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可形变自驱动粒子在不对称周期管中的定向输运*
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粒子的随机运动被整流为定向运动是非平衡统计物理的重要研究内容. 尽管如此, 在活性粒子整流的研

究中, 粒子通常被视为刚性的. 然而, 在软物质中, 粒子通常具有可变形的性质. 本文重点探讨了可形变自驱

动粒子在非对称周期通道中的定向运输行为. 由于这些粒子具有可变形的特性, 它们可以通过比自身小的通

道. 本文通过数值计算发现, 可形变自驱动粒子能够打破热力学平衡, 在空间不对称的条件下产生定向运动.

粒子的集体运动方向完全由通道的不对称性决定. 本文还发现, 增加自驱动速度和粒子软化都能促进粒子的

整流, 而增大密度和旋转扩散则会阻碍粒子的定向运动. 本文的研究成果有助于理解可形变粒子在受限结构

中的定向运动行为, 并为相关软物质马达的实验研究提供理论支持.
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1   引　言

作为生物学和物理学的前沿课题之一, 分子马

达的定向运动一直备受关注. 这些微小的分子马达

在生物体内能够将 ATP水解能转化为机械能, 从

而产生定向运动 [1−3]. 它们在细胞内的物质定向输

运方面发挥着关键作用, 并几乎参与了生物体所有的

生命活动, 包括肌肉收缩、细胞运动和基因复制 [4,5].

因此, 深入研究分子马达的运动特性具有重要意

义. 为了更深入地了解分子马达的运动特性, 国内

外学者从理论和实验两个方面进行了全面的研究.

其中, 布朗马达作为重要的理论模型为进一步探究

分子马达的运动特性提供了理论支持 [6−8].

布朗马达是一种利用时间或空间的不对称性

将随机运动转化为定向输运的非平衡系统. 该输运

机制在物理学、生物学、纳米技术等领域引起了广

泛关注和深入研究 [9−13]. 根据非平衡驱动的差异, 布

朗马达模型可分为摇摆棘轮 [14−17]、闪烁棘轮 [18−21]

和关联棘轮 [22−24] 3种主要类型. 摇摆棘轮中无偏

向的外力引起系统的瞬态时间不对称, 进而在周期

不对称势中发生定向运动. 闪烁棘轮模型中粒子在

空间不对称的势场随机在两态或多态间跃迁或者

采取势的时间调制来形成定向运动. 关联棘轮模型

主要考虑色噪声对整流的影响. 其他类型的布朗马

达模型则可视作上述 3种类型的扩展或组合, 比如

驱动蛋白的头部弹性连接, 而势在两态之间闪烁的

模型可归为闪烁的棘轮模型 [25]. 研究各类布朗棘

轮模型有助于深入理解定向输运行为, 并为优化定

向输运提供可能性 [26].

在布朗马达系统中, 以往对于不对称通道中的

整流运动的研究已经覆盖了多种类型的粒子, 包括

活性粒子 [27−29]、极性粒子 [30] 和手性粒子 [31] 等. 这

些研究中粒子都被看作是刚性的. 然而, 在细胞单

层、发育中的组织、压缩泡沫和乳剂等软物质系

统中, 粒子往往是可形变的. 而且, 软/可形变粒子

的形变特性会强烈影响系统的动力学行为 [32−36].

例如, 可形变粒子可以通过明显小于粒子尺寸的通
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道并进行定向输运 [37]. 因此, 在受限结构中可形变

粒子如何影响定向运动是一个有趣但尚未解决的

问题.

为了解决这一问题, 本文研究了在二维不对称

周期管中可形变的自驱动粒子, 并重点考虑了可形

变特性对粒子的定向输运的影响. 对于可形变自驱

动粒子, 自驱动会破坏热力学平衡, 在空间不对称条

件下产生定向输运. 粒子的集体运动方向完全由周

期管的不对称性决定. 增大粒子的自驱动速度和粒

子软化都会促进粒子的整流, 而增大密度和旋转扩

散则会阻碍粒子的整流. 此外, 在大的自驱动速度下,

粒子的可形变特性对定向输运的影响更加显著.
 

