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!!摘要%聚合物与表面活性剂复配体系已广泛应用于医药#生物#石油石化等领域,从微观上认识其相互作

用机理对指导其生产实际有着重要作用’因而此方面的研究倍受关注,随着分子模拟技术的发展’聚合物与表

面活性剂在分子水平上的相互作用机理研究已经被广泛开展’并获得了大量有用的信息,本文综述了耗散粒

子动力学!G&G"和粗粒度分子动力学!(F@MG"在聚合物与表面活性剂相互作用方面的应用’分别对中性聚合

物与离子型表面活性剂’以及带相反电荷的聚电解质和表面活性剂在溶液相和界面相的相互作用进行了阐述’

并揭示了聚合物$表面活性剂聚集体结构形态的变化规律,

!!关键词%聚合物与表面活性剂复配体系+耗散粒子动力学+粗粒度分子动力学+聚集行为+相互作用

引言

聚合物和表面活性剂复配体系在生物#化学#医药#采矿和石油石化以及日常生活中有着广泛应
用-#"$.,聚合物和表面活性剂复配使用能产生协同效应’这使复合体系性能更加优异,例如’聚合物的
加入可降低表面活性剂在溶液中的聚集浓度’提高表面活性剂的增溶和去污能力’同时也可提高表面活
性剂的表面活性’增强表面活性剂的乳化和起泡等方面的性能,另外’表面活性剂的存在不仅使聚合物
溶液的流变性质发生显著变化’还使聚合物更易附着于某些固态物质表面’使固体的界面行为得到显著
改善,正因为复合体系具有这些优良的性质’使得聚合物与表面活性剂在溶液中-,"#".和界面处-##"#*.的
相互作用成为近年来人们感兴趣的研究课题,

最早在!"世纪*"年代’&O1O95等-#+.发现蛋白质与阴离子表面活性剂在溶液中存在相互作用’开启
了聚合物与表面活性剂混合体系相互作用研究的序幕,随后’研究主要集中在中性聚合物与离子型表面
活性剂以及带聚电解质与表活性剂体系间的相互作用,进入)"年代’才开始聚合物与两性表面活性剂
间的研究,随着研究体系不断扩展’聚合物与表面活性剂相互作用的实验研究手段已不再局限于传统的
实验方法上’如电导-#$.#粘度-#,.#表面张力-#%’#).等’核磁共振!EM3"-!"’!#.#中子散射-!!.#荧光光谱-!-’!*.#

H射线衍射-!+"!,.等现代分析方法已在该领域获得广泛应用,另外’随着计算机技术的不断升级’分子模
拟方法也被引入到聚合物与表面活性剂相互作用的研究中,这使对聚合物表面活性剂体系的研究逐渐
由宏观性质深入到对微观结构’从经验规律的总结发展到分子#亚分子水平的机理研究,

通过实验和分子模拟的研究’人们对聚合物与表面活性剂相互作用的形式#聚集体结构#聚集过程以
及影响因素有了一定的认识,发现表面活性剂和聚合物之间的相互作用一般可分为五类(!#"表面活性
剂沿聚合物长链方向与之相互作用+!!"单个表面活性剂分子与多个聚合物结合位点的相互作用+!-"表
面活性剂在聚合物链上吸附形成的分子刷结构+!*"聚合物链段和表面活性剂分子结合形成的胶束结构+
!+"聚合物和表面活性剂形成的复合结构以及离散的胶束结构,目前大多数研究是相对于后三种类型的
相互作用’这主要是因为前两种相互作用类型’仅出现在聚合物结合位点与表面活性剂分子的结合力比
所述表面活性剂分子之间的相互作用力更强的情况下’并且在后三种相互作用类型研究中发现’聚合物
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的分子量-!%’!).#电荷--"’-#.#链的柔软度--!’--.以及表面活性剂的性质--*"-$.#电解质--,’-%.#温度--).#;.值-*".

