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相场格子 Boltzmann 方法模拟载表面活性剂液滴的
剪切动态行为

陈 涛 1，姚丽萍 1，张良奇 2，曾 忠 2，谢守勇 1

（1. 西南大学  工程技术学院，重庆 400715； 2. 重庆大学  航空航天学院，重庆 400044）

摘要：表面活性剂可以降低流体界面的表面张力，显著改变固体表面的润湿特性，在工业生产中

被广泛使用。为探究载表面活性剂液滴在固体表面上的运动特性，基于 Cahn-Hilliard 相场格子玻尔

兹曼方法，引入由实验得出的考虑三相接触线移动速度的 Yokoi动态接触角模型，建立了一种考虑可

溶性表面活性剂流动的移动接触线模型。根据控制方程独立开发计算程序，并采用并行化处理提高

计算效率。在此基础上，研究了线性剪切作用下液滴的动态过程，分析了有效毛细数 Cae和固体表面

润湿性对纯净液滴和载表面活性剂液滴变形的影响规律。结果表明：有效毛细数 Cae增大会促进液

滴变形，当其增大到一定程度时液滴会产生破裂，载表面活性剂液滴相对于纯净液滴有更大的变形量

和移动速度。当液滴附着于亲水性固体表面时，在相同剪切作用下，载活性剂液滴相对于纯净液滴有

更长的相对弧长和相对润湿长度；且液滴在亲水表面比其在中性表面变形的相对弧长和相对润湿长

度值亦更大。而当液滴附着于疏水性固体表面时，液滴则会在剪切作用下脱离固体表面；在相同的毛

细数下，载表面活性剂液滴相对于纯净液滴先脱离固体表面且移动速度更快。研究结果表明可溶性

表面活性剂的存在会对液滴剪切运动和变形产生较大影响，可以促进液滴变形，增大液滴移动速度。

本文的数值方法可用于计算载有可溶性活性剂液滴的移动接触线问题。
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Abstract: Surfactants can reduce fluid interface tension and significantly alter the wetting properties of solid 

surfaces, making them essential in various industrial applications. To investigate the motion characteristics of 
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surfactant-laden droplets on solid surfaces, a coupled model incorporating soluble surfactant flow and contact line 

dynamics was established using the Cahn-Hilliard phase field lattice Boltzmann method, alongside the Yokoi 

dynamic contact angle model considering the velocity of the three-phase contact line based on experimental data. 

A computational program was independently developed and optimized with parallel processing to improve 

computational efficiency. Subsequently, the dynamic behavior of droplets under linear shear flow was studied, 

focusing on the influence of the effective capillary number (Cae) and surface wettability on the deformation of 

both clean and surfactant-laden droplets. The results show that an increase in the effective capillary number (Cae) 

promotes droplet deformation, but beyond a critical threshold, the droplet ruptures. Surfactant-laden droplets 

exhibit greater deformation and faster movement compared to pure droplets. On hydrophilic surfaces, droplets 

elongate further under shear, with surfactant-laden droplets exhibiting longer relative arc and wetting length than 

their pure counterparts. Conversely, on hydrophobic surfaces, droplets tend to detach under shear, with surfactant-

laden droplets detaching earlier than pure droplets. These findings indicate that soluble surfactants significantly 

impact droplet shear dynamics by promoting deformation and increasing movement speed. The numerical 

methods presented in this study offer a robust approach for simulating moving contact line problems in droplets 

containing soluble surfactants.

Keywords: phase-field method; lattice Boltzmann method; soluble surfactants; shear; droplets

