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摘  要 

聚二甲基硅氧烷(polydimethylsiloxane, PDMS)因具有良好的光学透明性、气体通透性和加工便利性，

被广泛应用于微流控器官芯片系统。然而，PDMS对小分子药物，尤其是疏水性化合物，存在明显的吸附

与吸收行为，可导致芯片内药物实际暴露浓度下降，从而影响药物筛选、毒性评价及药代动力学等研究

结果的准确性。本文综述了PDMS对小分子药物吸附行为的研究进展，总结其吸附机制及影响因素，并介

绍常用的测量与表征方法。同时归纳了降低PDMS吸附影响的工程策略及基于数学模型的浓度矫正方法，

以期为器官芯片药物研究中PDMS吸附问题的评估与校正提供参考。 
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Abstract 
Polydimethylsiloxane (PDMS) is widely used in microfluidic organ-on-a-chip systems because of its 
excellent optical transparency, gas permeability, and ease of fabrication. However, PDMS exhibits 
significant adsorption and absorption of small-molecule compounds, particularly hydrophobic drugs, 
which may reduce the actual drug exposure concentration in chip systems and thereby affect the 
accuracy of drug screening, toxicity evaluation, and pharmacokinetic studies. This review summa-
rizes recent advances in the adsorption behavior of small-molecule drugs in PDMS-based systems. 
The mechanisms and influencing factors of PDMS adsorption are discussed, and commonly used 
measurement and characterization methods are introduced. In addition, engineering strategies for 
minimizing PDMS absorption and mathematical modeling approaches for concentration correction 
are summarized. This review aims to provide a reference for evaluating and correcting PDMS-re-
lated absorption effects in organ-on-a-chip drug studies. 
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1. 引言 

近年来，微流控器官芯片(organ-on-a-chip, OoC)技术因能够在体外模拟人体组织微环境而受到广泛关

注，在药物筛选、毒性评价以及疾病模型构建等领域展现出重要应用前景[1]。该技术通过在微尺度流体

通道中培养细胞或组织，并结合多细胞共培养体系与动态流体条件，可在体外模拟组织界面结构、细胞

间相互作用以及流体剪切力等关键生理因素，从而更真实地再现体内组织功能和药物反应过程。随着微

流控技术与组织工程技术的发展，器官芯片已逐渐成为连接传统二维细胞模型与动物实验之间的重要体

外研究平台，并在药物吸收、分布、代谢和毒性(ADME-Tox)研究中展现出广阔应用前景[2] [3]。 
在器官芯片系统的构建中，材料选择对实验结果的可靠性具有重要影响。其中，聚二甲基硅氧烷

(polydimethylsiloxane, PDMS)由于具有良好的光学透明性、气体渗透性、生物相容性以及易于加工等优点，

长期以来一直是微流控芯片最常用的结构材料之一[1] [4]。PDMS 可通过软光刻技术快速复制微尺度结

构，并具有良好的弹性，使其能够在器官芯片中实现对细胞的机械刺激，例如模拟肺呼吸运动或肠道蠕

动等生理过程，因此在多种器官芯片模型中得到广泛应用[1]。 
然而，随着器官芯片在药物筛选和药代动力学研究中的应用不断深入，PDMS 材料的一些固有缺陷

逐渐显现。其中最受关注的问题之一是其对小分子化合物，特别是疏水性药物分子的吸附与吸收行为。

PDMS 为一种具有疏水性的硅氧烷弹性体，其内部聚合物网络可吸附并吸收多种小分子化合物，从而导

致芯片内药物有效浓度下降。Toepke 等的研究早期指出，在 PDMS 微流控系统中，疏水性小分子可迅速

分配进入 PDMS 基体，从而降低溶液中的实际药物浓度[5]。随后 Regehr 等进一步发现，PDMS 不仅能

够吸收疏水性激素分子，还可能释放未完全交联的低聚物，对细胞行为产生额外影响[6]。 
在器官芯片药物研究中，这种材料吸附效应可能对药物的药代动力学–药效学(pharmacokinetics-
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pharmacodynamics, PK-PD)关系产生干扰。例如，在微流控药物筛选实验中，若部分药物被 PDMS 吸附，

