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纳米通道内液态微流动密度分布特性数值模拟研究*
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( 2013年1月17日收到; 2013年2月27日收到修改稿 )

微通道内流动因表面积/体积比值极大,造成许多微尺度效应,进而使微通道内出现完全不同于宏观流动的流体

密度分布特性. 本文以纳米通道内液态 Poiseuille流为对象,采用非平衡分子动力学模拟方法研究了流体原子间相

互作用强度 εLL,流体原子间平衡距离 σLL 以及壁面原子与流体原子间平衡距离 σLS 对通道内流体密度分布的影响

规律.数值模拟中,统计系综取微正则系综,势能函数选用 LJ/126模型,壁面设为 Rigid-atom壁面,温度校正使用速

度定标法,牛顿运动方程的求解则采用 Verlet算法. 模拟结果表明,随 εLL 的减弱,近壁面区密度分布的振荡幅度则

逐渐增大;而 σLL 则同时影响流体原子的存在形态和密度分布,较大的 σLL 会造成流体原子在整个通道内呈现面心

立方结构的类似固体排列,较小的 σLL 会使得流体原子呈现不断变化的 “团簇”结构;随 σLS 的变大,近壁面区流体

密度振荡幅度增大,且流体密度分布起点离壁面越远. 另外,本文还从近壁面区流体原子的 “俘获 -逃逸”行为角度,

初步解释了原子间相互作用强度对密度分布的影响规律.
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1 引 言

近十几年来,自然科学和工程技术发展的一个

重要趋势是朝微型化和纳米化迈进,因而迫切需要

弄清微、纳米尺度条件下的流体流动规律.在这样

的微系统中,其通道的水力直径极小,表面积/体积

的比值极大, 从而引起了许多微尺度效应, 如表面

张力效应、低雷诺数效应、双电层效应、分子力

效应等,这些因素的影响使得用于宏观流体运动分

析的 Navier-Stokes (N-S)方程不再适用.

为探究该类微流动的流动特性, 近年来越来

越多的国内外学者开始关注该交叉学科领域. 如

Thompson 等 [1,2] 研究了纳米通道内的 Couette 流

动,给出了固液相互作用强度对流动系统滑移长度

和密度分布的影响规律,并同时指出微通道内流体

的密度分布会对流动系统的壁面滑移产生重要的

影响; Barrat和 Bocquet [3] 采用分子动力学模拟方

法对纳米尺度下液体的 Couette 流和 Poiseuille 流

进行了模拟, 发现了壁面 “滑移” 现象和密度振荡

现象的存在; Travis 和 Gubbins[4] 采用分子动力学

模拟方法对微尺度下的 Poiseuille流进行了系列模

拟研究, 并对微流动模拟结果与基于 N-S 方程解

算结果的差别进行了深入分析; Song和Wang[5] 研

究了不同晶格平面种类等条件下的 Couette流动和

Poiseuille 流动, 给出了不同条件下固液作用强度

对滑移长度和流体密度分布的影响规律. Song 和

Wang [6] 采用非平衡分子动力学方法模拟了不同壁

面润湿性时纳米通道内的 Poiseuille 流, 给出了壁

面润湿性对流体流量、滑移速度和滑移长度的影

响规律,并且指出壁面润湿性对流体密度分布也有

着重要的影响. Xin和 Zhang [7] 采用分子动力学方

法研究了液态氩在铜纳米通道内的 Couette 流动,

给出了不同壁面速度对流体的速度分布和流体结

构的影响规律. Zhang等 [8] 利用理论和分子动力学

模拟两种方法研究了纳米通道内 Poiseuille流的流
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动特性,其中分子动力学的模拟结果表明固液相互

作用强度会对近壁面区流体密度分布的振荡现象

产生重要的影响.曹炳阳等 [9]模拟了液态氩在铂纳

米通道内的 Couette流动,获得了流体和通道表面

之间浸润性对 “滑移” 现象的影响, 同时也发现了

流体的密度分布在近壁面区存在振荡现象.顾晓坤

和陈民 [10] 采用分子动力学方法研究了水在硅通道

中的 Couette剪切流动现象,给出了通道中流体的

速度分布, 并从理论上证实了壁面 “滑移” 现象的

存在.