液滴在固体表面上的运动在工业［1］，农业［2］和医学［3］等方面应用广泛，研究其运动特性具有重要的科学

和实用价值。引入表面活性剂能够显著改变固体表面润湿性，这引起了学者们的广泛关注［4⁃9］。界面上表面

活性剂的存在会改变局部的表面张力，表面活性剂浓度分布不均会导致不均匀的表面张力并诱发 Marangoni

应力，这使得液滴的形态变化更为复杂，进而影响整个流场的分布，而表面活性剂的浓度分布在流场的作用

下也会产生相应变化。如何合理描述载有表面活性剂液滴的变形行为成为当下的热点问题［4］。

当前，采用理论与实验方法在获取流场分布、界面上的动力学特性以及表面活性剂浓度分布情况等方面

具有一定难度，而数值模拟可以完整地获得上述信息，可为载有表面活性剂液滴在固体表面上的运动特性提

供一种描述方式［10］。格子玻尔兹曼方法（lattice Boltzmann method，LBM）的介观描述方式既能够考虑部分微

观运动的细节影响，又可以获得宏观尺度上的流动行为［11⁃12］，极大地推动了 LBM 在界面流动研究中的应用。

当前已经发展了几种多相流模型，并被用于负载活性剂情况下的模拟，如颜色梯度模型［13］、伪势模型［14］、自由

能模型［15］和相场（phase field，PF）模型［16⁃17］。相场模型是一种扩散界面方法，通过引入具有一定厚度的界面来

描述界面上的动力学行为。相比其他多相流方法，相场法能够将尖锐、不连续的界面变化连续地描述出来，

并实现对界面上物理参数变化的捕捉。因此，耦合相场法的格子玻尔兹曼方法（PF-LBM）在描述复杂多相流

流体动力学现象时受到越来越多的重视。

基于 Allen-Cahn（A-C）相场框架，Liang 等［18］提出了一种 LBM 用于模拟不混溶二元流体在固体表面上的

接触线运动，并对比了几何润湿边界模型与立方表面能润湿边界条件，发现两者在中等角度下具有相似的精

度，且几何润湿边界对计算三相接触线位置有更高的精度。Zhang 等［19］在 Liang 等［18］的工作基础上发展了

A-C 相场多松弛时间因子 LBM 模型，在几何润湿边界条件下发展了 2 种与 lattice Boltzmann（LB）模型对应的

润湿边界格式，计算了理想固体表面上的液滴铺展、毛细侵入和非理想固体表面的剪切运动，研究了具有大

密度比二元流体的接触线运动和接触角滞后。基于守恒相场 LBM，Chen 等［20］研究了在非均匀表面润湿性的

微流体通道中流动的液-液分散体的动力学和稳定性，并进行了三维模拟。基于 Cahn-Hilliard（C-H）方程的

相场理论，Zong 等［21］提出了一种改进的 LBM，研究了载有可溶性表面活性剂液滴置于流场正中间的静态液

滴问题、单液滴剪切问题和双液滴剪切问题，该方法能够有效地捕捉液滴的拓扑变化。Zhu 等［22］针对含有可

溶性表面活性剂的两相体系，建立了相场移动接触线模型，并研究了二维和三维液滴在固体表面的铺展

行为。
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同时，对于移动接触线问题，学者们在接触角的合理描述上作了大量的研究［23⁃29］。在动态润湿中接触角

会受到接触线速度的影响，Yokoi 等［23］结合实验提出了一种优化动态接触角模型，李家宇等［30］将其应用于模

拟液滴撞击铺展问题，所得计算结果与实验结果吻合较好。该模型尚未应用于载有表面活性剂液滴剪切行

为研究中。笔者采用耦合相场和 LBM（PF-LBM），对线性剪切作用下载有可溶性活性剂液滴的剪切动力学

行为进行研究。首先，结合表面活性剂浓度对流扩散方程，流体力学基本控制方程和基于相场模型的界面演

化方程，引入 Yokoi等［23］提出的动态接触角模型描述移动接触线，完善描述液滴在固体表面剪切行为的理论

模型；然后，基于上述理论模型，发展相应的 LBM 两相流动数值方法并完成程序自主开发；最后，系统研究了

有效毛细数 Ca e 和固体表面润湿性对载有可溶性表面活性剂液滴剪切行为的影响。

1　理论模型和数值方法

LBM 具有高效的计算效率和易并行等优点，PF 方法也已经被证明可以捕捉复杂的界面变化，两者的结

合可实现对复杂界面变形的捕捉。因此，采用 LBM 和 PF 方法，研究可溶性表面活性剂在固体表面的线性剪

切行为，物理模型如图 1 所示。相应的 PF-LBM 模型、润湿边界条件和表面活性剂吸附方程，动态接触角模型

等展开如下。

1.1　PF-LBM

在两相相场方法中，相参数 CA 和 CB 分别代表不同的流体，一相取 1，则另一相取-1，两相界面参数取值

范围为-1<C<1。这里所使用的 LB 模型为单松弛时间因子 D2Q9 模型。在该模型中，速度离散成 9 个均匀分

布的分量，其速度配置为

ξα =

ì

í

î

ïïïï

ïïïï

( )0，0 ，

( )±1，0 c，( )0，±1 c，

( )±1，±1 c，

α = 0，

α = 1~4，

α = 5~8，

（1）

式中：c = dx dt，dx和 dt分别为网格尺寸和时间步长，常取 x方向和 y方向的网格尺寸相同，即 dx = dy = 1。

各方向的权系数为

ωα =
ì
í
î

ïïïï

ïïïï

4 9，

1 9，

1 36，

α = 0，

α = 1~4，

α = 5~8。
（2）

宏观流场中流体的质量守恒和动量守恒方程为

∇∙u = 0， （3）

ρ ( ∂u
∂t

+ u∙∇u) = -∇p + ∇∙( ρv [∇u + ∇uT ] ) + F， （4）

式（3）（4）中：u 代表流体的速度；ρ为流体的密度；p 表示流体动力学压力；v 为流体的运动学黏度；源项 F =

F s + F g，F g 为重力，F s 为体相区界面力［31⁃32］，

图 1　固体表面上液滴受线性剪切作用示意图

Fig.  1　　Illustration of droplets on solid surfaces undergoing linear shear
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F s = σknδΓ+δΓ ( )∇σ - σn ( )∇∙n 。 （5）

