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ｕｌａｔｉｏｎ ｉｓ ｐｅｒｆｏｒｍｅｄ ｕｓｉｎｇ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ ４.４(ＭＳ ４.４)ｓｏｆｔｗａｒｅ ｐａｃｋａｇｅ ｔｏ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅ ｔｈｅ ｐｈｙｓｉｃａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｏｆ
ｔｈｅ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ ｓｅｇｍｅｎｔ(ＨＦＧ) ｓｅｐａｒａｔｅｄ ｆｒｏｍ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅꎬｗｈｉｃｈ ｉｓ ｔｈｅ ｍｏｓｔ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｐｒｏｔｅｉｎ ｉｎ ｔｈｅ ｐｒｏｃｅｓｓｅｓ ｏｆ
ｈｅｍｅｏｓｔａｓｉｓ ａｎｄ ｔｈｒｏｍｂｏｓｉｓꎬａｔ ｔｈｒｅｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｋｉｎｄｓ ｏｆ ｐｏｌｙｍｅｒｉｃ ｂｉｏｍａｔｅｒｉａｌｓ— ｐｏｌｙｔｅｔｒａｆｌｕｏｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ(ＰＴＦＥ)ꎬｐｏｌｙｖｉｎｙｌ
ｃｈｌｏｒｉｄｅ(ＰＶＣ)ꎬａｎｄ Ｓｉｌｉｃｏｎｅ Ｒｕｂｂｅｒ(ＳＲ) . Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｕｇｇｅｓｔ ｔｈａｔ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ ｉｓ ｗｅａｋｅｒ ａｎｄ ｗｅａｋｅｒ ｗｉｔｈ ｔｈｅ
ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｉｔｙ ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｓｕｒｆａｃｅｓ. Ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ＰＴＦＥ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｓｈｏｗ ｔｈｅ ｂｅｓｔ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｔｏ ｐｒｅ￣
ｖｅｎｔ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｗｈｉｌｅ ｔｈｅ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ ｏｎ ｔｈｅ Ｓｉｌｉｃｏｎ Ｒｕｂｂｅｒ ｓｕｒｆａｃｅ ｏｃｃｕｒ. Ｍｏｒｅｏｖｅｒꎬｗａｔｅｒ ａｌｓｏ ｐｌａｙｓ
ａ ｐｒｏｍｏｔｉｎｇ ｒｏｌｅ ｔｏ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ. Ｔｈｅ ｅｘｉｓｔｅｎｃｅ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｉｓ ｓｔｒｏｎｇｌｙ
ｔｅｎｄ ｔｏ ｔａｋｅ ｔｈｅ ｐｅｐｔｉｄｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ａｗａｙ ｆｏｒｍ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｕｒｆａｃｅ.
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ＣＬＣ ｎｕｍｂｅｒ:ＴＢ３４　 Ｄｏｃｕｍｅｎｔ ｃｏｄｅ:Ａ　 Ａｒｔｉｃｌｅ ＩＤ:１００１－４６１６(２０１５)０２－００４９－１０

人血纤肽片段分子在高分子材料表面吸附行为的分子模拟研究

吴　 芸１ꎬ２ꎬ徐　 旺３ꎬ丁红燕２ꎬ邵科峰３ꎬ赵　 波３

(１.中国药科大学理学院ꎬ江苏 南京 ２１１１９８)
(２.淮阴工学院江苏省介入医疗器械研究重点实验室ꎬ江苏 淮安 ２２３００３)

(３.南京师范大学化学与材料科学学院ꎬ江苏 南京 ２１００２３)

[摘要] 　 吸附是生物材料与血液接触后最先发生的重要现象ꎬ是研究抗凝血材料的重要环节. 本文以在凝血过

程中起着重要作用的人血纤肽片段分子￣Ａｓｐ￣Ｓｅｒ￣Ｇｌｕ￣Ａｓｐ￣Ｇｌｕ￣(ＨＦＧ)为研究对象ꎬ采用 Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ４.４ 软件

包ꎬ在真空和水溶液环境中ꎬ我们分析了 ＨＦＧ 分子在聚合物表面上的最短距离、吸附能和氢键作用ꎬ同时也得到

了 ＨＦＧ 分子不同的构型变化. 分析结果显示:亲水性表面更有利于吸附的进行ꎻ随着疏水性的增强ꎬ吸附能逐渐

减小ꎬ预示着疏水性聚合物材料有利于抗凝血性能的提高ꎻ水介作用导致纤维蛋白原在表面上的排斥力增大ꎬ对
提高材料的抗凝血性能有积极作用.
[关键词] 　 抗凝血聚合物材料ꎬ人血纤肽片段分子ꎬ物理吸附ꎬ分子模拟
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ｔｈｅ ｂｌｏｏｄ ｓｔｒｅａｍꎬｔｈｅ ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｂｉｏｓｅｎｓｏｒꎬａｎｄ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｅｓｉｇｎｉｎｇ ｏｆ ｔｈｅ ｏｔｈｅｒ ｖａｌｕａｂｌｅ ｂｉｏｌｏｇｉｃａｌｌｙ
ａｃｔｉｖｅ ｓｕｂｓｔａｎｃｅｓ ｉｎ ｔｅｒｍｓ ｏｆ ｐｒｏｄｕｃｉｎｇ ａｎｔｉｔｈｒｏｍｂｏｇｅｎｉｃｉｔｙ. Ｗｈｅｎ ａ ｂｉｏｍａｔｅｒｉａｌ ｉｓ ｉｍｐｌａｎｔｅｄ ｉｎｔｏ ｌｉｖｉｎｇ ｔｉｓｓｕｅ
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ｆｅｃｔ ｉｔｓ ｂｉｏｌｏｇｉｃａｌ ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｈｅｍｏｌｙｓｉｓ ｏｒ ｃｏａｇｕｌａｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓｅｓ[１ꎬ２] . Ｏｆ ｔｈｅｍ ｔｈｅ ｐｈｙｓｉｃａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｉｓ ｔｈｅ
ｆｉｒｓｔ ｓｔｅｐ ａｎｄ ｂｅｃｏｍｅｓ ａ ｋｅｙ ｉｓｓｕｅ ｎｅｅｄｅｄ ｔｏ ｂｅ ｕｎｄｅｒｓｔｏｏｄ ｏｆ ｂｉｏｍａｔｅｒｉａｌｓ[３－６]ꎬｗｈｉｃｈ ｉｓ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ
ｆｏｒ ｔｈｅ ｂｌｏｏｄ ｃｏａｇｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｂｉｏｃｏｍｐａｔｉｂｉｌｉｔｙ.
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Ｔａｂｌｅ １　 Ｔｈｅ ｗａｔｅｒ ｄｒｏｐｌｅｔ ｃｏｎｔａｃｔ ａｎｇｌｅｓ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

ｗａｔｅｒ ｃｏｎｔａｃｔ ａｎｇｌｅｓ
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　 　 Ｂｉｏｍｏｌｅｃｕｌｅ ａｎｄ ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅ ａｒｅ ｔｈｅ ｔｗｏ ｐｒｏ￣
ｔａｇｏｎｉｓｔｓ ｉｎ ｔｈｅ ｐｈｙｓｉｃａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ. Ａｔ ｐｒｅｓｅｎｔꎬｍａｎｙ
ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ａｓ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｂｉｏｍａｔｅｒｉａｌ ｈａｖｅ ｂｅｅｎ
ｓｕｃｃｅｓｓｆｕｌｌｙ ａｐｐｌｉｅｄ ｉｎ ｔｈｅ ｍｅｄｉｃａｌ ｆｉｅｌｄ ｂｅｃａｕｓｅ ｏｆ ｔｈｅｉｒ
ｓｉｍｉｌａｒ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ａｎｄ ｐｈｙｓｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｔｏ
ｔｈｏｓｅ ｏｆ ｎａｔｕｒａｌ ｐｏｌｙｍｅｒｓ ｏｆ ｈｕｍａｎ ｏｒｇａｎｓ ａｎｄ ｔｉｓ￣
ｓｕｅｓ[３ꎬ４] . Ｆｏｒ ｉｎｓｔａｎｃｅꎬ ｐｏｌｙｔｅｔｒａｆｌｕｏｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ ( ＰＴＦＥ )ꎬ ｐｏｌｙｐｒｏｐｙｌｅｎｅ ( ＰＰ )ꎬ ｐｏｌｙｕｒｅｔｈａｎｅ ( ＰＵＲ )ꎬ ｓｉｌｉｃｏｎｅ
ｒｕｂｂｅｒꎬｐｏｌｙｖｉｎｙｌ ｃｈｌｏｒｉｄｅ(ＰＶＣ)ꎬｐｏｌｙｓｕｌｆｏｎｅ(ＰＳＵ) ａｎｄ ｓｏ ｏｎ[７ꎬ８] . Ｈｅｒｅｉｎ ｗｅ ｃｈｏｓｅ ｔｈｒｅｅ ｋｉｎｄｓ ｏｆ ｐｏｌｙｍｅｒｉｃ
ｂｉｏｍａｔｅｒｉａｌｓ—ＰＴＦＥꎬＰＶＣ ａｎｄ Ｓｉｌｉｃｏｎｅ Ｒｕｂｂｅｒ(ＳＲ)ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃ ｏｒ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｓ ｔｈｅ
ｒｅｓｅａｒｃｈ ｍａｔｅｒｉａｌｓ. Ｔａｂｌｅ １ ｓｈｏｗｓ ｔｈｅ ｗａｔｅｒ ｄｒｏｐｌｅｔ ｃｏｎｔａｃｔ ａｎｇｌｅｓ ｏｎ ｔｈｅｓｅ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ[９－１１] .
Ｔｈｅ ｏｔｈｅｒ ｐｒｏｔａｇｏｎｉｓｔ ｗｅ ｃｈｏｓｅ ｉｓ ｔｈｅ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ ｓｅｇｍｅｎｔ(Ａｓｐ￣Ｓｅｒ￣Ｇｌｕ￣Ａｓｐ￣Ｇｌｕꎬａｂｂｒｅｖｉａｔｉｏｎ ＨＦＧ)ｓｅｐａｒａｔｅｄ
ｆｒｏｍ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓｉｍｉｌａｒ ｎｅｇａｔｉｖｅ ｃｈａｒｇｅ ａｓ ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｐａｒｔｓ ｏｆ ｐｌａｓｍａ ｆｉｂｒｉｎｏｇｅｎꎬｗｈｉｃｈ ｉｓ ｔｈｅ ｍｏｓｔ ｉｍ￣
ｐｏｒｔａｎｔ ｐｒｏｔｅｉｎ ｉｎ ｔｈｅ ｐｒｏｃｅｓｓｅｓ ｏｆ ｈｅｍｅｏｓｔａｓｉｓ ａｎｄ ｔｈｒｏｍｂｏｓｉｓ[１２－１４] . Ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＨＦＧ ｉｓ ｓｈｏｗｎ
ｉｎ Ｆｉｇ􀆰 １.

