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Abstract 
In this paper, CBMA hydrogel is used as the research object and then the change of hydrogel index 
under different water contents is mainly discussed. First of all, molecular dynamics model of hy-
drogel is provided. It is simulated that lifetime autocorrelation functions are expressed with vari-
ation trends as the time scale increases. Furthermore, it is shown that a large decrease in charac-
teristic lifetime of side-chain pairs occurs between 62% water content and 71% water content. 
Finally, the number of side-chain pairs in hydrogels decreases quickly over 62% water content 
according to the simulation results. This point is the same as the results of the available experi-
mental results. 
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摘  要 

本文以CBMA水凝胶为研究对象，进而讨论不同含水量下的水凝胶的指标变化情况。首先，我们给出水

凝胶的分子动力学模型，并且模拟随着时间的增加，侧链的寿命自相关函数表现出不同的变化趋势。其
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次，在含水量为62%至71%之间，侧链对的特征寿命表现出大幅下降的趋势。最后，研究发现CBMA水
凝胶中侧链对的数目在含水量大于62%时数目逐渐减少。模拟结果与已有的实验结果保持一致。 
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1. 引言 

近年来，随着航空航天、生命、环境等领域科学技术的不断发展和日益创新，人们需要研发特定的

材料或制造更加专门的器件来实现一些特殊的功用。软性器件的诸多优点促进了软性器件的蓬勃发展，

其良好的发展态势又进一步促进了软物质的大量研究，对软物质力学的研究已成为力学学科的一个新的

热点研究方向。水凝胶作为一种软性固体物质，它的形成机理是当交联聚合物网络与溶剂接触，小分子

迁移进入聚合物网络，从而形成所谓的溶胀态聚合物凝胶。聚合物凝胶是具有可逆大变形的弹性材料。

研究聚合物凝胶在多场耦合激励下的凝胶变形机理及力学行为将是非常重要的，它是一个多学科交叉课

题，将涉及力学，物理，化学，材料，生命科学等，是当今最具有挑战的高技术前沿研究领域之一。 
水凝胶是水膨胀的亲水聚合物网络，含有大量的水。有关水凝胶的研究[1] [2]，特别是对由羧甜莱碱

甲基丙烯酸甲酯(CBMA)和亚硫代苯基甲基丙烯酸酯(SBMA)这些分子材料组成的水凝胶的研究在过去的

几年里已经有了显著的增长趋势。刺激响应性水凝胶能够感知外界环境的微小变化(例如温度、PH 值离

子强度、光、电场和磁场等)，并通过自身体积的膨胀和收缩来响应外界的刺激。敏感型水凝胶的上述特

点，使其在药物控制释放、物质分离提纯和生物材料培养等方面有广泛的应用前景，如人工组织工程[3] [4] 
[5]，药物输送[4] [6] [7] [8]，流量控制[9]和传感器[10]等。由于凝胶的高含水性以及良好的生物相容性，

凝胶是很好的生物组织替代材料，也是用于农用薄膜的好材料。由于凝胶的溶胀特性，环境敏感性凝胶

可用于药物的输送与控制。例如，温敏性凝胶已被广泛用作药物输送系统，通过响应温度的变化从而控

制药物的释放[7]。凝胶在工程中也有广泛的应用，例如水处理和石油勘探及生产等方面，它可用于油井

密封和水油分离[11]。国外已有研究学者提出了多种凝胶溶胀行为的研究模型。Seung [12]，He [13]和
Seung [14]等人采用分子动力学研究了不同含水量情况下水凝胶的扩散和力学性能。 

本文中我们研究在不同含水量下 CBMA 水凝胶中侧链的寿命自相关函数、侧链对的特征寿命、侧链

对的数目的变化情况。通过已有的研究，不同含水量下水凝胶的特性。然而，我们所做的一系列研究是

为我们探讨水凝胶对农用薄膜的研究打下基础，进而从科学、环保、实用等角度来研究水凝胶的选取。 

2. 水凝胶的分子动力学模型[13]  

这个模型主要克服水凝胶动态交叉连接及其与膨胀态度的关系，分子动力学模拟技术是很好的适合

提供详细的结构和动态信息，通过下面的模型来了解水凝胶的聚合物网络和结构。作为一个自然的交叉

连接，左旋侧链对之间的连接应该是足够稳定的，以至于水凝胶的结构是稳定的。为了描述一个自然的

交叉连接的稳定性，我们通过下面的表达式来评估了左旋侧链对寿命的自相关函数。 
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其中如果左旋侧链对在时间 t 存在时， ( )P t 是一个等于 1 的二元函数，否则， ( )P t 等于 0；当时间等于

