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微粗糙结构表面液滴浸润特性的多体耗散粒子

动力学研究∗

王宇翔 陈硕†

(同济大学航空航天与力学学院, 上海 200092)

( 2014年 7月 22日收到; 2014年 9月 1日收到修改稿 )

超疏水表面因其优异的自洁作用一直是表面科学领域关注的重点.本文使用多体耗散粒子动力学
(many-body dissipative particle dynamics, MDPD)方法模拟研究了不同粗糙结构下液滴的浸润特性, 并与
Cassie-Baxter理论进行了对比. 研究使用了一种具有长吸短斥作用的流固作用函数来获得不同的液滴浸
润性, 并利用一种简洁的数值方法来测量接触角. 模拟结果表明本研究方法能够稳定地捕捉到液滴在粗
糙表面的静态和动态特性. 模拟了粗糙结构对三相接触线运动的黏滞作用, 与物理实验结果相符合, 表明
Cassie-Baxter理论在实际应用中尚存在一定局限性. 研究分析了在动态铺展过程中的能量转化关系, 并指出
在低值表面容易引起液滴反弹.

关键词: 液滴模型, 接触角, 表面粗糙度, 多体耗散粒子动力学
PACS: 47.10.–g, 47.11.–j, 47.55.db, 68.35.Ct DOI: 10.7498/aps.64.054701

1 引 言

由于在生活中的广泛应用, 表面润湿性一直以
来都吸引着人们的注意, 尤其是超疏水性表面. 超
疏水表面是指接触角大于 150◦, 同时滚动角小于
10◦的表面 [1], 位于这种表面上的水滴在微小的倾
斜下也易发生滚动, 因此具有非常优异的表面自洁
性能. 但一般来说, 在化学性质均匀的光滑表面,
接触角不会大于 120◦ [2], 为了获得更大的接触角,
人们考虑了多种方案, 如光照、添加剂、电处理等,
但这些方案都需要额外给表面输入物质或者能量,
因此实际应用上存在一定的局限性 [3]. 另一方面,
人们不断地破解动植物界已经存在的超疏水现象

机理, 如荷叶自洁现象 [4]、水黾在水中行走 [5]、蚊子

的眼等 [6]所具有超疏水功能. 这些自然界的超疏
水表面具有一个共同点, 即具有微纳米粗糙结构表
面, 这也是形成超疏水作用的重要原因, 为人们设

计超疏水表面提供了有益的借鉴.
在很多物理实验中, 由于无法得到理想的实验

环境, 如材料的表面化学性质不严格均匀、液滴温
度变化或液滴混合溶液在实验过程中的易挥发性

等容易导致不同的实验室做出来的实验结果难以

有很好的对比性 [2]. 如Boreyko等 [7]在做不同比例

的水/酒精混合液滴状态变化时, 不得不考虑酒精
的易挥发性. 而数值模拟手段可以克服以上瓶颈,
在模拟环境中, 各种影响因素容易量化, 并能严格
地根据要求变化, 可控性强 [8−12], 并且还可以做一
些先验性的工作, 预测可能的物理实验结果, 因此
成为研究液滴浸润特性的一种有效补充. 姚祎等 [8]

使用耗散粒子动力学方法 [9]研究了外力驱动的液

滴在粗糙表面的运动, 并给出了不同浸润性和外力
配置下的最佳粗糙表面参数; Eklavya 等 [10]通过

在粗糙表面铺设一层极薄的隔层来避免液滴侵入

粗糙结构中以得到理想的Cassie状态, 他们的实验
结果显示适当厚度的薄层能将滚动角减小 100◦左
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右, 他们使用分子动力学方法进一步探索发现与
Wenzel状态相比理想的Cassie状态能有效地减少
接触线阻滞现象. 基于以上分析, 本文将采用数值
方法对处于Cassie状态的液滴在微结构表面的静
态和动态特性进行研究.

