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带自由面流体的多体耗散粒子动力学模拟∗
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利用多体耗散粒子动力学 (MDPD) 方法对介观尺度下液滴动力学进行了模拟分析. 探讨了MDPD系统
中液气共存界面的形成, 并对表面张力进行了模拟研究. 研究结果表明, MDPD方法形成的液气共存界面满
足Laplace定律. 通过改变不同的粒子间保守力作用参数, 获得了液滴在固体壁面上不同的接触角, 并研究了
保守力作用参数与接触角之间的变化规律. 进一步模拟了液滴在复杂微通道内的流动, 研究结果有助于解释
带自由面流体在粗糙表面上的运动行为.
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1 引 言

随着微机电系统的发展, 微流体技术作为微流
控芯片的一项关键支撑技术受到人们越来越多的

关注 [1−3]. 流体在微细通道中流动时主要受外场
力、黏性力和表面张力等的作用, 惯性力的影响往
往可以忽略不计 [4]. 由于尺度的缩小, 流体具有较
大的面体比, 流体与微通道表面间的作用力常常成
为影响输运性质的主导因素 [5]. 对微流体在微细通
道内的运动过程进行模拟, 并研究表面张力的作用
机理, 有助于更好地理解、掌握并优化微流控芯片
的设计. 目前用于微纳尺度流体数值模拟的方法主
要有蒙特卡罗方法 [6]、分子动力学方法 [7]、格子玻

尔兹曼方法 [8]和耗散粒子动力学方法 [9]等. 国内
不少学者 [10,11]采用这些方法, 已经模拟出微纳尺
度下流体的动态和静态特性.

耗散粒子动力学 (dissipative particle dynam-
ics, DPD)是一种介观尺度流体模拟技术, 于 1992
年由Hoogerbrugge和Koelman提出 [9]. 在DPD
中, 每个粒子代表的是一定数量分子 (或原子)
的集合, 各个粒子之间由保守力、耗散力和随机力
进行相互作用. 由于粒子之间的软相互作用势, 因

此采用比分子动力学大得多的时间步长具有更实

际的用途. DPD 遵循质量守恒, 而粒子之间相互作
用的对称性, 保证了系统的动量守恒. DPD中的粒
子由于在连续的空间而非离散的格子上运动, 因此
遵循Galilean不变性 [12]. DPD可以理解为宏观的
微分流动控制方程在小尺度上的随机描述 [13], 从
这个意义上说, DPD方法是连接微观分子动力学
方法和宏观流体力学方法的一座桥梁, 是一种比较
实用的介观尺度的流体模拟技术.

传统的DPD方法中, 粒子之间受到的保守力
仅仅存在排斥力, 而且传统DPD中采用的保守力
和密度之间产生的是 “二次方关系”而非状态方程
中的 “三次方关系”, 使得传统DPD方法不能模拟
液气共存现象. 如果要获得液气共存, 对于单组分
系统, 状态方程需要满足van der Waals曲线.

目前有许多学者提出多种方法克服上述困难,
实现带自由面流体的模拟. 文献 [14—17] 基于吸
引力和排斥力不同的影响范围, 将光滑粒子动力
学 (SPH) 中不同强度和截距的光滑函数进行叠加,
构造了含长程吸引力与短程排斥力的作用势, 并将
这种作用势引入DPD方法中. 这种处理方法可以
模拟气液共存问题. 利用这种方法, 王晓亮等 [18]
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模拟了具有自由面的稳定液滴; 张明焜等 [19]模拟

了液滴在微通道内的流动状态. Pagonabarrage 和
Frenkel[20]通过引入局部密度这一物理量, 改进保
守力函数的形式, 提出了多体耗散粒子动力学方法
(many-body DPD, MDPD) , 从而可以模拟液气共
存或者带自由面流体的流动问题. 利用这种方法,
Li等 [21] 模拟了液滴在交流电作用下的震荡变形.
本文利用MDPD探讨了介观尺度下液气界面的模
拟, 并对表面张力的计算进行了研究, 讨论了不同
的MDPD参数对于静态接触角的影响, 模拟了液
滴在复杂微通道内的流动, 并对影响液滴运动的一
些因素做了分析.

