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微通道中高分子溶液 Poiseuille流的耗散

粒子动力学模拟*
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(浙江大学机械工程学系,杭州 310027 )

( 2012年12月17日收到; 2013年3月8日收到修改稿 )

利用耗散粒子动力学 (dissipative particle dynamics, DPD)方法模拟了微通道中高分子溶液的 Poiseuille流动.研

究表明,微通道中的高分子溶液呈现非牛顿流体特性,可以用幂律流体来描述流动行为,高分子浓度越大,幂律指数

n越小. 高分子链与壁面的流体动力学相互作用以及布朗扩散率梯度控制着高分子链的横向迁移. 由于传统的 DPD

方法中壁面诱导的流体动力学作用部分被屏蔽,高分子链将向壁面方向迁移,并且随着流场增强,高分子链向壁面

方向迁移越明显. 未被屏蔽的流体动力学相互作用和布朗扩散率梯度相互竞争,使高分子链在微通道内的质心分布

呈双峰状,通道中心处高分子浓度出现局部最小值.当通道宽度减小、强受限时,壁面与高分子链间的流体动力学

相互作用可能全部被屏蔽,而布朗扩散运动弱,高分子向壁面方向有微弱的迁移.
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1 引 言

高分子溶液在微通道中的动力学和输运已经

受到越来越多的关注, 其应用背景涉及到分离技

术、高分子成型加工和石油开采等 [1]. 近年来,随

着生物医疗微流控器械的发展,生物大分子在微纳

通道中输运成为研究热点, 例如 DNA测序 [2]、基

因治疗中 DNA通过微毛细管 [3]、人工肝治疗中白

蛋白通过纤维膜微孔 [4]以及 DNA穿过核膜孔、蛋

白质通过生物膜通道 [5] 等. 了解高分子在微通道

内的流动输运特性,有助于揭示生物系统中大分子

的输运现象,同时对于生物医疗微流控器械的设计

和制造至关重要.

受限于微通道中的高分子溶液与未受限的高

分子溶液相比,尤其当高分子链的尺寸与微通道宽

度相当时,高分子链的构型与输运特性将发生很大

的改变.任何流体系统尺寸的减小都会导致表面效

应的增强, 在这些强受限条件下, 管壁严重影响高

分子的构型和流动行为.研究者已分别从实验、理

论和计算机模拟等方面研究了高分子在通道宽度

方向上的迁移 (横向迁移)、高分子链构型分布以及

高分子链对流体速度场的影响,揭示高分子溶液在

微通道中流动行为和结构变化. 实验方面, Perkins

等 [6] 利用光镊子和荧光成像技术,研究了 DNA在

均匀流中的拉伸特性, 观察到了 DNA链 7种不同

的构型. Zheng和 Yeung[7,8] 的实验显示 DNA在毛

细管电泳中会发生横向迁移,迁移的方向取决于施

加电场的方向. Fang等 [9] 通过荧光显微技术获得

了 λ -DNA 在微通道 Poiseuille 流动中的构型分布

和密度分布,实验发现 DNA链向着远离壁面的方

向迁移, Chen等 [10] 的实验研究也发现高分子链向

着通道中心方向移动.理论方面,热力学理论 [11,12]

认为在 Poiseuille流中, 剪切作用会拉伸高分子链,

使其构型熵减少, 由于剪切率不均匀, 中心处剪切

率低, 高分子链将向通道中心迁移, 而高分子链在
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微通道均匀剪切流中将不会发生横向迁移. 但是动
力学理论 [13] 表明在 Poiseuille流和均匀剪切流中,
高分子链都会发生横向迁移, 均向通道中心迁移,
与实验结果 [9,10]一致,该理论中高分子链采用珠簧
哑铃模型,考虑了高分子链珠子间以及链珠子与壁
面间的流体动力学相互作用,发现链珠子与壁面间
的流体动力学相互作用驱动高分子链远离壁面,即
壁面诱导的流体动力学作用使高分子链向通道中

心迁移. 早期由 Brunn[14] 发展的高分子动力学理论

提出在非均匀流中,高分子链会向剪切率高的地方
迁移,如在微通道 Poiseuille流中,高分子链将向壁
面方向迁移,并将这归因于通道宽度方向上的扩散
率梯度.但是 Brunn的高分子动力学理论只考虑了
高分子链珠子间的流体动力学相互作用,未考虑高
分子链与壁面间的流体动力学相互作用.
计算机模拟是研究微通道中高分子溶液流