则细胞实际接触到的药物浓度可能显著低于给药浓度，进而导致药效评价结果偏低。VanMeer 等研究表

明，不同药物在 PDMS 中的吸附程度存在明显差异，并且随时间变化显著，使得芯片内药物浓度难以准

确预测[7]。此外，Rodrigues 等通过定量研究发现，小分子在 PDMS 中的分配行为不仅与药物疏水性相

关，还受到溶剂体系、药物浓度以及流体停留时间等多种因素影响[8]。 
因此，PDMS 对小分子药物的吸附问题已成为限制器官芯片技术在药物开发领域应用的重要因素之

一。为降低该问题对实验结果的影响，研究者从多个角度开展了大量探索，包括 PDMS 表面或体相改性、

开发低吸附替代材料以及通过数学模型预测和矫正芯片内药物浓度等策略。本文在系统梳理相关研究进

展的基础上，重点综述 PDMS 对小分子药物吸附行为的机制及其影响因素，并总结降低吸附影响的工程

策略及模型矫正方法，以期为器官芯片在药物筛选和药代动力学研究中的应用提供参考。 

2. PDMS 对小分子药物的吸附行为及影响因素 

在微流控和器官芯片系统中，PDMS 对小分子化合物的吸附与吸收是影响实验结果可靠性的关键因

素之一。如图 1 所示，小分子药物在进入微流控系统后，首先可在 PDMS 表面发生吸附，随后部分分子

通过扩散进入 PDMS 聚合物基体内部，并在材料中发生分配与富集。这一过程会导致培养液中的药物浓

度逐渐降低，从而影响实际药物暴露剂量及实验结果的解释。此外，在一定条件下，储存在 PDMS 中的

药物还可能重新释放至培养液中，形成吸附—再释放过程，从而进一步改变系统中的药物浓度分布[5] [7]。 
 

 
Figure 1. Schematic diagram of the adsorption, diffusion, and re-release of small-molecule drugs in PDMS microfluidic systems 
图 1. PDMS 微流控系统中小分子药物的吸附、扩散与再释放机制示意图 

 
研究表明，PDMS 对小分子药物的吸附行为受到多种因素的共同影响，包括药物分子的理化性质、

PDMS 材料的结构特征以及微流控系统的操作条件等[7] [9]。 
首先，小分子药物的理化性质是影响 PDMS 吸附的重要因素。其中，分子的疏水性通常被认为是决

定吸附程度的重要指标。PDMS 由硅氧烷链构成，整体表现出明显的疏水性，因此疏水性较强的小分子
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更容易通过疏水相互作用进入 PDMS 材料内部。研究表明，具有较高辛醇/水分配系数(logP)的药物通常

表现出更明显的 PDMS 吸附[5] [7]。 
为更直观地分析小分子化合物在 PDMS 体系中的吸附行为，表 1 汇总了近年来文献报道的多种代表

性小分子药物在 PDMS 微流控系统中的吸附情况及理化性质参数。总体来看，药物在 PDMS 中的吸附程

度与药物疏水性呈现出一定的相关趋势。对于 logP 值较低的亲水性或弱疏水性化合物，例如 caffeine (logP 
= −0.07)、antipyrine (logP = 0.38)及 primidone (logP = 0.90)，其在 PDMS 体系中的吸附比例通常较低，多

数低于 10%~20% [7] [10]。这类分子由于极性较高，与疏水性的 PDMS 聚合物之间相互作用较弱，因此

不易进入材料内部。 
随着分子疏水性的增加，药物在 PDMS 中的吸附趋势逐渐增强。例如，logP 在 2~3 范围内的化合物，

如 nifedipine、melatonin 及 bortezomib 等，在 PDMS 中的吸附比例通常达到 30%~50% [10] [11]。当 logP
进一步升高时，吸附现象更加显著。对于 logP 大于 4 的强疏水性化合物，例如 loperamide、imipramine 及

tamoxifen 等，其在 PDMS 体系中的损失比例可超过 80%，表明大部分药物分子可能被 PDMS 材料吸收

或吸附[10] [12]。同理，一些高度疏水的荧光染料如 Nile red (logP ≈ 5)在 PDMS 中的吸附比例甚至可超过

90%，表现出极强的材料分配行为[13]。 
然而，已有研究对多种神经精神类药物的吸附情况进行分析发现，不同化合物之间的吸附程度存在

明显差异，其规律并不完全由 logP 决定，分子的分子量、旋转键数量以及拓扑极性表面积等结构参数同

样可能影响其在 PDMS 中的分配行为[14]。因此，PDMS 吸附过程实际上是多种分子理化性质共同作用

的结果。 
 

Table 1. Absorption behavior and physicochemical properties of small-molecule compounds in PDMS systems 
表 1. PDMS 体系中不同小分子化合物的吸附情况及理化性质 