式中：k 为界面曲率；δΓ =
6 2 ε

||CA - CB

3
| ∇C | 2

为 Dirac 函数；n =
∇C

|| ∇C
为法向单位矢量。式右端第 1 项为法向界

面张力，后 2 项为切向的 Marangoni应力。势形式的表面张力可表示为［21］

F s = α é
ë
êêêê ù

û
úúúú|| ∇C

2 ∇σ - ∇σ∙（∇C∇C）+
σ
k
μC ∇C ， （6）

式中，α =
3
4

k
2β

。

相参数 C 和表面活性剂浓度 ψ的分布随时间 t的演化由 2 个对流 C-H 方程控制，

ì
í

î

ïïïï

ïïïï

∂C
∂t

+ ∇∙( )Cu = ∇∙M C ∇μC，

μC = 4β ( )C 3 - C - k∇2C，
（7）

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï

∂ψ
∂t

+ ∇∙(ψu ) = ∇∙M ψ∇μψ，
μψ = kbTln

ψ
1 - ψ - β ( )C 2 - 1

2
+

W
2

C 2，
（8）

式（7）（8）中：M C 代表相参数的迁移率；μC 代表相参数对应的化学势；ψ代表表面活性剂浓度；M ψ代表表面活

性剂的迁移率；μψ代表表面活性剂对应的化学势。假设表面活性剂在 2 种流体中溶解度相同［21， 31， 33］，对自由

能泛函数 F (C ) = ∫
Ω

（FC + GC，ψ）dΩ进行变分处理得到 2 个化学势的计算公式，T 为绝对温度，kb 与 W 为 2 个自

由参数，kbT 与 W 存在转化关系：kbT = 4βPi，W =（4β）Ex。β和 k与界面厚度 D 和纯净的界面张力 σ0 相关：

D =
1

CA - CB

8k
β

 ， （9）

σ0 =
||CA - CB

3

6
2kβ  。 （10）

式（9）（10）中：CA 为液滴的相参数；CB 为环境流体的相参数。

为了求解不可压 Navier-Stokes 方程和 2 个相场 Cahn-Hilliard 方程，分别用分布函数 fα 追踪流场，分布函

数 gα追踪相界面，hα追踪表面活性剂浓度，其演化方程为

fα( x + ξαdt，t + dt) - fα( x，t) = - 1
τ f
[ fα( x，t) - f eq

α ( x，t) ]+ dtF α( x，t)， （11） 

gα( x + ξαdt，t + dt) - gα( x，t) = - 1
τg
[ gα( x，t) - g eq

α ( x，t) ]+ dtG α( x，t)， （12） 

hα( x + ξαdt，t + dt) - hα( x，t) = - 1
τh
[hα( x，t) - h eq

α ( x，t) ]+ dtH α( x，t)， （13） 

式（11）～（13）中：x =（x， y）是控制位置矢量；F α( x， t )，G α( x， t )和 H α( x， t )分别为源项分布函数；τ f，τg 和 τh 分

别为 3 组控制方程中的松弛时间，其与流场中流体运动黏度 ν，相参数迁移率 M C 和表面活性剂迁移率 M ψ 的

关系为 ν = c2
s（τg - 0.5）dt，M C = η1 c2

s（τ f - 0.5）dt，M ψ = η2 c2
s（τh - 0.5）dt。 f eq

α ( x，t )，g eq
α ( x，t )和 h eq

α ( x，t )分别为其

局部平衡态分布函数［34］。

f eq
α （x，t）=

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï

p

c2
s

( )ωα - 1 + ρsα( )u ，           α = 0，

p

c2
s

ωα + ρsα( )u ，                    α ≠ 0，
（14）
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g eq
α（x，t）=

ì

í

î

ïïïï

ïïïï

C + ( )ωα - 1 η1 μC，                            α = 0，

ωαη1 μC + ωα

ξα∙( ∂ ( Cu ) ∂t )

c2
s

，    α ≠ 0，
（15）

h eq
α（x，t）=

ì
í

î

ïïïï

ïïïï

ψ + ( )ωα - 1 η2 μψ，                             α = 0，

ωαη2 μψ + ωα

ξα∙( ∂ ( Cu ) ∂t )

