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·综述·

耗散粒子动力学和纳维边界条件在微米纳米

流体力学模拟中的应用∗

周嘉嘉１，２∗∗

（北京航空航天大学 １化学与环境学院 ２软物质物理及其应用中心　 北京　 １００１９１）

摘　 要　 耗散粒子动力学是一种粗粒化的计算模拟方法，在微米和纳米流体力学中有着广泛的应用． 由于界

面在微小体积流体中的重要性，边界条件的选取在微米和纳米流体的研究中起到了关键性的作用． 我们简单

地介绍了耗散粒子动力学的模拟方法，并以此为基础，介绍了能够实现纳维边界条件的可调滑移长度的边界

条件模拟方法． 通过条纹状图案修饰的超疏水表面的流体力学行为研究，和高分子链在微米纳米流体器件中

的运动研究 ２ 个例子，耗散粒子动力学结合纳维边界条件的模拟方法的实用性和可靠性得到了证实．
关键词　 耗散粒子动力学， 可调滑移长度的边界条件， 微米和纳米流体力学， 计算机模拟

　 　 对于尺度在纳米和微米之间（１０ － ９ ～ １０ － ６

ｍｍ）的液体流动行为的研究，构成了所谓的微米

和纳米流体力学［１］，是目前新兴的一门交叉学

科． 纳米和微米流体力学器件在工程、物理、化学、
生物技术和纳米技术等众多领域都有着广泛的应

用，成功的例子包括商用复印打印机的喷墨机头，
在 Ｌａｂ⁃ｏｎ⁃ａ⁃ｃｈｉｐ 设备上合成与制备各种纳米颗

粒或者高分子胶束，对生物大分子的调控与分离，
以及临床病理学上的当场即时诊断等． 因此对微

米和纳米流体力学的研究无论是在理论探索或着

是实际应用中都有着重要的意义． 对微米和纳米

流体力学的模拟研究不但能帮助理解流体力学中

所关注的基本问题，同时也为设计和制备现代的

纳米和微米流体器件提供了理论性指导．
对于流体力学的计算方法普遍是以纳维⁃斯

托克斯方程（Ｎａｖｉｅｒ⁃Ｓｔｏｋｅｓ ｅｑｕａｔｉｏｎ）为基础［２］，在
雷纳数（Ｒｅｙｎｏｌｄｓ ｎｕｍｂｅｒ）比较小的情况下该方

程简化为斯托克斯方程（Ｓｔｏｋｅｓ ｅｑｕａｔｉｏｎ）． 通过数

值求解给定边界条件的纳维⁃斯托克斯方程，构成

了 拥 有 众 多 文 献 研 究 的 计 算 流 体 力 学

（ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ ｆｌｕｉｄ ｄｙｎａｍｉｃｓ）． 这种在连续空间

下的计算方法，对于悬浮在流体中的纳米颗粒或

者是高分子链的处理具有一定的挑战性，而且在

纳米尺度上，纳维⁃斯托克斯方程的有效性还有待

确认． 应此在这里我们着重于基于粒子的模拟方

法． 全原子的模拟方法虽然包含了具体的化学细

节，但因为计算资源的限制，无法达到我们所希望

考察现象的空间和时间尺度． 近年来，基于粗粒化

的众多模拟方法涌现，有效地填补了全原子模型

和连续模型之间的介观尺度． 常用的模拟方法包

括 耗 散 粒 子 动 力 学 （ ｄｉｓｓｉｐａｔｉｖｅ ｐａｒｔｉｃｌｅ
ｄｙｎａｍｉｃｓ ） ［３ ～ ５］、 格 点 波 尔 兹 曼 （ Ｌａｔｔｉｃｅ
Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ） ［６，７］、多粒子碰撞动力学（ｍｕｌｔｉ⁃ｐａｒｔｉｃｌｅ
ｃｏｌｌｉｓｉｏｎ ｄｙｎａｍｉｃｓ） ［８，９］等．

在这篇简短的综述中，我们介绍了耗散粒子

动力学的模拟方法，以及该方法在流体力学中的

应用． 耗散粒子动力学同时也被广泛应用于高分

子相行为的研究中，感兴趣的读者可以参考文

献［１０，１１］ ． 当流体尺度变小时，一个重要的变化是

对合理边界条件的选取，没有滑移的边界条件

（ｎｏ⁃ｓｌｉｐ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ）会被更加普适的纳维

边界条件（Ｎａｖｉｅｒ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ）所取代［１２］ ．
我们运用耗散粒子动力学模拟方法，结合可调滑

