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微通道疏水表面滑移的耗散粒子动力学研究*

许少锋†    楼应侯    吴尧锋    王向垟    何平

(浙江大学宁波理工学院, 宁波　315000)

(2018 年 11 月 12日收到; 2019 年 2 月 17日收到修改稿)

了解疏水表面的滑移规律对其在流动减阻方面的应用至关重要 . 利用耗散粒子动力学  (dissipative

particle dynamics, DPD) 方法研究了微通道疏水表面的滑移现象. 采用固定住的粒子并配合修正的向前反弹

机制, 构建了 DPD固体壁面边界模型, 利用该边界模型模拟了平板间的 Couette流动. 研究结果表明, 通过

调整壁面与流体间排斥作用强度, 壁面能实现从无滑移到滑移的转变, 壁面与流体间排斥作用越强, 即疏水

性越强, 壁面滑移越明显, 并且滑移长度与接触角之间存在近似的二次函数关系. 无滑移时壁面附近密度分

布均匀, 有滑移时壁面附近存在低密度区域, 低密度区域阻碍了动量传递, 致使壁面产生滑移.

关键词：耗散粒子动力学, 疏水表面, 滑移, 低密度区域
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1   引　言

近年来, 疏水表面在流动减阻、自清洁、防污

等方面显示了广泛的应用前景 [1,2]. 普遍认为, 流体

流经疏水表面时会发生滑移 [3−5], 尤其是在微观尺

度下, 滑移更加明显. 经典流体力学中的无滑移假

设适用于多数的宏观黏性流体流动问题, 但对于疏

水表面, 特别是在微纳尺度下研究流体流动问题时,

微小的滑移也会给流体的输运产生重要的影响, 需

要利用滑移边界才能准确获得流体的流动行为.

105 s−1

随着微纳机电系统及微流控芯片的快速发展,

疏水表面的滑移研究受到越来越多学者的关注. 疏

水表面的滑移已得到大量实验研究的支持 , 如

Choi等 [6] 以及 Lee和 Kim[7] 利用流变仪研究了流

体在疏水表面的滑移情况 , 测得在剪切速率为

 时的滑移长度接近 30 nm; Tretheway 和

Meinhart[8] 采用粒子图像测速技术 (particle image

velocimetry, PIV)测得含疏水涂层微管壁面的滑

移长度为 0.92 μm; Bhushan等 [9] 用原子力显微镜

测得疏水和超疏水表面的滑移长度分别为 43 和

236 nm; Pit等 [10] 利用他们自己设计的实验装置

直接观察到了疏水表面的滑移. 尽管各种新的实验

技术被用于疏水表面的滑移研究, 但由于实验材料

各异, 实验条件也难以控制, 而且微观尺度下的实

验对精度要求苛刻, 因此实验研究结果还难以揭示

疏水表面的滑移规律及其机理. 而计算机数值模拟

可以直接研究系统的微观细节, 能考虑到实验研究

和理论分析所忽略的细节, 这使得数值模拟在研究

微尺度流动方面具有明显的优势. 很多学者采用分

子动力学方法、格子 Boltzmann方法与耗散粒子

动力学方法等数值模拟技术开展疏水表面的滑移

研究, 试图揭示其滑移规律 (如滑移长度与接触角

之间的关系)及其机理. 曹炳阳等 [11] 采用分子动力

学方法模拟了液态氩在铂纳米通道内的流动, 通过

改变壁面与流体之间的势能作用实现壁面的不同

疏水性能, 研究发现在疏水表面附近形成了一个低

密度层, 低密度层使流体在壁面发生了滑移. 一般
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认为壁面接触角越大, 滑移长度越大, 但 Voronov