2 液滴状态理论

2.1 Wenzel液滴状态模型

自然状态下, 固体表面一般不是理想的光滑平
面, 而是带有一定粗糙结构的微结构表面. Wen-
zel [13]最先系统地研究了粗糙表面对液滴润湿特性

的影响, 他认为与光滑平面比, 当液滴完全润湿液
滴底部的表面粗糙结构, 即形成Wenzel状态时, 如
图 1 (b)所示. Wenzel 给出了粗糙度 r与Young接
触角 θY的定量关系:

cos θW = r cos θY , (1)

θW即实际液滴的接触角 (Wenzel接触角). 通过方
程 (1)可以看出, 粗糙度因子 r实际上起着一个放

大固体表面润湿性倾向的作用, 如图 2 (a), 当 r大

于1时, 使亲水表面更亲水, 疏水表面更疏水.

(a)

W D

(b)

θC θW

图 1 (网刊彩色) Cassie液滴状态模型和Wenzel液滴状
态模型

2.2 Cassie液滴状态模型

还有一种情况是液滴没有完全润湿粗糙度结

构, 而是仅与形成粗糙度的凸起部分的顶部接触,
凸起之间由受限空气填充, 液滴像桥梁一样架在
表面的凸起上, 如图 1 (a)所示, 这就是由Cassie和
Baxter [14]提出的另一种液滴浸润状态——Cassie
状态. Cassie状态可以理解为当液滴置于粗糙表
面, 液滴底部一部分与固体表面接触, 形成液固接
触表面, 另一部分与固体凸起之间的受限空气接
触, 仍为液气接触表面. 其中液固接触部分占液滴
底部的比例为ϕs = W/L, 液气接触部分为 1 − ϕs.

Cassie 和Baxter给出了这种状态下接触角的计算
公式:

cos θc = ϕs(cos θY + 1)− 1, (2)

θc即为实际接触角 (Cassie接触角). 从该公式可以
看出Cassie状态起着一种调和作用, 与光滑固体表
面相比它总是增大液滴的接触角, 使之位于Young
接触角 θY 和180◦之间. 从图 2 (b)中可以看出对相
同的 θY, ϕs 越小所得的 θc越大,即越靠近液滴完全
置于空气中的接触角180◦.
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图 2 (网刊彩色) 液滴理论曲线 (a) Wenzel 理论曲线;
(b) Cassie-Baxter理论曲线

在工业领域, 超疏水性不仅需要大的接触角
( > 150◦), 同时还需要小的滚动角 ( < 10◦), 只有
处于这种条件的液滴才能形成自洁效应. 由于液滴
黏滞现象的本质是固体表面对液滴的吸附作用, 而
根据以上理论分析可以知道, Wenzel状态增加了
固液接触面积, Cassie状态则较少了固液接触面积,
故处于Wenzel状态的液滴在获得较大接触角的同
时也增大了滚动角, 不易形成小的滚动角, 相反
Cassie状态减小了滚动角, 容易形成超疏水表面.
故实际应用中更希望得到Cassie状态液滴, 这就需
要对这种状态的液滴特性有一个深刻的了解. 本文
接下来部分将讨论如何使用MDPD方法 [15,16]模

拟Cassie状态, 期望为更深入的液滴动力学研究提
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供一种可行的思路.

3 模拟方法及实验结果分析

3.1 模拟方法介绍

传统DPD [17,18]的保守力主要是一种纯排斥

作用, 这种力的作用效果是使粒子均匀充满整个
计算空间, 适合模拟气体或者满管流体流动问题,
但对于液滴这样的带有自由表面的问题处理起来

则无能为力. Liu等 [19]借鉴光滑粒子动力学 (SPH)
方法 [20], 将传统的DPD保守力改为一种具有长程
吸引, 短程排斥作用的势能函数:

U(r) = a[AW1(r, rc1)−BW2(r, rc2)], (3)

其中 rc1和 rc2分别为排斥作用和吸引作用的截断

半径, A和B分别为两种作用的强度系数. 这种方
法能形成液气自由表面, 后亦有学者利用这种方法
进行液滴动力学的研究 [21].