2 DPD方法及改进

在DPD系统中, 每个粒子的运动满足牛顿运
动方程, 对于编号为 i的粒子

dri
dt = vi,

dvi

dt = fi + F e , (1)

式中ri和vi为粒子 i的位置和速度矢量; fi 为所

有其他粒子 (不包括粒子 i本身) 作用在粒子 i上

的力; F e为粒子所受到的其他外力; t为时间. 将
DPD 系统中所有粒子都取相同质量, 其大小为无
量纲单位质量, 即mi = m = 1.

相互作用力fi由保守力、耗散力和随机力三部

分组成, 其表达式为

fi =
∑

j ̸=i
(FC

ij + FD
ij + FR

ij ), (2)

其中FC
ij 表示粒子 j对粒子 i作用的保守力, FD

ij 表

示耗散力, FR
ij 表示随机力; 式中的求和符号表示对

一定的截断半径 rc内所有的不包括粒子 i的其他粒

子进行求和 (如果粒子之间的距离 rij > rc, 则粒子
之间的相互作用为零). 本文中截断半径被定义为
无量纲长度, 即 rc = 1.

传统的DPD方法中, 保守力FC
ij 作用在两粒

子质心连线方向上, 表示为

FC
ij = aijωC(rij)eij , (3)

式中, aij为排斥力系数, 表示粒子 i与粒子 j之

间的最大作用值; rij表示粒子 i与粒子 j之间的

距离; eij为 rij 的单位矢量, 即eij = rij/|rij |,
rij = ri − rj ; ωC(rij)为保守力权函数, 其取值与
粒子间距离 rij有关, 通常选取ωC(rij) = 1− rij/rc

的形式. 这种形式的保守力使得粒子之间仅存在
排斥力, 并且没有与密度形成 “三次方关系”. 在

MDPD 中, 保守力包括排斥力与吸引力, 其中排斥
力与其相近位置的粒子密度无关, 吸引力直接与粒
子密度的权函数成正比:

FC
ij = Aijωc(rij)eij

+Bij(ρ̄i + ρ̄j)ωd(rij)eij , (4)

其中权函数ωc(rij) = 1 − rij/rc, ωd(rij) = 1 −
rij/rd . 当粒子间距为 rij > rc时, 权函数ωc(rij)

值为零; 当 rij > rd时, ωd(rij)值为零. (4) 式中第
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. 吸引力系数Aij > 0, 而排斥力系
数Bij < 0, 两个系数的取值与粒子的类别有关.

粒子 i处位置的密度 ρi可由即时加权平均得

到, 公式为

ρi =
∑

i ̸=j
ωρ(rij), (5)

其权函数ωρ公式如下:

ωρ =
15

2πr3d
(1− rij/rd)

2, (6)

其中ωρ在 rij > rd时为零, 并且为了简便, 一般定

义

∫
d3rijωρ(rij) = 1.
随机力、耗散力与保守力一样, 也作用在粒子

间质心连线方向, 粒子 j作用在粒子 i上的耗散力

(或阻力) 可表示为

FD
ij = −γωD(rij)(eij · vij)eij , (7)

其中ωD(rij)为与粒子间距离 rij有关的权函数, 当
rij > rd时 ωD(rij)为零; vij为粒子之间相对速度,
vij = vi − vj ; γ为耗散系数, 负号表明耗散力的作
用方向总是和相对速度方向相反.

耗散力阻止粒子之间的相对运动, 因此作用的
结果会降低系统的动能. 系统动能的降低将由随机
力FR

ij 引起的粒子的随机运动进行补偿, 随机力可
表示为

FR
ij = σωR(rij)ξijeij , (8)

其中ωR(rij)也为与粒子间距离 rij有关的权函数,
称为随机力权函数, 当 rij > rc时ωR(rij)为零; σ

为随机力系数; ξij 为随机变量, 其平均值为零且方
差为∆t−1, ∆t为时间步长.

