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摘要 针对两 无限大平行平板作相对运动形成的 C 。
此 t te 流

,

采用分子动力学 ( M D ) 与连续介质

力学 ( C ) 的祸合模型揭示 了尺度变化对固液界面边界条件的影响
.

该模型将整个计算域划分成三 个

子 区域
,

即 M D ( P ) 区
、

C 区和 M D 与 C 间的重叠区
.

在重叠区 内进行 由两类计算方法所获得结果

的
“
信息交换

” .

通过在纳米尺度下将祸合模型与纯 M D 计算结果的比较
,

验证 了祸合模型的正确

性
.

研究表明
,

在表观剪切率
、

固液界面相互作用参数给定条件下
,

固液界面滑移速度并不随尺度

增大而 改变
,

并 因此导致实际剪切率更加接近于表观剪切率
.

关键词 分子动力学 藕合模型 界面边界条件 剪切率

近年来
,

微电子机械系统发展迅速
,

在这样的

微系统中
,

其通道的水力直径 在 1 拌m 到 l m m 之

间
.

由于微通道具有极大的表面积 /体积比值
,

出现

了许多微尺度效应
,

最典 型的有
:

电双层 效应川
,

分子力效应阁
,

表面张力效应闭 等
.

微流体 的重要

问题之一是界面边界条件的确定
,

在大尺度下 的无

滑移边界条件
,

在微尺度下则受到挑战
.

液体在微通道 内的流动与传热 问题非 常复 杂
.

在实验方面
,

当通道水力直径下降到微米或亚微米

级时
,

测量变得异 常困难
.

液体分子排列 紧密
,

它

们始终处于碰撞状 态
.

当外界施加剪切力 时
,

液体

中就会产生速度梯度
.

整体上来说
,

分子间力 的总

和必须与外界施加的剪切力相平衡川
.

M D 方法由于能够在真正微观条件下进行传热传

质分析
,

在数学上是十分严密的
.

随着计算工具的不

断发展
,

M D 方法被广泛地应用于微流体的研究
.

然

而
,

M D 模拟的尺度一般仅限于纳米水平
,

其计算结

果不能直接应用于微米尺度的微流体器件
.

分子动力学与连续介质力学祸合模型的概念最早

由肠
n n e ll 和 T h o m p s o n [ 5〕在 1 9 95 年提 出

.

该文描述

了在分子动力学与连续介质力学两类计算区域界面上

应遵守的约束条件
.

文献 [ 6〕提 出了分子动力学与连

续介质力学祸合模型的区域分解方法
,

该方法适合于

复杂的二维通道
.

文献口〕主要研究 由分子动力学的

计算结果估算宏观热力学参数
,

以便使藕合界面上的

粒子质量
、

动能及能量 的波动最小
.

文献 [ 8 ]针对通

道 中的非稳定流动 给出了分子动力学计 算区 ( M D

区 )
、

连续介质力学区 ( C 区 )及祸合区三区间的质量
、

动量及能量交换的方法
.

aB
r sk 尹

9〕则将藕合模型的计

算结果与纯 入n 〕计算结果进行了比较
.

总之
,

由于微流体技术的快速发展
,

祸合模型

的研究在近年来得到 了关 注
.

研究 的重点集 中在如

何在藕合区域 内保持质量
、

动量及能量的连续可导

及藕合模型的通用性
.

藕合模型的研究是国际 上在
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微流体研究方面新 的增长点川
,

它大大拓宽 了分子

动力学的适用范围
,

具有很强的科学意义
,

所得计

算结果可以直接 为微流体 M E M S 器 件的设计
、

制

造和运行提供科学依据和指导
.

本文以研究 oC ue tt e 流的固液界面边界条件为应

用背景
,

重点抓住界面现象的物理本质
,

即固液界面

分子间相互作用是短程力作用
,

其有效作用尺度小于

3。 将整个计算区域划分为 几石D (尸 ) 区
、

C 区及藕合

区
.

在 人全D 区进行分子动力学计算
,

在 C 区进行连续

介质力学计算
,

而在祸合区既进行分子动力学计算
,

又进行连续介质力学计算
. ’

祸合区的上下界面就构成

了分子动力学与连续介质力学两类计算的信息交换场

所
,

以保证诸参数在两类计算区域的连续可导性
.

采

用祸合模型
,

主要研究了固液分子作用参数对边界条

件的影响及边界条件随尺度的变化关系
.