小分子药物 MW (Da) logP PDMS 吸附比例/现象 检测方法 参考文献 

Caffeine 194 −0.07 <10%吸附 LC-MS Grindulis 2025 [10] 

Antipyrine 188 0.38 低吸附 HPLC van Meer 2017 [7] 

Primidone 218 0.90 10%~20%吸附 LC-MS Grindulis 2025 [10] 

Rhodamine B 479 1.90 约 30%进入 PDMS FL Iyer 2019 [15] 

Apafant 409 0.98 8%~15%浓度下降 LC-MS Carius 2024 [16] 

Doxorubicin 543 1.30 约 20%吸附 FL Fujiwara 2025 [17] 

Bay K8644 389 4.10 约 70%吸附 HPLC Sano 2019 [18] 

Rhodamine 123 344 1.50 中等吸附 FL Hermann 2025 [19] 

Rhodamine B 479 1.90 约 30%进入 PDMS FL Iyer 2019 [15] 

Paraoxon 275 2.00 明显吸附 UV-Vis Hermann 2025 [19] 

Indole 117 2.10 明显吸附 UV-Vis Hermann 2025 [19] 

Mexiletine 179 2.10 20%~40%吸附 LC-MS Grindulis 2025 [10] 

Melatonin 232 2.40 30%~50%吸附 LC-MS Grindulis 2025 [10] 

Bortezomib 384 2.70 40%~50%吸附 LC-MS Moore 2017 [11] 

Camptothecin 348 2.70 约 60%吸附 HPLC Gomez-Sjoberg 2010 [20] 

Diltiazem 414 2.70 约 40%吸附 LC-MS Fujiwara 2025 [17] 

Amlodipine 409 3.00 50%~60%吸附 LC-MS Grindulis 2025 [10] 
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续表 

Paclitaxel 853 3.50 强吸附 HPLC Toepke 2006 [5] 

Estrogen 272 3.60 显著吸附 LC-MS Regehr 2009 [6] 

Carfilzomib 719 3.60 60%~70%吸附 LC-MS Moore 2017 [11] 

Verapamil 454 3.80 明显吸附 LC-MS van Meer 2017 [7] 

Estradiol 272 3.90 强吸附 LC-MS Regehr 2009 [6] 

Amodiaquine 355 4.30 50%~80%损失 LC-MS Grant 2021 [21] 

Loperamide 477 4.40 >80%吸附 LC-MS Grindulis 2025 [10] 

Atorvastatin 558 4.50 10%~20%损失 LC-MS Carius 2024 [16] 

Imipramine 280 4.80 80%~90%吸附 LC-MS Grindulis 2025 [10] 

Chlorpyrifos 350 5.00 强吸附 UV-Vis Hermann 2025 [19] 

Nile red 318 5.00 >90%吸附 FL Yao 2021 [13] 

Benzo[a]pyrene 252 6.10 极强吸附 UV-Vis Hermann 2025 [19] 

Tamoxifen 371 6.30 >90%吸附 LC-MS Quiñones-Pérez 2021 [12] 

Bazedoxifene 470 7.40 26%~56%损失 LC-MS Carius 2024 [16] 

 
此外，微流控系统的结构参数及实验条件同样会影响 PDMS 吸附行为。在微流控芯片中，由于通道

体积较小而材料表面积较大，系统通常具有较高的表面积/体积比，从而放大材料吸附对药物浓度的影响，

使药物更容易与 PDMS 接触并发生吸附或吸收[5] [7]。此外，溶剂组成、药物浓度以及分子在系统中的

停留时间等因素也会改变药物在 PDMS 中的分配行为。例如，在较低浓度条件下，小分子更容易进入

PDMS 材料内部，而当浓度升高时材料可能逐渐趋于饱和，从而降低相对吸附比例；不同溶剂环境也会

影响分子分配行为，如某些疏水染料在 PBS 中的吸附明显高于在有机溶剂中的情况[6]。 
总而言之，PDMS 对小分子药物的吸附行为受到多种因素共同影响，包括分子的疏水性、分子量、

