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障碍物诱导下可形变自驱动粒子的涡旋行为*
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摘 要

活性物质在受限几何条件下的集体行为研究对于理解微生物运动、

微纳输运等具有重要科学意义。然而，粒子自身柔软度如何调控其与障

碍物相互作用的动力学尚不清楚。本文通过分子动力学模拟，研究了具

有可调柔软度的自驱动粒子在圆形光滑障碍物周围的聚集与涡旋行为。

结果表明，随着粒子柔软度变化，自驱动粒子系统呈现三种状态：随机

态、过渡态和涡旋态。在涡旋态内部，粒子的平均涡旋速度与切向极性

取向对柔软度表现出非单调依赖关系，受粒子取向的选择性捕获与粒子

形变能力的共同调控，存在一个最佳柔软度使两者出现峰值。对涡旋结

构分析表明，其堆积结构随柔软度呈现单调性变化。本文揭示了可形变

活性物质在受限环境中自组织行为的机制，为活性材料在靶向药物输送、

微流控器件及软体机器人等领域的应用提供了新思路。
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1 引 言

活性物质[1]是由自驱动单元组成的非平衡态体系，这些单元通过持续消耗能

量产生定向运动、力学响应或形变，从而涌现出团簇，涡旋，条带等丰富的集体

行为[2,3]。活性物质在自然界中广泛存在，从微观尺度的分子马达与细菌悬浮液；

到宏观尺度的鸟群和鱼群，均是典型代表。

在复杂环境中，活性物质不可避免地与边界及障碍物相互作用，这会显著改

变其输运特性与集体模式。例如免疫细胞在致密组织中的迁移[4]，以及细胞质内

微丝微管的自组织[5]。大量研究采用障碍物点阵或单个大型障碍物来模拟此类复

杂环境[6–9]，结果表明，障碍物可以作为成核中心诱导粒子聚集，触发运动诱导

的相分离（motility-induced phase separation, MIPS）[7,8]，并在非对称扭矩驱动下

形成旋转团簇。类似现象也在活性聚合物系统中被观察到[12]。此外，障碍物的几

何形状、密度与空间分布，以及粒子的持久性和手性等内在属性，都会显著影响

自驱动粒子的输运行为，使其呈现堵塞、快速迁移或定向输运等不同状态[4,10,11]。

值得注意的是，传统模型通常将活性粒子简化为形状和力学性质不变的刚性

球体或棒状[15,16]。这一简化极大地推动了 ABP（Active Brownian Particle）、Vicsek

等经典理论的发展[11]，但也忽略了一个关键事实：真实生物体系中的许多个体具

有柔性与可变形性。例如迁移中的真核细胞[17]、螺旋体细菌[5]以及细胞骨架驱动

的囊泡[18]，均能在运动过程中发生显著形变。近年来的研究表明，柔软性能够显

著改变活性物质的相行为，促进动态团簇[19]和拓扑缠结网络的形成[20]，并与内部

活性物质分布耦合，诱导非对称形变[21]、旋转[22]及定向迁移[23]。

在受限环境中，活性粒子的柔软性同样发挥着关键作用。当柔性活性粒子穿

越几何约束（如窄通道、孔隙）时，其形变能力使其能够通过比自身尺寸更小的

开口，呈现出与刚性粒子截然不同的输运行为[19,22]。例如，可变形微生物能够通
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过“爬行”或“蠕动”模式在复杂环境中高效迁移[25,26]；柔性活性链则可以在障