1 问题描述

所研究的 C o
ue t et 流如图 1 所示

,

由上下两固

体壁面及其间的 L en an
r d

一

oJ en
s ( LJ ) 液体组成

,

上

下壁面分别以
u w

和一 u w

在 x 方向上作 相对运 动
.

坐标原点选取在下壁左上顶点位置
.

由于所研究问

题的对称性
,

计算域 仅 考虑 中心对称 面以 下 的区

域
.

将整个计算域划分 为 3 个子 区域
:

M D ( 尸 ) 区

( 0 < z < l
。 ,

)
,

C 区 ( l p。

< z < l
:

) 和藕合 区 ( l p。

< z <

cI
p

)
.

对于本文所研究的问题
,

在 x 和 y 两个方 向上

存在周期性边界条件
, z
方向则 不存在周期性边界

条件
.

如 图 1 所 示
,

存 在 两 个薄层
,

即 △ cz
。
和

△孙
。 · z 一 cI

p

为薄层 △cz
p

上界面位置
, z 一 l p。

为薄层

△孙
。

的中心平面位置
.

取 △ cz
。
一 2

.

5。 , △孙
。

等于 M D

统计时划分的一个液体层 ( ib )n 的厚度
.

在 x 和 y 方

向
,

适
r

一 l
,

一 6
.

s a ,

研究表 明
,

进一步增大 l
二

和 心

对计算结果无影响
.

对于宏观尺度下的 oC ue rt e 流
,

其间流体速度分布

以 + ` 和一晰 为最大和最小速度呈线性分布
.

然而
,

在微尺度下
,

由于固液界面附近复杂的分子间力的相

互作用
,

而呈现三类不同的界面边界条件
,

即滑移
、

无滑移和锁定 ( loc ik gn )边界条件 l0[ 〕
.

另一方面
,

由于

分子间力的相互作用是短程力作用
,

M 】〕计算的截断

长度可取为 2
.

鼠 在本文中
,

选取 z印 一 17
.

85。
,

兔一

7
.

7掀 而 l
:

可以按照不同的尺度在宽广的范围内变化
,

以研究不同尺度对微流体界面边界条件的影响
.

由于液体在
z 方向上的速度梯度是通过上下两

固壁 的相对 运 动产 生 的
,

定 义表 观剪 切 率
,

, -

2u
,

2/ l
二

~ u w

l/
: .

因而本问题 的控制参数为 ,
,

l
;

和

固液分子作用参数
.

一旦给定 刀
,

固壁运动速度可

确定为 u w
一 V

·

l
: ·

1
.

1 固液界面藕合参数及其对边界条件的影响

本文研究 eL
n n ar -d Jon

e s 液体 (液氢 )
,

原子质量

m = 6 6
.

3 X 1 0一 2 ,
k g

,

特征长度尺度
a = 0

.

3 4o 6 mn
,

无

量纲密度 阿
3
一 0

.

8 0 5
,

特征 能量 尺度
。 一 1

.

6 53 火

1 0 一 2 ,
J

,

特征时间尺度 : 一 。 了不7百一 2
.

1 6 大 10 一 2 ` 5
.

由于自然界物质的复杂性
,

原子可以 呈现不同的晶

向排列
,

如半导体硅
,

可 以呈现 <10 0 )和 ( 1 0 1 )等不

同的晶向排列
.

本文选取面心立方结构 ( fc 。 )
.

其 固

体原子密度为 p
,

一对固液原子相互作用 的能量尺

度为 。、
,

长度尺度为
a wf

.

定义三个无量 纲参数
:

e ,
= 尸

二

/产
, e Z

= 。、 /。
, c 3

= a 、 / 。
.

e , , e Z

和 e 。

称为

固液原子相互作用参数
.

一对 固液原子的相互作用的势能可表示为

,
1一 ,

一 4` Z C

[
· ;

2

(子)
` 2

一:
(子)

6

」
,

( , )

图 1 藕合模型几何结构及区域划分

考虑固液界面上两相邻固体原子 A 和 B
.

建立一维

坐标 系
,

如图 2 所示
,

固体原子 A 和 B 的无量纲坐
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标分别为一 0
.

8 5叮
`/ 3和 0

.

85 叮
` / 3

.

当液体原子 C沿

直线 AB运 动时
,

所形成的无量纲势能和力如 图 2

所示 ( e l
一 1

.

0
, 。 2

= 1
.

0 )
.

