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管间相互作用对细胞膜包裹碳纳米管的影响

陈鸿韬，　 吴　 凯∗，　 梁　 桃，　 修　 鹏∗

（浙江大学 工程力学系， 杭州 ３１００２７）

摘要：目的　 针对平行放置于细胞膜表面的两单壁碳纳米管系统，探究两碳管间相互作用对膜包裹碳管方式的影

响，并给出能量最优的构象。 方法　 建立考虑两根碳管间范德华相互作用的膜包裹碳管的力学模型，并引入反映

细胞膜形态的参数以及描述碳管相对位置的参数。 利用基于 Ｈｅｌｆｒｉｃｈ 自由能的连续介质力学建模，计算膜弯曲能

量，并利用 Ｌｅｎｎａｒｄ⁃Ｊｏｎｅｓ 势描述碳管之间的相互作用。 通过查表法计算系统不同位置的自由能，并给出细胞膜包

裹碳管的典型结构。 结果　 与未考虑管间相互作用的情况相比，系统自由能曲线出现了较大改变：在碳管间距约

为 ０􀆰 ３ 倍管半径时，能量曲线上出现深势阱；随着碳管间距增大，自由能恢复到没有管间相互作用能时的大小。
结论　 引入碳管间相互作用能后，膜包裹碳管的方式发生变化，两碳管倾向于以触碰到一起的方式进行协同胞吞。
研究结果为理解并设计基于纳米管的药物输运系统提供理论借鉴。
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　 　 纳米材料具有独特的光学、电学、力学和化学