动行为的有效手段, 目前常用的方法有布朗动力
学[15−18]、格子玻尔兹曼方法 [19,20]、粗粒化分子动

力学 [21]、耗散粒子动力学 [22−24] 以及蒙特卡罗方

法 [25]. 很多模拟结果也表明, 高分子链与壁面间
的流体动力学相互作用是高分子横向迁移的重要

因素.如 Jendrejack等 [15−17] 用布朗动力学模拟了

方形微通道内长链 DNA的迁移行为,利用 Oseen-
Burgers张量将高分子链珠子间以及链珠子与壁面
间的流体动力学相互作用耦合到布朗动力学中,在
Poiseuille 流中, DNA 链向通道中心迁移, 但是当
Oseen-Burgers 张量中不包含 DNA 链与壁面间流
体动力学相互作用时, DNA链将向着壁面迁移,即
壁面诱导的流体动力学作用是高分子链向中心迁

移的动力. Usta等 [19] 利用格子玻尔兹曼方法模拟

了微通道中高分子稀溶液的 Poiseuille流和 Couette
流,他们 [20] 证实了该方法能获得高分子链珠子间

以及链珠子与壁面间 Oseen 形式的流体动力学相
互作用, 两种流动中高分子链都将发生横向迁移,
与高分子动力学理论 [13] 一致;但是横向迁移的方
向取决于高分子链的受限程度,通道宽度大高分子
链向中心迁移, 宽度小高分子链向壁面迁移. 这与
Jendrejack等 [15] 模拟结果不一致,他们的模拟中高
分子链始终向通道中心迁移. 最近 Khare等 [21] 的

分子动力学方法也表明,壁面诱导的流体动力学作
用是高分子链横向迁移的机制之一,另外两种机制
是温度差导致的热扩散以及扩散率梯度. Fan等 [22]

和 Fedosov等 [23] 分别用耗散粒子动力学方法模拟

了高分子在微通道 Poiseuille 流中的流动行为, 结

果均表明高分子链会向壁面迁移, 这与 Jendrejack

等[15]的模拟结果刚好相反.但Millan等 [24]的耗散

粒子动力学 (DPD)模拟却显示高分子链既会向壁

面迁移也会向通道中心迁移,这与 Usta等 [19] 的结

果一致. Fan等 [22]的模拟结果显示高分子链往壁面

方向有微弱的迁移, 但未解释原因, Fedosov 等 [23]

模拟发现在大雷诺数时高分子链会远离通道中心,

并将这归因于 Segre-Silberberg效应 [26]. 大多数模

拟结果 [15,16,19,21,23,24] 均显示在微通道的 Poiseuille

流中, 高分子浓度分布呈双峰状, 通道中心处高分

子浓度出现局部最小值. 另外 DPD 模拟 [22−24] 均

表明微通道中的高分子溶液呈现非牛顿流体特性,

Poiseuille流中微通道内速度分布不再是标准的抛

物线.

研究微通道中高分子溶液的流动迁移行为时,

动力学理论与热力学理论未得到一致结论 [11−14],

计算机模拟结果 [19,22] 与实验结果 [9,10] 相悖,不同

的模拟也得到了不同的结果 [15,19,22−24]. 可见,微通

道中高分子溶液的流动迁移行为还存在很多问题,

有待进一步研究.本文利用介观尺度的耗散粒子动

力学方法模拟高分子溶液在微通道内的 Poiseuille

流动, 采用有限伸长非线性弹性链 (finitely extend-

able nonlinear elastic, FENE)模型模拟高分子链,研

究高分子链对微通道内速度流场的影响,着重分析

DPD模拟中高分子链在微通道内的横向迁移特性,

分别讨论流场强度和通道宽度对高分子链横向迁

移的影响.