0 时， pN 是水凝胶中左旋侧链对的个数；断括号 ( )表示总体平均值。寿命相关函数的慢衰变表示左

旋侧链对之间的关系更稳定。为了更清晰的了解自相关函数的变化规律，我们画出相应的图形。羧甜莱

碱甲基丙烯酸甲酯(CBMA)水凝胶作为含水量的函数，如图 1 绘制出 CBMA 水凝胶中侧链的寿命自相关

函数。 
 

 
Figure 1. Lifetime autocorrelation functions in the CBMA hydrogels 
图 1. CBMA 水凝胶中侧链对的寿命自相关函数 

 
从图 1 中把时间 t 作为横坐标，作为水含量函数的荷电对寿命 ( )1C t 作为纵坐标，我们观察到随着时

间的逐渐增加，结果表明，当含水量超过 62%时，两性离子对的寿命迅速下降。另一方面，当水含量低

于 62%时，两性离子对的寿命曲线基本相同，衰减较慢，表明存在稳定的缔合关系，即物理交联。 
为了定量地测量这一差异，通过将指数衰减函数拟合到 ( )pairC t 曲线上，得到了平均寿命如下： 

( ) exppair p
p

tC t A
τ

 
= −  

 
 

其中 pA 是振幅， pτ 是平均寿命。以含水量为横坐标，侧链对的特征寿命作为纵坐标，画出特征寿命的变

化趋势，如下图 2。 
图 2 中含水量作为横坐标，侧链对的特征寿命作为纵坐标，画出水凝胶中侧链对的特征寿命。我们

观察到图 2 中计算的平均寿命表明，在含水量为 62%至 71%之间，寿命大幅度下降。另一面，含水量小

于 62%的平均寿命变化不是很大。这是由于水凝胶中存在过量的水而导致水凝胶内部物理交联的断裂，

表明 62%的水含量是两性离子 CBMA 水凝胶达到平衡溶胀状态的含水量。通过不同水含量下水凝胶的两

性离子侧链对的平均数目，两性离子物理交联的破坏也得到证实。以水含量为横坐标，水凝胶中侧链对

的数量作为纵坐标，画出如图 3 中在不同含水量下 CBMA 水凝胶中侧链对的数目。 
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Figure 2. Characteristic lifetimes in the CBMA hydrogels 
图 2. CBMA 水凝胶中侧链对的特征寿命 

 

 
Figure 3. Number of side-chain pairs in the CBMA hydrogels 
图 3. CBMA 水凝胶中不同含水量下侧链对的数目 

 
图 3 中横坐标是含水量，纵坐标是水凝胶中侧链对的数目。从图 3 中显示，含水量大于 62%的情况

下，CBMA 水凝胶中侧链对数目迅速减少。本研究中的水凝胶模型代表了一个完美的化学交联聚合物网

络。有趣的是，在本研究中发现的平衡含水量接近于已有实验[15]确定的高交联物含量(100%)的一个相似

CBMA 水凝胶的平衡含水量。较高的交联剂含量通常表明聚合物网络更接近于完美交联。实验中 Carr 等
人报告说，它们的水凝胶的平衡含水量大约 60%，这与本工作的模拟结果非常接近。因此，侧链对的寿

命可以作为确定两性离子水凝胶平衡溶胀状态的另一种方法。 

3. 结论 

我们给出了 CBMA 水凝胶分子模型在不同含水量下的侧链的寿命自相关函数、侧链对的特征寿命和

侧链对数目的研究情况。从图 1 中根据我们的模拟结果，随着时间的逐渐增加，当水含量不足 62%时，

两性离子对的寿命曲线基本相同，衰减相对；当水含量大于 62%时，两性离子对的寿命迅速下降；从图
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2 中，我们可以看出在含水量为 62%至 71%之间，寿命大幅度下降。表明 62%的水含量是两性离子 CBMA
水凝胶达到平衡溶胀状态的含水量；图 3 可以发现，模型表现出了含水量超过 62%是，水凝胶中侧链对

数目逐渐减少。在此的讨论，让我们更好地了解不同含水量对水凝胶的影响，也为进一步的研究水凝胶

在农用薄膜上的研究打下基础。 
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