移长度的边界条件，重点介绍在微米和纳米流体

力学中的应用． 本文首先简短地介绍了耗散粒子

动力学的方法；随后介绍了如何在模拟中实现可

调滑移长度的边界条件． 最后还介绍了模拟方法

在微米和纳米流体流体力学中的应用：讨论了超
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疏水表面的流体力学行为，并介绍了悬浮在流体

中的高分子链． 希望通过本文的介绍，能够使对流

体力学感兴趣的读者对耗散粒子动力学和可调滑

移长度边界条件的计算模拟方法有一个大概的

了解．

１　 耗散粒子动力学

耗散粒子动力学是一种粗粒化的模拟方

法［３ ～ ５］，我们在模拟中考察的最小单元并不是单

个的流体分子，而是由若干个流体分子组成的流

体粒子． 粗粒化的方法有效的减小了所考察物理

体系的自由度，从而能够在模拟中实现更大的空

间尺度和更长的时间尺度． 在耗散粒子动力学中，
２ 个不同的流体粒子（这里用 ｉ 和 ｊ 来表示，参考

图 １（ａ））之间的相互作用取决于两者的相对位置

ｒ→ｉｊ ＝ ｒ→ｉ － ｒ→ｊ 和相对速度 ｖ→ｉｊ ＝ ｖ→ｉ － ｖ→ｊ ． 粒子 ｉ 受到

了粒子 ｊ 的作用力由两部分组成

Ｆ→ＤＰＤ
ｉｊ ＝ Ｆ→Ｄ

ｉｊ ＋ Ｆ→Ｒ
ｉｊ （１）

Ｆｉｇ． １ 　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｏｆ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ （ ａ） ｂｅｔｗｅｅｎ ｏｎｅ ｐａｉｒ ｏｆ
ｆｌｕｉｄ ｐａｒｔｉｃｌｅｓ ｉｎ ｄｉｓｓｉｐａｔｉｖｅ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｄｙｎａｍｉｃｓ， ａｎｄ （ｂ） ｂｅｔｗｅｅｎ
ｏｎｅ ｆｌｕｉｄ ｐａｒｔｉｃｌｅ ａｎｄ ｔｈｅ ｗａｌｌ ｉｎ ｔｕｎａｂｌｅ⁃ｓｌｉｐ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ

　 　 方程（１）的第一项是耗散的部分，来源于粒

子之间的相对运动，具体的形式如下：

Ｆ→Ｄ
ｉｊ ＝ － γＤＰＤωＤ（ ｒｉｊ）（ ｖ

→
ｉｊ·ｒ＾ ｉｊ） ｒ＾ ｉｊ （２）

在耗散部分的表达式中， γＤＰＤ 是类似摩擦系数的

参量． 从方程（２）中可以看到，耗散部分的力大小

与 ２ 个粒子的相对速度在连接这 ２ 个粒子线段上

的投影成正比，而方向相反． 函数 ωＤ（ ｒ） 是一个

两粒子间距离的函数，它的形式选择可以有一定

的随意性，常用的选择如下：

ωＤ（ ｒ） ＝
１ － ｒ

ｒｃ
( )

