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自扩散泳微观转动马达的介观模拟∗

沈明仁 刘锐 厚美瑛 杨明成† 陈科‡

(中国科学院物理研究所, 软物质物理重点实验室, 北京凝聚态物理国家实验室, 北京 100190)

( 2016年 6月 20日收到; 2016年 6月 24日收到修改稿 )

转动的微尺度马达是一类重要的微流器件. 近年来, 因为其重要的应用及理论价值引起了学术界的广泛
关注. 本文提出了一种新型的自扩散泳驱动的微观转动马达模型. 通过介观动力学模拟, 验证了该模型的有
效性. 模拟结果表明, 该自扩散泳微观转动马达可以单向地自驱动转动, 并且转动速度和马达表面发生的催
化化学反应速率 (即自产生的浓度梯度场强弱)、以及液体分子与马达之间的相互作用有关. 此外, 研究了两个
转动马达共存时的运动行为, 重点考察了马达之间的流体力学相互作用和浓度梯度场效应对马达转动的影
响. 该自扩散泳微观转动马达为设计实用的微流器件提供了新的思路和参考, 也为研究活性胶体系统的集体
行为提供了理想模型.

关键词: 自扩散泳微观转动马达, 扩散泳效应, 多粒子碰撞动力学, 分子动力学模拟
PACS: 02.70.–c, 47.11.–j, 47.57.–J DOI: 10.7498/aps.65.170201

1 引 言

微流机器因为在生化检测、疾病诊断、药物治

疗等领域中的潜在应用价值, 近年来已经成为学术
界和工业界的研究热点 [1]. 在各种微流机器中, 微
观转动马达是一类重要的微流机器. 转动马达可以
将不同形式的能源转化为转动的动能, 从而驱动流
体或其他微观器件. 微观转动马达广泛地存在于
生物体之中 [2]. 比如, 细菌的螺旋状鞭毛就是由鞭
毛根部的转动马达来驱动 [3]. 再比如, 细胞膜上的
转动离子泵, 其维持细胞膜内部离子浓度恒定的功
能主要通过F0F1-ATP合成酶 (adenosine triphos-
phate (ATP) synthase) 绕着定轴转动实现 [4]. 受
大自然的启发, 合成利用化学反应的能量实现定向
转动的微观转动马达引起了人们的广泛兴趣. 但
是, 这一目标并不容易实现. 设计可以在微观尺度
定向运动的人工器件有三个困难需要克服 [5,6]. 首
先是热扰动的影响. 随着尺寸的减小, 流体环境的

热扰动效应变得越来越显著. 其次是低雷诺数的影
响. 在低雷诺数的条件下, Navier-Stokes方程可以
简化为Stokes方程, 而Stokes方程是不包含时间项
的线性方程, 所以简单的往复运动并不能导致净运
动. 这一限制经常被称为Scallop定理, 它是由美国
物理学家Edward Purcell首先提出来的 [2,7]. 简单
来说, Scallop定理决定了人们无法通过简单地模
仿宏观机械设计出微观机械 [8,9]. 第三个困难是如
何实现稳定的能量来源. 特别是在复杂的生物体内
环境中, 如何找到稳定、可靠、安全的方式给微流机
器供能是一个至关重要的问题. 人们已经提出了不
同的供能方案, 比如利用酶催化的化学反应 [10]或

者微生物的集体运动 [11].
虽然随着体系的缩小, 热扰动的影响较难消

除, 但是另外两个困难都是可以通过巧妙的物理和
结构上的设计予以解决的. 在一系列的研究中, 利
用化学反应供能的自驱动方式尤其受到关注, 因为
该方式可以有效避免引入外界能源的困难且可以