c2
s

，     α ≠ 0，
（16）

式（14）（15）中：c s = c 3 为格子声速；η1 为调节相参数迁移率 M C 的自由参数；η2 为调节表面活性剂迁移率

M ψ的自由参数。

sα(u) = ωα

é

ë

ê
êê
ê
ê
ê ù

û

ú
úú
úξα∙u

c2
s

+
( )ξα∙u

2

2c4
s

- u∙u

2c2
s

。 （17）

为实现对相界面的准确捕捉和保证表面活性剂控制方程的正确恢复，应在式（11）～（13）中设置合适的

源项［21， 34］

F α = ( )1 - 1
2τ f

ωα

é
ë
êêêê

ù
û
úúúúu∙∇ρ +

ξα∙F

c2
s

+
u∇ρ：（ξαξα - c2

s I）

c2
s

， （18）

G α = ( )1 - 1
2τg

ωα

ξα∙( )∂（Cu）∂t

c2
s

， （19）

H α = ( )1 - 1
2τh

ωα

ξα∙( )∂（ψu）∂t

c2
s

。 （20）

在 LBM 中，宏观量可以通过对分布函数求矩获得。对分布函数 gα和 hα求零阶矩可以得到相参数 C 以及

表面活性剂浓度 ψ的值：

C =∑α
gα ， （21）

ψ =∑α
hα 。 （22）

流体的密度通过对相参数进行线性插值得到

ρ =
C - CB

CA - CB
( ρA - ρB) + ρB， （23）

式中：ρA 为液滴的密度；ρB 为环境流体的密度。

为耦合外力的影响，宏观速度的计算方程为

ρu =∑α
ξα fα + 0.5dtF  。 （24）

压力的计算方法［35］为

p =
c2

s

1 - ω 0

é
ë
êêêê ù

û
úúúú∑α

fα + 0.5dt
C - CB

CA - CB

u∙∇C + ρs0（u）  。 （25）

时间导数通过显式欧拉格式离散，梯度项采用二阶各向同性中心差分离散

∂ t( X ) =
X ( )t - X（t - dt）

dt
， （26）

∇X ( x) =∑α ≠ 0

ωαξα X（x + ξαdt）
c2

s dt
， （27）

∇2 X ( x) =∑α ≠ 0

2ωα [ X ( )x + ξαdt - X（x）]

c2
s dt2

， （28）

式中：X 表示运用运算符的任意变量；x是对应的自变量。

1.2　润湿边界条件

液滴在固体表面的润湿性通过液滴的几何形态表现。学者们大都采用的润湿边界条件主要有几何润湿

边界条件和立方表面能润湿边界条件 2 种模型［18， 29， 36］。几何润湿边界条件模型不需要在边界处施加虚拟层
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易于实现，并且精度与立方表面能模型相似［18］。这里亦采用几何润湿边界条件。