现有研究报道重点关注了微流动在不同条件

下的壁面滑移规律, 但对所发现的密度振荡现象

则缺乏深入的研究.为此, 本文以纳米通道内液态

Poiseuille 流为对象, 采用非平衡分子动力学模拟

方法开展了不同条件下通道内介质密度分布特性

研究.

2 纳米通道内微流动求解方法

2.1 模拟系统建立

在分子动力学模拟时,采用铂原子构造微通道

壁面, 而液态氩作为通道内流体介质. 这里未选择

水作为流体介质, 是因为水是强极性分子, 在模拟

时需要考虑非常复杂的分子之间以及分子内部的

作用力, 如静电力、扭矩等等, 这样就极大地加大

了模型的复杂程度和计算量. 因此本文沿用前人的

处理方法 [6,7,9,11,12],采用液态的氩来代替水.同时,

为提高计算效率,本文在不影响物理模型本质的条

件下, 采用二维分子动力学方法 (2DMD)[11]. 图 1

为本文所建立的纳米通道内微流动系统示意图.

图 1 模拟系统示意图

通道具体参数如下: 通道长度 L = 172.6648 Å,

宽度 B = 62.7872 Å,壁厚 D = 11.7726 Å.通道上下

壁面均由 312个铂原子按面心立方结构排列而成,

壁面原子厚度为 7层,晶格间距 a = 3.9242 Å.通道

中液氩的平衡温度为 85 K, 共包含 512 个氩原子.

通过在流动方向 (x方向)上应用周期性边界条件,

以实现模拟无限长通道内微流动.模拟中, 对通道

中的氩原子全部施加 x方向的驱动力 F ,就等效于

施加压力梯度 dP/dx = −ρgx
[13,14],从而来模拟充

分发展 Poiseuille流动.

2.2 势能函数模型

本文数值模拟采用了非平衡分子动力学模拟

方法,其中原子之间的相互作用选用 LJ/126势能函

数模型来描述,其表达式如下:

U =

4ε
[
(σ/r)12 − (σ/r)6

]
r < rc

0, r > rc

, (1)

式中, r是相互作用两原子之间的距离, rc 是截断半

径, ε 和 σ 是 LJ势能的特征能量和特征长度,且其

值随原子不同而不同.

图 2所示为 LJ势能函数曲线图, LJ势能的最

低点位于 r = 21/6σ 处,所以 σ 的大小反映原子间
的平衡距离; ε 为势能最低点与原点的距离, 反映

出势能曲线的深度; LJ 势能中, r−12 项为排斥项,

r−6 项为吸引项;当 r 很大时 LJ势能接近于零. 对

于氩原子之间的作用, εArAr = 0.01042 eV, σArAr =

3.405 Å;对于铂原子之间的作用, εPtPt = 0.52117 eV,

σPtPt = 2.5 Å.

图 2 LJ势能函数图像

而铂与氩之间的势能参数由 Lorentz- Berthelot

混合法则获得:

σArPt =
1
2
(σAr +σPt) , (2)

εArPt =
√
(εAr + εPt). (3)

氩原子的摩尔质量 MAr = 39.948 g ·mol−1, 铂

原子的摩尔质量 MPt = 195.09 g ·mol−1, 截断半径
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rc = 2.5σArAr.

2.3 数值模拟步骤及算法

在模拟的初始时刻,将所有铂原子的速度设定

为零,然后在每一时间步上将所有铂原子的受力置

零,这样就实现了刚性壁面模型且壁面始终保持静

止. 氩原子的初始位置按固体氩的晶格结构给出,

初始速度则以液体温度预期值为基础基于高斯分

布规律给出.模拟中, 壁面和流体原子位置和速度

的更新均采用微正则系综 (NVE).

模拟过程中,采用速度定标法将流体的温度控

制为预期值.而速度定标法中计算温度时, 采用场

基温控法 (profile-unbiased thermostat)[15],即通过减

去空间速度场来消除流体宏观运动,从而保证仅利

用流体原子的热运动来计算温度.

模拟中,纳米通道内流体原子运动满足牛顿运

动方程:
d2

dt2 ri =
d
dt
vi = ai, vi = v0

i +ait,

ri = r0
i +v0

i t +
1
2
ait2.

(4)

另外,本文在获得流体密度分布和速度分布时,

将整个微通道分为 658层,每层厚度 0.138 Å.待系

统平衡后,通过统计一定时间步数 (本文取 4× 106

步)内各层原子信息,即可获得密度、速度等物理

量.