利用泳效应机理, 如扩散泳, 来克服Scallop定理的
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限制 [12−20]. 扩散泳指的是溶剂中浓度梯度场导致
的悬浮胶体粒子沿着梯度场的定向迁移运动, 其驱
动力称为扩散泳力 [21]. 为了利用扩散泳效应来设
计自驱动的转动马达, 两个条件需要得到满足: 首
先马达自身要能够催化化学反应, 产生浓度梯度
场; 其次马达自身的结构必须具有空间上的不对称
性. 马达的空间非对称性可以通过马达构成材料的
非均匀性或者马达几何形状的非对称性来实现. 前
者的一个代表性例子就是Janus粒子类型的自驱动
马达, 它由两种具有不同化学或者物理性质的材料
组成. 比如, 球形Janus粒子的一个半球被喷涂上
特定的催化材料从而催化溶液中的化学反应, 而另
一端的材料在化学上是惰性的 [20]. 到目前为止, 几
乎所有的化学驱动的微观马达都是利用异质的材

料来实现自推进运动的. 在最近的研究中, 利用纯
粹的几何形状的非对称性, 具有均一材料的自扩散
泳转动马达也已经在模拟上被实现 [22].

在本文中, 我们提出一个十分简单的自扩散泳
微观转动马达的设计方案. 马达由三个胶体球组
成, 它们互相连接在一起并具有固定的中心, 其中
一个胶体球负责催化化学反应, 产生驱动的浓度梯
度场; 另外两个胶体球不参与化学反应, 但与流体
分子具有不同的相互作用, 因此负责产生推进的力
矩. 与Janus 类型的粒子相比, 我们把化学反应归
结到一个单独胶体粒子上, 从而将化学反应与驱动
作用分开, 明确组成马达的各个部分的作用, 方便
进行理论分析. 另外, 利用当前的胶体合成技术,
该转动马达在实验上很容易实现. 通过分子动力学
和多粒子碰撞动力学相结合的介观模拟方法, 对上
述模型的可行性进行了检验. 进一步, 我们研究了
两个转动马达共存时的运动行为, 重点考察了两个
马达之间的流体力学相互作用和浓度梯度场效应

对马达转动速度的影响. 我们的工作为设计实用的
微观机器提供了新思路, 也为研究由转动马达组成
的活性胶体系统提供了理想的模型.

2 模拟模型和方法

采用混合分子模拟方法 (hybrid molecular
simulation)研究二维的自扩散泳微观转动马达.
转动马达由三个相同大小的珠子组成, 珠子之间

没有相互作用, 且相对位置固定 (如图 1 所示). 珠
子和流体粒子之间的相互作用用分子动力学方法

(molecular dynamics, MD) 模拟. 而溶剂采用多粒
子碰撞动力学方法 (multiparticle collision dynam-
ics, MPC)模拟, 溶剂包括两种粒子, 分别记为 A,
B. 多粒子碰撞动力学方法是一种可以模拟流体
动力学行为的粗粒化方法. 该方法最早由 Male-
vanets 和 Kapral 引入 [23], 目前在微流器件 [24]、胶

体 [25]、高分子 [26]、生物细胞模拟 [27,28]中都得到了

广泛的运用. 文献 [25,29]更加详细地介绍了多粒
子碰撞方法的细节和应用.

在多粒子碰撞动力学方法中, 流体被模拟为有
限数目的点粒子, 其中每个流体粒子在任一时刻具
有质量m, 位置 r(t) 和速度 v(t). 流体粒子的位置
和速度交替地通过以下两个步骤进行演化: 自由传
播 (streaming)步骤和碰撞 (collision)步骤. 在自由
传播步骤, 流体粒子按照 r(t + h) = r(t) + v(t)h

更新其位置信息, h为时间步长. 随后, 进行碰
撞步骤. 具体方法是将体系划分为一系列边长
为 a的正方形格子并将流体粒子按照其所在的

位置划分入相应的格子. 每个格子平均包含数
目为 ρ的流体粒子, 且每个流体粒子只和自己所
在格子中的流体粒子发生碰撞. 碰撞过程按照
v(t+ h) = vc.m.(t) +R [v(t)− vc.m.(t)] 更新 t+ h

时刻的流体粒子速度, 其中vc.m.(t)表示 t时刻该粒

子所在格子的质心速度; R代表随机旋转矩阵, 具
体取值依照 Ryder 引入的规则进行 [29,30]. 该规则
将随机旋转矩阵的值和每个格子中流体粒子速度

相关联, 从而保证多粒子碰撞动力学算法可以保持
质量、动量、能量和角动量的局域守恒, 从而可以正
确地描述流体力学相互作用、热涨落、质量扩散和

耗散过程 [22,31]. 在碰撞步骤中, 并不区分流体粒子
的种类.

