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微通道内温度梯度作用下高分子悬浮液流动的@J+J模拟

刘汉涛"#刘宇翔
!中北大学能源动力工程学院"太原"(""0##

!!摘要%有传热影响的高分子迁移广泛存在于生物和医学工程中’探索热A流耦合机理对推动生物和医学进

步具有重要意义*本文将能量守恒耗散粒子动力学!./)/"方法拓展应用到高分子悬浮液流动问题’对存在温

度梯度的微通道壁面间的高分子悬浮液流动进行了模拟’通过对比研究验证了方法的准确性和可靠性*在此

基础上’研究了高分子在不同温度梯度下的运动特征’比较分析了高分子悬浮液在不同温度梯度+不同浓度及

其耦合作用下的截面速度分布’探讨了温度梯度对高分子分布及拉伸+缠绕+折叠等行为的影响*结果表明’温

度梯度对高分子质心概率分布和拉伸特性有明显的影响*这一结果为生物微型器件内生物高分子!药物或

/H+"的精确控制与输送提供理论基础’并为研究热与高分子耦合的复杂动力学问题提供了一种新的途径*

!!关键词%能量守恒耗散粒子动力学!./)/")高分子)微流动)温度梯度)RPHP模型

引言

微细加工技术!D5<12A=8?15<89526F.<L62;23B"是以微米+纳米技术!C5<12$68629.<L62;23B"为基础
发展起来的前沿技术’对生物微型器件的设计与制造具有重要意义*在医学工程中’生物微型器件推动
医学研究从宏观表象向微观本质发展’从而实现对疾病的准确诊断和有效治疗’如微针可以实现对微小
计量生物大分子!药物或/H+"的精确输送*生物大分子在生物微型器件内的流动属于典型的介观尺度
流动.#/’传统/)/方法广泛应用到生物大分子运动特性的研究*例如’R86等.!/模拟了微通道中/H+
悬浮液的流动’模拟结果与).1‘564等.(/的实验一致)*59\562\等.%/探究了微通道中亚浓度高分子悬浮液
拉伸流的流变行为’计算得到的稳态速度曲线与b;.?563.1等.0/的实验进行了对比)D5;;86等.&/和许少峰
等.’/分别探究高分子链在微通道内流动的迁移情况’并得到了相同的结果)周吕文等.-/的研究表明高分
子链的伸展状态与通道形状密切相关)R86等.$/运用RPHP模型模拟高分子链’模拟了)254.K5;;.流中高
分子悬浮液的运动特性’计算结果表明高分子悬浮液的流变特性符合幂律流体流变模型*由于经典

/)/方法受模型等温热力学行为的限制’很少有研究者从热力学角度分析高分子的动力学行为*
在真实物理环境中’热量交换和传递广泛存在于生物微型器件中’并对流体及生物大分子!药物或

/H+"的动力学行为产生重要的影响.#"’##/*能量守恒耗散粒子动力学方法!.6.13BA<264.1\563
:54457895\.78195<;.:B68C5<4’./)/"是P478p2;等在/)/方法的基础上提出来处理热传导问题.#!/*目
前’./)/方法不断拓展.#(’#%/’并广泛应用到纳米材料热传导.#0/+声子在薄膜中的热传输.#&/+伴有放热过
程的化学反应.#’’#-/以及水的凝结.#$/等领域*然而’对温度影响的高分子热A流耦合运动的研究还比较
少’仅限于固体热敏高分子材料的膨胀和折叠.!"/*

./)/方法不仅能准确处理介观尺度的热力学问题’也具备经典/)/方法计算生物大分子复杂运
动形态的能力*因此’本文以./)/方法为框架’采用有限拉伸非线性弹性!=5659.;B.N9.645?;.626;56.81
.;8495<’RPHP"珠簧链!?.8:471563<L856"模型.$/建立高分子链’探究温度梯度作用下’高分子悬浮液在
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微通道壁面间的流动机理’实现在热A流耦合作用下对生物微型器件内生物大分子!药物或/H+"的精确
控制与输送’在医学和工程应用中具有重要的意义’并为研究热与高分子耦合的复杂动力学问题提供一
种新的途径*

