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摘要

活化物质包括自泳胶粒和微生物两类。由于能量的不断耗散，它们并不遵守热力学平衡定律，

也不服从玻尔兹曼分布，并且会在移动较慢的地方积聚。并且生物化学以及空间位阻也会使得它

们在密度较大的地方减速。这种正反馈将最终导致高密度相和低密度相的动力诱导相分离 (MIPS)

。在一阶微分的意义下，这种活化的自推进粒子和非活化、但是相互吸引的粒子之间存在着对应

关系，在计算机模拟中也被证实和平衡态的非活化物质有深层次的联系。

但在更高阶微分意义下，这种对应关系将不再适用——新的非平衡现象涌现了出来。本文将

聚焦于理论模型、计算机模拟与实验验证三个方面，有选择性地概述了飞速发展中的 MIPS 领域。

关键字: 自泳粒子自泳胶体 细菌 相分离 运动性 活性布朗粒子

Abstract

Active matter, including self-phorestic synthetic colloids and micro-organisms, consume energy continuously thus allowing

it self to bypass the laws of equilibrium thermodynamics and Boltzmann distribution. It is observed that self-propelled particles

aggregate where they move more slowly, and may also slow down under higher density for either biochemical or steric facts,

which creates positive feedback that leads to motility-induced phase separation (MIPS) between dense and dilute fluid phases.

At leading order in gradients, there are some relations between the variable-speed, self-propelled particles and passive particles

with attractions, which is confirmed by computational simulations.

However, as new phenomenology emerging without equilibrium conterparts, this deep link breaks down at highter order

of gradients. Aimming on theory, simulation and experimental justification, this review gives a selective overview of this

fast-developing field of MIPS.

Keywords: self-propelled particles,self-phoretic colloids, bacteria, phase separation, motility, active Brownian particles
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1 引言

“活化物质”是一种非平衡系统，它的能量在微观尺度下不断耗散，同时系统的

每一部分都在进行着不可逆的运动。这要求组成系统的每一个“粒子”具有自驱动

的能力，比如自然界中的鸟群与鱼群、细胞中的肌动蛋白微丝以及细胞微管或者

人工合成的自泳胶体 [3, 24] 等等。虽然这些领域都有各自独特的研究成果，但对这

一类非平衡系统的普适性研究正愈发引起人们的关注——活化粒子和处于平衡态

的粒子受到的作用力相似，人们自然期望这样的非平衡系统在常见的热力学理论

框架下能有一套独特的表述形式。

由活化物质组成的热力学系统具有许多新的行为，比如动力学手性 (dynamic chi-

rality) [7–10] 极化集群 (polar swarms) [11–14] 和涡旋 (collective vortex) [13–16] 等非平衡现象。

又如，当某种细菌的局部浓度超过了特定上限，将会聚集在在水体表面形成生物

膜——这在平衡系统中是不会发生的。所以对均匀分散的系统如何演化为非均匀

的系统的研究将会为人们理解细菌的群体行为提供全新的视角。此外，复合新材

料以及软物质等领域的许多方面都和活性物质系统有关。

在活性物质的研究领域中，最令人瞩目的是动力诱导下具有不同密度两相的分

离 (MIPS)。非活性粒子的相分离来源于粒子间的吸引作用抵抗了混合熵的增加。但

活性粒子的相分离则完全起源于非平衡系统内禀的动力学性质——即使粒子间存

在完全的排斥作用，系统仍然会向类似气液相分离的方向演化，这对于非活性物

质来说几乎是不可能的 [4, 5]。当活性粒子的速度随局部浓度的增加而下降到一定

程度时，均匀分布将会愈发不稳定，从而形成稀薄相与稠密相的分离，其中稠密相

的整体速度较为缓慢，使得它的运动与熔岩灯中发光蜡非常相似 [3]。

由于相关文献纷繁冗杂，本文将关注其中最重要的方面，从相分离的动力学起

源出发，阐明相互作用对活化粒子的影响。我们将特别讨论活性粒子的运动模式

及其微观粒子模型，并概述这一领域在分子模拟和实验验证两方面的进展。

2 活性粒子的运动模式

2.1 ABP粒子和 RTP粒子

活性物质系统的最小单元，可以简单看成是一个以恒定速度 v0 向 n 方向运动

的自泳粒子。根据速度方向的变化情况可以将这种运动模式粗略分为方向连续变
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化的转动布朗粒子模型 (Active Brownian Particles, ABP) 以及方向不连续变化的行进-转向

