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利用受驱胶体粒子调控活性液晶动力学

郭子晗,游智鸿

(厦门大学 物理科学与技术学院,福建 厦门361005)

摘 要:利用数值模拟研究了受驱转动的胶体粒子对活性液晶动力学的调控作用.基于数值模拟软件 Open-
FOAM的overset动态网格框架,构建了由活性液晶与受驱胶体粒子组成的流固耦合模型,分析了不同束缚条件下

通过胶体粒子施加的外驱动力对活性流场的影响.在强受限系统中,极小的驱动力即可引导活性流体的对称性破缺,

实现活性流场方向的动态、实时调控;在中等束缚下,受驱胶体可破坏活性流体自组织形成的复杂流场结构,诱导产

生有序的单向流;在弱受限活性湍流态中,胶体粒子仍可驱动流体,但受活性湍流影响,其驱动范围仅限于活性尺度

范围内.此外,还利用此系统测量了活性流体的有效黏滞系数,发现有效黏性随活性增强而降低,且受活性液晶的流

对齐参数影响.该研究为活性流体动力学的调控提供了新思路,在微流控技术和生物医学等领域具有潜在应用价值.
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自组织是活性物质最典型的特性之一:通过在微观尺度注入能量,并利用力学、流体力学、几何等非线性

效应将能量往大尺度输运,从而实现介观或宏观尺度的集体运动[1-3].微观尺度的能量注入如何诱导介观与

宏观尺度的自组织是活性物质的基本问题之一.活性流体是一类重要的活性物质,典型例子如细菌活性流

体、活性液晶、上皮细胞层等,其自组织主要体现在自发产生的、具有特定空间结构的活性流场[4-6].由于特

殊的微观能量注入,活性流体可以涌现出许多有趣的性质,如低雷诺数下的活性湍流[7-9]、类似超流的攀墙

行为[10]、自发形成有序的涡旋晶格[11-13]等.这些特性使活性流体在材料、微流控[14-15]等领域具有广泛的应

用前景.此外,越来越多证据表明,生物体内许多关键生命过程,如细胞分裂[16]、伤口愈合[17]、组织器官发

育[18]等,均与活性流体的动力学相关[19].因此,揭示不同条件下活性流体的动力学在理论及应用层面均有重

要意义.
当前,对单组分活性流体的动力学已有较为深入的理解,而对多组分、复合的活性流体系统的认识仍相

对匮乏.其中,一个典型的例子就是由活性流体和非活性胶体粒子组成的流-固耦合系统[20-22].此前研究表

明,胶体粒子的引入可以极大地改变活性流体的动力学.即使活性流体处于无序的活性湍流态,引入特定形

状的胶体粒子后,无序、混沌的活性浴(即背景活性流体)可以将胶体粒子的运动导向特定的方向[21,23-26].这
源于粒子的非平凡形状,如破坏手性或镜面对称性的形状,引导活性浴在胶体粒子周围自组织并形成对称性

破缺的空间结构,从而在胶体粒子上施加净力或扭矩.例如,在活性液晶中放入手性棘轮,液晶会在棘轮边界

通过平行锚定效应形成与棘轮边界一致的手性液晶指向场.在活性应力作用下,这一手性液晶场就会对棘轮

施加净扭矩,推动棘轮产生定向转动.郭子晗等[27]通过数值模拟揭示了粒子自身的形状大小、边界束缚程度对
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胶体粒子运动状态的影响.在这些研究中,胶体粒子均是自由粒子,即仅与活性流体相互作用而不受其它外

力.那么,如果对胶体粒子施加定向的驱动力,活性流体将产生怎样的动力学? 能否利用外加驱动力对活性

流体动力学进行调控?
本文通过数值模拟对这些问题进行回答.利用基于OpenFOAM的流-固耦合模型,模拟了一个由活性液

晶与受驱胶体粒子组成的复合系统.模拟发现,受驱胶体粒子可以通过多种方式改变活性液晶的动力学.当
活性流体处于静止基态时,施加极小的驱动即可以较快的速度将流体激发到定向运动态,并主导其运动方

向.若活性流体处于自发的定向运动态,则足够强的反向驱动力矩可破坏此定向运动并引导活性流体沿着与

驱动力矩同向的方向重新建立有序的定向运动,因此可用于实时改变流体的定向运动方向.此外,模拟还发

现,当系统较大时,受驱胶体粒子的力学效应只能影响到一定距离内的活性流体.这一现象主要来源于活性

湍流对流场的屏蔽作用.最后,还利用这一系统测量了活性流体的有效黏性,发现有效黏性随着活性逐渐降

低,与相关实验及解析理论符合.