2.4 模拟方法验证

为了验证程序的正确性设置如下参数

运行程序: εArAr = 0.01042 eV, σArAr = 3.405 Å;

MAr = 39.948 g ·mol−1; σPtAr = 2.9544 Å,而 εPtAr =

0.00972, 0.007782, 0.00521, 0.00261, 0.00070 eV;由

于壁面为刚性壁面模型, 所以可设置 εPt = 0 eV,

σPt = 0 Å, MPt = 195.09 g ·mol−1; 截断半径统一设

置为 rc = 2.5σArAr = 8.5125 Å.

图 3(a),图 4(a)是本文获得的不同流体原子与

壁面原子间相互作用强度 εPtAr 时通道内无量纲速

度 vx 和密度 ρ 的分布曲线;图 3(b),图 4(b)是文献

[12]报道的不同壁面接触角时通道内速度 vx 及密

度 ρ 的分布情况 (不同壁面接触角正对应着不同

εPtAr 值,具体对应方法见文献 [12]).

图 3 通道内流体的速度分布曲线 (a)本文获得的速度分布
曲线; (b)文献 [12]给出的不同接触角时速度分布曲线

图 4 通道内流体的密度分布曲线 (a)本文获得的密度分布
曲线; (b)文献 [12]给出的不同接触角时密度分布曲线
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由图 3和图 4(a), (b)部分的一致性表明,本文

模拟结果与前人报道相符合, 因此, 本文所采用的

仿真模型和仿真算法正确、合理.

3 纳米通道内流体密度分布特性

流体密度分布本质上是流体原子的时均位置

信息. 而流体原子的运动满足牛顿运动方程, 因此

根据牛顿第二定律可知流体原子的位置由原子所

受的合外力和原子的质量所决定. 因此在流体原子

质量不变的条件下, 各原子间的 LJ 势能参数必会

对流体原子的位置产生重要的影响.
表 1 所示是几种常见原子 (分子) 的 LJ 势能

参数, 显然不同种类原子或分子间的 LJ 势能参数

的取值均不同. 在具体研究中, 如果严格按照真实

原子的 LJ 势能参数值来设置模拟系统, 则无法考

察单一参数变化对模拟系统特性的影响.为解决该

问题,分子动力学模拟中,研究者 [6,7,9,11,12] 广泛采

用的方法是以原子/分子间真实 LJ 势能参数为基

础, 结合具体问题来设定模拟参数值,即这些参数

值不一定正好对应自然界中某种物质. 这样, 就可

以较灵活地控制参数的取值,从而获得更具一般性

的规律.

表 1 常见原子 (分子)的 LJ势能参数

原子/分子 ε /eV σ /Å

He 0.0009 2.602

Ne 0.00362 2.755

SF6 0.0179 5.252

CCl3F 0.02304 5.757

在前人工作 [1,9,11,12]中, εLS对流体密度分布的

影响规律已做了较深入的研究. 因此, 本文着重研

究以下 LJ 势能参数对流体密度分布的影响规律:

流体原子间相互作用强度 εLL 和流体原子之间平

衡距离 σLL 以及壁面原子和流体原子之间平衡距

离 σLS. 本文根据常见原子的势能参数范围,选取了

如表 2所示的仿真参数取值.

表 2 仿真中 εLL, σLL 及 σLS 的取值

εLL/eV σLL/Å σLS/Å

0.02042 5.405 4.9544

0.01042 3.405 2.9544

0.00542 1.405 1.9544

3.1 εLL对密度振荡的影响

图 5 是 εLL 取三个不同值时通道内流体的密

度分布图. 图中纵坐标是流体密度 ρ , 横坐标是距

通道中心的距离并用通道宽度 B进行无量纲化 (下

同). 从图中可看出, 在通道中心区域 (以下简称为

主流区) 流体的密度不随 εLL 的改变而改变; 在靠

近通道壁面的区域 (以下简称为近壁面区)流体在

壁面原子的势能作用下,其密度呈现衰减的周期性

振荡分布,并且随着 εLL 的减小密度分布的振荡程

度逐渐增大.

