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壁面法向振动流体特性的分子动力学 

董海军，卢晓青，张浩鹏，单明明 
(西北工业大学机电学院，西安 710072) 

摘要：应用分子动力学方法研究了壁面法向振动条件下流体的流动特性。构建了由铜固体壁面与氩

流体构成的二维 Couette 流动几何模型。通过对固体平板壁面施加不同振动参数的法向振动，模拟

仿真了不同振动参数下近壁面流体的流动状态，获得了相应的流体流动参数，进而研究分析了壁面

振动对固液界面间摩擦阻力的影响机制。研究结果表明，对壁面施加法向振动可以有效地减小固液

界面间的摩擦力，减阻的幅度与振动参数关系很大；通过对流体的速度场及密度分布的分析，认为

固体壁面法向振动使近壁面流体密度大幅度降低是导致固液界面间摩擦力减小的主要原因。 
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Abstract: The fluid properties under the condition of the solid wall normal oscillations were studied using 
the molecular dynamics method. The two dimensional Couette flow model made up of copper wall and 
argon fluid was built. The fluid state of the near wall was simulated under the different oscillation 
parameters of solid wall and the corresponding fluid velocity field, the density distribution, the potential 
energy curves and the friction force were obtained. Then the influence mechanism of the wall oscillations 
on the frictional drag at liquid-solid interface was investigated. The results indicate that the frictional drag 
between wall and fluid can be reduced effectively by applying normal oscillations for the solid wall and 
the drag reduction rate is mainly dependent on the oscillation parameters. Meanwhile, the decrease of 
fluid density near wall leads to the reduction in frictional drag at liquid-solid interface. 
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引言1 

减小水下航行器的阻力、提高航速、节约能源

消耗是人类一直追求的目标。自从 1992 年 Jung W 

J 等[1]通过对槽道湍流的直接数值模拟发现壁面展
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卢晓青(1990-)，女，硕士生，研究方向为流体力学壁

面振动减阻。 

向周期振动能够有效地减小壁面阻力以来，壁面振

动减阻越来越受到人们关注。1994 年 Laadhari F

等[2]进行实验研究了壁面展向振动时湍流边界层

的流动情况，实验结果表明，靠近振动壁面处湍流

边界层的平均速度梯度较小，湍流强度降低，从而

验证了壁面振动可以减小湍流边界层的表面摩擦

阻力。之后，很多学者[3-8]对此问题也进行了相关

的数值模拟和实验研究，都得到了一致的阻力与湍

流强度降低的结论。 

目前大都研究壁面展向振动对液体流场的影

1
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响，而少数一些文献的研究结果以及实际中诸如

“管道增输器”装置[9]的应用效果均表明壁面在其

他方向上的振动也具有减阻的效果。另外，受超声

振动切削良好减阻效果的启示，本文采用分子动力

学模拟技术，通过对壁面法向高频振动条件下近壁

面流体的流场特性进行模拟仿真，来探讨振动对近

壁面流体的流场特性的影响。 

1  模拟体系的建立与基本原理 

1.1 模拟体系的建立 

考虑到壁面法向振动情况下，流动参数只在与

展向垂直的平面内变化，属于二维平面流场，因而

为了减小计算量，采用二维模型。利用 LAMMPS

软件[10]，构建二维 Couette 流动几何模型，如图 1

所示。 

 