图 1显示了我们本文提出的二维自扩散泳微
观转动马达模型, 它由三个大小相同的珠子构成,
珠子之间两两相切. 转动马达的中心和正方形模拟
体系的中心重合并固定, 且允许马达绕该中心自由
旋转. 三个珠子分别发挥不同的功能, 在图 1中用
不同的颜色表示. 为了简化, 我们假设A流体粒子
对于所有的珠子作用相同, 驱动力矩完全来自于B
流体粒子和不同珠子的相互作用差别.
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图 1 (网刊彩色) 模拟体系示意图 体系中含有两种流体

粒子 A 和B, 以及三个珠子组成转动马达, 三个珠子编号
分别为 I, II, III. 当A流体粒子碰撞到 III号珠子时发生
反应, 按照一定的概率 Pr 变成B流体粒子, B 流体粒子
碰撞到 III 号珠子不发生变化. 当 B 流体粒子运动到超
出体系中心 Rw 距离时, 所有的 B 流体粒子都会变为 A
流体粒子, 而A 流体粒子不变. 系统以逆时针方向为转动
的正方向. Lx, Ly 分别为体系 x, y方向的边长
Fig. 1. (color online) Sketch of simulation system
setup. Chemical reaction from A to B is catalyzed
by Beads III and when the distance between system
center and B is greater than Rw, chemical reaction
from B to A takes place.

各个珠子的具体功能和性质总结如下.
1) 珠子 I (蓝色珠子): 不催化化学反应, 对

于 A, B 流体粒子的相互作用不同, 分别记为
UI,A, UI,B. 因此在流体粒子的浓度梯度下, 可以
产生扩散泳力.

2) 珠子 II (红色珠子): 不催化化学反应, 对于
A, B 流体粒子的相互作用不同, 分别记为 UII,A,
UII,B. 因此在流体粒子的浓度梯度下, 可以产生扩
散泳力. 与珠子 I 的共同作用下, 可以产生净的驱
动力矩.

3)珠子 III (灰色珠子): 催化化学反应A → B,
且对于 A, B流体粒子的相互作用相同,记为UIII,A,
UIII,B, 不产生驱动力.

4) 作用势之间的关系如下: UII,B ̸= UI,B,
UI,A = UII,A = UIII,A = UIII,B.

为了维持稳定的化学反应, 必须不断有反应
物注入体系, 才能维持 III 号珠子上的化学反应
A → B. 在模拟中, 我们利用相反的化学反应
B → A实现反应物的注入. 如图 1所示, 当 B 流
体粒子运动到离体系中心足够远的距离 Rw时, 则
将转变为 A 流体粒子, 类似的技巧已经被成功地
用来模拟其他的自扩散泳微观机械 [22,24,32−35]. 在
III 号珠子表面上, 化学反应A → B以一定的反应

概率Pr进行, 这样通过调节 Pr即可调节产生的B
流体粒子的浓度梯度, 进而调节 I, II 号珠子的扩
散泳力的大小. 反向化学反应 B → A 则以 1的概
率进行. 实验上, 自扩散泳微观转动马达可以由经
过不同表面修饰的胶体粒子相互黏连而成, 同时光
镊技术可以固定这三个胶体粒子的中心区域从而

实现绕固定中心的转动 [36,37].
流体粒子和珠子之间的相互作用采用

Lennard-Jones (LJ) 类型的势能,

Uk,s(r) = 4ε

[(σ
r

)2n

−
(σ
r

)n
]
+ ε′,

r 6 rc, (1)

其中, 下标 k 代表珠子种类, 可取值为 I, II, III;
s 代表流体粒子种类, 可取值为 A, B; ε 和 n 表示

LJ 势作用的强弱, σ 是珠子的半径, rc 是对应的截

断半径. 当 ε′ = 0时, (1)式表示 LJ 吸引势, 记为
A(n, ε); 当 ε′ = ε ̸= 0 时, (1)式表示 LJ 排斥势, 记
为 R(n, ε).