Ａｌｔｈｏｕｇｈ ｍａｎｙ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｓｔｕｄｉｅｓ ｏｎ ｔｈｅ ｂｉｏｍｏｌｅｃｕｌｅ￣ｓｕｒｆａｃｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｈａｖｅ ｂｅｅｎ ｃａｒｒｉｅｄ ｏｕｔꎬｌｉｔｔｌｅ ｉｎｆｏｒ￣
ｍａｔｉｏｎ ａｂｏｕｔ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ ａｔ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ａｎｄ ａｔｏｍｉｃ ｌｅｖｅｌ ｃｏｕｌｄ ｂｅ ｇａｉｎｅｄ. Ｏｎｅ ｏｆ ｔｈｅ ｆａｃｔｓ ｔｈａｔ ｉｓ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ￣
ｌｙ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｉｓ ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ￣ｌｅｖｅｌ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｃｈａｒａｃｔｅｒａｓｔｉｃｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｇｒｏｕｐｓ ｏｆ ｔｈｅ ｂｉｏｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｎｄ ｔｈｅ
ｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙ ｒｅａｃｔｉｖｅ ｇｒｏｕｐｓ ｏｆ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｕｒｆａｃｅｓ[１５－１９]ꎬｗｈｉｃｈ ｉｓ ｓｔｉｌｌ ｎｏｔ ｗｅｌｌ ｕｎｄｅｒｓｔｏｏｄ. Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ ｓｔｕｄ￣
ｉｅｓ ａｒｅ ａｎ ａｔｔｒａｃｔｉｖｅ ａｌｔｅｒｎａｔｉｖｅ ｔｏ ｐｒｏｖｉｄｅ ｄｅｅｐ ｉｎｓｉｇｈｔｓ ｉｎｔｏ ｍｏｒｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ａｎｄ ａｔｏｍｉｃ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｄｅｔａｉｌｓ. Ａｎ ａｄ￣
ｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｉｓ ｐｅｒｆｏｒｍｅｄ ｔｏ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅ ｔｈｅ ｐｈｙｓｉｃａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｏｆ ＨＦＧ ａｔ ｔｈｒｅｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｋｉｎｄｓ ｏｆ
ｓｅｌｆ￣ａｓｓｅｍｂｌｅｄ ｍｉｎｅｌａｙｅｒ(ＳＡＭ)—ＰＴＦＥꎬＰＶＣ ａｎｄ ＳＲ ｄｅｔａｉｌｅｄ ａｂｏｖｅ.

１　 Ｍｅｔｈｏｄ
Ａｌｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ ｗｅｒｅ ｐｅｒｆｏｒｍｅｄ ｕｓｉｎｇ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ ４.４(ＭＳ ４.４) ｓｏｆｔｗａｒｅ ｐａｃｋａｇｅ(ＡｃｃｅｌｒｙｓꎬＵＳＡ) [２０] .

Ｔｈｅ Ｃｏｍｐａｓｓ ｆｏｒｃｅ ｆｉｅｌｄ(ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄ ｂｙ Ａｃｃｅｌｒｙｓ)ｗａｓ ｕｓｅｄ ｔｈｒｏｕｇｈｏｕｔ ｔｈｉｓ ｓｔｕｄｙ[２１] . Ａｌｌ ｔｈｅ ｍｉｎｉｍｉｚａｔｉｏｎｓ ｗｅｒｅ
ｃａｒｒｉｅｄ ｏｕｔ ｂｙ ｔｈｅ Ｆｏｒｃｉｔｅ Ｍｏｄｕｌｅ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ ｓｔｅｅｐｅｓｔ ｄｅｓｃｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ(ｕｎｔｉｌ ｔｈｅ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ｒｅａｃｈｅｓ １ ０００ ｋｃａｌ / ｍｏｌ
Å)ａｎｄ ｆｏｌｌｏｗｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｃｏｎｊｕｇａｔｅ ｇｒａｄｉｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ(ｕｎｔｉｌ ｔｈｅ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ ｃｏｎｖｅｒｇｅｎｃｅｓ ｔｏ ０.０１ ｋｃａｌ / ｍｏｌ Å) .
１.１　 Ｓｅｌｆ￣ａｓｓｅｍｂｌｅｄ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ(ＳＡＭ)

Ｔｈｅ ｅｎｔｉｒｅ ｐｒｏｃｅｓｓ ｒｅｑｕｉｒｅｓ ａｎ ｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇ ｏｆ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ ｔｈａｔ ｏｃｃｕｒ ｂｅｔｗｅｅｎ ａ ｓｏｌｉｄ ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅ
ａｎｄ ｔｈｅ ｂｉｏｌｏｇｉｃａｌ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ. Ｔｈｕｓꎬｔｈｅ ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ ｏｆ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｂｅｃｏｍｅｓ ｖｅｒｙ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｗｉｔｈ ｂｉｏ￣ｓｐｅｃｉｆｉｃ ｂｉｎｄ￣
ｉｎｇ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｎｄ ｍｉｎｉｍｉｚｅｄ ｂａｃｋ ｇｒｏｕｎｄ ｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅｓ. Ｓｅｌｆ￣ａｓｓｅｍｂｌｅｄ ｍｏｎｏｌａｙｅｒｓ ｒｅｃｅｎｔｌｙ ａｔｔｒａｃｔ ｃｏｎｓｉｄｅｒａｂｌｅ
ａｔｔｅｎｔｉｏｎ ｆｏｒ ｔｈｅ ｃｒｅａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｄｕｅ ｔｏ ｔｈｅｉｒ ｉｎｔｒｉｇｕｉｎｇ ｐｈｙｓｉｃｏｃｈｅｍｉｃａｌ ｓｕｒｆａｃｅ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｎｄ ｅａｓｅ ｏｆ ｐｒｏ￣
ｃｅｓｓｉｎｇ[２２－２４] . Ｓｅｌｆ￣ａｓｓｅｍｂｌｅｄ ｍｏｎｏｌａｙｅｒｓꎬａｌｓｏ ｋｎｏｗｎ ａｓ ＳＡＭｓꎬａｒｅ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｍａｄｅ ｆｒｏｍ ａ ｔｈｉｎ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｆｉｌｍ ｏｆ
ｂｉｏｌｏｇｉｃａｌ ｏｒ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｍｏｉｅｔｉｅｓ ａｎｄ ｈａｖｅ ｂｅｅｎ ａｐｐｌｉｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｗｉｄｅｌｙꎬｄｕｅ ｔｏ ｔｈｅｉｒ ｆｌｅｘｉｂｉｌｉｔｙ ｏｆ
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ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇꎬｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｏｒｄｅｒꎬｖｅｒｓａｔｉｌｉｔｙꎬａｎｄ ｓｉｍｐｌｉｃｉｔｙ[２５] . Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅꎬｗｅ ｂｕｉｌｔ ｔｈｒｅｅ ｋｉｎｄｓ ｏｆ ＳＡＭ ｓｕｒｆａｃｅｓ ａｃｃｏｒｄ￣
ｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ｏｆ ｐｏｌｙｍｅｒ ｆｏｒ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ.
１.２　 Ｓｉｎｇｌｅ Ｐｏｌｙｍｅｒ Ｃｈａｉｎ

