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研究论文

不同润湿性纳米通道内库埃特流动的模拟
1)

胡海豹 2) 鲍路瑶 黄苏和

(西北工业大学航海学院，西安 710072)

摘要 利用非平衡分子动力学模拟方法，模拟了两无限大平行平板组成的纳米通道内的库埃特流动，并给出了

壁面润湿性和速度对流场密度、速度分布及壁面滑移的影响规律.数值模拟中，统计系综采用微正则系综，势能

函数选用 LJ/126模型，壁面设为刚性原子壁面，温度校正使用速度定标法，牛顿运动方程的求解则采用文莱特

算法.结果表明，纳米通道内流体密度呈对称的衰减振荡分布，且随壁面润湿性的降低，振荡幅度减小，振荡周

期保持不变;滑移量随壁面润湿性的提高而降低，甚至在亲水壁面时出现负滑移现象；随壁面速度的增加滑移

速度逐渐增大，且在流体呈现非线性流动阶段其增幅显著加大.另外，还发现当壁面设置为超疏水性时，壁面滑

移呈现出随润湿性降低而减小的反常现象，并基于杨氏方程对其进行了解释.
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引 言

近十几年来，疏水表面在流动减阻方面的应用

潜力引起了人们广泛的关注 [1-4]. Ou等 [5] 在层流

状态下测量发现，疏水表面微通道无量纲压降比降

幅超过 40%. Choi等 [6] 试验发现在相同压力下疏

水表面微通道内流率明显大于一般微通道，并把其

解释为疏水表面使流体在壁面处产生滑移. 姚朝晖

等 [7] 利用碳纳米管构建了具有微纳结构的超疏水

表面，开展了该表面宏观尺度下的槽道阻力测试和

基于 µ-PIV技术的矩形截面微槽道流场测试试验，

结果表明，层流条件下超疏水表面最大减阻量达到

36.3%，且在壁面处流体存在明显的速度滑移. Lauga

等 [8] 基于 NS方程，数值计算了圆管内壁面滑移流

动，但由于引入充分发展层流假设等简化模型，致使

给出的滑移量明显偏大.陈晓玲等 [9] 使用 FLUENT

软件对直径 6 mm的超疏水圆管内湍流流动进行了

数值模拟，结果发现，当雷诺数大于临界值时，超疏

水圆管内湍流流动表现为减阻作用，反之则为增阻

作用. 国内外学者已充分证实了疏水表面存在减阻

效果，但上述相关研究仍存在以下不足：(1)对疏水

性界面 “滑移” 现象产生机制缺乏合理解释；(2)数值

模拟依据连续介质假设，而实际该问题涉及到微流

动.

在微流动研究领域，近年来，也有研究者开

展过一些与该问题相近的研究工作. 如 Thompson

等 [10-11] 报道了不同固液作用强度下的库埃特流

动，并给出了滑移长度随固液相互作用强度降低而

单调增大的结论；Priezjev等 [12] 报道了聚合物分子

在亲水纳米通道中的库埃特流动，得到了不同分子

链长度下剪切率对滑移长度的影响规律；Soong[13]等

研究了不同晶格平面种类等条件下的库埃特流动和

泊肃叶 (Poiseuille)流动，也给出了固液作用强度对

滑移长度的影响，但仅计算了 4种不同作用强度值.

曹炳阳等 [14-15] 利用分子动力学方法模拟了纳米通

道内的库埃特流动，给出了壁面润湿性对流体密度

分布和速度分布的影响规律，但是由于通道内分层

数少导致相关规律尚不完善. Voronov等 [16] 利用分

子动力学模拟对库埃特流动的研究也发现了流体密

度分布和滑移现象的类似规律，但同时指出壁面接

触角对滑移量的影响并非单调. Cieplak等 [17]以纳米

通道内库埃特流动为对象，研究了固液作用强度和

流体介质类型对流动的影响，发现流动系统的滑移

长度与流体介质无关，而与固液作用强度有直接关

系.

截至目前，亲水/疏水性对壁面滑移现象的影响

规律还缺乏统一完整的认识 [14,18-19]，且驱动源强度
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对其影响规律也有待于探索.为此，论文采用非平衡

分子动力学模拟方法，开展了一系列不同润湿性纳

米通道内库埃特流动的模拟研究.

1 分子动力学模拟细节

1.1 模拟系统

在分子动力学模拟时，采用铂原子构造微通道

壁面，而液态氩作为通道内流体介质.同时，为提高

计算效率，本文在不影响物理模型本质的条件下，

采用二维分子动力学方法. 图 1则为所建立的纳米

通道内微流动系统示意图.