2   模型和方法

N考虑  个可形变自驱动粒子在二维周期不对

称管中的运动. 二维不对称周期通道的形状可以用

其半宽度来描述 (如图 1(a)所示):
 

h (x) =


H

L1
x+

W

2
,  0 ⩽ x < L1,

H

L2
(L− x) +

W

2
, L1 ⩽ x < L,

(1)

L = L1 + L2

W 2H +W

= (L1 − L2)/L

= 0 x

其中  为通道的周期. 通道的最小宽度

和最大宽度分别为   和   . 定义一个不对

称参数 D  来描述通道的不对称性,

当 D  时通道是完全对称的. 在通道的  方向施

y加周期性边界条件, 在   方向则施加反射边界条

件. 类似的几何结构被广泛地应用于非平衡定向输

运的研究中 [38,39].

N Nv

Nv − 1

lm,i = rm,i+1 − rm,j = lm,i l̂m,i i+ 1

i am pm =
∑Nv

i=1
lm,i

可形变粒子模型由  个具有  个顶点的多边

形组成 , 每个多边形具有   个形状自由度 .

 表示连接顶点  

和   的键矢量.    和   分别表示多

边形的面积和周长, 如图 1(b)所示. 可形变粒子系

统的形状-能量函数可以被描述为 [34]
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/(4πa0) A

Nv

Av = Nvtan(π/Nv)/π Nv → ∞ Av = 1

A/Av = 1

A/Av = 1.16 A/Av = 1.1

其中, 第 1项是收缩项, 它将顶点之间的连接视为

弹簧常数为  、平衡长度为  的弹簧. 第 2项是粒

子面积   的二次项, 描述其不可压缩性, 其中  

和   分别表示面积刚度模量和目标面积. 第 3项

是弯曲项, 其中  表示弯曲刚度. 无量纲的形状参

数  控制粒子的形变能力,   越大

则表示粒子越软. 对于具有  个顶点的规则多边

形有  , 且当  时,   ,

这意味着顶点可以形成平滑的几何图形. 在几何学

中 , 标准圆对应于   , 正五边形对应于

 , 正六边形对应于  .
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图 1    (a)可形变粒子在二维不对称周期通道中运动的示意图, 通道的形状利用其半宽度来描述 ( (1) 式),   方向施加周期边界

条件,   方向施加反射边界条件; (b)由 20个顶点构成的多边形粒子,   表示多边形 m 的质心,   表示多边

形   的第   顶点的位置

x

y {xm,i, ym,i} i

m {xm,c, ym,c} m

Fig. 1. (a) Scheme of deformable particles moving in a two-dimensional asymmetric periodic channel, the shape of the channel is de-

scribed by the half width of the channel (Eq. (1)), periodic boundary condition is imposed in the   -direction and reflection bound-

ary condition in the    -direction; (b) the deformable polygonal particles with 20 vertices,     is the position of vertex   

in the polygon    and    is the center of mass of the polygon   .
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v0

nm = (cosθm, sinθm) θm

可形变粒子的质心的自驱动速度大小为   ,

方向为   , 其中   满足如下

方程: 

dθm
dt

=
√
2Dθξm (t) , (3)

Dθ

ξm (t)

⟨ξm (t)⟩ = 0 ⟨ξm (t) ξm (t′)⟩ = δ(t− t′)

其中,   为旋转扩散系数. 通常情况下, 热扩散可

以用高斯白噪声来描述, 因此, 这里的   表示

具有单位方差和零均值的高斯白噪声, 满足统计关

系:   ,   .

i构成多边形的顶点  的运动可以用过阻尼朗之

万方程描述: 

drm,i

dt
= vm,ini + µ (Fi +Gi) , (4)

其中 

Fi = −∇iE, Gi = −∇iU,

ni =

 dxm,i√
dx2

m,i + dy2m,i

,
dym,i√

dx2
m,i + dy2m,i

 ,

dxm,i = xm,i − xm,c, dym,i = ym,i − ym,c,

µ是迁移率, vm,i m i

vm,i m i

ϕm,i = arctan
(

dym,i

dxm,i

)
∆ϕm,i = ϕm,i−

θm ∆ϕm,i = mod(∆ϕm,i, 2π) mod ()

m i

vm,i = v0exp

(
−
∆ϕ2

m,i

2Ds
2

)
+ vmin

Ds vmin =

0.01v0

  表示粒子  中第  个顶点的自驱动

速度. 由于自驱动力作用于粒子的质心, 可以通过下

面的步骤将自驱动的速度扩散到每个顶点, 从而得

到  : 1)计算粒子  质心和其顶点  之间的夹角

 ; 2)计算差值 

 , 得到   , 其中   是

一个取模运算; 3)计算粒子  中第  个顶点上的自

驱动速度分量为   ,

其中  是速度分布到附近顶点的扩散系数,  

 确保了顶点是活性的.