等 [12,13] 的分子动力学模拟得到了不同的结论, 他

们模拟了类石墨烯平板间 LJ (Lennard-Jones)流

体的 Couette流, 发现接触角在 140°左右时滑移长

度最大, 并不是接触角越大滑移长度越大. 黄桥高

等 [14] 利用格子 Boltzmann方法研究了疏水表面微

通道内的流体流动, 通过改变吸附参数 (反映壁面

对流体粒子的作用强度)得到疏水表面, 结果表明

疏水作用在近壁区诱导了一个低密度层, 表观滑移

则发生在低密度层, 并发现滑移长度与吸附参数间

存在近似的指数函数关系. Zhang等 [15] 也采用格

子 Boltzmann方法得到了与文献 [14]类似的结果,

滑移长度与接触角之间满足指数函数关系. Cupelli

等 [16] 利用耗散粒子动力学研究了毛细管的润湿行

为, 改变固体壁面与流体粒子的相互作用参数得到

了不同润湿性能的壁面, 模拟结果显示接触角与固

液相互作用参数呈近似线性关系. 关于疏水表面滑

移机理, Tretheway和 Meinhart[17] 提出的理论认

为在疏水表面存在不连续的气体层或纳米气泡, 这

些不连续的气体区域是表面产生滑移的原因.

从以上研究可以看到, 疏水表面会产生滑移已

获得一致认同, 但对其滑移机理以及滑移规律还没

有得到一致的结论, 有待进一步研究. 本文采用耗

散粒子动力学 (DPD)方法模拟微通道 Couette流

动, 通过改变壁面粒子与流体粒子之间排斥力系数

获得不同疏水性能的壁面, 探讨疏水表面的滑移问

题, 以期揭示疏水表面的滑移规律及其机理. 

2   DPD方法与壁面边界模型
 

2.1    DPD 方法

DPD是 由 Hoogerbrugge和 Koelman[18] 于

1992年提出的一种介观尺度的模拟方法 , 后来

Espanol和 Warren[19] 以及 Marsh[20] 建立了 DPD

统计力学理论模型, 奠定了其理论基础, Groot和

Warren[21] 的研究工作进一步推广了 DPD的应用.

DPD模型中, 每个粒子是由一团分子组成的, 是一

种粗粒化的粒子, 粒子之间采用软势能作用, 因此

DPD模型模拟的时间和空间尺度比分子动力学大

得多. DPD粒子之间具有保守力、耗散力和随机力

三种形式的作用力, 三种作用力都是成对出现的,

可以确保体系动量守恒, 十分适合模拟流体动力学

问题. DPD方法已被广泛应用于液滴、多相流体、

高分子溶液、血液等复杂流体的动力学模拟 [22−24].

DPD方法中, 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, 其运动方程为 

dri
dt

= vi,
dvi

dt
=

∑
j ̸=i

Fij + Fext, (1)

ri vi

Fext Fij

F C
ij F D

ij

F R
ij

式中  ,   分别为粒子的位置矢量和速度矢量. 注

意 (1)式中, 每个粒子的质量相等, 并且质量采用

无量纲单位 1.    为施加的外场力 .    是粒子

j 对粒子 i 的作用力, 由保守力  , 耗散力  , 随

机力  三部分组成:
 

Fij = F C
ij + F D

ij + F R
ij . (2)

rc

rc

rc

粒子 i 和粒子 j 之间只在截断半径  之内具有相互

作用力, 两粒子之间的距离大于  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 

范围内才有相互作用.

F C
ijDPD模型中, 保守力   是一种软的排斥力,

其表达式为 

F C
ij =

aij

(
1− rij

rc

)
eij rij < rc

0 rij ⩾ rc

, (3)

aij

rij = ri − rj rij = |rij | eij = rij/ |rij |
F D
ij

式中   为粒子 i 和 j 之间的最大排斥力系数 ,

 ,    ,    . 耗散力

 是依赖于粒子位置和速度的力, 亦称耗散阻力,

其表达式为 

F D
ij = −γwD (rij) (eij · vij) eij , (4)

γ wD (rij)

vij = vi − vj

式中   为耗散力系数,    为耗散力权重函数,

 . 随机力的表达式为 

F R
ij = σwR (rij) θijeij = σwR (rij) ζij∆t−

1
2 eij , (5)

σ wR (rij)

ζij θij

θij = θji

i ̸= j, k ̸= l

式中   为随机力系数,    为随机力权重函数,

 是均值为 0方差为 1的随机数,    为高斯分布

的随机数, 具有对称性   , 且具有以下随机

特性, 对  : 

⟨θij (t)⟩ = 0,

⟨θij (t) θkl (t′)⟩ = (δikδjl + δilδjk) δ (t− t′) , (6)

⟨· · ·⟩式中  表示求平均.

