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基于格子Boltzmann方法的自驱动
Janus颗粒扩散泳力∗

周光雨 陈力† 张鸿雁 崔海航

(西安建筑科技大学环境与市政工程学院, 西安 710055)

( 2016年 10月 28日收到; 2017年 1月 23日收到修改稿 )

Janus颗粒的自驱动力研究对于纳微米尺度驱动力课题具有重要意义, 本文针对Pt-SiO2型 Janus颗粒,
基于格子Boltzmann模型及动量交换法提出了计算其扩散泳力的方法, 通过与实验数据对比修正验证了模型
准确性, 并通过分析证明了此类 Janus颗粒的扩散泳力与速度场无关, 进一步模拟比较了不同形状颗粒的自
驱运动. 分析发现, 对于体积相等形状不同的 Janus颗粒, 扩散泳力主要由轴线投影面积决定, 此外反应面积
也会对扩散泳力产生影响.

关键词: 格子Boltzmann方法, Janus颗粒, 数值模拟, 扩散泳力
PACS: 47.63.mf, 07.10.Cm, 02.60.Cb, 47.70.Fw DOI: 10.7498/aps.66.084703

1 引 言

发动机等动力系统对于现代生活是必不可少

的, 在微观尺度上, 纳米技术的发展使得微尺度马
达的实现成为可能. 近些年来, 科学家已开始尝
试仿照生物大分子来制造纳米机器或分子机器 [1].
2000年, Soong等 [2]利用ATP合成酶与螺旋桨组
装, 使其能够利用ATP驱动旋转. 然而, 设计合成
纳微米尺度的动力系统具有很大难度, 其难点不仅
在于这种尺度的复杂, 更是因为宏观的热工转换的
驱动原理在微观的尺度下很难实现 [3]. 在此背景
下, 以自生梯度为驱动力的马达开始引起人们的重
视, 本文的研究对象Janus颗粒就是此类一个典型
的例子.

由具有不同物理化学性质的两部分所组成的

微米级别的粒子被称之为Janus颗粒 [4]. 当Janus

颗粒在特定条件下的流域中发生反应时, 由于两
侧性质不同, 颗粒周围会形成不对称的浓度场、温
度场、电磁场等, 其中利用不对称浓度场形成的驱
动力称为扩散泳力, 它可以推动 Janus颗粒运动,
将化学能转化为机械能 [5]. 利用 Janus颗粒自驱
性制造的纳微米尺度马达在药物的靶向输运 [6]及

微流控装置中的自主载体 [7]等方面具有重要前景.
在实验方面, 国内外学者如Howse等 [8], Ke等 [9],
Zheng等 [10]以及宫春亮 [11]在运动机理方面进行

了大量研究, 但仍没有统一的认识. 相比之下, 针
对Janus颗粒的数值模拟研究相对较少. Córdova-
Figueroa和Brady [12]引入渗透压的概念, 认为周
围溶质粒子浓度的改变产生了渗透力, 从而导致
了Janus颗粒的运动. de Buyl和Kapral [13]则提出

了介观粒子模型, 认为Janus颗粒是一种球状体组
合颗粒并结合分子动力学与多体碰撞力学模拟了

Janus颗粒在溶液发生放热反应和分解反应时颗
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粒的运动机理. 但Córdova-Figueroa、Brady及de
Buyl等提出描述理论进行的数值模拟并未与具体
实验结果对比; 胡静等 [14]进行了 Janus微球分数
布朗运动的颗粒动力学模拟, 崔海航等 [15]进行了

不同形状Janus颗粒的自驱动特性模拟, 但其采用
基于实验数据的半经验的计算方法无法从机理方

面很好地分析扩散泳力.
格子Boltzmann方法 (lattice boltzmann method,

LBM)是自 20世纪 90年代兴起的流体计算和建模
的一种方法, 是基于流体微观粒子特性和微观动
理论方程的介观统计方法, 在一定条件下可还原
为Navier-Stokes方程 [16]. LBM的微观粒子背景
使得它可以比较直观地处理流体内部以及流体与

周围环境的相互作用, 因而LBM在多相和多组分
流及微尺度流等领域发展迅速. 1993 年, Shan 和
Chen [17]提出了一种能够直接刻画粒子间相互作

用的多组分格子模型, 随后对该模型做出进一步改
进 [18], 并得到了广泛应用. 张任良等 [19]分析了基

于Shan-Chen模型的格子Boltzmann方法在微米
尺度范围内流动模拟问题的有效性, 拓展了格子
方法在微流动模拟方面的应用. 在边界处理方面,
史冬岩等 [20]研究了任意复杂流固边界的格子处理

方法, 提出了具有较高精度的方法. 综上所述, 在
Janus颗粒的驱动这一微观界面动力问题的描述
方面, 格子Boltzmann方法比传统的数值方法更有
优势.