碍物周围形成动态团簇[12]，表现出反常扩散[27]和定向输运[28]。这些现象表明，柔

软性不仅是活性粒子的被动特性，更是调控其运动行为的关键因素。

先前工作中发现，在没有对称性破缺因素的前提下，当活性足够高且障碍物

尺寸适当时，球形自驱动粒子可在圆形障碍物周围形成持续涡旋[9]。而热噪声影

响粒子的堆积与重排，存在一个最佳噪声可最大化涡旋速度与极性取向[29]。本文

在上述基础上，将刚性粒子替换为可形变粒子，重点探讨粒子的软硬程度如何影

响涡旋形成。研究结果表明，粒子柔软度是调控障碍物附近涡旋行为的关键参数。

随着粒子柔软度变化，体系从随机态经过渡态转变为涡旋态。在该体系内，受极

性选择性捕获与粒子形变能力之间的竞争的影响，可变形粒子的涡旋态内部存在

一个最优佳软度，使最内层粒子的平均涡旋速度与极性切向分量达到峰值，涡旋

对柔软度呈现非单调依赖。结构分析进一步显示，障碍物附近粒子呈现明显的分

层结构。同时，六重取向序参量和边界厚度涨落随柔软度单调变化，表明最佳涡

旋流动并非对应于最有序的结构，而是出现在团簇极性有序与粒子柔软度相平衡

的中间区域。本文研究结果不仅为理解可形变活性物质在复杂环境中自组织行为

提供新的依据，也有望为活性材料在靶向药物输送[30]、微流控器件[31]及软体机器

人等领域的应用提供参考。

2 模型与方法

在二维模型中，整个体系由半径为 R的圆形障碍物与质量为m、尺寸为 的

小的圆形自驱动粒子（self-propelled particles,SPPs）组成，处于同一模拟盒子中。

障碍物的中心固定在模拟盒子的中点，设为原点。障碍物是由一系列尺寸为 的

珠子模拟，这些珠子紧密连接，为使障碍物表面光滑，相邻珠子之间的间隔约为

0.2 。 所 有 的 圆 形 自 驱 动 粒 子 与 边 界 的 珠 子 都 是 通 过 纯 排 斥 的
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Weeks-Chandler-Anderson (WCA)势相互作用，表达式为
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其中 r为粒子与珠子之间的距离， 为相互作用强度， 1/62cutr  。不同的是，圆

形自驱动粒子之间采用伸缩势，表达式为
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其中 ijr 为自驱动粒子之间的距离， k为自驱动粒子之间的相互作用强度，它可以

表示为粒子的柔软度， 0r  ，这使得自驱动粒子具有一定柔性，在相互作用时

能够发生形变(图 1(a))。第 i个自驱动粒子的运动遵循郎之万方程

ˆ 2i i i i a i B im U F k T      r r η (3)

2i r iD  (4)

方程（3）控制粒子的平动运动， ir是粒子 i的位置矢量，第一项表示粒子间的相

互作用力，第二项为摩擦力，第三项为活性力，第四项为随机力，而方程（4）

则决定与推进方向 ˆ (cos ,sin )i i i   耦合的扩散转动动力学
。 iU 是粒子 i的总势

能， 和 rD 分别为平动摩擦系数和旋转扩散系数， aF 为每个粒子 i上的推进强度，

i
 和 i 为单位方差高斯白噪声。

使用自主修改的 LAMMPS软件进行模拟，模拟盒子大小为 200 200  ，采

用周期性边界条件。为了减轻高持久性下的有限尺寸效应，当粒子穿过模拟盒子

边界时，粒子的推进方向将随机化[32](图 1(b))。黑色方框表示模拟盒子，红色虚

线选定的黄色区域为随机化粒子自推进方向的区域，其中带有蓝色箭头的红色实

心粒子表示进入该区域前的推进方向，带有绿色箭头的红色空心粒子表示进入该

区域随机化后可能的推进方向。本文采用约化单位，设置 1m  、 1  ， 1  ，

因此时间单位 2 /m   。这里，保留了方程（3）中的惯性项，以便可以使用
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velocity-Verlet算法和较大的时间步长。设置摩擦系数 10  ，使得自驱动粒子的

运动基本上是过阻尼的。在模拟中，我们固定 5aF  ，即漂移速度 / 0.5a av F   ，

并且设置 0.001rD  以实现高持久性。先前的研究发现[29]，低噪声或者无噪声时，

障碍物容易诱导涡旋形成，而较大的噪声对涡旋形成具有抑制效果，并且我们模

拟了低噪声下柔软度对涡旋行为的影响，与 0Bk T  时的结果定性一致。为此本

文我们设置 0Bk T  忽略热噪声的影响，专注于研究不同柔软度下粒子的自驱动

行为。体系中粒子浓度保持不变， 2 / 4 0.15   （  为自由空间中自驱动

粒子的数密度），该浓度较低，在体相中不会自发形成大团簇或相分离。所有统

计数据至少对六个独立模拟结果进行平均，每次计算得到的结果运行持续

15000τ。

图1 模型示意图 (a)自驱动粒子挤压变形示意图；(b)粒子自推进方向随机化示意图

Fig.1. Schematic illustration of the model. (a)Schematic illustration of the compression and

deformation of self-propelled particles;(b)Schematic illustration of the randomization of particle

self-propulsion direction.

