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简介:生物体一些活性因子受到调节，从而产

生动态的时空浓度梯度，这是非常重要的一个
过程。
本研究工作受扩散过程中快速可逆的超分子结
合作用调控浓度梯度的启发，探究在接有环糊
精的水凝胶基质中，客体分子偶氮苯的扩散受
超分子结合的影响。

计算方法:

模拟过程运用了COMSOL Multiphysics 5.2中
化学反应工程下的稀物质传递模块。
其中用到了如下的扩散公式：
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建立一个长5mm、宽2mm、高0.5mm的三维几何
体，作为水凝胶基底的模型。然后将2*0.5mm
截面的某一面设置为具有恒定浓度的边界，其
物质为对氨基偶氮苯，作为对氨基偶氮苯溶液
与水凝胶的边界。

结果 :仿真结果对比了扩散系数分别为

5.0*10-11m2s-1（对应反式对氨基偶氮苯）
以及1.0* 10-10m2s-1（对应常规扩散）对
应的扩散行为的差别，可以看出，前者
经过90小时后仍然能够保持生物体尺度
（4mm）上的浓度梯度分布，而后者已经
很微弱了。

结论:通过仿真研究工作，我们认识到在超

分子作用的调控下，扩散行为本身可以表
现出较为理想的时空浓度梯度。该特性可
以应用于一些人造仿生材料，并且可以加
深人们对于生物体内超分子与扩散之间深
层关系的理解。
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图 1.对氨基偶氮苯在beta-CD接枝PAA水凝胶中的扩散行为

图 3. A)90小时的反式对氨基偶氮苯的扩散模拟（上），

以及对应的时空浓度曲线（下）；
B)90小时的常规扩散模拟（上），
以及对应的时空浓度曲线（下）。

图 2.水凝胶基底的几何模型
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