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摘 要

本文采用数值模拟方法研究了具有温度梯度的二维周期通道中活性布朗粒

子链的定向输运行为，建立了同时考虑空间不对称周期势、剪切流、温度梯

度以及粒子自驱动作用的朗之万动力学模型，系统分析了剪切流、势场结构、

基础温度、温差和自驱动速度等因素对粒子链输运行为的影响。研究结果表

明，在无温差条件下，仅剪切流不能诱导粒子链产生定向输运，而剪切流与

空间不对称周期势的协同作用能够产生明显的定向输运，且平均速度随剪切

率呈非单调变化。在存在温差时，空间非均匀热涨落改变了粒子链的输运特

性，温差效应与空间不对称势及剪切流之间形成竞争关系，从而调制粒子链

的输运速度，并在一定参数范围内导致输运方向发生反转。此外，基础温度

主要通过调节热噪声强度影响输运效率，而粒子自驱动速度和空间不对称势

共同决定粒子链的输运方向。本文进一步分析了粒子链长度及系统尺寸对输

运行为的影响，结果表明本文采用参数下粒子链定向输运的主要变化规律具

有较好的稳健性。本文结果有助于理解温差环境下活性粒子链的非平衡输运

机制，并为微纳尺度活性物质的输运调控提供理论参考。
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1 引 言

活性物质的输运特性已成为当前研究的热点问题之一，主要是因为其在非平

衡统计物理以及在生物与人工微系统中都有着重要意义和广泛的相关性[1–6]。活

性粒子能够持续地从环境中获取能量并将其转化为定向运动[2,5,6]。这种非平衡动

力学行为已在多个生物系统中被广泛观察到，例如细菌以及由化学、光学或声学

场驱动的人工微型游动体[7–14]。

以往关于活性物质输运的研究大多集中于单个粒子在结构化环境中的动力

学行为，例如周期势场、受限通道或障碍阵列[15–21]。在这些系统中，定向输运通

常是由于空间或时间不对称性诱导的整流机制产生，从而导致诸如棘轮输运和绝

对负迁移（absolute negative mobility，ANM）等现象[20,22]。然而，当粒子通过弹

性耦合形成链状结构时，其集体运动已不能简单地视为单粒子动力学的线性叠

加。因为内部弹性相互作用的存在引入了额外的长度和时间尺度，产生了集体形

变模态以及单粒子系统中不存在的非平凡输运行为[20,22,23]。

近些年的研究结果表明，在外力或稳定层流作用下的活性粒子链能够表现出

显著的非平衡现象，包括绝对负迁移和输运反转[22–26]。这些研究揭示了弹性耦合、

外部驱动以及空间不对称性之间的相互作用在决定输运方向和效率方面起着关

键作用。然而，现有工作大多局限于等温环境，即热涨落在空间上是均匀的。实

际上，在真实的微尺度和纳米尺度系统中温差普遍存在。温差与均匀热噪声不同

的是温差会破坏热平衡，温差会通过热诱导力和空间依赖的噪声强度显著影响粒

子动力学行为[27-29]。尽管在单粒子体系中，热泳效应和温度驱动输运已得到了广

泛研究，但在存在剪切流和不对称势的情况下，温度梯度对活性粒子链的输运影



响仍然知之甚少。特别是，目前尚不清楚温度梯度如何与剪切诱导的定向输运机

制在弹性耦合的活性系统中相互作用，以及温差是否会增强或抑制等温条件下观

察到的定向输运。

为了解决这个问题，本文系统地研究了在一个有限的二维周期通道中，具有

不对称周期势、剪切流和温度梯度作用的活性布朗粒子链的输运行为。本文通过

改变流的剪切率、势场不对称性、温度差以及粒子自驱动速度等参数以揭示多种

输运机制下粒子链的输运行为。结果表明，剪切流、活性和温度在调控集体输运

中发挥着各自不同且相互竞争的作用，并为在非平衡条件下操控活性粒子链提供

了新的物理认识。

2 模型和方法

考虑一条粒子（半径为 r）数为 20n  的活性粒子链在二维矩形（ ,x yL L ）通

道中的运动。如图1所示，通道上下边界采用反射边界条件， x方向为周期性边

界条件。在该二维通道中，粒子主要沿 x方向运动，相邻活性粒子之间通过弹簧

连接形成柔性粒子链。同时，在系统中引入了沿 x方向，剪切强度随 y方向改变

的剪切流场。中心轴 0y  将通道分成了流动方向相反的两部分区域。 因此，剪

切流在 0y  处取零值。设第 i个粒子的位置为 ),(i ii yxr ，其自驱动方向由单位

矢量

 cos ,sini i in  
 (2.1)

表示，该方向由极角 i 决定。

作用在第 i 个粒子上的力有粒子间的排斥力 i i j
j i

F F 和弹簧力

( )i iV r G [19,20]。 i jF 为粒子 i与粒子 j之间的相互排斥力采用线性弹簧形式，

其刚度常数为 1k 。    
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簧常数。 其中粒子间排斥作用采用线性软核排斥模型：
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这里 i jr 为粒子 i与粒子 j之间的中心距离， re 为从粒子 j指向粒子 i的径向单

位矢量。选取较大的 1k 值是确保模拟“硬粒子”行为，以及禁止粒子间出现重叠现

象[2,19,20,31,32]。

沿 x方向的弹簧力   Vx
x


 


G 满足如下方程：
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这里的矢量定义为  i,i+1 i+1 ir r r ，其 x分量为 1i ix x  ； 0r 是弹簧的自然长度， 2k

是弹簧常数。同样地，沿 y方向的弹簧力与沿 y方向的弹簧力形式是相同的。

图 1 温差环境中活性粒子链运动的模型示意图

Fig. 1. A model of the movement of an active particle chain in a temperature-difference

environment.