等因素均对聚合物和表面活性剂复合体系的相互作用和聚集体结构性能有较大影响,
目前’对聚合物$表面活性剂混合体系的研究大多是通过实验手段来实现的’不能有效地从分子水平

揭示它们的作用机理’导致其应用缺乏理论指导,因此’利用计算机模拟方法开展此方面的研究是十分
重要的,但由于聚合物与表面活性剂复合体系对模拟时间和空间尺度的要求’使得常用的研究聚合物与
表面活性剂体系的计算机模拟方法主要有以下两种(耗散粒子动力学!G&G"和粗粒度分子动力学!(F@
MG",本文的主要工作则是对这两种模拟方法的研究成果进行梳理归纳’分别对中性聚合物$离子型表
面活性剂体系以及带相反电荷的聚电解质和表面活性剂体系在溶液相和界面相的相互作用进行综述’内
容主要涉及表面活性剂分子在聚合物链上的聚集过程#聚集过程中聚合物链构象的变化#聚合物$表面活
性剂复合物的结构以及各类影响因素对聚集过程和聚集结构的影响等’以期为进一步探讨优化聚合物与
表面活性剂复合配方和拓宽其应用领域及提供理论依据,

#!耗散粒子动力学!G&G"方法研究聚合物与表面活性剂的相互作用

#))!年.AA?2CSCO??2和XA2<B95-*#’*!.提出了一种针对复杂流体!大分子体系"的介观层次上的模
拟方法’称为耗散粒子动力学,此方法的基本原理是由晶格气体自控和分子动力学逐渐演变而来的’通
过保留体系运动方程积分的主要部分获得最小的空间自由度’从而有效地拓宽了模拟时间和空间的尺
度’成功弥补了分子动力学模拟复杂流体时所面临的瓶颈与困难,在G&G体系中’基本的单元是一些离
散的被称为%粒子&的动量载体’每个粒子代表实际化合物中由共价键相连的原子群或分子片段’但这些
粒子并不能代表真实的分子和原子,计算过程中’G&G方法忽略了流体粒子内部的自由度’仅仅考虑质
量中心的运动’从而提高了模拟的尺度-*-"*+.,该方法的出发点是积分牛顿运动方程’利用柔势能函数跟
踪模拟体系中能量变化趋势’并通过牛顿运动定律和粒子间的相互作用力来描述各个粒子的运动状态,

G&G方法有助于解决配方化学#医药设计#高分子科学和化学工程所涉及到的复杂问题,它为复杂
流体的研究提供强大的理论预测工具’目前己经成功应用于对复杂流体的模拟中’如聚合物熔体的微相
分离-*$’*,.#聚合物在溶液中的自组装行为-*%’*).#两亲分子在溶液中的自组装-+""+!.#囊泡的融合与分
裂-+-"++.以及复杂流体流变特性-+$’+,.等方面,近几年’该方法已成功应用到聚合物和表面活性剂组成的
复杂体系的研究中,

:>:!溶液中的相互作用
聚合物与表面活性剂在溶液相的相互作用可改变聚合物链的构型’影响表面活性剂溶液的物理化学

性质,例如’溶液的临界胶束浓度!4B4"#胶体分散体系的稳定性以及水溶液的增溶量等性质,因此’研
究聚合物与表面活性剂在溶液相的相互作用具有极为重要的理论意义,为了从分子水平上理解上述实
验现象’许多研究者用计算机模拟作了相关研究工作,

#‘#‘#!中性聚合物和离子型表面活性剂体系!苑世领等-+%.课题组采用G&G方法利用三维图形直观地

描绘了部分水解聚丙烯酰胺!.&6M"与十二烷基氧丙基@]@羟基三甲基溴化胺!(#!E]C"在溶液中的聚集
形态!见图#",研究发现’开始时溶液中的(#!E]C分子呈现单分散状态’仅有少数表面活性剂分子由于
彼此间的相互作用而聚集在一起+并且有少量的(#!E]C分子聚集在聚合物链周围’表明在聚集体形成初
期’表面活性剂分子与水分子的相互作用强于表面活性剂与聚合物间相互作用,随着模拟时间的增加’

表面活性剂分子会逐渐聚集在聚合物周围’可见聚合物与表面活性剂之间的相互作用是聚集体形成的主
要因素,平衡状态下在溶液中还会形成离散的表面活性剂胶束’这表明在聚集体形成过程中存在聚集
体#胶束和单体三者之间的动态平衡,除了通过观察三维图形来研究聚合物和表面活性剂的聚集过程’

苑世领等-+).发现可以用聚合物末端距的变化表征此过程,随着表面活性剂浓度的增加’聚合物和表面
活性剂聚集结构会依次出现%瓶刷&结构#%珠串&结构’以及更高浓度下的正六方相结构和反六方相结构’
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而聚合物链的均方末端距3’!4则会呈现出一种先增大后减小’再次增加随后又减小的趋势,这一发现同
样在苑世领-$".和黄建华等-$#.的研究中得到验证,

图#!聚合物与表面活性剂形成的聚集体示意图-+%.