图 1 模拟系统示意图

Fig. 1 Schematic of simulation system

通道具体参数：通道长度 L = 17.266 48 nm，宽

度 B = 6.278 72 nm，壁厚 D = 1.177 26 nm.通道上下

壁面均由 312个铂原子按面心立方结构排列而成，

壁面原子厚度为 7层，晶格间距 a = 0.392 42 nm.通

道中液氩的平衡温度为 85 K，共包含 512个氩原子.

通过在流动方向 (x方向)上应用周期性边界条件，

以实现模拟无限长通道内微流动.

1.2 数学模型

文中使用 LJ/126势能模型来描述原子之间的相

互作用，其表达式如下

U =



4ε

[(
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)12
−
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式中，r是相互作用两原子间的距离，rc是截断半径.

ε和 σ是 LJ势能的特征能量和特征长度.对于氩原

子之间的作用，εAr = 0.010 42 eV，σAr = 0.340 5 nm；

对于铂原子之间的作用，εPt = 0.521 17 eV，σPt =

0.25 nm.

铂原子与氩原子之间的特征能量用来调整液氩

与铂原子壁面之间的润湿性 (具体细节见 2.3节)，而

其特征长度则由 Lorentz--Berthelot混合法则获得

σArPt =
1
2

(σAr + σPt) (2)

氩原子的摩尔质量 MAr = 39.948 g/mol，铂原子的摩

尔质量 MPt = 195.09 g/mol，截断半径 rc = 2.5σAr .

2.3 数值模拟步骤与算法

在模拟的初始时刻，将所有铂原子的速度按照

均匀分布设定为指定值，然后在每一时间步上将所

有铂原子的受力置零，这样就实现了刚性壁面模型.

氩原子的初始位置按固体氩的晶格结构给出，初始

速度则以液体温度预期值为基础基于高斯分布规律

给出.模拟中，壁面和流体原子位置和速度的更新，

均采用微正则系综.

模拟过程中，采用速度定标法将流体的温度控

制为预期值.而速度定标法中计算温度时，采用场基

温控法 (profile-unbiased thermostat)[20]，即通过减去空

间速度场来去消除流体宏观运动，从而保证仅利用

流体原子的热运动来计算温度.

模拟中，纳米通道内流体分子运动满足牛顿运

动方程
d2r i

dt2
=
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该运动方程的求解采用文莱特算法

x(t + ∆t) = 2x(t) − x(t − ∆t) + (∆t)2ẍ(t)

ẋ(t) =
x(t + ∆t) − x(t − ∆t)

2∆t
+ o(∆t)2


(4)

式中 ∆t为时间步长.

文中，在获得流体的密度分布和速度分布时，

将整个微通道分为 658层，每层厚度 0.013 2 nm.待

系统平衡后，通过统计一定时间步数 (本文取 4×106

步)内各层原子信息，即可获得密度、速度等物理量.

固体表面润湿性是通过液滴在固体表面上的接

触角来衡量. 通常认为，接触角小于 90◦ 的固体表

面具有亲水性，接触角大于 90◦ 小于 150◦ 的固体表

面具有疏水性，接触角大于 150◦的固体表面具有超

疏水性. 为反映通道壁面与流体之间不同的浸润性,

这里通过改变壁面铂原子和流体氩原子之间势能作

用参数 εPtAr，来调整壁面与流体之间的相互作用强

度，进而使壁面显示不同的亲/疏水性. 这也是前人
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经常采用的方法 [14,15,21-22]. 这样液态氩和壁面之间

的接触角 θLJ可表示为 [23]

cosθLJ = 2
εPtAr

εArAr
− 1 (5)

其中，θLJ为液体在壁面上的接触角，εPtAr为流体原

子和固体原子之间势能作用参数，εArAr 为流体原子

之间的势能作用参数.式中当余弦值大于 1时，认为

接触角为 0◦，此时壁面显示超亲水性.

文中滑移速度和滑移长度的计算采用如下方

法：将流体的速度分布分为主流区和近壁面区；通过

拟合主流区的速度分布得到主流区速度分布的表达

式 vx(y)；然后根据此表达式和壁面的位置，就可得

到主流区速度分布延伸至壁面处的虚拟速度 vx|wall.

于是，库埃特流动的滑移速度 vs = U − vx|wall (U为壁

面速度)；而滑移长度 LS = vs/γ (γ 为主流区速度剪

切率).