1995年Español和Warren[22]指出耗散力和随

机力中两个权函数之间只能任取一个, 耗散力系数
γ和随机力系数σ也只能任取一个:

ωD(rij) = [ωR(rij)]
2, (9)

σ2 = 2γkBT, (10)
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其中kBT为Boltzmann温度.
本文中选用权函数表达式如下:

ωD(rij) = [ωR(rij)]
2

=

(1− rij/rc)
2 (rij < rc)

0 (rij < rc)
. (11)

3 液气界面表面张力研究

Arienti等 [23]的研究发现, 吸引力系数Aij , 排
斥力系数Bij , 排斥力截断半径 rd这三个主要参数

的改变对表面张力的大小有较大影响.
本文压强的计算采用维里公式, 其表达式为

pvirial =
ρ

3
⟨(v − v̄)2⟩

+
1

6V

⟨∑
i ̸=j

(ri − rj) · FC
ij

⟩
, (12)

其中 ⟨ ⟩表示在样本体积V 内所取局部平均值, v̄

是样本空间内的平均速度. 公式左边第一项代表
分子热运动产生的压强, 第二项代表保守力贡献的
压强.

3.1 液膜的模拟

本文首先模拟研究了处于平衡状态下的液膜.
采用参数Aij = −40, Bij = 25, rd = 0.75, 计算域
大小为16× 16× 16, 包含9728个粒子, 其中壁面粒
子数为1536. 模型中, X和Y 方向采用周期性边界

条件, 经过 45 万步计算, 取其中 40万步统计平均,
时间步长取∆t = 0.01.

图 1为所形成的厚度为 10的稳定液膜; 图 2所

示为液膜不同位置处的压强分布, 其选择区域为Z

方向贯穿液膜的一个小薄片, 图中节点为选取的平
均参数参考点, 可见液膜内部区域压强为零, 液气
界面处压强为−8.94.

3.2 液滴的模拟

对于液滴来说, 在表面张力的作用下, 液滴内
部的压强会高于外部压强. 在平衡状态下, 液滴维
持球形, 内外压差满足Laplace方程:

∆P = Pin − Pout =
2σlv
R

, (13)

其中P代表压强, 下标 in和 out分别表示液滴内部
和液滴外部; σlv为气液表面张力; R 为球形液滴的
平衡半径.

本文选用了不同的MDPD参数, 均得到稳定
的液滴, 但形成液滴时密度不同, 并且其相应的表
面张力也有所不同, 如表 1所示. 结果与文献 [23]
相符.
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图 1 稳定的液膜
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Z

图 2 液膜不同位置处压强分布

表 1 不同参数形成液滴时的不同密度和表面张力

Aij Bij rd ρ σ

No.1 −40 25 0.75 6.10 7.30

No.2 −50 40 0.75 5.60 8.41

No.3 −30 25 0.75 5.27 3.49

No.4 −40 40 0.80 3.90 1.40

No.5 −40 40 0.75 5.12 4.68

No.6 −40 40 0.70 6.51 10.20

No.7 −40 25 0.70 7.82 14.40

No.8 −30 20 0.75 5.80 4.46

No.9 −40 80 0.70 5.47 6.56

No.10 −40 20 0.75 6.77 9.14
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对表 1中No.1参数设置, 取不同的计算区域,
注入不同的粒子数, 可以得到不同的半径下相应的
液滴内外压强差, 如表 2所示.

粒子数为 2096时粒子密度沿液滴半径的分布
如图 3所示. 液滴周围气体密度接近为零, 液滴内

部气体密度约为 6.1, 并且出现了稳定的液气界面.
图 4所示为液滴内外维里压强沿液滴半径的分布.
液滴外部气体压强接近为零, 液滴内部压强约为
3.43; 在气液界面处, 维里压强为−7.3, 与该处产生
的表面张力相对应.