δ = l0

为了计算粒子之间的排斥相互作用, 将每个顶

点都视为直径   的圆盘 (如图 1(b)所示). 通

过将接触的多边形上的重叠粒子间的排斥相互作

用相加, 从而得到了总的排斥相互作用能为 [34]
 

U =

N∑
m=1

N∑
n>m

Nv∑
i=1

Nv∑
j=1

kr

2
(δ − |rm,i − rn,j |)2

×Θ (δ − |rm,i − rn,j |) , (5)

kr Θ式中,    是排斥相互作用的强度,    是 Heaviside

阶跃函数.

y

x

由于可形变粒子沿   方向的运动受到通道边

界的限制, 因此只关注沿  方向的集体运动. 在足

x够长的时间下, 粒子沿  方向的平均速度可以表示为 

⟨Vx⟩ = lim
t→∞

[∆X(t)/t], (6)

∆X (t) =
1

N

∑N

i=1
⟨xm,c (t)− xm,c (0)⟩

t x ⟨· · ·⟩
⟨Vs⟩ =

⟨Vx⟩ /v0
φ = Na0/ [L(H +W )]

其中  是在时

刻  沿  方向的粒子的平均位移,   表示在不同

初始条件下的平均值. 为了便于讨论, 定义  

 . 此外, 定义通道中粒子所占的面积和总

面积的比值  , 用来描述通道

中的粒子密度.

dt = 0.001

t = 105

µ = 1, N = 100, Nv = 20,

kl = ka = 1, kb = 0, kc = 10, L = 20,W = 4,H = 4,

Dθ = 0.01

模拟中采用随机欧拉算法对方程 (3)和方程

(4)进行数值积分, 积分时间步长  , 总积

分时间  , 以确保系统达到非平衡稳态. 无特

殊说明时, 将设置参数为    

      

以及  . 

3   结果与讨论
 

3.1    通道不对称性对定向运动的影响

v0

Vs ∆

∆ < 0

∆ > 0 ∆ = 0

∆ < 0

⟨Vs⟩ > 0 ∆ > 0 ⟨Vs⟩ < 0 ∆ = 0

图 2描述了不同自驱动速度   的情况下, 粒

子的平均速度   随不对称参数   的变化关系. 研

究结果表明, 自驱动速度能够使系统远离平衡, 从

而发生定向输运, 且定向运动方向完全由通道的不

对称性决定的. 当  时, 粒子的平均速度为正,

 时, 粒子的平均速度为负,   时, 定向输运

消失. 这种现象可以解释为, 粒子倾向于向斜坡平

缓的一侧移动. 当  时, 通道的最大宽度的左

侧更陡, 因此, 粒子更容易向更平稳的右侧移动, 即

 . 同理, 当  时,   . 当  时,

通道是完全对称的, 粒子在两个方向上运动的概率
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图 2    平均速度   随不对称参数   在不同   下的变化

曲线,  

⟨Vs⟩
∆ v0 A = 1.16

Fig. 2. Average  velocity     versus the  asymmetric  para-

meter    for different    at   .
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⟨Vs⟩ = 0

N,A, v0

∆ < 0 ∆ = −0.8

φ A v0

Dθ

相同, 因此  . 因此, 定向运动的方向完全由

通道的不对称性决定,   等参数仅影响平均

速度的大小, 而不影响运动方向. 因此, 在下文讨

论中, 只考虑   的情况, 设置   , 并通

过改变密度  、形状参数  、自驱动速度  和旋转

扩散系数  来研究可形变粒子的定向输运. 

3.2    自驱动速度对定向运动的影响

φ ⟨Vs⟩
v0 v0

v0 → 0

⟨Vs⟩ → 0 v0

Lp = v0/Dθ ≫ L

φ

v0

v0

φ ⟨Vs⟩ -v0

图 3为不同  值下, 平均速度  随自驱动速

度  的变化曲线. 其中, 可以观察到较大的  会促

进可形变粒子的整流. 当  时, 系统处于平衡

状态,    . 当   不断增大时, 非平衡驱动增

强, 持续长度  , 使粒子容易通过熵

垒, 便于粒子通过不对称管道. 另外, 发现随着速

度的增大, 粒子的拉伸效应会变得更加显著, 拉伸

效应也会进一步促进粒子的整流. 然而, 当  较大

时, 随着  的增大, 粒子与瓶颈快速接触会加剧拥

堵, 从而会阻碍棘轮输运; 但是当  足够大时, 粒子

有足够的动能跨越瓶颈. 因此当  较大时,  

曲线中会出现凹值的现象.
 