性质，因此有着非常广阔的应用前景［１］。 例如，纳
米颗粒因为其小尺寸和大的比面积等特征，很适合

作为携带药物的载体直接进入人体中的病灶治疗

疾病［２］。 然而，在纳米颗粒运输药物过程中仍然有

很多难题亟待解决，如何保证其在人体准确找到并

成功进入目标细胞，仍面临一系列挑战［３⁃６］。
纳米颗粒可以黏附在细胞膜上，从而导致细胞

膜内陷；如果黏附足够强，细胞膜将完全包裹纳米

颗粒，然后将其内吞进细胞。 近年来，纳米颗粒在

细胞膜上黏附［７⁃９］、内吞［１０⁃１２］ 的过程及其物理机制

受到了很多关注。 基于 Ｈｅｌｆｒｉｃｈ 自由能的连续介质

力学建模，是从理论上研究纳米颗粒被细胞膜包裹

的主要方法［１３］。 多个纳米颗粒可以相互靠近，集体

被细胞膜包裹，从而以“协同胞吞”的方式进入细胞

膜。 近年来，实验和分子动力学模拟都证实了“多
纳米颗粒协同黏附及胞吞”这一现象的存在［１４⁃１７］；
理论工作者也用基于 Ｈｅｌｆｒｉｃｈ 自由能的力学建模方

法，深入研究了这一现象。 例如：有学者探究多个

球形纳米颗粒被垂直包裹在膜管中的情况，结果发

现，协同作用对几十纳米尺度颗粒的包裹十分有

利，且颗粒的协同胞吞受膜张力等因素调控［１８⁃１９］。
也有学者研究了两个或多个球形或椭球形纳米颗

粒以协同胞吞的方式进入细胞时，颗粒的尺寸、形
状、刚度对胞吞过程的影响［２０⁃２１］。 除了上述球形或

椭球形的情况，圆柱形颗粒在细胞膜上的协同黏附

（内吞）也受到关注。 陈征宇等［７］ 研究两圆柱形胶

体颗粒被细胞膜内吞的系统，并发现在一定的黏附

能和膜张力范围内，随着两颗粒间距的减小，膜包

裹圆柱颗粒的方式会从“浅构型” （一般黏附）突然

转变到“深构型” （近完全包裹）。 Ｗｅｉｋｌ［８］ 研究发

现，黏附于细胞膜同侧的两圆柱颗粒（膜受到侧向

张力），两颗粒间表现出排斥力。 然而上述协同黏

附或胞吞的理论建模研究都没有显式考虑纳米颗

粒之间的相互作用，而该相互作用可能会影响纳米

颗粒协同黏附、胞吞的过程。 本文在 Ｍｋｒｔｃｈｙａｎ

等［７］模型的基础上，建立双碳纳米管黏附于细胞膜

上的模型，用 Ｈｅｌｆｒｉｃｈ 自由能描述细胞膜的自由能，
并使用 Ｌｅｎｎａｒｄ⁃Ｊｏｎｅｓ 势描述碳纳米管之间的范德

华（ｖａｎ ｄｅｒ Ｗａａｌｓ，ｖｄＷ）相互作用，从理论上研究管

间相互作用能对细胞膜包裹碳管 （以及胞吞） 的

影响。

１　 计算模型

　 　 图 １（ａ）所示为 １ 根单壁碳纳米管黏附于细胞

膜上的系统。 一般使用切角 ψ（ ｓ） 描述细胞膜的形

状，其中 ｓ 为细胞膜的轮廓变量［７，２２］。 此时，系统的

总自由能由三部分组成：与碳管接触部分的膜的自

由能，膜的其余部分（自由部分）的自由能，碳管在

膜上的黏附能［７］。 进一步地，使用如图 １（ ｂ）所示

的“两根单壁碳纳米管黏附在膜上的系统”作为模

型，研究碳纳米管之间相互作用能对细胞膜内吞碳

管的影响。 此处的碳管认为是扶手椅型，由单层石

墨烯薄片卷曲得到，碳管长度 Ｌ≈１０ ｎｍ，半径 Ｒ≈
１ ｎｍ，碳管上碳原子密度为 ρ。 γ和 α分别为碳管内

侧和外侧的包裹角。 系统的总能量 Ｅ～ ｔｏｔａｌ （字母上的

“ ～”表示已作无量纲化处理，下同。 此处， Ｅ～ ｔｏｔａｌ ＝
Ｅ ｔｏｔａｌＲ
κＬ

，κ 为膜的弯曲模量）由两部分组成：不包含管

间相互作用能时两根碳管系统的自由能 Δ Ｆ～２，以及

碳管之间的相互作用能Ｅ～ ｖｄＷ，即
Ｅ～ ｔｏｔａｌ ＝ Δ Ｆ～２ ＋ Ｅ～ ｖｄＷ

假设细胞膜在无穷远处水平［图 １（ａ）中切角为

０］。 图 １（ａ）中单碳管系统的能量为 Δ Ｆ～１； 在不考

虑管间相互作用能时，图 １（ｂ）中双碳管水平黏附在

膜上的系统自由能为 Δ Ｆ～２。 基于Ｍｋｒｔｃｈｙａｎ 等［７］的

分析方法可知：

Δ Ｆ～２（α，γ，ξ） ＝ Δ Ｆ～１（α） ＋ Δ Ｆ～‖（γ，ξ） （１）

Δ Ｆ～１（α） ＝ ８ σ～ １ － ｃｏｓ α
２

é

ë
êê

ù

û
úú ＋ 　 　 　

２σ～ （α － ｓｉｎα） － ２ ｗ～ － １( ) α （２）
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Δ Ｆ～‖（γ，ξ） ＝ ∫γ
０