对于任意
。 , , 。 :

和 。 3

参

数组合
,

三个原子 间 的势能 曲线必有两 个 最小值

点
,

对应于 F 人一 C
+ F

B一 C
一 0

.

对 笋--A
C

+ 必
B一 c

对 x 求

导并令其为零
,

可得两最小值点间的距离 L 。为

L 。 一 2 ( 0
.

8 5 e l ` / 3
一 2 ’ / 6 c 3

)
,

( 2 )

几二 1
.

0

处
,

成为一个最小值点
,

液体分子被限制在非常狭

小的范围内
,

使得液体分子在平行于 x y 平面方向

呈 fc C
结构排列

,

看起来就像是固体 fc 。
结构在液体

区 内的延伸
,

称之为外延附生 ( e p i t a x ia l o r d e r )
.

同

样 由于这种限制作用使得液体分子的运动与 固体分

子几乎达到同步
,

统计平均后的近壁液体层 的宏观

速度基本与板速一致
,

表现为锁定或无滑移边界条

件
.

当 又偏离 0
.

7 57 时
,

两势能最小值点间距离增

大
,

液体分子在 固体 分子 的晶面上 的活 动范 围较

大
,

形成液体分子在平行于 x y 平面方 向上 的无序

排列
,

这时液体分子 的运动不再与固体分子 同步
,

统计平均后的近壁液体层 的宏观速度小于板速
,

表

现为滑移边界条件
,

由以 上可见
,

几是控制 固液界

面边界条件的关键参数
.
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图 2 液体分子与两相邻固体分子形成的势能与力分布

( e , = 1
.

0
,
巧 = 1

.

0 )

a( ) 势能分布
; ( b) 力分布

因而 L 。 相对于两固体原子间的相对长度为

1
.

2 固液界面边界条件的定义及分子概率密度分

布 (尸只 分布 )

根据两板间速度 分布曲线在
z 一 l

二

处 的切线在

速度轴上 的不同截距
u s

与板 速 u ,

之差 姚
。

(叭
。
一

uw 一 “ ,

)
,

将边界条件划分为滑移
、

无滑移和锁定
,

分别对应
u 印 > O

, u , 。
= O 和 u s p

< o
·

引入分子空间概率分布 (简称 P R 分布 )的概念
,

其物理意义是在时间和空间平均下分子在 晶格内空

间各点出现的概率
.

在 lr l
,

面积 内存在 四个 固体分

子晶格
,

为了统计液体分子在一个固体分子晶格面

积内出现 的空 间位置
,

沿 二
,

y 方向将 每个 固体分

子晶格再细划成 2 4 火 2 4 个微 网格
,

在 10 O r 时间内
B

. 、
、

. ,
_

… _
.

. .
. . 一 `

一 二
一

统计每个微网格 内落入粒子的次数 N 少
, , ,

k 任 ( 1
,

4)

表示晶格序数
,

i
,

j 任 ( 1
,

2 4) 表示各 个晶格 内 x
,

y 方向的微 网格序数
.

由于 fc C
结构以晶格为单位呈

周期性排列
,

所以可以将 四个晶格的统计结果叠加

到一个 固体分子晶格后再平均
,

相 当于在一个晶格

内的分布
,

即

2 ( 0
.

8 5 e
了
` / 3
一 2 ’ / 6 c 。

)

1
.

7 c丁
1 / 3

= 1 一 1
.

3 2 c {

( 3 ) N
i

, ,

习 N {
,

,
一一

叮一川
L一L

.

一一华

( 5 )

定义 又一 。 {3/ 。 3 ,

( 3) 式变为
再在时间上平均

,

即

沪 一 1 一 1
.

3 2几
.

( 4 )

N
,

少
N

*
, ,

( 6 )

当 几一 0
.

7 5 7 时
,

两个势能最小值点重合在 x 一 。
I OO r /食
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&一 0
.

o 0 O l r是计算采用的时间步长
.

而
、 ,

就是

时空统计下的 尸R 分布
.

用这种方法统计得到的 P R

分布可以很好的显示粒子的分布规律
,

对于揭示界

面边界条件的形成机理具有重要意义
.

2 藕合模型

上节我们对考 虑 固液 分子间力相 互作用 的微

C ou et et 流进行 了描述
,

并介绍 了固液相互作用参

数对微流动边界条件的影响
,

边界条件的定义及表

征等
.

这节我们着重论述藕合模型的原理
.

由于祸

合模型涉及到三个子区域的计算
,

以下分别论述
.

2
.