模拟中所有的物理量均采用无量纲约化单位,
长度单位为正方形格子边长 a, 能量单位为 kBT

(kB 为玻尔兹曼常数, T 为温度), 质量单位为流体
粒子的质量m. 我们取 a = 1, kBT = 1, m = 1.
在此约化单位制下, 可以推出其他的常用物理量的
单位, 比如时间单位可以表示为 t = a

√
m/(kBT ).

其他的参数如下, LJ 势强度为 ε = 1, 珠子半径为
σ = 3, 体系的大小为 Lx = 48 和 Ly = 48, 平均每
个格子中的流体粒子数为ρ = 10, 除非特别说明,
大部分情况下B → A 的反应半径为 Rw = 20. 多
粒子碰撞动力学时间步长为 h = 0.1, 在两次多粒
子碰撞过程之间进行 50步的分子动力学模拟, 即
分子动力学时间步长为 tMD = 0.002. 在分子动力
学模拟中, 对于速度和位置的更新, 采用速度 Ver-
let 算法 (velocity-Verlet algorithm) [38]. 在上述参
数下, 按照多粒子碰撞方法的动力学理论, 我们可
以计算得到此时流体的动力学黏滞系数 ν ≈ 0.76,
扩散系数DS ≈ 0.06, 相应的流体 Schmidt 常数为
SC ≈ 12 [39], 因此具有很好的类液动力学行为.

珠子和流体粒子之间的LJ势有多种参数组合,
简单起见, 固定 I, III 号珠子的 Lennard-Jones 势
组合, 将所有的 LJ 势变化都集中在 II 号珠子对于
B 流体粒子的LJ势作用上. 具体而言, 取 UI,A =

UII,A = UIII,A = UIII,B = R(24, 1), UI,B = R(3, 1).
而UII,B在大多数情况下取为A(24, 1), 但在研究
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作用势组合对微马达转动速度的影响时分别取

为R(24, 1), R(12, 1), R(3, 1), A(32, 1)等不同的 LJ
势.

因为 B 流体粒子和 I, II 号珠子之间有不同的
LJ 势, 因此发生在 I, II号珠子附近的 III号珠子表
面处的化学反应A → B可以导致局部的能量跳跃,
进而引入热效应干扰纯粹的自扩散泳模拟. 为了避
免这一效应, 采用如下规则: 当满足进行化学反应
的条件时, 不立刻进行化学反应, 只有当发生化学
反应的流体粒子刚好超出所有珠子对于 A, B 流体
粒子的作用范围时才发生化学反应 [22].

3 模拟结果与讨论

3.1 单转动马达

首先, 固定马达, 测量 III 号珠子所产生的浓
度分布. 图 2显示了稳态 B 流体粒子的浓度分布.

图 2说明B流体粒子由 III号珠子产生并扩散,
在 III号珠子附近形成明显的浓度梯度. 进而 I号和
II号珠子感受到这个局域的浓度梯度, 产生扩散泳
力. 另外, 因为 I号珠子对B流体粒子的LJ势是排
斥势R(3, 1), 所以 I号珠子周围的B流体粒子浓度
偏低, 而 II号珠子对B流体粒子是吸引势A(24, 1),
所以 II号珠子周围的B流体粒子浓度偏高. 当这个
马达不被固定时, 可以预期它将进行单向的自推进
转动. 图 3显示了微马达转动时的B流体粒子浓度
分布以及相应的马达平均角位移随时间的改变.

