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有结构壁面上液滴运动特征的耗散粒子动力学模拟*
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本文采用耗散粒子动力学方法,研究了恒定外力驱动下液滴在有结构壁面上的运动过程. 通过研究液滴在通过

壁面结构时前缘接触点和前进角的变化,分析了液滴的运动特征. 研究结果表明,在不同润湿性或不同外力驱动下,

存在使液滴运动最快的 “最优”壁面结构,并对其机理进行了讨论.本文还探讨了壁面润湿性、热涨落以及外力对液

滴运动状态的影响.
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1 引 言

微尺度下的液滴动力学对喷墨打印、高分子

及蛋白质输运、微米/纳米粒子的合成以及药物运

输等不同的工程领域有着非常重要的意义 [1,2]. 在

微流体系统中, 由于尺度的缩小, 使得比表面积增

大, 表面或者边界会对流体流动产生较大的影响,

从而使得流体的流动特性发生较大的变化. Chaud-

hury 和 Whitersides[3] 进行了用润湿性梯度驱动液

滴的实验, 发现水滴可以自发运动, 甚至克服重力

爬坡. Das 等 [4] 采用光滑粒子动力学 (smoothed

particle hydrodynamics, SPH) 方法模拟了倾斜平板

上液滴的运动, 获得了液滴内部的二维流场结果.

石自媛等 [5] 采用格子玻尔兹曼 (lattice Boltzmann

method, LBM)方法模拟了二维液滴在润湿性梯度

下的运动,并获得了液滴内部的流场结构. 李振 [6]

采用耗散粒子动力学 (dissipative particle dynamics,

DPD)方法模拟了三维液滴在润湿性梯度下的运动,

得到了液滴内部流场,并分析了液滴的运动形式.
如果疏水壁面并不光滑,而是存在微尺度结构,

液滴的静态接触角可由 Cassie-Baxter(C-B)公式 [7]

描述,即 cosθCB = f cosθ + f −1,其中 f 为粗糙壁

面上固体的面积分数, θ 为光滑壁面的静态接触角.

以往的研究表明,有微结构的疏水表面流体流过时

会具有减阻效果 [8−10]. Ou等 [8] 发现,其流动减阻

效果可达 40%,且减阻效果随凹槽间距和槽道深度

的减少而增大. Johnson和 Dettre[11] 模拟了固体表

面粗糙度对前进角和后退角的影响. Zu等 [12] 研究

了不同参数微结构表面的润湿性. Huang 等 [13,14]

用 LBM 方法研究了流体在带凹槽的粗糙表面微

通道中的流动,并分析了结构和润湿性对液滴运动

的影响.杨常卫等 [15] 通过实验研究了 Cassie状态

液滴的运动角与微结构表面参数之间的关系. Yao

等 [16] 用 LBM方法研究了液滴在微结构和微/纳结

构疏水表面的静力学和动力学特性, 他们发现液

滴在疏水表面上表观接触角随着微结构中固体面

积分数的减小而增大, 而且微纳双重结构的结果

不仅会增加表面的疏水性而且很大程度增大了液

滴 Cassie状态的稳定性. 张明焜等 [17] 运用改进的

DPD方法模拟了液滴在凹槽所构成的粗糙表面微

通道内的运动行为,结果表明壁面浸润性和外场力

对液滴流动特性影响较大,而液滴温度影响较小.

本文采用 DPD 方法, 对外力作用下有结构壁

面上液滴运动的特性展开研究,得到了液滴运动过

程中接触角和前缘接触点位置的变化曲线,描述了

液滴的 “能量积蓄-跳跃”的运动过程, 并讨论了热
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涨落、外力等因素对在有结构壁面上液滴的运动

的影响, 分析了不同参数对 “最优壁面” 结构的影

响,这些结果对于了解液滴在粗糙表面的运动规律

有一定的指导意义.

2 计算方法与模型

2.1 DPD方法介绍

DPD 方法最早在 1992 年由 Hoogerbrugge 和

Koelman[18] 提出. 该方法是一种粗粒化介观方法,

既保留了分子动力学 (molecular dynamics, MD)[19]

的无网格优势, 也利用了格子气自动机 (lattice gas

automata, LGA)[20] 可以使用较大时间步长的长处.

这使得 DPD 方法比 MD 方法在模拟微观流体运

动时有更大的优势, 节省了很多计算资源的消耗.

DPD算法采用拉格朗日坐标描述粒子,粒子运动满

足牛顿运动方程,方程中粒子受力包括颗粒间的有

势作用力,也考虑了类似于布朗动力学中的随机力

和耗散力. 系统满足质量守恒和动量守恒.