#!./)/方法

:I:!控制方程

./)/方法中每个粒子代表一组真实的流体分子*粒子运动都遵循质量+动量和能量守恒条件’采
用W2K4456.4]假设近似流体浮升力随温度的变化关系’控制方程.#!’!#/如下(
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式中’"为热膨胀系数’B
2 为重力矢量’D 为粒子温度’D"为初始温度’V+"-.<E +VG<;+<E 和V1<E 分别为碰撞热流+

粘性热流和随机热流*保守力/
26
<E +耗散力/

29
<E 和随机力/

21
<E 的表达式为(
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式中’’<E:’<A’E’G<E:G<AGE’&<E是粒子E到粒子<的单位向量*保守力/
2
6
<E是一种沿粒子A粒子中心的

软作用力’,<E 为保守力系数’该参数影响粒子间相互作用力大小并且控制./)/系统的状态方程和可压

缩性方程’M6 为保守力权函数*式!0"耗散力/
2
9
<E 负号表明’耗散力减弱粒子间相互作用’其直接结果是

减少系统动能’降低系统温度’)<E为耗散力系数’M9 为耗散力权函数*而随机力/
2
1
<E引起粒子间的随机

振动’增加系统的动能’提高系统的温度’*<E 为随机力系数’M1 为随机力权函数’+<E 为具有零均值和单
位方差的随机数’其+<E:+E< 的性质保证了./)/系统总能量守恒*

M 为权函数’随粒子间距离的增大而单调递减’粒子间距超出截断半径时权函数的值变为"*本文
采用*K<B软排斥函数作为保守力权函数.!!/(
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R86等.!/提出广义权函数并应用在耗散力和随机力中’以提高./)/系统的施密特数’使系统具有更好
的动态特性’且不受系统维度的限制’其函数如下(
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式中’’<!(#"和;!)!"分别是截断半径和指数’R86.!/+*5K.!(/等系统地研究了;和’<对扩散系
数+粘度和施密特数的影响*增加截断半径’<将极大地增强粒子间作用力’但交互粒子对数和计算
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量大幅提高’因此选用截断半径’<为#*当’$’<:#且;(#时’广义权函数出现不连续性’当’$’<
较大时’广义权函数随着;的减小急剧增加’为保证’$’<:#附近的作用力变化幅度适中’指数;的
值取为#$!*

碰撞热流V+"-.<E +粘性热流VG<;+<E 和随机热流V1<E 统称热通量向量.!#’!%/’其计算表达式如下(
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式中’,<E为碰撞热流系数’D<和DE分别为粒子<和E粒子的温度’% 为./)/粒子质量’#<E为随机热流
系数’+

&
<E 为具有零均值和单位方差的非对称随机数*由耗散A涨落定理.!#/可得耗散力系数)<E 与随机力

系数*<E 的关系(
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式中’W@ 为玻尔兹曼常数*导热热流系数,<E 表达式为(

,<E:
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式中’W" 为介观传热系数’其值与./)/粒子间的热摩擦相关’最终决定./)/系统的热传导率’+?KA
H8:8等.#0/通过R/与./)/的对比研究’确定W"的值为#_!&=#"A%*6G是./)/粒子在恒定体积下的

热容量’通过玻尔兹曼常数标准化得到无量纲数’6G:6G$W@ :#=#"0*

采用I1229和 G811.6提出的改进,.;2<59BA,.1;.9积分算法.!0/’其中修正因子*的推荐值为"_&0’
随机力系数+的推荐值为(*计算区域内的./)/粒子以面心立方!ROO"晶格分布’为使晶格周期为#’
设定密度,为%*时间步长设定为’):"_""#’可以更精确的得到微通道内高分子悬浮液温度梯度变化
及其影响*

:I8!$%&$高分子链模型
采用有限拉伸非线性弹性!RPHP"珠A簧链模型.!&/模拟生物大分子’标准./)/粒子表示高分子链

珠粒’相邻珠粒间的弹簧模型由弹簧力实现’其表达式为(

R(<E:
U’<E

#A!’<E$’C8N"!
!#0"

式中’U 为弹簧常数’’C8N为相邻两粒子间的最大距离’当两个粒子间的距离达到这个最大距离时’弹簧
力就会增加至无穷大’因此相邻两粒子间的距离不会超过’C8N*

!!./)/数值方法测试算例

本节通过对等温高分子悬浮液的)254.K5;;.流动和强制对流换热两个算例进行模拟’并与已有的经
典结论进行比较’来验证./)/方法处理等温高分子悬浮液流动和热对流问题的准确性和可靠性’为后
续研究微通道间温度梯度作用下的高分子悬浮液流动做准备*