MDPD方法是也是传统DPD方法的一个改
进, 它们的主要区别也在于保守力的定义不同.
MDPD方法的保守力依赖于相互作用两个粒子各
自所处位置的瞬时粒子密度, 即两个粒子间的作用
力不仅仅与两个粒子间距离有关, 还与它们各自周
围的粒子所加权出来的局部瞬时密度有关, 局部瞬
时密度过大时, 处于这个区域的单个粒子所表现出
来的排斥力也变大, 这样使得粒子互相远离, 最终
使液体区域内的粒子均匀分布. Warren [15]所推导

出的多体保守力的形式为

FC
ij = Aωc(rij)eij +B(ρ̄i + ρ̄j)ωd(rij)eij , (4)

公式右边第一项代表粒子间的吸引力, 第二项代表
依赖于局部瞬时粒子密度的排斥力. 两项共同作用
保持着流体粒子密度恒定, 进而也保持了液体内部
压力恒定和一定大小的表面张力, 具体见3.2节.

局部密度函数ρi 为

ρi(rij) =
∑
i̸=j

ωρ(rij); (5)

根据粒子系统的各态历经性, 二维环境下的密度权
函数ωρ采用同三维环境一样的公式, 即

ωρ(rij) = 15/(2πr3d)(1− rij/rd)
2; (6)

吸引力权函数ωc的公式为

ωc(rij) = 1− rij/rc; (7)

排斥力权函数ωd的公式为

ωd(rij) = 1− rij/rd. (8)

当粒子间距 rij > rc时, 吸引力权函数ωc 值为零;
当 rij > rd 时, 排斥力权函数ωd和密度权函数ωρ

值为零. 本研究取 rd = 0.75, rc = 1.
本研究在二维环境下进行,在X方向设置周期

性边界条件, 在Y 方向设置固体壁面边界条件. 由
于DPD粒子之间的作用比较 “软”(相对于分子动
力学中常用的L-J势), 并且积分算法中使用的是离
散时间步长, 粒子有可能会穿过固体壁面, 故采用
修改过的Revenga等 [22]提出的回弹反射边界条件

将发生穿透的流体粒子送回计算区域. 另外本研究
为避免液滴进入Wenzel状态, 在与粗糙结构顶端
齐平的空气表面部分也采用回弹反射, 以形成一种
强制的Cassie状态.

本研究通过调节流固间保守力FC
sl 来获得液

滴在固体表面的不同浸润性. 同Karniadakis [23]类

似, 我们构建了一个简单但非常灵活的流固保守力
作用函数形式, 即

FC
sl

=


Fb(1− rij/rb), rij 6 rb,

Fa/(rb − ra)(rb − rij), rb < rij 6 ra,

Fa/(rsl − ra)(rsl − rij), ra < rij 6 rsl,

(9)

FC
sl 根据距离大小取值, 距离小的时候取正值, 表
现为排斥力, 距离大的时候取负值, 表现为吸引
力, 如图 3 (a)所示. Fa, Fb分别是吸引力幅值、排

斥力幅值, rb为排斥力截断半径, ra为吸引力幅值

出现的位置, rsl为整个流固作用的截断半径. 当
ra = rb = rsl且Fa = 0时, 这个流固权函数就变回
传统DPD 中常用的纯排斥力流固作用函数. 通过
这种形式的函数我们可以非常方便地设置出不同

的流固作用模型. 经过多次测试, 我们取Fb = 200,
rb = 0.1, ra = 0.15, rsl = 0.3, 这样问题就简化
为仅通过调节Fa的大小来获得不同的浸润性. 如
图 3 (b), 不同Fa对应的静态接触角 θY.

接触角的测量同样是一个重要问题, 不同于有
些学者采用的拟合圆方法 [21], 我们采用了一种简
洁的数值测量接触角的方法, 通过统计当液滴与固
体表面接触并达到稳定状态时, 进入紧贴固体表
面上一层薄层内的粒子水平方向 (X 向)上的最大
值和最小值, 其差为接触线长度L, 然后统计液滴
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粒子竖直方向 (Y 向)的最大值作为接触高度H(如
图 4 (a)所示), 进而根据公式

θ = 2 tan−1(2H/L) (10a)

计算出液滴三相接触点 (二维模拟环境中三相接触
线退化成两个接触点)处的切线与固体表面的夹角,
即接触角. 这种方法很容易扩展到计算前进/后退
接触角上, 当液滴由于外力作用在表面出现前后接
触角不一致时, 可以近似认为此时的液滴由两个
半径不同的圆弧组成, 并且两个圆弧顶点重合, 如
图 4 (b)所示. 这时仅需要稍微改变 (10a)式就能分
别计算两个接触角, 如以下公式:

θA = 2 tan−1(H/LA) (10b)

和

θ
Y

(a)

(b)

Fb

rb ra
Fsl

֓Fa

Fa

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
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图 3 (a)流固作用函数示意图; (b) 不同Fa对应的静态

接触角 θY

θ

H H

L
LR LA

θA
θR

(a) (b)

图 4 (网刊彩色) 接触角计算示意图 (a)静态接触角计
算示意; (b)前进/后退接触角计算示意

θR = 2 tan−1(H/LR). (10c)

但这种方法不能用于由滴管拖拽引起的前进/后退
接触角, 这是因为使用这种方法滴管与液滴的作用
使得在液滴上部引起了严重的形状扭曲, 这时表
面不能近似为两个圆弧, 故不能使用我们提出的
方法.

3.2 液气表面张力的计算

首先根据 Irving-Kirkwood 模型计算出液滴沿
直径方向各样本区的应力张量为

S = − 1

A

⟨∑
i

muiui + 0.5
∑
i

∑
j ̸=i

rijfij

⟩
, (11)

其中A是二维样本区面积, ui = vi − v̄, 是粒子的
特定速度, v̄ 是流体粒子的平均流动速度, ⟨· · · ⟩表
示系综平均. 等式右边中第一项是DPD粒子的动
量传递形成的应力, 第二项表示粒子间相互作用力
形成的应力. 压力就由应力张量的迹得到

P = −1

2
trS. (12)

我们仅使用液滴中心到半径的 0.5倍处的压力
求平均值作为液滴内部压力Pin, 最后根据Young-
Laplace方程计算出液气表面张力σlv:

∆P = Pin − Pout =
σlv
R

. (13)

如图 5所示, (a)为通过改变保守力中的吸引
力项系数得到的不同大小的表面张力和密度, 它们
都随吸引力项系数的增大而增大; (b)为使用本模
拟配置, 通过改变不同粒子数所形成不同大小的液
滴的密度与表面张力, 可以看出无论液滴大小怎么
变化, 液滴的密度与表面张力都基本保持不变; (c)
为半径为 11.3的液滴内部压力沿直径的分布 (零位
置为液滴中心), (d)为其内部密度沿直径的分布,
通过这两图可以看出液滴内部的压力和密度保持

恒定.

3.3 液滴在表面上的静态特性

为研究液滴在表面的静态特性, 我们给初始液
滴一个极小下降初速度V = 0.1, 这时液滴在固体
表面的铺展取决于流固粒子间的相互作用力, 这样
得到的接触角可认为是静态接触角, 如果表面是
光滑表面, 所得的结果也就是所谓的Young接触角
θY. 模拟选取Fa = 70, 即 θY = 118◦. 图 6为典型
的静态接触角和接触线时间变化曲线.
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图 5 液滴的流体力学性质 (a) 液滴表面张力和密度与保守力吸引力项系数的关系; (b)不同液滴半径下的密度值
和表面张力值; (c) 压力沿直径的分布; (d)密度沿直径的分布
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图 6 ϕs = 0.4的粗糙表面静态接触角、接触线时间变

化曲线

为减小统计误差, 我们统计最后 1000步的计
算结果求平均值, 对于出现较大的规律性波动, 则
统计最后 2000步. 根据我们所取的参数, 液滴密度

在 25左右浮动, 故我们布置初始的流体粒子密度
为 25以加快平衡速度. 经过 16000步的迭代计算
后, 对于不同的Fa取值, 各Cassie系数ϕs下都能达

到理想的稳定状态. 图 7为ϕs = 0.2时, 不同的Fa

取值下的接触角情况, 可以看出我们的模拟方法形
成了较理想稳定的圆形液滴.

我们通过与前述Cassie-Baxter理论值作对比,
来讨论本模拟方法的合理性. 图 8是不同ϕs下 θc

的模拟值与理论曲线对比, 其中模拟值是Fa从0到
210, 间隔为10的取值.

通过图 8可以看出, 当ϕs = 0.2, 0.3时, 模拟值
与理论值符合得较好. 而ϕs = 0.4, 0.6时,当Young
接触角 θY > 120◦时符合得非常好, 但 θY < 120◦

时, 模拟值的偏差较大. 我们分析以下两个原因造
成了这种偏差.