假设在该二维通道中，沿 y 轴方向存在温度梯度，即通道的上下边界
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y  ）的温度差为 T ，如图 1所示。温度分布作为 y的函数可表

示为：
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其中， 0T 表示体系的基础温度， T 表示通道上下边界之间的相对温度差[28]。因

此，粒子在具有温度梯度的通道中运动时，其平移扩散系数 TD 和转动扩散系数

D 变为如下形式[29,32]：
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其中， Bk 为玻尔兹曼常数，  和 r 分别表示粒子的平动迁移率和转动迁移率。

由于粒子的取向演化由转动扩散系数D 控制，因此D 决定了粒子自驱动方向的

持续时间，其对应的取向持续时间约为
1 ,p D

  相应的持久长度可表示为

0 .pl D


 (2.7)

当 pl 较小时，粒子取向变化较快，自驱动方向的持续性较弱，系统动力学

逐渐接近非活性布朗粒子链的极限；当 pl 较大时，持续性自驱动对粒子链构型和

势垒跨越行为的影响更加明显。由于本文的温度场具有空间非均匀性， ( )D y 及

( )pl y 均随粒子所在的横向位置变化。

本文主要研究剪切流、不对称周期势、相对温差和自驱动速度之间的耦合作



用。在数值计算中，转动迁移率及其与局域温度的关系保持不变，未对D 进行

独立参数扫描。因此，本文仅通过改变 0v 考察活性强度变化对输运行为的影响，

暂不对转动扩散系数和持久长度的独立作用进行系统讨论。相关问题将在后续研

究中进一步考察。

图 2 不对称势垒的示意图

Fig. 2. Schematic diagram of the asymmetrical barrier

此外，在二维通道中还存在空间不对称的周期势垒 )(xV ，形式如下[20]：
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其中， 0V 为势垒高度， 21 LLLx  为空间周期。势场的不对称性由参数

xL
LL )( 21  来表征。当 2 1L L 时， 0  ，此时称之为正向结构不对称势。 反

之，当 2 1L L 时， 0  ，反向结构不对称势。当 2 1L L 的情况下， 0  对应

对称势场。由此，粒子链在 x方向上还会受到由于空间不对称产生的作用力为[20]：
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需要指出的是，式(2.8)为连续的分段线性周期势，因此势函数在 1x L 及周

期边界处均保持连续。由于势函数在极值点处存在尖点，其导数对应的作用力在

该位置具有有限跳变。该有限不连续为分段线性周期势的固有特征
[30]
。在数值计

算中，极值点按照相邻区间进行赋值，并通过时间步长收敛性检验验证其不会影

响本文主要输运结果。为排除极值点处有限力跳变可能对数值结果产生的影响，

本文进一步通过时间步长敏感性检验和局部平滑势对比检验了计算结果的数值

稳定性和稳健性。局部平滑势仅在势能极值点附近对作用力进行局部平滑，使有

限跳变转变为连续过渡，而其他区域的力场保持不变，所得平均输运速度及其随

剪切率变化的总体规律与原始分段线性势基本一致。时间步长敏感性检验结果对

比检验所得输运方向、输运反转及主要变化趋势均保持不变，仅在较大剪切率区

域存在较小的定量差异。上述结果表明，本文的主要物理结论对势能极值点处的

有限力跳变及时间离散尺度均具有良好的稳健性。

当通道中存在空间不对称周期势、温差和剪切流场的情况下，粒子链上第 i个

粒子的运动行为可用朗之万方程描述[33,34]：

0 cos ( ) 2 ( ) ( ),x x xi
i i i i P i T i i

dx y F G F x D y t
dt

          v (2.10)

0 sin 2 ( ) ( ),y y yi
i i i T i i

dy F G D y t
dt

       v (2.11)
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i
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d D y t
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


     (2.12)

其中忽略了流体力学的相互作用， 表示流的剪切率， 0v 为粒子的自驱动速度，

）（ iT yD 和 ）（ iyD 分别表示平动扩散系数和转动扩散系数。噪声项 )(tx
i 、 )(ty

i 和

)(ti
 为相互独立的高斯白噪声[5，34]，满足

( ) 0,i t  (2.13)

 ( ) ( ') ( '), , , ,i i ijt t t t x y 
          ， (2.14)



扩散系数 ）（ iT yD 和 ）（ iyD 具有空间依赖性，上述朗之万方程包含乘性噪声。

本文将式（2.10）-式（2.12）按 Itô意义解释，数值积分采用 Euler–Maruyama 方

法[35-37]。本文的随机动力学方程直接定义为 Itô 型随机微分方程，而非由其他随

机积分表示转换得到，因此数值实现中不额外加入 Itô–Stratonovich 表示转换产

生的附加漂移项。平动和转动迁移率均假设为空间无关常数，温度的空间依赖性

仅通过局域扩散系数进入噪声振幅。在每个时间步中，扩散系数均由该时间步起

始位置 m
iy 计算，即采用左端点离散：

1
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i i x i T i x ix x A t D y t      (2.15)
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i i i i iA t D y t          (2.17)