1 模型简介

考虑由活性液晶和一个胶体粒子组成的准二维系统.模型及模拟设定与此前研究基本一致[27].活性液晶

的动力学可以用速度场v和液晶指向场Q≡S(nn-I)描述.其中S 是向列相的标量序参量,n是局部指向

矢,I是单位矩阵.指向场Q 的演化方程为EdwardsBeris方程[28],
(∂t+v·∇)Q=λu+Q·ω-ω·Q+γ-1H.

方程左边第2项描述了Q 的对流.右边前3项描述液晶指向场与流场梯度的耦合,分别是:与流动剪切u=
(∇v+∇vT)/2的流对齐效应(第1项),以及随局部涡度ω=(∇vT-∇v)/2的共同旋转(第2、3项).λ为流

对齐参数.方程最后一项描述指向场的热力学弛豫.其中,转动黏度γ 决定弛豫速度,而分子张量 H ≡
-δFLdG/δQ 可理解为驱动弛豫的广义力,可通过对Landau-deGennes自由能进行变分得出

FLdG=∫r
(a
2Tr

(Q2)+
b
4Tr

(Q2)2+
K
2|∇Q|2)dr,

其中,自由能中的前2项决定各向同性态-向列态间的相变.在平衡态下,若a⩾0,则序参量S=0;若a<0,

则序参量S= -2a/b.液晶弹性由自由能的最后1项给出.在此,采用单一常数K 描述液晶的各类弹性.流
场v的演化由Navier-Stokes方程给出

ρ(∂t+v·∇)=η∇2v-∇P-Γv+∇·σ,

其中,ρ、η、P和Γ分别为密度、动力黏度、压强以及来自基底的摩擦力系数.σ=σe+σa 是来自液晶自由度的

应力,包含弹性应力σe =-λH +Q·H -H·Q 以及活性应力σa =αQ.此外,流场还遵循不可压缩条件

∇·v=0.
考虑胶体粒子为二维刚体.粒子的状态可以用其质心ri、取向pi、平移速度Ui 和围绕质心的转动角速度

ωi 来描述.这些量的演化方程如下:

dtUi=m-1
i∫∫C

(pI+τ+σ)·dl,dtωi=I-1
i∫∫C

rci×(pI+τ+σ)·dl+M,

其中,mi、Ii、Mi 分别为第i个胶体粒子的质量、转动惯量以及施加的外力矩.以上2个方程右边的积分分别

表示周围流体对胶体粒子合外力及合力矩.τ=2ηu 是黏性应力.C 表示胶体的边界,dl为固体表面的单位法

向方向.固体对流体的作用主要通过流体边界条件给出.具体而言,在固体表面,流场v具有无滑边界条件,而
液晶指向场具有零梯度条件,即N̂·∇Q=0,̂N 是胶体边界的法向向量.

利用开源软件 OpenFOAM 对上述模型进行数值求解.通过对 OpenFOAM 自带的overPimpleDyM-
Foam求解器进行改造,将原牛顿流体的Navier-Stokes方程替换为活性液晶的流体动力学方程,即可模拟

活性液晶与胶体粒子的耦合动力学.overPimpleDyMFoam求解器采用了重叠网格技术处理固体的运动[29].
为生成与固体对应的网格,首先用Blender软件创建胶体的几何形状,然后将此几何形状输入至 Open-

FOAM进行网格划分.为了使模型无量纲化,使用液晶关联长度ℓ= K/|a| 为单位长度、液晶关联时间
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τ=γ/|α|为单位时间、液晶特征弹性应力Σ=a为单位应力,对整个模型进行无量纲处理.在此无量纲单位

下,将默认参数设定为:ρ=10-8、υ=107、γ=1、K =1、a=1、b=100、λ=0.1、Γ=0.025.将流场置于一个半

径为R 的圆形边界内,并在流场正中心放置胶体粒子.在模拟中,固定胶体粒子的质心不动,只考虑胶体粒子

的旋转运动.胶体的外界驱动主要通过施加外力矩M 或给定恒定角速度Q 实现.