图 1  分子动力学计算模型 

为了保证模拟的可靠性，模拟系统由材料参数

已知的上、下两个材料为铜的金属薄壁与其间的氩

流体组成，各金属薄壁均由 10 层铜原子采用 Sq2

晶格结构[11]组成。为了缩短弛豫时间，氩流体的初

始状态也采用相同的构型，流体初始数目密度

0.837ρ∗ = 。模型的总尺寸为 278.24Lx∗ = ，

386.444Ly∗ = ；上下金属薄壁的厚度相同，即

* 6.956σ = 。模型中总原子数为 90180 个，其中氩

流体原子总数为 86580 个，每个金属薄壁中铜原子

数为 1800 个。 

1.2 相互作用势及其参数 

经典分子动力学模拟中，在不涉及具体物质的

定性研究中多采用 Lennard-Jones 势能函数来描述

原子间的相互作用。使用它来描述液态氩原子间的

相互作用能够很好地与实验数据相吻合，并且其形

式简单、计算量小。 

在本文分子动力学模拟中，研究的重点是固体

壁面振动对近壁区域氩流体的影响，为使固体壁面

整体能够按照预定的规律运动，同时为了减小计算

量，不考虑固体壁面内铜原子间的相互作用，限制

铜原子热自由运动。氩-氩原子间、氩-铜原子间的

相互作用势均采用 Lennard-Jones 势函数： 

( )

12 6

c

c

4        

0                                    

ij ij ij

r r
r r r

r r

σ σε
ϕ

⎧ ⎡ ⎤⎛ ⎞ ⎛ ⎞⎪ ⎢ ⎥−⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎪ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟= ⎢ ⎥⎨ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎣ ⎦⎪
>⎪⎩

若 ≤

若

     (1) 

式中：σ 、 ε 分别表示长度、能量参数；r 粒子间

距；rc 截断半径。在本文的模拟中，氩原子间 LJ

势函数截断半径取 Ar2.5σ ，铜原子与氩原子间 LJ

势函数截断半径取 Ar3σ 。 

氩 - 铜 原 子 间 的 作 用 势 函 数 参 数 根 据

Lorentz-Berthelot 原则获取： 

Ar Cu Ar Cuε ε ε− = ⋅                     (2) 

Ar Cu Ar Cu
1 ( )
2

σ σ σ− = +                  (3) 

式中：下标Ar 和Cu 分别表示液体氩和固体铜。 

不同原子间的 LJ 势函数参数值如表 1 所[12]： 

表 1  不同原子间 Lennard-Jones 势函数参数值 

原子类型 ( )nmσ  ( )Jε  

氩-氩 
铜-铜 
氩-铜 

0.3405 
0.2338 
0.2872 

2216.5402 10−×  
2165.5815 10−×  
2110.4153 10−×  

 