其中， ,
m
x iA 、 ,

m
y iA 和 ,

m
iA 分别表示第m个时间步中粒子在 x、 y方向以及取向

角方向的确定性漂移项，其具体形式为

, ,
, 0 cos ( ) ,m m m x m x m m
x i i i i i P iA y F G F x         v (2.18)

, 0 sin ,m y y
y i i i iA F G      v (2.19)
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m
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其中， ,
m
x iA 、 ,

m
y iA 和 ,

m
iA 为相互独立的标准高斯随机变量

[35-36]
，满足

, 0,m
i  (2.21)

, , ,m n
i j ij mn        , , ,x y   (2.22)

本文计算中取粒子的固有角速度 0  。 ,
m
iA 对应原朗之万方程中的确定性

漂移项，数值实现中不额外加入由 Itô–Stratonovich 表示转换所产生的附加漂移

项[35-37]。

由于粒子链整体仅在 x方向受到外部驱动力，因此本文只讨论粒子链沿 x

方向的平均速度。粒子链的平均速度定义为所有粒子在 x方向位移的平均值除以

总模拟时间，其表达式为[25]：
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其中， ( )ix t 表示第 i个粒子在时刻 t的 x坐标， n为粒子链中粒子的总数。由于

1

1( ) ( ),
n

cm i
i

X t x t
n 

  (2.24)

其中， ( )cmX t 表示粒子链在时刻 t的质心坐标，上式等价于粒子链质心沿 x方向

的长时间平均速度，即

( ) (0)
lim cm cm

x t

X t X
t





 ， (2.25)

这里符号 ... 表示对不同初始条件和不同噪声实现下得到的粒子轨迹进行统计

平均。

3 无温差环境中布朗粒子链的运动行为

首先，本节假设活性粒子链在无温差的环境中运动，为了模拟粒子链的运动

达到长时间稳定输运状态，在数值计算时，我们设置粒子的初始位置是随机的

[33,38,39]。积分时间步长为 310t   ，总时长为 710t  。 为提高数值计算的准确性

以及最小化统计误差，我们的数值结果是通过随机初始条件的轨迹取系综平均

值。为验证本文所采用系统参数的合理性，我们分别考察了链长n、系统长度 xL

和系统宽度 yL 对输运行为的影响。结果表明，在所研究参数范围内，改变上述

参数不会改变粒子链定向输运的主要变化规律。其中，链长和系统长度主要影响

输运速度的具体数值，而系统宽度会引起输运效率的定量变化，但系统的主要物

理机制保持一致。因此，本文的数值结果均是基于以下参数设置（如有改变会另

有说明）：通道尺寸 20xL  和 10yL  ，活性粒子的半径 0.5r  ，弹簧的自然长

度 0 3 1.5r r  ，平动迁移率 1.0  和转动迁移率 0.75r  ，体系的基础温度



0 0.01T  ，粒子间刚度常数 1 100k  和弹簧常数 2 40k  。为检验长时间平均速度

的统计稳定性，本文进一步选取若干代表性参数点，采用不同随机初始条件和独

立噪声序列进行了重复模拟。所得平均速度之间差异较小，表明本文采用的长时

间统计结果具有较好的稳定性。

图 3 在不考虑粒子的自驱动速度的情况下 00 v ，选取势垒的不对称参数分别为 0  ，

0.5  和 0.5   时，粒子链的平均速度 xv 与流剪切值 的关系。

Fig. 3. Average velocity xv of particles chain as a function of the shear rate for different

asymmetric-potential parameter 0  , 0.5  and 0.5   , in the absence of

self-propulsion 0v .