Janus颗粒运动的扩散泳力计算模拟是这一课
题的核心问题之一. 如何准确地模拟微尺度下巨大
的梯度量产生的扩散泳力是本课题的主要研究内

容. 本文将采取LBM中特有的反弹边界格式中动
量交换的方式, 根据动量定理计算浓度分布函数对
壁面的作用力. 此外, 由于Janus颗粒处于微米尺
度, 其运动不可避免地受到布朗力的影响, 这将与
扩散泳力叠加而形成更加复杂的运动. 本文的工作
主要关注扩散泳力的计算, 这将为后续Janus颗粒
运动的进一步研究奠定基础.

本文选择Pt-SiO2型 Janus颗粒作为研究对
象. 首先简要描述微球在H2O2溶液中的自驱动

现象、模拟采用的各类模型及扩散泳力计算方法;
之后进行数值模拟并结合实验数据验证模型的合

理性; 最后分析Janus颗粒自驱运动, 计算比较不
同形状的Janus颗粒自驱动.

2 Pt-SiO2型Janus颗粒自驱运动分析

Pt-SiO2型 Janus颗粒通过在SiO2微粒一侧

镀一层Pt膜获得, 将 Janus颗粒置于H2O2溶液

中, Pt侧将作为催化剂参与化学反应 2H2O2
Pt−−→

2H2O + O2, SiO2 侧不发生反应. 当H2O2 浓度较

低, Janus颗粒较小时, 生成的O2 以溶质分子状态

存在于溶液中 [21]. 使得 Janus颗粒两侧溶质浓度
产生显著不对称变化, 高浓度端分子数多, 分子对
颗粒的碰撞强度大于低浓度端, 提供给颗粒的动
量多于低浓度端, 导致Janus 颗粒朝低浓度端, 即
SiO2一侧移动. 原理如图 1所示.

SiO2

2H2O2

2H2O+O2

Pt

图 1 (网刊彩色) Pt-SiO2型 Janus颗粒驱动原理示意
Fig. 1. (color online) Schematic diagram of self-
propulsion of Janus particle.

通过实验观察可以看出 Janus颗粒的运动轨
迹具有明显的随机性, 但在局部区域内则具有定向
运动的特征. 经统计得出微球的运动速度VJanus与

观察时间间隔∆t的关系 [22], 如图 2 (a)所示. 根据
VJanus 的变化趋势可以将微球的运动划分为三个

阶段, 分别由布朗运动、自驱动及类布朗运动所主
导. 可以看出, 当观察时间间隔∆t 为 0.1—1.0 s量
级时处于自驱动阶段, 此时微球的时均速度VJanus

近似保持恒定, 约为 3—5 µm/s. 从所对应的运动
轨迹则可以看出, 此时微球近似做匀速直线运动.
而当观察时间间隔很短或很长时, 微球的运动都呈
现出明显的随机性.

由于Janus颗粒的密度高于外部环境溶液, 颗
粒会在靠近下壁面处的平面上运动, 由此产生的偏
转角φ、距底面高度 δ如图 2 (b), 即壁面效应也会对
Janus颗粒运动产生影响 [23].
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图 2 (a) Janus颗粒在不同下的平均速度 VJanus [22]; (b) Janus颗粒近壁姿态
Fig. 2. (a) The average speed of Janus particles under different time intervals [22]; (b) the diagram
of Janus particles near the wall.

3 计算模型

针对扩散泳型 Janus颗粒自驱运动这类复杂
问题, 需要涉及流场模型、浓度场模型、表面化学反
应模型及扩散泳力模型, 本部分将依序介绍各类所
需模型.