3 结果与讨论

3.1 涡旋现象
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当粒子活性较高且障碍物尺寸处于适当范围内时，自驱动粒子倾向于在障碍

物附近积聚，并形成持续的涡旋运动，图 2(a)给出了长时间平均的粒子流场

( )i i
i

v r r    
（   表示长时间平均）。如果障碍物的尺寸过大或过小，或者粒子

的持久性（1 / rD ）不足，则障碍物附近的粒子将经历从动态有序的涡旋态（Vortex

State，VS）到过渡态（Transition State，TS）或随机态（Random State，RS）的

转变。本文通过调节自驱动粒子之间的相互作用强度 k，也能诱导障碍物附近粒

子在上述三种状态之间转变(图 2(b))。

图 2 (a)长时间平均的粒子流场（ 35 60R k ， ）；(b) R k 相图

Fig. 2. (a) Time-averaged particle flow field( 35 60R k ， ); (b) R k phase diagram.

图 3是 35R  时，三种状态下障碍物附近最内层的粒子的角速度和累积转

过角度  （涡旋在长时间累积下转过的角度和）的时间演化图像。当相互作用

强度 k较小时，体系处于 RS态，粒子整体处于无序状态， ( )t 和 ( )t 在零附近

波动。当相互作用强度 k处于适当的大小时，体系进入 TS态，粒子可沿着某一

个方向绕障碍物持续运动一段时间，但在受到大涨落作用时，绕行方向发生反转，

( )t 和 ( )t 均表现出围绕零值的大幅度的波动与反转运动。当相互作用强度 k

进一步增大至较大值时，体系转变为 VS态，粒子在障碍物表面形成稳定的定向

旋转运动， ( )t 围绕某一非零值进行小幅波动，而 ( )t 则随时间呈现出单调递
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增（逆时针旋转）或者降低（顺时针旋转）的趋势。也就是说，随着活性粒子逐

渐接近于刚性粒子，粒子将在障碍物表面形成定向旋转运动。

图 3 第一层粒子角速度时间演化图像（ 35R  ）：(a)随机态（ 0.5k  ）；(b)涡旋态

（ 60k  ）；(c)过渡态（ 8.5k  ）；(d)对应(a)-(c)累积角度随时间演化图像

Fig.3. Temporal evolution of angular velocity for the first layer of particles: (a) Random State

( 0.5k  ); (b) Vortex State ( 60k  ); (c) Transitional State ( 8.5k  ); (d) Corresponding

cumulative angle evolution with time for states (a)-(c).

3.2 涡旋态特征

尽管通过调节粒子的柔软度可以使体系从无序的 RS态向有序的 VS态进行

单向转变，但有趣的是，与噪声对涡旋行为的影响类似，在 VS态内部，柔软度

对涡旋结构的影响也呈现出非单调特性。图 4(a)展现了在不同柔软度条件下，障

碍物表面最内层粒子的平均涡旋速度 2
1

1 /i ii i
r v r

N
v     ，其中 N 为障碍物

最内层粒子的数目，
i
r 表示最内层粒子 i沿着径向方向的单位矢量。结果表明，

对不同尺寸的障碍物，均存在一个最佳柔软度，使得最内层的涡旋速度达到峰值，
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并且随着障碍物半径增大，这个最佳柔软度相应地向更大值偏移。涡旋的形成主