模拟算例的控制方程中’各物理量均为无量纲量*根据I1229和 G811.6.!0/的研究’壁面粒子M+流
体粒子;和高分子链粒子3间的保守力系数分别为,MMe0’,;;e,33e,3;e’0W@D$-e#-_’0’,M;e,M3
e!,;;g,MM"#$!e$_&-)温度W@De#’每个粒子的质量%e#*在J和$方向施加周期性边界’在S方向
施加麦克斯韦反射!D8NS.;;5861.=;.<9526"边界条件.!’/*
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8I:!等温高分子悬浮液流动模拟
第一个验证算例是微直通道内等温高分子悬浮液流动模拟’模拟条件与文献.-/中的相同*模拟流

动区域范围(A(")J)("’A#_0)$)#_0’A#0)S)#0’均匀布置!#&""个流体粒子和!#&"个边
界粒子*J方向施加无量纲驱动力"_"!’实现压力梯度驱动流体粒子运动*RPHP模型中’弹簧常数U
e&_"’相邻两珠最大距离’C8Ne(_"*设定高分子长度!OL856*.6"分别为("+&"+$"’高分子数量
!6OL856"分别为("+&"+$"’并将高分子随机分布在流体区域内*在处理计算结果时’将计算区域S5J平
面划分为(""=!"个格子’每计算!=#"%个时间步长!即%""个时间单位"将每格内所有粒子的流动参数
取均值’得到局部位置各参数的变化情况及整体的流动特性*

图#表示高分子悬浮液在微直通道!垂直通道方向J:"处截面"内流动速度分布与文献.-/的对比*
从图中可以看出’在条件相同情况下’速度分布曲线与文献.-/一致’说明./)/方法可以准确模拟等温
条件下高分子悬浮液在微通道内的流动特性*

图#!本文方法与文献模拟微通道内高分子悬浮液流动速度分布对比
!高分子链长度为("’高分子链数分别为"+("+&"+$""

R53K1.#!O2C78154262=9L.\.;2<59B712=5;.48<12449L.C5<12A<L866.;S59LC8<12C2;.<K;.
!OL856*.6e("’6OL856e"’("’&"’$""

8I8!圆柱绕流模拟
第二个验证算例是在强制对流情况下二维平板中围绕圆柱流动模拟*模拟流动区域范围(A#"")

J)#""’A#_0)$)#_0’A(")S)("’圆柱体直径为#"*通道内均匀分布#0!%""个流体粒子’V方
向布置’!""个边界粒子’圆柱区域由$(&个固壁粒子构成*圆柱绕流雷诺数(

[.:GJ9$G !#&"
式中’9 为圆柱直径’值为#")G为流体运动粘度’值为"_!0’GJ 为流体的运动速度’对流体施加流速
"_0’由式!#&"得雷诺数[.为!"*应用./)/方法计算雷诺数为!"时圆柱体表面的努塞尔数!HK"分
布’其曲线如图!所示*从图中可以看出’在条件相同的情况下./)/模拟结果与文献I86+OL863.!-/的
直接数值模拟结果以及OL863+R56;8B426.!$/的有限元计算结果一致’说明本文./)/方法能准确地处理
强制对流换热问题*

(!微通道内温度梯度作用下高分子悬浮液流动的模拟

采用前述建立的./)/方法’对微通道内温度梯度作用下高分子悬浮液流动进行模拟’探究微通道
内温度梯度对高分子悬浮液运动特性的影响*流体初始温度为D/ e#_"’上壁面为高温区域DU’下壁
面为低温区域D6’两壁面简化为恒温热源’设定模拟过程中壁面维持初始温度不变*流动区域J!沿通
道方向"+$!垂直平面方向"和S!垂直通道方向"分别为A(")J)("’A#_0)$)#_0’A#0)S)

-$0-!第%期 !!!!!!高!!分!!子!!通!!报
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图!!圆柱体表面的努塞尔数!HK"分布’[.e!"