计算域（见图 1）左右两侧为周期边界，上下两侧为无滑移边界，物理边界条件为

n∙u = 0，     ∂nC = 0，     ∂nψ = 0，     ∂n μC = 0，     ∂n μψ = 0。 （29）

计算域下侧的固体表面上，相界面与固体表面间形成的角度可通过几何公式处理：

nω∙∇C = -tan ( )π
2

- θ || n τ∙∇C 。 （30）

式中：nω表示垂直于固体表面的单位向量；n τ表示与固体表面相切的单位向量；θ表示三相接触线处的静态接

触角。

将式（30）离散后可以得到

C ( )x，1 - C（x，0）
dx

= -tan （
π
2

- θ）|n τ∙∇C|。 （31）

式（31）中固壁上的切向分量 n τ∙∇C 可通过二阶外推方案得到［18］

n τ∙∇C =
∂C ( )x，1 2

∂x
= 1.5

∂C ( )x，1
∂x

- 0.5
∂C ( )x，  2

∂x
。 （32）

式（32）中右侧的导数由二阶中心差分近似得到

∂C ( )x，y

∂x
=

C ( )x + 1，y - C ( )x - 1，y

2dx
。 （33）

边界条件处理格式直接决定计算的精度和稳定性。这里左右两侧采用周期边界格式，上下两侧采用非

平衡态外推边界格式［37］。周期边界假定流体粒子从一侧边界离开流场时，在下一时间步，从对应的另一侧边

界重新进入流场。例如在 x方向上流动的周期为 N，其边界格式为

fα(0，y，z，t + dt) = f 'α（N，y，z，t + dt）， （34）

fα(N，y，z，t + dt) = f 'α（0，y，z，t + dt）。 （35）

非平衡态外推格式将边界节点上的分布函数分成平衡态部分和非平衡态部分，平衡态部分通过构造一

个平衡态分布函数近似，非平衡态的部分则根据相邻格点的信息通过插值法获得，即

fα(N，y，t) = f eq
α (N，y，t) + fα(N - dx，y，t) - f eq

α （N - dx，y，t）， （36）

式中：右端第 1 项为平衡态部分；fα( N - dx， y， t ) - f eq
α （N - dx， y， t）为非平衡态部分。当采用相邻 2 个节点

计算时，该格式具有二阶精度，具有较好的数值稳定性。

1.3　状态方程

表面活性剂的存在会降低两相流体间的界面张力。使用 Gibbs 吸附方程并假定该模型满足 Langmuir等

温线，相应的无量纲状态方程为［38］

σ (ψ ) = σ0[ ]1 + β s log ( )1 - ψ  ， （37）

式中：σ（ψ）表示载有活性剂时的表面张力；σ0 表示纯净液滴的表面张力；β s 表示表面活性剂浓度 ψ对界面张

力 σ影响程度的弹性系数。

1.4　动态接触角

接触线移动会改变接触角，式（30）中的静态接触角 θ变为动态接触角 θd。最近，Hoffmann 函数［27］已经被

许多学者用于动态接触角模拟［30， 39⁃41］，该模型考虑到接触线移动速度 u cl 对接触角的影响。基于该模型，Yokoi

等［23］结合实验提出了一种改进的动态接触角模型。在该模型中，当三相接触线移动速度 u cl > 0 时，接触角倾

向于最大前进角 θmad；当 u cl < 0 时，接触角倾向于最小后退角 θmdr，

θd =

ì

í

î

ï

ï
ïïï
ï

ï

ï

ï

ï
ï
ïï
ï

ï

ï

min 
ì
í
î

ïïïï

ïïïï

ü
ý
þ

ïïïï

ïïïï
θ s + ( )Ca cl

ka

1
3

，θmad ，  if u cl > 0，

max 
ì
í
î

ïïïï

ïïïï

ü
ý
þ

ïïïï

ïïïï
θ s + ( )Ca cl

k r

1
3

，θmdr ，  if u cl < 0，

（38）
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式中：Ca cl = νA ucl σ cl 为三相接触线处的局部毛细数；νA 是液滴黏度；ka 和 k r 分别为前进和后退的变化系数；

σ cl 接触线处气液界面表面张力。表面张力 σ cl 是影响动态接触角的一个关键因素，表面活性剂会降低表面张

力，从而使得三相接触线处的局部毛细数 Ca cl 增大，进而影响动态接触角的变化。文中取 θmad = 114°，θmdr =

77°，ka = 9.0 × 10-9，k r = 9.0 × 10-8。

移动接触线速度是动态接触角的另一个重要影响因素。由于采用无滑移边界条件，即边界上速度为 0，

故采用接触线附近单元点的速度值 u cell 来代替接触线的速度［38］

u cl =（I - nω nω）∙u cell∙（I - nω nω）∙n

||（I - nω nω）∙n
。 （39）

1.5　相关参数取值与初始条件

参数 η1 = η2 = 1，迁移率 M C = M ψ = 1，界面厚度 D = 4，表面活性剂弹性系数 β s = 0.5，无量纲参数 Pi =

1.35，Ex = 0.117，黏度 νA = νB = 1，密度 ρA = ρB = 1，相 C 与密度 ρ的初始分布为

C ( x，y) =
CA + CB

2
+

CA - CB

2
tanh

2 éë
êêêê ù

ûR - （x - xc）2 +（y - yc）2

D
 ， （40）

ρ ( x，y) =
ρA + ρB

2
+
ρA - ρB

2
tanh

2 éë
êêêê ù

ûR - （x - xc）2 +（y - yc）2

D
 。 （41）

式中：xc 和 yc 表示液滴的几何中心坐标。表面活性剂浓度的初始分布为

ψ ( x) =
ψ 0

ψ 0 + ψ c（1 - ψ 0）
， （42）

式中：ψ 0 为体相区表面活性剂浓度；辅助变量 ψ c = exp
1

2kbT
(C 2 - 1)[ ]2β ( )1 - C 2 + W 。

为表征液滴的行为，引入了雷诺数 Re、毛细数 Ca 和 Pe 数这几个无量纲参数。毛细数描述了黏性力与表

面张力的比值，黏性力试图使液滴产生变形，而表面张力的作用是维持液滴形态。毛细数越高表明黏滞力对

液滴运动的影响越大，液滴变形亦越大。

Re =
γRh
νA

， Ca =
ρA νA γh
σ0

， Pe =
γRh
M ψ

， （43）

式中：R 是液滴的初始半径；h 是液滴高度；U 0 是施加的剪切速度；νA 是液滴动态黏度；γ是剪切速率（γ =

U 0 2R）。

2　程序可靠性和网格有效性验证

2.1　程序可靠性验证

为验证所开发程序的可靠性，首先，计算了静置在环境流场中的静态液滴，将所得结果与式（42）进行定

量比较；然后，重复了放置于环境流场中的液滴受上下两侧剪切作用时液滴的变形问题，并与前人的工作［21］

进行对比。2 个模型的示意图如图 2 所示。

图 2　验证模型示意图

Fig.  2　　Verification models
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2.1.1　静态液滴计算