1 M D ( P )区计算

M D 计算应用牛顿第二定律
,

固壁分子在计算

过程中始终保持 fc c 结构
,

但上下壁面沿 x 方 向作

相对运动
.

液体分子在初 始时刻采用 fc c
结构

,

但

随着计算时间 的推进
,

将不再遵守 fc c 结构
.

第一

层液体分子位于下壁面上方 0
.

8 a5 处
.

采用 G e
ar 方

法计算单个分子在任意时刻与其他分子的相互作用

力 (加速度 )
、

位移和速度 2j[
.

液体分子 i 不仅受其

他液体分子产生的相互作用
,

同时还受到下壁面分

子的作用力
.

任意分子运动的方程可写为

则能加快收敛速度
.

液体分子 的初始加速度根据分

子所在位置按牛顿第二定律计算
,

其他各高阶导数

项在初始时刻赋值为零
.

为了统计宏观速度与密度分布
,

将计算 区域在
z 方向上划分成平行于 x y 平面的若干液体层

,

在时

间和空间上统计平均各层的粒子速度和数量
,

得到

宏观速度场和密度场
.

在 M D 和 C 的藕合模型中
,

应保证 M D 区和 C

区流体具有相同的热力学状态
.

在本文模型 中
,

上

下两固体壁面匀速 向 + x 和一 x 方向运动
,

而不考

虑分子 的随机运 动
,

因此
,

上下壁 面温度假 设为

o K
.

随着 M D 计算时间的推进
,

私性耗散热逐渐加

热液体分子
,

使液体体系的温度升高
.

在液体分子

y 方向上 的动量方程中引人阻尼项和噪音项可以 消

除 M D 区液体温度的升高
,

阻尼项和噪音项 的计算

见文献仁1 1〕
.

c 区液体无量 纲密度取为 那
3

~ 0
.

8 05
,

M D 区

液体密度初始值也取为 阿
,
一 0

.

8 05
,

但随着计算的

进行
,

近壁区液体密度会 出现波动
.

这主要是 由于

近壁区复杂的固液分子相互作用引起的
.

d
Z r

狐 而
一 艺 F 。 + 习 F iwj ( 7 )

了护 之 ,
少= l 少* ~ l

公式 ( 7) 右边第一项表示液体分子间作用力
,

第二

项表示固液分子间作用力
.

一对分子间作用力可写

为

2
.

Z C 区及祸合区计算

对于液体在微通道 内流动的情形
,

认为仍然满

足连续介质力学假设
,

其粒子密度 p ( R
,

t)
,

能量

流密度 尸e
( R

,
t )及动量流密度 j ( R

,
t )

,

满足 N a v i
-

e r 一 S t o k e s
方程 [`〕 :

粤一
甲

’

户“

〔沪乙

( 1 1 )

( 8 ) 鬃一
勺

·

( uj + )H
’

( 1 2 )

公式 ( 8 ) 中的 L e n n a r d
一

J
o n e s

势能可写为
誓一

勺
·

(* · u + n
· u + 。 ,

,

( ` 3 ,

.
南犷一r
己一a

一一一
ù勺

F

, ( r ) 一 4。

厂(二 )
` 2
一 (二丫1

,

( 9 )

匕 \ r / \ r / 二

分子间相互作用力在 2
.

5。 处截断
.

在初始时刻
,

液体分子按 fc c 结构排列
,

液体

分子的初始速度如能满足

其中比内能
。

~ 矿 2/ + 3 T 2/ + 笋
,

包含动能
,

热能及

势能 协
.

动量流包含对流项 j “ 及压力张量 H ~ p l +

云
,

而压力张量包含静压项 尸 ( R
,

t) 及 切应 力张量

云
.

对于 L J 流体
,

满 足守恒形式的切应力张量可以

表示为

`

一
。

(
, “ 十 (勺 “ ,

T 一 兰 :
.

3
、 , ,

二
一二二 1丫 祀 1飞 1 了

艺

1 合
,

-
一二 - 刀1 夕

,

又 U万
.

,
寸

~

U了
. 、 -卜 U , , 二

乙 洲

“

)
一 `勺

· “
·

( 1 0 )
( 14 )
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能量流包含对流项 p。
,

耗散能 H
· “ 及导热项

,

导

热项可 以通过 F o 盯 i er 定律 表述为 q ~ 一 k
。

, T ( R
,

t)
.

为 了封闭 以 上方程
,

有必要 知道其 内能
。 (户

,

)T
,

热力学状态方程 尸 ( p
,

T )
.

