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摘 要

关健词

近期提出的连续介质力学一分子动力学分区辆合算法是微纳米尺度流体的跨尺度

研究方法
,

该方法将流体划分为连续区
、

离散区和重叠区
。

连续区用 Nav ie卜st ok es

方程求解
,

离散区用分子动力学求解
,

离散区和连续区通过重叠区进行匹配
,

使两

个区域在重叠区域实现质量
、

动量的连续
。

针对过去人们为了实现质量连续在流体

中随机摆放粒子使得粒子被驱赶出计算区域或者温度发散的不稳定现象
,

我们应用

在流体中寻找低能量点的U she r算法来放人粒子
,

确保了系统的稳定
,

同时采用动

态藕合模型来实现两种算法在重叠区域的动量连续
。

我们用藕合算法模拟了下壁面

具有粗糙表面结构的微管道中突然启动的考艾特流动
,

得到的速度剖面和全分子动

力学模拟得到的结果一致
,

验证了辆合算法的正确性和优越性
,

进一步推动了研究

尺度从微观到宏观的拓展
。

微流动
,

连续介质力学
一

分子动力学分区藕合算法
,

U she r 算法
,

动态辆合模型

1
.

引言

近年来微纳米尺度流动—特征尺度跨越纳米和微米级别的流动现象越来越引起人

们的注意
。

由于微流体的流动现象和性质与宏观流体有很大的不同
,

使得宏观的研究手

段在微流体中受到了局限11周 ,

宏观研究方法亦难以描述微流体中复杂精细的边界条件
。

分子动力学能够捕捉分子尺度信息
,

但由于受到计算机技术发展水平的制约
,

其模拟的

尺寸和时间都难以得到拓展
。

最近提出的连续介质力学与分子动力学分区祸合算法解决

了这些问题卜101
,

它将计算区域划分为连续部分
、

离散部分和重叠部分
,

连续部分使用

Na vi er- Sto cks 方程求解
,

离散部分使用分子动力学方法求解
,

这两种算法通过重叠区域

互相传递信息
,

实现速度
、

质量等物理量的祸合
。

耗时最长的分子动力学仅用于模拟微

纳米尺度流体中占空间很小的边界部分
,

大大地提高了运算速度
,

拓展了研究尺度
。

但

如何保证两种算法计算所得的各个物理量在这个区域保持连续性成为难点和重点
。

本文采

用动态藕合模型Isl 来实现动量连续
,

采用 U sher算法。’]向流体中增加粒子来保证质量连续
,

并成功的模拟了具有粗糙下壁面的槽道流
,

其模拟结果与全分子动力学的结果吻合
。

2
.

藕合算法简介

如图 2
.

1 为藕合算法分区示意图
,

阴影区域基于连续介质力学理论
,
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方程求解
。

这里我们采用有限体积法离散动量方程
,

并用基于交错网格的投影法求解〔7] :

零
= 一;

·

, 、

挚
= 一v

·

(。
, +

川
O t O t

(2
.

1)

其中 p 为液体密度 ; u 为速度张量 ; H 为应力张量
。

在图 2
.

1 所示的离散点部分
,

我

们采用分子动力学求解
,

分子势能由上升 Le nn ard
一

Jo ne : 势能(2
.

2) 决 定
,

截 断 半 径

rc = 2
.

2口
。

U (份) == 4 e一(口 /份)12 一 (口 /份)6 一 (几 / 份)12 + (久 / 份)6 ] (2
.

2)

分子之间受力由公式(2. 3 )决定
,

分子势能和受力随分子间距的变化规律如图 2
.

2 所

凡(份) =

aU (份)

ax
(2

.

3)
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|
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图2
.

1 藕合算法分区示意图 图 2. 2 L忍nn ard
一

Jo ne s 能量与受力示意图

藕合算法的计算过程为连续区域与分子动力学区域交替进行计算
,

并将计算结果传

递给对方作为边界条件
。

由此可见重叠区域承担了两个方向的传递
,

从分子动力学向连

续区域的传递比较简单
,

只需将对应空间内的粒子进行统计并就相关物理量求出平均值

即可
。

从连续区域向分子动力学区域的传递则比较复杂
,

需要实现少数宏观连续变量对

大量微观粒子运动的控制
,

这是藕合方法发展过程中面临的最大的挑战也是研究的热点
。

3
.

动态藕合模型

本文采用Yin
一

cun 研/a n g 和 G uo
一

we iH e 等人发展的动态祸合算法来保证动量连续l8]
,

该算法基于约束粒子动力学方法[3]
,

将粒子的运动方程变为

d、 av
。 _

r l 仪 dr
,

、
二学 =

一长= 十引 为 一二厂乙二于 }
Qt

一

码oxi 戈 介 J 两 QI 少
(3

.

1)

将公式(3
.

1)对网格 J 内的所有粒子进行求和
,

则可以解出参数杏为
:
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d , 。(‘) 乓(, )

占
,

(t + 夕、=
护J 、 ,

: )
二 (‘,

一

奇艺北
Ivi (‘,

古> 0 (3
.

2)

参数省由每一时刻流体的状态决定
,

并随当前时间步和空间位置的变化而变化
。

4
.

U sher 算法与质t 连续

藕合算法中质量连续的物理意义是
:

当重叠区域上边界处的连续方程计算结果出现

了垂直方向的速度
,

则分子动力学区域的对应网格就会产生相等的质量流量
。

因此
,

进

人分子动力学区域的粒子个数可用公式(4
.

1)求解
:

n = 一AP 匆
·

n 一 / m (4
.