要是源于粒子的取向整流，为了验证这一观点，我们进一步计算了障碍物表面最

内层粒子极性的平均切向分量
1

1
ii i

r
N

     (图 4(b))。结果显示，极性切

向分量与平均涡旋速度的变化趋势一致，在不同柔软度下都表现出非单调依赖关

系。值得注意的是，障碍物半径较小时， 1v 对应的最佳柔软度 k比 1 对应的值要

小。这一偏差主要是取向有序性与粒子柔软度竞争的结果。半径较小时，障碍物

具有较大的曲率，迫使粒子在运动到障碍物表面时频繁改变运动方向。当粒子较

软时，粒子间相互作用容易诱导发生形变，削弱取向的协同性；当粒子较硬时，

尽管取向稳定性增强，但粒子之间容易相互阻塞，影响整体旋转运动。因此，v

和 的两者峰值对应的最佳柔软度存在一定偏移。

图 4 不同障碍物尺寸下，障碍物表面第一粒子层的平均涡旋速度(a)和极性切向分量(b)随 k
的变化

Fig.4. Average vorticity (a) and polar tangential component (b) of the first particle layer on the

obstacle surface as a function of k , for different obstacle sizes.

与此同时，从图 8(a)可以看出，粒子在障碍物表面聚集时会呈现明显的分层

结构。为了分析不同柔软度下层间粒子的动态特性，我们计算了障碍物表面粒子

的平均涡旋速度 v 和极性的平均切向分量  随径向距离的变化关系(图 5)，其中

r R 为距离障碍物表面的径向距离。结果表明，在靠近障碍物表面的位置，v 和
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 都呈现线性衰减趋势；但距离障碍物表面较远区域则呈现指数衰减（见黑色虚

线拟合曲线），两者之间由一个小的肩状区域过渡连接。在靠近障碍物表面，v

线性衰减是由于粒子在这个区域累积形成团簇，这与图 8(a)在这个区域的峰值相

对应。而在团簇区域之外，粒子表现为稀疏的气相行为，粒子难以维持聚集聚集

状态，取向相对随机化，因此v 和 都随距离表现为指数衰减。而中间出现肩状

特征，是由于粒子在不断接近障碍物表面时，原本在障碍物表面的粒子被不断挤

压，粒子被推动加速，导致最里层粒子的v 和 较大。而此区域外面几层，由于

粒子在交换与重排，粒子径向运动较强而切向运动较弱。与之相比远场区，粒子

重排效应减弱，切向运动有所恢复，v 和 值有所上升。进一步观察发现，第一

层的v 和 与图 4结果一致，呈现非单调性。然而，线性衰减区域的斜率随粒子

的柔软度变化而单调变化的：粒子的 k值越大，速度随时间下降越平缓，且线性

范围越广。这说明粒子越硬，层间协同性越强，更有利于维持稳定的涡旋运动。

图 5 不同柔软度下（ 35R  ），平均涡旋速度(a)和极性切向分量(b)的径向变化。虚线是

30k  时的线性拟合（靠近障碍物附近）和指数拟合（远离障碍物区域）

Fig.5. Radial variation of mean vorticity (a) and polar tangential component (b) at various softness

parameters( 35R  ). Dashed curves denote linear fit (in the vicinity of the obstacle) and

exponential fit (away from the obstacle) for 30k  .

3.3 机制

为了分析不同柔软度下，涡旋形成后能够稳定存在的原因，我们统计了进入
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距离障碍物表面一定范围内，两种极性取向粒子对应的概率。其中，切向极性分

量与涡旋旋转方向一致的粒子被定义为 pSPPs，相反取向的粒子则被定义为

nSPPs。相应地，不同极性取向的粒子进入距离障碍物表面 r R 范围内的概率，

则分别表示为 P(pSPPs)和 P(nSPPs)。结果表明，越靠近障碍物表面，体系对 pSPPs

的接受偏好越显著(图 6(a))。在障碍物附近，随着柔软度改变，P(pSPPs)和 P(nSPPs)