以上讨论的是具有普适 意义的藕合模 型
.

本文

研究的微 C o ue t et 流是具有普适意义祸合模型的一

个特例
,

主要采用如下介绍的简化方法来交换 尸 区

和 C 区 的热力学和动力学参量信息
,

而没有涉及到

对压力项的处理
.

由于问题 的对称性
,

两板 中心平

面处 的 x 方 向速度应为 O
,

即 。

}
: 一 l:

一 O
,

如果知道

P~
。
薄层中心平面处的速度

u , 一 。 ,

那么 C 区 内的速

度分布可以写成

假设该外力均匀地分布在薄层 △cz, 的
n cP
个粒子上

,

就能写出该薄层内每个粒子的受力方程为

m
,

分
一

,

真
, F

! ,
,

+ eF 一 /… “ 8 ,

u 户~
c

注意到方程 ( 18 )右边第 1项 为薄层
。
~ P 内粒

子与 z
成 cl, 区 域 的所有 液体分子 间的作用力

,

第 2

项则表示 z > lc, 区域 的液体分子对 i 粒子相互作用

的宏观表现
.

对本文所研究的微 C ou et t e 流
,

藕合

模型体现在
:

在薄层 P ~
。 内

,

通过 M D 计算
,

统

计平均获得
u p一。 ,

也就是获得 了 C 区计算的下边界

条件
.

另一方面
,

有 了 “ 。一 ` ,

也就获得 了 ( 1 8) 式 中

的 F 。 , ,

即 M D (尸 )区计算的上边界条件
.

l
二

一 l六
( z 一 l

:

)
,

( 1 5 )

另一方面
,

一旦 获得 方程 ( 15 )
,

则 一 P 薄层

上界面所受来 自 z > lc, 区域的切应力应为

a u

r 一 产厉 一一 产
u 户~ 。

l
二

一 l声
( 1 6 )

在该界面的总的外力应为

2
.

3 藕合模型迭代过程

迭 代过 程 如 图 3 所 示
,

总 物理 积 分 时 间 为

3 0 0 : ,

统计一次速度和密度的时间跨度为 I Oo T
.

图

3 分为两个体系
,

第一个体系是带有箭头的虚线所

描述的 M D 计算随时间的推进过程
,

第二个体系中

五个矩形框表示的是根据 M D 计算的数据在时间跨

度为 1 0 0 :

的时间段 内进行统计平均的过程
,

两个体

系间交替着 C 与 尸 间的信息交换
.

F
· · !

一
`二 `

一
。 2今布

.

`二 `一 ( ` 7 ,

一—
.

—0

At = 0
.

0 5 r

下苏扮下—A B C D

一
-日 .

一一一
, - 」卜 - 一一一一一一一一一

一2 0 0 r

E F G

3 0 0 r

喂
:

二麟
)
}

悦悦赴赴谷父沁吞从沁 `人么人父泊奋沁气气

撬撬撬
{、

一

)))
之之之召洛习公左冯必帝咬别别

。 人牙

麟。断

「「 勒次 ::: 人招(结束 )

图 3 藕合模型的迭代过程
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在 t一 O时刻给定初始条件
:

假设从下壁面到中

心面的速度场都呈线性分布
,

则 :
~ P 区 的粒 子受

到的外力公式 由

由图可见
,

对于滑移 和锁定 的两个典 型工况
,

祸合模 型与纯 M D 模型的速度分布吻合很好
,

表 1

列出了以纯 M D 模型为参照的藕合模型速度场的均

方根误差
,

计算公式为

一 严
一

万
’ ` 丁 ’ ` , ’ ( 1 9 )

u :耐 f “ )
一 u

{
cP ,

给出
,

开始进行 M l ) 计算
,

此初始条件一直沿用到

t ~ 20 0二
,

t 在 (0 一 100 ) : 的计算结果不计入统计
.

计

算到 t = 20 0 : 时
,

统计平均 t 在 ( 10 0一 20 0 ) r
计算结

果
,

即图 3 中的 A F 段对应的时间积分
,

得到第一次

统计平均的
“
详

。 ,

由公式 ( 17 )求得 尺封
,

用 尺奥{代替

只男作为 尸区的上边界条件
,

从 t一 2 0 0抓 F 点 )继续

M D 计算
,

准备第二次统计平均 (刀G 对应的时间段 )
.

为了充分交换 C
,

尸 信息
、

节省计算 时间
,

用 只井作

为边界条件的计算只向前推进了 △ t一 0
.