2 DPD模型

2.1 DPD控制方程

在 DPD 方法中, 复杂流体系统可以用大量具

有相互作用的粒子模拟,每个粒子由一团分子组成,

是一种粗粒化的粒子,粒子的运动规律通过牛顿第

二定律得到. 具体地说,对 i粒子 (DPD模拟中,粒

子的质量采用无量纲单位 1),其运动方程为

dri

dt
= vi,

dvi

dt
= ∑

j ̸=i
Fi j +Fext, (1)

式中 ri, vi 分别为粒子的位置矢量和速度矢量; Fext

为施加的外场力; Fi j 是粒子 j对粒子 i的作用力由

保守力 F C
i j ,耗散力 FD

i j ,随机力 F R
i j 三部分组成:

Fi j = F C
i j +FD

i j +F R
i j , (2)
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粒子 i和粒子 j 之间只在截断半径 rc 之内具有相

互作用力,即两粒子之间的距离大于 rc 时则没有相

互作用力, 三种作用力均沿粒子之间连线方向, 都

在 rc范围内才有相互作用. 在 DPD模型中,保守力

F C
i j 是一种软的排斥力,亦称排斥力,其表达式为

F C
i j =

ai j

(
1−

ri j

rc

)
ei j ri j < rc

0 ri j > rc

, (3)

式中 ai j 为粒子 i 和 j 之间最大的排斥力系数,

ri j = ri −r j, ri j =
∣∣ri j

∣∣, ei j = ri j/
∣∣ri j

∣∣.
耗散力 FD

i j 是依赖于粒子位置和速度的力,亦

称耗散阻力,其表达式为

FD
i j =−γwD(ri j)(ei j ·vi j)ei j, (4)

式中 γ 为耗散力系数, wD(ri j) 为耗散力权重函数,

vi j = vi −v j.

随机力的表达式为

F R
i j = σwR(ri j)θi jei j = σwR(ri j)ζi j∆t−

1
2ei j, (5)

式中 σ 为随机力系数, wR(ri j)为随机力权重函数,

ζi j 是均值为 0方差为 1的随机数, θi j 为高斯分布

的随机数,具有对称性 θi j = θ ji,且具有以下随机特

性,对 i ̸= j, k ̸= l:⟨
θi j(t)

⟩
= 0,⟨

θi j(t)θkl(t ′)
⟩
= (δikδ jl +δilδ jk)δ (t − t ′), (6)

式中 ⟨· · ·⟩表示求平均.

为使 DPD系统在平衡时满足 Gibbs-Boltzmann

分布, 必须施加适当的热浴. Espanol 和 Warren[27]

从涨落 -耗散定理出发,推导出了随机力参数和耗

散力参数之间的关系,具体为

wD(ri j) = [wR(ri j)]
2, (7)

σ2 = 2γkBT, (8)

式中: kB 为玻尔兹曼常数, T 为系统的热力学温度.

Groot和Warren [28] 给出了 wD(ri j), wR(ri j)的一种

简单形式 (传统 DPD):

wD(ri j) = [wR(ri j)]
2

=


(

1−
ri j

rc

)2
ri j < rc

0 ri j > rc

. (9)

耗散力阻止粒子间的相对运动,使粒子速度减

慢, 宏观效应是使系统温度降低; 随机力宏观效应

是使系统升温. 这样, 在耗散力和随机力的协同作

用下, 系统能保持温度恒定, 即引入的耗散力和随

机力相当于分子动力学模拟中的恒温热浴. 三种力

都是成对出现的,可以确保全局动量守恒.
在 DPD模拟中,各物理量都是无量纲的,本文

模拟的体系密度 ρ = 4.0, 模拟温度 kBT = 1, 截断

半径 rc = 1, 所有粒子无量纲质量 m = 1, 流体粒

子间的排斥力系数 ass = 18.75,随机力系数和耗散

力系数分别为 σ = 3.0, γ = 4.5. 本文采用 Groot和

Warren [28] 提出的速度修正算法求解运动方程 (1),

修正因子 λ = 0.65,时间步长 ∆t = 0.01.

2.2 高分子链模型

本文采用 FENE链模型模拟柔性高分子链,相

邻珠子间通过 FENE链连接. FENE链中每一个珠

子都是一个标准的 DPD 粒子, 相邻珠子间除了受

到 (2)式中的三种力外,还受到弹簧力的作用,其表

达式为

F S
i j =−

Hri j

1− (ri j/rmax)2 , (10)

式中 H 为弹簧常数, rmax 为相邻珠子间的最大伸长

距离,当相邻珠子间距离接近 rmax 时,弹簧力趋于

无穷大,因此相邻珠子间的距离不会超过 rmax. 本

文模拟中, FENE链的弹簧常数 H = 4.5, rmax = 2.0,

高分子链粒子之间的排斥力系数 app = 18.75,高分

子链粒子与流体粒子间的排斥力系数 aps = 18.75.