２
ｒ ≤ ｒｃ

０ ｒ ＞ ｒｃ
{ （３）

在这里截断长度 ｒｃ 定义了相互作用的有效距离，
当 ２ 个粒子间距大于 ｒｃ， 两者的相互作用为 ０．

方程（１）的第二项是随机的部分，表达式具

有如下的形式：

Ｆ→Ｒ
ｉｊ ＝ ２ｋＢＴγＤＰＤωＤ（ ｒｉｊ）ξｉｊ ｒ＾ ｉｊ （４）

在这里 ｋＢ是波尔兹曼常数，Ｔ 是体系所处的温度．
ξｉｊ 是 对 称 且 没 有 关 联 的 随 机 数， 满 足 条 件

〈ξｉｊ（ ｔ）ξｉｊ（ ｔ′）〉 ＝ δ（ ｔ － ｔ′） ． 相互作用力的耗散部

分和随机部分是相互关联的，它们满足涨落⁃耗散

定律（ｆｌｕｃｔｕａｔｉｏｎ⁃ｄｉｓｓｉｐａｔｉｏｎ ｔｈｅｏｒｅｍ），从而确保体

系处于确定的温度．
耗散粒子动力学的模拟有如下几个特点：第

一是模拟动力学常用的另外一种方法是郎之万动

力学（Ｌａｎｇｅｖｉｎ ｄｙｎａｍｉｃｓ） ［１３，１４］ ． 耗散粒子动力学

与郎之万动力学最大的区别在于所有的相互作用

力都是成对出现的，并且满足牛顿第三定律． 这样

的设定保证了体系的动量守恒，从而能够在大尺

度上描述流体力学行为． 第二是在经典的耗散粒

子动力学中，方程 （１） 里还有一项保守力的贡

献［５］，从而能够在化学上反映两个粒子之间相亲

或者相斥的作用力． 在与流体力学相关的模拟中，
如果所考察的问题与流体具体的化学性质和粒子

排布有关，则保守力部分不可忽略；如果主要关注

流体力学相互左右，忽略保守力部分是一个可以

接受的选择． 第三在耗散粒子动力学的模拟中，有
几个参数可以调节：流体粒子的密度 ρ， 耗散系数

γＤＰＤ， 截断长度 ｒｃ， 以及 ωＤ（ ｒ） 的函数形式． 对于

确定的 ωＤ（ ｒ） 的函数形式，增加 ρ，γＤＰＤ 和 ｒｃ 都会

增加流体的黏度系数［１５］ ． 而从计算效率的角度而

言，增加 ρ和 ｒｃ 则会增加模拟的计算量． 综合各种

因素，一个合理的参数选择是 ρ ＝ ３ 和 ｒｃ ＝ １ ［５］ ．
第四在通常的参数选择情况下，耗散粒子动力学

描述体系的 Ｓｃｈｍｉｄｔ 常数接近于 １． Ｓｃｈｍｉｄｔ 常数

是体系动力黏度（ｋｉｎｅｍａｔｉｃ ｖｉｓｃｏｓｉｔｙ）和扩散系数

的比值，比较小的 Ｓｃｈｍｉｄｔ 常数意味着动量的传

递主要是通过粒子的扩散来实现的，而不是通过

粒子间的碰撞． 因此耗散粒子动力学所描述的流

体更接近于气体． 为描述液体，可以通过改变

ωＤ（ ｒ） 的函数形式，来调节体系的 Ｓｃｈｍｉｄｔ 常

数［１６ ～ １８］ ．

２　 纳维边界条件

当所考察的流体体系的体积变小时，体系的

表面积与体积的比值则会增加，表面与流体之间

的相互作用在流体所受到的各种相互作用中脱颖

而出，成为占支配地位的作用力． 因此在微米和纳

米流体力学中，边界条件是影响流体力学行为的

关键因素． 对于宏观流体而言，最为常见的边界条

件是不可滑移的边界条件，即流体速度在流体和

２２０１
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固体的交界面上为零． 在耗散粒子动力学的模拟

中，通常的处理方法是将部分流体粒子固定形成

固体表面［３，１９］或者是固定随机分布在一个平面的

粒子［２０ ～ ２３］，并同时引入相应的反弹条件来实现不

可滑移的边界条件． 流体粒子在触及固体表面后

反弹的条件有几种选择，包括镜面反射、弹跳反射

以及麦克斯韦反射等．
当考察小尺度的流体力学行为时，特别是在

疏水表面上，不可滑移的边界条件不一定适用． 在
这里需要引入更为普遍的纳维边界条件．

假设固体和液体的表面处在 ｘＯｙ 平面上，而
流体占据了 ｚ ＞ ０ 的部分（见图 ２）． 考虑最简单的

情况，在 ｙ 方向上存在一个剪切流场，这个流场在

界面 （ ｚ ＝ ０） 上的滑移速度用 ｖｓ 来表示． 在界面

上的单位面积上的压力，同时也是剪切应力张量

的分量 σｙｚ， 在一级近似条件下，其大小是正比于

滑移速度的：
σｙｚ ＝ ζｓｖｓ （５）

这里 ζｓ 表征了界面的摩擦系数． 对于最简单的牛

顿流体而言，剪切应力同时也正比于剪切速率：

σｙｚ ＝ η
∂ｖｙ
∂ｚ （６）

其中 η 是流体的剪切黏度系数． 比较方程（５）和
（６），可以得到纳维边界条件：

ｖｓ ＝ η
ζｓ

∂ｖｙ
∂ｚ ＝ ｂ

∂ｖｙ
∂ｚ （７）

流体在界面的滑移速度正比与在界面上的剪切速

率，而对应的比值就是纳维滑移长度 ｂ ＝ η ／ ζｓ ． 可

以注意到，不可滑移的边界条件已经包含在纳维

边界条件里，对应于 ｂ ＝ ０ ；而对于完全没有阻力

的理想光滑界面，有 ｂ → ∞ ． 从几何上来看，如果

将流场在界面的速度外推到零点，这点与界面之

间的距离就对应于滑移长度 ｂ．

Ｆｉｇ． ２　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎ ｏｆ Ｎａｖｉｅｒ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ
ｏｎ ａ ｆｌａｔ ｓｕｒｆａｃｅ ａｎｄ ｔｈｅ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｓｌｉｐ ｌｅｎｇｔｈ