在 模 拟 中 选 定 氩 原 子 的 LJ 势 能 参 数

Ar 0.34nmσ = ， 22
Ar 16.5402 10 Jε −= × 分别作为长度

和 能 量 的 基 本 单 位 ， 氩 原 子 的 质 量

24
Ar 39.95 1.6747 10 gm −= × × 作为质量的基本单位，

时间基本单位为 122.161 10 s−× ，计算中涉及的所有

其他物理量均经由上述基本单位转换为无量纲值。

2
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具体转换关系见下表 2。 

表 2  各物理量无量纲化关系式 

物理量 转换关系 物理量 转换关系 

原子间距 rr
σ

∗ =  时间 
2t t

m
ε
σ

∗ =  

能量 EE
ε

∗ =  速度 mv v
ε

∗ =  

作用力 f f σ
ε

∗ =  温度 bkT T
ε

∗ =  

压力 3

P Pσ
ε

∗ =  数目密度 3ρ ρσ∗ =  

1.3 边界条件与模拟系综 

根据上述所建立的计算模型，确定需要采用混

合边界条件，即 x 方向和 z 方向使用周期性边界条

件，y 方向根据实际状态采用固壁边界。 

模拟体系采用 NVT 系综，使用 Nose-Hoover

方法，维持系统温度在 90 K 左右。需要注意的是，

在非平衡分子动力学模拟中，粒子速度往往由平流

速度 (advection velocity)和热运动速度 (thermal 

velocity)2 部分组成，而温度仅与粒子热运动速度

密切相关，因此需要将此速度偏差(平流速度)从粒

子速度中移除，本次模拟将采用 PUT (profile- 

unbiased thermostat)方法[13]实现此目的。在计算模

拟体系温度时，先将模拟区域划分成若干个格子，

统计得出每个格子中所有原子组成的整体的质心

速度，将此质心速度从处于该格子区域内的每个原

子速度中移除，即可得到该格子中所有原子的热运

动速度。时间步长取为 0.005t∗Δ = 。 

1.4 壁面振动施加方法 

上金属薄壁固定不动，其中的铜原子通过 LJ

势能作用为流体区域上表面提供约束。因为下壁面

法向振动情况下，振动振幅对壁面影响流场区域的

大小影响很大，若所建的几何模型在 y 方向尺寸过

小，上壁面的约束作用将对所研究的振动壁面附近

的流场造成较大影响。因此，本文在研究壁面法向

振动对流体流场的影响时，根据所选振幅大小的不

同，几何模型在 y 方向上相应地选取了不同的尺

寸，以尽量减小上壁面的约束作用对振动壁面附近

流场造成的影响。 

为了使仿真研究更接近实际应用，本文模拟选

定下壁面沿 x 正向的移动速度大约为一般鱼雷的

行进速度，其无量纲值约为 0.2xV ∗ = 。故下壁面一

方面以恒定的速度 Vx
*=0.2 沿 x 轴正向运动，同时

在法向(y 方向)叠加周期振动；而上壁面保持静止

状态。因此，上、下金属薄壁的运动方程分别为： 
对上金属薄壁有： 0xS∗ = ， 0yS∗ =         (4) 

对下金属薄壁有：
0.2

sin(2 / )
x

y

S t

S A t Tπ

∗ ∗

∗ ∗ ∗ ∗

⎧ =⎪
⎨

=⎪⎩
 (5) 

式中：Sx
*，Sy

*分别表示壁面沿 x 方向和 y 方向的

位移，A*和 T*分别代表壁面法向振动的振幅和周期。 

2  模拟结果与讨论 

为探讨壁面法向振动对固-液界面摩擦阻力

的影响机制，有必要分析运动壁面法向周期振动

对其附近流场微观流动特性的影响。我们研究以

下内容。 

2.1 振动参数对流体法向上的质心位置的影响 

下金属薄壁以式(5)中的运动方程作法向周期

振动时，统计得到周期 T*=200 时，不同振幅

(A*=2,8,15,30)下流体 y 方向上的质心位置随时间

的变化规律，如图 2 所示。 

 

图 2  不同振幅对流体 y 方向质心位置的影响 

可以看出，壁面仅作平动(未振动)时，流体质

心位置基本不变，而给运动壁面叠加法向周期振动

3
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后，壁面振动引起流体在法向上做周期性振动，流

体质心位置变化曲线是近似的正(余)弦曲线，曲线

的幅值与壁面振动幅度成正比。观察曲线的平衡位

置，发现壁面法向振动时整个流场的质心上移，且

振幅越大，移动的距离也越大。 

图 3 所示为壁面在相同周期 T*=200，不同振

幅下(A*=2,8,15,30)作法向振动相对于未振动时流

体 y 方向质心相对位置变化规律，以及该振动参数

下壁面的运动规律。从图中可以看出，流体沿 y 方

向的运动规律与壁面法向振动并不同步，两者之间

存在相位差。 

 
(a) A*=2 

 
(b) A*=8 

 
(c) A*=15 

 