呈现单调变化趋势，粒子的 k值越大，涡旋结构对 pSPPs的选择偏向性越明显。

这种现象主要是由于软粒子具有更强的可形变能力和层间滑移特性，在缓慢的碰

撞与挤压过程中，粒子朝向可以不断调整并相互适应，即使是 nSPPs也较容易进

入最内层区域。相较之下，硬粒子形成的堆积结构更加紧密，pSPPs一旦进入团

簇，其推进方向不容易发生改变，而 nSPPs容易在挤压过程中被弹出。从最内层

的 P(pSPPs)统计结果，如图 6(c)也能明显看出， k值越大，障碍物表面的团簇对

pSPPs的选择偏向性越大。

尽管不同柔软度下粒子对 pSPPs均表现出一定的极性选择偏向性，并且这种

偏好对涡旋的形成与维持产生一定影响，但由于不同 k值下粒子发生形变的难易

程度存在差异，粒子在运动过程中容易重新取向，因此，障碍物表面团簇内粒子

的极性分布特征能够更直接决定涡旋的性质。图 6(b)给出了在障碍物表面 r R

范围内两种粒子的比例 Q(pSPPs)和 Q(nSPPs)。在障碍物表面最内层明显发现，

Q(pSPPs)和 Q(nSPPs)随粒子的柔软度变化表现出非单调性关系，图 6(d)进一步计

算了障碍物最内层的 Q(pSPP)关于柔软度的变化，更加直观地体现了这一非单调

行为。这种非单调关系的峰值位置与图 5(a)，(b)中 1v 和 1 的变化是相对应的。
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图 6 35R  时，（a）进入距障碍物表面 r R 区域内 pSPPs（P(pSPPs)）和 nSPPs（P(nSPPs)）
概率的径向分布；（b）在障碍物表面 r R 区域内 pSPPs（Q(pSPPs)）和 nSPPs（Q(nSPPs)）
概率的径向分布；（c）最内层 P(pSPPs)随柔软度的变化；（d）最内层 Q(pSPPs)随柔软度的

变化

Fig.6. At 35R  : (a) radial probability distribution of pSPPs (P(pSPPs)) and nSPPs (P(nSPPs))

entering the r R region near the obstacle surface; (b) radial probability distribution of pSPPs

(Q(pSPPs)) and nSPPs (Q(nSPPs)) within the r R region at the obstacle surface; (c)

innermost-layer P(pSPPs) as a function of softness ; (d) innermost-layer Q(pSPPs) as a function of

softness.

3.4 堆积结构

为了进一步探究不同柔软度的粒子所形成涡旋的结构与特征，我们计算了障

碍物表面粒子的径向分布函数(图 8(a))。结果表明，不同柔软度的粒子在障碍物

表面聚集时，会形成高密度的团簇区域，并且呈现明显的层状结构(图 7)。当粒

子较软时（ k值较小），容易发生形变，导致层状结构较为模糊。随着粒子逐渐

变硬，障碍物表面分层结构越来越清晰，堆积厚度显著增加。同时密集堆积的结

构也增加了团簇中粒子排列的有序性。为此，我们计算了障碍物表面团簇内粒子
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的六重键取向序参量 6 ，表达式如下

6 6
1 ( )

j
q j

N
   (5)

其中 j为团簇内粒子，
6

6 1
( ) /jkjZ i

jk
q j e Z


 是第 j个粒子的取向参量， jZ 是

与第 j个粒子相邻的粒子的数目， jk 是第 j个粒子与其第 k个相邻粒子之间连线

形成的矢量与参考方向 x轴所构成的夹角。从图 8(b)可以看出，随着 k值增加，

粒子在障碍物边界的聚集程度提高，堆积结构变得更加有序。

图 7 35R  时，不同柔软度下模拟快照 (a) 20k  ；(b) 25k  ；(c) 50k  ；(d) 80k  ；

(e)-(h)分别为(a)-(d)中局部区域（绿色方框）放大快照

Fig.7. Simulation snapshots at 35R  for different softness values: (a) 20k  ; (b) 25k  ;
(c) 50k  ; (d) 80k  . (e)-(h) are corresponding zoomed-in snapshots of the local regions (green
boxes) in (a)-(d), respectively.

与此同时，我们计算了聚集在障碍物表面的团簇厚度的角向涨落 h ，其表

达式如下

2( ( ) )h h h   (6)

其中 ( )h  表示方位角处的团簇厚度， h表示平均厚度。如图 8(c)，在粒子

较硬的情况下，团簇外围粒子与团簇内部粒子进行交换与重排。然而，由于粒子

硬度较大，形变能力较弱，难以像软粒子一样通过形变调整自身取向，因此这种

重排过程往往会伴随着团簇的局部破裂，从而导致角向涨落 h 出现大幅度变化。
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随着 k值增加， h 呈现单调增长趋势。

图 8 35R  时，不同柔软度下(a)粒子围绕障碍物的径向分布；(b)障碍物周围团簇内粒子

的六重键取向序；(c)障碍物周围团簇厚度的角向涨落

Fig.8. At 35R  , for different softness values: (a) radial distribution of particles around the
obstacle; (b) six-fold bond orientational order of particles within the cluster surrounding the
obstacle; (c) angular fluctuation of the cluster thickness around the obstacle.