2.3 壁面边界条件

由于 DPD 粒子间作用是软势作用, 施加无滑

移固体壁面边界条件十分困难; 处于壁面附近的

流体粒子力场不平衡, 造成近壁面处流体密度波

动, 进一步增加了施加固体壁面边界的困难. 为实

现无滑移壁面边界条件以及消除壁面附近的密度

波动, 本文采用三层固定粒子组成固体壁面, 根据

Duong-Hong等 [29] 的研究工作,我们通过调整这三

层固体壁面粒子与固液界面间的距离,可以消除壁

面附近的密度波动.三层壁面粒子布置在距离固液

界面 rc 的范围内,离固液界面的距离分别为 0.15rc,

0.35rc, 0.75rc,壁面粒子密度为 6. 流体区域的粒子

与壁面粒子具有 (2)式中的三种作用力, 为增强壁

面的无滑移条件, 如图 1 所示, 当某一流体区域的

粒子靠近壁面时,该粒子与固体壁面粒子在截断半

径 rc 内相互作用, 即图 1 中圆弧区域 (灰色区域)
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内的壁面粒子与之作用. 假设这个流体粒子的速

度为 vpar, 与之相互作用的壁面粒子个数, 即灰色

区域内的粒子个数为 n,给这 n个壁面粒子赋予虚

拟的速度,虚拟速度为 −vpar/n,即大小为流体粒子

的 1/n, 方向相反. 虚拟的含意是给壁面粒子赋予

速度,但壁面粒子还是固定的,不能移动,只是携带

了速度信息,这一虚拟的速度将用于计算壁面粒子

对流体区域粒子的耗散阻力. 壁面粒子与流体区域

内的粒子间的保守排斥力和随机力同标准的 DPD

粒子一样计算,壁面粒子与流体粒子间的排斥系数

aws = 9.68,壁面粒子与高分子链粒子间的排斥系数

awp = 9.68. 另外, 当流体区域粒子穿透壁面时, 它

将被反弹回流体区域,反弹回来的位置与穿透壁面

时的位置关于固液界面对称,并且粒子的速度反向.

图 1 壁面边界模型示意图

图 2 简单 DPD流体的速度曲线与 NS方程理论值

为检验上述壁面边界条件的效果,利用 C语言

编写了 DPD模拟程序,模拟了微通道中简单 DPD

粒子的 Poiseuille 流动, 并与 Navier-Stokes (NS) 方

程理论解进行了对比, 以验证所开发的 DPD 程序

的正确性. 模拟区域在 x, y, z方向为 60×5×30,在

x和 y方向采用周期性边界条件, z方向上下两壁面

采用上述壁面边界模型;体系密度 ρ = 4.0,模拟温

度 kBT = 1; 为驱动流体流动在 x方向给每个流体

粒子施加驱动力 f , f = 0.02 (DPD单位);采用元胞

分割和邻位列表相结合的方法 [30] 计算 DPD粒子
间的相互作力. 微通道内的速度、温度和密度分布
如图 2和图 3所示,并与 NS理论解进行了对比. 可
见, 本文的壁面边界模型实现了无滑移条件, 消除
了壁面附近密度波动, 同时也验证了本文 DPD 模
拟程序的正确性.

图 3 密度曲线和温度曲线与理论值

3 计算结果与讨论

3.1 高分子溶液的速度分布和剪应力分布

高分子溶液模拟区域在 x, y, z 方向分别为

18× 17× 9, 流体粒子初始位置按面心立方体布置
在流体区域, 高分子链随机地分布在流体区域, 流
体粒子和高分子链粒子总数为 11016, 在 x和 y方