首先，如图 3所示，假设粒子的自驱动速度为零（ 00 v ），且系统无温差

（ 0T ）的情况下，粒子链的运动行为与势垒不对称性参数和剪切流的关系。

结果表明，当势垒对称 ( 0)  时，无论剪切率如何变化，粒子链均不会出现定向

输运行为。这说明当通道中势垒对称且不考虑粒子自驱动速度的情况下，仅靠剪

切流不足以产生粒子链的定向运动。当不对称参数 0  时，粒子链的平均速度 xv

值小于零，说明粒子链沿 x轴的负方向出现定向输运行为。 反之，则粒子链沿 x

轴的正方向出现定向输运行为。 这表明不对称势诱导了粒子链出现定向输运现

象，且输运方向与不对称势参数的符号有关。也就是说不对称势为反对称的结构

（即 0  和 0  ），诱导定向输运速率大小相等反向相反。为此，在无环境温



差下的研究可只取输运方向为正（即沿着 x轴正方向）的不对称参数值。

进一步可以发现，在固定不对称势下，平均速度随剪切率呈现明显的非单调

变化。当剪切率较小时，剪切流增强了粒子链的整体运动能力，使粒子链更容易

跨越空间势垒，因此平均速度逐渐增大。当剪切率继续增加至约 0.3  时，输运

效率达到最大值，此时剪切流对粒子链跨越势垒的促进作用最为显著。然而，当

剪切率进一步增大时，平均速度反而逐渐减小并最终趋近于零。这是因为过强的

剪切流增强了粒子链在上下区域之间的速度差异，使粒子链在不同区域受到相反

方向流场的作用更加明显，从而削弱了空间不对称势产生的整流效应，使粒子链

沿正、负方向跨越势垒的概率重新趋于一致，最终导致净输运逐渐消失。

综上，在无温差条件下，粒子链的定向输运来源于空间不对称势提供的方向

偏置与剪切流增强粒子链跨越势垒能力之间的协同作用。二者缺一不可：不对称

势决定输运方向，而剪切流主要调节输运效率。当剪切流过弱时，粒子链难以跨

越势垒；而剪切流过强时，又会削弱空间整流效应，因此系统存在一个最佳剪切

率使输运效率达到最大。

图 4 不考虑粒子的自驱动速度 0 0v ，势垒的不对称参数在[0 ~ 1] 的范围内取值时，

粒子链平均速度 xv 与剪切率 的关系。

Fig. 4. Average velocity xv of the particle chain as a function of the shear rate  for different

asymmetric potential parameter ([0 ~ 1] ), without the self-propulsion speed 0v .

与图 3相同的参数条件下，仅改变势垒的不对称参数值(在[0 ~ 1] 区间)，



随着的绝对值越大，粒子链的平均速度 xv 也越大, 并且诱导粒子链定向输运速

率达到峰值的流剪切率也越大，结果如图 4所示。 对于所有不对称参数，平均

速度均随剪切率增加呈现先增大后减小的非单调变化，这进一步说明剪切流主要

通过调节粒子链跨越势垒的能力来影响输运效率，而不是决定输运方向。

进一步可以看到，随着  的增大，粒子链的平均速度明显增大，同时达到

最大平均速度所对应的最佳剪切率逐渐向较大的剪切率方向移动。这是由于增大

势场的不对称性后，周期势在两个方向上的势垒高度和势垒宽度差异进一步增

大，使粒子链沿优选方向跨越势垒更加容易，而沿相反方向跨越势垒更加困难，

从而增强了正、反两个方向跃迁概率之间的不平衡性，因此整流效应不断增强，

平均输运速度随之提高。

另一方面，随着势场不对称程度增加，势垒两侧的空间宽度及势能斜率差异

进一步增大，从而使粒子沿正、反两个方向跨越势垒时所经历的局域力场不同，

增强了两个方向跃迁概率之间的不对称性。这也是最佳剪切率随  增大而逐渐

增大的主要原因。当剪切率继续增大时，过强的剪切流重新削弱了空间不对称势

产生的整流作用，使粒子链沿两个方向跨越势垒的概率逐渐趋于平衡，因此平均

速度再次下降。

综上所述，空间不对称势决定了粒子链跨越势垒时正、反两个方向跃迁概率

的不对称性，而剪切流主要调节粒子链克服势垒的能力。随着势场不对称程度增

加，空间整流作用不断增强，因此需要更强的剪切流才能充分发挥其促进输运的

作用，两者共同决定了粒子链定向输运效率。



图 5 (a)和(b)分别是固定不对称势参数 0.5   时变化流的剪切率 和固定流的剪切率

0.4  时变化不对称势参数下，粒子链的平均速度 xv 与粒子自驱动速度 0v 的关系。 (c)

是固定不对称势参数 0.5   ，在不同自驱动速度 0v ([0、0。2、0。3])下，粒子链平均速

度 xv 与流的剪切率 的关系

Fig. 5. Average velocity xv of the particle chain as a function of the self-propulsion speed 0v (a)

under different shear rates , fixed the asymmetric potential parameter 0.5   and (b) under

different asymmetric potential parameters , fixed the shear rate 0.4  . Average velocity xv of

the particle chain as a function of the shear rate  under different self-propulsion speeds 0v

fixed 0.5   .

