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Abstract

生命现象中存在许多复杂的时空调节机制，以便对一些生物活性因子进行合理分配。其中，最为
常见的是动态的时空浓度梯度，即随着时间积累，空间各处浓度将不断地发生变化；这一过程对
于生物体来说是十分重要的。
本文受生物体系中，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，报道水凝胶材
料中快速可逆超分子结合调控物质浓度梯度的概念。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，产生与自由扩散不同的浓度梯度分配。
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。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；对氨基偶氮苯的两种顺反异构体与beta-环糊精的结合常数具有一定的差异，导致真实的实验
结果显示两者的扩散速度差异显著。仿真结果也还原了这一差异。
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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Figure 1: 对氨基偶氮苯在beta-CD接枝PAA水凝胶中的扩散行为
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