/̂?OC2#!Na214P;/41OC20AQ0OCQ941951957;A<=B2C-+%.

#‘#‘!!带相反电荷的聚电解质和表面活性剂体系!FCAA1-$!.课题组采用G&G方法研究了带相反电荷
的聚电解质和表面活性剂之间的相互作用,在模拟中’将聚电解质链设置为亲水性质’并将表面活性剂
近似为柔性的短链分子’且该分子由带电的亲水头基和疏水尾链组成,结果发现’当系统中不存在表面
活性剂时’聚电解质表现为一条比较刚性的链+随着带相反电荷表面活性剂的引入’聚电解质链会缠绕在
柔性的表面活性剂胶束表面上,在该模拟工作中’表面活性剂胶束是作为一个带电硬球来处理的’这虽
然可以大大减少模拟工作量’但不能描述聚合物与表面活性剂形成的复合物的内部结构,例如’吸附在
聚合物链上的不同带电硬球虽然可以相互接触’但是不能像表面活性剂胶束一样随着表面活性剂数目的
变化而发生大小和形状改变’也不能发生胶束间的融合现象,而在后期的模拟工作中’FCAA1等-$-.考虑
了聚合物链疏水性质的影响,发现当加入表面活性剂浓度较低时’聚合物呈自由伸展状态+随着表面活
性剂浓度增加’聚合物将压缩成团’同时表面活性剂以单体形式吸附在聚合物链上形成类似刷子的结构’
或以胶束状态吸附在聚合物上形成%珠串&结构,前者主要是疏水作用所致’而后者则是极性基团之间的
引力所致,

:>8!界面处的相互作用
聚合物与表面活性剂相互作用可改变界面的吸附构型以及界面活性’有降低体系界面张力和提高泡

沫的稳定性等作用,因此’虽然聚合物与表面活性剂体系溶液性质备受人们的关注’但其界面性质也是
至关重要的,然而与其溶液性质的研究相比’关于聚合物与表面活性剂复合体系界面相互作用的研究相
对较少,

:/等-$*.采用G&G方法研究了中性聚合物对油$水$表面活性剂体系界面性质的影响,研究发现聚
合物链处于油水界面处’并且表面活性剂分子通过尾链与聚合物链相互作用,当聚合物链数目较少时’

聚合物在界面处于伸展状态’并且随着聚合物链数目的增多’部分聚合物链会向油相中伸展,与作者-$+.

正文中的参考文献加方括号’下同前期纯表面活性剂体系的油水界面性质的研究对比’发现聚合物和表
面活性剂在界面处形成的复合物有利于降低油水界面张力,

此外’:/等还考察了油水比对该复合体系界面性质的影响,如图!所示’聚合物$表面活性剂体系
中’当表面活性剂浓度较低时’体系可形成稳定的油水界面层结构+随着表面活性剂浓度的增加’界面处
表面活性剂分子逐渐达到饱和’分子将在溶液中聚集+继续增加则会导致油水界面层的崩塌’油分子进入
溶液中形成溶胀型胶束’最终导致水包油型乳状液滴的形成,对于纯表面活性剂体系也存在类似的结构
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转化过程’但与复合体系相比转折点对应的所表面活性剂浓度更高,另外’油水比对界面结构也有较大
的影响!见图-"’随着油水比!’"的增加聚合物$表面活性剂复合体系出现三种不同的微观结构(’&"‘+
时形成球形水包油乳状液滴’’介于"‘+"*‘+之间形成明显的界面结构’’%*‘+时界面弯曲形成油包水
乳状液滴,在纯表面活性剂体系中也出现相应的结构变化’但形成油包水乳状液滴的油水比较低’’%*
即可,这主要是因为添加聚合后’聚合物与表面活性剂发生相互作用使界面弹性增加’因此’需要更多油
分子!即高的油水"来克服界面弹性才能形成油包水型乳状液滴,通常情况下认为主要有两种因素控制
聚合物和表面活性剂间的相互作用过程’一是表面活性剂尾链和聚合物链节间的疏水相互作用-$$’$,.+另
一个是表面活性剂头基与聚合物链节间的静电相互作用-$%",".,而在:/等的模拟体系中’疏水性吸引力
占主导地位’并未考虑静电相互作用的影响,

图!!不同浓度油$水$表面活性剂体系结构图

!9"不含聚合物+!S"含聚合物-$*.

