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通过 )*+,- ./01*模拟和接受率方法研究了限制在圆柱形管道中大胶球之间以及大胶球与管壁之间排空作用
的耦合效应 2研究发现，当两个大胶球靠近时，大胶球之间的排空作用因与大胶球与管道壁之间的排空作用耦合而
得到加强，同样当大胶球与管道壁靠近时，大胶球与管道壁之间的排空作用也因与另一大胶球之间排空作用的耦

合而得到了加强 2此外，研究还发现，随着圆柱形管道直径的减小，胶球之间、胶球与管道壁之间的排空作用的耦合
效应是增强的 2
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# C 引 言

在由大小胶球组成的胶体系统中，对小胶球而

言，大胶球的周围存在着排斥体积，当大胶球相互靠

近时因排斥体积重叠而产生排空作用（B-D1-,<*+
<+,-0/=,<*+E）2该排空作用在胶体中起着非常重要的
作用［#—"］，是胶体科学研究领域的一个重要课题 2近
年来，人们已通过理论分析、实验测试以及计算机模

拟等手段，对排空作用展开了大量的研究工作，加深

了人们对排空作用的机制及特性的认识［(—#&］，尽管

也有关于几何约束下胶体中排空作用性质及特点的

讨论，但是这些研究大多是停留在对两个大胶球之

间单个排空力的研究 2当一个胶球同时受到多个排
空力的作用时，胶球的最终受力是否为这些排空力

的合力？由于排空力是众多小胶球作用效果的统计

效应，因此排空力之间的关系是值得研究的课题，它

包含了排空作用的多体效应以及排空作用的耦合效

应 2当胶球同时受到多个排空力的作用时，它们之间
是可以相互影响的，即存在着耦合效应，使得胶球的

最终受力并不完全等于合力，因此我们认为胶球受

到的排空力与各分力的合力的差异即可描述排空作

用的耦合效应 2目前，关于排空作用的多体效应或排
空作用的耦合效应的研究报道很少 2对排空作用耦

合效应的探讨使我们的研究更加接近于问题的实

质 2本文通过研究圆形管道中大胶球之间以及大胶
球与管壁之间排空作用的关系揭示排空作用的耦合

效应 2

& C 研究模型与计算方法

本文研究的模型由两个半径为 ! 的大胶球与
直径为" 的圆柱形管道及众多半径为 # 的小胶球构
成，两个大胶球置于管道的一直径上，与管道上下的

壁成对称放置（见图 #（/）和（F））2在该系统中，大胶
球同时受到两个方向相反的排空力的作用，即大胶

球与大胶球之间以及大胶球与管道壁之间的排空作

用 2显然，当两个大胶球靠近时（见图 #（/）），因大胶
球与管道壁之间的距离相对而言比较大，大胶球与

管道壁之间的排空作用比较弱，所以大胶球之间的

排空作用占主导地位 2反之，当大胶球与管道壁靠近
时（见图 #（F）），胶球与管道壁之间的排空作用则占
主导地位 2一般而言，作用在胶球上两个排空力因方
向相反而抵消或削弱 2但是，当两个大胶球之间排空
作用占主导地位时管道壁可以看成是它们的几何约

束，同样当大胶球与管道壁之间的排空作用占主导

地位时，另一个大胶球也可看成是它们的几何约束 2
现有的研究表明，排空作用因约束条件的存在而得

第 (%卷 第 %期 &$$G年 %月
#$$$:’&G$H&$$GH(%（$%）H(%7":$3

物 理 学 报
I.JI KLMNO.I NOPO.I

Q*12(%，P*2%，IARAE,，&$$G
!