 

0 2 4 6 8 10 12 14

0

0.02

0.04

0.06

0.08

0.10

0.12

<
s>





0

⟨Vs⟩ v0在不同φ下

A = 1.16

图 3　平均速度   随自驱动速度   的变化曲

线,  

⟨Vs⟩
v0 φ A = 1.16

Fig. 3. Average  velocity      versus  the  self-propulsion

speed    for different    at   . 

3.3    旋转扩散对定向运动的影响

v0 ⟨Vs⟩
Dθ ⟨Vs⟩

Dθ

Lp(Lp = v0/Dθ)

Dθ → ∞ Lp → 0

图 4为不同   时的平均速度   随旋转扩散

系数   的变化曲线, 从图中可发现平均速度  

随   的增大而逐渐减小 . 这是因为持续长度

 在逐渐减小, 导致粒子通过通道更

加困难. 当   时, 持续长度   , 活性粒

子变为被动粒子, 系统中没有非平衡驱动, 因此定

向输运消失. 

3.4    粒子软化对定向运动的影响

v0 ⟨Vs⟩ A

v0

v0

⟨Vs⟩ A

v0 A

v0

A

⟨Vs⟩ v0-A

⟨Vs⟩ v0和A A

⟨Vs⟩ v0 A

v0 A

形状参数 A 越大 , 粒子越容易变形和变软 .

图 5(a)为不同   下, 平均速度   随形状参数  

的变化关系. 从图 5(a)可以观察到在较小的  下,

形状参数对平均速度的影响很小, 而在较大的  

下,   随形状参数的增大逐渐增大. 随着  的增

大, 粒子被软化, 这意味着粒子的面积可以增大,

甚至大于初始面积. 粒子的面积越大, 拉伸效应就

越明显. 因此在  较大时, 形状参数  的增大会促

进粒子的整流. 而  较小时, 粒子的拉伸效应不是

很明显, 此时  对整流的影响较小. 图 5(b)描述了

 在  平面的相图, 从图中能够更清晰地观察

 随   的变化情况. 当固定   时, 平均速度

 随着速度增大而变大. 固定较小  时,   对平

均速度的影响非常小, 当固定较大    时,    对平

均速度的影响较大. 

3.5    粒子密度对定向运动的影响

v0 ⟨Vs⟩ φ

v0

v0 v0

v0

图 6为不同   下的平均速度   随着密度  

的变化曲线. 从图 6可以观察到密度的增大会阻碍

粒子的定向运动, 而且这个影响在大   时比在小

 时更为显著. 因为对于小  的情况, 粒子有足够

的时间变形及调整使其顺利通过瓶颈. 而对于大 

的情况, 粒子会迅速接近瓶颈, 粒子数的增加会加

剧粒子的堵塞, 使其通过通道的难度增大, 从而阻

碍了棘轮输运. 

3.6    多粒子和单粒子的对比

φ最后, 在  相同的情况下, 将多粒子和单粒子
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图 4    平均速度   随旋转扩散系数   的变

化曲线,  
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Fig. 4. Average  velocity      versus the  rotational   diffu-

sion  coefficient      for  different      at      and

 .
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⟨Vs⟩ A, v0,

Dθ

运动情况进行比较. 在这种情况下, 设置单粒子的

面积等于多粒子面积之和 . 图 7(a)—(c)分别描

述了多粒子和单粒子的平均速度   随  

 三个参数的变化关系. 结果表明, 虽然多粒子和

单粒子都可通过通道瓶颈, 但多粒子更能促进整

流. 事实上, 尽管单个可形变粒子能够通过比其自

身尺寸更小的通道瓶颈, 但当它分裂成多个可形变

粒子时, 显然更容易通过通道瓶颈, 从而促进粒子

的整流.
 