Ｔｈｅ ｉｎｉｔｉａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ａ ＰＴＦＥ(ＰＶＣ ａｎｄ ＳＲ)ｃｈａｉｎ ｗａｓ ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｅｄ ｏｕｔ ｏｆ ｔｈｅ ｔｅｔｒａｆｌｕｏｒｏｅｔｈｙｌｅｎｅ(ｐｏｌｙｖｉｎｙｌ
ｃｈｌｏｒｉｄｅ ａｎｄ ｄｉｍｅｔｈｙｌｓｉｌｏｘａｎｅ) ｐｅｎｔａｍｅｒ. Ａｍｏｎｇ ｔｈｅｍꎬｂｅｃａｕｓｅ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｋｉｎｄｓ ｏｆ ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎｓ ｏｆ Ｓｉｌｉｃｏｎｅ
Ｒｕｂｂｅｒꎬａ ｓｉｍｐｌｅ ｍｏｎｏｍｅｒ ｗａｓ ｂｕｉｌｔ ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ. Ｃａｒｂｏｘｙｌ ｇｒｏｕｐ(－ＣＯＯＨ)ｗａｓ ｕｓｅｄ
ａｓ ｔｈｅ ｈｅａｄｇｒｏｕｐꎬｗｈｉｃｈ ｃｏｕｌｄ ｒｅｉｎｆｏｒｃｅ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃｉｔｙ ｏｆ Ｓｉｌｉｃｏｎｅ Ｒｕｂｂｅｒ ｓｕｒｆａｃｅ. Ｔｈｅｎꎬｔｈｅ ｍｏｎｏｍｅｒｓ ｗｅｒｅ
ｓｕｂｊｅｃｔｅｄ ｔｏ ｇｅｏｍｅｔｒｙ ｍｉｎｉｍｉｚａｔｉｏｎ. Ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌ ｍｏｎｏｍｅｒｓ ｗｅｒｅ ｓｈｏｗｎ ｉｎ Ｆｉｇ􀆰 ２.

Ｆｉｇ􀆰 ２　 Ｔｈｅ ｍｏｎｏｍｅｒ ｏｆ ＰＴＦＥ (ａ)ＰＶＣ (ｂ)ａｎｄ ＳＲ (ｃ)

１.３　 Ｓｅｌｆ￣ａｓｓｅｍｂｌｅｄ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ｓｕｒｆａｃｅ
Ｔｈｅ ｏｐｔｉｍｉｚｅｄ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍｏｎｏｍｅｒ ｗａｓ ａｔｔａｃｈｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｏｎ Ａｕ(１１１)ꎬｆｏｒｍｉｎｇ ａ ｌａｔｔｉｃｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｗｉｔｈ ａ

ｃｈａｉｎ￣ｃｈａｉｎ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｏｆ ４ Å. Ａ(１５×１５)ｓｕｐｅｒｃｅｌｌ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ＳＡＭ ｓｕｒｆａｃｅ ｄｉｍｅｎｓｉｏｎｓ ｏｆ ６０ Å×６０ Å ｉｎ ｔｈｅ ｘｙ￣ｐｌａｎｅ
ｗａｓ ｕｓｅｄ. Ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｃｈａｉｎｓ ｗｅｒｅ ａｌｉｇｎｅｄ ｐａｒａｌｌｅｌ ｔｏ ｅａｃｈ ｏｔｈｅｒ ｏｎ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｔｏ ｍｉｎｉｍｉｚｅ ｔｈｅｉｒ ｄｉｐｏｌｅ ｃｏｍｐｏ￣
ｎｅｎｔｓ. Ｔｈｅｎꎬａ ｌａｒｇｅ ｖａｃｕｕｍ ｇａｐ( ｌａｒｇｅｒ ｔｈａｎ ｔｈｅ Ｃｏｕｌｏｍｂｉｃ ｃｕｔ ｏｆｆ ｌｅｎｇｔｈ ｏｆ １２.０ Å)ｗａｓ ｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｔｏｐ ｉｎ
ｔｈｅ ｚ￣ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ｔｏ ｍｉｍｉｃ ｔｈｅ ｔｈｒｅｅ￣ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｐｅｒｉｏｄｉｃ ｓｙｓｔｅｍ. Ｆｉｎａｌｌｙꎬｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｓｕｒｆａｃｅ ｗａｓ ａｌｓｏ ｓｕｂｊｅｃｔｅｄ ｔｏ
ｇｅｏｍｅｔｒｙ ｍｉｎｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ. Ｔｈｅ ａｔｏｍ￣ｂａｓｅｄ ｍｅｔｈｏｄ ｗｉｔｈ ａ １５.５ Å ｃｕｔ ｏｆｆ ｗａｓ ｕｓｅｄ ｔｏ ｃｏｍｐｕｔｅ ｔｈｅ ｎｏｎ￣
ｂｏｎｄｅｄ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ.
１.４　 Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ Ｌｏｃａｔｏｒ ｓｉｍｕｌａｔｅｓ ａ ｓｕｂｓｔｒａｔｅ ｌｏａｄｅｄ ｗｉｔｈ ａｎ ａｄｓｏｒｂａｔｅꎬａｌｌｏｗｉｎｇ ｙｏｕ ｔｏ ｆｉｎｄ ｌｏｗ ｅｎｅｒｇｙ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｓｉｔｅｓ ｏｎ ｔｈｅ ｓｕｂｓｔｒａｔｅｓ. Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ Ｌｏｃａｔｏｒ ｉｍｐｌｅｍｅｎｔｓ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ａｎｎｅａｌｉｎｇ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ Ｍｅｔｒｏｐｏｌｉｓ Ｍｏｎｔｅ Ｃａｒｌｏ
ｍｅｔｈｏｄ[２６－２８]ꎬａｎｄ ｉｔ ｈａｓ ｂｅｅｎ ｕｓｅｄ ｔｏ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ａ ｓｍａｌｌ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｔｏ ｖａｒｉｏｕｓ ｓｕｒｆａｃｅｓ[２９－３３] .
Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅꎬｗｅ ｃｈｏｓｅ ｔｈｉｓ ｍｅｔｈｏｄ ｔｏ ｏｂｔａｉｎ ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ｏｆ ｆｉｂｒｉｎｏｇｅｎ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｉｓ ｔｈｅｏｒｙ
ｆｏｒ ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ ｔｉｍｅ.

Ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｗａｓ ｐｅｒｆｏｒｍｅｄ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ. Ｔｈｅ ａｑｕｅｏｕｓ
ｓｙｓｔｅｍ ｉｎ ｔｈｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｉｓ ｃｏｍｐｏｓｅｄ ｏｆ １ ５００ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ. ＨＦＧ ａｎｄ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｗｅｒｅ ｃｏｎｆｉｎｅｄ ｉｎ ｔｈｅ
ｂｏｘ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓｉｚｅ ｏｆ ６０.０ Å×６０.０ Å×３０.０ Å. Ｉｎ ｔｈｉｓ ｓｔｕｄｙꎬｔｈｅ ａｕｔｏｍａｔｅｄ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｃｏｎｔｒｏｌ ｗａｓ ｅｍｐｌｏｙｅｄꎬａｎｄ
１００ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｃｙｃｌｅｓ ｗｅｒｅ ｕｓｅｄ ｆｏｒ ｅａｃｈ ｒｕｎ. Ｆｏｒ ｅａｃｈ ｓｕｒｆａｃｅꎬｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｗｉｔｈｉｎ １０ ｋｃａｌ / ｍｏｌ ｏｆ ｔｈｅ ｍｉｎｉ￣
ｍｕｍ ｗｅｒｅ ｒｅｐｏｒｔｅｄ( ｔｏｔａｌ ｏｆ １０ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ) . Ｔｈｅ ｅｎｔｉｒｅ ｓｙｓｔｅｍ ｗａｓ ｓｕｂｊｅｃｔｅｄ ｔｏ ｆｉｖｅ ｃｙｃｌｅｓ ａｎｄ ｅａｃｈ ｃｙｃｌｅ ｉｎｃｌｕｄ￣
ｅｄ ５０ ０００ ｓｔｅｐｓ. Ｅｌｅｃｔｒｏｓｔａｔｉｃ ａｎｄ Ｖａｎ ｄｅｒ Ｗａａｌｓ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ ｗｅｒｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ Ｅｗａｌｄ ａｎｄ ａｔｏｍ￣ｂａｓｅｄ
ａｌｇｏｒｉｔｈｍｓꎬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ.