F C
ij

F D
ij F R

ij

如果 DPD粒子间作用力只包含保守力   ,

则 DPD系统就是哈密顿力学系统, 其平衡分布满

足 Gibbs-Boltzmann分布. 当 DPD粒子间作用力

再引入耗散力  和随机力  时, 为使 DPD系统

在平衡时满足 Gibbs-Boltzmann分布, 耗散力和

随机力必须满足一定的关系. Espanol和Warren[19]
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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 (rij) =
[
wR (rij)

]2
, (7)

 

σ2 = 2γkBT, (8)

kB T

wD (rij) wR (rij)

式 中   为 玻 尔 兹 曼 常 数 ,    为 系 统 的 温 度 ,

Groot和 Warren[21] 给出了   ,    的一

种简单形式: 

wD (rij)=
[
wR (rij)

]2
=


(
1− rij

rc

)2

rij<rc

0 rij⩾rc

. (9)

耗散力阻止粒子间相对运动, 使粒子速度减

慢, 其宏观效应是使系统温度降低, 而随机力宏观

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.

rc ρ kBT

rc = 1

kBT = 1 m = 1

ρ

DPD模拟中, 各物理量均采用无量纲单位, 通

常选取   为特征长度, 密度   为特征密度,    为

特征能量, 其他物理量单位由这个三个参数推导得

到. 在 DPD模拟中, 通常取无量纲截断半径  ,

无量纲温度  , 粒子无量纲质量  , 无量

纲密度  = 3 — 6. 通过定义 DPD粒子的质量、平

均热能和截断半径, 可以得到对应的实际物理单位. 

2.2    壁面边界模型

由于耗散粒子动力学中粒子之间作用为软势

能的形式, 固体壁面粒子的软的排斥力不足以阻止

流体粒子穿透壁面, 导致施加固-液界面边界条件

比较困难. 此外, 壁面边界结构处理不合理还会造

成壁面附近一些假象的波动, 如壁面附近流体密度

和温度波动. DPD固体壁面边界条件是 DPD模

拟中的研究重点和热点问题, 过去 20年很多学者

提出了不同的施加固体壁面边界条件的方法 [25−31],

其中一个最常见的方法是采用固定住的粒子并

0.15rc 0.35rc 0.75rc

0.5rc rc

结合适当的反射机制构建固体壁面边界 , 如

Revenga等 [25] 提出了三种反射机制, 即镜像反射、

向后反弹发射与 Maxwellian反射, 将穿过壁面的

流体粒子重新移回流体区域, 刘谋斌和常建忠 [31]

通过冻结随机分布并且达到平衡状态的 DPD粒

子, 形成复杂的固体区域, 结合反弹反射, 该方法

能有效地模拟复杂固体区域. 本文模拟中采用固定

住的粒子构建固体壁面, 并通过一定的反射机制将

穿透壁面的流体粒子重新移回流体区域. 图 1为固

体壁面结构示意图, 图中黑色圆圈代表壁面粒子,

空白圆圈代表流体粒子, 空白圆圈上的箭头表示粒

子的速度方向. 如图 1所示, 采用三层固定住的粒

子构建固体壁面, 由 Duong-Hong等 [28] 的研究工

作可知, 合理地调整这几层固体壁面粒子与固-液

界面之间的距离, 可以消除壁面附近的密度波动并

能阻止大多数流体粒子穿过固-液界面. 本文模型

中, 三层固定住的粒子离固-液界面的距离分别为

 ,    ,    , 第一层壁面粒子离固-液界

面的距离设置得比较小, 能适当地增大壁面的排斥

力, 有助于阻止大部分流体粒子穿过固-液界面, 另

外两层壁面粒子主要是为了给壁面附近的流体粒

子提供均匀的壁面排斥力, 进而消除壁面附近流体

密度波动. 相邻粒子间的距离在 x 和 y 方向分别为

 和   . 壁面粒子与壁面附近的流体粒子之间

也受到 (2)式中的三种作用力.