3.1 双分布函数格子Boltzmann模型

对于 Janus颗粒表面反应, 单位H2O2分解放

热 98.2 kJ [24], 溶液比热较大, 通过对反应温度场
的预先数值模拟验证, 发现温度梯度过小, 远不能

产生实验中观察到的粒子运动, 因此认为温度不是
引起Janus颗粒运动的原因, 可以忽略反应放热对
粒子运动的影响. 主要关注浓度场的模拟, 模拟采
用双分布函数模型 [18], 其中流场模拟演化方程为

fi(x+ ceiδt, t+ δt)− fi(x, t)

= − 1

τ
[fi(x, t)− f

(eq)
i (x, t)], (1)

式中 fi(x, t)是流场粒子速度分布函数, c = δx/δt

是粒子速度, δx和 δt是单位网格长度和时间步长,
ei是离散速度, τ是无量纲松弛时间, f (eq)

i (x, t)是

平衡态分布函数, 本文采用D2Q9模型, 此时

ei =



(0, 0), i = 0,(
cos

[
(i− 1)π

2

]
, sin

[
(i− 1)π

2

])
, i = 1, 2, 3, 4,

√
2

(
cos

[
(i− 5)π

2
+
π

4

]
, sin

[
(i− 5)π

2
+
π

4

])
, i = 5, 6, 7, 8.

(2)

平衡态分布函数为

f
(eq)
i

= ωiρ
[
1+3

(ei · u)
c

+ 4.5
(ei · u)2

c2
−1.5

|u|2

c2

]
, (3)

其中ωi为权系数, 在本模型中ω0 = 4/9, 当 i =

1, 2, 3, 4时, ωi = 1/9,当 i = 5, 6, 7, 8时, ωi = 1/36;
ρ为流体密度, u为流体速度, 该模型对应的宏观
方程为

∂ρ

∂t
+∇ · (ρu) = 0, (4a)

∂(ρu)

∂t
+∇ · (ρuu)

= −∇p+ [∇2(ρu) +∇(∇ · (ρu))]; (4b)

υ为运动黏性系数, 定义为

υ =

(
τ − 1

2

)
c2∆t/3. (5)

流体密度及动量可通过下式计算得到

ρ =
∑
i

fi, ρu =
∑
i

ficei. (6)

双分布函数模型的浓度场模拟演化方程为

gi(x+ ceiδt, t+ δt)− gi(x, t)

= − 1

τs
[gi(x, t)− g

(eq)
i (x, t)], (7)
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其中 gi(x, t)是浓度场速度分布函数, τs是无量纲

松弛时间, g(eq)
i (x, t) 是平衡态分布函数, 本文采用

D2Q9模型, 平衡态分布函数为

g
(eq)
i

= ωiC
[
1+3

(ei · u)
c

+4.5
(ei · u)2

c2
−1.5

|u|2

c2

]
, (8)

其中u为流场速度, C为摩尔浓度. 该模型对应的
宏观方程为

∂C

∂t
+∇ · (Cu) = ∇ · (D∇C), (9)

D为扩散系数, 定义为D =

(
τs − 1/2

)
c2δt/3. 宏

观摩尔浓度C及溶质动量可通过下式计算得到:

C =
∑
i

gi, MCur =
∑
i

Mgicei, (10)

M为溶质对应摩尔质量, ur为溶质流速.

3.2 边界条件格式

流场边界采用Ladd提出的Half-Way反弹格
式 [25,26]. 该格式可表示为

fî(xf, t+ δt) = f ′
i(xf, t)− 6ωiρ

ei · ub
c

, (11)

其中ub是壁面速度.
对于浓度场边界条件, 一般可表示为

b1
∂C

∂n
+ b2C = b3, (12)

其中∂C/∂n表示的是界面法线方向上的浓度梯度.
类似Half-Way反弹格式, 本文采用张婷 [27]提出的

一类半反弹格式. 首先对于狄利克雷边界条件, 即
b1 = 0, b2 ̸= 0. 可通过插值得到边界流体格点xf

处的未知分布函数

gî(xf, t+ δt) = −g′i(xf, t) + 2ωiCb, (13)

其中 g′i为碰撞后的分布函数. (13)式是边界上的速
度ub = 0的情况. 当边界以非零速度ub运动时,
未知分布函数需要校正为

gî(xf, t+ δt)