图 5 不同 εLL 时流体密度分布
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流体密度分布本质上是反映流体原子的时均

位置信息.为进一步对比不同流体原子间相互作用

强度对流体密度分布的影响,作者又详细考察了系

统平衡后瞬时原子位置分布情况. 结果发现, 不同

εLL 时, 瞬时液体原子在通道内的位置分布均类似

于随机均匀分布 (见图 6), 且在壁面附近也不能发

现明显分布差异.作者认为这与壁面附近密度振荡

幅度有限,且密度振荡区域非常小有关.

图 6 系统平衡后瞬时原子分布图 (εLL = 0.01042 eV)

为解释上述规律,本文从近壁面区流体原子的

“俘获 -逃逸”行为角度进行了深入分析.根据原子

物理理论, 在流体原子间相互作用不变的条件下,

较大的固液相互作用强度 (εLS)将会促使壁面原子

将更多的流体原子 “俘获”至它的势阱中. 这就意

味着,当增大固、液原子间相互作用强度 εLS,近壁

面区内流体原子的个数就会增加,从而导致流体的

密度分布在近壁面区出现更大的振荡程度.而本文

中,氩原子间相互作用强度 εLL 的减小表示氩原子

间势能作用的减弱,也就意味着氩原子更容易受到

壁面铂原子作用力的影响,即客观上改变了固、液

原子间相互作用强度的力量比重. 这样起初未被

“俘获”的氩原子由于热运动等原因进入壁面原子

的势阱后,由于液体原子间相互作用力的减弱就无

法再从势阱中成功 “逃逸”出来,这样壁面原子势阱

中的氩原子就会逐渐增加. 最终, 由于近壁面区内

氩原子的个数增加,使得流体密度分布在近壁面区

振荡程度增大.

3.2 σLL对密度振荡的影响

图 7所示为 σLL = 5.405 Å时通道内流体仿真

结果,其中 7(a)为通道内流体密度分布曲线,而图

7(b) 为系统平衡后的瞬时原子分布. 从 7(a) 中可

以发现,流体在整个通道内呈现了奇怪的 “分层现

象”[9],而图 7(b)则正好可清楚看出其中的原因.当

σLL 较大时,通道内介质不再以液体流动的形式存

在而是已经变成了面心立方结构排列的类似固体

状态, 所有液体原子仅在其稳定位置附近做上下、

左右振动,且其振动幅度比固体晶格上的原子大得

多. 另外, 该状态下液体原子所形成晶格常数正好

约等于此时 σLL 值 (5.405 Å).由此可见,流体原子

之间平衡距离 σLL 影响流体原子的存在形态,较大

的 σLL 会造成流体原子在整个通道内呈现类似固

体式排列.

图 7 σLL = 5.405 Å时的仿真结果 (a)流体密度分布曲线;
(b)系统平衡后瞬时原子分布图

图 8所示为 σLL = 3.405 Å时通道内流体仿真

结果,其中图 8(a)为通道内流体密度分布曲线,而

图 8(b)为系统平衡后的瞬时原子分布.从图 8(a)中

可以发现, 在整个通道内流体密度呈对称的周期

性衰减振荡, 并在主流区逐渐收敛于稳定值.而从

图 8(b)中则能看出,液体原子在通道内大部分区域

上仍旧为近似随机的均匀分布,与不同 εLL 时通道

内瞬时液体原子的分布规律相一致. 另外还发现,

σLL = 3.405 Å时通道内速度分布曲线与图 3 也基

本一致.
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图 8 σLL = 3.405 Å时的仿真结果 (a)流体密度分布曲线;
(b)系统平衡后的瞬时原子分布图

图 9所示为 σLL = 1.405 Å时通道内流体仿真

结果,其中图 9(a)为通道内流体密度分布曲线,而

图 9(b)为系统平衡后的瞬时原子分布.从图 9(a)中

可以发现,流体密度分布不再像 σLL = 3.405 Å时那

样会在近壁面区发生振荡,而是在整个通道内密度

几乎均保持定值,该现象也可从图 9(b)来分析:当

σLL 较小时,许多流体原子结合成 “团簇”结构一起

在通道内运动;同时通过对不同瞬时原子分布图能

进一步看出,这些 “团簇”结构在运动时还会发生解

体,与此同时新的 “团簇”又会在通道内的其他位置

出现;另外,这种 “团簇”运动行为会出现在通道内

的任何位置,且伴随整个模拟过程. 本文认为正是

由于这种 “团簇 “结构的存在以及其特殊的运动方

式,最终导致反映原子时均位置信息的流体密度在

整个通道内取值不变.