在介观尺度的模拟中实现纳维边界条件有多

种选择． 对于格点玻尔兹曼方法可以参考文

献［２４ ～ ２６］ ． 在耗散粒子动力学方面，Ｓｍｉａｔｅｋ 等提出

了可调滑移长度的边界条件方法［２７］ ． 和 ２ 个流体

粒子之间的相互作用类似，界面和流体粒子之间

的相互作用也可以写成耗散和随机两个部分：

Ｆ→Ｄ
ｉ ＝ － γＬωＬ（ ｚ）（ ｖ

→
ｉ － ｖ→ｗａｌｌ） （８）

Ｆ→Ｒ
ｉ ＝ ２ｋＢＴγＬωＬ（ ｚ） ξ^ｉ （９）

比较方程（２）和（８），注意到方程（８）中耗散部分

用到的是流体粒子相对于界面的速度． 这里用 γＬ

来标识界面的摩擦系数，同时通过调节 γＬ 的大小

来实现不同的滑移长度． ωＬ（ ｚ） 是与方程（２）中

的 ωＤ（ ｒ） 类似，在距离界面超过截断长度 ｚｃ 时为

０，用来表征界面的有效作用力程． 随机部分（９）

与耗散部分关联，满足涨落⁃耗散定律，其中 ξ^ｉ 是

一个平均值为零，方差为一的随机矢量．
与流体粒子之间相互作用不同的是，在边界

上还必须考虑界面的不可穿透性质． 这里可以通

过引入一个只有排斥部分的 Ｌｅｎｎａｒｄ⁃Ｊｏｎｅｓ 相互

作用来实现．

Ｖ（ ｚ） ＝
４ε σ

ｚ( )
１２

－ σ
ｚ( )

６
＋ １

４[ ] ｚ ＜ ６２σ

０ ｚ ≥ ６２σ
{

（１０）
　 　 运用这个方法，可以实现不同的滑移长度． 滑
移长度存在一个解析的表达式［２７］，可以写成无量

纲参数 α ＝ ｚ２ｃγＬρ ／ η的函数． 对于线性的函数形式

ωＬ（ ｚ） ＝ １ － ｚ ／ ｚｃ， 滑移长度可以写成：
ｂ
ｚｃ

＝ ２
α － ７

１５ － １９
１８００α ＋ … （１１）

这个解析公式当滑移长度比较大时十分准确，但
是在接近不可滑移条件时存在一定的误差． 还可

以通过模拟在 ２ 个平板受限下的压强驱动流场和

简单剪切流场的方法来得到模拟中实际的滑移长

度． 图 ３ 给出了滑移长度 ｂ 和参数 γＬ 之间的关

系． 通过这个关系，可以在模拟中选择合适的 γＬ

数值，来实现可调滑移长度的纳维边界条件．

３　 超疏水表面的流体力学行为

由于固液界面在微小尺度流体中起到很重要

的作用，可以通过对表面的图案化修饰来影响和

调控微米和纳米流体的流体力学行为． 在自然界

中存在着众多类似的例子，最典型的就是所谓的

“荷叶效应” ［２８］ ． 在宏观尺度上光滑的荷叶表面，
放大来看，其表面实际上存在许多微米量级的起
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Ｆｉｇ． ３ 　 Ｒｅｌａｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｓｌｉｐ ｌｅｎｇｔｈ ｂ ａｎｄ ｗａｌｌ ｆｒｉｃｔｉｏｎ
ｐａｒａｍｅｔｅｒ γＬ

Ｔｈｅ ｉｎｓｅｔ ｓｈｏｗｓ ａｎ ｅｎｌａｒｇｅｄ ｐｏｒｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｒｅｇｉｏｎ ｗｈｅｒｅ ｔｈｅ ｓｌｉｐ
ｌｅｎｇｔｈ ｉｓ ｃｌｏｓｅ ｔｏ ｚｅｒｏ． Ｎｏ⁃ｓｌｉｐ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ｃａｎ ｂｅ

