验证

了其增黏机理，两性疏水缔合聚合物不同的自组装结

构具有不同的黏度，对实验研究具有参考作用 [12]。在

纳米粒子接枝聚合物 PS-APOSS和 PS-AC60两亲性共聚

物的自组装结构中，改变尾链长度、单体浓度、亲水

头粒子大小等参数得到球状、盘形、囊泡状、石榴形、

石榴柱形、分层及复合结构胶束 [13]。在聚合物纳米复

合材料中较长的聚合物链、较大的纳米颗粒的浓度、

较高的纳米颗粒与聚合物的排斥力导致聚合物自由活

动空间减小，抑制聚合物链扩散 [14]。增加 EEPDMS的

聚合度有助于增强三维网络结构的结构强度，剪切速

率越大，网络结构定向越明显，聚合度增稠能力越强，

超临界黏度越高 [15]。

2　表面活性剂

表面活性剂同时具有亲水基团和亲油基团，其可

以自发迁移到两相交界处形成特殊界面，改变液体表

面的分子排列，从而降低表面张力，起到乳化、分散、

润湿等作用。表面活性剂有很多种类，例如非离子表

面活性剂、离子型表面活性剂、双子表面活性剂等。

2.1　双子表面活性剂体系

传统表面活性剂使用时环境变化导致的表面活性

剂的性能降低，甚至失效。为了应对恶劣的外界环境，

需要对传统表面活性剂进行改进，其双子表面活性剂

是一种新型表面活性剂，具有传统表面活性剂所不具

备的特性，广泛应用于石油工程、食品添加剂、洗涤

剂和化妆品等领域。

双子表面活性剂（Gemini）至少有两个极性头基

和两个疏水基团，其特殊结构决定其优异的表面性能，

和常规表面活性剂相比具有更强的水溶性、表面活性、

润湿性和流变性。Gemini疏水链长度减小表面活性减

小，温度下降表面张力升高，均不利于形成乳状液状态。

疏水尾链长度减小，疏水部分与油滴作用减弱 [16]。乙

醇分子可以增大 Gemini的临界胶束浓度（CMC），破

坏胶束形成，而无机盐促进溶液的成胶性 [17]。非离子

型 Gemini浓度增加，胶束由球状逐渐变为棒状，而疏

水基团垂直插入空气，亲水基团在水中呈现无序、多样、

定向分布 [18]。双羟基 Gemini具有较好的对热稳定和起

泡特性，其在水溶液中的胶束形态受表面活性剂浓度

的影响 [19]。 

2.2　表面活性剂—纳米粒子作用体系

脂肪醇聚醚表面活性剂趋于分布在 CO2/原油相界

面处，且表面活性剂的结构组成会影响其分布，脂肪

醇聚氧丙烯醚对降低最小混相压强的效果最好 [20]。表

面活性剂、助表面活性剂、超临界二氧化碳和水构成

的超临界二氧化碳微乳液具有极高的稳定性 [21]。

纳米粒子尺度在 1～ 100 nm范围，具有尺寸小、

比表面积大、表面活性位点多等特点 [22]，纳米粒子易

团聚，自身难以发挥作用，往往被功能化后与其他物

质形成复合体系。而单一表面活性剂在使用时往往性

能不佳，表面活性剂与无机纳米粒子组成的复合体系

使用克服了单一表面活性剂性能不足，表面活性剂—

无机纳米粒子之间会形成协同效应，提升表面活性与

整体效能，有助于高效表面活性剂体系的研制与应用。 

利用纳米粒子包载表面活性剂用于驱油，使表面

活性剂在进入油水界面后降低表面活性剂的损耗，提

高降低界面张力的能力。阴离子表面活性剂醇烷氧基

硫酸盐（AAS）的浓度增加，胶束呈球形—棒状—蠕虫状，

胶束紧密度随丙氧基基团的增多而提高，AAS与纳米颗

粒有协同作用，形成层次分明的核壳聚集体，使油水

乳状液更稳定，提升界面活性 [23]。十二烷基硫酸钠表

面活性剂与纳米颗粒存在协同作用，进一步降低界面

张力 [24]。十二烷基硫酸钠与石墨烯纳米粒子结合紧密，

石墨烯纳米粒子可以提高表面活性剂的活性，增强其

降低界面张力的能力 [25]。利用表面活性剂在碳纳米管

上的吸附能力，可以用纳米粒子包载表面活性剂到指

定位置，减少表面活性剂的损耗 [26]。新型二茂铁表面

活性剂与氨化二氧化硅纳米粒子的结合对 Pickering

乳液有一定的影响，表面活性剂链长、浓度以及纳米

粒子质量分数的增加与尺寸的减小会增强乳液的稳定

性 [27]。Janus纳米粒子与表面活性剂会对油水界面产

生协同作用，二者可以降低界面张力 [28]。

3　结束语

近年来，聚合物和表面活性剂应用场景越来越多，

功能越来越精细化，应用环境越来越多样化，然而实

际应用中发现聚合物与表面活性剂性能存在不足，例

如耐温性、耐剪切性差、易机械降解，因此对其加强
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研究显得尤为重要，其中包括现有聚合物与表面活性剂

的改进和新型聚合物与表面活性剂的开发。在一些严苛

环境下仅通过对单一聚合物或表面活性剂本身功能性改

进，其实际效果并不理想。此外，在改进过程中合成工

艺与制作方法也变得复杂，导致成本升高。因此，聚合

物与表面活性剂协同化研究将是未来研究的热点，聚合

物—聚合物、聚合物—表面活性剂、聚合物—纳米材料、

表面活性剂—纳米材料及聚合物—表面活性剂—纳米粒

子等复合体系，可以利用 DPD模拟方法先天优势，为不

同结构的溶液中相行为性能提升提供参考。 
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