/̂?OC2!!N59;0PA10AQ1P20/BO<91/A5AQA/<$\912C$0OCQ9419510=012BQAC7/QQ2C2510OCQ9419514A54251C91/A50
!9"/51P29S02542AQ;A<=B2C+!S"/51P2;C202542AQ;A<=B2C-$*.

图-!不同油水比时油$水$表面活性剂体系结构图

!9"不含聚合物+!S"含聚合物-$*.

/̂?OC2-!N59;0PA10AQ1P20/BO<91/A5AQA/<$\912C$0OCQ9419510=012B/51P29S02542

/51P29S02542AQ;A<=B2C+!S"/51P2;C202542AQ;A<=B2C-$*.

!!粗粒度分子动力学!(F@MG"方法研究聚合物与表面活性剂的相互作用

近年来’计算化学家们通过系统性地简化全原子模型’开发出可以加速模拟的粗粒度分子动力
学-,#’,!.方法,该方法极大降低了需要计算的粒子数量’减少了模拟体系的自由度’从而提高了计算效率’
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因此’可用来研究更大时间和空间尺度的体系,
粗粒度分子动力学的基本原理和模拟技术均来自于传统分子动力学模拟理论,在(F@MG中’将全

原子模型中的几个原子#原子团或几个分子定义为粗粒度珠子’并认为该珠子的中心为其质心所在位置,
粗粒度珠子之间也存在着相互作用’称之为粗粒度力场’该立场控制着粗粒度珠子的运动,目前’比较完
善粗粒度力场是 M9CC/5a-,-",,.课题组开发的 M63TIEI系列力场,M63TIEI力场参数是基于再现全
原子模拟或现实中的某些热力学数据得到的’对非键相互作用的处理不会产生误差的积累’还可以重现
全原子模型中的密度#模量以及粘度等性质,但该力场也存在一定的局限性’并不适用于非水溶液体系,
近年来逐步成熟的(F@MG方法’从时间跨度到空间尺度都已经达到了介观动力学的水平’而其建立的
力场理论比通过经验公式获得的G&G方法的模拟参数更为合理’应用范围也更加广泛,

(F@MG方法在生物大分子的介观动态行为-,%"%".以及表面活性剂胶束-%#’%!.#囊泡-%-’%*.#磷脂双分子
层-%+’%$.形成机理的模拟方面取得了成功,该方法已被证明在微观水平上研究表面活性剂以及其聚合物
复合体系性质的有力工具’可提供详细的三维结构和清晰的微观图片’并可提取动态模型系统的结构和
动力学特性的信息,

8>:!溶液中的相互作用

!‘#‘#!中性聚合物和离子型表面活性剂体系!D95?等-%,.采用(F@MG方法研究了聚丙烯酰胺!&6M"
和十二烷基硫酸钠!NGN"在溶液中的自组装行为!见图*",模拟表明’&6M 和NGN的自组装过程可分
为三个阶段(首先少数NGN分子被吸附到聚合物骨架上’使&6M 链迅速卷曲直至其回转半径!K?"达到
最小值+随后更多的NGN分子被吸附到聚合物主链上’这使得&6M链被拉伸’而导致了其K?的增加+最
后’NGN分子以胶束的形式吸附在&6M骨架上’形成普遍接受的%珠串项链&结构’且&6M位于NGN胶
束烷烃区域和亲水区域的界面处,这一模拟结果中的胶束自组装结构与他人的模拟-%%’%).结果一致’表明

(F@MG方法可用于研究聚合物和表面活性剂分子形成聚集体的自组装过程,另外’通过分析聚集体结
构’发现当表面活性剂和聚合物同时存在与水溶液中时’表面活性剂分子会使聚合物的回转半径发生变
化’即聚合物骨架的二面角发生变化’这说明表面活性剂对聚合物的空间结构起重要作用,

图*!表面活性剂在聚合物上的吸附过程-%,.

/̂?OC2*!N59;0PA10AQ1P2970AC;1/A5;CA4200AQ0OCQ9419510A51P2;A<=B2C-%,.