图 3 (a)和图 2的对比说明随着马达的转动, B
流体粒子的分布由局域在 III 号反应珠子附近变

为在整个转动马达周围的径向分布. 图 3 (b)是最
重要的模拟结果, 它证明转动马达系统做匀角速度
转动. 其中, 马达转动的角位移是经过多次平均的
结果, 对于单个运动轨迹热涨落可以导致一定程度
的振荡. 在稳态时转动马达所受到的合力矩为零,
即驱动力矩与流体的摩擦力矩相平衡. 图 3 (b)带
来的另一个重要问题是为何该转动马达的转动方

向为正. 对于二维系统, 转动的方向只可能有两个,
这里我们规定逆时针旋转为正方向. 因为 III 号珠
子产生 B 流体粒子, 所以 I, II 号珠子依照各自与
B流体粒子的作用势不同会受到不同的B流体粒
子作用力. 因为 UI,B = R(3, 1), 所以 I号珠子受到
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图 2 (网刊彩色) 静止马达所产生的B流体粒子浓度
分布图 此时珠子 III催化A流体粒子的化学反应概
率 Pr = 0.5, 珠子的作用势组合为 UI,B = R(3, 1),
UII,B = A(24, 1)

Fig. 2. (color online) Concentration distribution of B
solvent in steady state. The employed beads-solvent
interactions are UI,B = R(3, 1), UII,B = A(24, 1), with
the reaction probability Pr = 0.5.
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图 3 (网刊彩色) 自由转动马达 (a) B流体粒子浓度分布图; (b)角位移随时间的变化, 以逆时针方向为正方向,
珠子 III催化A流体粒子的化学反应概率 Pr = 0.5, 珠子的作用势组合为UI,B = R(3, 1), UII,B = A(24, 1).
Fig. 3. (color online) Freely rotating rotor (a) concentration distribution of B solvent; (b) angular displace-
ment as a function of time. The employed beads-solvent interactions are UI,B = R(3, 1), UII,B = A(24, 1),
with the reaction probability Pr = 0.5.

170201-4

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 65, No. 17 (2016) 170201

的力方向为远离 III 号珠子, 产生逆时针方向的正
力矩; 而 UII,B = A(24, 1), 所以 II 号珠子受到的力
方向指向 III 号珠子, 也产生逆时针方向的正力矩.
注意, 由于 A 流体粒子与 I 和 II 号珠子有同样的
势能相互作用, 并且 I 和 II 号珠子的位置是关于
III 号珠子对称的, 因此 A 流体粒子的浓度梯度不
贡献净的驱动力矩. 综上, B 流体粒子施加在体系
上的驱动合力矩为逆时针方向, 导致逆时针方向的
转动, 正如图 3 (b)所示.

下面我们保持转动马达的结构和模型参数不

变, 只改变 III 号珠子上的反应速率, 观察马达转
动角速度的变化, 如图 4所示.

0

0.002
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0.006

10010-110-210-310-4

ω
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图 4 (网刊彩色) 转动马达角速度随 III号粒子上反应
概率的变化 保持珠子的作用势组合为UI,B = R(3, 1),
UII,B = A(24, 1)

Fig. 4. (color online) Angular velocity as a function
of reaction probability. The employed beads - solvent
interactions are UI,B = R(3, 1), UII,B = A(24, 1).

图 4说明, 转动角速度在反应速率较低时也较
低. 但是随着反应速率的增加, 转动角速度迅速增
加. 当 Pr > 0.1后, 转动角速度达到饱和, 进一步
增大反应速率并不增加转动角速度. 这是因为转动
角速度由驱动力矩决定, 而驱动力矩来源于 B 流
体粒子的浓度梯度. 反应速率较低时, B 流体粒子
数目不足, 所以产生的浓度梯度并不强. 随着反应
速率增加, 相应的浓度梯度也增强, 导致角速度也
会增加. 但是, 当反应速率进一步增加时, A 流体
粒子不足以快速地扩散到 III 号珠子表面, 限制了
反应产物B流体粒子浓度梯度的进一步提高, 所以
出现扩散限制的反应饱和现象.