表 2 不同粒子数与参数的模拟数据对比 (No.1 参数设置)

流体粒子数 kBT 液滴密度 液滴半径 液滴内外压强差 2/R

2096 1 6.147 4.334 3.43 0.462

8880 1 6.119 7.023 2.08 0.285

12208 1 6.111 7.813 1.87 0.256

13088 1 6.101 8.000 1.81 0.250

18624 1 6.107 8.996 1.58 0.222

-15 -10 -5 0 5 10 15

0

1

2

3

4

5

6

7

图 3 液滴密度分布
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图 4 液滴压强分布

对应表 1中不同参数设置形成稳定液滴后, 液
滴内外压差与 (2/R) 的关系如图 5所示, 其拟合的
直线通过原点, 符合Laplace定律; 其不同吸引力
系数、排斥力系数与截断半径可以形成不同的液滴,
藉此可以模拟不同物理性质的流体, 其中表 1中

No. 5与No. 8之间表面张力较为接近. 表明这可
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图 5 表 1中不同参数对应液滴内外压差与 (2/R)的关系

以用来模拟物理性质相近流体的混合流动.
压强分为两个部分, 第一部分为分子热运动

产生的压强, 第二部分为保守力贡献的压强. 如
图 6所示, 在液滴内部, 维里压强保守力项为负值;
图 7表明, 维里压强热运动项为正值; 图 8表明, 两
项合成后, 液滴内外压强总和为正值, 与液滴内部
压强大于外部气体压强的实际相符.

4 静态接触角的模拟

根据Young方程, 液滴在固体表面的接触角由
固 -气表面张力、固 -液表面张力和气液表面张力共
同确定. 如果这三个表面张力发生改变, 液滴在固
体表面上的接触角就发生了改变, 即润湿性改变.
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图 6 维里压强保守力项
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图 7 维里压强热运动项

在液体和固体交界处, 液面与固体表面的切
线的交角叫做接触角, 即为 θ. 当固液之间的吸附
力较小时, θ为钝角, 呈现疏水性; 在吸附力较大
时, 靠近固液界面处的液体分子被吸附到固体表面
上, θ 为锐角, 呈现亲水性. 吸附力越强, 接触角越
小. 通常把液体被固体吸附和吸收的程度叫做浸润
能力.

在本研究的静态接触角模拟过程中, 首先让液
滴达到液气平衡状态, 形成稳定的液气界面; 然后
在无外场力的条件下给液滴一个很小的沿Z轴负

向的初始速度, 让液滴慢慢靠近壁面. 由于壁面和

粒子间的相互作用, 液滴会按照与固体表面浸润能
力不同而不同程度地在固体壁面上铺展开, 最终形
成稳定的静态接触角. 一种有效的方法是通过改变
液 -固粒子间吸引力系数和排斥力系数可以模拟出
不同亲疏水性固体壁面.

-6 -4 -2 0 2 4 6

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

图 8 维里压强 (保守力项与热运动项之和)

具体模拟过程为: 在 20 × 20 × 20的一个立方

体区域内, 布置 6896个DPD粒子, 其中 4800个粒
子为壁面粒子, 2096个粒子为流动粒子. 系统的参
数参照如前所示表 1中No.1设置, 对形成的稳定液
滴运行 20000步使接触角达到稳定状态. 壁面粒子
与流体粒子相互作用仍然选用MDPD方法, 不过
其中液体粒子与固体粒子之间的吸引力参数Aij与

保守力参数Bij选取不同的参考值, 可以得到不同
亲疏水性的固体壁面.

选取不同的Aij和Bij值, 可以得到不同亲疏
水壁面的效应. 图 9所示为相同温度下, 不同的
Aij , Bij值时形成的不同接触角. 随着Aij : Bij的

值从 1 : 1, 1 : 2 到1 : 3变化的过程中, 接触角明显
增大. 从图 9还可以看出, 在相同Aij : Bij 比值下,
Aij数值越大, 固体壁面表现出越强的亲水性.

131O 141O 148O

88O84O43O

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

图 9 kBT = 1.0, Aij , Bij 取值不同但比值相同条件下形成的静态接触角 (a) Aij = −10, Bij = 10;
(b) Aij = −10, Bij = 20; (c) Aij = −10, Bij = 30; (d) Aij = −40, Bij = 40; (e) Aij = −40, Bij = 80;
(f) Aij = −40, Bij = 120
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接下来分析不同温度对接触角的影响. 模拟
kBT = 1.0与kBT = 0.8时液滴的接触角, 其他主
要参数参考表 1中No.1 设置. 根据多次模拟结
果, 取呈亲水性 (Aij = −40, Bij = 40)、疏水性
(Aij = −20, Bij = 40)及接近中水性 (Aij = −40,
Bij = 120) 的液滴进行对比分析.