t+∆t

此外, 当流体粒子穿过固-液界面时, 采用如

图 2所示的修正过的向前反弹机制将穿透壁面的

流体粒子重新移回流体区域. 如图 2所示, t 时刻

粒子 i 处于位置 1处, 在   时刻粒子 i 穿过了

固-液界面运动到位置 2处, 此时将粒子 i 重新移

回到流体区域的位置 3处, 位置 2与位置 3关于

固-液界面对称, 并且移回到位置 3处的流体粒子

速度方向与位置 2处的速度方向相反 (图中从粒子

中心引出的箭头线表示速度分量). 传统的向前反

 

x

yz





c





c





c





c

壁面区域

固液界面

流体区域

图 1    固体壁面结构示意图

Fig. 1. Sketch of the solid wall structure. 
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t+∆t

t+∆t

弹机制是移回到位置 3处的流体粒子速度方向与

位置 1处的速度方向相反, 也即将  时刻的速

度与 t 时刻的速度反向, 两个时刻的速度大小相

同, 而本文改进的反弹机制是将   时刻位置

2处速度反向, 得到位置 3处的速度, 这更符合物

理运动规律. 

2.3    模拟系统与模拟参数

Lx × Ly×
Lz = 60rc × 5rc × 30rc rc

Lx × Ly × Lz = 60× 5× 30

z = 15 z = −15

m = 1

本文以平板间的 Couette流为例, 探讨微通道

疏水表面的滑移问题. 图 3所示为微通道 (两平板

间)Couette流模拟系统示意图, x 和 y 方向采用周

期性边界条件, z 方向采用上述壁面边界模型. 模

拟区域的实际尺寸在 x,  y,  z 方向为  

 . DPD单位中, 截断半径  

的无量纲单位为 1, 则模拟区域无量纲尺寸为

 . 笛卡尔坐标系的原点

设在模拟区域的中心 , 上下固-液界面分别位于

 与   处. 所有流体粒子和壁面粒子的

质量均相等, 每个流体粒子或壁面粒子的质量设

为 1(  ). 所有的壁面粒子按照上述壁面边界

模型布置在上下壁面区域, 则一共含有 3600个壁

面粒子, 上下壁面各 1800个粒子. 所有流体粒子

的初始位置按照面心立方体晶格布置在模拟区域,

ρ = 4.0

kBT = 1

γ = 4.5

σ = 3.0

流体的密度取   , 则一个单位立方体内包含

4个流体粒子, 流体粒子的总数为 36000. 所有的

模拟中, 系统的温度取   , 流体粒子的初始

速度根据此温度随机设定. 取耗散力系数  ,

随机力系数为  .

∆t = 0.02

上下壁面沿 x 方向分别施加等值反向的速度

v和–v, 用于驱动形成 Couette流. 采用 Groot和

Warren[21] 提出的修正 Velocity-Verlet算法数值求

解运动方程 (1)—(9)式, 获得流体粒子的运动轨

迹. 数值求解的时间步长取  . 为减少计算

时间, 采用文献 [32]描述的元胞分割法和临位列表

法计算粒子之间的作用力. 

2.4    壁面疏水表征

aww

aff

本文模拟系统包含两种粒子, 即壁面粒子和流

体粒子, 壁面粒子间排斥力系数为   , 流体粒子

间的排斥力系数为  , 其中下角标‘w’表示壁面粒

子, ‘f’表示流体粒子, 根据文献 [27]定义壁面粒子

与流体粒子之间的排斥力系数: 

awf =
√
awwaff. (10)