２　 Ｒｅｓｕｌｔｓ ａｎｄ Ｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎｓ
Ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｗｅｔｔａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｉｓ ｔｈｅ ｆｏｃｕｓ ｏｆ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ ｂｅｃａｕｓｅ ｔｈｅｙ ａｒｅ ｍｏｓｔｌｙ

ｕｓｅｄ ｉｎ ｔｈｅ ａｑｕｅｏｕｓ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ[３４－３７] . Ｔｈｒｅｅ ｔｙｐｅｓ ｏｆ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ ｆｒｏｍ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｉｔｙ ｔｏ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃｉｔｙ ｗｅｒｅ ｃｏｎ￣
ｓｉｄｅｒｅｄ ｉｎ ｔｈｉｓ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｓｔｕｄｙꎬａｎｄ ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｎ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｍｏｄｅｓ ａｎｄ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｌ ｃｈａｎｇｅｓ ｏｆ
ＨＦＧ ｂｙ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｗｅｔｔａｂｉｌｉｔｙ ｗｅｒｅ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ. Ｉｎ ｏｒｄｅｒ ｔｏ ａｎａｌｙｚｅ ｔｈｅ ｉｍｐｏｒｔａｎｃｅ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓꎬｔｈｅ ａｄ￣

—１５—
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ｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｗａｓ ｐｅｒｆｏｒｍｅｄ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎꎬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ. Ｓｏ ｗｅ ｃａｎ ｃｏｍｐａｒｅ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐ￣
ｔｉｏｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓ ｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎｇ ｔｈｅ ｅｘｉｓｔｅｎｃｅ ｏｆ ｗａｔｅｒ. Ｔｈｅ ｏｐｔｉｍａｌ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ＨＦＧ ｏｎ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｏｌｙｍｅｒ
ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｄｉｓｔａｎｃｅｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅｍ ａｒｅ ｄｅｐｉｃｔｅｄ ｉｎ Ｆｉｇ􀆰 ３ ｉｎ ｔｈｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ. Ａ ｃｏｌｌｅｃｔｉｖｅ ｖｉｅｗ ｏｆ
ｔｈｅ ｅｎｔｉｒｅ ｆｉｇｕｒｅ ｓｕｇｇｅｓｔｓ ｔｈａｔ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｂｅｈａｖｅｓ ｒｅｍａｒｋａｂｌｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｐｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｉｎｔｅｒ￣
ｆａｃｅｓ ｄｅｐｅｎｄｉｎｇ ｏｎ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ.

Ｆｉｇ􀆰 ３　 Ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ＨＦＧ ａｔ ＰＴＦＥ(ａ)ꎬＰＶＣ(ｂ)ａｎｄ ＳＲ (ｃ) ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ.
Ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｆ ＨＦＧ ａｔ ＰＴＦＥ(ｄ)ꎬＰＶＣ(ｅ)ꎬａｎｄ ＳＲ ( ｆ) ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ. Ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ

ｓｕｒｆａｃｅ ａｎｄ ＨＦＧ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｕｓｉｎｇ ａ ｂａｌｌ ａｎｄ ｓｔｉｃｋｓ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ. Ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｕｓｉｎｇ ａ ｌｉｎｅ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ.

２.１　 Ｓｈｏｒｔｅｓｔ ｄｉｓｔａｎｃｅｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ
Ｔａｂｌｅ ２　 Ｔｈｅ ｓｈｏｒｔｅｓｔ ｄｉｓｔａｎｃｅｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ

ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ

Ｉｎ ｖａｃｕｕｍ / Å Ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ / Å

ＰＴＦＥ ２.４４５ ４.２６５
ＰＶＣ ２.４２７ ２.５２８

Ｓｉｌｉｃｏｎ Ｒｕｂｂｅｒ １.５８４ １.６７３

　 　 Ｉｎ ｏｒｄｅｒ ｔｏ ｃｏｍｐａｒｅ ｔｈｅ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｏｆ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｉｎｔｕｉ￣
ｔｉｖｅｌｙꎬｗｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｔｈｅ ｓｈｏｒｔｅｓｔ ｄｉｓｔａｎｃｅｓ ｆｒｏｍ ＨＦＧ ｔｏ
ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ
ａｎｄ ｌｉｓｔｅｄ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ２. Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｒｅｖｅａｌ ｔｈａｔ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｉｓ
ｓｔｒｏｎｇｌｙ ｆａｖｏｒｅｄ ａｔ ｔｈｅ Ｓｉｌｉｃｏｎ Ｒｕｂｂｅｒ ｓｕｒｆａｃｅ ａｓ ｉｎｄｉｃａｔｅｄ
ｂｙ ｔｈｅ ｍｉｎｉｍｕｍ ｄｉｓｔａｎｃｅ １.５４８ Å ａｎｄ １.６７３ Å ｉｎ ｖａｃｕｕｍ
ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ (Ｆｉｇ􀆰 ３ ｃꎬ ｆ) . Ｔｈｅ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｂｅｃｏｍｅｓ ｍｕｃｈ ｌｏｎｇｅｒ ａｔ ＰＶＣ ａｎｄ ＰＴＦＥ ｓｕｒｆａｃｅ
(Ｆｉｇ􀆰 ３ ａꎬｂꎬｄꎬｅ)ꎬｅｓｐｅｃｉａｌｌｙ ｗｈｅｎ ｔｈｅｙ ａｒｅ ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ ｔｈｅ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ ｓｅｇｍｅｎｔ ＨＦＧ ｉｓ ｆａｒ ａｗａｙ ｆｒｏｍ
ｔｈｅ ＰＴＦＥ ｓｕｒｆａｃｅ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｈｏｒｔｅｓｔ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｈａｓ ｒｅａｃｈｅｄ ４.２６５ Å(Ｆｉｇ􀆰 ３ ｄ)ꎬｎｅａｒｌｙ ｔｗｏ ｔｉｍｅｓ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ＰＶＣ ａｎｄ
ｔｈｒｅｅ ｔｉｍｅｓ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ＳＲ. Ｏｂｖｉｏｕｓｌｙꎬｗａｔｅｒ ａｎｄ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｃａｎ ｇｒｅａｔｌｙ ａｆｆｅｃｔ ｔｈｅ ｓｍａｌｌ ｍｏｌｅｃｕｌｅ
ＨＦＧ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｂｅｈａｖｉｏｒｓ ｏｎｔｏ ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅ. Ｔｈｅｙ ｔｅｎｄ ｔｏ ｒｅｐｅｌ ＨＦＧ ａｗａｙ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｅｆｆｅｃ￣
ｔｉｖｅｌｙ ａｎｄ ｓｈｏｗ ｔｈｅ ｗｅａｋ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ ｓｅｇｍｅｎｔ ｗｈｉｌｅ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃ ｓｕｒｆａｃｅ ｔｅｎｄｓ ｔｏ ｓｔｒｏｎｇｌｙ
ａｄｓｏｒｂ ｔｈｅ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ ｒｅｓｕｌｔｓ.
２.２　 Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ

Ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｗｅｒｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ａｓ ａ ｄｉｒｅｃｔ ｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎ ｏｆ ｓｕｒｆａｃｅ ａｄ￣
ｓｏｒｐｔｉｏｎ ｃａｐａｃｉｔｙ. Ｉｎ ｔｈｅ ｆｏｌｌｏｗｉｎｇ ｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎꎬｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ｔｈｅ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｓｙｓｔｅｍｓ ｗａｓ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ａｃ￣
ｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ:
Ｉｎ ｖａｃｕｕｍ

ＥＡｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ＝ＥＴｏｔａｌ－(ＥＨＦＧ－ＥＳｕｒｆａｃｅ)ꎬ (１)
Ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ

ＥＡｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ＝ＥＴｏｔａｌ－(ＥＨＦＧ＋ＥＳｕｒｆａｃｅ＋ＥＷａｔｅｒ)ꎬ (２)

—２５—

􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉
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ｗｈｅｒｅ ＥＡｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｉｓ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ｐｏｌｙｍｅｒ ｓｕｒｆａｃｅꎻＥＴｏｔａｌ ｉｓ ｔｈｅ ｔｏｔａｌ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ｔｈｅ ｅｎｔｉｒｅ ｓｙｓ￣
ｔｅｍꎻＥＳｕｒｆａｃｅꎬＥＷａｔｅｒ ａｎｄ ＥＨＦＧ ａｒｅ ｔｈｅ ｅｎｅｒｇｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｉｓｏｌａｔｅｄ ｐｏｌｙｍｅｒ ｓｕｒｆａｃｅꎬｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｎｄ ＨＦＧꎬｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ.

Ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｉｅｓ ｏｆ ＨＦＧ ｏｎｔｏ ｖａｒｉｏｕｓ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｗｅｒｅ ａｌｓｏ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｕｓｉｎｇ Ｆｏｒｃｉｔｅ ｍｏｄｕｌｅ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ
Ｓｔｕｄｉｏ ４.４ ａｎｄ ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｗｅｒｅ ｌｉｓｔｅｄ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ３. Ｆｒｏｍ ｗｈｉｃｈꎬｗｅ ｋｎｏｗ ｔｈａｔ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ ｄｅｃｒｅａｓｅｓ ｏｂｖｉ￣
ｏｕｓｌｙ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｉｔｙ ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇꎬｉｎｄｉｃａｔｉｎｇ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ＨＦＧ ｏｎ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａ￣
ｔｅｒｉａｌｓ ｉｓ ｗｅａｋｅｒ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃ ｏｎｅｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｔｒｏｎｇ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃｉｔｙ ｉｓ ｆａｖｏｒ ｏｆ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ
ｔｏ ａ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅ. Ｍｏｒｅｏｖｅｒꎬｔｈｅ ｗａｔｅｒ ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｎ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ ａｒｅ ｓｕｒｐｒｉｓｉｎｇ. Ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｅｎｅｒｇｉｅｓ ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ ａｒｅ ａｂｏｕｔ ２０ － ３０ ｔｉｍｅｓ ｔｈａｔ ｏｆ ｖａｃｕｕｍ ｆｏｒ ＰＴＦＥꎬＰＶＣ ａｎｄ ＳＲ. Ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｅｎｅｒｇｙ ｉｓ －２ ３７１.８７ ｋｃａｌ / ｍｏｌ ａｔ Ｓｉｌｉｃｏｎｅ Ｒｕｂｂｅｒ ｓｕｒｆａｃｅ ａｎｄ ｉｓ ｍｕｃｈ ｂｉｇｇｅｒ ｔｈａｎ ｔｈａｔ ｏｆ ｔｈｅ ｏｔｈｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ.
ＨＦＧ ｉｓ ｒｅｐｅｌｌｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ＰＴＦＥ ｓｕｒｆａｃｅ ｍｏｒｅ ｅａｓｉｌｙꎬｗｈｉｃｈ ｉｓ ｉｎ ｇｏｏｄ ａｇｒｅｅｍｅｎｔ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓｈｏｒｔｅｓｔ ｄｉｓ￣
ｔａｎｃｅｓ ｄｉｓｃｕｓｓｅｄ ａｂｏｖｅ.

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ(ｋｃａｌ / ｍｏｌ)ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ｖａｒｉｏｕｓ ｓｕｒｆａｃｅｓ
(ｕｐ:ｉｎ ｖａｃｕｕｍꎬｄｏｗｎ:ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ ｆｏｒ ｅｖｅｒｙ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌ.)

ＥＴｏｔａｌ ＥＳｕｒｆａｃｅ ＥＷａｔｅｒ ＥＨＦＧ ＥＡｄｓｏｒｐｔｉｏｎ

ＰＴＦＥ

ＰＶＣ

ＳＲ

３０ ２０７.３５ ３０ ３２３.４３ / －８５.７５ －３３.３３

１３ ２２８.９５ ３０ ３２３.４３ －１６ ２０４.１６ －６１.８０ －８５８.５２

１２ ６３４.４０ １２ ７５９.８５ / －７９.３７ －４６.０８

－４ ４７１.６３ １２ ７５９.８５ －１６ ２４５.８３ －６１.３１ －９２４.３４

－２３ ６１４.２３ －２３ ４５６.７８ / －７２.１１ －８５.３４

－４０ ５４３.３５ －２３ ４５６.７８ －１４ ６５０.９４ －６３.７６ －２３７１.８７

２.３　 Ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ
Ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ ｉｓ ｏｎｅ ｏｆ ｔｈｅ ｓｔｒｏｎｇ ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｕｓｕａｌｌｙ ｃａｎ ｍａｋｅ ｇｒｅａｔ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ

ｔｏ ｔｈｅ ｉｍｐｒｏｖｅｍｅｎｔ ｏｆ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔａｂｉｌｉｔｙ ａｎｄ ｔｈｅ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ. Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅꎬｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ
ｂｏｎｄｓ ａｒｅ ｅｍｐｌｏｙｅｄ ｔｏ ｆｕｒｔｈｅｒ ｕｎｄｅｒｓｔａｎｄ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ. Ｔｈｅ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ｏｆ ａ ｈｙ￣
ｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ｃａｎ ｂｅ ｅｖａｌｕａｔｅｄ ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｄｏｎｏｒ(Ｄ)ａｎｄ ａｃｃｅｐｔｏｒ(Ａ)(ｕｓｕａｌｌｙ ｉｓ ｓｈｏｒ￣
ｔｅｒ ｔｈａｎ ２.５ Å)ａｎｄ ｔｈｅ ａｎｇｌｅ Ｄ—Ｈ􀆺Ａ(ｕｓｕａｌｌｙ ｒａｎｇｅｓ ｆｒｏｍ ９０° ｔｏ １８０°) . Ｇｅｎｅｒａｌｌｙꎬｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ｗｉｔｈ ｄｉｓ￣
ｔａｎｃｅ ｂｅｔｗｅｅｎ Ｈ ａｎｄ Ａ ｌｅｓｓ ｔｈａｎ ２ Å ａｒｅ ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ ｔｏ ｂｅ ｖｅｒｙ ｓｔｒｏｎｇ[３８] .

Ｆｉｇ􀆰 ４　 Ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ｆｏｒｍｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｒｅｓｉｄｕｅｓ ｏｆ ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ａｔｏｍｓ ａｔ ＰＶＣ ｓｕｒｆａｃｅ(ａ)ａｎｄ Ｓｉｌｉｃｏｎ Ｒｕｂｂｅｒ
ｓｕｒｆａｃｅ(ｂꎬｃ ａｎｄ ｄ) ｉｎ ｖａｃｕｕｍ ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ(ｅꎬｆ) . Ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ａｒｅ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄ ｂｙ ｄａｓｈｅｄ ｌｉｎｅｓ.

Ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ａｒｏｕｎｄ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｏｎ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｕｒｆａｃｅｓ ａｒｅ ｄｅｐｉｃｔｅｄ ｉｎ Ｆｉｇ􀆰 ４(ａ－ｆ)ａｎｄ ｔｈｅ ｐａ￣
ｒａｍｅｔｅｒｓ ａｒｅ ｌｉｓｔｅｄ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ４. Ｔｈｅｒｅ ｉｓ ｎｏ ａｎｙ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ ａｔ ｔｈｅ ＰＴＦＥ ｓｕｒｆａｃｅ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕ￣

—３５—

􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉􀪉



南京师大学报(自然科学版) 第 ３８ 卷第 ２ 期(２０１５ 年)

ｔｉｏｎ ｂｅｃａｕｓｅ ｔｈｅ ｎｏｎ－ｐｏｌａｒｉｚｅｄ ＰＴＦＥ ｈａｓ ｎｏ ｐｒｏｔｏｎ ｄｏｎｏｒ ａｎｄ ａｃｃｅｐｔｏｒ ａｎｄ ｓｏ ｉｔ ｉｓ ｖｅｒｙ ｄｉｆｆｉｃｕｌｔ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏ￣
ｇｅｎ ｂｏｎｄ ｆｏｒｍｓ ｏｎ ｉｔｓ ｓｕｒｆａｃｅ. Ａ ｗｅａｋ Ｏ－Ｈ􀆺Ｃｌ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ ｆｏｒｍｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ Ｏ ａｔｏｍ ｏｆ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｘｙｌ ｇｒｏｕｐ
ｏｆ ｔｈｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｒｅｓｉｄｕｅ ＡＳＰ ａｎｄ ｔｈｅ ｃｈｌｏｒｉｎｅ ａｔｏｍ ｏｆ ＰＶＣ ｓｕｒｆａｃｅ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ(Ｆｉｇ􀆰 ４ ａ) . Ｂｕｔ ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕ￣
ｔｉｏｎ ｔｈｉｓ ｕｎｉｑｕｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ ｄｉｓａｐｐｅａｒｓ ａｎｄ ｗｅａｋｅｎｓ ｔｈｅ ＨＦＧ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ａｔ ｔｈｅ ＰＶＣ ｓｕｒｆａｃｅ.

Ｔａｂｌｅ ４　 Ｌｅｎｇｔｈ ａｎｄ ａｎｇｌｅ ｏｆ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ｆｏｒｍｅｄ ｂｙ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ

Ｄ－Ｈ􀆺Ａ ｄ(Ｄ－Ｈ) / Å ｄ(Ｈ􀆺Ａ) / Å ｄ(Ｄ􀆺Ａ) / Å ∠ＤＨＡ / (°)

Ｉｎ ｖａｃｕｕｍ

Ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ

ＰＴＦＥ

ＰＶＣ

ＳＲ

ＰＴＦＥ

ＰＶＣ

ＳＲ

/ / / / /
ＡＳＰ:ＯＤ１－Ｈ􀆺Ｃｌ ０.９６ ２.４３ ３.１８ １３５.０

ＡＳＰ:ＯＤ１－Ｈ􀆺Ｏ５４６６ ０.９７ １.７２ ２.６８ １６８.７
ＡＳＰ:ＯＤ１－Ｈ􀆺Ｏ５４６７ ０.９７ ２.４２ ２.８９ １０９.４
Ｏ４２７９－Ｈ􀆺Ｎ２:ＡＳＰ １.００ ２.２９ ３.１６ １４３.１
Ｏ５４６７－Ｈ􀆺ＯＥ３:ＡＳＰ １.００ １.５８ ２.５８ １７１.２
Ｏ５５７５－Ｈ􀆺ＯＥ１:ＧＬＵ １.００ １.６５ ２.６５ １７１.２
ＧＬＵ:Ｎ２－Ｈ􀆺Ｏ５４１３ １.０１ ２.１９ ２.８４ １２０.８
Ｏ５５２１－Ｈ􀆺ＯＥ２:ＧＬＵ １.００ １.７３ ２.７２ １６６.５
Ｏ４２２５－Ｈ􀆺ＯＡ１:ＳＥＲ １.００ ２.２１ ２.７２ １０９.９
ＧＬＵ:Ｎ１－Ｈ􀆺Ｏ５３５８ １.０１ ２.４６ ３.４７ １７９.４
ＧＬＵ:Ｎ１－Ｈ􀆺Ｏ５３５９ １.０１ ２.０９ ２.７５ １２０.７
Ｏ５３５９－Ｈ􀆺ＯＤ３:ＡＳＰ １.０１ １.６８ ２.６７ １６７.７
Ｏ６５４７－Ｈ􀆺ＯＤ２:ＧＬＵ １.００ １.８４ ２.７０ １４１.５
Ｏ６７０９－Ｈ􀆺ＯＥ１:ＧＬＵ １.００ １.７６ ２.５８ １３５.９