= − g′i(xf, t) + 2ωiCb

[
1.0 + 4.5

(ei·ub)
2

c2

− 1.5
|ub|2

c2

]
. (14)

对于纽曼边界条件, 即当 b1 ̸= 0, b2 = 0时, 需要首
先求出边界上的浓度Cb, 再利用 (13)式或 (14)式

计算未知分布函数. 固体边界结点上的浓度Cb可

以采用有限差分法求解方程 b1
∂C

∂n
+ b2C = b3得

到. 对于法线方向上的浓度梯度做有限差分有
∂Cb
∂n

=
Cf − Cb

−0.5n · eiδx
, (15)

其中Cf是与边界结点相邻的流体结点上的宏观浓

度, n表示界面的法向. 求解 (15)式, 则边界上的
浓度为

Cb =
Cf + 0.5δxn · eib3/b1
1.0 + 0.5δxn · eib2/b1

. (16)

3.3 化学反应模型

发生在流固界面上的表面反应可以通过以下

边界条件来描述:

−D
∂C

∂n
= k, (17)

其中D为反应物/生成物的扩散系数, k为反应速

率即边界上反应物/生成物的通量值. 对于Pt催化
H2O2分解反应

H2O2
Pt−−→ H2O +

1
2O2,

其反应过程可以分解为两步 [8]. 第一步, H2O2

分子被吸附在Pt的表面, 吸附速率为k1; 第二步,
被吸附在Pt表面的H2O2分子发生分解反应生成

H2O和O2, 分解速率为k2. 整个反应的H2O2反应

速率k为

k = k2
[H2O2]vol

[H2O2]vol + k2/k1
, (18)

式中, [H2O2]vol为H2O2的体积百分数, k1 = 4.4×
1011/(µm2·s), k2 = 4.8× 1010/(µm2·s)换算成摩尔
数即除以阿伏伽德罗常数6.02×1023,得k1 = 7.3×
10−13 mol/(µm2·s), k2 = 7.9×10−14 mol/(µm2·s).
O2反应速率为H2O2的0.5倍.

3.4 扩散泳力的计算

1994年由Ladd提出动量交换法用以计算流
体 -固体颗粒间相互作用 [25,26], 是通过Half-Way
反弹格式实现的.

如图 3所示, 格点xf流体粒子碰撞后的分布函

数为 f ′
i(xf, t), 经过 δt/2 时间后, 流体粒子运动到

边界点xb处并与之发生反弹碰撞

f ′
î

(
xb, t+

δt
2

)
= f ′

i(xf, t) + 6ωîρ
eî · ub

c
,
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在流体粒子和固体壁面的碰撞过程中, 流体粒子的
动量发生变化, 碰撞前后的动量变化是

δmi

(
xb, t+

δt
2

)
= δDx

[
ceîf

′
î

(
xb, t+

δt
2

)
− ceif

′
i(xf, t)

]
= − 2δDx

[
f ′
i(xf, t)− 3ωiρ

ei · ub
c

]
cei. (19)

按照动量定理, 流体粒子对固体粒子施加的作
用力是

Fi

(
xb, t+

δt
2

)
= −
δmi

(
xb, t+

δt
2

)
δt

=
2δDx
δt

[
f ′
i(xf, t)− 3ωiρ

ei · ub
c

]
cei. (20)

δx

xf xb xs

0.5δx

图 3 Half-Way反弹格式示意图
Fig. 3. Schematic diagram of Half-Way bounce-back
scheme.

Janus颗粒的运动是由于溶质粒子对Janus颗
粒的碰撞而产生的作用. 溶质粒子与固体颗粒的相
互作用可类比于流固体颗粒的相互作用. 格点xf

溶质粒子碰撞后的分布函数为 g′i(xf, t), 经过 δt/2

时间后, 溶质粒子运动到边界点xb处并与之发生

反弹碰撞

g′
î

(
xb, t+

δt
2

)
= − g′i(xf, t)+2ωiCb

[
1.0+4.5

(ei·ub)
2

c2
−1.5

|ub|2

c2

]
.