0 5抓即图中的

凡子段 )
,

统计速度所需 的其余 的 ( 10。一 0
.

0 5 ) r 的数

据继承 自 t 为 ( 1 00 + 0
.

0 5) ~
Z o o r 时间段 ( B F 段 ) 的

计算结果
,

图中打阴影的大括号框和矩形框表示了这

一数据的继承过程
.

由第二次统计得到
u

粱
:

推得 只呈{
,

再用 只鬓替代 只之1)作为 P 区的上边界条件
,

继续下面

△t 一 。
.

0 5r 时间段的 M D 计算
,

如此类推
,

直到计算

结束
,

得到最终的速度场和密度场分布
.

{
.

』~ 、一二不不万万一一
一

}
E 一

`

{ ) 二二一
二二

—
二一

,

(2 0)
`

V 二万 n

其中 试耐 fft) 表示 由 M D 计算结果拟合得 到的速度

值
,

斌 c)P 表示直接由藕合 模型计算 得到的速度 值
,

由表 1 可见
,

两种工况下的均方根误差均小于 3 %
.

表 2 是同工况下两者计算时间的 比较
,

藕合模型节

省计算时间的优势随着尺度 的增加得 到体现
.

在微

米尺度下
,

由于分子数大大增多
,

纯 M D 计算不可

能进行
,

因而祸合模型大有用武之地
.

表 1 藕合模型速度场误差分析

工况 滑移 非滑移 锁定

E / % 2
.

4 7 2
.

4 5 2
.

7 0

表 2 运行时间 比较
. 〕 单位

: 卜

工况 滑移 锁定 非滑移

3 结果与讨论

如 1
.

1节所述
,

久= 。 {/ 3 · 。 3

越接近 0
.

7 6
, 。 :

取

值越大
,

越接近锁定边界条件
,

反之越接近滑移边

界条件
.

根据 此规律 本 文的计 算 工况 选定 了 入 -

0
.

3
, c Z

~ 0
.

2 和 几一 0
.

76
, c Z

一 4
.

0 两组固液分子相

互作用参数
,

分别对应 滑移和锁定 两组边界条件
.

对纯 M D 模型和藕合模型进行了计算分析
,

采用相

同的计算尺度 l(
:

一 25
.

9的
,

分别得到了各 自的速度

分布
、

密度分布和分子空间概率分布
.

为 了验证祸

合模型的正确性
,

以纯 M D 模型为参照对藕合模型

进行了速度的误差分析
,

而纯 M D 模型与文献仁1 1〕

的结果进行了比较
,

两者吻合很好
.

3
.

1 藕合模型与纯 M D 模型的比较分析

图 4 ( a )横轴的取值范围是 。 到 25
.

9。
,

纵轴表

示的是除以下板速度后的无量纲速度
.

图中描述的

是 尸 区域的速度和密度
,

藕合模型中的 C 区的速度

呈线性分布
,

未在图中表示
.

纯 M D

(乱 = 0
.

0 00 2 r
)

藕合

(乱 = 0
.

O 00 l r
)

a) 所用计算机为奔腾 4

两者的密度分布 (见图 4 ( b ) )在绝大部分区域也

相 当吻合
,

只是在 `
~ P 区 的顶端 出现 了密度值下

降的现象
,

分析认为两个 因素导致 了这一结果
:

一

是直接将界面上的切应力平均分配给
c
~ P 区 内的

每个粒子
,

而实际上各粒子得到的剪切力大小应该

乘以权重因子
,

二是在处理分子与
。
~ P 上界面发

生碰撞时
,

应用的是反弹模型
,

碰撞后 的粒子速度

按 M a x w el l 分布重新赋值
,

按此速度计算在下一时

间步长内粒子的坐标位置
,

这是一种简化处理
,

更

为合理的处理方式是按照最低势能原则 12[ 〕在计算域

的适 当位置重新插入粒子
.

图 4 ( c )一 ( f) 表示两个模型在两种典型的固液

相互作用参数下 的 尸R 分布
,

由图可见
,

祸合模型

计算得到的 尸R 分布与纯 M D 计算得到的 尸R 分布

吻合得 很好
,

对于滑 移工况
,

两者 都是无序分 布
,
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图 4 滑移 和锁定 两种工 况下的速度
、

密度和 P R 分布 《 l
:

= 25
.

9司
,

滑移工况

《 e . = 1
.

0
, e : = 0

.