3 模拟结果与讨论

3.1 壁面润湿性对流动的影响

本文分别模拟了上下壁面速度为 ±300 m/s下，

壁面接触角为 30◦，60◦，90◦，120◦ 及 150◦ 时的库埃

特流动.图 2所示为不同壁面润湿性时，库埃特流动

的密度分布曲线.其中，横坐标表示到通道中心线的

距离，并用通道宽度 B进行无量纲化处理，而纵坐

标为流体原子的数密度 (每平方纳米内的原子个数).

从图中可以看出，通道内流体密度均呈现对称的衰

减振荡分布规律，近壁面区振幅最大，然后逐渐过渡

到密度恒定的主流区；流体密度的振幅随壁面润湿

性的降低而减小，但密度振荡周期保持恒定.

图 3所示是不同壁面润湿性时，库埃特流动的

速度分布.其中，横坐标表示到通道中心线的距离，

图 2 通道内库埃特流动的密度分布

Fig. 2 Density profiles of Couette flow at different contact angles

图 3 通道内库埃特流动的速度分布

Fig. 3 Velocity profiles of Couette flow at different contact angles

并用通道宽度 B进行无量纲化处理，而纵坐标 (vx)

为流体 x方向速度，并以壁面速度 U 来无量纲化处

理.分析发现，不同润湿性时，壁面处流动均出现了

不同程度的滑移现象，亲水壁面时滑移速度为负，

而疏水壁面时滑移速度为正，且滑移量随壁面润湿

性的降低而增大.

表 1为不同壁面润湿性时，通道内主流区速度

分布的拟合公式列表.而式 (6)则是依据两无限大平

行平板间充分发展库埃特流动的解析解 [24]，推导出

的该纳米通道内速度分布公式 (取流动方向上单位

压降为 0).对比二者可见，壁面润湿性导致近壁面区

流体速度分布异常 (出现速度滑移)，但在通道内主

流区的速度分布仍呈现与宏观库埃特流动类似的线

性分布规律；通道内主流区速度线性分布的斜率，

随壁面润湿性的降低而逐渐降低 (接触角约 75◦时，

主流区的速度分布与宏观线性分布斜率相一致)，而

滑移量则逐渐增大.

vx = 0.095 56y (6)

为进一步说明壁面润湿性对滑移量的影响规律，

图 4和图 5分别给出了不同壁面润湿性时，通道壁面

处滑移速度和滑移长度的变化曲线.从中可看出，在

表 1 通道内主流区速度分布拟合方程

Table 1 Fitting equations of velocity profiles in central

part of channel

θLJ/(◦) Fitting equations

30 vx = 0.101 600y + 0.009，R2 = 0.999

60 vx = 0.098 267y + 0.003，R2 = 1.000

75 vx = 0.095 000x + 0.000，R2 = 1.000

90 vx = 0.092 267y− 0.003，R2 = 0.999

120 vx = 0.082 533y + 0.009，R2 = 0.999

150 vx = 0.075 200y− 0.039，R2 = 0.999
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图 4 滑移速度随润湿性的变化规律

Fig. 4 Slip velocity at different contact angles

图 5 滑移长度随润湿性的变化规律，图中实线为对数据点的

抛物线拟合

Fig. 5 Slip length at different contact angles，the solid line is the

parabolic curve fitting of the data

润湿性由亲水性逐渐变为疏水性时，壁面滑移速度

和滑移长度均由负值变为 0，再变为正值，而对应的

边界条件也由负滑移变为无滑移，再到正滑移.

当然，这里的滑移速度和滑移长度为负值，并不

意味着流体出现逆向流动 (从图 3速度分布曲线可以

看出). 这是由于当壁面亲水时，固液相互作用非常

强，以至于在最靠近壁面处的流体原子被壁面原子

的势阱完全 “俘获”，而呈现出类似壁面的固体晶格

结构排列 [15]；当壁面以一定速度运动时，这些被 “俘

获” 的流体原子就会在壁面附近形成追随壁面的液

体原子近似同步层；且随壁面亲水性增强，该同步层

逐步增厚 (等同于 “壁面上移”). 该现象与 “正滑移”

时所表征的 “壁面下移” 效果正好相反.因此，按照

滑移速度和滑移长度的计算方法，所得的滑移量就

为负值，且负滑移值大，仅表示 “壁面上移” 多.为直

观说明负滑移含义，图 6又给出了正、负滑移速度时

通道内流速分布示意图，图中 U为壁面速度，vx|+wall,

vx|−wall分别为产生正、负滑移时主流区速度分布延伸

至壁面处的虚拟速度，滑移速度 vs = U − vx|wall.

图 6 正、负滑移量示意图

Fig. 6 Schematic of positive/negative slip

另外，随着壁面亲水性的减弱，流动系统的滑移

量逐渐增加最终变为正值 (见图 4和图 5)，这也侧面

说明将滑移量推广至负值范围不仅物理意义明确，

而且在正、负区间之间满足计算结果的连续性.