溶质分子的动量可通过 (10)式计算得出, 溶质
粒子和固体壁面的碰撞过程中, 碰撞前后的动量
变化为

δmi

(
xb, t+

δt
2

)
= δDx αMr

[
ceîg

′
î

(
xb, t+

δt
2

)
− ceig

′
i(xf, t)

]
= − 2αMrδ

D
x ceiωiCb

×
[
1.0 + 4.5

(ei·ub)
2

c2
− 1.5

|ub|2

c2

]
, (21)

同理, 溶质粒子对固体粒子作用力计算公式如下:

Fi

(
xb, t+

δt
2

)
= −
δmi

(
xb, t+

δt
2

)
δt

=
2δDx
δt

αMrceiωiCb

×
[
1.0 + 4.5

(ei·ub)
2

c2
− 1.5

|ub|2

c2

]
, (22)

其中α为动量修正系数, 大小与溶液浓度、微尺度
效应等有关, 具体值可根据实验结果确定.

以反应2H2O2
Pt−→ 2H2O+O2来分析Janus颗

粒自驱运动. 考虑到反应前后增加的物质的量即为
O2的物质的量, 假定溶质粒子O2对Janus颗粒的
作用力即为扩散泳力, 首先求出O2 的扩散泳力在

圆周上的二维分布F (x, y), Janus颗粒受力沿中心
轴对称, 可按公式

F总 =
∑
x

2πyF (x, y) (23)

积分计算出最终三维球体的扩散泳力.

3.5 计算流程

结合上述各计算模型, 整个模拟过程可分为以
下几步:

1)设定各初始物理参数, 并将其转为格子系统
参数;

2) 计算流场, 得出流场速度信息;
3)执行浓度场碰撞过程, 其中平衡态分布函数

中流速为流场速度;
4)执行浓度场流动过程, 并利用 (18)式分别计

算H2O2, O2反应通量、利用 (13)式计算浓度场边
界条件、利用 (22)式和 (23)式计算扩散泳力;

5)计算宏观摩尔浓度;
6)进入浓度场的下一个时间步, 回到步骤3);
7)进入流场的下一个时间步, 回到步骤2).

4 数值模拟

4.1 Janus颗粒自驱动扩散泳力模拟

选择 Janus颗粒在初始浓度为 2.5%的H2O2

溶液中的自驱动性能进行研究. 计算域为边长为
20 µm的正方形, 网格数目为 800 × 800, 即网格尺
寸∆x = 2.5× 10−8 m. 取直径为 2 µm的Janus颗
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粒位于正方形中心, 粒子左侧为反应侧, 右侧为不
反应侧,如图 4 (a)所示. 曲边界采用格线反弹格式,
如图 4 (b)所示, 设距圆心距离小于半径的格点为
固体格点, 大于半径的格点为流体格点, 边界点为
流固格点中点, Janus 颗粒直径为 80个格子, 可以
提供足够的精度.

(a) (b)

图 4 (a)几何模型; (b)曲面边界格点分布图
Fig. 4. (a) Geometric model; (b) schematic diagram
of surface boundary grid points.

流场采用 2.2节的格子Boltzmann模型, 对于
H2O2溶液, 其浓度较小, 假定运动黏度与水相等,
即υ = 1.01 × 10−6 m2/s, 令∆t = 4.53 × 10−10 s,
根据松弛时间与运动黏度关系式 υ =

(
τ −

1/2
)
c2∆t/3, 松弛时间为1.24.
实验中溶液静止, Janus颗粒做匀速直线运动,

在数值模拟中可采用相对坐标进行研究, 流场右侧
流体流入, 流速为 3 µm/s, 左侧流体流出, 上下两
侧为滑动边界条件, Janus颗粒边界为无滑移边界
条件. 模拟得出速度场.

浓度场采用 2.2节的格子Boltzmann模型, O2

与H2O2的扩散系数分别为 2.3 × 10−9, 1.4 ×
10−9 m2/s [12], 设O2浓度场的松弛时间为 1, 根据
松弛时间与扩散系数的关系D =

(
τ − 1/2

)
c2∆t/3,

可得时间步长∆t = 4.53 × 10−8 s, 并由上述关系
计算得出H2O2浓度场的松弛时间为0.804.

H2O2初始浓度为2.5%,即735.29 mol/m3, O2

初始浓度为 0 mol/m3. 边界采用 3.2节的边界处理

格式, Janus颗粒左侧边界条件为−D(∂C/∂n) =

k, 反应速率参考 3.3节计算方法. Janus颗粒右侧
及浓度场其余边界为0浓度梯度边界.