向采用周期性边界条件, z方向上下两壁面采用上

述的壁面边界模型. x, y方向的尺寸 L约等于通道

宽度 H 的两倍, 这是为了减小有限尺寸效应. 在 x

方向给每个流体粒子和高分子链粒子施加驱动力

f = 0.03, 驱动形成 Poiseuille 流动. 系统一共运行
8×105 个时间步长,先运行 105 个时间步长使系统

达到平衡状态,然后再施加驱动力 f . 将流体区域在
z方向上划分 90层,每隔 5×104 时间步长,分别对
z方向每层的数据进行统计平均. 每条高分子链含
有 16个珠子,分别模拟了含有 20和 40条高分子链
的系统,对应高分子链的体积分数分别为 ϕ = 0.029
和 ϕ = 0.058, 并与无高分子链 ϕ = 0 的情况对比.
图 4为 ϕ = 0, 0.029和 0.058时微通道内速度分布
图,与 ϕ = 0相比,高分子链的存在降低了溶液的整
体流速, 并且随着高分子浓度的增加, 溶液整体流
速降低的越多,结果与周吕文等 [31] 的 DPD模拟一
致.
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由图 4可见,高分子溶液在微通道中的速度分

布已偏离抛物线状 (ϕ = 0) 分布, 呈现出非牛顿流

体特性,可以用幂律流体来描述:
vx(z) = vmax

x

[
1−

( |z|
h

)1+1/n]
,

vmax
x =

n
n+1

h1/n+1
(ρg

κ

)1/n
,

(11)

式中, n为幂律指数, κ 为黏度系数, h为通道宽度的

一半, ρ 流体密度, g为驱动力. 我们首先根据模拟

得到的速度分布,通过曲线拟合,获得 (11)式中第

一式的 n值,再利用 (11)式中第二式计算出黏度系

数 κ . 图 5和图 6分别为高分子体积分数 ϕ = 0.029

和 ϕ = 0.058时的速度分布,实线是 DPD模拟的结

果, 点线是用幂律流体表示的结果, 对应的幂律指

数分别为 n = 0.85和 n = 0.78. 可见,微通道中的高

分子稀溶液可以幂律流体来描述,并且随着高分子

浓度增大,幂律指数越小.

图 4 不同高分子体积分数时的速度分布

图 5 ϕ = 0.029与对应幂律流体的速度曲线

应力张量可以通过 Irving-Kirkwood方法 [22]计

算

S =− 1
V

⟨ N

∑
i

muiui +
N

∑
i

N

∑
i< j

ri jfi j

⟩
, (12)

则剪应力 Szx 为

Szx =− 1
V

⟨ N

∑
i

muizuix +
N

∑
i

N

∑
i< j

ri jz fi jx

⟩
, (13)

式中, m为 DPD粒子质量, N 为粒子的数量, uix, uiz

为 ui 在 x, z 方向上的分量, 且 ui = vi − v̄(x), 其

中 v̄(x)为 x位置处的流场速度, ri jz 为 ri j 在 z方

向上的分量, fi jx 为 fi j 在 x 方向上的分量, fi j 由

(2)—(5)式计算,若粒子是 FENE链上的珠子, fi j还

包括弹簧力,式中 ⟨· · ·⟩表示求平均.

图 6 ϕ = 0.058与对应幂律流体的速度曲线

图 7 ϕ = 0.029时通道内剪应力分布

图 7和图 8分别为高分子体积分数 ϕ = 0.029

和 ϕ = 0.058时通道宽度方向上的剪应力分布,并

与剪应力分析解 −ρ f z相比较. 虽然微通道中的高

分子溶液呈现非牛顿特性, 不能看成是连续流体,

但剪应力分布与连续流体的相似,只是在壁面附近

因密度波动而产生了一些偏离. 从图 7和图 8可以
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看到,在壁面附近,剪应力大,高分子链会受剪切作

用而被拉伸,呈伸展状态,但在通道中心 z = 0附近,

剪应力很小, 高分子链几乎不被拉伸, 高分子链呈

团簇状.

图 8 ϕ = 0.058时通道内剪应力分布

3.2 高分子链的横向迁移

模拟系统的构建同上节, 系统中含有 40 条高

分子链,每条链有 16个珠子,对应的高分子链体积

分数 ϕ = 0.058,系统一共运行 106 个时间步长,先

运行 105 个时间步长使系统达到平衡状态,然后再

施加驱动力 f ,最后 8×105 个时间步长进行统计平

均, 获得高分子链的质心分布. 分别模拟了驱动力

f = 0, 0.05和 0.1时,高分子链质心在微通道宽度 z

方向上的分布,如图 9所示.