ｉｍｐｌｅｍｅｎｔｅｄ ｂｙ ｕｓｉｎｇ γＬ ＝ ５ ２６ ｍε ／ σ． Ｄａｓｈｅｄ ｃｕｒｖｅｓ ｓｈｏｗ

ａｎａｌｙｔｉｃａｌ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ Ｅｑ． （１１） ．

伏不平． 当液体在荷叶表面流动时，会有气体分子

被囚禁在表面凹陷的部分． 由于气体与液体之间

的相互摩擦力很小，通过改变表面的粗糙度，荷叶

表现出很小的液体流动阻力和很强的疏水性． 随
着在微小尺度下的刻蚀技术的发展，当前已经可

以人为的生成具有丰富多彩结构的表面［２９］ ．
在这里重点介绍最简单的具有一维周期结构

的超疏水表面（图 ４），可以看作是对荷叶表面的

一个理想化模型． 在固体和液体的表面，不可滑移

的边界条件依然满足；在条纹状图案凹陷的部分，
由于气体的存在，在气体和液体的界面上存在有

限的滑移长度． 假设液体并不会进入到凹陷的部

分，也就是表面处于所谓 Ｃａｓｓｉｅ 状态［３０］ ． 这个有

限的滑移长度可以通过气体软垫模型 （ ｇａｓ⁃
ｃｕｓｈｉｏｎ ｍｏｄｅｌ） ［３１，３２］给出：

ｂ ≈ η
ηｇ

ｅ （１２）

Ｆｉｇ． ４　 Ｓｋｅｔｃｈｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｓｔｒｉｐｅｄ ｓｕｒｆａｃｅ：Θ ＝ ０ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｓ ｔｏ ｌｏｎｇｉｔｕｄｉｎａｌ ｓｔｒｉｐｅｓ； Θ ＝ π ／ ２ ｔｏ ｔｒａｎｓｖｅｒｓｅ
ｓｔｒｉｐｅｓ （ａ）， ａｎｄ ｏｆ ｔｈｅ ｌｉｑｕｉｄ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ ｉｎ ｔｈｅ Ｃａｓｓｉｅ ｓｔａｔｅ （ｂ）

这里的 η 和 ηｇ 分别对于于液体和气体的剪切黏

度系数． 我们考虑的条纹状结构具有周期长度 Ｌ，
表面固体和气体所占的面积分数比分别是 φ１ 和

φ２ ． 对于非均匀的表面，它的有效滑移长度与角

度有关，在普遍情况下是一个二阶的张量［３３］ ． 对
于我们考虑的一维周期性条纹图案，有效滑移长

度张量的 ２ 个本征值分别对于流场平行于条纹走

向（最大滑移长度 ｂ‖
ｅｆｆ ）和垂直于条纹走向（最小

滑移长度 ｂ⊥
ｅｆｆ） ．

通过模拟得到的结果和数值解斯托克斯方程

的结果，以及一些特殊情况下的解析结果做比较．
对于条纹状图案，如果空气和液体界面为理想滑

移的状态 （ｂ ＞ ＞ Ｌ）， 有效滑移长度由下式给

出［３４，３５］：
ｂ‖
ｅｆｆ

Ｌ ＝
２ｂ⊥

ｅｆｆ

Ｌ ≃ １
π ｌｎ ｓｅｃ πϕ２

２
æ
è
ç

ö
ø
÷[ ] （１３）

对 于 任 意 数 值 的 滑 移 长 度 ｂ， Ｂｅｌｙａｅｖ 和

Ｖｉｎｏｇｒａｄｏｖａ 提出了近似表达式［３６］：

ｂ‖
ｅｆｆ

Ｌ ≃ １
π

ｌｎ ｓｅｃ πϕ２

２
æ
è
ç

ö
ø
÷[ ]

１ ＋ Ｌ
πｂｌｎ ｓｅｃ πϕ２

２
æ
è
ç

ö
ø
÷＋ ｔａｎ πϕ２

２
æ
è
ç

ö
ø
÷[ ]
（１４）

ｂ⊥
ｅｆｆ

Ｌ ≃ １
２π

ｌｎ ｓｅｃ πϕ２

２
æ
è
ç

ö
ø
÷[ ]

１ ＋ Ｌ
２πｂｌｎ ｓｅｃ πϕ２

２
æ
è
ç

ö
ø
÷＋ ｔａｎ πϕ２

２
æ
è
ç

ö
ø
÷[ ]
（１５）

这 ２ 个近似的表达式被证明在很大的参数空间都

是准确的，并且在 ｂ 数值较大时满足方程（１３）．
首先考虑改变外加压强的角度 Θ． 所考察的

条纹图案的参数为 ϕ２ ＝ ０． ５ 以及 ｂ ／ Ｌ ＝ １． ０． 图 ５
给出了耗散粒子动力学的模拟结果，以及理论的

预测结果：
ｂｅｆｆ（Θ） ＝ ｂ‖

ｅｆｆ ｃｏｓ２Θ ＋ ｂ⊥
ｅｆｆ ｓｉｎ２Θ （１６）

　 　 从图 ５ 中可以看出，模拟的结果和理论预测

的结果吻合得很好，确立了在不均匀表面图案下
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的流场的各向异性，同时也证实了条纹状表面的