粒子模型 (Run-and-Tumble Particles, RTP)。这种定向运动或是消耗化学燃料，比如通过催

化 H2O2 催化分解产生的气体推进；或是依靠某种外部驱动，比如使用光源照射具

有趋光性或者避光性的细菌群——这两种作用都将系统脱离热力学平衡 [1, 6, 23]。

图 1: RTP 粒子和 ABP 粒子的运动模式

对于采取 RTP 模式运动的粒子，假设其行进速度为 v 、变向频率为 α，则在时

空尺度 l ≫ α−1 && l ∽ v/α 时的极限即是最常见的随机游走，易得它在 d 维空间

中的扩散系数D 为

D =
v2

2d

如果活化粒子采取 ABP 模式，假设其行进速度同样为 v ，但行进方向通过取向

角度的扩散作用随时间连续变化，也称为“角向布朗运动”，其中角度变量的扩散系

数为Dr 。它在时空尺度 l ≫ α−1 && l ∽ v/α时的极限同样是随机游走，其扩散系

数D 为

D =
v2

d(d− 1)Dr

所以通过一块无限小面积的流量 J(x)可以写作

J(x) = −v2

α

dρ

dx
− vρ

α

dv

dx

如果系统达到了稳态，也就是说 J(x) = 0，求解微分方程，不难得到

ρ(x) = ρ0
v0
v(x)

其中 ρ0 是系统的平均浓度，v0 是粒子运动的平均速率。如果考虑活性粒子只有两

种速度可供选择 (这种情况在光诱导的条件下很容易实现)，可以认为粒子在特定区

域的浓度与它在此的运动速率成反比关系。实验已经证明，感光细菌可以被一定

强度分布的光照诱导为实验人员想要的形态 (图 2)。
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图 2: 一项针对的细菌实验测得的局部密度与速度的关系，虚线表示密度与速度的预测关系为 ρ ∽ v−1

，数据在低速区间的偏差主要与细菌之间的相互排斥导致的局部密度无法继续上升有关。在适当的外

加光场照射下，细菌群分布的密度剖面图将呈现出蒙娜丽莎和达尔文的画像。

2.2 一维群体感应模型

现在考虑一个运动速度依赖于局部浓度的活性物质系统，即粒子的速度 v(x) =

v[ρ(x)] 。从微生物学的角度来看，这是群体感应现象的简化模型 [4]：细菌通过感

应局部化学物质浓度来调整基因表达的生物表现型，从而对局部细菌密度作出一

定的响应，比如降低行进速度。这在生物膜的形成初期较为常见。

如果对浓度 ρ0 ≡ c/v0 的均一体系做微小扰动 δρ，粒子的局部速度将会变为

v[ρ0 + δρ(x)] = v(ρ0) + v′(ρ0)δρ(x)

如果 v′ < 0 ，则当局部密度增加时运动速度将会下降。如果速度的降低超过了一

定的限度，引发的正反馈循环就会最终导致 MIPS 的形成。对于线性项

ρ0 + δρ′ =
c

v(ρ0) + v′(ρ0)δρ
= ρ0

[
1− v′(ρ0)

v(ρ0)
δρ

]
在 δρ′ > δρ的情况下，系统将会进入 MIPS 正反馈循环，所以线性稳定区域为

v′(ρ0)

v(ρ0)
< − 1

ρ0
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由此可见，在 ρ > ρ0 的区域，密度均一的体系将会变得不稳定，从而通过旋节线