静态液滴问题中，半径 R = 60 的圆形液滴被放置在流场中间，流场计算网格取 250 × 250，σ0 = 0.001。当

表面活性剂浓度分别取 0.3，0.5和 0.7时，所得到的表面活性剂浓度分布与式（42）的对比如图 3所示。从图 3中

可以看出，不同表面活性剂浓度条件下，采用所开发程序获得的计算结果与理论解吻合较好，结果表明所开

发程序具有较高可靠性。

2.1.2　对向剪切问题

计算得到载活性剂液滴在受剪切作用下的变形如图 4（b）所示，文献［21］的计算结果如图 4（a）所示。从

图 4（a）中可以看出，在上下侧剪切作用下，液滴逐渐被拉长为椭圆形，本文的计算结果与文献［21］的结果基

本一致，表明所开发程序的可靠性。网格取 500 × 200，半径 50；其余参数设置为：Re = 0.1，ψ 0 = 0.1，

U 0 = 0.1，Ca = 0.3。

2.2　网格有效性验证

网格质量会影响数值计算结果的准确性，有必要对网格进行有效性验证。计算中，相关参数取 Re = 1，

Pe = 5，Ca e = 0.15，ψ 0 = 0.01。网格大小 L × H = 11.2R × 2R，半径 R 分别取 25，50，65。为了定量描述液滴

的变形量，引入稳定弧长 S。在表 1 中，S0 表示液滴初始弧长，ψmax 为最大表面活性剂浓度。

由表 1 可知，R=50 与 R=65 时弧长归一化的相对误差小于 1%，而移动接触线速度归一化结果与 ψmax 的相

对误差为 3.5% 左右。综合考虑计算效率与精度，选择 R=50 的网格量。

图 3　表面活性剂浓度计算值与式（42）理论值对比

Fig. 3　　Comparison of the calculated value of surfactant concentration 

with the theoretical value from equation （（42））

图 4　单液滴双侧剪切对比图

Fig. 4　　Comparison between the calculated deformation results of single droplet under 

double-sided shear in this article and in reference[21]
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3　结果和讨论

基于以上验证，进一步系统调查了附着在固体表面上的液滴受线性剪切作用的动态特性，分析了有效毛

细数 Ca e 和固体表面润湿性对液滴运动和变形的影响。在计算中取 Re = 1，Pe = 5，σ0 = 0.004。

3.1　Ca e 对液滴变形的影响

为了排除表面活性剂的存在降低界面张力使毛细数增大的影响，定义有效毛细数 Ca e。而在线性剪切的

问题中，相同表面张力的条件下，剪切速度是液滴变形的关键影响因素之一，其与有效毛细数 Ca e 的关系可

表示为

Ca e =
νA γR

σ0[ ]1 + β s log ( )1 - ψ 0

=
Ca

1 + β s log ( )1 - ψ 0

。                                       （44）

为了明确剪切速度对液滴剪切行为的影响，对比研究了不同有效毛细数情况下的纯净液滴和载活性剂

液滴运动形态。液滴以 θ s = 90° 的初始接触角置于固体表面上，表面活性剂浓度 ψ 0 = 0.01，有效毛细数的范

围 Ca e = 0.05 ∼ 0.2（增量为 0.025）。干净液滴和载活性剂液滴的形态结构均会随着有效毛细数的增加而产

生转变：Ca e 较小时，液滴受剪切作用逐渐变形并最终达到稳定的形态，之后以恒定速度在固体表面或流场中

移动；Ca e 较大时，液滴受剪切作用将会产生破裂。

3.1.1　Ca e 较小时

Ca e = 0.05，0.1，0.15 的条件下，液滴在固体表面上的形态变化过程如图 5 所示。从图 5 中可以看出，在剪

切作用下，纯净液滴和载活性剂的液滴均朝着剪切方向变形和移动，且均随着 Ca e 的增大其变形也逐渐增

大。但是与纯净液滴相比，载有活性剂液滴的变形更大，滑动速度更快。

表 1　不同网格大小的稳态结果

Table 1　　Steady-state results for different grid sizes

网格大小

L × H = 280 × 50

L × H = 560 × 100

L × H = 728 × 130

S S0

1.049 01

1.101 30

1.102 98

u cl u0

0.101 13

0.105 06

0.108 92

ψmax

0.323 935

0.361 865

0.382 245

黑色表示纯净液滴，红色表示载活性剂液滴

图 5　不同 Ca e下液滴在无量纲时间分别为 20、30、40时在固体表面上滑动示意图

Fig. 5　　Schematic diagram of droplet sliding on a solid surface at nondimensional times of 20, 30 and 40 for different values of Ca e
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图 6 显示了 Ca e分别取0.05，0.1，0.15的 条件下，无量纲时间 30 时的活性剂浓度分布。从图 6 中可以看