以上结果都是假设粒子的自驱动速度为零的情况得到的。为了调查粒子自驱

动速度对粒子链定向输运行为的影响，可改变粒子链上粒子的自驱动速度 0v ，

如图 5(a)和(b)，分别展示了取不同流的剪切率 和势垒的不对称参数值的情

况下粒子链平均速度 xv 随自驱动速度 0v 的变化关系。当自驱动速度较小时，粒

子的运动主要受剪切流和空间不对称势共同调控，粒子链能够沿势场优选方向跨

越势垒，因此具有较高的整流效率。随着自驱动速度逐渐增大，粒子的主动运动

增强，其运动方向主要由自身取向决定，而取向又不断受到转动扩散的随机化作

用，因此粒子链在势场中的运动随机性增强，削弱了空间不对称势所产生的方向

选择作用，使正、反两个方向跨越势垒的概率差减小，从而导致平均输运速度逐

渐降低。



图 5(c)进一步表明，在不同自驱动速度下，平均速度随剪切率均表现为先增

大后减小的非单调变化，但最佳剪切率随着自驱动速度的增加整体向较大剪切率

方向移动。这说明，当粒子主动运动增强时，剪切流需要提供更强的协同作用才

能有效促进粒子链跨越势垒并维持定向输运。因此，自驱动速度并非简单增强粒

子链的输运能力，而是与剪切流和空间不对称势共同竞争决定粒子链的输运行

为。当自驱动较弱时，剪切流与空间不对称势的整流作用占主导；随着自驱动速

度增加，主动运动逐渐削弱势场整流效应，因此系统需要更大的剪切率才能获得

最大的平均输运速度。

综上，粒子链的定向输运由剪切流、空间不对称势和粒子自驱动三者共同决

定。其中，空间不对称势提供方向选择性，剪切流促进粒子链跨越势垒，而自驱

动增强了粒子运动的随机探索能力，三者之间的竞争与协同共同决定了粒子链的

输运效率。

4 布朗粒子链在温差环境中的运动

与等温环境相比，温差的存在会引起空间的非均匀热涨落，这从本质上破坏

了热平衡。环境温差与剪切流和不对称周期势诱导定向输运形成直接竞争。

图 6 在温差环境下（基础温度 03.00 T ），粒子链平均速度 xv 与势垒不对称参数和流

的剪切率 的关系，(a)固定流的剪切率 0.3  , (b)是固定相对温度差 5T  。

Fig. 6. Average velocity xv of the active particle chain, under the temperature difference

( 03.00 T ), as function of the asymmetric parameter  and the shear rate  of flow, (a) the

shear rate of flow is fixed 0.3  . (b) and (c) the shear rate and the asymmetry parameter are

changed, respectively, with fixed the relative temperature difference 5T  .



为了研究温度梯度对粒子链定向输运行为的影响，在保持粒子自驱动速度

0 0 
的条件下，图 6对比分析系统无温差（ 0T  ）和存在温差（ 0T  ）两

种情况。与均匀温度环境相比，引入温度梯度后，系统中的热噪声强度随空间位

置发生变化，从而形成空间非均匀热涨落，打破了均匀热环境下的输运平衡，并

改变粒子链跨越势垒的跃迁概率。因此，温差效应与空间不对称势及剪切流共同

作用决定了粒子链的输运行为。

如图 6(a)所示，在固定剪切率 0.3  时，随着相对温差 T 的增大，平均速

度整体逐渐减小，并在部分不对称参数范围内发生由正向输运向反向输运的转

变。这说明温度梯度改变了粒子链沿两个方向跨越势垒的概率分布。当温差较小

时，不对称势仍然主导粒子链的定向输运；随着温差逐渐增大，空间非均匀热涨

落不断增强，粒子链更容易克服原本较高方向上的势垒，使正、反两个方向跃迁

概率之间的差异逐渐减小，最终导致原有整流效应被削弱，并在一定参数范围内

发生输运方向反转。因此，温差与空间不对称势之间表现出明显的竞争关系：不

对称势提供方向偏置，而温差通过调节热涨落改变粒子链跨越势垒的能力。

图 6(b)进一步给出了固定温差 5T  时平均速度随剪切率的变化关系。可以

看到，当剪切率较小时，平均速度主要由不对称势和温差共同决定；随着剪切率

逐渐增加，粒子链平均速度均逐渐减小，并最终转变为反向输运。这说明剪切流

不仅能够促进粒子链跨越势垒，同时也会改变粒子链在通道中的空间分布，使温

差产生的非均匀热涨落作用进一步增强。当剪切流较弱时，不对称势产生的空间

整流效应占优势，粒子链保持正向输运；而当剪切流继续增强后，温差效应逐渐

占据主导地位，使粒子链更容易沿相反方向完成跃迁，因此出现由正向输运向反

向输运的转变。

综合来看，在无自驱动条件下，粒子链的定向输运由空间不对称势、剪切流

和温差三种因素共同决定。其中，空间不对称势提供定向输运所需的方向选择性，

剪切流主要调节粒子链跨越势垒的效率，而温差通过改变空间热噪声分布调制粒

子链的跃迁概率。当三者之间的相对作用发生变化时，系统将表现出输运效率变

化甚至输运方向反转等丰富的非平衡输运现象。



图 7固定系统相对温度差 5T  和流的剪切率 0.3  。 (a)选取不同的系数基础温度

0T [0.01~0.1]值，粒子链平均速度 xv 与不对称势参数的关系。 (b)固定不对称势参数

0.5   ，粒子链平均速度 xv 与系统基础温度 0T 的关系。

Fig. 7. Fixed the relative temperature difference 5T  and the shear rate of flow 0.3  。 (a)

Average velocity xv of particle chain as a function of the asymmetric potential parameters 

with different the base temperature 0T . (b) Average velocity xv of particle chain as a function

of the the base temperature by fixing the asymmetric potential parameters 0.5   .