1)

其中气为垂直于边界并指向连续区域方向的单位矢量
,

A 是法线为 n 上的单位网格面积
。

n < O和 ”> 0 分别代表单位时间内MD 区域应减少或者增加 n 个粒子
。

过去人们采用随机

选取位置放人新粒子的方法
,

但该方法常发生因新粒子与原先的粒子距离太近导致系统

能量陡增
,

并由于强大的作用力使得粒子被推出计算区域
。

因此我们采用了寻找低能量

点放人粒子的 U she r算法来解决这个问题11 ’]。 设目标能量U0 为 Le lm ard
一

Jon es 流体状态

方程计算所得的内能[l 2]
,

我们用 u she r算法搜索能量为U0 的点
,

并放人新的粒子
。
u she r

算法的搜索规则为

厂(
n

)
r、. + , ) = ; 、”) + 牛, 占s、

n )

fLn ]
(4

.

2)

其意义是下一步的位置是沿当前位置的最速下降方向移动位移占s(
”
)

,

其中& 回 为

△S
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.

f
‘

“(
n
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。

、
m ‘n

(
“,

一7护{
’

四间 >
认咖

洲(
”
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口 ,

,
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.

3)
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S占

这里 Uo 咖 一 10 4
,

山 一 0. IP
一 , .5

,

山ovlP
= ra 一 (4 / v( n) ), ‘, ,

,

‘ · 0. 9。
。

Uo vlr 为粒子重

叠时所具有的能量
。

5
.

计算结果

我们结合动态藕合模型和 U sh er 算法
,

用藕合算法模拟了如图 5
.

1 所示的具有粗糙

表面的突然启动考艾特流
,

模拟对象为液态氢 其物性参数如表 5
·

‘所示
。

靠毕
小粗

糙固体腋体表面的区域(从 声。 到 宕二2 之)划为分子动力学区域
,

靠近上壁面的区域以、
,

到 声功划为连续介质区域
,

从
z
二 , 到 , z2 为重叠区域

。

整个计算区域沿 x
,

y
, :
方向分

别为 13
、

1
、

9 个网格
,

连续区域和离散区域沿
z
方向均为 6 个网格

,

重叠区域沿
z
方向



·

2 70
·

数学
、

力学
、

物理学
、

高新技术研究进展
—

2 oo 8( l2) 卷

为 3 个网格
。

算例中
,

x 一平面网格尺寸为△ x x △2= 5. 21 0 x 52 1 ,
,

微小粗糙凸起均

使用一个网格大小进行模拟
,

之间的间距为三个网格
。

流体从左端流人
,

右端流出
,

x

和 y 方向采用周期性边界条件
,

壁面处采用无滑移边界条件
。

裹 5
.

1 液态盆的物性参数

原子质量 , 特征长度口 特征能量
‘

特征时间 r 系统温度 T 液体密度 p

吨 /帅 IJ ls 服 /(耐。~ 3
)

66
.

9 x 1 0
一2 7 1

.

6 2 x 1 0
一2 1 2

.

1 8 x 10
一12

U

-
门月 . ~

.

- - - - - .

一
, 日

遥峨区城

扩
、

·

· , , · · · - · · · · · · · · - · - - - · - · - · - , ·

一 执
y

乙二
:

- - - J L ee 』L ee ee we ,

砚, 区峨

图 5. 1 算例示意图

图 5. 2 为温度示意图
,

即粒子添加过程中的温度变化
,

可以看到使用 U sh e : 算法添

加粒子时
,

系统温度是保持稳定的
。

穿穿呱呱
0 50 加 1的的

. 加p

蜘蜘啊翩翩

6 以门 2以扣O t ll闭目
s t. p

116 00 1加00

图 5
.

2 藕合算法模拟算例中的温度变化图
,

右图为 l0( 心卜 12侧洲〕个时间步之间的温度变化细节图

图 5
.

3 为藕合算法计算所得的速度剖面图
,

左图为垂直方向速度
,

右图为水平方向

速度

速度

域的解
,

离散点为离散区域的解
。

可见动态藕合模型除了垂直方向

异以外
,

藕合效果良好
。

图 5 .4 为用祸合算法和全分子动力学分别

模拟算例得到的速度剖面对比图
,

藕合算法和全分子动力学的计算结果保持一致
。
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藕合法离散部

一 藕合法连续那分结

640n o

口口口

___ · _

\\\’’ 口 口 ‘

户厂厂
““

///
口口口

0
.

2卜 a

0 4 0
.

6 0
.

8

图 5. 3 藕合算法模拟算例得到的速度剖面图
左图为垂直方向速度剖面图

,

右图为水平方向速度剖面图

全分子动力学结果
祸合法连续部分

钾
藕合法离散她淤吉果
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}
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.
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图 5 .4 用藕合算法与全分子动力学模拟算例得到的速度剖面对比图

左图为左凸起所在列网格的水平速度剖面图
,

右图为对行水平速度求平均所得的速度剖面图

6
.

结论

连续介质力学
一
分子动力学分区祸合算法综合了两种经典算法的优点

,

成为研究微

纳米尺度流体的有力工具
。

在重叠区藕合部分
,

我们采用的动态祸合模型成功实现了动

量连续
,

并使用 Ush er 算法解决了过去人们随机摆放粒子导致的粒子失稳和温度发散问

题
,

实现了质量连续
,

确保了系统的稳定
。

我们采用祸合算法模拟具有粗糙表面的考埃

特流体算例
,

所得的结果与全分子动力学模拟得到的结果一致
,

进一步验证了祸合算法

的正确性和优越性
,

进一步推动了祸合算法在微纳米尺度流体中的研究
。
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