出，在线性剪切的作用下，Ca e 越大液滴的变形也越大；同时，表面活性剂从液滴左侧向液滴右侧边缘聚集，随

着 Ca e 的增大朝着剪切速度方向移动得更快，聚集的表面活性剂更多，使得液滴右侧表面活性剂浓度较高，

而更高的活性剂浓度使得表面张力更小，使得液滴更容易被拉长变形。

为更深入了解液滴的变形特性，对不同 Ca e 条件下纯净液滴与载活性剂液滴的相对弧长进行定量对比

分析。相对弧长 S r =（S - S0）/S0，S0 是液滴的初始弧长，显然 S r 越大则液滴变形程度越大。图 6（a）为不同

Ca e 下纯净液滴与载活性剂液滴的相对弧长的对比曲线图。从图中可以看出，液滴的相对弧长随着 Ca e 的增

加单调递增，即随着 Ca e 的增加液滴产生更大变形，该结论与图 5 所描述的结论一致。此外，由于表面活性剂

的作用，载活性剂液滴的表面张力相比纯净液滴更低，在相同的剪切作用下亦更容易变形；同时，在相同的剪

切作用下，载活性剂液滴亦更容易破裂。

从图 7（a）可以看出，载有活性剂液滴的变形量高于纯净液滴，且在 Ca e = 0.175 时，载有活性剂液滴已产

生破裂。三相接触线处的局部毛细数 Ca cl 是量化液滴运动与变形的一个重要参数，其与有效毛细数 Ca e 数的

关系如图 7（b）所示。由图 7（b）可见，纯净液滴与载活性剂液滴的局部毛细数 Ca cl 均随 Ca e 的增大近似线性

递增；并且 Ca e相同的条件下，载活性剂液滴比纯净液滴的局部毛细数 Ca cl 数更大。

润湿面积或长度是指液滴与固体壁面接触的面积或长度，是反映液滴变形程度的一个重要的指标。

采用相对润湿长度 l r 来表征液滴变形，相对润湿长度 l r =（l - l0）/l0，l 是液滴稳定形态时的润湿长度，l0 是液

滴的润湿长度。在图 7（c）中量化了表面活性剂对润湿长度的影响，相对润湿长度都是先增大后减小，且载

表面活性剂液滴的相对润湿长度始终比纯净液滴的大。在 Ca e = 0.025 时，剪切作用都促进了相对润湿长

度的增大，但纯净液滴的 l r 增大并不明显，此后纯净液滴的相对润湿长度小于初始润湿长度，而载活性剂

液滴的相对润湿长度仍大于初始的润湿长度。随着 Ca e 的增大相对润湿长度均单调递减。当 Ca e 增大到

液滴破碎临界值后（如纯净液滴 Ca e 为 0.175，载表面活性剂 Ca e 为 0.15）相对润湿长度急剧减小，表明了表

面活性剂的存在会使液滴提前破裂。表面活性剂会降低液滴表面张力，液滴形态更容易改变，而聚集在液

滴右侧的表面活性剂浓度高于左侧，导致了液滴右侧的变形量和接触线移动速度更快，所以载活性剂情况

下的 S r、Ca cl 和 l r 在相同 Ca e 情况下始终大于纯净液滴。

图 6　液滴在无量纲时间为 30时表面活性剂浓度分布图

Fig. 6　　Surface surfactant concentration distribution of the droplet at a nondimensional time of 30
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3.1.2　Ca e 较大时

当 Ca e 较大时，纯净液滴与载活性剂液滴的剪切变形也随之增大，液滴顶部会破裂出一个光滑小液滴，

随后与固体表面上残留的小液滴以稳定的形态匀速运动。但是由于载有活性剂液滴相比纯净液滴的表面张

力更低，在相同的剪切作用下，其更容易产生拓扑结构变化。如图 8（A）所示，Ca e = 0.175 时载活性剂液滴被

割裂出一个液滴，而纯净液滴则是被拉得更长但没有破裂；当 Ca e = 0.2 时，2 种液滴均产生破裂，但是载有活

性剂液滴的破裂时间更早，如图 8（B）所示，表面活性剂在促进液滴变形占据主导地位。当 Ca e 继续增大到

0.3 时，如图 9 所示，纯净液滴和载有活性剂液滴均迅速出现破裂，变形特性与图 8（B）相似。此时，纯净液滴

和载有活性剂液滴的形变过程更加接近，表明此时表面活性剂对液滴动态特性的影响相对于剪切速度的影

响，逐渐弱化。

图 7　纯净液滴与载活性剂液滴在不同 Ca e情况下物理量的对比曲线图

Fig. 7　　Comparison of physical quantities between pure droplets and surfactant-laden droplets at different Ca e values
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图 8　纯净液滴与载活性剂液滴的变形对比图

Fig.  8　　Comparison of deformation between pure droplets and surfactant-laden droplets

黑线表示纯净液滴，红线表示载活性剂液滴

图 9　Ca e=0.3时纯净液滴与载活性剂液滴的变形对比图

Fig. 9　　Comparison of deformation of pure droplets and surfactant-laden droplets at Ca e=0.3
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3.2　固体壁面润湿性对液滴变形的影响