2
,
心 = 0

.

3
,

, = 0
.

0 5 ) ; 锁定工况 ( e , = 1
.

0
, e Z = 4

.

0
, e 3 = 0

.

7 6
,

, = 0
.

0 5 )

a( ) 速度分布 比较 ; ( b) 密度分布比较 ; ` c ) 滑移工况纯 M D 模型 尸 R 分布
; d( ) 滑移工况藕合模型 尸 R分布 ;

( e) 锁定工 况纯 M D 模型 尸 R 分布 ; ( f) 锁定工况藕合模 型 P R分布

峰值分别是 0
.

86 和 。
.

76
,

对于锁定工况
,

两者都呈

fe 。
排列

,

峰值分别是 28
.

71 和 29
.

59
,

这说明在藕合

模型中
,

将近壁区粒子的概率分布与界面边界条件建

立对应关系
,

可以很好地理解边界条件的物理本质
.

3
.

2 微米尺度下的界面边界条件

研究微米尺度下固液界面边界条件
,

选取的几

何模型与前面介绍 的基本一致
,

只是大大增加了计

算域的高度
,

l
:

一 3 0 0肠一 1
.

02 拜m
.

固液相互作用参

数选取 三组
: 。 ,

= 1
.

0
, 。 :

= 0
.

2
, 。 3

一 0
.

3 ; 。 1
=

1
.

0
, c Z

一 1
.

0
, c 3

= 0
.

7 ; `、 = 1
.

0
, e Z

= 4
.

0
, c 3

=

0
.

76
.

图 5( a )是三种典型工况下的速度场分布
,

图

5 ( b )一 ( d) 是相应的 P R 分布
.

由图 5 ( a )的近壁区速度分布可见
,

当
。 ,
一 1

.

。
,

c Z
一 0

.

2
, 。 3

一 。
.

3 时
,

速度场呈直线分布
,

其下板

处的外延速度小于板速
,

呈现滑移边界条件
,

由与

之对应的图 5 ( b) 的 尸R 分布可见
,

此时的近壁粒子

呈无序排列
.

当
。 :
一 1

.

0
, e Z

= 1
.

0
, c 3

= 0
.

7 时
,

速

度场也是线性分布
,

下板处的外延速度近似等于板

速
,

呈现无滑移边界条件
,

由图 5 ( 。 )可见
,

此时的

近壁粒子开始呈现比较有规律的排列
;
当

。 1
一 1

.

0
,

` 2
一 4

.

0
, 。 。

一 。
.

76 时
,

速度场在两无限大平板 中心

平面处的切线在
“
轴上的截距大于板速

,

此时的 叭
p

为负
,

呈现锁定边界条件
,

近壁粒子呈现非常规则

的 fe 。
结构排列

,

即外延 附生
.

由以上 可见
,

在微

米尺度下仍然存在由固液相互作用参数控制的三类

边界条件
,

由近壁粒子的微观排列可见
,

其控制机

理与纳米尺度下的相同
,

都是 由固液分子间的短程

力控制的
.



自大并乎` 展 第 , 5卷 第 1 2 期 2 0 0 5年 12 月
1 4 3 3

兀̀
:

= J o u u『
,

勺= u
·

0 , )

( a ) ( b ) 几 = 0
.

3 , c Z一 0
.

2 ; ( e ) 又= 0
.

7
, e Z = 1

.

0 ; ( d ) 几一 0
.

7 6 , c Z = 4
.

0

3
.

3 界面边界条件随尺度的变化规律

长期以来
,

无滑移边界条件被认为是理所当然

的
.

近年来
,

由于微 /纳米技术的快速发展
,

无滑移

边界条件受到挑战
.

时至今 日
,

人们并不清楚物理

意义上的
“
宏 观

”
和

“

微观
”
尺度的界限在何处 ?

“
宏观

”
和

“

微观
”
尺度下的边界条件是具有不 同

的机理
,

还是具有某种 内在的统一 ?

本文在表观剪切率 , 一 。
.

05
,

三组典型 固液相

互作用参数 下
,

在宽广的尺度范 围内进行 了计算
.

图 6 ( a )表示界面滑移速度
u 。 。

随尺度的变化关系
.

我

们发现
,

在固定的固液相互作用参数下
,

姚
p

并不随

尺度变化
.

例如
,

对于 c ,
一 1

.

。
, 。 :

一 。
.

2
, 。 3

一 。
.

3

(滑移工况 )
, u s p

七 0
.