(a) (b) (c) (d) (e)

֓ 

R

֓ 

R

֓ 

R

֓ 

R

֓ 

R

图 7 ϕs = 0.2 时, 不同Fa的液滴最终状态 (a) Fa = 20, θc = 170.3◦; (b) Fa = 60, θc = 154◦; (c) Fa = 100,
θc = 147.7◦; (d) Fa = 140, θc = 139.4◦; (e) Fa = 180, θc = 133.3◦
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图 8 模拟值与理论值的对比 (a) ϕs = 0.2; (b) ϕs = 0.3; (c) ϕs = 0.4; (d) ϕs = 0.6

首先, 基于粒子的模拟方法本身存在着一种
多尺度的问题. 因为浸润性形成的根本原因是流
固分子间相互作用, 而这一尺度在皮米级别, 粗
糙结构一般在微米级别, 而表现出来的则是宏观
上液滴接触角的不同, 这三者在尺度上相差很大,
属于一种跨尺度问题. 而我们设定的流固作用力
截断半径、柱体宽度与液滴半径所处的尺度范围

相差并不大, 没有形成多尺度模拟. 对偏差较大
的ϕs = 0.6, 由于流固作用半径 rsl = 0.3, 实际上
本应属于空气的两个柱体之间也完全被包含在流

固作用范围内, 如图 9 , 这就造成了模拟值和理论
值之间的偏差. Patankar等 [24]在其实验中也提到

Cassie-Baxter和Wenzel理论是基于粗糙结构尺寸
相对于液滴尺寸足够小, 假如这个尺寸差别不够
大, 则会造成实验值和理论值不符. 因此尺度问题
是造成模拟有偏差的原因之一.

其次, 非均质表面的黏滞作用 [2,25]. 由于固体
表面和空气的周期性间隔出现形成了一种非均质

表面, 固体粒子对液滴粒子的吸引作用在一定程度
上阻碍三相接触线的运动, 把接触点别在某个粗糙
结构表面, 并且随着Fa和ϕs 的增大, 参与对液滴
吸附的固体表面面积及吸引力值都在增大, 导致这
种黏滞能力增强, 这就造成了在ϕs和Fa较大时模

拟值偏大. 而在Cassie-Baxter理论中并不考虑这
种黏滞作用对接触线运动的影响. 因此粗糙度所造

成的非均质表面对接触线的黏滞作用也是造成模

拟值和理论值不同的原因之一, 表明Cassie-Baxter
理论在实际应用中存在一定的局限性 [25]. 另外模
拟中所得的静态接触角实际上是一个接近前进接

触角的值, 这是因为液滴的释放速度非常小, 接触
到表面后, 接触角是一个由大到小的递减过程, 结
合接触线的单调递增, 如图 6 , 可以确定得到的接
触角的值接近前进接触角. 在Patankar等 [24]的实

验中, 同样得到了轻微释放的液滴处于Cassie 状
态, 并且所得接触角为前进接触角的结论.

r s
l=
0.
3

图 9 (网刊彩色) 尺度问题示意

3.4 液滴在表面上的动态特性

为研究液滴在表面的动态特性, 我们设置了
足够大但不引起液滴碎裂的初始撞击速度V = 10

撞击三组微结构表面, 其中微结构表面分别取
ϕs = 0.2, 0.6和 1. 如图 10所示, 第一行图为液滴
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刚接触固体表面还未开始铺展的形状, 第二行图为
液滴达到最大铺展直径的形状, 第三行图为液滴在
最大铺展直径后的最小铺展直径的形状, 第四幅图
为液滴最终平衡形状. 首先每组液滴动态形状与
其静态形状相比都产生了很大形变. 对于不同的
微结构表面, 其最大铺展形状都为一个类似于平底
锅形状, 这种形状在在很多物理实验与数值模拟中
都有出现 [26,27]. 但在最小铺展行有很大不同, 对
于ϕs = 0.2的表面, 最小铺展为零, 也就是说液滴
弹离了表面, 对于ϕs = 0.6的表面, 最小铺展直径
与最终平衡形态比很小, 液滴被拉的很长, 而对于
光滑平面, 液滴的小铺展直径与最终平衡形态相差
无几, 说明这种表面较早地进入了平衡形态. 我们
可以从能量转换的角度进行分析, 液滴在第一行时
具有最大的动能Ek0(宏观动能, 不包括粒子的热运
动)和最小的表面能Es0, 当液滴到达第二行时, 液