极性表面积以及空间结构等分子理化性质，同时也与微流控系统的结构参数和实验条件密切相关。在器

官芯片系统中，由于通道尺寸较小、材料表面积与体系体积比值较高，这些因素往往会进一步放大材料

吸附对药物浓度的影响。因此，在进行器官芯片相关药物研究时，需要综合考虑药物理化性质及实验体

系条件，以更准确地评估 PDMS 材料对药物暴露水平的影响。基于上述复杂影响因素，建立可靠的实验

测量与表征方法是准确评估 PDMS 吸附行为的前提。 

3. PDMS 吸附的测量与表征方法 

PDMS 对小分子药物吸附行为的研究通常从溶液中药物浓度变化的测定开始。在多数研究中，研究

者首先将一定浓度的药物溶液加入 PDMS 微流控芯片或 PDMS 材料体系中，并在不同时间点采集溶液样

品，通过高效液相色谱(high performance liquid chromatography, HPLC)或液相色谱–质谱联用(liquid chro-
matography-mass spectrometry, LC-MS)测定药物浓度[7] [21]。通过比较实验前后的药物含量变化，可以评

估药物在 PDMS 材料中的损失比例，从而反映材料吸附程度。在一些研究中，该方法还可结合时间序列

采样分析药物浓度随时间的变化，从而获得 PDMS 吸附的动力学特征[21]。 
在部分研究中，为进一步评估 PDMS 对药物的储存与释放行为，还会进行吸附–释放实验。例如，

在药物与 PDMS 材料接触一段时间后更换为无药物溶液，并持续监测溶液中药物浓度变化，以判断 PDMS
内部是否存在分子再释放现象[9]。通过比较吸附阶段和释放阶段的浓度变化，可以更全面地评估 PDMS
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对小分子药物的储存能力及其对系统药物浓度的影响。 
除溶液浓度变化测定外，一些研究还通过扩散或膜透过实验测定药物在 PDMS 中的传输参数。例如，

在两侧溶液室之间设置 PDMS 薄膜，通过监测膜两侧溶液中药物浓度随时间的变化，可计算药物在 PDMS
中的扩散系数及溶液–PDMS 分配系数，从而为建立药物传输模型提供关键参数[7]。 

此外，光谱分析方法也被用于研究 PDMS 吸附行为。紫外–可见吸收光谱(ultraviolet-visible spectros-
copy, UV-Vis)可通过建立标准曲线测定溶液中药物浓度变化，从而评估 PDMS 体系中的药物损失情况[9]。
傅里叶变换红外光谱(Fourier transform infrared spectroscopy, FTIR)则可用于分析 PDMS 表面化学结构变

化以及药物与材料之间的相互作用，为理解材料吸附机制提供结构信息[20]。 
成像技术则主要用于观察小分子在 PDMS 材料中的空间分布。例如，利用 Nile Red 或 Rhodamine B

等荧光分子作为示踪剂，通过荧光显微镜或激光共聚焦显微镜可以直接观察分子在 PDMS 中的扩散过程，

并分析其在材料内部的分布特征[9] [22]。这类方法能够从空间层面揭示药物在 PDMS 中的吸附与扩散行

为，为理解材料吸附过程提供直观证据。 

4. PDMS 吸附的矫正策略与模型方法 

针对 PDMS 材料对小分子药物的吸附问题，研究者从材料工程、实验优化以及数学建模等多个方面

提出了不同的解决策略。总体而言，这些方法可分为降低材料吸附的工程策略以及基于数学模型的浓度

矫正方法两大类。 

4.1. 吸附降低策略 

目前降低 PDMS 吸附效应的工程策略主要包括材料改性、表面涂层以及替代材料三类方法。 
表面涂层是一种较为直接的解决方案，其基本原理是在 PDMS 表面构建低渗透阻隔层，从而减少小

分子向材料内部扩散。例如，有研究通过在 PDMS 表面引入 PTFE 等惰性涂层，显著降低疏水性分子的

吸附行为，同时在一定程度上保持材料的光学性能与气体通透性[13]。 
材料改性则主要通过改变 PDMS 表面或体相性质来降低吸附行为。例如，通过引入 PEG 或两亲性结