图 5展示了不同相互作用势组合对马达转动
角速度的影响, 所有改变的LJ势都是指改变 II 号
珠子与 B 流体粒子的作用势. 在模拟中我们把 I号
珠子与B流体粒子的作用势固定为 R(3, 1), 相对
而言这是一个比较强的 LJ 相互作用势. 而最终的

角速度取决于 II 号珠子和 I 号珠子的合力. 我们
从图 5可以清晰地看出, 在 I 号珠子保持排斥, II
号珠子是吸引势的条件下, II 号珠子的吸引作用越
强, 转动角速度越快; 相反, 当 II 号珠子为排斥势
的时候, II 号珠子的排斥作用越弱, 则转动角速度
越快.
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 Θ of Pr = 0.5 in different potentital groups
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图 5 (网刊彩色) 不同 LJ 势组合的微观马达转动的角位
移作为时间的函数 此时保持UI,B = R(3, 1) 不变, 改变
UII,B; 实心符号代表吸引势, 空心符号代表排斥势
Fig. 5. (color online) Angular velocity changes along
with the change of LJ potential of beads II and keep
LJ potential of beads I UI,B = R(3, 1). Filled symbols
represent attractive LJ potential, and hollow symbols
represent repulsive LJ potential.

3.2 双转动马达

我们首先测量两个转动马达都静止时所导致

的B流体粒子的浓度分布. 其中两个固定马达之间
的距离为D = 16, B → A的反应边界是一个以双
马达中心为圆点、以Rw = 20为半径的一个大圆,
所导致的浓度分布如图 6所示.
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图 6 (网刊彩色) 双转动马达静止时的B流体粒子浓度
分布

Fig. 6. (color online) Concentration Distribution of B
solvent when two rotors are static.
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如果我们允许双转动马达各自转动, 则此时的
浓度场和流场如图 7 (a)和图 7 (b)所示.

双转动马达的转动速度依赖于马达之间的相

互作用, 由于在模拟中不考虑构成马达的珠子之间
的直接势能相互作用, 因此马达之间是通过流体力
学作用以及所导致的浓度梯度场来间接地传递相

互作用. 两个转动马达之间的间接相互作用大小依
赖于马达之间的距离. 图 7 (c)描绘了两个马达的
转动速度随着它们之间距离的变化. 我们选取双转
动马达间距D 的倒数为横坐标, 其中 1/D = 0的

点代表了双转动马达相隔无穷远的情形, 此时可以
认为两者之间无相互作用, 转动的情况和单转动马
达的情况相同. 随着转动马达的靠近, 两者之间的
耦合加强, 图 7 (c)的结果表明两个马达之间的耦合
会降低马达转动的角速度.

两个马达之间的耦合是流体力学作用和浓度

梯度场效应联合在一起的结果, 然而本文的模拟系
统允许我们独立地考察马达之间流体力学作用的

影响, 从而把流体力学作用和梯度场效应分离开,
确定主导的耦合机理. 为此, 我们考虑不同的模拟
系统设置. 我们知道, Rw的大小能够直接限制浓

度场的作用范围, 如果每个转动马达各自有一个
B → A的反应边界, 且它们之间不重叠, 如图 8 (d)
所示, 那么马达之间的浓度梯度效应就可以完全
被屏蔽掉, 仅仅存在流体力学相互作用. 此外, 为
了比较双马达与单个马达的转动行为, 我们需要
区分不同的B → A 反应边界的选取. 我们知道
B → A的反应边界和转动马达的中心存在偏心和
共心的两种不同情况, 共心情况如图 3 (a)所示, 偏
心情况则如图 7 (a)所示. 偏心和共心反应边界会
导致不同的浓度梯度, 进而导致不同的马达转动行
为. 表 1具体列出了不同的系统设置下的转动马达
的运动情况, 其中两个马达的间隔固定为D = 16.
为了更加清晰地表示出表 1中的各组数据的异同,

我们将所有 6组数据的B粒子浓度分布图组合成
图 8 .
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图 7 (网刊彩色) 自由转动的双马达 (a) B流体粒子浓
度分布; (b) 流场的局部图, 箭头指向代表流场方向, 箭头
长度代表流场速度大小; (c) 双转动马达运动时, 平均角速
度相对于双转动马达间距D 的倒数的变化

Fig. 7. (color online) A pair of freely rotating motors:
(a) Concentration distribution of B solvent; (b) flow
field; (c) angular velocity as a function of the inverse
of rotor seperations 1/D.