同样，假设粒子链的自驱动速度为零，固定系统相对温度差 5T  和流的剪

切率 0.3  ，研究了粒子链的定向输运行为与系统基础温度 0T 的关系，如图 7

所示。当系统是正向不对称势结构时，升高基础温度 0T ，粒子链的定向运动的平

均速率被削弱，表明较强热噪声会削弱剪切流和不对称势诱导的定向输运效应。

由图 7(a)可以看出，在不同基础温度下，平均速度随不对称参数的变化规

律基本一致，但随着基础温度 0T 的增大，平均速度的绝对值整体减小。这说明基

础温度并不会改变空间不对称势决定的输运方向，而主要影响粒子链跨越势垒的

能力。随着基础温度升高，体系热噪声整体增强，粒子链沿正、反两个方向跨越

势垒的概率同时增加，从而减弱了空间不对称势所提供的方向选择性，使定向输

运效率逐渐降低。因此，基础温度主要通过调节热涨落强度影响粒子链的输运效

率，而不会改变由不对称势决定的输运方向。

图 7(b)进一步给出了固定不对称参数 0.5   时平均速度随基础温度 0T 的变



化关系。可以看到，当基础温度较低时，粒子链保持沿 x轴正方向的定向输运；

随着基础温度不断升高，平均速度逐渐减小，并最终发生由正向输运向反向输运

的转变。当基础温度继续增大时，平均速度逐渐趋于稳定。这表明，较弱的热噪

声有利于粒子链在剪切流作用下跨越势垒，同时仍能够保持空间不对称势提供的

方向选择性；而当热噪声增强到一定程度后，随机热涨落显著提高了粒子链跨越

各方向势垒的概率，使原有整流效应不断减弱，并最终改变了系统中不同输运机

制之间的相对竞争关系，从而导致输运方向发生反转。

综合来看，在存在温度梯度的体系中，粒子链的定向输运由基础温度、剪切

流和空间不对称势共同决定。其中，基础温度主要调节体系热噪声强度，从而影

响粒子链跨越势垒的概率和输运效率；空间不对称势提供定向输运所需的方向选

择性；剪切流则促进粒子链跨越势垒。当基础温度较低时，空间整流效应占主导

地位；随着基础温度升高，热涨落不断增强，逐渐削弱空间整流作用，并与剪切

流共同调制粒子链的输运行为，在一定参数范围内最终导致输运方向发生转变。

图 8固定系统温度环境时（ 5T  ， 0 0.03T  ），粒子链平均速度 xv 与自驱动速度 0v 的

关系。 (a)固定流的剪切率 0.3  ，改变不对称势参数。 (b)固定不对称势参数 0.5   ，

改变剪切率 。

Fig. 8. In a temperature-difference environment( 5T  , 0 0.03T  ) , average velocity xv of

the particle chain as a function of the self-propulsion speed 0v , (a) with the different asymmetric

parameters  at fixed shear rate 0.3  , and (b) with the different shear rates at fixed

asymmetric parameter 0.5   , respectively.



为了进一步研究粒子自驱动在温差环境下对粒子链定向输运行为的影响，固

定系统温差为 5T  、基础温度 0 0.03T  ，分别考察不同不对称势参数和不同剪

切率条件下，粒子链平均速度随自驱动速度 0v 的变化规律，如图 8所示。

由图 8(a)可以看出，在固定剪切率 0.3  时，不同不对称势参数下粒子链平

均速度对自驱动速度的响应存在明显差异。当势场不对称程度较弱时（较小的

 ），随着自驱动速度增大，平均速度先减小后增大，并在一定参数范围内发

生输运方向反转；而随着势场不对称程度进一步增强（较大的  ），粒子链更

倾向于保持由空间不对称势决定的输运方向，仅表现为平均速度的连续变化。这

说明，自驱动作用能够改变粒子链跨越势垒的方式，其影响程度取决于空间不对

称势提供的整流能力。当势场整流较弱时，自驱动能够较容易打破原有的方向选

择性，从而导致输运方向发生改变；而当势场整流较强时，自驱动主要表现为调

节输运效率，而不足以完全改变势场决定的输运方向。

图 8(b)进一步给出了固定不对称势参数 0.5   时，不同剪切率下平均速度

随自驱动速度的变化关系。可以看到，在无剪切流条件下，平均速度始终保持为

正，并随自驱动速度变化较小，说明此时粒子链的输运方向主要由空间不对称势

决定。引入剪切流后，随着剪切率增大，平均速度整体向负方向移动，并逐渐出

现由正向输运向反向输运的转变。同时，较大的剪切率使输运方向对自驱动速度

更加敏感，自驱动速度越大，平均速度下降越明显。这说明剪切流改变了粒子链

跨越势垒时的动力学条件，使自驱动产生的主动运动更容易与温差诱导的非均匀

热涨落相耦合，从而进一步削弱空间不对称势的整流作用，最终促使系统发生输

运方向反转。

综合图 8(a)和图 8(b)可以发现，在存在温差的情况下，粒子链的定向输运由

空间不对称势、剪切流、自驱动以及温差共同决定。其中，空间不对称势提供方

向选择性，剪切流调节粒子链跨越势垒的能力，温差改变空间热涨落分布，而自

驱动增强粒子链主动探索不同势垒路径的能力。随着自驱动速度增加，主动运动

逐渐削弱空间整流效应，并重新调整剪切流、温差和空间不对称势之间的竞争关

系，因此系统不仅表现出输运效率的变化，而且能够在一定参数范围内发生输运

方向反转。



需要指出的是，在转动扩散系数保持给定关系的条件下，改变自驱动速度 0v

也会相应改变粒子的持久长度 pl 。因此，图 8中的结果反映了自驱动强度及运动

持续性共同变化对粒子链输运的综合影响。由于本文主要关注温差、剪切流及空

间不对称势共同作用下粒子链的输运行为，因此计算过程中固定了转动扩散参

数，仅通过改变自驱动速度研究活性效应，目前尚不能将两种作用完全区分。改

变D 是否能进一步改变粒子的持续运动能力，并可能影响粒子链的输运效率和

方向，这一问题值得在后续工作中进一步开展系统研究。

图 9 温差环境下粒子链平均速度 xv 的二维参数相图：(a) 固定流的剪切率 0.3  ，平均速

度 xv 随相对温度差 T 和势垒不对称参数的变化；(b) 固定势垒不对称参数 0.5   ，

平均速度 xv 随流的剪切率 和相对温度差 T 的变化。黑色实线表示 0x v 的输运反转边

界。

Fig. 9. Phase diagrams of the average velocity xv under a temperature-gradient environment. (a)