awf

awf

awf

awf

awf

awf

awf

aff = 18.75

aww = 5, 10, 15, 20, 25

awf = 9.68, 13.69, 16.77, 19.36, 21.65

由 (3)式可知, 排斥力系数代表相互作用粒子

间的最大排斥力, 即  为壁面粒子与流体粒子间

的最大排斥力. 因此,    的大小可以反映出壁面

与流体的相互作用强度, 通过调整  的大小即可

实现壁面不同的亲/疏水性能,   越大, 壁面与流

体的排斥作用越强, 疏水性能越强. 文献 [16]和文

献 [33]就是通过调整壁面粒子与流体粒子之间的

排斥力系数   , 从而实现壁面的不同润湿性能,

文献 [16]研究结果表明, 排斥力系数  与接触角

呈近似线性关系, 壁面与流体的排斥作用越强, 流

体的接触角越大, 调整  大小可以实现从亲水到

疏水的转变. 本文模拟中取流体粒子间的排斥力系

数为   , 为使壁面具有不同的亲/疏水性

能, 实现无滑移到滑移的变化, 设计了不同壁面粒

子间的排斥力系数  , 对应的

壁面粒子与流体粒子之间的排斥力系数为

 . 

3   微通道疏水表面滑移
 

3.1    壁面无滑移

在研究壁面滑移之前, 先讨论壁面无滑移的情

 

it

Dt
inew

Dt
iold

h

h

固液界面







图 2    修正的向前反弹机制

Fig. 2. Sketch of the modified bounce-forward reflection. 

 

xO

yz

Couette流

图 3    模拟系统示意图

Fig. 3. Sketch of simulation system of Couette flow. 
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况. 一方面有助于与壁面滑移进行比较, 另一方面

可以验证上述壁面边界模型的有效性以及编制的

DPD程序的正确性. 本文研究的表面滑移均为部

分滑移 (partial slip), 图 4为壁面无滑移和部分滑

移示意图 (壁面是静止不动的). 部分滑移边界条件

可以用 Navier滑移边界模型描述如下: 

us = b

∣∣∣∣∂ux

∂z

∣∣∣∣ , (11)

us ux式中  为滑移速度, b 为滑移长度,   为 x 方向的

速度, 滑移速度和滑移长度的定义如图 4所示.

aww = 5

awf = 9.68

V 上x = 3.0

V 下x = −3.0

2× 104

在壁面无滑移模拟中, 取壁面粒子间的排斥力

系数  , 对应的壁面粒子与流体粒子间的排

斥力系数为  . 模拟先运行一段时间, 使系

统达到热力学平衡状态, 然后给上壁面施加沿 x 正

方向的速度   , 同时给下壁面施加沿 x 负

方向的速度   , 驱动形成 Couette流动.

模拟再运行一段时间, 使系统达到稳定的 Couette

流后开始统计相关物理量. 为获得速度、密度、温

度以及剪切应力在通道 z 方向上的分布, 通道在

z 方向上被划分为 200层, 每  个时间步长对

每层的数据进行统计平均得到相关物理量.

图 5为 DPD模拟的 Couette流的速度分布

与 NS方程得到的分析解对比, 图 6为 DPD模拟

得到的密度、温度曲线与 NS分析解比较, 图 7为

模拟的剪切应力分布与分析解对比. 从图 5—图 7

可以看到, DPD模拟得到速度、密度、温度、剪切

应力分布与理论分析解符合得很好, 验证了本文编

写的 DPD程序的正确性. 更重要的是, 从图 5可

知壁面处流体的速度与壁面的速度相同, 即壁面无

滑移. 从图 6可以看到, 模拟得到的密度与温度分

布比较均匀, 密度和温度曲线与理论曲线几乎重合,

在壁面附近密度、温度几乎没有波动, 图 7显示模

Szx = µ∂vx/∂z

µ

拟得到的剪切应力分布与分析解 (  ,

 为动力黏度)符合得也很好, 验证了上述边界模

型的有效性.