由此可以模拟得出浓度分布, 并得出最终稳
定时的浓度场, 如图 5所示. 按 3.4节方法可计算
Janus颗粒的扩散泳力.

Janus颗粒运动速率较小, Pe数 (Pe = ul/D)
为 10−2量级 [22], 表明溶质输运过程中, 扩散输运
要远大于对流输运, 假定流场速度均为 0, 重新计

算浓度场及扩散泳力, 并比较两种方法下的扩散泳
力, 计算结果如图 6所示. 可以看到两者结果一致,
故可以忽略流场对浓度场的影响, 在后面的模拟
中假定流场速度均为 0, 仅使用浓度场模型以简化
模拟.

3.4

CO2
⊳molSm-3

3.0

2.6

2.2

1.8

1.4

1.0

0.6

0.2

图 5 (网刊彩色) 稳定时O2浓度场 (mol/m3)
Fig. 5. (color online) The graph of steady O2 concen-
tration field.
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图 6 扩散泳力随时间步的变化

Fig. 6. The relationship curves of the diffusiophores
and time.

4.2 Janus颗粒自驱动扩散泳力模型
的验证

由于 Janus颗粒在局部区域可看作定向匀速
运动, 此时认为颗粒的随机布朗运动可以忽略, 从
而简化分析过程, 底壁面对Janus颗粒的影响以壁
面影响力表示. 受力分析如图 7所示, 可以列出力
平衡方程:
水平方向

F扩散泳力 × cosφ = F黏滞阻力, (24)

垂直方向

F扩散泳力 × sinφ+ F浮力 + F壁面影响力

= F重力. (25)
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图 7 Janus颗粒受力分析图
Fig. 7. Schematic drawing of forces analysis to Janus
particle.
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因此, 可用水平方向上黏滞阻力验证模拟得
出的扩散泳力结果. 对此阶段Janus颗粒的自驱动
实验分析 [22,23], 在 2.5%, 5.0%和 10.0%的溶液中
统计速度分别为 3.0, 4.4, 4.8 µm/s, 偏转角分别为
15.5°, 12.0°, 9.5°.

此时颗粒是在流态为低雷诺数的流动, 黏滞阻
力可用斯托克斯公式计算, 即

F = −6πµVJanusr, (26)

式中µ为流体动力黏度, r为颗粒半径.
分别计算粒径 2 µm Janus颗粒在初始浓度

2.5%, 5.0%, 10.0%的H2O2溶液中的黏滞阻力及扩

散泳力, 最终计算结果整理在表 1中.
分析表 1结果可发现, 数值模拟得出的扩散泳

力与黏滞阻力在数量级上一致, 模拟结果可用修正
系数α 来修正, 且修正系数α大小随溶液浓度增大

而减小. 据模拟结果可以得出修正系数α 与溶液浓

度C间的函数关系:

α = 0.008C2 − 0.27C + 3.405

(2.5% < C < 10.0%). (27)

4.3 Janus颗粒自驱运动分析

对于初始浓度 2.5%的溶液, 扩散泳力随时
间的变化如图 6所示. 通过图 6可以得到扩散
泳力的生长规律, 同时扩散泳力与 Janus颗粒近
壁面处的O2 浓度呈正相关, 可由层流扩散方程
∂C

∂t
+ ui

∂C

∂xi
= D

∂2C

∂x2
i

+ Q分析O2浓度及扩散泳

力的变化情况, 其中不考虑流场影响, 即对流项为

0. 从扩散方程可看出O2浓度受扩散通量D
∂2C

∂x2
i

及反应生成通量Q控制, 生成通量增加O2浓度,
扩散通量减小O2浓度. 反应初期, 近壁处反应物
H2O2浓度较高, 反应速率较快, 因而生成物O2的

反应生成通量较大. 同时初期O2浓度积累很小, 扩
散通量正比于浓度梯度, 因而随之较小, 综合结果
是O2浓度初期增长较快. 从图 6中也可观察到, 扩
散泳力开始时增长较快. 随着反应的持续进行, 近
壁处的H2O2不断消耗浓度下降, 反应速率开始降
低, 生成物O2的反应生成通量减小, 同时O2的浓

度逐渐积累增长, 扩散通量随之增加. 综合结果是
O2浓度增长速度逐渐变小, 从图 6中可观察到, 扩
散泳力的增长随之变慢. 当反应物H2O2消耗的量

与远处扩散补充的量相等时, 反应速率达到稳定,
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O2的反应通量与扩散通量也达到平衡, O2浓度保

持不变如图 5所示. 综上, 扩散泳力初期快速增长,
之后趋于定值, 为Janus颗粒运动提供一个稳定的
动力.