(d) A*=30 

图 3  不同振幅下壁面振动与流体沿法向的运动规律 

2.2 振动参数对流场密度分布的影响 

为进一步说明壁面法向振动对流场分布的影

响，以模拟开始时刻的坐标为基准，将流体区域沿

y 方向平均分为 254 层，待系统达到稳定状态后，

统计得到流场不同位置处流体原子数目密度的变

化规律。任选振动周期 T*=200，振幅 A*=15 时进

行分析，得到不同位置(Y*值)处，流体原子数目密

度随步数(时间)的变化规律，如图 4 所示。 

 
(a) Y*=15.758 

 
(b) Y*=21.626 

 
(c) Y*=80.306 

 
(d) Y*=153.656 

 
(e) Y*=300.356 

 
(f) Y*=373.706 

图 4  流场不同位置处原子数目密度随时间变化规律 

从图 4 中可以看出，壁面法向振动将驱使运动

4
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壁面附近流体沿 y 方向运动，不同位置处流体数目

密度各自呈现周期性规律变化。对于 Y*>15 的流

体，存在某一区域，该区域受其上部和下部流体的

共同作用，使得该区域中流体数目密度变化周期

为其上部或下部区域变化周期的一半，如图 4(d)

所示。而关于该区域对称的上部和下部流体的数

目密度变化周期大致相同，如图 4(c)和 4(e)中曲

线变化周期同为 20000 步(步长 0.005t∗Δ = ，时间

即为 100)。 

2.3 振动参数对流体速度的影响 

同样地可以研究壁面法向振动对流体 x 方向

流速分量的影响。以模拟开始时刻的坐标为基准，

将流体区域沿 y 方向平均分为 254 层，统计得到每

层中流体在各个时刻沿 x 方向的流速。不同位置(Y*

值)处流体 x 方向流速分量随时间的变化规律，如

图 5 所示。 

 
(a) Y*=15.758                                   (b) Y*=21.626 

 
(c) Y*=80.306                                    (d) Y*=153.656 

 
(e) Y*=300.356                                   (f) Y*=373.706 

图 5  壁面法向振动对流体 x 方向流速的影响 

从图中可以看出，壁面法向振动会将振幅以内

的流体全部驱离，但法向振动不会对流体沿 x 方向流

速值产生影响，紧靠剪切壁面的那部分流体 x 方向的

速度最大值仍为 0.2，与壁面运动速度相同。在距离

运动壁面较远处，壁面的运动不再会对该处流体 x

方向流速造成影响，这部分流体仅具有热运动速度。 

图 6 所示为对图 2 中壁面法向振动时流体 y 方

向质心变化曲线求导得到的不同振动参数下整个

流场法向平均速度随时间的变化规律。从图中可

见，壁面法向振动对流场法向平均速度影响较大，

整个流场法向上的平均速度满足近似的正(余)弦

变化规律，曲线幅值随着振幅的增大而增大，且远

超过流体热运动速度值。 

 

图 6  不同振动参数下整个流场法向平均速度的变化规律 
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2.4 振动参数对壁面与流体间相互作用势能

的影响 

由于模拟中采用 Lennard-Jones 对势来描述

粒子间的相互作用，而作用力是由势能的负梯度

来表示的，因此考察壁面法向振动参数对固体与

流体间相互作用势能的影响，对于分析壁面法向

振动对固-液界面摩擦阻力的影响机制是大有裨

益的。 

 