作为研究介观尺度流体行为的一种重要的方

法, DPD不仅可以模拟简单的粒子,也可以模拟具

有特殊结构的大分子、纳米材料以及细胞. Groot

等 [21] 用 DPD模拟了三维双团联式共聚合体在微

尺度下的相分离过程. Español[22] 建立了高分子链

的 DPD 模型, 使得链状高分子在溶液中的动力学

过程可以用 DPD来模拟 [21,23]. 陈硕等 [24] 用 DPD

模拟了高分子液滴的碰撞. Liba等 [25]用 DPD研究

了功能碳纳米管复合材料的一些性质. Li等 [26] 用

DPD模拟了交流电润湿过程,得到了液滴内部的流

场,并讨论了交流电频率对流场的影响.对于 DPD

的研究进展,李红霞等 [27]、陈硕等 [28]、李振等 [29]

的工作中有详细的介绍.

对流体而言, 随着尺度的减小, 热涨落将变

得非常重要而且能显著影响液体的行为 [30,31].

Moseler 等 [32] 研究了热涨落对纳米射流现象的

影响, 发现随着射流尺度的减小, 热涨落对射流的

动态演化过程的影响将变得非常关键. Davidovich

等 [30] 研究了热涨落对液滴铺展过程的影响,发现

热涨落的存在将有助于液滴在固体表面的铺展.在

DPD基本方程中,随机力考虑了由于分子热运动而

引起的热涨落效应,并与耗散力的方程匹配满足涨

落-耗散定理. 因此,在 DPD模拟的过程中,自然包

含了热涨落的影响,可以很方便的来研究热涨落对

流体的影响.

2.2 耗散粒子动力学算法

一个 DPD颗粒以它所在的空间位置 ri、速度

vi 和颗粒质量 mi 来标识. 若将 DPD颗粒的质量 mi

选取为无量纲质量,即 mi ≡ m ≡ 1,粒子运动满足牛

顿运动方程

dri

dt
= vi,

dvi

dt
= Fi +F e, (1)

其中 t 为时间, Fi 为粒子 i受到其他粒子作用的合

力, F e 为粒子 i受到来自外部力场的作用. 若将 Fi

分为有势力、耗散力和随机力三种不同类型的作

用,则

Fi = ∑
i ̸= j

(F C
i j +FD

i j +F R
i j ), (2)

其中 F C
i j 为保守力, 来源于粒子 j 对粒子 i的作用

势, FD
i j 为耗散力, F R

i j 为随机力. 所有力均成对出

现, 从而保证了系统的动量守恒, 且在截断半径 rc

之外这些力均为 0.

传统 DPD 方法中, 保守力通常由方程 FC
i j =

ai jwC(ri j)e
[33]
i j 给出,其中 ai j 为排斥力参数,它的值

等于粒子 i 与粒子 j 之间最大的排斥力, ri j 为粒

子 i 与粒子 j 之间的距离, ei j 为 ri j 的单位矢量,

即 ei j = ri j/|ri j|, ri j = ri − r j. wC 是一个 “软的”

权函数, 通常选取为 ωC = 1− ri j/rc 的形式. 值得

注意的是, 这种形式的保守力使粒子之间仅仅存

在排斥力, 对应系统的状态方程 (equation of state,

EOS) 为 p = ρkBT +αAρ2. 其中第一项为理想气

体状态方程的项, 第二项为附加压力项. 由于没有

密度的高次项,使得这种方法不能模拟气液共存的

问题 [33,34].

目前有多种算法可以克服上述的困难,实现在

DPD 中气液共存问题的模拟. 首先, Liu 等 [35−37]

将 SPH 中不同强度和截距的光滑函数叠加, 构造

了含远程吸引力与近距离排斥力的作用势, 并且

可以通过控制吸引力与排斥力的强度系数和作用

范围来调整作用势. 该方法可以模拟气液共存的

问题,而且已经成功应用于微管道、复杂裂隙网络

及多孔介质中的多相流动模拟 [17,38,39]. 其次,通过

修改保守力函数的形式 [34,40−42], 也可以使状态方

程中出现密度高次项,即所谓多体耗散粒子动力学

(many-body DPD, MDPD)方法,这也是本文采用的
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方法. 在Warren[34]和 Cupelli等 [40]的工作中,他们

采用了一种依赖于粒子密度的保守力函数形式

F C
i j = Ai jωC(ri j)ei j +Bi j(ρ̄i + ρ̄ j)ωd(ri j)ei j, (3)