/ / / / /

/ / / / /
Ｏ５２５１－Ｈ􀆺ＯＥ３:ＡＳＰ １.００ １.６７ ２.５５ １４３.０
Ｏ６４９３－Ｈ􀆺ＯＡ３:ＳＥＲ １.００ １.７３ ２.７１ １６３.５
Ｏ５４１３－Ｈ􀆺ＯＥ２:ＧＬＵ ０.９９ ２.２６ ２.９０ １２０.３

　 　 Ｏｎ ｔｈｅ ｃｏｎｔｒａｒｙꎬｔｈｅ Ｓｉｌｉｃｏｎ Ｒｕｂｂｅｒ ｓｕｒｆａｃｅ ｉｓ ｖｅｒｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｆｒｏｍ ｔｈｅｍ ａｎｄ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ
ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ＳＲ ｓｕｒｆａｃｅ ａｒｅ ｖｅｒｙ ｓｔｒｏｎｇ. Ｉｔ ｉｓ ｃｏｖｅｒｅｄ ｂｙ ｃａｒｂｏｘｙｌ ｇｒｏｕｐｓ ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ ｔｈｅ ｐｒｏｔｏｎ ｄｏｎｏｒ￣ｈｙｄｒｏｘ￣
ｙｌ ｇｒｏｕｐ ａｎｄ ｔｈｅ ｐｒｏｔｏｎ ａｃｃｅｐｔｏｒ￣ｃａｒｂｏｎｙｌ ｇｒｏｕｐ ｗｈｉｌｅ ｔｈｅ ＨＦＧ ｉｓ ｃｏｍｐｏｓｅ ｏｆ ａｍｉｎｏ ｇｒｏｕｐꎬｃａｒｂｏｘｙｌ ｇｒｏｕｐ ａｎｄ
ｐｈｏｓｐｈａｔｅ ｒａｄｉｃａｌꎬａｌｌ ｏｆ ｗｈｉｃｈ ａｒｅ ｓｕｉｔａｂｌｅ ｒａｄｉｃａｌｓ ｆｏｒ ｆｏｒｍｉｎｇ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ. Ｔｈｕｓꎬｔｈｅ ｓｐａｃｅ ａｎｄ ｃｈｅｍｉｃａｌ
ｍａｔｃｈｉｎｇ ｐｒｏｄｕｃｅ ｔｈｅ ｒｉｃｈ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ＳＲ ｓｕｒｆａｃｅ ａｎｄ ｔｈｅ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ. Ｔｈｅｒｅ ａｒｅ ｔｈｉｒｔｅｅｎ
Ｏ－Ｈ􀆺Ｏ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ｖｉａ ｔｈｅ Ｏ ａｔｏｍ ｏｆ ｃａｒｂｏｎｙｌꎬｐｈｏｓｐｈａｔｅꎬｃａｒｂｏｘｙｌ ｇｒｏｕｐ ａｎｄ ｔｈｅ Ｈ ａｔｏｍ ｏｆ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｘｙｌ
ａｎｄ ａｍｉｎｏ ｇｒｏｕｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ Ｓｉｌｉｃｏｎ Ｒｕｂｂｅｒ ａｎｄ ｔｈｅ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｒｅｓｉｄｕｅ ＳＥＲꎬＡＳＰ ａｎｄ ＧＬＵ ｏｆ ＨＦＧ ｉｎ ｖａｃｕｕｍꎬ
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ(Ｆｉｇ􀆰 ４ ｂꎬｃꎬｄ) . Ａｍｏｎｇ ｔｈｅｍꎬｓｅｖｅｎ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ａｒｅ ｓｔｒｏｎｇ ａｎｄ ｓｉｘ ａｒｅ ｒｅｌａｔｉｖｅｌｙ ｗｅａｋ. Ｗｅ ｃａｎ
ｓｅｅ ｔｈａｔ ｔｈｅ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｉｓ ａｄｓｏｒｂｅｄ ｃｌｏｓｅｌｙ ｔｏ ｔｈｅ ＳＲ ｓｕｒｆａｃｅ ａｎｄ ｈａｓ ｔｈｅ ｎｅａｒｅｓｔ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｃｏｍｐａｒｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ
ＰＴＦＥ ａｎｄ ＰＶＣꎬｗｈｉｃｈ ｃａｎ ｂｅ ａｔｔｒｉｂｕｔｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｓｔｒｏｎｇ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ.

Ｏｎ ｔｈｅ ｏｔｈｅｒ ｈａｎｄꎬｗａｔｅｒ ｃａｎ ｇｒｅａｔｌｙ ａｆｆｅｃｔ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ＳＲ ｓｕｒｆａｃｅ.
Ｍｏｓｔ ｏｆ ｔｈｅｍ ｄｉｓａｐｐｅａｒ ａｎｄ ｏｎｌｙ ｔｈｒｅｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ｆｏｒｍｅｄ ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ. Ｔｗｏ ｆａｉｒｌｙ ｓｔｒｏｎｇ ｈｙｄｒｏｇｅｎ
ｂｏｎｄｓ ａｒｅ ｌｉｎｋｅｄ ｖｉａ ｔｈｅ ｏｘｙｇｅｎ ａｔｏｍ ｏｆ ｔｈｅ ｃａｒｂｏｎｙｌ ａｎｄ ｐｈｏｓｐｈａｔｅ ｇｒｏｕｐｓ ｏｆ ａｍｉｎｏ ａｃｉｄ ｒｅｓｉｄｕｅ ＡＳＰ ａｎｄ ＳＥＲ
ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ａｔｏｍｓ ｏｆ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｘｙｌ ｇｒｏｕｐｓ ｏｆ ｔｈｅ ＳＲ ｓｕｒｆａｃｅꎬＯ５２５１－Ｈ􀆺ＯＥ３:ＡＳＰ ａｎｄ Ｏ６４９３－Ｈ􀆺ＯＡ３:ＳＥＲꎬ
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ(Ｆｉｇ􀆰 ４) . Ｔｈｅｓｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｗａｔｅｒ ｍｅｄｉｕｍ ａｎｄ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｓｕｒｆａｃｅ ａｒｅ ｈｉｇｈｌｙ ｆａ￣
ｖｏｒａｂｌｅ ｔｏ ｗｅａｋ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ ｓｅｇｍｅｎｔ ＨＦＧ.
２.４　 Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ

Ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓ ｏｆ ＨＦＧ ｃａｎ ａｌｓｏ ｉｌｌｕｓｔｒａｔｅ ｔｈｅ ｃｈａｎｇｅｓ ｏｆ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｅｎｖｉｒｏｎ￣
ｍｅｎｔｓ. Ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＨＦＧ ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ ｉｓ ｏｂｖｉｏｕｓｌｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｆｒｏｍ ｔｈａｔ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ􀆰 ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ
ｓｅｇｍｅｎｔ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ａｄｏｐｔｓ ｑｕａｓｉ￣２Ｄ ｆｌａｔꎬｐａｎｃａｋｅ￣ｌｉｋｅ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ ｏｎｃｅ ｉｔ ｉｓ ｆｉｒｍｌｙ ａｄｓｏｒｂｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｓｕｒ￣
ｆａｃｅｓ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ(Ｆｉｇｕｒｅ ３ａꎬｂ ａｎｄ ｃ) . Ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎꎬＨＦＧ ｓａｍｐｌｅｓ ａ ｂｒｏａｄ ｒａｎｇｅ ｏｆ ｒｏｕｇｈｌｙ ２Ｄ ｃｏｎｆｏｒｍａ￣
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吴　 芸ꎬ等:人血纤肽片段分子在高分子材料表面吸附行为的分子模拟研究

ｔｉｏｎｓ ｗｉｔｈ ｎｏ ｐｒｅｆｅｒｅｎｃｅ ｆｏｒ ａｎｙ ｏｎｅ ｉｎ ｐａｒｔｉｃｕｌａｒ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ＳＡＭ ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ(Ｆｉｇｕｒｅ ３ｄꎬｅ ａｎｄ ｆ) . Ｂｕｔꎬｗｅ ｆｉｎｄ
ｔｈａｔ ｔｈｅ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ ｈａｓ ｎｏｔ “ ｌａｉｄ ｏｎ” ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ａｎｙ ｍｏｒｅꎬｗｈｅｒｅａｓ ｔｅｎｄｓ ｔｏ ｌｅａｖｅ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ. Ｅｓｐｅ￣
ｃｉａｌｌｙꎬＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｉｓ ａｃｔｕａｌｌｙ ｒｅｐｅｌｌｅｄ ａｔ ｔｈｅ ｓｔｒｏｎｇ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ＰＴＦＥ ｓｕｒｆａｃｅ ａｎｄ ｈａｓ ｌｅｆｔ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｔｏ ｇｅｔ
ｉｎｔｏ ｔｈｅ ｂｕｌｋ ｗａｔｅｒ ｐｈａｓｅ.