"""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""
&$$G .@<+2 K@SE2 N*=2



到加强 !因此，通过本文的模型可以研究作用在同一
个胶球上两个排空力会因为彼此的存在而受到何种

影响，即当一个胶球同时受到两个或多个排空作用

时，它们之间是否会产生耦合？我们认为，这是有可

能的 !图 "（#）和（$）描述的是无耦合效应的大胶球

之间、大胶球与管道壁之间的排空作用 !为了揭示排
空作用耦合关系的存在，在本文中采用接受率法

（%##&’(%)#& *%(+, -&(.,$）同时研究了有耦合与无耦合
效应的胶体系统的排空作用 !

图 " 大、小胶球及圆柱形管道构成的胶体系统 !与 " 为大胶球之间以及大胶球与管道壁之间的距离 !系统中

的大胶球同时受到两个方向相反的分别来自于大胶球之间以及大胶球与管道壁之间的排空力的作用 （%）管道内

大胶球与管道壁之间的排空作用占主导地位的情况，（/）管道内大胶球间排空作用占主导地位的情况，（#）管道内

大胶球与管道壁之间的排空作用，（$）管道内大胶球间的排空作用

接受率方法在处理硬球系统的排空作用中是非

常有效的［0—"1］!对于硬球系统，它通过两次模拟（分
别对应体系 2和体系 "）来计算体系 2和体系 "之间
的自由能差 !设两体系的势能和配分函数分别为
#2，$2 和 #"，$"（其中 #2，#" 为大胶球之间不同间

隔距离（!%）所对应的外势），则两体系的自由能差为

!!& 3!&" 4!&2 3 4 5)
$"

$2
， （"）

其中!3（ ’6 (）4 "，’6 为 6,5(7-%))常数，( 为温度 !
引入权重函数 )（ *），则两体系的配分函数之比
变为

$"

$2
3
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其中 *—代表系统中所有粒子的坐标，下标 2 和 " 表
示对应 #2 和 #" 的统计平均 !考虑到权重函数的任

意性，为此我们按照使运算量减少的原则来选取如

下的权重函数：
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其中 +2 和 +" 为两个待定常数 !这样（:）式变形为

$"

$2
3

+2$"

+"$2

〈 " 9
+2$"

+"$2
&8’ 4!（#2 4 #"[ ][ ]） 4"

〉
2

〈 " 9
+"$2

+2$"
&8’ 4!（#" 4 #2[ ][ ]） 4"

〉
"

!

（1）

<=0<0期 黄立新等：胶体中排空作用的耦合效应



假定
!! ""

!" "!
# $% #，容易得到

""
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这里 $（ &）#［" & $*+（ &）］% "是 ,$-./ 函数，# 是常

数 )对于硬球势，可以取 # # !，则

!!’ # % ’(
""
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# % ’(
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其中 ("!为 ( 次抽样中产生外势 %! 且 %" 不是无穷

大的抽样数；(!"为 ( 次抽样中产生外势 %" 但 %!

不是无穷大的抽样数 )显然，体系的自由能差就是大
胶球与大胶球之间或大胶球与管壁之间不同位置的

排空势差，排空力则通过对排空势函数的数值微分

得到，由于模拟获得的数据存在统计误差，为此先对

排空势的数据做多项式拟合，然后再求排空力 $ )

图 1 管道的直径 ) # 21 * 时管道中大胶球之间的排空势和排空力 （3）和（4）体积分数"# !5"，（6）和（7）体积分数"# !51

2 5 结果与讨论

对于限制在圆柱形管道中的胶体系统，采用

89(:$ ;3-’9方法研究两胶球之间以及大胶球与管道
壁之间的排空作用 )设模拟单元的尺寸是直径为 )
长度为 + 的圆柱形管道，两个大胶球置于管道的一
直径上，与管道上下的壁成对称放置（见图 "（3）和
（4））)对于该系统，大胶球同时受到两个方向相反的
大胶球之间以及大胶球与管道壁之间的排空力的作