4.4 不同形状的Janus颗粒自驱动模拟

球形 Janus颗粒由于制备简单, 一直是 Janus
颗粒研究的重点. 但随着研究的深入, 不同的形状
对于Janus颗粒的自驱特性的影响已越来越引起人
们的关注, 且因其制备上的复杂性, 使得数值模拟
研究具有重要意义. 本部分将选取相同体积下不同
形状的Janus颗粒, 研究形状对扩散泳力及自驱动
速度的影响.

不考虑偏转角及其他壁面效应和重力的影响,
对水平方向上的受力分析如图 8所示, 扩散泳力与
黏滞阻力相等. 溶液浓度、微尺度效应等影响因素
通过动量修正系数修正. 建立如图 9所示的不同
形状Pt-SiO2型 Janus颗粒模型, 其表面组成均为
一半催化 (即Pt材料)与一半非催化材料 (即SiO2

材料), 使 5种颗粒的体积相同, 为 4π/3 µm3, 即对
应于直径为 2 µm 的圆球. 椭球 a各轴长度分别为
m = 2/3 µm, n = 2/3 µm, l = 9/4 µm;椭球b各轴
长度分别为m = 1/2 µm, n = 1/2 µm, l = 4 µm;
圆柱 a取其半径为 r = 1/2 µm, 长为 l = 16/3 µm;
圆柱b取其半径为 1 µm, 长为 l = 4/3 µm. 圆柱b
与圆球轴线投影面积相同, 椭球b与圆柱 a轴线投
影面积相同.

图 8 不同形状 Janus颗粒受力分析图
Fig. 8. Schematic drawing of forces analysis to
different-shaped Janus particle.

设初始溶液浓度为 2.5%, 修正系数α为 2.67.
经过相同的LBM模拟过程可以得到扩散泳力, 对
于黏滞阻力, 非球形不能使用斯托克斯公式计算,
本部分使用Comsol数值模拟平台快速建模, 模拟
流场计算粒子自驱动速度.

计算域为70 µm×70 µm×75 µm的长方体,粒
子位于长方体中心, 数值模型采用相对坐标进行研
究, 粒子保持静止, 流场速度为自驱动速度VJanus,
边界条件设置为: 长方体右侧壁面流体流入, 流速

u = −VJanus, 长方体左侧壁面流体流出, 其他四个
壁面为滑动壁面. 网格设置为标准网格, 进行稳态
计算.

Pt

SiO2 SiO2

SiO2

SiO2

SiO2

Pt

Pt

Pt

Pt

r/ mm
m/⊳ mm֒ n/⊳ mm֒ 
l/⊳ mm

m/⊳ mm֒ n/⊳ mm֒ l/ mm

r/⊳ mm֒ l/⊳ mm r/ mm֒ l/⊳ mm

(a) (b)

(c)

(d) (e)

图 9 不同形状 Janus颗粒 (a)圆球; (b)椭球 a; (c)椭球 b;
(d) 圆柱 a; (e)圆柱 b
Fig. 9. different shapes of Janus particles: (a) Ball;
(b) spheroid a; (c) spheroid b; (d) cylinder a; (e) cylin-
der b.

对于球型 Janus颗粒, 自驱动速度为 3 µm/s,
阻力模拟结果为5.65×10−14 N, 与斯托克斯公式算
出的结果相同. 对于其他类型Janus颗粒, 通过改
变自驱动速度的大小, 使得阻力等于扩散泳力, 得
出自驱动速度.

比较不同形状Janus颗粒的反应面积、沿轴线
投影面积及扩散泳力、自驱动速度, 模拟结果整理
在表 2中.

可以看到对于体积相同、形状不同的Janus颗
粒, 自驱动速度、扩散泳力主要与轴线方向上的投
影面积呈正相关. Janus颗粒径向方向上的扩散泳
力对称, 会相互抵消掉, 只有相当于轴线方向上投
影面积的扩散泳力会驱动Janus颗粒运动.