分解机理 (spinodal decomposition) 而形成浓稀两相 (图 3)。

图 3: 一维群体感应粒子的密度分布随时间的变化，可以看到在 t = 0 时密度均一的体系随时间的增

加逐渐分离为高密度和低密度的两相。

事实上，更精细的稳定性判据需要借助局部自由能密度 f0(ρ)，满足 d2f0/dρ
2 <

0。而自由能密度 f0(ρ)的表达式为

f0(ρ) = ρ(ln ρ− 1) +

∫ ρ

ln v(µ)dµ

等号右边第一项可以看做是理想气体状态熵，它将会引导系统向密度均一的稳定

相弛豫；第二项则可以看做是局部密度的上升而带来的运动速度下降，也即 MIPS

能够发生的原因。

然而在对自由能做高阶展开的过程中，由于界面自由能项的出现，这种热力学

上的对应关系此时不再适用。但即使 MIPS 微观动力学机理和非活化相平衡系统之

间存在着明显的区别，它仍然表明在介观尺度下两者具有很大的相似性。

3 MIPS的微观动力学模型

现今 MIPS 的理论与计算研究领域主要有三种粒子模型 [2, 23]，分别是群体感应

粒子模型 (QSAP)、活化布朗粒子模型 (ABP) 以及活化 Ornstein-Uhlenbeck 模型 (AOUP)。虽

然图 (3) 将一维的群体感应模型的相分离现象清晰地刻画了出来，我们仍然需要研

究 2 维和 3 维的情况，以期获得对 MIPS 相图和它的成核动力学更多定量的理解。
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2 维和 3 维的 MIPS 系统差别不大，所以接下来的讨论仅限于二维系统。

3.1 QSAP模型

对上一节的一维 (QSAP) 模型推广至二维，不难得到

∂ri
∂t

= v[ρ(ri)]ni +
√
2DTΛT , (QSAP) (1)

其中 ri 是第 i 个粒子的坐标，ni 是运动方向上的单位矢量。等式右边第二项是由

自发浓度扩散控制，其扩散系数为DT ，而ΛT 为高斯白噪声，它满足

⟨Λi(t)⟩ = 0

⟨Λiα(t),Λiβ(t
′)⟩ = δijδαβδ(t− t′)

在计算机模拟的过程中，为了计算处于 r 处的瞬时粒子密度 ρ(r) =
∑

i δ(r − ri)，

通常需要将它和一个各向同性的核函数K 做卷积：

ρ(r) =

∫
K(r − r′)ρ(r′)dr′

在实际研究中，核函数通常取为

K(r) =
Θ(r0 − r)

Z
exp

(
− r20
r20 − r2

)
其中Θ(x)表示 Heaviside 函数、Z 为归一化因子，而 r0 代表粒子的截断半径——如

果两个粒子之间的距离超过 r0 即可视为无相互作用。

3.2 ABP模型

ABP 模型的优势在于计算模拟非常简单 [23]。这一模型认为粒子的运动速率恒

为 v0 ，并考虑粒子间成对相互作用Fi(rj)：

∂ri
∂t

= v0ni + Fi(rj) +
√

2DTΛT , (ABP) (2)

注意，这里的 v0 包含了粒子自推进作用与环境阻尼的相互平衡，即自推动力 Fp =

v0 。如前所述，ABP 模型还需要对运动方向角的变化加以修饰：

∂θi
∂t

=
√

2DRΛR, (ABP) (3)

其中DR 为转动扩散系数，ΛR 则代表高斯白噪声。
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图 4: ABP 模型示意图，左图表示 ABP 粒子以恒定速率前进，但行进方向角 θi 受到白噪声的干扰；右

图则表示两个粒子的相互作用力等大反向。

3.3 AOUP模型

相较于 ABP 模型，AOUP 模型基于 RTP 粒子模型，略为复杂。它考虑的噪声不再

是白噪声 (时间关联函数以 δ 函数的形式出现)，而是具有一定的记忆性。所以将噪

声项合并进 vi ：
∂ri
∂t

= vi + Fi(rj), (AOUP) (4)

其中速度 vi 为方程

τ
∂vi

∂t
= −vi +

√
2DAΛA, (AOUP) (5)