4   结　论

本文通过数值模拟研究了二维不对称周期通

道中的可形变自驱动粒子的定向输运. 粒子的自驱

动速度作为非平衡驱动, 打破热力学平衡, 在空间
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化曲线; (b) 平均速度   在   平面的相图,  
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Fig. 5. (a) Average velocity    versus the shape paramet-

er     for different     at    ; (b) phase diagram of

the  average  velocity    in  the      representation  at

 .
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不对称的条件下产生定向运动. 研究结果表明, 粒

子的定向运动方向完全由通道的不对称参数决定,

粒子更倾向于向较平缓的一侧运动. 粒子自驱动速

度的增大和粒子的软化能够促进棘轮输运. 特别是

在大自驱动速度下, 粒子的拉伸效应会更加明显,

粒子软化对定向输运的促进会更加显著. 然而, 密

度和旋转扩散的增大会阻碍粒子的整流. 密度的增

大会导致粒子堵塞, 使其通过通道变得更加困难.

而旋转扩散的增加则会导致粒子运动的持续长度

减小, 同样使得粒子通过通道更加困难. 当密度一

定时, 相较于单个可形变粒子, 多个可形变粒子总

是促进整流的.

细胞的集体运动在组织生长、伤口愈合和免疫

反应中起着重要的作用, 这对于理解病理机制, 如

癌症和转移的形成也很重要. 在本文中, 粒子的形

状可以用多自由度来描述, 这比以往用于描述软

/可形变粒子系统的模型更有优势. 从结果来看,

可形变粒子可以通过明显小于自身尺寸的通道瓶

颈, 并进行定向输运, 这不同于以往刚性粒子的结

果. 本文的研究结果有助于理解可形变粒子在受限

结构中的输运行为, 并为相关的软物质实验提供理

论支持. 期望这些结果能够促使细胞集体运动的进

一步实验研究, 以深入了解与集体细胞运动相关的

生物过程.
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Abstract

Molecular motor can effectively convert chemical energy into mechanical energy in living organisms, and its

research  is  currently  at  the  forefront  of  study  in  biology  and  physics.  The  dynamic  process  of  its  guided

movement,  along with the crucial  role  they play in intra-cellular  material  transport,  has significantly aroused

the interest of many researchers. Theoretical and experimental researches have allowed detailed examinations of

the  motion  attributes  of  these  molecular  motors.  The  Brownian  ratchet  model  important.  It  provides  an

illustration of a non-equilibrium system that transforms thermal fluctuation into guided transport by utilizing

temporal  or  spatial  asymmetry.  The  mechanism  has  been  extensively  explored  and  studied  across  fields

including  physics,  biology  and  nanotechnology.  Investigations  into  a  variety  of  ratchets  and  identification  of

optimum conditions contribute to a deeper understanding of guided Brownian particle transport.

　　Preceding studies on ratchet systems largely concentrated on the rectification motions of diverse types of

particles-active,  polar  and  chiral-in  asymmetric  structures.  However,  the  transport  of  deformable  particles  in

asymmetric channel has not been examined relatively. Particles in soft material systems such as cell monolayer,

tissue, foam, and emulsion are frequently deformable. The shape deformation of these soft particles significantly

affects the system’s dynamic behavior. Thus, understanding the guided transport of these deformable particles

within a confined structure is crucial.

　　In order to explain this problem more clearly, we numerically simulate the guided transportation of active,

deformable  particles  within  a  two-dimensional,  periodic,  asymmetric  channel.  We  identify  the  factors  that

influence  the  transport  of  these  particles  within  a  confined  structure.  The  main  feature  of  the  deformable

particle model is that the particle’s shape is characterized by multiple degree of freedom. For active deformable

particles,  self-propulsion  speed  disrupts  thermodynamic  equilibrium,  leading  to  guided  transport  in  spatially

asymmetric condition. Our findings demonstrate that a particle’s direction of movement is entirely determined

by the channel's  asymmetric parameter,  and it tends to be attracted towards increased stability.  Augmenting

particle  self-propulsion  speed  and  particle  softness  can  facilitate  ratchet  transport.  When  the  self-propulsion

speed  v0  is  large,  the  particle’s  tensile  effect  becomes  more  apparent,  and  particle  softening  significantly

enhances  directed  transport.  In  contrast,  an  increase  in  density  and  rotational  diffusion  can  slow  particle

rectification.  Increased  density  can  obstruct  particles,  making  channel  passage  more  difficult.  Elevated

rotational diffusion reduces persistence length, challenging particle transition through channels. With constant

density, a greater number of particles will also encourage rectification. These research findings offer a valuable

insight  into  the  transportation  behaviors  of  deformable  particles  in  a  confined  structure.  They  also  deliver

crucial theoretical support for applicable experiments in the field of soft matter.
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