此外，在 2008年，Huang等 [25]利用分子动力学

模拟了 3种通道表面上 (单层硅烷修饰表面、类金刚

石表面和 Lennard--Jones模型表面)上液态水的 Cou-

ette流动，他们的研究表明在不同类型的表面上滑移

长度与壁面静态接触角之间的函数关系都可以用公

式 b(θc) ∝ (cosθc + 1)−2来近似表示，其中 b为滑移长

度，θc为通道表面的静态接触角.但是对本文图 5中

数据点做抛物线拟合后的结果为

Ls = 0.180 7θ2
LJ − 0.060 6θLJ − 0.212 9 (7)

其中, θLJ的单位为弧度，Ls的单位仍为 nm，公式拟

合后的R2 = 0.996 1.由此可见，对于类似于液态氩的

LJ流体在光滑通道内流动的滑移长度应当是以二次

函数的方式依赖于壁面接触角，而非 Huang等提出

的理论.

3.2 壁面速度对流动的影响

本文还研究了通道壁面呈疏水性时，壁面速度

对库埃特流动的速度、密度分布及滑移量的影响规

律.模拟中，取壁面接触角为 120◦，下壁面始终保持

静止，上壁面速度则从 300 m/s逐渐增大到 3 km/s.这

里的上壁面速度似乎过高了 (U > 1 km/s)，但是研究

这样大范围速度内的流动可以得到更具一般性的结

论，所以在利用分子动力学模拟研究驱动强度 (如本

文中的壁面速度)对微流动的影响时，研究者经常会

设置类似大范围的速度变化 [16,26-27]. 图 7所示为不

同壁面速度时通道内速度分布曲线.其中，横坐标表
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示与通道中心线的距离，并用通道宽度 B无量纲化

处理，纵坐标 (vx)为 x方向流体速度，并以上壁面速

度 U 来无量纲化处理. 从中可以看出，随壁面速度

的增加，流体流动依次呈现近似线性流、非线性流和

过剪切流 3种状态. 图 8所示为 3种流动类型对应

的流体密度分布曲线.该流动特点也与 Xin等 [27]在

两亲水铜板间微流动模拟中发现的规律相一致.

图 7 不同壁面速度时通道内速度分布曲线

Fig. 7 Velocity profiles of Couette flow at different wall speeds

图 8 不同流动形态时流体密度分布曲线

Fig. 8 Density profiles at different flow styles

图 9 ∼图 11所示为不同壁面驱动速度时，滑移

速度、主流区速度剪切率和滑移长度变化情况.从中

可以发现：

(1) 3种流动类型下，流体流动的滑移速度均随

壁面速度增加而增大，尤其是当流体的流动类型转

入非线性流动后，滑移速度随壁面速度的增加而迅

速增加；

(2)随上壁面驱动速度的增大，通道内主流区速

度剪切率呈现先增大而后逐步降低的趋势，且在驱

动速度约 1.3 km/s时，斜率达到最大，约 0.3 ps−1；

(3)滑移长度随壁面驱动速度的变化分 3阶段：

当流动类型为线性时，滑移长度随上壁面驱动速度

近似线性增大；当流动类型转为非线性时，滑移长度

表现为先减后增；而当流动类型转入过剪切时，滑移

长度则又迅速增加.这一规律与 Troian等 [11]所得结

果在变化趋势上是一致.但是在流动转入过剪切后，

由于本文的壁面速度较 Troian等论文中的算例大的

多，因此导致此时的滑移长度在量值上比 Troian等

论文中的结果大一个数量级.

图 9 不同壁面速度时通道内滑移速度变化曲线

Fig. 9 Slip velocity of Couette flow at different wall speeds

图 10 不同壁面速度时主流区速度剪切率变化曲线

Fig. 10 Share rates of Couette flow at different wall speeds

图 11 不同壁面速度时通道内滑移长度变化曲线

Fig. 11 Slip length of Couette flow at different wall speeds
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3.3 超疏水纳米通道内流动模拟

为探索壁面呈超疏水性时纳米通道内滑移流动

特性，本文又研究了壁面接触角为 110◦, 120◦, 130◦,

140◦, 145◦, 150◦, 152◦, 154◦, 156◦, 158◦, 160◦, 162◦,

164◦, 166◦, 168◦, 170◦, 172◦, 174◦, 176◦ 和 178◦ 时，

库埃特流动的滑移速度和滑移长度.模拟中，上下壁

面速度始终保持 ±300 m/s.

