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介观尺度通道内多相流动的耗散粒子动力学模拟*
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采用四次方光滑函数构造了包含远程吸引近距排斥的保守力势函数,应用该势函数,采用耗散粒子动力学方法,

对十字型微通道内的多相流动进行了计算.计算结果表明,该势函数能有效模拟十字型微通道内的流动过程及模式.
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1 引 言

微观或介观尺度下多相流体流动包含复杂的

流体动力学特性, 对于现代微纳米工程、生物工

程、水资源及环境工程具有极为重要的作用. 然而

目前由于实验研究和数值模拟的局限性,对其复杂

的流动特性还未能很好地理解和掌握 [1−3].

耗散粒子动力学最初是由 Hoogerbrugge 和

Koelman[4,5] 在研究悬浮时引入的, 并结合了分子

动力学、格子气自动机和格子 -波尔兹曼方法的优

点. Espanol和Warren[6], Marsh等 [7] 的工作奠定了

耗散粒子动力学 (DPD)方法在统计力学方面的基

础, DPD方法已成功应用于高分子溶液、胶体及多

相流的模拟. 与光滑粒子动力学 (SPH) 方法相比,

DPD方法主要区别在于粒子间的相互作用力除耗

散力外还包含了随机力和保守力,随机力引起粒子

间的随机振动,增加系统的动能,提高系统的温度,

这种振动只有在微观尺度时才凸显出来,这使 DPD

方法本质上成为一种介观尺度上的模拟技术. 国内

采用 DPD方法对简单单相流体的流动及液滴的破

碎和碰撞进行了模拟 [8], 国外 DPD应用于多相系

统的研究也只局限于相分离、不同相在界面处排

斥的界面过程. Visser等 [9] 通过控制相互作用的粒

子间耗散力近似不同粒子间黏度,对两种不同黏度

的流体系统进行了研究.模拟中采用将不同相的流

体通过镜面反射在分界面上严格分开,但实际上不

同相的流体在界面上可以相互渗透,粒子可以通过

界面进行扩散.

DPD 方法一般采用传统平方形式的权函数

(1− r/rc)
2,或为提高系统施密特数,耗散力权函数

和随机力权函数的形式可以采用如下形式:

wD(r) = [wR(r)]2 =

(1− r/rc)
1/2 r < rc

0 r > rc

, (1)

式中, rc为截距,粒子 -粒子间的两两相互作用力局

限在有限的截距内.耗散力权函数和随机力权函数

采用上述形式时,粒子间表现为纯排斥性的作用力,

导致 DPD粒子在计算区域内因相互排斥而分散开

来,从而占据整个计算区域.因此,基于这种纯排斥

性权函数的 DPD 方法实际上模拟的是气体. 虽然

有的研究者利用传统的 DPD 方法做了一些研究,

这些研究都是基于模拟多组分系统性液 -液和液 -

固交接面,而并非单一组分下带有液 -气共存流体

动力学特性. 因此传统的带纯排斥性权函数的 DPD

方法不能模拟带有液 -气共存的多相流体或带有自

由表面的流动.
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2 DPD方法及参数

文中 DPD方法的基本思想、控制方程及数值

方法可参见文献 [8].

文献 [10—12] 采用光滑粒子动力学的分段光

滑三次函数, 通过叠加不同作用强度和截距, 构造

了一种部分区域为正、部分区域为负的函数,作为

DPD模型中粒子间相互作用的保守力势函数,本文

采用 Liu[13]提出的四次方光滑函数:

W (r) =W (r,rc)

=αd
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)2
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0
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(2)

式中, rc 为截距, 根据正则化或归一化条件要求∫
W (|r|)dr = 1,在一维、二维和三维空间中, αd 分

别取为 1/h, 15/7πh, 315/208πh3.

构造势函数:

U(r) = a(AW1(r,rc1)−BW2(r,rc2)), (3)

式中, W (r,rc1), W (r,rc2)为 (2)式所表示的未正则化

的四次函数, rc1, rc2 分别是权函数的截距, A, B为

权函数常系数, a为粒子间相互作用力系数. 图 1为

取不同截距、不同系数时的势函数.

图 1 a = 1, A = 2, rc1 = 0.8, B = −1, rc2 = 1.0时四次方函数
及新构造的势函数U(r)

与三次函数相比, 四次函数具有更高的精确

性、稳定性, 并且是一条连续函数, 而不是分断连

续的函数.

DPD模型中保守力权函数是势函数的导数:

wc =−U ′(r) =−a
(
AW ′

1(r,rc1)−BW ′
2(r,rc2)

)
. (4)

如图 2所示,可以看出, DPD粒子近时表现为

排斥形式, 距离趋远时表现为吸引形式. 这种远程

吸引近距排斥的势函数,使得模拟液气共存的多相

流动过程成为可能.本文利用新构造的保守力势函

数, 对流体流过十字型通道进行了计算.计算过程

中采用的 DPD参数如表 1所示.