的解，这里 τ 代表粒子向同一方向推进的持续时间，其他项都与前述各式中的含

义相同。

幸运的是，求解方程 (5) 后，速度的关联函数呈现指数衰减的形式

⟨viα, viβ⟩ = δijδαβ
DA

τ
e−|t|/τ

所以 AOUP 模型不仅与 ABP 模型有相似的定量性质，并且实际上简化了对 ABP 模型

在理论分析上的麻烦。

4 典型结果

MIPS 研究领域可大致分为计算模拟和实验验证两个方向。得益于计算机的发

展，人们对 MIPS 的许多情况都作了深入讨论，但很多模型尚未得到实验证实 [3, 24]；

实验方面则主要集中于对微生物和细菌的研究，在研究微生物种群的发展与演化

方面有一些应用 [4]，但很多实验现象也没有充足的理论加以解释。本文接下来将

简要介绍 MIPS 在计算模拟和实验验证两方面的进展。
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4.1 计算模拟：惯性的影响

目前绝大多数计算机模拟的工作都基于过阻尼的 ABP 模型。虽然过阻尼近似在

许多新发现的非平衡行为中都有着广泛的应用前景，但是也在很多地方遇到了一

些难以逾越的障碍，比如由惯性诱导的熵产生在粒子质量极其微弱的情况下仍然

会导致整体行为较大的改变 [17–19]。所以研究粒子的惯性怎样影响 MIPS 是当前的

一个热门方向，新的视角可能会在对惯性作用的研究中被发现。

在 [25] 中，研究人员分别考虑了惯性对系统两种特征的影响，一种是活性依赖

的稳态局域浓度分布 (activity-dependent steady-state local density distributions，LLD)，另一种是

时间依赖的聚集体生长动力学 (time-dependent cluster-growth kinetics，TDGK)，并认为惯性

的存在将无惯性条件下的连续相变转化为非连续相变，并不经历旋节线分解以及

晶体粗化的过程。

考虑一个无惯性的准二维系统，其中每一个 ABP 粒子满足的运动方程为过阻尼

朗之万方程：

γ
dri
dt

= f0ni −
N∑
j=1

∂U(rij)

∂ri
+ fi (6)

γr
dϕi

dt
= gi (7)

其中 γ 表示摩擦系数，f0 和 ni = (cosϕi, sinϕi) 分别代表自驱动力的大小与方向。

而相互作用势能取

U(rij) = 4ϵ

[(
σ

rij

)12

−
(

σ

rij

)6

+
1

4

]
, rij < 21/6σ

而 fi 满足

⟨fi(t),fj(t
′)⟩ = 2Dtγ

2δijδ(t− t′)

而 γr 是旋转摩擦系数，而 gi 是旋转涨落项，同样满足

⟨gi(t), gj(t′)⟩ = 2Drγ
2
rδijδ(t− t′)

而对于有惯性的粒子 (AIP) 来说，只需再考虑惯性项M d2ri
dt2 和转动惯量 J d2ϕ

dt2 ：

M
d2ri
dt2

+ γ
dri
dt

= f0ni −
N∑
j=1

∂U(rij)

∂ri
+ fi (8)

J
d2ϕ

dt2
+ γr

dϕi

dt
= gi (9)
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稳态浓度方面，图 (5a) 是具有不同推进力的粒子的相分离情况，可以看到在活