其中第一项代表粒子之间的吸引力, 第二项代表

依赖于粒子密度的排斥力. ωC(ri j) 和 ωd(ri j) 分

别为吸引力的权函数、排斥力的权函数, 对应的

截断半径分别为 rc 和 rd. 吸引力系数 Ai j < 0 而

排斥力系数 Bi j > 0, 它们的取值与粒子的类别有

关. All 和 Bll 表示液体粒子与液体粒子之间的作

用力系数, Asl 和 Bsl 表示固体粒子与液体粒子之

间的作用力系数. 粒子 i 所处位置的密度 ρi 可以

由瞬时加权平均 ρi = ∑i̸= j ωρ(ri j)求得
[34],权函数

ωρ = 15/(2πr3
d)(1− ri j/rd)

2.

随机力和耗散力分别为 [33]

FD
i j =−γωD(ri j)(ei j ·vi j)ei j,

F R
i j = σωR(ri j)θi jei j, (4)

其中 vi j = vi−v j, ei j为 ri j的单位矢量, γ为耗散力
幅值, σ 为随机力幅值, ωD 和 ωR 为与相对位置有

关的权重函数, θi j 为高斯白噪声项,满足 θi j = θ ji,

且满足统计学特性

⟨θi j(t)⟩= 0,

⟨θi j(t)θkl(t ′)⟩= (δikδ jl +δilδ jk)δ (t − t ′). (5)

Espanol 和 Warren[43] 提出耗散力和随机力中

的权函数必须满足耗散涨落定理,从而奠定了 DPD

模拟方法的基础. 根据耗散涨落定理, 耗散力和随

机力必须满足 [43]

ωD(r) = [ωR(r)]2, σ2 = 2γkBT. (6)

一般权函数选取为与有势力类似的表达式:

ωD(r) = (ωR(r))2

=

 (1− r/rc)
2, (r 6 rc),

0 (r > rc).
(7)

对于液态水, Groot 和 Warren[33] 推荐 ai j =

75kBT/ρ (ρ 为 DPD 粒子数密度), σ = 3. 通常取

rc 为无量纲长度,即 rc ≡ 1,分别以 mi, rc 以及 kBT

为质量、长度和能量的无量纲特征量. 由上述无

量纲参数,可以推导特征速度为
√

kBT/mi,时间为

rc/
√

kBT/mi, 力为 kBT/rc. 在本文的模拟中, 保守

力采用 (3)式的形式,耗散力和随机力采用 (4)式的

形式,主要计算参数见表 1[34,40,44].

有结构壁面的模型如图 1所示. 我们采用宽度

L,间距 S和高度 H 三个指标表征结构的几何尺寸,

其中 H 均设置为 1, 即结构均由三层 DPD粒子构

成. 记 fs 为结构粗糙度,表示液滴与固壁接触面积

与总的投影面积的比值,在本文中, fs = L/(L+S).

表 1 模拟中用到的主要计算参数

参数 符号 取值

粒子密度 ρ 6.00

吸引力截断半径 rc 1.00

排斥力截断半径 rd 0.75

时间步长 ∆t 0.01

系统温度 kBT 1.00

白噪音幅值 δ 6.00

吸引力参数 All −40.00

排斥力参数 Bll = Bsl 25.00

图 1 有结构壁面的模型

3 数值模拟结果与讨论

3.1 静态接触角

静态接触角的计算模型如图 2所示. 在一个大

小为 100×3×60的计算域内,将一个半径 R = 12、

包含 7060个液体粒子的液滴放置在一个水平的平

坦壁面上. 壁面由三层固结的 DPD 粒子构成, 包

含 1818 个固体粒子. 当流体粒子进入固壁, 用反

弹 (bounce back) 边界条件 [45] 将其返回计算域以

获得无滑移边界条件. 在 x 和 y 方向采用周期性

边界条件. 积分算法采用改进的 Velocity-Verlet 算

法 [33,46]. 除非特别指出,本文中的模拟算例在固壁

上均采用无滑移边界条件,在 x和 y方向采用周期

性边界条件.

模拟中初始时刻液滴是标准圆形,由于壁面粒

子和液滴粒子的相互作用, 液滴将壁面上铺展, 通

过改变 (3) 式中的固液作用系数 (Asl) 可以调整固

壁的润湿性. 待其弛豫一段时间达到稳定状态后,

求得其表观接触角. 本文计算了 kBT = 1时,液滴的
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静态接触角 θ 随 Asl 的变化关系. 模拟过程为 700

个单位时间,即迭代计算 70000个时间步.