 

x
b

us

壁面 =

z

无滑移 部分滑移

图 4    壁面边界的无滑移和部分滑移示意图

Fig. 4. No-slip and partial slip status at a solid-fluid interface. 
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图  5    DPD模拟的速度分布与 Navier-Stokes(NS)分析解

对比

Fig. 5. The velocity  profile  of  DPD simulation  result   com-

pares to the analytical solution. 
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图  6    DPD模拟的密度、温度分布与 Navier-Stokes(NS)

分析解对比

Fig. 6. The density and temperature profiles of DPD simu-

lation results compare to the analytical solutions. 
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图 7    DPD模拟的剪切应力分布与分析解对比

Fig. 7. The  shear  stress  profile  of  DPD  simulation  result

compares to the analytical solution. 
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awf = 9.68

由此可见, 壁面粒子与流体粒子间的排斥力系

数为  时, 壁面实现了无滑移边界条件, 壁

面附近密度分布均匀无波动. 由模拟结果也可以看

到, 模拟得到的速度、温度、密度以及剪切应力等

物理量的分布与 Navier-Stokes理论分析解符合得

很好 , 这也说明了本文固体壁面边界模型以及

DPD模型具有很好的收敛性. 

3.2    疏水表面滑移

awf = 9.68

awf

awf

由前面分析知道, 壁面粒子与流体粒子间的排

斥力系数为   时壁面为无滑移壁面, 这也

能反映出壁面为亲水性壁面. 现增大   , 即增强

壁面与流体的排斥作用, 使壁面实现从亲水到疏水

的转变, 分析疏水表面的滑移机理, 讨论滑移长度

与  的关系.

awf

z = −15—0 awf = 9.68

awf

awf > 9.68

awf

图 8为壁面粒子与流体粒子间的排斥力系数

 分别为 9.68, 13.69, 16.77, 19.36和 21.65时的

速度分布. 由于速度分布是关于坐标原点对称的,

为了显示更清晰些, 图 8只显示了速度分布的一

半, 即   之间的速度曲线.    时,

壁面满足无滑移条件, 而当增大   , 也即增强壁

面与流体之间的排斥作用, 使壁面向疏水转变, 速

度分布发生了变化, 也即当  时, 壁面产生

了滑移. 根据 Navier滑移边界的定义, 将主流区的

速度曲线线性延伸至壁面, 得到的速度若小于壁面

的速度则为滑移边界 . 由图 8可以看到 , awf =

13.69, 16.77, 19.36, 21.65时, 壁面均产生了滑移,

并且随着   的增大, 即疏水性增强, 壁面滑移越

明显.

awf

awf

us

awf

awf

awf

us

awf awf

为探索排斥力系数  (疏水强度)对壁面滑移

的影响, 下面分析滑移速度和滑移长度与排斥力系

数  的关系. 根据 Navier滑移边界的定义, 滑移

速度和滑移长度可以通过如下方法获得: 对主流区

的速度线性拟合得到直线形的速度分布, 拟合的速

度直线延伸至壁面处时得到速度与壁面速度的差

值即为滑移速度, 拟合的速度直线向外延伸出实际

流场区域直至满足无滑移边界条件时离壁面的距

离即为滑移长度. 表 1为 awf = 13.69, 16.77, 19.36,

21.65时通过线性拟合得到的速度分布以及对应的

滑移速度和滑移长度, 表中还列出无滑移时的情

况 (滑移速度和滑移长度均为 0). 根据表 1中的数

据, 得到了图 9所示滑移速度   与排斥力系数为

 的关系, 以及图 10所示滑移长度 b 与排斥力系

数  的关系. 由图 9和图 10可以看到, 随着壁面

粒子与流体粒子间的排斥力系数  的增大, 即壁

面与流体之间排斥作用增强 (疏水性增强), 滑移速

度和滑移长度均增大. 分别对滑移速度  和排斥力

系数   、滑移长度 b 和排斥力系数   进行曲线

拟合, 如图 9和图 10所示, 拟合结果显示滑移速
 

awf表 1    不同排斥力系数  时拟合的速度分布及对

应的滑移速度和滑移长度

awf

Table 1.    The linear  fit  velocity  profiles,  slip   velo-

city and slip length with respect to different   .