2 数值结果与分析

活性流体的典型特征之一就是其动力学对系统尺寸有敏感的依赖:在强受限(即小尺寸)系统中,活性流

体往往处于有序运动状态,而在弱受限(即大尺寸)系统中,系统则处于无序的活性湍流态[30-32].接下去将在

不同的流动状态下,探究受驱的五角胶体粒子对活性流体动力学的影响.
首先探究尺寸为R=8、活性为α=-6的强受限系统.如图1(a)所示,当胶体不受外力驱动时,活性液晶

可通过自组织产生自持续的定向流场.随着定向流场的生成,活性流场也会向胶体粒子施加力矩,带动胶体

粒子跟着一起定向运动.在模拟中,由于初始条件中有极小的随机涨落,最终稳定后的流场方向随机,即顺时

针和逆时针流动各占约50%,如图1(c)中的蓝线所示.这种随机的方向选择本质上源于活性流体在较强活

性下静止基态失稳而产生的自发对称性破缺[33-35].有趣的是,对胶体粒子施加较小的外驱动力矩即可破坏

这种旋转方向对称性,诱导活性流体选择与胶体旋转同向的定向流动.这可以从图1(c)中流场的平均角速度

从无驱动时的双峰分布转为单峰分布看出.当然,对胶体施加驱动后,活性流场的空间结构与未施加力矩时

略有不同,见图1(b).此外,驱动力矩越大,活性流场的角速度vθ≡(r×v)/|r|也越大,其中r是流场相对

系统圆心的位置矢量,如图1(c)所示.

胶体粒子还可以用于实时改变活性流体的流动方向,但需要足够强的外驱动力.为了论证这一点,首先

不施加驱动,让活性液晶先自发生成与图1(a)类似的定向流场.图1(f)中T<100部分的蓝色曲线给出了此

过程中流场平均角速度随时间的变化.在流场达到定态后,即T=100时,突然对胶体粒子施加一个固定的

力矩.采用对粒子施加力矩而不是直接改变其角速度,是因为如果胶体粒子角速度突变,粒子边界与周围流

场会产生极大的速度差,导致数值模拟无法收敛.通过施加力矩,可以使粒子连续地改变角度速,避免与周围

流场的速度差.当力矩较小时,胶体粒子带着附近一部分流体产生反转,但活性液晶的主体仍维持原来的旋
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转方向,只是平均速度略有减小,如图1(d)中的绿色曲线所示.增大胶体的驱动力矩,则胶体的反向旋转会

迅速破坏活性液晶原有的流场结构,并在此基础上驱使活性液晶随之定向旋转.此时,即使撤掉外驱动力,则
活性液晶仍然维持新的运动方向,如图1(f)中T>180部分的蓝色曲线所示.这些结果说明,在受限环境下,
受驱胶体可用于选择或实时改变活性液晶的定向流动,也可以在一定程度上调控流体的平均运动速度.

然后,探究中等束缚下,即系统尺寸与特征涡旋大小差不多时,受驱胶体粒子对活性流场的影响.在中等

束缚下,活性流场往往具有比层流更复杂的有序空间结构[36-37].在没有外驱动的条件下,将系统尺寸R 增加

到9,可以发现流场结构从单向层流变化成双向层流,如图2(a)所示.其中,绿色虚线标出了2个不同运动方

向的层流之间的界面,即流场速度为零的区域.在此状态下,无外驱的胶体粒子与活性流体主体沿着相反的

方向进行运动.现在,在此双向层流状态下对胶体粒子施加外驱动.模拟发现,当外驱动较小时,流体依然保

持双层流状态,但层流的零速度界面略微外移(图2(b)),且外驱动越大,外移越多(图2(d)).最终,当受驱胶

体角速度达到Ω≈0.8时,双向流转变为流动方向与胶体受驱方向一致的单向流(图2(c)).继续增大系统尺

寸至R=11,可以发现,在无外驱动时,双向流转变成准一维的涡旋链(图2(e)).此时,流场和胶体粒子均不

再具有单向运动.在此状态下,对胶体施加较小驱动即可将这些相对静止的活性涡旋“打散”,驱使系统进入

双向流状态(图2f)).而且,与前面所提类似,增强外驱动可使双向流的零速度界面外移(图2(h)),并最终变

成单向流动状态(图2(g)).这些结果表明,在受限条件下,受驱胶体粒子倾向于破坏活性流体自组织生成的

流场结构,驱使活性流体进入有序的单向流动状态.