进一步分析相同体积相同投影面积的 Janus
颗粒, 比较圆柱b与圆球及椭球b与圆柱 a, 发现圆
柱形要大于球形和椭球. 反应面积更大的形状, 扩
散泳力更大, 自驱动速度更快, 但相对于轴线投影
面积的影响较小.
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表 2 不同形状 Janus颗粒模拟结果
Table 2. Simulation results about Janus particles with different shapes.

形状 反应面积/µm2 投影面积/µm2 扩散泳力/黏滞阻力/10−14 N 自驱动速度/µm·s−1

圆球 6.28 3.140 5.860 3.0

椭球 a 7.21 1.390 2.357 1.3

椭球 b 8.89 0.785 1.098 0.6

圆柱 a 9.16 0.785 1.390 0.8

圆柱 b 7.33 3.140 5.780 3.6

5 结 论

Janus颗粒所受的扩散泳力及其运动速率对于
Janus颗粒自驱动课题的研究具有重要意义, 本文
采用格子Boltzmann方法建立了Janus颗粒的自驱
动模型, 并针对这一问题进行了研究, 得到以下主
要结论.

1)本文采用动量交换法计算扩散泳力, 模拟分
析了粒径 2 µm Janus颗粒的自驱运动, 比较了不
同初始溶液浓度下, 壁面稳定浓度、反应速率及扩
散泳力的大小. 并通过与实验数据对比, 验证了扩
散泳力模型的合理性.

2)对于体积相同、形状不同的 Janus颗粒, 扩
散泳力、自驱动速度主要与轴线投影面积呈正相关.
对于相同体积相同投影面积的Janus颗粒, 反应面
积大的形状, 扩散泳力、自驱动速度更大.

Janus颗粒运动因受布朗运动影响, 整体会呈
现一定随机性, 因而局部的定向速度为统计结果,
使得模拟结果无法达到一个准确的修正系数α. 此
外, 对于不同形状的Janus粒子忽略了壁面效应及
重力等影响使得定量分析不够精确. 未来的工作将
发展为三维、动网格、叠加布朗作用的Janus颗粒运
动, 使得模拟更贴近真实实验, 为Janus粒子研究
的进一步发展奠定基础.
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Abstract
Studies of the driving force of the self-propulsion Janus particles are very important in the fields of micro-power and

nano-motor. In this paper, we choose the micron Pt-SiO2-type Janus particle as a research object, which is propelled
by self-generated concentration gradient in the dilute solution of H2O2, focusing on the self-propulsion of the single
particle. According to the force analysis of the Janus particle, the surface force can be decomposed into the viscous
resistance of the fluid, the Brownian force derived from the molecular thermal fluctuation, and the diffusiophoresis
caused by the diffusion of the solute component. The main aim of this paper is to find the way to accurately simulate the
diffusiophoresis generated by the huge concentration gradient on a microscale. The lattice Boltzmann method (LBM) is
a modern mesoscopic method based on the microscopic particle characteristics of the fluid, which makes it more intuitive
to deal with the interaction between the fluid and solid. It is more advantageous than the traditional numerical method
in the description of this micro-interface dynamic problem, i.e., the self-propulsion of Janus particle. On a certain time
scale, when the Janus particle shows the directional motion, the influence of the Brownian force can be ignored. Thus,
the analytical process can be simplified. Based on the momentum theorem, the method of calculating the diffusiophoresis
produced by concentration diffusion is proposed. We introduce the momentum exchange in the half-way bounce-back
scheme of LBM into the model of the multicomponent diffusion and reaction. Through counting the surface force we can
obtain the diffusiophoresis acting on the Janus particle. Moreover, this diffusiophoresis model is modified by comparing
the experimental fluid resistance with simulated one. This comparision verifies the validity of the diffusiophoresis model.
Then, the analysis of the variation of diffusiophoresis proves that the value of diffusiophoresis is independent of the fluid
velocity. Through the further application of this model, the different shapes of Janus particles with the same volume
are compared in simulations. The results show that the self-diffusiophoresis is mainly determined by the axial projection
area. In addition, the reaction area of the particle also affects the value of the diffusiophoresis.

Keywords: lattice Boltzmann method, Janus particles, numerical simulation, diffusiophoresis
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