ξ２ ＋ ４σ～ （１ － ｃｏｓψ）

ξ２ ＋ ２σ～ （１ － ｃｏｓψ）
ｄψ －

２ ｗ～ － １( ) γ ＋ ２σ～ （γ － ｓｉｎγ） （３）

式中： Δ Ｆ～‖（γ，ξ） 是图 １（ｂ）中平行的两碳管对称轴

之间细胞膜［即图 １（ｂ）中红色部分细胞膜］的约化

（无量纲化）总自由能———包括两碳管对称轴之间

的细胞膜自身的自由能，以及碳管在细胞膜上的黏

附能； ｗ 为膜单位面积的黏附能； σ 为膜的表面张

力，通过 ｗ～ ＝ ｗＲ２ ／ κ和 σ～ ＝ σＲ２ ／ κ对 ｗ 和 σ无量纲

化； γ 为碳管内侧的包裹角； ξ 为两碳管间膜自由面

顶点的曲率； Ｄ 为两根碳管之间的最小距离。 两根

碳管还可能被膜垂直包裹［见图 １（ｃ）］。

图 １　 细胞膜包裹碳纳米管截面示意图

Ｆｉｇ． １ 　 Ｃｒｏｓｓ⁃ｓｅｃｔｉｏｎ ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｏｆ ｃａｒｂｏｎ ｎａｎｏｔｕｂｅ （ ＣＮＴ ）
ｗｒａｐｐｅｄ ｂｙ ｃｅｌｌ ｍｅｍｂｒａｎｅ　 （ ａ） Ａ ｓｉｎｇｌｅ ＣＮＴ ａｄｈｅｒｉｎｇ
ｔｏ ａ ｍｅｍｂｒａｎｅ， （ ｂ ） Ｔｗｏ ｐａｒａｌｌｅｌ ＣＮＴｓ ａｄｈｅｒｉｎｇ ｔｏ ａ
ｍｅｍｂｒａｎｅ， （ ｃ ） Ｔｗｏ ＣＮＴｓ ｗｒａｐｐｅｄ ｂｙ ａ ｍｅｍｂｒａｎｅ
ｖｅｒｔｉｃａｌｌｙ

注：曲线表示细胞膜的截面图。 红色曲线表示两碳管对称轴间的

细胞膜，蓝色表示两碳管对称轴外的细胞膜。 α 为包裹角， ψ 为 ｕ
切角； γ 和 α 分别为碳管内侧和外侧的包裹角； Ｄ 为两根碳管之间

的距离。

图 １（ｃ）中的总能量 Δ Ｆ～２ 计算方法如下：

Δ Ｆ～２（α，γ，ξ） ＝ Δ Ｆ～１（α） ＋ Δ Ｆ～‖ （４）

式中： Δ Ｆ～‖ 是图 １（ｃ）中垂直的两碳管对称轴之间

细胞膜［即图 １（ｃ）中红色部分细胞膜］的约化自由

能，并且根据几何关系可知，式（４）中 Δ Ｆ～‖ 为式（１）

中 Δ Ｆ～‖ 的 ２ 倍。 根据几何关系可计算 Ｄ 并根据

Ｄ～ ＝Ｄ ／ Ｒ 进行无量纲化，得到：

Ｄ～ （γ，ξ） ＝ ∫γ
０

２ｃｏｓψ

ξ２ ＋ ２σ～ （１ － ｃｏｓψ）
ｄψ ＋

２（ｓｉｎγ － １） （５）
　 　 利用 Ｌｅｎｎａｒｄ⁃Ｊｏｎｅｓ 势来描述两根碳管之间的

ｖｄＷ 相互作用，并计算约化相互作用能 Ｅ～ ｖｄＷ 。
Ｌｅｎｎａｒｄ⁃Ｊｏｎｅｓ 势常被用来描述两电中性的分子或原

子间的 ｖｄＷ 相互作用：

Ｖ（ ｒ） ＝ ４ε
σ１２

ＬＪ

ｒ１２
－
σ６

ＬＪ

ｒ６
æ

è
ç

ö

ø
÷ （６）

式中： ｒ 为原子间距离； σＬＪ 和 ε 分别为 ｖｄＷ 半径和

相互作用的势阱深度（下标“ＬＪ”代表 Ｌｅｎｎａｒｄ⁃Ｊｏｎｅｓ
势，以与代表膜表面张力 σ 相区别）。 在碳管胞吞

的理论建模中，Ｌｅｎｎａｒｄ⁃Ｊｏｎｅｓ 势也被用来描述碳管

和细胞膜之间的相互作用［２０］。 设 ρ 为两根碳管上

碳原子的面密度，则两根碳管之间 ｖｄＷ 相互作用能

可写为：

ＥｖｄＷ ＝ ∫Ｒρｄθｄｚ２∫ＲＶ（ ｒ）ρｄβｄｚ１ （７）

式中： ｚ１、ｚ２ 分别为两根碳管的长度，本文使用的模

型两根碳管长度相同。 计算管间相互作用能 ＥｖｄＷ

如图 ２ 所示。

图 ２　 计算两碳管间范德华相互作用能示意图

Ｆｉｇ． ２ 　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｆｏｒ ｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇ ｔｈｅ ＣＮＴ⁃ＣＮＴ
ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｗｏ ｃａｒｂｏｎ ｎａｎｏｔｕｂｅｓ