构，可构建相对亲水的界面，从而减少疏水药物在材料中的分配与扩散[23]。此外，近年来也有研究通过

构建润滑界面降低分子与材料的直接接触，从而进一步减弱吸附效应[24]。 
相比之下，采用低吸附材料替代 PDMS 是一种更为彻底的解决思路。例如，聚乳酸、氟弹性体以及

热塑性弹性体等材料均被用于构建微流控芯片，这类材料通常表现出较低的小分子吸附水平[18] [25] [26] 
[27]。然而，这些替代材料在气体通透性、加工性能及成本等方面仍存在一定局限，难以完全取代 PDMS
在器官芯片中的应用。 

因此，在实际研究中，PDMS 材料仍被广泛使用。在此背景下，通过数学模型对 PDMS 吸附效应进

行定量矫正，成为提高芯片内药物暴露浓度准确性的重要手段。 

4.2. 基于数学模型的吸附矫正方法 

随着器官芯片系统复杂度不断提高，仅依赖实验测定往往难以准确评估 PDMS 吸附对药物浓度的影

响。因此，近年来越来越多研究开始利用数学模型对 PDMS 吸附效应进行定量描述与矫正，以提高微流

控系统中药物暴露浓度预测的准确性(见表 2)。通过将实验测定的材料分配参数与流体动力学模型相结合，

可以更系统地分析药物在微流控体系中的传输行为，并为实验结果的解释提供理论支持。 
在微流控系统中，药物的传输通常由对流(convection)、扩散(diffusion)以及材料分配(partitioning)等过

程共同决定[8] [19] [21]。当药物溶液在微流控通道中流动时，分子不仅会在液相中扩散，还可能通过界
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面传质进入 PDMS 材料内部，从而在液相与固相之间形成分配平衡。因此，在数学模型中通常需要引入

材料分配系数(partition coefficient)以及材料扩散系数(diffusion coefficient)等关键参数，以描述药物在溶液

与 PDMS 之间的传质过程。早期研究通过测定小分子在 PDMS 与溶液之间的分配系数建立扩散–分配模

型，从而定量描述药物在液相与材料之间的迁移过程。例如，Rodrigues 等通过定量测定多种疏水小分子

在 PDMS 中的分配行为，构建了能够预测不同实验条件下药物浓度变化的数学模型，为后续模型研究提

供了重要参数基础[8]。 
 

Table 2. Mathematical modeling and correction methods for small-molecule adsorption in PDMS 
表 2. PDMS 中小分子吸附的数学模型与校正方法 

模型类型 模型核心思想 关键参数 研究对象/ 
应用体系 

主要用途 代表文献 

扩散–分配模型
(Diffusion-partition 
model) 

通过建立溶液 -PDMS
界面的分配平衡，并结

合材料内部扩散过程

描述小分子在 PDMS
中的迁移行为 

材 料 分 配 系 数

(Kpdms/med)；扩散系

数(Dpdms)；表面积

/体积比(S/V) 

单通道微流控

芯片；PDMS 培

养系统 

预测小分子在

PDMS 中的吸

附与扩散行为；

定量分析药物

损失比例 

Rodrigues 
2021 [8] 

质量守恒模型(Mass 
balance model) 

基于系统质量守恒，通

过监测溶液中药物浓

度变化估算材料吸附

量 

初始浓度(C₀)；溶

液体积(V)；材料

面积(A) 

静态培养体系；

PDMS 微孔板

或微流控系统 

定 量 估 算

PDMS 吸附比

例；用于实验数

据拟合 

van Meer 
2017 [7] 

计算流体力学模型
(Computational fluid 
dynamics, CFD) 

通 过 求 解 Navier-
Stokes 方程和 Fick 扩

散方程模拟流体传输，

并在边界条件中引入

材料吸附过程 

流速(u)；扩散系数

(D)；材料分配系

数(K)；几何结构

参数 

器官芯片系统；

动态流动培养 
预测芯片通道

内药物浓度分

布；评估材料吸

附对暴露剂量

的影响 

Grant 2021 
[21] 

有限元传质模型(Finite 
element modeling, 
FEM) 