有效滑移长度张量的概念．
接着考察改变条纹状表面的气体面积比 ϕ２

的效应． 图 ６（ａ）展示了有效滑移长度 ｂ‖
ｅｆｆ 和 ｂ⊥

ｅｆｆ 随

ϕ２ 变化的趋势． 条纹状表面的参数为 ｂ ／ Ｌ ＝ １． ０ ．
由图中可以看到，气体面积比 ϕ２ 是决定滑移长度

最关键的因素；当 ϕ２ 趋向于 １ 时，两个方向上有

效滑移长度都迅速的增加．
有效滑移长度随着空气部分滑移长度 ｂ 变化

的趋势在图 ６ （ ｂ） 中给出． 条纹表面的参数为

ϕ２ ＝ ０． ５． 在图中同时给出了解析的表达结果，和
模拟的结果吻合得很好． 当 ｂ 的数值很大时，模拟

和解析的结果都收敛为方程（１３）给出的结果，在
图中用虚横线表示． 上述的模拟结果说明用耗散

粒子动力学的方法来模拟条纹状表面是切实可行

的，模拟所给出的结果在数值计算和特定情况下

的解析公式符合得很好．

Ｆｉｇ． ５　 Ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｄｏｗｎｓｔｒｅａｍ ｓｌｉｐ ｌｅｎｇｔｈ， ｂｅｆｆ （Θ） ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ

ｔｉｌｔ ａｎｇｌｅ Θ ｆｏｒ ａ ｐａｔｔｅｒｎ ｗｉｔｈ ｂ ／ Ｌ ＝ １ ０ ａｎｄ ϕ２ ＝ ０． ５

Ｓｙｍｂｏｌｓ ｗｉｔｈ ｅｒｒｏｒ ｂａｒｓ ａｒｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｄａｔａ． Ｃｕｒｖｅｓ ａｒｅ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ
ｖａｌｕｅｓ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｕｓｉｎｇ Ｅｑ． （１６） ｗｉｔｈ ｅｉｇｅｎｖａｌｕｅｓ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ ａ
ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ （ ｓｏｌｉｄ） ａｎｄ ｂｙ Ｅｑｓ． （１４） ａｎｄ （１５） （ ｄｏｔ⁃
ｄａｓｈｅｄ） ．

前面主要考虑了一个条纹状表面，当流体在

２ 个平行的条纹状表面之间流动时，情况会变得

更加有趣而且复杂． 当 ２ 个平板之间的距离远大

于条纹的周期时，２ 个平板对于流体的影响可以

看作是相互独立的，一个平面的结果同样可以适

用． 但当平板之间的距离与条纹的周期长度相当

甚至更小时，２ 个平板对于流体的影响会出现耦

合． 由于条纹状平面具有方向性，受限流体会出现

所谓的横向现象（ ｔｒａｎｓｖｅｒｓｅ ｐｈｅｎｏｍｅｎａ），即当外

加压强梯度沿着一个方向时，流体出现与压强垂

直方向上的流动． 图 ７ 中给出了耗散粒子动力学

Ｆｉｇ． ６ 　 （ ａ） Ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｓｌｉｐ ｌｅｎｇｔｈ （ ｓｙｍｂｏｌｓ） ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ
ｇａｓ⁃ｓｅｃｔｏｒ ｆｒａｃｔｉｏｎ ϕ２ ｆｏｒ ｂ ／ Ｌ ＝ １ ０； （ｂ） Ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｓｌｉｐ ｌｅｎｇｔｈ ａｓ

ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｌｏｃａｌ ｓｌｉｐ ｌｅｎｇｔｈ ｂ ｆｏｒ ϕ２ ＝ ０ ５

Ｔｈｅ ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｒｅｓｕｌｔｓ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ａｓ ｓｏｌｉｄ ｃｕｒｖｅｓ． Ａｌｓｏ ｓｈｏｗｎ ａｒｅ
ａｎａｌｙｔｉｃ ｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎ Ｅｑｓ． （１４） ａｎｄ （ １５ ）， ａｎｄ ａｓｙｍｐｔｏｔｉｃ
ｆｏｒｍｕｌａｓ Ｅｑ． （１３） （ｄａｓｈｅｄ ｌｉｎｅｓ） ．