用 )一般而言，排空作用的规律是通过大胶球之间或
大胶球与管道壁之间的距离来描述的 )为此，在模拟
中两个大胶球在直径上等距离地沿着相反的或相对

的方向移动，并保持与管道壁距离的对称性，显然大

球之间的距离 , 与大球与管道壁之间距离 - 满足
如下关系：

, # ) % <. % 1- ) （=）

另外，假设系统中大、小胶球的半径之比为
.
* # 0)我

们对管道直径 ) # 21 *，2< * 以及体积分数"分别为
!5"，!51 的系统进行了研究 )在模拟中，我们用 "5!
> "!0 个 89(:$ ;3-’9步（8;?）来使系统平衡，用 25!
> "!0 个 8;?来统计数据；模拟结果中的物理量均
采用约化单位，即排空势、排空力的单位分别为

/@ 0，".#/@ 0
［"!］，其中#为小胶球的粒子数密度，长

度的单位为 1 * )对该系统中大胶球之间（图 "（3））以
及大胶球与管道壁之间（图 "（4））的排空作用的模
拟结果如图 1—图 0 所示 )为了便于揭示排空作用
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图 ! 管道的直径 ! " !# " 时管道中大胶球之间的排空势和排空力 （$）和（%）体积分数!" &’(，（)）和（*）体积分

数!" &’+

图 # 管道的直径 ! " !+ " 时大胶球与管道壁之间的排空势和排空力 （$）和（%）体积分数!" &’(，（)）和（*）体积

分数!" &’+
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图 ! 管道的直径 ! " #$ " 时大胶球与管道壁之间的排空势和排空力 （%）和（&）体积分数!" ’()，（*）和（+）体积

分数!" ’(,

的耦合效应，我们模拟计算了无耦合情形的大胶球

与管道壁之间（图 )（*））以及大胶球之间（图 )（+））
的排空作用，在模拟中，同样取 ! " #, "，#$ "，! "
’()，’(,，研究结果也图示于图 ,—图 !中 -在这些图
形中，实线、虚线分别描述无耦合、有耦合情形的排

空势或排空力 -通过图 ,—图 ! 发现：无论是 ! "
#, "，#$ "，当!" ’()，’(,时，虚线表示的存在耦合关
系的大胶球之间以及大胶球与管道壁之间的排空作

用都比实线描述的无耦合关系的排空作用大，即排

空作用因耦合而得到加强 -为了进一步显示排空作
用的耦合效应，我们将图 ,—图 ! 中有耦合和无耦
合情形的管道中大胶球与管道壁接触处它们之间的

排空力以及管道中央两个大胶球接触处的排空力的

大小列入表 )和表 ,中 -在本文中排空作用的耦合
效应则用有耦合时与无耦合时排空力之差 # * . #/0*

表示 -从表 )和表 ,中我们得到，对于 ! " #$ "，当!

" ’()时大胶球与管道壁之间的耦合效应 # * . #/0* "
’(,’，大胶球之间的耦合效应 # * . #/0* " ’(’1；当!"
’(,时，大胶球与管道壁之间的耦合效应 # * . #/0* "
’(,$，大胶球之间的耦合效应 # * . #/0* " ’(), -对于
! " #, "；当! " ’()时大胶球与管道壁之间的耦合
效应 # * . #/0* " ’(,2，大胶球之间的耦合效应 # * .
#/0* " ’()2；当!" ’(,时，大胶球与管道壁之间的耦
合效应 # * . #/0* " ’(#1，大胶球之间的耦合效应 # * .
#/0* " ’(), -通过这些数据我们发现排空作用确实可
以耦合，而且还发现随着管道直径的增大，胶球之间

或胶球与管道壁之间排空作用的耦合效应是随之减

弱的；对于相同的管道尺寸以及相同的体积分数，大

胶球与管道壁之间排空作用的耦合效应大于大胶球

之间的耦合效应；此外，排空作用的耦合效应随着系

统体积分量的变化也有一定的变化 -
通过排空作用的耦合效应的研究揭示了一个非

表 ) 管道中大胶球与管道壁接触处的排空力（单位为!$"%3 &）

体积分数!
无耦合时管道壁与大胶球之间的排空力 #/0* 有耦合时管道壁与大胶球之间的排空力 #*

! " #$ " ! " #, " ! " #$ " ! " #, "