利用有限元方法对多

物理场耦合传质过程

进行数值模拟 

材料扩散系数；界

面传质系数；流体

动力学参数 

复杂微流控结

构；多层 PDMS
芯片 

模拟药物在材

料和液相中的

空间分布 

Rodrigues 
2021 [8] 

PBPK 模型
(Physiologically based 
pharmacokinetic model) 

将器官芯片系统视为

多个药物分布室，并引

入材料吸附参数进行

校正 

组织分配系数；材

料分配系数；流量

参数 

多器官芯片系

统；体外–体内

外推研究 

预测药物在器

官芯片及人体

中的药代动力

学行为 

Herland 2020 
[28] 

毒代动力学模型
(Toxicokinetics model) 

结合毒理学参数和材

料吸附行为预测药物

暴露水平 

清除率；分配系

数；扩散参数 
毒性评价；药物

暴露预测 
校正器官芯片

实验中的真实

暴露浓度 

Hermann 
2025 [19]；
Carius 2024 
[16] 

系统级传输模型
(System transport 
model) 

同时考虑芯片、管路、

储液器等材料对药物

吸附的综合影响 

材料表面积；材料

类型；分配系数 
完整器官芯片

实验系统 
评估整个系统

对药物浓度的

影响 

Grindulis 
2025 [10] 

 
在此基础上，计算流体力学(computational fluid dynamics, CFD)模型被广泛应用于模拟微流控系统中

的药物传输过程[21]。CFD 模型通常通过求解 Navier-Stokes 方程描述流体运动，同时结合 Fick 扩散定律

模拟分子扩散行为，并在边界条件中引入 PDMS 材料吸附或分配过程，从而实现对药物浓度空间分布的

预测。与简单的分配模型相比，CFD 模型能够同时考虑微流控通道结构、流速条件以及材料界面传质过

程，因此更适用于描述复杂微流控系统中的药物传输行为。Grant 等通过建立 CFD 模型模拟药物在 PDMS
器官芯片中的传输过程，结果表明若忽略 PDMS 吸附效应，系统中药物暴露浓度可能被明显高估[21]。

https://doi.org/10.12677/acm.2026.1641743


刘砚，余果 
 

 

DOI: 10.12677/acm.2026.1641743 4725 临床医学进展 
 

通过在模型中引入 PDMS 材料扩散系数和分配系数，可较为准确地预测药物在通道中的浓度梯度及材料

中的累积过程，从而为实验设计和结果解释提供理论依据。 
在更复杂的多器官芯片系统中，药物在不同组织模块之间的分布还可能受到系统整体药代动力学行

为的影响。因此，一些研究将器官芯片实验数据与生理学基础药动学(physiologically based pharmacokinetic，
PBPK)模型相结合[2] [28]。PBPK 模型通过建立多个生理学相关的药物分布室(compartments)，并利用器

官血流量、组织分配系数等参数描述药物在体内的分布过程。在器官芯片研究中，可将 PDMS 材料作为

独立的“吸附或储存室”，并通过引入材料分配参数修正实验体系中的药物浓度变化，从而提高体外实

验结果向体内药代行为外推的可靠性。Herland 等通过将多器官芯片系统与 PBPK 模型耦合，实现了对人

体药物药代动力学反应的定量预测[28]。近期研究还提出利用毒代动力学(toxicokinetics)模型对器官芯片

系统中的药物浓度进行校正，以更准确地预测药物暴露水平及其毒性反应[16] [19]。 
此外，在实际微流控系统中，药物吸附不仅可能发生在 PDMS 芯片材料上，还可能发生在流体管路、

储液器或其他聚合物材料表面。Winkler 等[14]和 Grindulis 等[10]的研究表明，在一些器官芯片实验系统

中，管路材料的表面积甚至可能大于芯片本身，从而对药物浓度产生更显著的影响。因此，在建立数学

模型时需要综合考虑材料吸附、流体传输以及系统结构参数等多种因素，从而更准确地描述药物在整个

微流控系统中的传输行为。近年来，一些系统级模型还尝试将芯片结构、管路材料以及培养体系参数统

一纳入模型框架，以提高对实验系统整体药物传输行为的预测能力[10] [19]。 
总体而言，目前针对 PDMS 吸附问题的解决策略不仅包括材料改性和替代材料等工程方法，还包括