模拟的结果，给出了与压强垂直方向上和压强方

向上流通量的比值与平板间距的关系． 当 ２ 个平

板间距减小时，横向现象的效应更加显著．

Ｆｉｇ． ７　 Ｔｈｅ ｒａｔｉｏ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｔｒａｎｓｖｅｒｓｅ ａｎｄ ｌｏｎｇｉｔｕｄｉｎａｌ
ｆｌｏｗ ｒａｔｅｓ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｃｈａｎｎｅｌ ｈｅｉｇｈｔ Ｈ ｆｏｒ ａ ｐａｔｔｅｒｎ
ｗｉｔｈ Ｌ ＝ ｂ ＝ ５０σ， ϕ２ ＝ ０ ５ ａｎｄ Θ ＝ π ／ ４ （Ｒｅｐｒｉｎｔｅｄ ｆｒｏｍ

Ｒｅｆ． ［３７］； ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｐｅｒｍｉｓｓｉｏｎ ｏｆ ＡＩＰ Ｐｕｂｌｉｓｈｉｎｇ． ）

进一步的研究已经将耗散粒子动力学结合可
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滑移边界条件的模拟方法扩展到更加复杂的体

系，比如具有不对称的条纹状表面的平板通

道［３８，３９］，表面粗糙度为梯形的超疏水表面［４０］，电渗

透（ｅｌｅｃｔｒｏｏｓｍｏｓｉｓ） ［４１ ～ ４３］，聚电解质的电泳等［４４，４５］ ．

４　 高分子在微米纳米流体器件中运动

　 　 微米纳米流体器件最常见的一个功用是用来

控制和分离高分子链． 当高分子链所处环境的尺

度和高分子链的均方回转半径在一个数量级时，
高分子链的构象会受到界面的影响． 对于最简单

的高分子链在平面受限的体系，文献中的研究有

很多， Ｎｅｔｚ 和 Ａｎｄｅｌｍａｎ 在最近的一篇综述文

章［４６］中有详细的总结，但大部分工作关注的是具

有均匀表面性质的表面． 浙江大学章林溪课题组

Ｆｉｇ． ８　 Ｌｅｆｔ： ｉｌｌｕｓｔｒａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｓｅｐａｒａｔｉｏｎ ｄｅｖｉｃｅ； Ｒｉｇｈｔ： ｈｉｓｔｏｇｒａｍ ｏｆ ｄｉｓｔａｎｃｅｓ ｔｒａｖｅｌｅｄ ｉｎ ｔｈｅ ｔｉｍｅ ｔ ＝ １ ５ × １０４ τ ｆｏｒ ｈｅｌｉｃｅｓ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｃｈｉｒａｌｉｔｙ （Ｒｅｐｒｉｎｔｅｄ ｆｉｇｕｒｅ ｗｉｔｈ ｐｅｒｍｉｓｓｉｏｎ ｆｒｏｍ Ｒｅｆ． ［５９］； Ｃｏｐｙｒｉｇｈｔ （２０１２） ｂｙ ｔｈｅ Ａｍｅｒｉｃａｎ Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｓｏｃｉｅｔｙ）
Ｓｕｂｐｌｏｔ （ａ） ｇｉｖｅｓ ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｄｉｓｓｉｐａｔｉｖｅ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ， ａｎｄ ｓｕｂｐｌｏｔ （ｂ） ｉｓ ｆｒｏｍ Ｌａｎｇｅｖｉｎ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｗｉｔｈｏｕｔ ｈｙｄｒｏｄｙｎａｍｉｃｓ．
Ｓｐａｔｉａｌ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ ｉｎ ｔｈｅ ｃｒｏｓｓ⁃ｓｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｃｈａｎｎｅｌ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｉｎ ｓｕｂｐｌｏｔ （ ｃ） ａｎｄ （ｄ） ｆｏｒ ｔｈｅ ｔｗｏ ｃａｓｅｓ． Ｓｅｐａｒａｔｉｏｎ ｉｓ ｏｎｌｙ ｒｅａｌｉｚｅｄ ｉｎ
ｄｉｓｓｉｐａｔｉｖｅ ｐａｒｔｉｃｌｅ ｄｙｎａｍｉｃｓ．