图 9 通道宽度 H = 9时的高分子链质心分布

从图 9中可以看到,在壁面附近有高分子排空

层, 当 f = 0, 即平衡模拟时, 高分子链在排空层外

呈均匀分布.但当施加驱动力,形成 Poiseuille剪切

流时, 高分子链向着壁面方向迁移, 高分子链质心

分布在通道宽度 z方向上呈双峰状,通道中心出现

局部最小值.我们利用周期性边界模拟了足够大的
区域,获得高分子链的旋转半径 Rg = 1.51,注意到
本模拟中通道的宽度 H = 9, 两者比例 H/Rg ≈ 6,
在这样的受限条件下, 大多数文献 [15—19, 24]模
拟结果是高分子链会向通道中心迁移, 实验 [9,10]

也显示高分子链会远离壁面, 但本文的模拟结果
与 Fan等 [22], Fedosov等 [23] 用 DPD模拟的结果一
致. Fedosov 等 [23] 将高分子链向壁面迁移归因于

Segre-Silberberg 效应 [26], 他们的模拟中通道中心
处高分子浓度的局部最小值很小,但本文模拟结果
显示微通道中心出现的局部最小值相比大很多,利
用 Segre-Silberberg效应解释本文模拟结果似乎不
合理. 根据 Groot和Warren [28]的研究工作可知,传
统的 DPD方法中流体的 Schmidt数 Sc = η/ρD很

小,其中 η 为流体黏度, ρ 为流体密度, D为流体的

扩散系数. Schmidt数 Sc是描述流体动力学行为的

重要参数,小的 Schmidt数意味着流体的动量传递
与质量扩散程度相当, 因此传统 DPD 流体的动力
学响应较慢 [32]. 注意到本文使用的模拟方法是传
统的 DPD算法,当高分子链在微通道中流动时,壁
面和高分子链珠子间的流体动力学相互作用可能

没有得到充分的发展,即壁面诱导的流体动力学远
程作用被部分屏蔽掉,只在离壁面一定距离的范围
内才具有壁面诱导的流体动力学作用,离壁面较远
时则没有. 本文模拟的微通道 Poiseuille流中,高分
子链受剪切作用而被拉伸, 发生构型变化. 从图 7
和图 8 可以看到, 在近壁面处剪应力大, 高分子链
拉伸程度大, 布朗扩散运动弱, 而在通道中心处剪
应力小, 高分子几乎不被拉伸而呈团簇状, 布朗扩
散运动强,这种扩散率梯度使高分子链向壁面方向
运动,又由于高分子链与壁面的流体动力学相互作
用被部分屏蔽, 因此高分子链将向壁面方向迁移.
这与Millan等 [24]用 DPD模拟的结果不太一致,但
他们认为所构建的 DPD 系统中, 高分子链与壁面
间的流体动力学相互作用得到了充分的发展 [33],
而本文模拟结果和 Fan等 [22,32] 的模拟结果均表明

这种流体动力学相互作用未得到充分发展.
从图 9 中可以看到, 随着驱动力的增大, 即流

场增强, 高分子链向壁面迁移越明显, 通道中心
高分子链的浓度更小. 这也进一步说明了本文的
DPD模拟中,壁面诱导的流体动力学作用被部分屏
蔽. 当流场增强时, 在通道宽度方向上的扩散率梯
度变大, 布朗扩散运动更强, 高分子链越向壁面方
向迁移.
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从图 9中还可以看到,高分子链质心分布呈双

峰状, 通道中心出现局部最小值, 这是未被屏蔽的

壁面诱导的流体动力学作用和布朗扩散相互竞争

的结果.高分子链与壁面的流体动力学相互作用只

是被部分屏蔽,在离壁面一定距离范围内还是具有

流体动力学相互作用的. 布朗扩散驱使高分子链

向壁面迁移,而在壁面附近由壁面诱导的流体动力

学作用阻碍高分子链向壁面移动,两者相互竞争使

高分子链在微通道内成双峰分布,通道中心处高分

子浓度出现局部最小值.但 Fan等 [22] 模拟中高分

子浓度分布并未呈明显的双峰分布,在排空层外几

乎是均匀分布, 与本文结果有一定的差异. 注意到

Fan等 [22]模拟采用的哑铃状 FENE链,而本文中的

FENE链含有 16个珠子, 相比哑铃状 FENE链, 本

文模拟中 FENE 链在通道宽度方向上因不同剪切

作用而产生的构型差异更大,因此布朗扩散率梯度

更大,这种作用使得高分子链由通道中心向壁面方

向迁移, 在通道中心处出现局部最小值, 高分子浓

度分布呈双峰状.