基于数学模型的浓度矫正方法。其中，结合 CFD 与 PBPK 的多尺度建模方法能够同时考虑流体动力学、

材料吸附以及系统药动学过程，被认为是未来器官芯片药物评价研究的重要发展方向[21] [28]。通过将实

验测量与模型预测相结合，可有效提高器官芯片系统中药物暴露浓度评估的准确性，并增强体外实验结

果对体内药代行为的预测能力。 

5. 讨论 

尽管 PDMS 材料在微流控和器官芯片领域具有良好的光学透明性、气体通透性以及加工便利性等优

势，但其对小分子药物的吸附与吸收行为仍是影响实验结果可靠性的关键问题之一[5]-[7]。研究表明，

PDMS 吸附行为受多种因素共同影响，包括药物的理化性质、材料结构特征以及实验条件等[8]-[10]。例

如，疏水性较强的小分子更容易进入 PDMS 聚合物网络发生分配与富集，而分子量、极性表面积及分子

结构等因素同样会影响其在材料中的扩散行为。因此，仅依赖单一参数(如 logP 值)往往难以准确预测药

物在 PDMS 中的吸附程度，从而增加器官芯片药物研究结果解释的复杂性[7] [8]。 
为降低 PDMS 吸附对实验结果的影响，研究者提出了多种工程策略，包括材料改性、表面涂层以及

替代材料等方法。例如，通过在 PDMS 表面构建阻隔层(如 PTFE 涂层或 sol-gel 改性)可减少小分子进入

材料内部[13] [20]；通过引入两亲性结构也可在一定程度上降低药物向材料内部的扩散[12]；此外，采用

氟弹性体或热塑性聚合物等低吸附材料替代 PDMS，同样能够减少药物损失[18] [25] [26]。然而，这些方法

在降低吸附的同时也可能带来新的问题，例如涂层稳定性不足、材料加工难度增加或气体通透性下降。因

此，在许多器官芯片研究中仍需继续使用 PDMS 材料，并通过其他手段对材料吸附效应进行评估和校正。 
在这一背景下，基于数学模型的吸附矫正方法逐渐成为重要研究方向。通过测定药物在 PDMS 与溶

液之间的分配系数和扩散系数，并将这些参数引入计算流体力学(CFD)模型或生理学基础药动学(PBPK)
模型中，可以更准确地预测器官芯片系统中的真实药物浓度[21] [29]。该方法能够同时考虑流体传输、材

料吸附以及系统结构等因素，从而为实验结果解释和剂量设计提供理论依据。此外，毒代动力学模型也

被用于评估器官芯片系统中的药物暴露水平，以提高体外实验结果向体内药代行为外推的准确性[16] [19]。 
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除数学模型外，建立可靠的实验测量方法同样是研究 PDMS 吸附行为的重要基础。目前常用方法包

括 LC-MS 或 HPLC 等技术，通过检测培养液中药物浓度随时间变化来估算材料吸附比例[8] [21]。荧光

成像方法则可用于观察小分子在 PDMS 中的空间分布，例如利用 Rhodamine B 或 Nile Red 等荧光探针分

析其扩散行为[15]。近年来，拉曼光谱技术也被用于研究 PDMS 内部的小分子扩散过程，可在无需荧光

标记的情况下实现对分子迁移行为的可视化表征[29]。 
值得注意的是，PDMS 材料中还可能存在吸附–再释放现象，即材料内部储存的药物在一定条件下

重新释放到溶液中，从而形成类似“材料记忆效应”的行为[10] [15]。已有研究表明，该过程通常表现为

扩散控制的缓慢释放过程，其速率与药物在 PDMS 中的扩散系数、材料–溶液分配系数以及 PDMS 厚度

等因素相关。在培养基更换或药物洗脱实验中，PDMS 内部储存的药物可能持续以低浓度释放，从而影

响体系中的真实药物暴露水平。 
总体而言，通过结合实验测量、材料工程以及数学建模等方法，有望更加全面地评估 PDMS 材料对

药物实验结果的影响。随着器官芯片技术的发展，建立更加准确的材料吸附评估方法和预测模型，将有

助于提高器官芯片在药物筛选、毒性评价以及药代动力学研究中的应用价值[1] [2]。 
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