表 1 模拟过程中采用的 DPD参数

模拟参数 符号 参数值

流体密度 ρ 4

流体与流体间保守力系数 af 18.75

耗散力系数 γ 4.5

随机力系数 δ 3.0

系统温度 kBT 1

作用强度系数 A 2

作用强度系数 B −1

图 2 由U(r)函数构造的 DPD粒子间相互作用的保守力

3 算例及分析

计算时首先将粒子注射到 40× 40× 3 的计算

区域,粒子密度 ρ = 4, 达到平衡后, 只保留计算边

界一个 DPD 单位的粒子, 冻结作为十字型固壁边

界, 因而固壁粒子是随机布置,与采用规则分布的

固壁粒子相比,这种新的壁面能有效模拟复杂固壁,

并准确实施壁面边界条件 [14]. 固壁粒子数为 1655,

模拟中 DPD粒子从十字型通道左部随机注射进去,

注射速率是每 100 时间步 100 个粒子, 流体与固

体间保守力系为 aw, aw/af = 2,粒子在向右的外力

g = 0.01驱动下流动.

图 3为粒子在不同时间步的分布情况,若采用

传统的只包含排斥力的权函数, DPD粒子会充满整

个计算区域, 只能模拟类似气体的流体, 采用包含
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远程吸引近距排斥的保守力权函数后,可以模拟液

气共存的两相流动.可以看出,流体在流动过程中,

流体与壁面形成一个较小的接触角,在流过十字型

通道分叉处后,以相同的流动速度和流动型式分别

流入两个通道, 流动过程中接触角度保持不变. 在

流体的表面张力、向右的流动重力以及流体与固

壁相互作用下,得到了其流动过程及流动模式. 图 4

为采用 Volume-of-fluid (VOF)方法在不同时刻模拟

的两相流组分分布情况,模拟流体采用常温下水的

性质, 同样在向右的重力作用下流动,预先指定接

触角 25◦. 无量纲的 DPD 方法在三个不同时刻中,

采用的时间步间的比例为 1 : 1.27 : 1.62,与 VOF方

法的真实时间步间的比例一致.与基于网格的方法

可以预先指定接触角不同, DPD方法中的接触角由

壁面与流体粒子间的相对位置计算得到. 可以看出,

两幅图中 DPD 方法与 VOF 方法得到的计算结果

很符合.

每 100时间步注入粒子数 100个,而粒子间相

互作用力比值为 aw/af = 5时, DPD模拟结果如图

5所示. 流体具有很强的润湿能力,此时流体与壁面

间的接触角变得很小,在流过十字型通道分叉口前,

接触角基本保持不变,在分叉口处, 流体被黏附在

两侧壁面上, 分别经两个通道流出, 流体与壁面的

接触角保持不变.

当增大流体与固体壁面间的作用力,降低注入

粒子数时,采用每 100时间步注入流体粒子 20个,

aw/af = 10, x方向重力加速度 g = 0.01. 如图 6,由

于流体流速较低, 流体与壁面间相互作用力很强,

流体在整个十字型通道内都会形成薄膜流动.

图 3 DPD模拟中不同时刻粒子分布,每 100时间步注入 100个粒子, aw = 2.0af, g = 0.01 (a) 3300; (b) 4200; (c) 5400

图 4 VOF方法模拟不同时刻两相流动分布 (a) 0.37; (b) 0.47; (c) 0.60

图 5 DPD模拟中不同时刻粒子分布,每 100时间步注入 100个粒子, aw = 5.0af, g = 0.01
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图 6 DPD模拟中不同时刻粒子分布,每 100时间步注入 20个粒子, aw = 10.0af, g = 0.01

4 结 论

1)由于四次函数具有较高的精确性、稳定性,

是一条连续函数,采用四次方光滑函数构造了包含

远程吸引近距排斥的保守力势函数,并对十字型通

道内的流动过程进行了计算,得到了其流动过程和

流动模拟, 并与基于网格的 VOF 计算结果进行了

对比,计算结果一致;

2)采用不同的 aw/af, 粒子注入速率模拟了不

同的多相系统界面和接触线动力学特征,得到了其

流动过程及模式. 这种新的势函数也可采用不同的

排斥项系数 A和不同的吸引项系数 B以获得不同

的流体属性,如流体表面张力、输运性质等.
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Abstract
A new conservative interaction potential with short-range repulsion and long-distance attraction is constructed by a quartic equa-

tion function. The multiphase flow through a cross-shape mesoscopic channel is simulated by dissipative particle dynamics with this
new potential function. The results show that the new method is capable of simulating the flow process and flow pattern.
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