固体表面的润湿性是影响液滴的拓扑变化的关键因素之一。基于此，研究了纯净液滴和载活性剂液滴

在亲水和疏水固体表面的剪切行为。相关参数取值：θ s = 45°，135°，Ca e = 0.15。

3.2.1　液滴在亲水表面的动态特性

图 10 为纯净液滴与载活性剂液滴在亲水表面 θ s = 45° 不同无量纲时间（0、20、40、60）下的变形对比结

果。从图 10 中可以看出，不同时刻 2 种液滴的剪切变形几乎一致，载活性剂液滴比纯净液滴的相对润湿长度

l r 的更长；载活性剂液滴左侧的接触线位置滞后于纯净液滴，而右侧则超前于纯净液滴。亲水表面上，载活性

剂液滴和纯净液滴的相对弧长 S r 分别为 0.23 和 0.13，大于中性表面上的 0.05 和 0.03，相对润湿长度 l r 分别为

0.19 和 0.06，大于中性表面上的−0.05 和−0.03。

载活性剂液滴中活性剂浓度分布如图 11 所示，表面活性剂浓度初始时在界面上呈双曲正切分布（见

图 11（a））。表面活性剂的存在降低动态接触角，使液滴左侧有向左侧移动的趋势与剪切速度相抗衡，而右侧

会有一个向右移动的趋势与剪切速度相叠加，导致了载活性剂液滴左侧接触线移动速度慢于纯净液滴，而右

侧载活性剂液滴接触线移动速度更快。随着剪切的进行，浓度分布被拉长变细，在右侧三相接触线附近聚

集，使得右侧的浓度集中，载活性剂液滴右侧的变形也大于纯净液滴。表面活性剂对接触角的影响而产生的

接触线移动与剪切速度相互抗衡又相互促进。

3.2.2　液滴在疏水表面的动态特性

图 12 为纯净液滴与载活性剂液滴在疏水表面 θ s=135°不同无量纲时刻（0、1、3、7、8、12）的变形对比。在

剪切作用前期，纯净液滴与载活性剂液滴顶端均被拉长，但载活性剂液滴的变形和移动速度更快，如图 12（b）

黑线表示纯净液滴，红线表示载活性剂液滴

图 10　亲水固体表面上纯净液滴与载活性剂液滴的变形对比图

Fig. 10　　Comparison of deformation between pure droplets and surfactant-laden droplets on a hydrophilic solid surface

图 11　亲水固体表面上载活性剂液滴的表面活性剂浓度分布图

Fig. 11　　Surface surfactant concentration distribution of surfactant-laden droplets on a hydrophilic solid surface
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（c）（d）所示；随着剪切的进行，载活性剂液滴先于纯净液滴脱离固体表面（见图 12（e）），随后保持稳定的形态

移动（见图 12（f））。

载活性剂液滴的活性剂浓度分布如图 13所示。初始时表面活性剂浓度在液滴界面上呈双曲正切分布；随

着剪切的进行，表面活性剂向液滴顶部聚集，由于表面活性剂的影响，液滴顶部的变形更明显，在液滴顶部的拖

拽下液滴逐渐脱离固体表面。当液滴脱离固体表面后，受剪切作用的影响表面活性剂向液滴两端聚集，相应的

活性剂浓度略高于其他位置。研究结果表明，表面活性剂的存在加速了液滴脱离固体表面的过程。虽然表面

活性剂可以通过降低接触角进而影响液滴的变形，但是受固体表面润湿性的影响，液滴在 135°的初始形状下线

性剪切速度在液滴左侧的绕流使液滴具有向上的速度，剪切速度对液滴变形的影响占据主导地位。

黑线表示纯净液滴，红线表示载活性剂液滴

图 12　疏水固体表面上纯净液滴与载活性剂液滴的变形对比图

Fig. 12　　Comparison of deformation between pure droplets and surfactant-laden droplets on a hydrophobic solid surface

图 13　疏水固体表面上载活性剂液滴的表面活性剂浓度分布图

Fig. 13　　Surface surfactant concentration distribution of surfactant-laden droplets on a hydrophobic solid surface
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4　结  论

基于 PF-LBM 方法发展了相应的程序，研究了载有可溶性表面活性剂的接触线动力学问题，调查了有效

毛细数 Ca e 和固体表面润湿性对液滴剪切行为的影响。主要结论如下：

1）有效毛细数 Ca e 的增大会促进液滴变形，但当其增大到一定程度时液滴会产生结构破裂，且载表面活

性剂液滴相对于纯净液滴有更大的变形量和移动速度。当 Ca e 较小时，随着 Ca e 增大，液滴的相对弧长 S r 和

接触角局部毛细数 Ca cl 增大，相对润湿长度 l r 先增大后减小。载活性剂液滴在剪切作用下表面活性剂向液滴

右侧聚集，使得液滴右侧的表面张力更低，相同 Ca e 情况下，表面活性剂对液滴动态特性的影响占主导地位。

当 Ca e 较大时，载活性剂液滴比纯净液滴更容易发生破裂。在破碎后，载表面活性剂液滴变形速度与移动速

度仍稍快于纯净液滴，但两者变形过程与结果趋于近似，表面活性剂的主导地位不再明显。

2）固体表面的润湿性亦会影响液滴的动力学行为。当液滴附着于亲水性固体表面时，在剪切作用下液

滴被进一步拉长，相对于中性表面的液滴具有更长的相对弧长和相对润湿长度。相同毛细数下，载表面活性

剂液滴相对于纯净液滴在亲水表面有更长的相对弧长和相对润湿长度。此时，因表面活性剂对接触角的影

响而产生的接触线移动趋势与剪切速度在液滴左侧相互抗衡，在液滴右侧相互促进。而当液滴附着于疏水

性固体表面时，液滴则会在剪切作用下脱离固体表面，在环境流体中以近似椭圆的形态匀速运动，载表面活

性剂液滴相对于纯净液滴先脱离固体表面且有更快的移动速度。此时，受固体表面润湿性影响，表面活性剂

对接触线移动的作用不明显，剪切速度对液滴变形的作用占主导地位。

本文中所采用的 PF-LBM 方法能够有效计算可溶性活性剂下的接触线动力学问题。
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