Average velocity xv in the ( , )T  parameter plane at a fixed shear rate 0.3  . (b)

Average velocity xv in the ( , )T  parameter plane at a fixed asymmetric parameter

0.5   . The black solid line denotes the transport-reversal boundary ( 0x v ).

为了进一步揭示温差与势垒不对称性的协同调控作用，我们在 ( , )T  参数

空间内进行了二维参数扫描，并绘制了粒子链平均速度 xv 的相图，如图 9(a)所示。

颜色表示平均速度的大小及方向，其中暖色区域对应正向输运，冷色区域对应反

向输运，黑色实线表示 0x v 的输运反转边界。可以看出，随着温差 T 增大，



正向输运区域逐渐收缩，而反向输运区域不断扩展，说明温差增强了热涨落对不

对称势诱导整流机制的竞争作用。当温差超过一定阈值后，即使保持较大的反向

不对称势，也会发生输运方向反转。相图中的零速度边界清晰地区分了正、反向

输运区域，表明输运反转由温差与势垒不对称性之间的竞争共同决定。

图 9(b)进一步给出了固定反向不对称势参数 0.5   时，粒子链平均速度在

( , )T  参数空间中的分布。从图中可以看出，在较小剪切率区域，平均速度主

要为正值，说明此时不对称势诱导的整流作用占据主导。随着剪切率和温差的增

大，系统逐渐跨越 0x v 输运反转边界，进入反向输运区域。尤其是在较大的温

差条件下，仅需较小的剪切率即可诱导输运反转，表明温差能够增强剪切流对粒

子链输运方向的调控作用。随着剪切率进一步增大，整个参数空间逐渐被反向输

运区域占据，说明剪切流与温差具有协同作用，共同促进反向输运。

综合图 9(a)和图 9(b)可以看出，输运方向并非由单一参数决定，而是由温差、

剪切流和势垒不对称性共同竞争的结果。二维参数相图不仅清晰给出了正、反向

输运区域的分布，而且确定了输运反转发生的临界边界，为理解多参数耦合作用

下的非平衡输运规律提供了整体物理图像。

5 结论

本文采用数值模拟方法研究了二维不对称周期通道中，粒子链在剪切流、相

对温差和自驱动共同作用下的定向输运行为。通过改变剪切率、周期势不对称参

数、相对温差、基准温度和自驱动速度，系统分析了粒子链质心平均速度的大小、

方向及其输运反转规律。结果表明，粒子链的定向输运并非由单一外场决定，而

是来源于不对称势垒整流、剪切流驱动、空间非均匀热涨落及粒子自驱动之间的

协同与竞争。

在无温差条件下，不对称周期势为粒子链沿两个方向跨越势垒提供了不同的

空间路径和受力条件，而剪切流则通过粒子链在通道横向位置上的分布，将横向

构型涨落转化为沿 x方向的定向驱动。两者耦合后，粒子链沿正、反方向跨越势

垒的概率不再相等，从而形成非零平均输运。当周期势为对称结构时，两个方向

的势垒跨越过程相互抵消，因此剪切流本身不能产生稳定的净输运。随着剪切率

增大，剪切流对链构型和势垒跨越的促进作用首先增强，使平均速度增大；但当



剪切率过大时，强剪切会削弱不对称势对运动方向的选择作用，并增大双向运动

的混合程度，因而平均速度表现出先增大后减小的非单调特征。由此可见，无温

差条件下的定向输运来源于剪切流与不对称势之间的协同整流，而最佳输运对应

二者作用强度相匹配的参数区域。

温差的引入使平动和转动扩散系数随横向位置变化，从而产生空间非均匀的

热涨落。该非均匀噪声一方面改变粒子链在通道不同横向区域的停留概率，使粒

子链接触到不同方向和强度的局域剪切流；另一方面改变粒子链跨越周期势垒的

频率。因此，温差并不是简单地增加一个均匀随机扰动，而是通过重新分配粒子

链对不同流动区域和势垒区域的采样概率，改变原有的整流平衡。当相对温差较

小或不对称势较强时，势垒不对称性仍占主导，粒子链保持原有输运方向；随着

相对温差增大，非均匀热涨落逐渐削弱不对称势诱导的方向选择，并与剪切流共

同改变正、反向越垒概率。当两种方向的有效跃迁概率达到平衡时，平均速度降

为零；继续增大温差后，原有平衡被反向打破，从而出现输运方向反转。二维参

数相图中的 0x  边界正对应不同输运机制相互平衡的临界条件，并直观展示了

正向和反向输运区域随参数变化的演化规律。

基准温度主要决定系统整体热涨落的尺度。在较低温度下，粒子链跨越势垒

的能力较弱，输运主要受到势垒结构和剪切流控制；适度提高温度能够增加粒子

链克服势垒的概率，使外场整流作用得到更充分的体现。然而，当热涨落过强时，

随机扩散会削弱势垒两侧跃迁概率的差异，使粒子链对不对称结构的辨别能力下

降，最终导致平均速度减小、趋于饱和或发生反转。因此，温度对输运的影响具

有双重作用：适度热涨落有助于越垒，而过强热涨落会破坏定向整流。

粒子的活性进一步引入了具有取向持续性的非平衡运动，并改变粒子链的构

型涨落和势垒跨越频率。在自驱动速度较小时，持续运动可以帮助部分粒子克服

势垒，并与剪切流和不对称势共同调节输运效率；但随着自驱动速度继续增大，

主动运动逐渐削弱粒子链对外部势垒和局域剪切方向的响应，使原有整流机制受

到扰动。由于自驱动、温差、剪切流和不对称势对正、反向跃迁概率的影响不同，

其竞争可导致平均速度的非单调变化以及一次或多次输运反转。较大自驱动速度

下，输运行为逐渐由外部势垒整流主导转变为主动涨落与外场竞争共同主导。

综上，本文所观察到的定向输运可以归结为粒子链沿正、反方向的有效势垒



跨越概率不相等。当剪切流、不对称势、非均匀热涨落和自驱动对两个方向的综

合作用不同，系统产生非零净输运；当两方向的有效跃迁概率相等时，平均速度

为零；当主导机制发生交换时，则出现输运方向反转。二维参数相图进一步给出

了不同输运区域及其临界边界，揭示了多参数耦合条件下粒子链输运由协同增

强、竞争抑制到方向反转的整体规律。上述结果为理解非均匀温度环境中弹性耦

合粒子体系的非平衡输运机制，以及通过外场参数调控粒子输运方向和效率提供

了理论依据。
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Abstract
The directed transport of active Brownian particle chains in spatially inhomogeneous
thermal environments is governed by the interplay among activity, external driving,
spatial asymmetry, and thermal fluctuations. In this work, we numerically investigate
the transport of an active Brownian particle chain confined in a two-dimensional
periodic channel subjected to a temperature gradient. An system of Langevin
equations is constructed by incorporating an asymmetric periodic potential, shear flow,
spatially dependent translational and rotational diffusion, elastic coupling between
neighboring particles, and particle self-propulsion. The stochastic equations are
interpreted in the Itô sense and numerically integrated using the Euler–Maruyama
scheme. By systematically varying the shear rate, potential-asymmetry parameter,