图 7  壁面法向振动对壁面与流体间相互作用势能的影响 

图 7 所示为壁面在一定周期(T*=200)不同振幅

(A*=8,15,30)下作法向振动对壁面与流体间相互作

用势能的影响。从图中可以看出，壁面振动导致壁

面与流体间的相互作用势能降低，并且振幅越大，

势能减小程度越显著。 

2.5 振动参数对固-液界面间摩擦阻力的影响 

由于本文研究的最终目标，是要揭示壁面振动

减阻的机理以及探寻减阻效果最佳的振动参数，因

而在模拟研究时，总想先寻找出能够减阻的振动参

数区域。经过多次变参数试算，发现壁面法向振动

时，振动周期(频率)和振幅对减阻效果影响都很

大。在试算的多组参数中，振动周期(频率)对减阻

效果的影响似乎是单方向的，即对于给定的振幅，

振动周期必须足够小(即振动频率必须足够高)，壁

面法向振动才具有减阻效果，否则壁面法向振动不

但不能减小摩擦阻力，反而会加大固-液界面间的

摩擦阻力。由于分子动力学模拟的计算量非常大，

加之我们的模拟体系又很大，这就使得计算非常费

时。因此，作为初次尝试性的研究，本文只在试算

的几组参数中选取能够减阻的一个周期(频率)作

为固定值，来研究这一振动周期下不同振幅对固-

液界面间摩擦阻力的影响。 

本文研究了相同振动周期 T*=200，不同振幅

下(A*=2,8,15,30)振动壁面所受摩擦力 Fx
*随步数

(时间)的变化规律。模拟结果显示给运动壁面施加

法向振动后，壁面所受摩擦力振荡现象加剧，但在

某些振幅下也会呈现一定周期性变化规律。为进一

步直观地说明壁面法向振动对固-液界面间摩擦阻

力的影响，在系统达到稳定状态后，统计得到相同

法向振动周期，不同振幅下剪切壁面所受平均摩擦

力值，如表 3 中所示。 

表 3  运动壁面沿法向振动时不同幅值对摩擦力的影响 

壁面运动情况 壁面所受摩擦力 Fx
* 减阻幅度 

未施加振动时 –2.1023  

A*=2 –2.1492 –2.23% 

A*=8 –1.5356 26.96% 

A*=15 –1.0424 50.42% 

A*=30 –0.7383 64.88% 

由表 3 中可以看出，运动壁面在一定周期下作

法向振动，当振动幅值超过一定值(这里 A*>2)时，

能够有效地降低运动壁面所受的摩擦阻力。在所选

定的振动周期(频率)下，减阻幅度随振幅增大总体

呈增大趋势，壁面法向振动最大能降低约 65%的摩

擦阻力。 

2.6 壁面法向振动对固-液界面间摩擦阻力

影响机制 

(1) 从流场的密度分布来看，壁面沿法向作周

期振动时，由于壁面内铜原子对液体氩原子的作用

力，壁面推动其附近流体沿法向运动，而这部分近

壁流体同时又受到上部流体的作用力，迫使其向下

运动，流体沿法向的运动规律与壁面振动不同步

(图 3)；当壁面振动的周期足够短(振动频率足够

高)，以至于壁面到达下一个新的运动周期时，壁

6

Journal of System Simulation, Vol. 27 [2015], Iss. 8, Art. 4

https://dc-china-simulation.researchcommons.org/journal/vol27/iss8/4



第 27 卷第 8 期 系统仿真学报 Vol. 27 No. 8 
2015 年 8 月 Journal of System Simulation Aug., 2015 

 

http:∥www.china-simulation.com

• 1686 • 

面附近流体仍未“返回”到原位置，那么在某段时间

内，壁面附近流体数目密度值降低(图 4)，甚至有

可能不存在流体原子，处于完全真空状态，如此

一来，固体壁面与流体界面间摩擦阻力得到大幅

度降低。 

(2) 从振动时壁面与流体间相互作用势能的

变化(图 7)来看，壁面法向振动导致壁面与流体间

的相互作用势能降低，进而相互作用力减小。因此，

这也是壁面振动减小摩擦阻力的原因之一。 

3  结论 

利用 LAMMPS 软件，构建了由铜固体壁面与

氩流体构成的二维 Couette 流动几何模型。通过对

固体平板壁面施加不同振动参数的法向振动，模拟

仿真了不同振动参数下近壁面流体的流动状态，获

得了相应的流体速度场、密度分布、壁面与流体间

相互作用势能以及固液界面间的摩擦力。研究结果

表明： 

(1) 壁面振动使得近壁面流体密度减小，从而

使流体粘度降低，固液界面间的摩擦阻力随之降低。 

(2) 固液界面间的摩擦阻力与模拟体系的总

势能直接相关，壁面振动使得总势能大幅度降低，

从而使得摩擦阻力也相应的降低。 
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