!‘#‘!!带相反电荷的聚电解质和表面活性剂体系!HO等-)".利用(F@MG方法研究了带相反电荷的聚
电解质和表面活性剂间的相互作用,在模拟过程中’随着表面活性剂的加入’聚电解质链的构象发生从
拉伸到无规盘绕再到球形的变化,另外’增加F2B/5/表面活性剂尾链或链接基团的长度会削弱其与聚
电解质间的相互作用’同时增加表面活性剂自组装的趋势’这表明静电力对带相反电荷的聚电解质和表
面活性剂的相互作用起了至关重要的影响,该模拟结果与实验研究-)#.相吻合’并从微观角度观察了聚
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电解质和F2B/5/表面活性剂混合物的聚集过程’有助于其在化工分离过程中的应用,
针对带相反电荷的聚合物与表面活性剂体系’:/O等-)!.也采用(F@MG方法研究了聚电解质链的亲

疏水性对其相互作用过程及其复合物构型的影响,通过观察构型图!如图+所示"发现(在开始时’表面
活性剂吸附到亲疏水性聚电解质上’均形成了%瓶刷&结构的复合物,随着吸附的增加’复合物结构演化
为%珠串&结构’并在聚电解质上%珠子&的疏水作用引导下’进一步吸引溶液中的自由表面活性剂’形成体
积较大的球状胶束结构,最终由于聚电解质的桥接作用’亲水性聚电解质体系形成短棒状的胶束结构’
并且聚电解质缠绕在胶束表面+而疏水性聚电解质体系则形成球状胶束结构’聚电解质链进入复合物的
疏水内核,这与I<2a1/-)-.和E9O02-)*.在实验中观察到的表面活性剂与聚电解质链形成的结构类似,另
外’还发现表面活性剂在聚电解质链上的吸附形态也会因聚电解质链亲疏水性的不同而有所不同,对于
亲水性聚电解质’表面活性剂头基吸附在聚电解质链上’疏水尾链朝向溶剂+而对于疏水性聚电解质’表
面活性剂主要以平行于聚电解质链的吸附构型存在,造成表面活性剂吸附形态不同的主要原因是体系
吸附的驱动力不同,对于亲水性聚电解质链’吸附驱动力主要为静电吸引+而对于疏水性聚电解质链’吸
附驱动力为静电吸引与疏水缔合的协同作用,模拟结果还显示’并不是所有的体系都会完整地经历上述
四个阶段’聚电解质和表面活性剂的性质#浓度及二者的配比等均对结合过程及最终的平衡态结构有
影响,

图+!表面活性剂在聚电解质上的吸附过程

!9"亲水性聚电解质+!S"疏水性聚电解质-)!.

/̂?OC2+!N59;0PA10AQ1P2970AC;1/A5;CA4200AQ0OCQ9419510A51P2;A<=2<241CA<=12
!9"P=7CA;P/</4;A<=2<241CA<=12+!S"P=7CA;PAS/4;A<=2<241CA<=12-)!.

8>8!界面处的相互作用

!‘!‘#!中性聚合物和离子型表面活性剂体系!G9C890等-)+.采用(F@MG方法研究了聚环氧乙烷和十

二烷基硫酸钠在自由水表面的竞争吸附过程,与前期开展的聚环氧乙烷在水表面吸附过程的模拟研

究-)$.进行对比’揭示了表面活性剂存在情况下高表面活性的聚合物&RJ在水表面吸附的机理,研究发

现’聚合物的吸附与表面活性剂的浓度有关’在适量的NGN分子存在的情况下’体相长链循环状态的

&RJ分子链被吸引到界面处+但在大量NGN分子存在的情况下’表面活性剂分子又会逐渐取代&RJ单
体在界面处的位置’将&RJ分子挤出界面处,而且在表面活性剂存在的条件下’聚合物的构象熵是决定
界面处聚合物$表面活性剂吸附构型的主要因素,