根据图 ２ 的几何关系可得：
ｒ２ ＝ （２Ｒ ＋ Ｄ － Ｒｃｏｓθ － Ｒｃｏｓ β） ２ ＋

（Ｒｓｉｎθ － Ｒｓｉｎ β） ２ ＋ （ ｚ２ － ｚ１） ２ （８）

　 　 通过 ｒ～ ＝ ｒ ／ Ｒ， ｚ～ １ ＝ ｚ１ ／ Ｌ， ｚ～ ２ ＝ ｚ２ ／ Ｌ，σ～ ＬＪ ＝

３４４　 　 　
陈鸿韬，等．管间相互作用对细胞膜包裹碳纳米管的影响
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σＬＪ ／ Ｒ， ε
～ ＝ ε ／ κ， ρ～ ＝ ρ２Ｒ３Ｌ ，对 ＥｖｄＷ 进行无量纲化，

得到无量纲化后的管间相互作用能 Ｅ～ｖｄＷ ：

Ｅ～ｖｄＷ（Ｄ
～ ） ＝

ＥｖｄＷＲ
κＬ

＝ ４ ε～ ρ～∫２π
０
∫２π

０
∫１

０
∫１

０

σ～ １２
ＬＪ

ｒ～ １２
－
σ～ ６

ＬＪ

ｒ～ ６

æ

è

çç

ö

ø

÷÷

ｄ ｚ～ １ｄ ｚ～ ２ｄθｄβ （９）
式中： κ ＝ ２０ ｋＢＴ （细胞膜的典型弯曲刚度）， σＬＪ ＝
０􀆰 ３４ ｎｍ，ε ＝ ８６ ｃａｌ ／ ｍｏｌ ［２３］；铺平的石墨烯的原子面

密度 ρ ＝ ４
３ ３ ｌ２０

，ｌ０ 为石墨烯未变形时的平衡键长，碳

纳米管的原子面密度也取该近似值， ｌ０ ＝ ０􀆰 １４２ ｎｍ，

ρ ≈ ３８􀆰 １８。 Ｅ～ｖｄＷ 与 Ｄ～ 的关系如图 ３ 所示。

图 ３　 管间相互作用能与两碳管间距关系

Ｆｉｇ．３　 ＣＮＴ⁃ＣＮＴ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｗｏ ｃａｒｂｏｎ
ｎａｎｏｔｕｂｅｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ⁃ｔｏ⁃ｓｕｒｆａｃｅ
ｄｉｓｔａｎｃｅ ｂｅｔｗｅｅｎ ＣＮＴｓ

图 ４　 两碳管被细胞膜水平包裹时两碳管间对称轴间约化总能量和管间距的关系曲线

Ｆｉｇ．４　 Ｅｎｅｒｇｉｅｓ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ⁃ｔｏ⁃ｓｕｒｆａｃｅ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｂｅｔｗｅｅｎ ＣＮＴｓ ｗｈｅｎ ｔｗｏ ＣＮＴｓ ｗｅｒｅ ｐｌａｃｅｄ ｈｏｒｉｚｏｎｔａｌｌｙ ｏｎ
ｔｈｅ ｍｅｍｂｒａｎｅ　 （ａ） Ｗｉｔｈｏｕｔ ＣＮＴ⁃ＣＮＴ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ， （ｂ） Ｗｉｔｈ ＣＮＴ⁃ＣＮＴ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ

注：图中小方框标注点处为相变点，当 Ｄ～ 越过该点后，膜包裹碳管的方式发生突变。

则两根碳管系统的总能量为：

Ｅ～ｔｏｔａｌ ＝ Δ Ｆ～２（α，γ，ξ） ＋ Ｅ～ｖｄＷ（Ｄ
～ ） ＝

Δ Ｆ～１（α） ＋ Δ Ｆ～‖（γ，ξ） ＋ Ｅ～ｖｄＷ（Ｄ
～ ） （１０）

　 　 令

Ｅ～‖ ＝ Δ Ｆ～‖（γ，ξ） ＋ Ｅ～ｖｄＷ Ｄ～( ) （１１）

　 　 于是可得：

Ｅ～ｔｏｔａｌ ＝ Δ Ｆ～Ｉ（α） ＋ Ｅ～‖ （１２）

２　 结果

２􀆰 １　 两碳管被细胞膜水平包裹情况

　 　 先考虑两根碳管被细胞膜水平包裹的情况。
包裹分两种情况讨论，分别是不考虑和考虑管间相

互作用能。
先讨论不考虑管间相互作用能时的情况。 在

式（１）中， Δ Ｆ～１（α） 表示的单碳管系统的能量在 σ～

和 ｗ～ 固定以后，可以通过式（２）单独求得。 只需对

两碳管对称轴间能量 Δ Ｆ～‖（γ，ξ） 进行最小化，就可

以将总自由能 Δ Ｆ～２ 最小化。 本文使用查表法来最

小化 Δ Ｆ～‖（γ，ξ） 。

Δ Ｆ～‖（γ，ξ） 可以表示为 Δ Ｆ～‖ Ｄ～( ) ，确定 １ 组系

统参数 σ～ 和 ｗ～ ，将变量 γ 和 ξ 按照小步长从 ０ 开

始增长，每组 γ 和 ξ的值对应 １ 组 Δ Ｆ～‖ 和 Ｄ～ 。 所以

可以通过固定 Ｄ～ 的值，找出每个 Ｄ～ 所对应的最小

的 Δ Ｆ～‖ ，得到了 Δ Ｆ～‖ 和 Ｄ～ 的关系图。

在不考虑管间相互作用时， Δ Ｆ～‖ 随着 Ｄ～ 的增

大而降低，并且 Δ Ｆ～‖ － Ｄ～ 曲线被 １ 个转折点分为两

支［见图 ４（ａ）］。 例如， σ～ ＝ ０􀆰 ０１， ｗ～ ＝ ０􀆰 ７５ 时，在

Ｄ～ ≈２􀆰 ５ 时， Δ Ｆ～‖ 曲线发生转折。 这个转折点是膜

包裹碳管形式发生变化的相变点。 在 Ｄ～ 由小到大

越过相变点后，膜包裹碳管的形式从图 ５（ａ）的浅构

型（碳管内侧包裹角 γ＜π ／ ２）突变为图 ５（ｂ）的深构

型（γ＞π ／ ２）。 由此可知，相比浅构型，膜以深构型

４４４
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图 ５　 不同膜包裹碳管形式示意图

Ｆｉｇ．５　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｄｉａｇｒａｍ ｆｏｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｙｐｉｃａｌ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｔｈｅ ＣＮＴｓ ｗｒａｐｐｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｍｅｍｂｒａｎｅ　 （ａ） Ｔｈｅ

ｍｅｍｂｒａｎｅ ｗａｒｐｓ ＣＮＴｓ ｗｉｔｈ ａ ｓｈａｌｌｏｗ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ， （ｂ） Ｔｈｅ ｍｅｍｂｒａｎｅ ｗｒａｐｓ ＣＮＴＳ ｗｉｔｈ ａ ｄｅｅｐ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ，

（ｃ） ＣＮＴｓ ａｒｅ ｗｒａｐｐｅｄ ｔｏｇｅｔｈｅｒ ｂｙ ＣＮＴ⁃ＣＮＴ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ

注：图 ５（ｃ）中，因为范德华斥力的存在，两管实际略有间距，并非完全靠在一起。

包裹碳管的系统总能量更低，系统更稳定。 从

图 ４（ａ）可知，随着单位面积黏附能 ｗ～ 的增大，系统

发生相变也越来越容易，即相变点对应的 Ｄ～ 越来越

小；除 ｗ～ 以外，相变点的位置也受约化膜张力 σ～ 的

影响。 上 述 结 果 与 Ｍｋｒｔｃｈｙａｎ 等 ［７］ 的 结 果 相

一致。
在考虑管间相互作用能以后，使用同样的方法

最小化 Δ Ｆ～‖ ，并计算式（１０）中的 Ｅ～ｔｏｔａｌ 和式（１１）的

Ｅ～‖ ，得到 Ｅ～‖ 和 Ｄ～ 的关系如图 ４（ｂ）所示。 在 Ｄ～ 比

较小时，管间相互作用占主导地位，其强度远大于

其他的相互作用。 Ｅ～‖ 在 Ｄ～ ≈ ０􀆰 ３ 时出现一个明显

的深势阱，此时管间相互作用达到极大值。 随着 Ｄ～

的增大，管间相互作用能快速衰减， Ｅ～‖ 快速回升，
并在达到最大值后出现转折点并再次降低。 在

Ｄ～ ≈０􀆰 ３ 的深势阱附近，由于管间相互作用的影响，
两碳管互相吸引并靠到一起（由于 ｖｄＷ 斥力的存

在，此时两管实际略有间距，并非完全靠在一起），
以如图 ５（ｃ）所示的浅构型形式被膜包裹。 此时由

于管间相互作用很大，系统十分稳定，不会发生包

裹形式的转变。 随着 Ｄ～ 的增大，管间相互作用衰减

到可忽略不计， Ｅ～‖ 曲线表现出类似 ΔＦ～‖ 的特征，出

现相变点，即会发生包裹形式的突变。 例如， ｗ～ ＝
０􀆰 ７５，在 Ｄ～ 比较小时，因为管间 ｖｄＷ 势阱的存在，
膜包裹碳管的形式是稳定的浅构型；直到 Ｄ～ ≈ ２􀆰 ５
之后，系统结构突变，膜以深构型包裹碳管，以降低

系统能量。
由此可知，管间相互作用势阱的存在，在 Ｄ～ 比

较小时，两碳管都会靠在一起，稳定“浅构型包裹”，

且这一现象与 σ～ 和 ｗ～ 的取值无关。 当Ｄ～ 逐渐变大

后，管间相互作用衰减， 会再出现相变 点 ［ 见

图 ４（ｂ）］，即膜包裹碳管的形式由浅构型转变为深

构型。 值得一提的是，考虑管间相互作用后，相变

点附近系统构象转变并不剧烈。
２􀆰 ２　 两碳管被细胞膜垂直包裹的情况

　 　 使用同样的方法计算细胞膜垂直包裹两碳管

的系统。 先不考虑管间相互作用，得到碳管轴间能

量 Δ Ｆ～‖ 与 Ｄ～ 的关系［见图 ６（ａ）］。 对比图 ４（ａ），

能量 Δ Ｆ～‖ 曲线呈现不同特征。 在图 ４（ａ）中， Δ Ｆ～‖
曲线随 Ｄ～ 的增大出现突变，出现了比浅构型更稳定

的深构型包裹，但类似的转折在图 ６（ａ）中没有出现，
说明在膜垂直包裹碳管的情况中，只有一个稳定态。

再考虑加入管间相互作用能的情况，得到 Ｅ～‖
和 Ｄ～ 的关系［见图 ６（ｂ）］。 在 Ｄ～ 比较小时，能量

Ｅ～‖ 曲线和图 ３（ｂ）很类似，即在 Ｄ～ ≈ ０􀆰 ３ 附近产生

了很深的势阱，因此在 Ｄ～ 较小时，两根碳管倾向于

相互吸引而靠到一起，此时膜包裹碳管为图 １（ｃ）所

示形式。 随着 Ｄ～ 的增大，管间相互作用能衰减，细
胞膜分别包裹两碳管，能量曲线特征类似图 ６（ａ），

但 Ｅ～‖ 不会出现明显的转折点，即不会出现浅—深

两构型间的突变。 此外，对比图 ６（ ｂ）和图 ４（ ｂ）
中势阱的深度发现，前者的势阱一般比后者略

深。 例如，图 ６（ ｂ）中， ｗ～ ＝ ０􀆰 ８ 时对应的势阱比

图 ４（ ｂ）中深 ４􀆰 ２％ 左右，说明在考虑管间的相互

作用能以后，相比于被水平包裹，两碳管被垂直

包裹的形式能量更低，因此会更稳定、也应该更

容易发生。

５４４　 　 　
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图 ６　 两碳管被细胞膜垂直包裹时两碳管对称轴间的约化总能量和管间距关系