性增加的过程中 ABP 粒子逐渐由密度集中的一相转化为浓稀两相，转化临界点大

约处于 f0 = 30的位置。和图 (5b) 中 AIP 粒子的相分离情况对比，AIP 系统转化的临

界点增加到了 f0 = 150的位置，并且阻尼过高后两相系统又回到一相。

图 5: 不同推进力的粒子的稳态浓度分布

图 (6) 是 ABP 粒子和 AIP 粒子分别靠近相分离临界点时的稳态浓度分布。对于

ABP 粒子，一相情况下的密度峰形位置基本没有改变，分离时双峰的形态也基本相

同。而对于 AIP 粒子而言，在活性逐渐增加的过程中一相密度峰的位置逐渐移向低

浓度区域，并且高浓度相的浓度峰的形成和增长并不是连续的。

图 6: ABP 粒子和 AIP 粒子靠近相分离临界点时的稳态浓度分布

对于惯性诱导相分离的机理，文章认为 ABP 粒子在碰撞时并不会马上弹开，而

是需要等到推进方向改变之后才会各自往不同方向前进，这使得每次碰撞的作用

都需要 t = 1/Dr 的时长，而在这段时间内周围会有更多的粒子相互碰撞并且聚集，

所以会逐渐导致 MIPS 的最终形成，如图 (7) 所示。

然而两个 AIP 粒子的碰撞是弹性碰撞，并不存在作用时间。这种惯性粒子特有

的弹性碰撞将会增加粒子间的平均间距，从而导致聚集体的粒子密度降低。所以
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总的来说，粒子的活性诱导粒子聚集，而惯性的存在将会阻碍这一过程，两种效应

的平衡将会最终决定 MIPS 是否会发生 [20, 22]。

图 7: ABP 粒子和 AIP 粒子碰撞时的情况

系统时间依赖的聚集体增长动力学 ( Time-Dependent Cluster-Growth Kinetics, (TDGK) )

方面的表现同样能够证实上述机理。图 (8) 是 LDD 随时间增长的变化，左侧代表的

ABP 系统中只存在活性诱导的聚集作用，所以和稳态 LDD 一样，相分离随时间连续

变化，但在 AIP 系统中相分离是跳跃式的。这同样表明 AIP 系统的 MIPS 并没有经过

旋节线分解与晶体粗化的过程，而是缓慢成核后的迅速生长过程。

图 8: ABP 和 AIP 系统聚集体密度随时间的变化

此外，惯性的大小对 AIP 系统不连续的密度跳跃大小也会有一定的影响。但是

当粒子质量超过了一定的限度，将不会再有 MIPS 的形成 [21] ——这与之前的讨论

相符，而更大的质量对应着更大的密度跃升。图 (9) 为 AIP 系统相分离时间的系综

平均 ⟨tsp⟩与活化动力的关系，可以看到，⟨tsp⟩随活化动力的增加呈现指数衰减的

形式

⟨tsp⟩ = A0 exp[−R0(f0 − f∗
µ)] + C0

这进一步证实了惯性诱导的 MIPS 经历了一个类似成核的过程。其中 ⟨tsp⟩ 与 f0 的
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关系与阿伦尼乌斯方程非常相近，所以式中A0 可以认为是成核的活化能，而惯性

质量越大，活化能越大，所以惯性的存在能够抑制 MIPS 的形成。

图 9: 相分离时间的系综平均与活化动力之间的关系

4.2 实验证据：自泳胶体

科学家已经能够合成许多种类的自泳胶体，它们通常以环境中的某些化学物质

为燃料，通过化学反应的方式来实现自推进行为。比如将由均相反应制备的惰性

金属胶体的一半镀上铂，在过氧化氢溶液中有铂的一面将会催化过氧化氢的分解，

为游动提供动力 [26]。大多数情况下这样的系统总是准二维的，因为这样的粒子倾

向于聚集在容器壁周围。不过在这种情况下依然会观察到的粒子聚集的现象也有

可能是粒子间的相互吸引导致的。

图 10: 铂-金双面粒子示意图，物质的消耗使得的粒子周围形成了一定的浓度梯度

参考文献 [24] 报道了外力场下自泳胶体 MIPS 行为的实验证据。研究人员将合成
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的铂-金双面胶体粒子浸润于水和过氧化氢溶液中，通过光学显微镜模组和MATLAB