图 12为滑移速度随接触角的变化规律，图 13则

为滑移长度随接触角的变化规律.从两图中发现，通

道壁面处的滑移速度和滑移长度均在壁面接触角约

为 150◦时取得最大值；在壁面接触角小于 150◦时，

滑移速度和滑移长度随接触角的增大而增大；当壁

面接触角大于 150◦时，滑移速度和滑移长度却呈现

出随接触角的增大而减小的反常现象.

图 12 滑移速度随壁面接触角的变化规律

Fig. 12 Slip velocity of Couette flow at different contact angles

图 13 滑移长度随壁面接触角的变化规律

Fig. 13 Slip length of Couette flow at different contact angles

上述反常现象违背了前述 3.1 节中壁面润湿

性对流动的影响规律，也与相关试验报道结论不

符 [4-5,7].由壁面疏水性概念可知，壁面疏水性越好，

壁面的接触角越大，滚动角也越小，流体在壁面上越

容易流动，所以壁面疏水性越好，流动系统的滑移速

度和滑移长度就应越大.

为证实该反常问题，作者又对所有模拟工作进

行了重复，排除了数值计算错误的可能.

最终论文发现该反常现象产生的原因在于：

本文模拟中，通过改变壁面与流体之间的势能参数

εPtAr 来调控壁面的表面能，进而改变壁面润湿性，

即采用式 (5)来设置不同壁面接触角.

基于界面物理理论，光滑固体表面接触角可由

杨氏方程 [28]来计算

cosθ =
σsg− σsl

σlg
(8)

式中，σsg，σsl 和 σlg 分别是固气，固液和液气界面

的界面张力.

由方程 (7)可知，固体表面能越低其表面的接触

角就越大，如图 14所示. 该曲线清楚显示，利用降

低表面能的方法来构造具有超疏水性的固体表面，

就必须使固体的表面能降得非常低，甚至接近 0.而

事实上自然界根本不存在如此低表面能的物质，所

以仅通过降低表面能无法使壁面具有超疏水性. 可

见，要准确研究超疏水通道壁面上的滑移特性，就

需要同时考虑其表面能和表面结构的影响.

图 14 壁面接触角与势能参数 εPtAr的关系

Fig. 14 Relationship between contact angle and potential

energy parameter

4 结 论

(1)随壁面润湿性的变化，纳米通道内流体密度

呈对称的衰减振荡分布，且振荡幅度随壁面润湿性

降低而减小.

(2)滑移量随壁面润湿性的提高而降低，甚至在

亲水壁面时出现负滑移现象.
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(3)随壁面驱动速度的提高，通道内流动依次呈

现线性、非线性及过剪切 3种流动类型.

(4)随壁面速度的增加滑移速度逐渐增大，且在

流体呈现非线性流动阶段滑移速度增大迅速.

(5)仅采用改变壁面与流体之间势能参数来表征

壁面润湿性的方法，不能准确表征超疏水壁面对流

动的影响.
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SIMULATION OF THE LIQUID COUETTE FLOW IN A NANO-CHANNEL WITH

DIFFERENT WETTABILITY 1)

Hu Haibao2) Bao Luyao Huang Suhe
(College of Marine，Northwestern Polytechnical University，Xi’an 710072，China)

Abstract The relation between characteristics of solid surfaces and properties of destiny, velocity and slip in a nanochan-

nel with different wettabilities is explored, using molecular dynamics simulation (MDS). In these simulations, the liquid

Couette flow confined between two infinite parallel planar walls is considered, and statistical ensemble is set as NVT, and

the interaction between atoms is calculated using Lennard-Jones potential energy function. The hydrophobic wall which

is set to rigid surface is characterized by the low solid-liquid relative energy parameter. For all simulations, velocity-

rescale method is used to keep the temperature constant and the Verlet algorithm is used to solve the Newton equations.

Some conclusions are presented from the simulation results in this paper. Firstly, fluid density profiles which are adjacent

to solid surfaces oscillate around the value of major fluid density, and the extents of oscillation decay, the periods of

oscillation remain unchanged with the hydrophobicity increase of the solid surface. Secondly, greater hydrophobic walls

lead to larger slip velocity, and the hydrophilic surface even leads to negative slip. Thirdly, slip velocity increases with

the accretion of velocity of the solid surface in Couette flow, and accretion of slip velocity is accelerated greatly when

the flow is in layer regime. Besides, we also find the superhydrophobic walls generate smaller slippage than hydrophobic

walls, which varies from the common conception, and we explain this result basing Young’s equation.

Key words wettability, Couette flow, molecular dynamics, slip velocity, Young’s equation
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