awf 拟合的速度直线 滑移速度 滑移长度

13.69 vx = 0.1936z − 0.0009 0.0951 0.4912

16.77 vx = 0.1864z − 0.0036 0.2004 1.0751

19.36 vx = 0.1778z + 0.0044 0.3374 1.8976

21.65 vx = 0.1691z + 0.0002 0.4637 2.7422

9.68(无滑移) vx = 0.2z  (理论解) 0 0
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us awf度  或滑移长度 b 与排斥力系数  之间存在近似

的二次函数关系, 函数表达式分别为: 

us = 0.002a2wf − 0.024awf + 0.0445, (12)
 

b = 0.0147a2wf − 0.2343awf + 0.8958. (13)

awf

awf

表面的亲/疏水性一般是通过接触角表征的,

表面疏水性越强, 接触角越大, 表面滑移也越明显,

但目前关于滑移长度和接触角之间还没有明确的

关系式. 根据文献 [16]的 DPD模拟结果可以看到,

壁面与流体之间作用参数  与接触角呈近似线性

关系, 结合本文研究结果 (13)式, 可以认为滑移长

度与接触角之间存在近似的二次函数关系. 接触角

是衡量液体对固体材料表面润湿性能的重要参数,

反映了液体与固体表面亲和作用的强弱, 也即接触

角的大小取决于液体与固体表面的相互作用强度.

而疏水表面的滑移本质上是由液体与固体表面相

互作用引起的, 滑移长度的大小同样取决于液体与

固体表面的相互作用强度. 因此, 滑移长度与接触

角之间必然存在着某种函数对应关系. 本文模拟

中, 壁面粒子与流体粒子之间的排斥力系数  反

映了流体与固体壁面的相互作用强度, 由 (13)式

可以看到, 滑移长度与接触角之间满足近似二次函

数关系.

目前关于疏水表面滑移现象的物理机理还没

有定论, 比较常见的两种解释为: 一是不连续气体

层或纳米气泡理论, 认为在表面存在不连续气体区

域, 因此固体表面同时存在液-固界面和液-气界面,

液-气界面流体流动阻力小, 产生了滑移; 二是低密

度层理论, 由于排斥作用, 疏水表面附近存在低密

度区域, 阻止了动量的传递, 壁面发生了滑移. 为

探讨疏水表面的滑移机理, 图 11给出了排斥力系

awf = 13.69, 16.77, 19.36, 21.65

z = 0

z = −15 z = −10

awf = 13.69, 16.77, 19.36, 21.65

数   时的密度分布和

无滑移时的密度分布, 由于远离壁面区域的密度几

乎一样, 并且密度分布关于  对称, 为了显示更

清晰, 图 11只显示了下壁面  至  之

间的密度曲线. 无滑移时理论密度分布是均匀的,

当   时 , 即壁面产生

滑移时, 在紧邻壁面附近流体密度很低, 存在低密

度区域, 这些低密度区域阻碍了流体的动量传递,

致使壁面产生滑移. 从图 11可以看到, 在紧邻壁

面处密度低, 即存在一个低密度区域, 紧邻低密度

区域又存在一个密度大于 4.0的高密度区域. 这是

由于壁面附近存在低密度区域, 导致高密度区域处

的流体在垂直于壁面方向上受到的排斥力不平衡,

进而出现了高密度区域. 根据文献 [34,35]的研究

可以知道, 在 DPD方法中, 流体粒子受到的排斥

力在垂直于壁面方向上的分力控制着密度的波动.

本文中, 在紧邻壁面区域存在低密度区域, 密度远

小于 4.0, 即流体粒子数目较少, 而在远离壁面区

域密度分布均匀, 密度为 4.0. 因此, 低密度区域流

体对高密度区域流体的排斥力小于密度均匀区域

流体对高密度区域流体的排斥力, 也即高密度区域

流体粒子受到朝着壁面方向上的净排斥力, 该净排

斥力使流体粒子向低密度区域方向运动, 流体粒子

往该方向运动, 使其与低密度区域一侧流体粒子距

离减小, 由 (3)式可知, 粒子之间的距离减小, 相互

之间的排斥力增大, 因此净排斥力使流体粒子往低

密度区域一侧逐渐靠近, 低密度区域一侧流体粒子

对该流体粒子的排斥力逐渐增大, 必然存在一个平

衡位置, 当流体粒子运动到该平衡位置时, 增大的

排斥力与净排斥力平衡, 流体粒子会在该平衡位置
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堆积, 故在紧邻壁面低密度区域又会存在高密度区

域. 由图 11还可以看到, 排斥力系数   越大, 即

疏水性越强, 紧邻壁面附近的密度越低, 阻碍动量

传递的能力越强, 滑移越明显. 