程序来追踪自泳粒子的运动情况。

在纯水中，重力使得粒子在底部聚集而形成固相，在其上方则是非常稀薄、易

于区分的气相。然而在过氧化氢加入后，粒子迅速活化并开始自推进，逐渐出现

比较大的，时间大概需要几分钟。从图 (11) 中可以看到，虽然体系中的固相仍然存

在，但固气界面将会变得模糊，并且顶部气相区域将会扩散得更高更远。

图 11: 水环境和过氧化氢环境中自推进粒子的相分离

图 (12) 是系统二维结构因子 S(k) = 1
N ⟨ρk, ρ−k⟩随面内波矢的变化情况。对于非

活化粒子而言，虽然固相的固体特征非常明显，但是晶体结构不太完整；而对于活

化粒子，可以看到图中第一个峰的高度明显减弱，晶体相的不稳定度增加，这和一

些计算机模拟的结果非常相似 [27]。

图 12: 二维结构因子随面内波矢的变化

在对粒子聚集体的进一步研究中，研究人员获得了更加惊人的发现。聚集体的

形成是可逆的；组成粒子实际上在不断变化，并不只限于表面的粒子，而是整体的
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组成都在改变 (图 13)；并且粒子聚集体的尺寸和过氧化氢的浓度呈现反直觉的正相

关线性关系。

研究人员认为，这是由于制备的自推进粒子的推进原理是消耗周围的燃料，所

以在粒子周围会形成一定的浓度梯度，它的大小大概与 1/r成正比。这种浓度梯度

被认为会在粒子之间形成图 (10) 所示的散泳作用势 (diffusiophoretic interactions) VDP 。

图 13: 聚集体的组成变化

文章指出，这种独特的相互作用在一般相互吸引的胶体粒子中并不常见，反而

与细菌的化学浓度感应行为非常相似 [28–31]。在这一领域，Keller 和 Segel (KS) 富有

前瞻性地使用平均场理论 (meanfield description) 来刻画细菌的行为，并将细菌的扩散、

化学浓度感应和化学诱导物的产生与扩散一并考虑在内 [30, 31]。运用 KS 理论，设

粒子浓度为 ρ、化学诱导物浓度为 c，则它们满足的方程为

∂ρ

∂t
= Dρ∇2ρ−∇(µρ∇c)

∂c

∂t
= Dc∇2c+ αρ

其中Dρ 以及Dc 分别为粒子和化学诱导物的扩散系数，而 α 为自推进化学反应在

粒子表面上的速率。KS 理论模型的预测结果与实验符合的很好，虽然实际上可能

会有高阶非线性项的影响，但我们暂时不考虑，因为这不会在系统基本的稳定性

上有较大的偏差。

然而，KS 理论并没有描述具体成核与聚集的细致机理，也没有讲明单一聚集体

和多个聚集体同时存在时的差别。这些都需要在理论方面做更多的工作。
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5 总结与展望

本文聚焦于活性物质最引人瞩目的 MIPS 现象，较为详细地概述了这一领域以

RTP 粒子和 ABP 粒子为基础的 QSAP、ABP 以及 AOUP 微观动力学模型。在此基础上，

本文从计算模拟和实验验证两方面分别介绍了对应的工作。

计算模拟方面，人们发现粒子的惯性会对 MIPS 产生抑制作用，它和动力学诱

导的相分离相互对抗而达到平衡，从而能够决定系统是否会向 MIPS 发展，并认为

惯性的存在将无惯性条件下的连续相变转化为非连续相变，并不经历常见的旋节

线分解以及晶体的粗化过程。

实验验证方面，科学家在重力场下以合成的自泳胶体为实验对象，通过一定的

数字化手段追踪 MIPS 粒子的行为，发现粒子聚集体的尺寸和过氧化氢的浓度呈现

反直觉的正相关线性关系。文章认为，这是由于制备的自泳胶体特别的推进原理

能够在粒子周围的浓度梯度导致的，并认为这一实验结果与细菌在化学诱导下的

化学感应模型非常相似。

然而，目前人们提出的许多 MIPS 模型虽然在分子动力学模拟方面取得了丰厚

的成果，但是大多尚未通过实验手段证实。显然，如果 MIPS 现象只能存在于计算

机的数字运算中，那对于实际存在的问题而言是没有太大帮助的。并且现存的许

多理论模型更无法解释在实验中观察到的丰富的非平衡现象。

所以对于 MIPS 的研究应当在理论突破和实验验证方面同时进行，从目前浩如

烟海的模拟与实验数据中建立一个更加合适的模型，并通过实验来证明这一猜测

——在文献查阅的过程中，尚未发现使用 AI 以及机器学习算法来学习预测 MIPS 的

分子动力学，也许这是目前 MIPS 领域的一个突破口。
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