Ｉｎ ｏｒｄｅｒ ｔｏ ａｎａｌｙｚｅ ｔｈｅ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｌ ｃｈａｎｇｅｓ ｏｆ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｗｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｔｈｅ
ＲＭＳＤ ｖａｌｕｅｓ ｃｏｍｐａｒｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｏｒｉｇｉｎａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＨＦＧ ａｎｄ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｉｎ Ｔａｂｌｅ ５. Ｍｅａｎｗｈｉｌｅꎬｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ
ＨＦＧ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｕｒｆａｃｅｓ ａｎｄ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｓ ａｒｅ ｓｕｐｅｒｉｍｐｏｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｏｒｉｇｉｎａｌ ｏｎｅｓꎬｗｈｉｃｈ ａｒｅ ａｌｓｏ ｄｅｐｉｃｔｅｄ ｉｎ Ｔａ￣
ｂｌｅ ５ꎬｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｏｒｉｇｉｎａｌ ＨＦＧ ｉｓ ｉｎ ｂａｌｌ ａｎｄ ｓｔｉｃｋ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ. Ｆｒｏｍ ｔａｂｌｅ ５ ｗｅ ｃａｎ ｓｅｅ ｔｈａｔ ｔｈｅ ＲＭＳＤ
ｖａｌｕｅ ｉｎｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｉｔｙ ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ ａｎｄ ｔｈｅ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｃｈａｎｇｅ ｏｆ ＨＦＧ ｉｓ ｔｈｅ ｌａｒｇｅｓｔ ａｔ ｔｈｅ ＰＴＦＥ
ｓｕｒｆａｃｅ ｌｅａｄｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｌａｒｇｅｓｔ ＲＭＳＤ ｖａｌｕｅ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ. ＨｏｗｅｖｅｒꎬＨＦＧ ｈａｓ ｔｈｅ ｓｍａｌｌｅｓｔ ｃｈａｎｇｅ ｏｎ ｔｈｅ Ｓｉｌｉｃｏｎ Ｒｕｂ￣
ｂｅｒ ｓｕｒｆａｃｅ(Ｆｉｇｕｒｅ ４ｂꎬｃ ａｎｄ ｄ)ａｌｔｈｏｕｇｈ ｔｈｅ ｃａｒｂｏｘｙｌ(－ＣＯＯＨ)ꎬｐｈｏｓｐｈａｔｅ(－ＰＯ３－

４ )ꎬａｍｉｎｏ(－ＮＨ２) ａｎｄ ａｍｉｄ
(－ＣＯ－ＮＨ－) ｇｒｏｕｐｓ ｆｏｒｍｓ ｍａｎｙ ｓｔｒｏｎｇ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ. ＭｏｒｅｏｖｅｒꎬＲＭＳＤ ｖａｌｕｅｓ ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ ａｒｅ ａｌｌ
ｓｍａｌｌｅｒ ｔｈａｎ ｔｈｏｓｅ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ. Ｔｈｅｓｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅ ｔｈｅ ｗａｔｅｒ ａｎｄ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃ ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅ ａｒｅ ｂｅｎｅ￣
ｆｉｃｉａｌ ｔｏ ｗｅａｋｅｎｉｎｇ ｔｈｅ ｐｈｙｓｉｃａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｎｔｏ ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅｓꎬｔｈｅ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍａｉｎｔｅｎａｎｃｅ
ａｎｄ ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ ｔｈｅ ｐｏｓｓｉｂｌｅ ａｎｔｉｃｏａｇｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｂｉｏｃｏｍｐａｔｉｂｉｌｉｔｙ.

Ｔａｂｌｅ ５　 ＲＭＳＤ ｖａｌｕｅｓ ａｎｄ ｏｖｅｒｌａｐｐｉｎｇ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ＨＦＧ ａｔ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｕｒｆａｃｅｓ
( ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｏｒｉｇｉｎａｌ ＨＦＧ ｉｓ ｉｎ ｂａｌｌ ａｎｄ ｓｔｉｃｋ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ.)

Ｓｕｒｆａｃｅ ＲＭＳＤ / Å Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｏｖｅｒｌａｙ Ｓｕｒｆａｃｅ ＲＭＳＤ / Å Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｏｖｅｒｌａｙ

Ｉｎ ｖａｃｕｕｍ

ＰＴＦＥ １.８２

ＰＶＣ １.６５

Ｓｉｌｉｃｏｎｅ
Ｒｕｂｂｅｒ １.４２

Ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ
ｓｏｌｕｔｉｏｎ

ＰＴＦＥ ０.９３

ＰＶＣ ０.７６

Ｓｉｌｉｃｏｎｅ
Ｒｕｂｂｅｒ ０.９０

　 　 Ｓｉｎｃｅ ｔｈｅ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ ｓｅｇｍｅｎｔ ｉｓ ｎｅｇａｔｉｖｅｌｙ ｃｈａｒｇｅｄ ｉｔｓ ｐｈｙｓｉｃａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｎｔｏ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｐｏｌｙ￣
ｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓꎬａｓ ｗｅｌｌ ａｓ ｔｈｅｉｒ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃｉｔｙ / ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｉｔｙꎬｓｈｏｕｌｄ ｂｅ ｃｌｏｓｅｌｙ ｒｅｌａｔｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｐｒｏｐｅｒ￣
ｔｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅｓ[３９－４１] . Ｆｉｇ􀆰 ５ ｓｈｏｗｓ ｔｈｅ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ｏｆ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｔａｋｅｎ ｆｒｏｍ
ｎｅｇａｔｉｖｅ ｔｏ ｐｏｓｉｔｉｖｅ ｃｈａｒｇｅｄ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ( Ｆｉｇ􀆰 ５ ｔｏｐ) ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ( Ｆｉｇ􀆰 ５ ｂｏｔｔｏｍ) ｕｓｉｎｇ ａ ｓｏｌｉｄ ｓｕｒｆａｃｅ
ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ. Ｗｅ ｆｉｎｄ ｔｈａｔ ｔｈｅｉｒ ｓｕｒｆａｃｅ ｅｌｅｃｔｒｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｒｅ ｒｅｍａｒｋａｂｌｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔꎬｔｈｅ ＰＴＦＥ、ＰＶＣ ａｎｄ ＳＲ
ｓｕｒｆａｃｅｓ ｂｅｈａｖｅ ｎｅｇａｔｉｖｅ ｅｌｅｃｔｒｉｃｉｔｙꎬｗｅａｋ ｎｅｇａｔｉｖｅ ｅｌｅｃｔｒｉｃｉｔｙ ａｎｄ ｐｏｓｉｔｉｖｅ ｃｈａｒｇｅｄꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ. Ｉｔ ｉｓ ｅａｓｙ ｔｏ
ｕｎｄｅｒｓｔａｎｄ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｎｅｇａｔｉｖｅ ｃｈａｒｇｅｄ ＨＦＧ ｃａｎ ｂｅ ｅａｓｉｌｙ ｋｅｐｔ ａｗａｙ ｂｙ ｔｈｅ ｐｏｓｉｔｉｖｅｌｙ ｃｈａｒｇｅｄ ＰＴＦＥ ａｎｄ ＰＶＣ
ｓｕｒｆａｃｅｓ ａｎｄ ｓｔｒｏｎｇｌｙ ａｄｓｏｒｂｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｐｏｓｉｔｉｖｅｌｙ ｃｈａｒｇｅｄ ＳＲꎬｗｈｉｃｈ ｉｓ ｉｎ ｇｏｏｄ ａｇｒｅｅｍｅｎｔ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ａｂｏｖｅ ａｎａｌｙｓｉｓ
ｒｅｓｕｌｔｓ.
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Ｆｉｇ􀆰 ５　 Ｔｈｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ ｏｆ ｐａｒｔｉａｌ ｃｈａｒｇｅｓ ｏｎ ｔｈｅ ａｔｏｍｓ ｔｏ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ.
Ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｓｕｒｆａｃｅｓ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｕｓｉｎｇ ａ ｓｏｌｉｄ ｓｕｒｆａｃｅ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ. Ｓｕｒｆａｃｅ ｃｈａｒｇｅ ｗａｓ ｔａｋｅｎ ｆｒｏｍ －０.１ ｔｏ ＋０.１.

ＨＦＧ ｉｓ ｓｈｏｗｎ ｕｓｉｎｇ ａ ｂａｌｌ ａｎｄ ｓｔｉｃｋｓ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ. Ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｕｓｉｎｇ ａ ｌｉｎｅ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ.