表 1 不同参数条件下, 转动马达角速度的变化, 其中Rw = 7.95 时, 浓度梯度效应被完全屏蔽, 两个马达之间仅
存在流体力学耦合

Table 1. Angular motion velocity of rotor’s system with different parameters.

序号 作用势组合 Rw 偏心/共心 左马达角速度 右马达角速度

1 UI,B = R(3, 1), UII,B = A(24, 1) 20 偏心 0.00281 0.00277
2 UI,B = R(3, 1), UII,B = A(24, 1) 20 偏心 0.00409 —
3 UI,B = R(3, 1), UII,B = A(24, 1) 20 共心 0.00392 —
4 UI,B = R(3, 1), UII,B = A(24, 1) 7.95 共心 0.00409 0.00424
5 UI,B = R(3, 1), UII,B = A(24, 1) 7.95 共心 0.00424 —
6 UI,B = A(24, 1), UII,B = R(3, 1) 20 偏心 0.00359 −0.00361
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图 8 (网刊彩色) 转动马达不同条件下的B流体粒子浓度分布图 (分别对应于表 1 中的序号 1至 6) (a) 双转动
马达Rw = 20 偏心条件下的B流体粒子浓度分布图; (b) 单转动马达Rw = 20偏心条件下的B流体粒子浓度分布
图; (c) 单转动马达Rw = 20 共心条件下的B流体粒子浓度分布图; (d) 双转动马达Rw = 7.95 共心条件下的B
流体粒子浓度分布图; (e) 单转动马达Rw = 7.95 共心条件下的B流体粒子浓度分布图; (f) 双转动马达Rw = 20

偏心条件下的B流体粒子浓度分布图, 但是此时区别于 (a)—(e), 调换了 I, II号珠子对于B流体粒子的作用势
Fig. 8. (color online) Concentration Distribution of B solvent for different conditions: (a) Two eccentric
rotors with Rw = 20; (b) one eccentric rotors with Rw = 20; (c) one concentric rotors with Rw = 20;
(d) two concentric rotors with Rw = 7.95; (e) one concentric rotors with Rw = 7.95; (f) two eccentric rotors
with Rw = 20 but different LJ potential pattern from (a)–(e) where I and II Beads interaction potential
with B solvent are exchanged.

从表 1的数据可以得到如下结论: 1)对比
表 1的第 1组数据和第 2组数据可知, 当两个转动
马达的耦合包括所有流体力学作用和浓度梯度效

应时, 它们之间的相互作用会导致两者的转动角
速度都减小; 2)对比第 4组数据和第 5组数据可知,
流体力学作用几乎不影响马达的转动行为, 这主要
是因为我们的自驱动转动马达导致的流场是很短

程的, 衰减得很快, 因此对近邻的马达仅仅有很弱
的影响, 同时也表明浓度梯度效应在双马达耦合中
起主导作用, 双马达之间浓度梯度场效应的效果
是减小马达的转动速度, 这可以定性地解释为两
个马达所产生的浓度场比单个马达所产生的浓度

场更加均匀, 因此相应的浓度梯度更小; 3) 对比第
2组数据和第 3 组数据可知, 偏心和共心也会影响
转动马达的运动角速度, 正如我们先前所讨论的;
4) 表 1第6组数据表明两个转动方向相反的微马达

之间的耦合仍然降低马达的转动角速度; 其中反向
转动的马达是通过调换 I, II号珠子对于Ｂ流体粒
子的作用势来实现的.