我们采用 “圆拟合”方法求液滴静态表观接触

角 [47,48]. 首先根据粒子所处位置的密度来确定界

面, 并根据界面上所有的粒子拟合球面 (对于二维

问题为圆),然后根据接触角的定义求得接触角. 图

3显示了液滴在固壁上的静态接触角与固液作用参

数 Asl 的对应关系,点表示模拟得到的数据,实线为

由二次多项式拟合的曲线.

图 2 计算平坦固体表面上液滴平衡态接触角模型示意图

图 3 静态接触角随固体 -液体粒子吸引力系数 Asl 的变化 (计
算参数见表 1)

对于有结构壁面, 通常液滴与壁面的接触方

式可以由Wenzel[49] 模型和 Cassie-Baxter[7] 模型来

描述. 在与图 3 相同的计算参数下, 将壁面改为

有结构壁面, 在保持固壁粗糙度不变的情况下 (以

fs = 0.444为例),通过调整固液作用参数 Asl,取不

同的亲疏水性 (即改变平坦壁面上的静态接触角),

使液滴保持 Cassie- Baxter状态,采用 DPD方法模

拟得到了液滴在该结构上的静态接触角, 并与理

论值进行对照. 计算结果 (如图 4 所示) 表明在疏

水的情况, DPD模拟结果与理论值符合得较好,但

Asl 较小时 (即平坦壁面上的接触角较小时), Cassie-

Baxter公式的预测与模拟结果有一定的偏差.

3.2 液滴在粗糙壁面的运动

模拟本问题时, 计算域的几何尺寸选取为
200× 3× 50, 液滴半径仍为 R = 12. 壁面润湿性
分别设置为亲水 (接触角为 67.84◦,图 5(a))和疏水

(接触角为 130.59◦,图 5(b)). 初始时弛豫 t = 300个
单位时间以使液滴达到平衡,然后施加水平方向大

小为 Fx = 0.0008的驱动力. 讨论液滴在 t = 300—
5300时间段内质心 x方向坐标 Xcom随时间的变化.
对于粗糙壁面所取参数分别为 fs = 0.308(图 5(a))

和 fs = 0.444(图 5(b)).

图 4 液滴在结构壁面上的静态接触角与理论值的比较

图 5 光滑壁面和粗糙壁面上液滴运动方向位移与时间的关系

(a)亲水情况 (接触角 67.84◦); (b)疏水情况 (接触角 130.59◦)
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从图 5中可以看出,壁面粗糙度对液滴运动特

性影响较大. 在疏水情况下, 液滴在粗糙壁面比在

光滑壁面上运动得快,这是因为液滴在两个结构之

间形成液桥, 从而大大地降低了阻力. 在亲水情况

下, 液滴在粗糙壁面比在光滑壁面上运动的慢, 几

乎处于静止状态. 此时,由于壁面的亲水性,液滴陷

入两个结构中, 无法搭成液桥, 粗糙壁面使得液滴

受到的阻力更大. 以上结论表明, 结构使得亲水壁

面更亲水,疏水壁面更疏水.
为了深入研究液滴经过壁面结构的运动过程,

截取液滴在通过若干结构时前缘接触角 θadv(前进

角)和前缘接触点位置 Xadv 随时间的变化规律,如

图 6所示,其中水平方向的实线和虚线分别表示结

构凸起的前缘和后缘.

图 6 前进角、前缘点随时间的变化曲线 (Asl = −13, Fx =

0.0007, fs = 0.308)

由图 6可以看出,液滴前缘随时间的变化并不

是均匀的. 当液滴经过结构凸起的时候, 前缘会在

结构的末端黏附一段时间 (图中灰色的时间段),即

前缘接触点位置基本不变,同时前进接触角不断增

加, 此时为能量积蓄的过程. 当系统累积足够的能

量后, 液滴前缘将跳跃至下一个结构凸起单元, 并

伴随着前缘接触角的迅速减小. 此后将进入下一个

能量累积过程. 需要指出的是, 该过程并没有呈现

出与结构凸起相对应的周期性,当单次积蓄的能量

较多时,液滴可能快速通过两个或更多结构.