图 10 通道宽度 H = 5时的高分子链质心分布

为研究通道宽度对高分子链横向迁移的影响,

模拟了区域大小为 12×11×5的系统, 8条链随机

分布在系统中,一共运行 2.2× 106 个时间步长,先

运行 105 个时间步长使系统达到平衡状态,然后再

施加驱动力 f , 最后 2× 106 个时间步长进行统计

平均, 获得高分子链的质心分布. 分别模拟了驱动

力 f = 0, 0.05和 0.1时,高分子链质心在微通道宽

度 z方向上的分布,如图 10所示,高分子链向壁面

方向有微弱的迁移, 与 Usta 等 [19] 的结果一致. 注

意到通道的宽度 H = 5, H/Rg ≈ 3.3,在这种强受限

条件下,由于高分子链与上下壁面的距离都比较近,

上、下壁面诱导的流体动力学作用可能相互抵消,

导致高分子链与壁面间的流体动力学相互作用几

乎全部被屏蔽,而强受限条件下高分子链拉伸程度

大,布朗扩散运动弱,布朗扩散率梯度小,因此高分

子链向壁面方向有微弱的迁移,并且随着流场增强,

向壁面迁移越明显.

4 结 论

本文利用耗散粒子动力学方法模拟了微通道

中高分子溶液的 Poiseuille 流动. 简单 DPD 流体

的速度分布在微通道内为标准抛物线, 可以看成

牛顿流体, 而高分子溶液的速度曲线偏离抛物线

状,呈现非牛顿流体特性,可以用幂律流体来描述.

模拟结果显示高分子体积分数分别为 ϕ = 0.029

和 ϕ = 0.058 时, 对应的幂律指数为 n = 0.85 和

n = 0.78, 即高分子浓度越大, 幂律指数越小, 但这

两种不同体积分数的高分子溶液的剪应力分布相

似. 高分子链与壁面间的流体动力学相互作用以及

布朗扩散率梯度是驱动高分子链横向迁移的动力.

由于本文传统的 DPD方法中高分子链与壁面的流

体动力学相互作用未能得到充分的发展,即壁面诱

导的流体动力学作用被部分屏蔽,高分子链在布朗

扩散率梯度的驱动下向着壁面迁移,并随着流场的

增强, 扩散率梯度更大, 高分子链向壁面方向迁移

的趋势越强. 没有被屏蔽的壁面诱导的流体动力学

作用与布朗扩散率梯度的相互竞争使高分子链质

心分布呈双峰状,通道中心高分子浓度出现局部最

小值.当通道宽度减小,受限程度增强时,上下壁面

诱导的流体动力学作用互相抵消,高分子链与壁面

间的流体动力学相互作用几乎被屏蔽,而强受限条

件下高分子链拉伸程度大, 布朗扩散运动弱, 高分

子链向壁面方向有微弱的迁移.
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Abstract
macromolecular solutions under Poiseuille flow in microchannels are investigated using the dissipative particle dynamics (DPD)

approach. The results show that the macromolecular solutions are non-Newtonian fluids which can be described by power-law fluids,
and the power-law index decreases with the increase of the macromolecular concentration. The DPD simulations show that the hydro-
dynamic interaction between the macromolecular chains and the wall, and the gradient of Brownian diffusivity of the chains govern
the cross-stream migration of the macromolecules. However, the chain-wall hydrodynamic interaction may not be fully developed and
are partly screened in conventional DPD approach. Hence, the chains migrate toward the wall during flow. Simulation results also
indicate that the migration toward the wall increases with the increase of the driving force. The competition between the unscreened
chain-wall hydrodynamic interaction and Brownian diffusivity leads to two symmetric off-center peaks and a local minimum in the
channel centerline in the chain center-of-mass distribution. Under strong confinement, the chain-wall hydrodynamic interaction may
be fully screened and the Brownian motion is weak, thus the chains weakly move toward the wall for channel of small width.
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