relative temperature difference, base temperature, and self-propulsion speed, we
examine how these nonequilibrium mechanisms cooperate or compete to determine
the transport direction and efficiency of the particle chain.
In the absence of a temperature difference, shear flow alone cannot generate directed
transport when the periodic potential is spatially symmetric. Once spatial asymmetry
is introduced, however, the coupling between the asymmetric periodic potential and
shear flow produces pronounced rectification, and the average transport velocity
exhibits a nonmonotonic dependence on the shear rate. This behavior results from the
competition between shear-induced particle motion and the directional selectivity
imposed by the asymmetric potential. When a temperature gradient is introduced, the
resulting spatially inhomogeneous thermal fluctuations substantially modify the
transport behavior. The temperature-gradient effect competes with the asymmetric
potential and shear flow, thereby suppressing or enhancing the original rectification
depending on the parameter regime and, more importantly, producing transitions
between positive and negative transport. The calculated parameter maps further
demonstrate that the transport-reversal boundary can be continuously shifted by
tuning the relative temperature difference, shear rate, and potential asymmetry,
indicating that the transport direction is not controlled by a single driving mechanism
but by their combined competition.
The base temperature provides an additional means of regulating the transport by
changing the overall level of thermal fluctuations. Increasing the thermal scale



generally weakens the directional selectivity associated with barrier crossing,
although its influence depends on the potential asymmetry and other driving
parameters. Activity introduces another competing mechanism. Moderate
self-propulsion can facilitate barrier crossing and enhance directed transport, whereas
sufficiently strong self-propulsion can weaken the original rectification mechanism
and even induce transport reversal. Thus, the transport behavior arises from a balance
among shear-induced advection, spatially asymmetric barrier crossing,
inhomogeneous thermal fluctuations, and persistent active motion. Calculations for
different chain lengths and system sizes show that the principal transport
characteristics and reversal behavior remain qualitatively robust within the parameter
ranges considered.
These results establish a physical picture in which the asymmetric periodic potential
provides directional selectivity, shear flow controls the ability of the chain to explore
and cross potential barriers, the temperature gradient redistributes thermal fluctuations
spatially, and self-propulsion modifies both barrier-crossing dynamics and the
competition among the other transport mechanisms. Their interplay enables not only
continuous regulation of the transport efficiency but also controllable reversal of the
transport direction. The present study therefore provides insight into the
nonequilibrium transport of elastically coupled active particles in thermally
inhomogeneous environments and may offer a theoretical basis for controlling
collective transport in micro- and nanoscale active-matter systems.
Keywords: active Brownian particle chain; temperature gradient; asymmetric periodic
potential; shear flow
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