3.3 最优壁面结构

对于液滴在有结构表面的运动问题,一个问题

是液滴运动速度和结构粗糙度 fs 之间的关系. 更

进一步地,是否存在某个最优值时的液滴运动速度

达到最大. 本文在进行数值模拟时, 通过调整固液

作用系数 Asl 来研究壁面润湿性的影响.我们分别

取 Asl = −13, −14, −15,在这三种润湿性条件下分

别考虑液滴在不同结构上运动的情况. 首先运行

30000时间步让液滴弛豫系统达到平衡,随后施加

大小为 Fx = 0.0007水平向右的驱动力使液滴运动,

持续 5000 个单位时间, 得到液滴质心的平均速度

Vcom 如图 7所示.

图 7 不同壁面浸润性时, 液滴的平均速度与 fs 的关系

(Fx = 0.0007)

由图 7 可以看出, 对于同样的结构壁面, 疏水

性越强则液滴运动越快. 分析壁面结构的影响,我

们发现在一定范围内减小 fs(即增大两个结构的间

隔),会让液滴运动的更快,表明此时的壁面更疏水.

当 fs 减小到某一特定值后,随着 fs 的继续减小. 液

滴将 “陷入” 结构凹槽, 速度急剧减小. 这表明, 在

一定条件下 Cassie-Baxter状态与Wenzel状态发生

了转化,与 Patankar[50] 的研究结论相符. Asl =−13,

−14, −15 时的液滴运动最快的最优壁面分别是

fs = 0.267, 0.571, 0.571. 对于不同的壁面润湿性,使

液滴运动最快的 fs 随着疏水性的增大而减小,这说

明较强的疏水性更利于维持 Cassie-Baxter状态.

对于亚微米尺度的液滴,热涨落对其运动有很

大的影响. 为了研究这一点, 在壁面浸润性和水平

驱动力不变 (Asl = −13, Fx = 0.0007) 的条件下, 我

们改变系统的温度,计算结果如图 8(a)所示. 结果

表明, 液滴运动速度随系统温度的升高而增大, 这

与李振 [6]、张明焜等 [17] 的结论是相符的,其中的

物理机理值得进一步的探讨,我们猜测可能与热涨

落有助于液滴铺展有关 [30]. 由图 8可以看出,不同

温度条件下,使液滴运动最快的结构粗糙度基本一

致. 因此, 系统温度对运动液滴由 Cassie-Baxter 状

态向Wenzel状态转化的影响较小.
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图 8 不同温度和驱动力时, 液滴的平均速度与 fs 的关系

(Asl =−13)

为了分析外场力对最优壁面结构的影响,我们

在壁面浸润性不变 (Asl = −13, kBT = 1)的条件下,

分别对液滴施加不同的驱动力,得到的液滴质心运

动速度如图 8(b)所示. 显然,液滴运动速度随着驱

动力的增大而增大. 与热涨落的影响类似, 我们发

现不同驱动力条件下,使液滴运动速度达到最大值

的壁面粗糙度基本保持不变,即水平驱动力的大小

对液滴由 Cassie-Baxter状态向Wenzel状态转化的

影响也不大.

4 结 论

本文采用耗散粒子动力学方法,对二维微液滴

在具有微结构粗糙表面上的运动过程进行了数值

模拟. 计算结果表明,固体-液体粒子吸引力系数可

以用来表征壁面的润湿性,在本文所选参数范围内,

液滴静态接触角与该作用系数呈二次函数关系.我

们发现,运动中的液滴经过结构凸起表现为为 “能

量积蓄-跳跃”的过程. 在能量积蓄阶段, 液滴前缘

接触点保持位置基本不变,前进角逐渐增大; 随后

液滴发生跳跃, 前进角迅速减小. 在不同润湿性条

件下,存在使液滴运动最快的 “最佳”壁面结构,较

强的疏水性更利于 Cassie-Baxter状态的维持. 热涨

落有助于液滴的运动.外部驱动力和系统温度在一

定范围内增加均使得液滴运动速度更大,但对 “最

优”壁面结构影响不大.这些结果对了解液滴在粗

糙表面的运动规律有一定的指导意义.
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Abstract
The last decade has witnessed the explosive development of microfluidic systems. Droplet manipulation is one of the crucial

technologies in design and optimization of microfluidic devices. In the present study, dissipative particle dynamics is applied to
investigate the movement of a liquid droplet actuated by a constant force on structured substrate with different wetting properties
ranging from hydrophilic to hydrophobic. By monitoring the variation of the advancing contact angle and the front position of droplet,
the characteristics of the droplet motion is analyzed in detail. Results indicate that there exists an optimal structure for which the
droplet has a largest speed. Additionally, the influences of wettability gradient, thermal fluctuation and external force are discussed.
We find thermal fluctuation is helpful for the movement of droplet.
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