另外,为展示该 “团簇”结构状态时对应的速度

分布规律,这里给出了 σLL = 1.405 Å时通道内速度

分布曲线 (图 10所示). 从中可以发现,该特殊状态

下,通道内速度分布仍呈现近似的二次曲线型分布,

但其中包含了较大的高频速度波动信息,类似于宏

观管道内湍流状态下测量点处速度信息中包含有

平均速度和脉动速度两部分. 由此作者推测, 一定

流动条件下,微通道内出现的 “团簇”结构状态,可

产生类似湍流涡结构的掺混和输运作用,使得微流

动内流速、密度等分布更趋于平均.

图 9 σLL = 1.405 Å时的仿真结果 (a)流体密度分布曲线;
(b)系统平衡后的瞬时原子分布图

图 10 σLL = 1.405 Å时通道内速度分布曲线

3.3 σLS对密度振荡的影响

图 11 为不同 σLS 时流体的密度分布曲线图.

从中可见, σLS 的变化仍然不影响主流区流体密度

的取值,但 σLS 越大近壁面区流体的密度振荡就越

剧烈. 同时由于 σLS 反映壁面原子和流体原子之间

的平衡距离,因此, σLS 越大流体密度分布的起点离

壁面就越远. 并且考察三种不同 σLS 取值时, 系统
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平衡后流动系统的瞬时原子分布与速度分布后还

发现,三种 σLS 取值时系统的瞬时原子分布图均与

图 6相似,而速度分布则与图 3相似.

图 11 不同 σLS 时流体的密度分布

4 结 论

1)随流体原子间相互作用强度 εLL 的减小,流

体原子间相互作用逐渐减弱并导致流体原子从壁

面原子的势阱中 “逃逸”的能力降低,并最终导致近

壁面区流体密度分布振荡程度逐渐增大.

2)流体原子间平衡距离 σLL 对通道内流体原

子的存在形态和密度分布均有着重大影响.较大的

σLL 会造成流体原子在整个通道内呈现面心立方结

构的类似固体排列, 致使密度分层分布;而较小的

σLL 会使得流体原子呈现不断变化的 “团簇”结构,

并导致通道内流体密度恒定.

3)壁面原子和流体原子间平衡距离 σLS 的变

化不影响主流区流体密度值,但 σLS 越大近壁面区

流体密度振荡就越剧烈,且流体密度分布的起点离

壁面也越远.

4)随着流体原子间平衡距离等物理参数的变

化,本文发现微管道内流动中流体原子瞬时位置存

在着近似随机的均匀分布和 “团簇”结构分布两种

典型状态,且后者可产生类似湍流涡结构的掺混和

输运作用.

另外, 由于 LJ 势能的表达式中原子之间平衡

距离 σ 在其引力项和斥力项中都存在,所以它的变

化对 LJ势能函数的影响要比特征能量 ε 复杂得多.

因此,原子平衡距离 σ 对流体密度分布的影响机制
还有待于进一步研究.
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Simulation studies on fluid density distribution of
micro-flows in a nano-channel∗
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Abstract
The flow in microchannel involves many microscale effects, because of its large ratio of superficial area to volume. And it further

causes the density profiles of flow in microchannel to be greatly different from in the macro-channel. In this paper we investigate the
effects of three factors (εLL, σLL, σLS) on density profile of micro-flow via the Poiseuille flow in a nanochannel using none-equilibrium
molecular dynamics simulation method. In our study, we selected NVE as the statical ensemble, LJ/126 model as the potential energy
function. We also adopt the Rigid-atom model to describe the wall and the temperature thermostat through using the time/rescale
methods. The motion equations are solved using Verlet algorithm. The results show that as the interaction between flow atoms
decreases, the oscillation degree of density profiles near the wall increases. The balance distance (σLL) between flow atoms affects the
existence state and density profiles of flow in the micro channel: the greater σLL causes the flow atoms to be arranged as the fcc structure
liking a solid, while smaller σLL results in the flow atoms moving as a changeable “cluster”. The balance distance (σLS) between wall
atoms and flow atoms also has a significant influence on flow density. As σLS increases, the oscillation degrees of density profile near
the wall and the distance between the starting point of density profile and wall increase. Besides, we analyze the mechanism of effects
of the interaction between the flow atoms on density distribution based on the “capture-escape ” behavior of atoms adjoining the wall.
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