图 10为疏水性、中水性、亲水性的液滴在不同

温度下形成的稳定静态接触角. 三种液滴在温度由
kBT = 0.8增加到kBT = 1.0时, 接触角均减小了
7◦—17◦不等. 温度升高后, 流体粒子内部热运动
加快, 内聚力减小, 克服壁面吸附力的能力降低, 所
以温度升高后, 液滴的接触角略有减小. 其中呈亲
水性的壁面的接触角的变化最小, 呈中水性的壁面
在温度变小后其浸润性也发生变化, 呈疏水性.

进一步可以模拟液滴在粗糙微通道内的运动,

模拟区域为 120 × 10 × 16 (长×宽×高), 凹槽为
直角梯形梯形, 其中底边长度为 3, 上边长为 6, 高
为 3. 凹槽段凸触也为直角梯形, 其中上边长和高
均为 3. 一共布置 35980个粒子, 其中利用三层静
止的粒子组成壁面, 组成通道壁面的DPD 粒子总
数为 15180个, 组成流体的DPD粒子总数为 20800
个. 首先在通道内形成稳定的液滴, 然后给流体粒
子施加一个持续向右的外场力 g = 0.01, 滴液在外
场力的作用下开始运动. 一共计算 15万步, 前 4万
步用来形成液滴, 后 11万步为在外力作用下液滴
的运动情况.

图 11所示为微通道壁面呈疏水性 (θ = 122◦)、
中水性 (θ = 84◦)、亲水性 (θ = 43◦)时, 液滴在几个
特征时刻通过凹槽通道时的流动形态.

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

133O

122O 88O 43O

105O 50O

图 10 不同温度下形成的静态接触角 (a) kBT = 0.8, Aij = −20, Bij = 40; (b) kBT = 0.8, Aij = −40,
Bij = 120; (c) kBT = 0.8, Aij = −40, Bij = 40; (d) kBT = 1.0, Aij = −20, Bij = 40; (e) kBT = 1.0,
Aij = −40, Bij = 120; (f) kBT = 1.0, Aij = −40, Bij = 40

 

(a1) (b1) (c1)

(a2) (b2) (c2)

(a3) (b3) (c3)

(a4) (b4) (c4)

图 11 不同浸润性粗糙壁面内液滴的运动 (a1) θ = 122◦, t = 0; (a2) θ = 122◦, t = 15; (a3) θ = 122◦, t = 25;
(a4) θ = 122◦, t = 40; (b1) θ = 84◦, t = 0; (b2) θ = 84◦, t = 15; (b3) θ = 84◦, t = 25; (b4) θ = 84◦, t = 85;
(c1) θ = 43◦, t = 0; (c2) θ = 43◦, t = 15; (c3) θ = 43◦, t = 25; (c4) θ = 43◦, t = 85

从图 11可以看出, 液滴首先会达到平衡态, 然
后在外场力的作用下向右移动. 壁面浸润性的增
大会增加液滴运动的阻力, 使得液滴的流动速度
显著变小. 图 11 (a1), (b1), (c1)中浸润性越强, 液

滴与固体表面的接触面积越大. 在疏水性壁面
(θ = 122◦)中, 液滴的前半部分直接通过第一个凹
槽后 (如图 11 (a2)), 液滴的后半部分并不能直接
通过, 而是浸入凹槽底部, 但是在液滴内部作用力
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的作用下, 随着液滴向右运动, 浸入在第一个凹槽
中的液体会被拽出 (如图 11 (a3)), 最后液滴在凹槽
表面形成完整的形态继续向右流动, 而且液前一
部分不会与凹槽全部接触 (如图 11 (a3), (a4)), 并
且液滴的流动速度比起在亲水性、中水性壁面中

要快许多. 在中水性壁面 (θ = 84◦)中, 从液滴的
前缘进入凹槽区域开始, 随着液滴向右移动, 液滴
前缘会浸入第一个凹槽 (如图 11 (b2), (b3)), 因为
中水性固壁表面与液滴之间的吸附力较强, 液滴
内部作用力无法将浸入凹槽中的液体拽出, 最终
分裂, 将一部分液滴粒子保留在第一个凹槽中, 液
滴在运动过程中每离开一个凹槽总会留下一些小

的液滴粒子, 剩下大部分粒子将继续向右移动 (如
图 11 (b4)). 从图 11 (c2), (c3) 中可以看出, 在亲水
性壁面 (θ = 43◦), 液滴同样会在第一个凹槽内留

下一部分粒子, 但由于液滴粒子与壁面之间吸附力
较大, 液滴在第二个凹槽处向前运动停止.