4 结 论

关于活性物质与障碍物之间的研究，一直是一个值得探索的方向。本文研究

了具有可调柔软度的可形变自驱动粒子在光滑的圆形障碍物表面的集体行为。结

果表明，随着粒子的硬度增加，体系会发生从随机态（RS）到过渡态（TS）最

后表现为涡旋态（VS）的转变。进一步分析发现，涡旋态内部的动力学特性对粒

子的柔软度呈现非单调依赖：存在一个最佳 k值使得涡旋最内层的涡旋速度与极

性取向达到峰值，这主要是因为障碍物表面团簇对不同取向粒子的偏向性捕获。

值得注意的是，涡旋的形成不仅受粒子极性取向的影响，还与粒子柔软度有关，

当粒子较软时取向容易发生改变，二者之间相互竞争导致涡旋速度与极性取向峰

值出现偏移。与此同时，结构特征分析表明，随着粒子变硬，障碍物表面的堆积

结构有序度单调性变化。这也再次表明，最有效的涡旋的建立在团簇极性取向与

粒子柔软度的微妙平衡上。总之，本文的研究不仅增进了对可形变活性粒子在复

杂介质下的集体运动的认识，也有望为活性物质在生物、医学、材料等领域的设

计与应用提供参考。
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Obstacle-induced vortex behavior of deformable

self-propelled particles*
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(Center for Soft Condensed Matter Physics & Interdisciplinary Research, School of Physical

Science and Technology, Soochow University, Suzhou 215006, China)

Abstract

The collective dynamics of self-propelled particles interacting with
obstacles is a central topic in active matter physics. However, how particle
softness itself regulates such interactions remains largely unclear. In this
work, we perform molecular dynamics simulations of self-propelled
particles with continuously tunable softness, and investigate their
accumulation and vortex behavior around a smooth circular obstacle in
two dimensions.

Our results reveal a clear dynamical transition as particle stiffness
increases: the system evolves from a random state characterized by
disordered motion, through a transitional state, into a vortex state where
particles persistently circulate around the obstacle. Notably, within the
vortex state, both the vortex velocity and the mean tangential component
of particle polarity exhibit a non-monotonic dependence on particle
softness. Specifically, there exists an optimal softness at which these two
quantities reach their maximum values simultaneously. This
non-monotonic behavior mainly originates from the competition between
a polarity-selective trapping mechanism and the ability of particles to
deform and reorient. Near the obstacle surface, particles with polarity
aligned with the vortex direction (pSPPs) are preferentially retained in the
innermost layer, while those with opposite polarity (nSPPs) are more
likely to be expelled. This selection bias strengthens as particles become
stiffer.

Structural analysis reveals pronounced layering in the radial
distribution of particles around the obstacle. In the region close to the
obstacle surface, both the tangential velocity and polarity decay linearly
with distance, reflecting the collective motion of the cluster; beyond this
region, in the outer gas-like zone, the decay becomes exponential. As
particle stiffness increases, the linear-decay region broadens and the decay
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slope becomes gentler, indicating enhanced interlayer cooperative motion.
Meanwhile, analysis of the packing structure shows that the most efficient
vortex flow arises from a balance between the polar ordering of the cluster
and particle softness, which enables continuous particle rearrangement.

These results demonstrate that particle deformability serves as a key
parameter governing collective dynamics in confined geometries. The
non-monotonic behavior observed in the vortex state results from the
interplay among polarity selection, orientational ordering, and jamming,
offering new insight into the self-organization of deformable active
particles. Our findings reveal a novel mechanism for the self-organization
of deformable active matter in confined environments, and may inspire
new design strategies for active materials in applications such as targeted
drug delivery, microfluidic devices, and soft robotics.

Keywords:Active matter, Obstacle, Vortex, Non-equilibrium system
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