1 ;
对 于

e ,
一 1

.

0
, c :

= 4
.

0
,

c 3
= 0

.

7 6 (锁定工况 )
, u o p 、 一 0

.

3 ; 对于 c :
~ 1

.

0
,

c :
一 1

.

0 , 。 3
一。

.

7( 无滑移工况 )
,

姚
p 、 。

.

我们称之

为滑移速度恒定规律
.

只要 “ , p

笋。
,

滑移速度恒定就会使实际剪切率

刀
r

随尺度变化
,

其变化趋势是随尺度增大越来越接

近 小 图 6 b( ) 表示了这一规律
.

滑移工况下的 , 随

尺度的增大而逐渐增大
,

到 l
:

一 1。肠 时已非常接近

,
.

在锁定工况下
,

孕 开始时大于 小 随尺度的增大

而逐渐减小
,

到 l
:

一 l o oa 时也开始接近 , ~ 0
.

05
.

对于 。 s p、 o 的无滑移工况
,

,
r

始终等于 毕

图 6 ( 。 ) 表示了滑移工况下 us
p

恒定是如何影响

,
r

随尺度的变化的
.

图中表示了在相 同的固液相互

作用参数下
、

两种不 同尺度下的速度分布
.

为清晰

起见
,

两 C o
ue tt e 流 的中心平 面重合

,

过对角的斜

线表示了对应于表观剪切率下的速度分布
,

两种尺

度下的表观剪切率相同
.

标有 1 和 2 的直线分别表

示小尺度和大尺度下的实际速度分布 曲线
,

两者具

有相同的速度差 us
。 , Q J

和 a 。

分别是两个尺度下的

实际速度 曲线 与表观剪 切率对应 的速度 曲线 的夹

角
,

表示了实 际剪切率与表观剪切率的接近程度
.

由图可见
, a :

< a , ,

这表 明
,

较大尺度下 的实际剪

切率更加接近表观剪切率
.

这就是固液界面滑移速

度守恒对不同尺度下实际剪切率的影 响
,

对于锁定

边界条件
,

也存在类似的情况
,

如图 6 d( )所示
,

只

不过是在小尺度下
,

锁定工况下的实际剪切率要大

于表观剪 切率
.

而对 于无滑移工况
,

由于 us
p

岛 o
,

所 以 ,
r

始终等于 刀
,

无滑移工况是从滑移到锁定中

间的一个过渡
.

这说明在大尺度下
,

即无论 us
p

取何

值
,

相对应的 , 都近似等于 子

由以上可见
,

在任何尺度下
,

固液界面滑移速

度只受表观剪切率和固液相互作用参数所制约并保
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图 6 实际剪切率 随尺度变化的分布及原理图

( a ) 三种典型工况下 us
p

随尺度变化的分布 ; ( b) 三种典型工况下 协 随尺度变化的分布 ;

c( ) 滑移工况下 szt
p

恒定对 ,
r

的影响 ; ( d) 锁定工况下 us
p

恒定对 ,
r

的影响

持恒定
.

固液分子从弱相互作用到强相互作用的过

渡导致 su
p

从大于 。 到小于 。 的过渡
,

因而
,

都存在

滑移
、

无滑移和锁定三类边界条件
.

在大尺度下
,

根据表观剪切率和固液相互作用

参数的不同
,

仍然存在滑移
、

无滑移和锁定三类边

界条件
,

是物理本质
.

而然
,

由于这三类边界条件

下的实际剪切率都无 限趋近于表观剪切率
,

表现出
“
拟

”
无滑移边界条件的特性

,

是表象
.

另外
,

从边界条件的物理意义上来说
,

并不存

在
“
宏观

”
和

“

微观
”
的明显界限

.

下的一致
.

(3 ) 在任何尺度下
,

固液界面滑移速度只受表

观剪切率和 固液相互作用参数所制约并保持恒定
,

因此在任何尺度下都可以存在三类边界条件
,

大尺

度下的
“

无滑移边界条件
”
只是实际剪切率无 限趋

近于表观剪切率的表象
.

( 4 ) 本文所提祸合模型还需进一步改进
,

以抑

制粒子在
c
~ P 区上界面处波动

.

符 号 表

4 结论

( l) 本文采用了分子动力学与连续介质力学的

藕合模型
,

通过在相 同尺度下与纯分子动力学模型

计算结果的比较
,

验证 了藕合模型的正确性
,

通过

计算时间的比较
,

说明了藕合程序的高效性
.
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