
纳米尺度低速流动的速度计算
（分子动力学方法）

张文飞

燕山大学



纳米尺度流动的应用背景

特征尺寸: 在10-9m到10-7m(1nm-100nm)之间

微电机系统（MEMS），

材料工程，表面问题，
摩擦问题，润滑问题，
传热问题，生命科学，
医学领域…

主要方法：…



纳米尺度流动研究的现状

模型类型：
液体、气体、多相流、渗流…

参数计算：
速度、压力、密度、导热系数、
粘度、温度…



管内流动问题



圆截面管内流动问题



矩形截面管内流动问题



缝隙流动问题



低速流动：流动速度< 5 m.s-1

低速流动 低雷诺数≠

纳米级低速流动的界定
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1，大部分纳米级流动的实际问题为低速流

2，即使是高速流动，在边界附近也是低速流

低速流动研究的必要性



低速流动问题中的主要难点
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速度的通用算法

该算法成立的条件
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实际情况是：

因为：

1，计算误差

2，布朗运动的影响



低速流动速度计算的新方法
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对MD方法中的外力函数进行线性展开，

将外力增量从总的力的增量中分离出来，
然后求得由外力增量引起的流动速度增量…

（1）线性叠加法
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水分子的模型



水分子的力学模型
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分子间的运动关系
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分子间的作用力的推导
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算例
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根据流体力学中粘度、切应力和流速增量
的关系（对于牛顿流体即牛顿内摩擦定律)
先用分子动力学方法算出流体的粘度和切应
力（即使是稳态流，粘度和切应力也是随空
间位置而变化的），然后求出流动速度。

低速流动速度计算的新方法

dy
dvμτ =

（2 ）空间线性化法



物理参数分布的非均匀性
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分子动力学和宏观物理参数的关系

统计物理学和统计力学
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算例



问题和讨论

第一种方法：
1，计算速度快，
2，可以方便地计算出边界滑移，
3，稳定性较差。

第二种方法：
1，计算速度慢，
2，不能计算边界滑移，
3，稳定性好。

计划将这两种方法结合在一起应用。
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