对于中性聚合$表面活性剂体系’D95?等-),.采用(F@MG方法研究了表面活性剂NGN与二氧化硅

表面的聚氧乙烯&RJ分子刷的吸附过程,研究发现’NGN分子以胶束的形式吸附在&RJ链上’并且
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&RJ链处于NGN胶束的烷烃烷烃和亲水头基的界面处’这种吸附形式是由聚合物与表面活性剂尾链间
的疏水作用造成的,此外’研究还发现随着表面活性剂的增加’吸附在NGN胶束上的RJ链会达到饱和’
但此时的RJ链节数目要低于溶液中饱和状态下吸附在NGN胶束上的RJ链节数,这主要与聚合物分
子刷的结构!聚合物链一侧被连接在二氧化硅表面"有关’在分子刷体系中’无论是带负电的NGN胶束间
的静电斥力’还是&RJ链接间的空间位阻’都阻碍了RJ链在NGN胶束上的吸附,

!‘!‘!!带相反电荷的聚电解质和表面活性剂体系 !&A?P0A=95等-)%.研究了阳离子聚电解质

&G6GM6(在阴离子表面活性剂NGN层状液晶上的吸附过程’重点考察了复合体系的结构特点和动力
学信息,在该模拟工作中主要涉及两种构型的&G6GM6(分子’6体系中&G6GM6(分子折叠成球
形’而]体系中&G6GM6(分子则平铺在双分子层表面,通过分析表面结构和表面粗糙度函数发现’6
类分子弯曲折叠程度增加’导致双分子层的粗糙程度增加使双分子层发生溶胀+而]类分子平缓的吸附
在双分子层上’使双分子层保持较低的粗糙度’双分子层不发生溶胀现象’反而形成一个更加紧致的液晶
相’有形成多层囊泡的倾向,这说明聚电解质的骨架结构对聚电解质$表面活性剂吸附构型有影响’且该
模拟结果与扫描电子显微镜-)).的观测结果一致,虽然&A?P0A=95等对聚合物与表面活性剂在界面处的
吸附结构展开了相应的研究’但对聚合物与表面活性剂界面处的吸附过程以及聚集体的内部内部结构没
有进行详细的探讨,

D95?等-#"".采用(F@MG方法利用三维图像详细的考察了界面处带相反电荷的聚合物与表面活性
剂的相互作用!如图$所示",在E6&66@(#!T6]体系中’随着表面活性剂浓度的增加’界面处聚合物
与表面活性剂出现了从单层到双层’甚至多层的吸附过程,这种多层结构是由两条聚合物链组成’并且
通过一个尾对尾排列的表面活性剂分子双分子层连接在一起,这一结果表明静电相互作用是表面活性
剂与聚电解质结合的主要驱动力,而在高表面活性剂浓度下’诱发层@层堆积排列的则是表面活性剂尾
链间的疏水相互作用,这种从单层吸附到多层吸附的过程在其它聚合物$表面活性剂体系也有相关报
道’例如’在高;.值条件下的&NN@(5T6]和NGN@&RI体系-#"#"#"-.,

图$!气$液界面处不同表面活性剂和聚合物体系的吸附结构-#"".

/̂?OC2$!N59;0PA10AQ1P24A5v?OC91/A50AQ1P2;A<=B2C@0OCQ9419510=012B0911P29/C$\912C/512CQ942-#"".

-!结论与展望

耗散粒子动力学!G&G"和粗粒度分子动力学!(F@MG"模拟用于聚合物与表面活性剂相互作用的研
究已取得一定的进展,与实验研究方法相比较’模拟技术能形象#直观地描绘出体系聚集过程和聚集体
结构形态的变化’为实验提供分子水平上的吸附动力学信息’对实验起到指导和补充作用+还可以获得一
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般实验难以控制或难以观察的微观结构信息’有益于帮助研究者有针对性地设计与合成具有特殊结构与
用途的聚合物与表面活性剂体系,目前’模拟研究体系主要围绕在中性聚合物$表面活性剂以及带相反
电荷的聚电解质$离子型表面活性剂等已经被人们熟知的体系上’而关于非离子表面活性剂以及两性表
面活性剂与聚合物相互作用的模拟研究还较为少见,并且考察的变量也比较单一均围绕在表面活性剂
以及聚合物本身性质的影响上’对于温度#;.值#电解质等外界因素对聚合物与表面活性剂相互作用的
影响尚未开展相关的模拟研究,聚合物与表面活性剂相互作用是非常复杂的’仍有大量的研究工作及应
用领域有待开展及开发,可以相信’随着计算机硬件和软件技术的进一步发展’分子模拟技术对于聚合
物$表面活性剂复合体系的性能研究以及在医药#生物#微纳米材料合成#食品和纺织等领域的应用必将
发挥巨大的作用,
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