滴的动能减为零, 但表面能却由于形变达到最大
值, 也就是说, 在这个过程中, 液滴的动能一部分通
过液滴形变被储存到液滴的表面能中, 这时的液滴
处于最不稳定状态, 所以液滴紧接下来会通过调整
自身表面在固体和空气中的分布来释放部分表面

能, 也就是重新转化为液滴的动能, 于是产生了液
滴的回退过程. 但由于固体粒子和流体粒子的保守
力及其耗散力起到了阻碍粒子运动, 也就是消耗动
能的作用, 所以总能量Ek0 +Es0 被不断消耗, 最终
动能被消耗完, 表面能达到局部最小值, 这时的液
滴也就进入了平衡状态. 因此可以说液滴的动态铺
展是一个能量消耗的过程. 值得注意的时, 在低ϕs

的表面液滴发生了反弹, 这正是超疏水表面所希望
的结果, 而高ϕs或者光滑平面液滴均留在了固体

表面上. 因此可以得出结论, 对相同的液滴, 其反
弹的发生与表面粗糙结构有关.

φs=0.2 φs=0.6 φs=1

V=0.1 V=10 V=0.1 V=10 V=0.1 V=10

图 10 撞击过程中典型时刻的液滴形状

4 结 论

本文从理论上分析了具有微粗糙结构的表面

对液滴浸润性的影响,并通过MDPD方法对Cassie
状态进行模拟. 本研究首先设计出一种合适的流固
作用函数模型, 使用这种模型我们获得了不同光滑
表面上的接触角, 然后使用相同的模拟配置, 在光
滑表面增加粗糙结构, 研究粗糙结构对接触角的影
响, 并进一步和理论值作对比. 研究得出以下结论:

1) 通过理论分析表明, Wenzel模型和Cassie
模型均能得到大于 150◦的接触角, 但只有处于
Cassie状态的液滴能获得较小的滚动角, 得到真
正的超疏水表面.

2) 在液滴静态模拟中, 与Cassie-Baxter理论
值的对比表明, 在ϕs较小时, 模拟值与理论值符合
的较好, 但在ϕs较大时出现了较明显的黏滞现象,

尤其在吸引力系数Fa 增大时, 表明Cassie-Baxter
理论没有考虑非均质表面的黏滞作用, 使其在实际
应用中存在着一定的局限.

3)在液滴的动态模拟中, 通过分析液滴在铺展
过程中的的不同形态, 指出了液滴的能量转换与形
态变化的关系, 并得到相同的撞击速度下, 低ϕs能

引起液滴的反弹的结论.
4) 本研究使用的流固作用函数能方便地获得

各种表面浸润性, 所得出的数据收敛性好, 接触角
测量方法准确, 表明使用以MDPD方法为核心的
数值模拟方法适合研究带自由表面的液滴动力学

问题.
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Drops on microstructured surfaces: A numerical study
using many-body dissipative particle dynamics∗
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Abstract
Because of their ability of self-clean, superhydrophobic surfaces have received substantial attention for years espe-

cially in surface science field. In this paper, the drop’s wettability on different rough surfaces is simulated by using
many-body dissipative particle dynamics (MDPD) and a contrast with the Cassie-Baxter theory’s predictions is made. A
combination of short-range repulsive and long-range attractive forces is used as wall-fluid interaction to generate different
wettability, and a simple but efficient numerical method is introduced to measure the contact angle. The simulation
could capture the static and dynamic properties of drop on textured surfaces, it is also shown that the microstructured
surfaces can pin the three-phase (solid-liquid-vapour) contact line and this phenomenon has also been observed by other
researchers in their physical experiments, suggesting that people should be careful when using the Cassie-Baxter theory.
An analysis was given about energy transformation between kinetic energy and surface energy. The simulated results
also show that the low can cause the drop to rebound easily under the same impact velocity.
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