对比液滴在三种不同浸润性壁面的运动情况

可知, 液滴在呈疏水性壁面的凹槽内运动速度最
快, 其次是中水性, 亲水性的壁面因固壁表面与液
滴粒子之间的吸附力很强, 阻力很大, 导致运动速
度最慢, 甚至停止.

微流体系统中, 微通道壁面与流体粒子的相互
作用力, 对流体流动影响较大 [3]. 本文改变微通道
凹槽形状, 将凹槽与凸触改成等腰梯形, 凹槽上边
长为 6, 下边长为 3, 高为 3. 并且计算了亲水壁面、
疏水壁面、中水壁面中液滴的流动情况, 模拟参数
选取与图 11相同, 注入的流体粒子数依然为 20800
个, 如图 12所示.

(a1) (b1) (c1)

(a2) (b2) (c2)

(a3) (b3) (c3)

(a4) (b4) (c4)

图 12 不同浸润性粗糙壁面内液滴的运动 (a1) θ = 122◦, t = 0; (a2) θ = 122◦, t = 15; (a3) θ = 122◦, t = 25;
(a4) θ = 122◦, t = 40; (b1) θ = 84◦, t = 0; (b2) θ = 84◦, t = 15; (b3) θ = 84◦, t = 25; (b4) θ = 84◦, t = 85;
(c1) θ = 43◦, t = 0; (c2) θ = 43◦, t = 15; (c3) θ = 43◦, t = 25; (c4) θ = 43◦, t = 85

从图 12可以看出, 将固体凹槽形状改为等腰
梯形后, 液滴与凹槽接触面积增大, 不过没有直角
的存在. 液滴在通过亲水性及中性凹槽时运动加
快, 并且不会有部分液滴粒子停留在凹槽内部; 相
同条件下, 液滴不会停止运动. 对于疏水性壁面,
液滴会与凹槽全部接触, 加大了液滴与壁面间的相
互作用, 速度反而会有所降低.

5 结 论

本文运用MDPD方法模拟了介观尺度下带自
由面流体的动力学特性; 分析了液滴内计算所得中
分子热运动和保守力贡献的维里压强; 模拟了液滴
的静态接触角以及液滴在粗糙微通道内的运动. 结
论如下:

1) 模拟所得液滴内外压强差满足Laplace
定律;

2) 运用不同的MDPD参数组合, 可以模拟出

不同的液滴浸润性, 在吸引力系数A较大时, 固体
壁面展现出很强的亲水性; 当排斥力系数B较大

时, 展现出很强的疏水性; 在温度升高的情况下, 液
滴与壁面的接触角略有减小, 可能使中水性壁面呈
现出亲水的效果;

3) 液滴在粗糙微通道表面运动时, 受到壁面
浸润性的影响较大, 在疏水性的壁面上, 液滴克服
壁面粒子吸附力较小, 运动较快; 在亲水性壁面上,
液滴运动需要克服更多阻力, 运动速度较慢; 并且
改变凹槽形状后, 对液滴在壁面上的流动有较大
影响.
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Abstract
The dynamics of a drop on a mesoscopic scale is investigated by using the many-body dissipative particle dynamic

(MDPD) method. The formation of liquid-vapor coexistence interface in the MDPD system is explored. The simulations
of the pressure inside/outside the drop and the surface tension are carried out, and it is verified that Laplace’s law
is satisfied in our simulation. Different contact angles are obtained by changing conservative interaction parameters
between particles. The relationship between MDPD paremeters and contact angles is discussed. Based on the results,
the flow behaviors of a drop moving in grooved microcannels are simulated. The results in this paper are useful in
studying the fluid with free surfaces flow behavior on rough surface.
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