Ｆｉｇ􀆰 ６　 Ｔｈｅ ｐａｒｔｉａｌ ｇｒａｐｈ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｌａｙｅｒ ｏｎ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｏｌｙｍｅｒ
ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅｓ. Ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｓｕｒｆａｃｅｓ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｕｓｉｎｇ ａ ｂａｌｌ ａｎｄ

ｓｔｉｃｋｓ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ. Ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｕｓｉｎｇ ａ ｌｉｎｅ
ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ. Ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ａｒｅ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄ ｂｙ ｄａｓｈｅｄ ｌｉｎｅｓ.

２.５　 Ｗａｔｅｒ ｅｆｆｅｃｔ ｏｎ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ
Ｉｔ ｉｓ ｗｉｄｅｌｙ ｂｅｌｉｅｖｅｄ ｔｈａｔ ｗａｔｅｒ ｉｓ ｔｈｅ ｆｉｒｓｔ ｍｏｌ￣

ｅｃｕｌｅ ｔｏ ｃｏｎｔａｃｔ ｂｉｏｍａｔｅｒｉａｌｓ ｉｎ ａｎｙ ｃｌｉｎｉｃａｌ ａｐｐｌｉ￣
ｃａｔｉｏｎ[３７] . Ｏｎｃｅ ｅｎｔｅｒｉｎｇ ｉｎｔｏ ｔｈｅ ｓｙｓｔｅｍꎬ ｌｉｑｕｉｄ￣
ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｗｉｌｌ ｂｅ ｉｎｔｅｒｃｏｎｎｅｃｔｅｄ ｉｎ ａ
ｈｙｄｒｏｇｅｎ￣ｂｏｎｄ ｎｅｔｗｏｒｋ ｏｆ ｔｈｒｅｅ ｏｒ ｆｏｕｒ ｎｅａｒｅｓｔ
ｎｅｉｇｈｂｏｒｓ ａｎｄ ｔｈｅｎ ａ ｃｏｍｐａｃｔ “ ｐｒｏｔｅｃｔｉｖｅ
ｕｍｂｒｅｌｌａ” ｗａｔｅｒ ｌａｙｅｒ ｉｓ ｆｏｒｍｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｏｆ
ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ(ｄｅｐｉｃｔｅｄ ｉｎ Ｆｉｇ􀆰 ６)ａｎｄ ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ
ｐｌａｙ ａ ｖｅｒｙ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ ｒｏｌｅ ｉｎ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｌｙ ｐｒｅｖｅｎｔｉｎｇ
ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｏｎ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ. Ａｓ
ｃａｎ ｂｅ ｓｅｅｎ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ａｂｏｖｅ ｔｈａｔ
ｔｈｅ ｗａｔｅｒ￣ｍｅｄｉａｔｅｄ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ ｌｅａｄ ｔｏ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｒｅ￣
ｐｕｌｓｉｏｎ ａｎｄ ｐｒｅｖｅｎｔ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ ｏｎ ｔｈｅ
ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅｓꎬｗｈｉｃｈ ｃａｎ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ
ｏｒ ｅｖｅｎ ｄｏｍｉｎａｔｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｐｈｅｎｏｍｅｎａ ｓｕｃｈ ａｓ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧꎬａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙꎬｄｉｓｔａｎｃｅ
ａｎｄ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ. Ｔｈｅ ＨＦＧ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｉｓ ｓｕｒｒｏｕｎｄｅｄ ｂｙ ａ ｃｏｎｄｅｎｓｅｄ ｈｉｇｈ￣ｄｅｎｓｉｔｙ ｗａ￣
ｔｅｒ ｐｈａｓｅ ｂｙ ｔｈｅ ｓｔｒｏｎｇ ｈｙｄｒｏｇｅｎ￣ｂｏｎｄ ｆｏｒｃｅｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ａｄｊａｃｅｎｔ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｉｎ ａｑｕｅｏｕｓ ｓｏｌｕｔｉｏｎ (Ｆｉｇ􀆰 ７).
Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅꎬｗａｔｅｒ ｉｓ ｎｏｔ ｏｎｌｙ ｊｕｓｔ ａ ｃａｒｒｉｅｒ ｓｙｓｔｅｍ ｆｏｒ ｂｉｏｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｒｏｃｅｓｓｅｓ ｂｕｔ ａｌｓｏ ｉｓ ａｎ ａｃｔｉｖｅ ｐａｒｔｉｃｉｐａｎｔ ｉｎ ｂｉｏｌｏｇｙꎬ
ｗｈｉｃｈ ｓｉｍｐｌｙ ｃｏｕｌｄ ｎｏｔ ａｎｄ ｗｏｕｌｄ ｎｏｔ ｗｏｒｋ ｔｈｅ ｗａｙ ｉｔ ｄｏｅｓ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ ｓｐｅｃｉａｌ ｍｅｄｉａｔｉｎｇ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｗａｔｅｒ.

Ｆｉｇ􀆰 ７　 Ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄ ｎｅｔｗｏｒｋｓ ｆｏｒｍｅｄ ｂｅｔｗｅｅｎ ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ａｄｊａｃｅｎｔ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｏｎ ｔｈｅ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌ
ｓｕｒｆａｃｅｓ. ＨＦＧ ｉｓ ｓｈｏｗｎ ｕｓｉｎｇ ａ ｂａｌｌ ａｎｄ ｓｔｉｃｋｓ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ. Ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｕｓｉｎｇ ａ ｓｔｉｃｋ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ.
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吴　 芸ꎬ等:人血纤肽片段分子在高分子材料表面吸附行为的分子模拟研究

３　 Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ
Ｔｈｅ ｐｈｙｓｉｃａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆ ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ ｓｅｇｍｅｎｔ ｓｅｐａｒａｔｅｄ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｍｏｓｔ ｉｍｐｏｒｔａｎｔ

ｐｒｏｔｅｉｎ ｆｉｂｒｉｎｏｐｅｐｔｉｄｅ ｉｎ ｔｈｅ ｐｒｏｃｅｓｓｅｓ ｏｆ ｈｅｍｅｏｓｔａｓｉｓ ａｎｄ ｔｈｒｏｍｂｏｓｉｓ ｏｎ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｈｒｅｅ ｋｉｎｄｓ ｏｆ
ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ—ＰＴＦＥꎬＰＶＣ ａｎｄ ＳＲ ｈａｄ ｂｅｅｎ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｌｙ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ ｉｎ ｔｈｉｓ ｓｔｕｄｙ. Ｔｈｅ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ｏｆ
ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌ ｓｕｒｆａｃｅｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｗａｔｅｒ ｌａｙｅｒ ｃａｎ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｌｙ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｒ ｅｖｅｎ ｄｏｍｉｎａｔｅ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｐｈｅｎｏｍｅｎａｓ.
Ｗｅ ａｎａｌｙｚｅｄ ｔｈｅ ｓｈｏｒｔｅｓｔ ｄｉｓｔａｎｃｅꎬｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙꎬｔｈｅ ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｂｏｎｄｓ ａｎｄ ｃｏｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｌ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｏｆ
ＨＦＧ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｃｈａｒｇｅｓ ａｔ ｔｈｅｓｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ ｆｒｏｍ ｈｙｄｒｏｐｈｉｌｉｃ ｔｏ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｉｎ ｖａｃｕｕｍ ａｎｄ ａｑｕｅｏｕｓ
ｓｏｌｕｔｉｏｎ. Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｕｇｇｅｓｔｅｄ ｔｈａｔ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ ｗａｓ ｗｅａｋｅｒ ａｎｄ ｗｅａｋｅｒ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃｉｔｙ ｉｎ￣
ｃｒｅａｓｉｎｇ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｓｕｒｆａｃｅｓ. Ｔｈｅ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ＰＴＦＥ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｓｈｏｗｅｄ ｔｈｅ ｂｅｓｔ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｔｏ ｐｒｅｖｅｎｔ
ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｗｈｉｌｅ ｔｈｅ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ＨＦＧ ｏｎ ｔｈｅ Ｓｉｌｉｃｏｎ Ｒｕｂｂｅｒ ｓｕｒｆａｃｅ ｏｃｃｕｒｒｅｄ ｉｎ ａｌｌ ｃａｓｅｓ ｏｆ ｔｈｅ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ. Ｍｏｒｅｏｖｅｒꎬｗａｔｅｒ ａｌｓｏ ｐｌａｙｅｄ ａ ｐｒｏｍｏｔｉｎｇ ｒｏｌｅ ｔｏ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ＨＦＧ
ａｎｄ ｔｈｅ ｐｏｌｙｍｅｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ. Ｔｈｅ ｅｘｉｓｔｅｎｃｅ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｉｓ ｓｔｒｏｎｇｌｙ ｔｅｎｄ ｔｏ ｔａｋｅ ｔｈｅ ｐｅｐｔｉｄｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ａｗａｙ ｆｏｒｍ ｔｈｅ ａｄ￣
ｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｕｒｆａｃｅ. Ｔｈｅ ｐｒｅｓｅｎｔ ｗｏｒｋ ｃａｎ ｂｅ ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ ｔｏ ｂｅ ａｎ ｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｇ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｔｈｅ ｄｅｅｐ ｉｎｓｉｇｈｔｓ ｉｎｔｏ ｉｎｔｅｒ￣
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