4 结 论

我们设计了一种新型的自扩散泳微观转动马

达, 该微观马达能够在自己产生的浓度梯度下进行
单向的自驱动转动. 通过分子动力学与多粒子碰撞
动力学相结合的介观模拟, 证明了该自扩散泳微观
转动马达的可行性. 通过改变马达与流体之间的相
互作用, 或者马达催化化学反应的速率, 可以灵活
地调节该马达的转动速率和转动方向. 这一工作为
进一步设计实用的微流器件提供了新的思路.

此外, 我们研究了两个并列放置的转动马达的
运动行为, 马达之间可以通过流体力学作用和浓度
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梯度场效应耦合在一起. 我们发现马达之间的这
种间接相互作用会降低马达的转动速度, 且随着马
达之间距离的减小而单调增强. 通过仔细地设计
模拟系统, 我们可以把流体力学作用和浓度梯度场
效应分离开, 结果表明, 相比于流场耦合, 浓度场
的耦合对于马达转动行为的影响更大. 可以预期,
如果在流体中放入多个转动马达, 它们之间会通过
复杂的多体相互作用耦合在一起, 可能会展现出某
些活性物质的集体动力学特征. 因为该转动马达
具有简单的结构, 所以是研究活性物质的集体行为
(collective behavior)的理想模型系统 [40,41].
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Abstract
Artificial micro-scale or nano-scale machines that are capable of converting energy to mechanical work, have long

been pursued by science and engineering communities for their potential applications in microfluidics, biology and
medicine. From a physics point of view, they are also ideal models to investigate fundamental statistical phenomena
in non-equilibrium active matters. Inspired by bio-machines and bio-motors like ATP synthase and flagellum motors,
we propose a simple design of rotary motors based on pure self-diffusiophoresis effects. The basic design of the rotor
consists of three colloidal beads with different surface properties, which leads to different interactions between the beads
and solvent molecules. Chemical reactions are imposed on the surface of one of the beads, which creates a source
of one of the two solvent molecules and generates a local concentration gradient. The other two beads connected to
the catalytic bead have different affinities to the solvent molecules, which leads to asymmetric diffusiophoretic forces
on the two non-catalytic beads. A net torque is thus obtained from difference of the diffusiophoretic forces between
the two non-catalytic beads. In our simulation, we employ hybrid molecular dynamics (MD) simulations and multi-
particle collision dynamics (MPC) to investigate the motion of microrotors. The binary fluid is composed with A-type
and B-type solvent particle whose interactions are described by multi-particle collision dynamics while beads-particle
interactions are modeled by molecular dynamics. In MPC, all fluid particles execute alternating streaming and collision
steps. During streaming steps, the solvents move ballistically. During collision steps, particles are sorted into square
cells and only interact with particles in the same cell under a specific stochastic rotation rule. MPC algorithm locally
conserves mass, linear momentum, angular momentum and energy, and properly captures thermal fluctuation, mass
diffusion, dissipation and hydrodynamic interactions. In our simulation, standard MPC parameters are employed which
correspond to a liquid-like behavior of fluid. In MD, beads-solvent interactions are described by Lennard-Jones potential
with different parameter combinations and the equations of motion is integrated by velocity-Verlet algorithm. To perform
hybrid molecular dynamic simulations with multi-particle collision dynamics, between two MPC collision steps, 50 MD
steps are implemented for the solvent particles that are in the interaction range of colloidal beads. We first investigate
the solvent concentration distribution around static microrotor, and confirm that the catalytic bead generates a steady-
state local concentration gradient. Net angular displacements are obtained when the rotor is allowed to rotate freely.
The rotational direction and speed of the micorotor are determined by bead-solvent interactions, the rotor geometry,
the solvent viscosity and the catalytic reaction ratio. We also study the scenario in which two rotors are placed in
close vicinity to each other. We find that the coupling between the concentration fields around the rotors reduces the
rotational speed of both rotors.

Keywords: self-diffusiophoretic microrotor, phoresis, molecular dynamic simulations, multi-particle
collision dynamics
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