’() #(!1 #(22 #(41 #(5,

’(, $($’ $($, $(2$ $(1’
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表 ! 管道中央两个大胶球接触时的排空力（单位为!!!"" #）

体积分数"
无耦合时大胶球之间的排空力 $#$% 有耦合时大胶球之间的排空力 $%

% & ’( & % & ’! & % & ’( & % & ’! &

)*+ +*,! +*,! +*-) +*-.

)*! !*). !* ). !*+/ !*!)

常有趣且有重要应用价值的问题，即因耦合而使得

胶球受到的排空作用加强 0该现象的合理性可以归
结为几何约束对排空作用的影响，但是对该问题的

研究目前尚处在计算机模拟和实验测试阶段 0由于
问题的复杂性，理论上的分析还停留在定性分析上，

即依据 1234#53 与 672383 的几何关系的分析，因而
是相当粗糙的，需要进一步的定量分析 0

( * 结 论

综上所述，在研究的系统中，大胶球同时受到两

个方向相反的排空力的作用 0通过 97$:; <35=7模拟

和接受率方法研究发现，这两个方向相反的排空力

非但相互抵消，它们之间因耦合而使得排空作用增

强 0当大胶球与大胶球靠近时，因胶球与管道壁之间

的排空作用，大胶球之间的排空作用会得到加强，同

样当大胶球与管道壁靠近时，因胶球之间的排空作

用，大胶球与管道壁之间的排空作用也得到了加强 0
此外，我们还发现，随着管道直径的减小，胶球之间

或胶球与管道壁之间的排空作用耦合效应是增

强的 0

［+］ 1234#53 >，672383 ? +@/( ’ 0 ()*+ 0 ,)-. 0 !! +!//
［!］ A7:B A，CD;$ A，EF;:5F%B > !))) ,)-. 0 !*/ 0 C "! /’,)
［’］ GF$72BF:3 9 !))! ’ 0 ()*+ 0 ,)-. 0 ##" ’(@’
［(］ "5H4 I，A7:B A，>%B7;$ 9，EF;:5F%B > !))’ 01&23)-. 0 4*55 0 "$ !’’
［/］ 1::35J I +@.@ ’ 0 ()*+ 0 ,)-. 0 %# (-@)
［,］ K3$ L，M5F;5 E M !))’ ,)-. 0 !*/ 0 4*55 0 %# )’.’)!
［-］ 1==3BH357D C，1NF%7 O E，P78;$ K +@@. ,)-. 0 !*/ 0 4*55 0 &# +’’(
［.］ QF37 < M，M#7 R L，PF < > !)), 01&23)-. 0 4*55 0 ’$ ((’
［@］ QF37 < 9，M#7 R L，K# I !)), ,)-. 0 !*/ 0 C ’$ ),+()’

［+)］ SB# E 9，PF T K，93 K A !))’ ’ 0 ,)-. 0 < #( .!.+
［++］ PF < >，QF37 < 9 !))- 6758 ,)-. 0 9:; 0 (" !(’(（F$ <BF$;2;）［李

春树、肖长明 !))- 物理学报 (" !(’(
［+!］ L3$U V，K; E K，SB3$U W P，93 K A !))/ 6758 ,)-. 0 9:; 0 ()

/@’-（F$ <BF$;2;）［杨 涛、何冬慧、张磬兰、马红孺 !))/物理

学报 () /@’-
［+’］ ";$$;:: < K +@-, ’ 0 (2+315 0 ,)-. 0 !! !(/
［+(］ ?5;$4;= E，>NF: " +@@, <;=*&.58;=:;> ?2@*71@8& 9:+1@85:2;：A&2+

6@>2&:5)+. 52 633@:785:2;.（X;8 L754：1%3J;NF% I5;22）
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