Ｆｉｇ．６　 Ｅｎｅｒｇｉｅｓ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ⁃ｔｏ⁃ｓｕｒｆａｃｅ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｂｅｔｗｅｅｎ ＣＮＴｓ ｗｈｅｎ ｔｗｏ ＣＮＴｓ ｗｅｒｅ ｐｌａｃｅｄ ｖｅｒｔｉｃａｌｌｙ ｏｎ
ｔｈｅ ｍｅｍｂｒａｎｅ　 （ａ） Ｗｉｔｈｏｕｔ ＣＮＴ⁃ＣＮＴ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ， （ｂ） Ｗｉｔｈ ＣＮＴ⁃ＣＮＴ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ

３　 讨论

　 　 根据以往的理论研究，随着膜张力的降低和膜

单位面积的增大，细胞膜以深构型包裹两圆柱体是

自由能最优的方式［７］。 又有理论研究指出，黏附于

细胞膜同侧的两圆柱颗粒（考虑膜受到侧向张力），
两圆柱间表现出排斥力［８］。 本文以碳管为例，在考

虑两碳管间 ｖｄＷ 相互作用能以后，发现膜包裹两碳

管的最稳定形式是两碳管靠到一起的浅构型，两碳

管倾向于以触碰到一起的方式进行协同胞吞。 考

虑到纳米颗粒间存在 ｖｄＷ 等相互作用，本文的模型

及其结果应该更符合真实的情况。 在实验和分子

动力学模拟中都观察到：多个（类）球形纳米颗粒会

靠到一起、然后以内吞方式进入细胞膜［１４⁃１７］。 本文

的理论结果对理解上述实验和模拟的结果有借鉴

意义。 还需要指出，现有的关于协同胞吞的实验和

模拟中所用的纳米颗粒都是球形或类似形状，与本

文研究的一维纳米颗粒的情况有所不同。 计算机

模拟表明，细胞膜可以介导（类）球形纳米颗粒间发

生远程相互作用（即使纳米颗粒间没有直接的相互

作用） ［２４⁃２６］；因此，实验所观察到的多个（类）球形纳

米颗粒的协同胞吞现象［１４⁃１５］，也可能主要是由细胞

膜介导的远程相互作用导致。 下一步的工作有必

要研究对（类）球形纳米颗粒而言，颗粒间相互作用

对颗粒在细胞膜上黏附、协同胞吞的影响，并与实

验和模拟的数据相比较。
尽管有建模上的若干简化，本文的理论结果例

证了一维纳米颗粒协同黏附（以及胞吞）时考虑颗

粒间相互作用的重要性。 本文只考虑碳管间的

ｖｄＷ 相互作用，但碳管被修饰以后，碳管间可能存

在库伦、氢键等其他形式的相互作用。 这些相互作

用相对于 ｖｄＷ 作用，作用距离较远且作用强度更

大，更易诱导碳管在细胞膜上的聚集。 对多个碳管

的情况，考虑管间 ｖｄＷ（或其他形式的）相互作用

后，相信管间的协同作用有进一步促进，但具体构

型还有待进一步探索。 此外，对于纳米颗粒在细胞

膜两侧的情况［７⁃９］，也有必要探讨管间相互作用对

系统构型的影响。

４　 结论

　 　 本文发现，在考虑纳米管之间的相互作用能之

后，两个平行放置于细胞膜表面的碳纳米管倾向于

以靠到一起的方式被细胞膜包裹，而不是以深构型

的方式被包裹［７］。 此外，两碳管以竖直形式进入细

胞时的自由能略低于水平进入时的自由能，故竖直

式协同黏附（以及胞吞）在能量上更为有利。 本文

结果表明，黏附于细胞膜表面的两碳管倾向于以触

碰到一起的方式进行协同胞吞。 本文的研究结果

有助于人们更深入地理解纳米颗粒与细胞膜相互

作用的力学机制（包括以协同胞吞方式进入细胞的

机制等），并有望为更好地设计医用纳米材料提供

一定的理论借鉴。
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