运用多粒子碰撞动力学和分子动力学相结合的模

拟方法，研究了半刚性链在 Ｐｏｉｓｅｕｉｌｌｅ 流场下的构

象和分布，系统的探索了半刚性链构象与流场剪

切速率之间的关系［４７］ ． 中国科学院长春应用化学

研究所陈继忠课题组研究了环形高分子链在剪切

流场下的形貌和移动方式，系统的探索了高分子

链的弯曲模量和排斥体积效应对高分子链构象的

影响，同时确立了环形链的若干种不同的运动方

式［４８ ～ ５０］ ． 他们采用的方法也是多粒子碰撞动力

学． 在耗散粒子动力学方法中，主要的研究工作集

中于考察高分子链在受限情况下的构象变

化［５１ ～ ５３］，而且固液界面的边界条件一般都是不可

滑移的边界条件． 在这里重点介绍通过微米和纳

米流体力学器件来分离手性高分子的研究进展，
并着重强调纳维边界条件对于手性分子分离的可

能性．
手性（ｃｈｉｒａｌｉｔｙ）是生物体系中分子或者大分

子常见的属性． 手性分子的镜像与其自身并不完

全相同，最典型的例子就是左旋和右旋的螺旋高

分子链． 虽然只是微小的区别，但不同的手性分子

往往表现出截然不同的催化效应和物理化学性

质． 传统的手性分离方法是通过在体系中引入能

与特定手性的分子或大分子发生化学反应的物

质，即借助于化学手段来实现分离． 近年来，运用

物理的方法来分离手性分子和大分子的研究开始

受到关注． Ｋｏｓｔｕｒ 等设计了流场漩涡的方法，不同

手性的分子在流场中被囚禁于空间中的不同位

置［５４］ ． Ｍａｒｋｉｎｏ 和 Ｄｏｉ 提出利用不同手性分子具

有不同的旋转⁃平动的耦合，利用剪切流场来实现

分离［５５，５６］ ． 更进一步，Ｅｉｃｈｈｏｒｎ 建议通过引入不

均匀的流场，利用模拟的方法实现了在微流体器

件中的手性分子分离［５７，５８］ ．
在最近的一个研究工作中，运用耗散粒子动

力学的方法，Ｍｅｉｎｈａｒｄｔ 等提出了通过调节器件表

面滑移长度的方法来分离左旋和右旋的螺旋高分

子链［５９］ ． 图 ８ 给出了他们设计的器件的示意图．
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分离是在横截面为正方形的管道中实现的，器件

的四个内表面上的滑移长度各不相同． 在流场的

驱动下，不同手性的螺旋链在横截面上处于不同

的位置（见图 ８（ｃ））． 同时由于流场的不对称性，
在不同位置的流场速度也不一样，从而导致不同

手性的螺旋链沿管道方向的速度不同． 在 ｙ 方向

上处于相同初始位置的手性分子，在流场驱动下，
逐渐在管道方向上分离开来． 在这种分离方法中，
流体力学相互作用起到了决定性的作用． 如果采

用郎之万动力学的方法模拟相同的体系，分离则

不能够实现．

５　 结论与展望

本文重点介绍了耗散粒子动力学模拟结合纳

维边界条件在微米和纳米流体力学中的应用． 当
所考察的流体力学对象尺度很小时，特别是在疏

水的表面上，传统的不可滑移边界条件不一定适

用，需要考虑更加普适的纳维边界条件． 当纳维边

界条件被引入到模拟中后，可以通过设计表面图

案来实现超疏水的表面，并且可以通过改变通道

的滑移长度实现手性分子的分离．

耗散粒子动力学作为一种在介观尺度上的模

拟手段，能够实现全原子模拟所难以达到的时间

和空间尺度． 与其他介观尺度的模拟手段，譬如格

点玻尔兹曼方法和多粒子碰撞动力学，耗散粒子

动力学的计算效率并不是最突出的． 随着目前新

的计算机硬件的进展，特别是以图形处理器为基

础的计算方式，耗散粒子动力学的并行计算能力

有了显著的提高． 不少以图形处理器为主要计算

单元的分子动力学程序，譬如美国密西根大学

Ｇｌｏｔｚｅｒ 课题组的 ＨＯＯＭＤ⁃ｂｌｕｅ［６０，６１］和国内吉林大

学吕中元课题组的 ＧＡＬＡＭＯＳＴ［６２］，都包含了对耗

散粒子动力学的优化． 从模拟方法的角度而言，耗
散粒子动力学的基本原理是从下而上的． 如果需

要考虑分子细节，粒子之间的相互作用可以由尺

度更小的模拟方法中获取． 这对于基于多尺度的

计算模拟，特别是需要在不同尺度之间相互传递

数据的计算方法是非常重要的． 相信在考察流体

与悬浮在其中的高分子或者胶体粒子，流体与复

杂界面（包括固液表面和气液表面）之间相互作

用的研究中，耗散粒子动力学的模拟方法将会有

更广泛的应用．
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