R53K1.!!FL.;2<8;HK44.;96KC?.1:54915?K95638;2639L.<B;56:.14K1=8<.![.e!""

SL.69L.=;K5:=;2S4812K6:<51<K;81<B;56:.1

#0* 在通道内随机布置("条长度分别为("+&"+$"的高分子’高温DU 分别为#_%+#_!+#_#’低温D6 分
别为"_&+"_-+"_$*其余./)/计算参数如第!节所述*

图(!计算模型

R53K1.(!O8;<K;89526C2:.;:58318C

NI:!微通道内高分子悬浮液的温度分布
探究温度梯度对微通道内高分子悬浮液的热传导及温度分布的影响’引入无量纲温度DM 和无量纲

长度XM’分别为(

DM :
DAD6

DU AD6
!#’"

XM :
S
C

!#-"

式中’C为微通道宽度*
图%展示了微通道内处于平衡温度条件之前过渡期内发生的瞬态过程’可知无论是瞬态过程还是稳

态过程’温度梯度对沿垂直通道方向的无量纲温度分布影响不大*当达到稳态时’温度分布呈线性分布*
由于温度和传热在瞬态过程中是变化的’因此下文对速度+高分子质心分布及拉伸特性的探究都是在稳
态过程中进行的*

在壁面温度为D6e"_&’DUe#_%时’9e"_""#!和"_"(&时刻的温度云图’如图0所示*图0!8"表
明在9e"_""#!时刻靠近壁面的悬浮液温度与壁面温度一致’而在通道中部的悬浮液保持其初始温度’

-"&- !!!!!!!高!!分!!子!!通!!报 !"#$年%月!
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图%!垂直通道方向的温度分布随时间变化情况

R53K1.%!/5C.64526;.449.C7.189K1.:54915?K95268;2639L.\.195<8;<L866.;89:5==.1.6995C.

完全不受壁面温度的影响’并且此时高分子的拉伸+折叠+缠绕等行为均未发生明显变化*在9e"_"(&
时刻达到稳态’悬浮液的温度分布如图0!?"所示’下文将在此情况下将进行研究*图0!?"还可以看出’
高分子的拉伸程度显著增加’高温区域的拉伸程度要比低温区域大得多’(_%节将详细探究*

图0!两壁面温度为D6e"_&’DUe#_%的温度云图!黑色实心圆表示高分子粒子"

!8"9e"_""#!)!?"9e"_"(&

R53K1.0!>68742=9.C7.189K1.<;2K:SL5;.D6e"_&86:DUe#_%!?;8<‘42;5:<51<;.41.71.4.69C8<12C2;.<K;.78195<;.4"

!8"9e"_""#!)!?"9e"_"(&

NI8!微通道内高分子悬浮液的速度分布
探究温度梯度对高分子悬浮液流动速度的影响’为微通道内悬浮液局部和整体速度的精确控制提供

理论基础*图&!8"表示高分子较短!6OL856e("’OL856*.6e(""时悬浮液速度分布曲线’与传统的平面
泊肃液流不同’其中心线右侧速度大于左侧速度’速度峰值出现在中心线右侧*随着温度梯度的增加’这
种趋势越来越明显*由于悬浮液粘度随温度的升高而降低’所以随温度升高粒子间的粘滞力减小*因
此’在微通道中上部高温区的速度大于下部低温区速度*随着温度梯度的减小’速度峰值增加’速度差减
小’速度分布曲线的整体对称性变好*随着高分子长度的增加’悬浮液速度不随温度的升高而增加’如图

&!?"所示*原因可能是高分子较长时’高分子之间的缠绕+拉伸+牵拉起主导作用’阻碍了周围溶剂粒子
的运动’使流动速度大幅度降低’降低温度梯度对速度的影响*

此外’在温度梯度作用下’产生沿垂直通道向上!指向高温壁面"的浮升力*进而在浮力升力作用下’
高分子向上部区域迁移’对溶剂粒子产生阻力效应’降低流动速度*因此’速度分布曲线呈现出中心线左
侧速度高于右侧’峰值速度出现在中心线左侧*
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图&!不同温度梯度下高分子悬浮液速度分布曲线

R53K1.&!,.;2<59B712=5;.48<12449L.C5<12A<L866.;K6:.1:5==.1.699L.1C8;318:5.694
!8"6OL856e("’OL856*.6e(")!?"6OL856e("’OL856*.6e$"