4   结　论

awf

awf = 9.68

awf > 9.68

awf

awf

本文利用耗散粒子动力学模拟了平板间的

Couette流, 研究了微通道疏水表面的滑移现象.

采用三层固定住的粒子并结合修正的向前反弹机

制构建了固体壁面边界模型, 通过调整壁面粒子与

流体粒子之间的排斥力系数  大小, 壁面可以实

现从亲水到疏水的转变, 实现从无滑移到滑移的变

化. 当  时, 壁面满足无滑移边界条件, 壁

面附近密度分布均匀; 当  时, 壁面产生了

滑移, 并随着排斥力系数   增大 (疏水性增强),

壁面滑移越明显, 滑移速度和滑移长度越大. 模拟

结果还表明滑移速度和滑移长度与排斥力系数 

存在近似二次函数关系, 也即与接触角之间存在近

似二次函数关系. 模拟得到的密度分布显示, 无滑

移时壁面附近的密度分布均匀, 而疏水表面附近存

在低密度区域, 低密度区域阻碍了流体的动量传

递, 导致壁面产生了滑移.
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Fluid slip over hydrophobic surfaces in microchannels:
a dissipative particle dynamics study*

Xu Shao-Feng †    Lou Ying-Hou     Wu Yao-Feng     Wang Xiang-Yang     He Ping 

(Ningbo Institute of Technology, Zhejiang University, Ningbo 315000, China)

( Received 12 November 2018; revised manuscript received 17 February 2019 )

Abstract
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awf
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The understanding of fluid slip over a hydrophobic surface is of great importance for reducing the drag for

fluid flows. Dissipative particle dynamics (DPD) is used to investigate the mechanism of fluid slip at the solid-

fluid  interface  in  microchannels.  A  wall  model  adopting  three  layers  of  frozen  particles  is  proposed  for  DPD

simulation. In addition, a modified bounce-forward reflection is proposed to reintroduce fluid particles back into

the  fluid  region  when  they  “ penetrate”   into  the  wall  region  in  the  calculation  due  to  the  soft  potential

employed. Then the Couette flow is simulated by using the proposed wall model. The simulation results show

that the no-slip or slip of the fluid at the wall can be achieved by adjusting parameter   . The parameter  

represents  the  interaction  between  wall  particles  and  liquid  particles.  Our  simulation  results  show  that  the

distributions  of  the  velocity,  density,  temperature  and  shear  stress  compare  well  with  the  corresponding

analytical  solutions  with    ,  and  there  is  no  fluctuation  of  the  fluid  density  near  the  wall.  This

indicates  that  the  no-slip  is  obtained,  and  hence  the  wall  is  hydrophilic.  With    ,  the  wall  becomes

hydrophobic and the fluid can slip at the wall. The wall becomes more hydrophobic with larger    , and the

stronger hydrophobicity leads to greater slip. The slip velocity and slip length can be used to describe the fluid

slip. According to the Navier slip boundary model, the slip velocity and slip length are determined by fitting a

straight line (linear fitting) to the velocity profile in the central portion of the channel. The results show that

the slip velocity or the slip length is a quadratic function of the parameter   , namely, the slip velocity or the

slip length is a quadratic function of the contact angle. A physical mechanism of the fluid slip over hydrophobic

surfaces  is  also  proposed.  The density  profile  is  uniform for  the  no-slip  condition,  but  there  is  a  layer  of  low

density fluid near the wall when the fluid can slip at the wall surface. This low density region can disrupt the

momentum transfer between the wall and the fluid, which induces the fluid slip at the wall surface.

Keywords: dissipative particle dynamics, hydrophobic surfaces, slip, low density region
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