NIN!高分子的质心分布
通过探究质心分布来分析在温度梯度作用下高分子的迁移情况’为悬浮液中高分子的定向输运和筛

选提供理论基础*将垂直通道方向均分为#""层并统计高分子链质心出现在每层的次数’进而根据式
!#$"计算概率密度!(

!:
I

()&3=-6C,<-
!#$"

式中’I 为统计阶段每一层出现高分子链质心的次数’;)&3为统计阶段的总步数’-6C,<-为通道内高分
子链的数量*

由图’可以看出’温度梯度对高分子分布影响明显*由于温度梯度引起垂直通道向上的浮升力’导
致高分子沿垂直通道迁移*当温度梯度较大时’通道内浮升力较大’高分子在其作用下向通道上部迁移
的幅度大’因此分布曲线整体向右侧偏移且倾斜程度较大*随着温度梯度减小’浮升力随之减小’高分子
向通道上部偏移的幅度降低’分布曲线整体向中部偏移且倾斜程度变缓*当无温度梯度时通道内浮升力
消失’分布曲线呈双峰状’通道中部出现局部极小值’这是由于布朗扩散运动与壁面诱导共同作用的结
果*由于高分子与壁面间相互作用’使得高分子远离壁面’造成近壁面区域出现了高分子排空层’因此曲
线在两侧快速下降*

图’!质心概率分布

R53K1.’!O.69125:712?8?5;59B:54915?K9526
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NI3!高分子的拉伸特性
探究温度梯度对悬浮液中高分子拉伸程度的影响’为深入研究悬浮液的运动行为提供基础*为降低

高分子之间作用的影响’在通道内随机布置("条长度为("珠粒的高分子*拉伸长度.("/是衡量高分子
链拉伸程度的重要指标’可表示为(

T
A

:C8N!’<’J"AC56!’<’J" !!""
式中’<’J 为第<链上各珠粒位置向量在J方向的分量*将垂直通道方向分成!"层统计每层中各条高分
子链的拉伸长度并取均值’得到平均拉伸长度8J*

图-为不同温度梯度下高分子的平均拉伸长度’可得平均拉伸长度曲线具有两个局部峰值’表明通
道中部高分子的拉伸程度低于通道顶部与低部的拉伸程度*当无温度梯度时’曲线呈完全对称’两峰值
位置关于中轴线对称*随着温度梯度的增加’高分子整体拉伸程度增大’曲线整体向右侧偏移’右侧峰值
比左侧峰值大*这是由于高温促进了高分子的拉伸与迁移’因此高温区域的拉伸程度比低温区域大*

图-!不同温度梯度下高分子的平均拉伸长度

R53K1.-!+\.183.491.9<L563;.639L2=C8<12C2;.<K;.489:5==.1.699.C7.189K1.318:5.694

%!结论

本文将./)/方法扩展到模拟热梯度作用下微直通道中的高分子悬浮液流动’采用有限拉伸非线性
弹性!RPHP"珠A簧链模型建立高分子’对微通道内高分子及悬浮液运动规律进行了模拟’结果表明(

!#"无论是瞬态过程还是稳态过程’无量纲温度对垂直通道内的温度梯度都不敏感*在瞬态过程中
时刻进行着传热和温度变化’当达到稳态时微通道内温度呈线性分布)

!!"当高分子长度较短时’由于温度对悬浮液粘度的影响’截面速度差随温度梯度的增加而增大*低温
区域悬浮液流动速度随温度梯度的增大而明显降低*随着高分子长度的增加’高分子之间的缠绕+拉伸和
拖拽现象突出’阻碍了周围溶剂粒子的运动’从而大大降低了截面速度’降低了温度梯度对速度的影响)

!("温度梯度对质心分布的影响很大’直接影响高分子迁移的程度*当温度梯度较大时’高分子向通道
上部迁移程度大’分布曲线向右侧偏移’并有较大的倾斜度*随着温度梯度的减小’高分子向通道上部迁移
的程度减小’分布曲线向中间偏移且倾斜度变缓*当两壁间没有温度梯度时’分布曲线呈双峰对称结构)

!%"温度梯度对高分子的拉伸程度有明显影响’高温促进高分子的拉伸*
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