当系统尺寸R 增加至26时,边界对活性流体的约束极弱.此时,由于活性流体内禀的力学不稳定性,大
量活性涡旋将被激发.这些涡旋通过非线性相互作用,会驱使系统进入混沌的活性湍流态,其流场如图2(i)
所示.在此条件下,对胶体粒子施加外驱动,可以发现胶体附近的流场由湍流态转变成单向运动(图2(j,k)).
但是,单向运动仅限于离胶体粒子一定距离的区域内.从图2(l)可以看出,不同强度外驱动均只能使r<10
距离内流体产生定向运动.这一现象可能来源于活性湍流对胶体力学作用的屏蔽效应.

最后,受驱胶体粒子还可用于辅助测量活性流体的有效黏滞系数.此前实验研究表明,游动细菌可降低
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细菌悬浊液的黏性,因此具有与非活性悬浊液不相等的黏滞系数,称为有效黏滞系数[38].在此,将用类似的

方法测量活性液晶的有效黏滞系数,并给出其与活性强度之间的关系.将上文中的星形胶体替换成圆形胶

体,则可将模拟系统转变成经典的Couette黏度计[39],如图3(a)所示.与常用的Couette黏度计不同的是,通
过转动流体内部的胶体产生剪切流而不是通过转动外边界.对胶体粒子的驱动主要通过施加恒定力矩 M 来

实现.主要测量较弱和中等活性时流体的有效黏滞系数.这是因为当活性太强时,活性流体将自发产生剪切

流,测量方法将失效.通过计算可得,当外驱力矩为M 时,处于稳态时的胶体粒子的角速度Ω'与驱动力矩M
之间的关系满足:

M =(4πηeffR
2
1R

2
2Ω')/(R

2
1-R2

2), (1)
其中,ηeff为有效黏滞系数.R1 和R2 分别为流场半径和圆形胶体半径.图3(b)展示了不同活性强度下,处于

稳态时的胶体的角速度Ω'与驱动力矩M 之间的关系.利用式(1)即可得出有效黏滞系数(图3(c)).可以看

出,活性确实可以降低有效黏滞系数.但随着力矩M 或剪切率的提升,有效黏滞系数逐渐趋近零活性时的有

效黏滞系数(图3(c)中的黑色虚线).有趣的是,从图3(d)中也可以看出,有效黏滞系数对流对齐参数也有较

强的依赖关系.这些现象可以用以下直观的物理图像进行解释.一种可能解释是:在活性强度不变的前提下,
更大的流对齐参数使活性应力指向与黏性应力指向更加贴合,抵消更多的黏性应力,从而降低有效黏滞系

数.更为具体的分析将在后续的研究中给出.

3 讨论与总结

本文探究了受驱转动的胶体粒子对活性液晶动力学的影响.研究发现,受驱胶体可用于高效地调控活性

流场,包括其流动方向、流动速度,甚至可以破坏活性液晶自组织生成的流场结构,驱使活性流体进入有序的

单向流动状态.在较大的系统中,系统产生活性湍流.此无序流场能有效地屏蔽胶体粒子的力学效应,使其仅

能影响活性尺度范围内的流体.此外,还利用此模拟装置测量了活性流体的有效黏滞系数,并给出了其与活

性强度和流对齐参数的关系.这些模拟结果可以很容易进行实验验证.特别是,实验中已经有十分成熟的技

术制备准二维活性流体[40].而受驱胶体可以采用磁性胶体粒子,通过外部磁场即可对胶体施加实时、可控的

驱动力矩[41].本文不仅对理解、调控活性流体的动力学有所启发,而且在微流控芯片中有一定的应用前景.特
别是,在微流控芯片中有时需要实时改变流场结构[42-44].要实现这一功能,仅需简单地施加或改变驱动磁场

即可.这一体系还存在许多有趣的问题值得探究.例如,在更加复杂的几何中或者存在多个受驱胶体粒子时,
能否对活性流体进行更复杂、更精细的调控?
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Controllingthedynamicsofactivenematicswithdrivencolloidalparticles

GuoZihan,YouZhihong

(CollegeofPhysicsandTechnology,XiamenUniversity,Xiamen361005,China)

Abstract:Westudythedynamicsofactivenematicscontrolledbycolloidalparticleswithexternaldriving.Basingonthe
oversetdynamicmeshtechniqueprovidedbytheOpenFOAMpackage,wedevelopasolid-fluidinteractionmodel.Weanalyze
theeffectsofdrivencolloidsontheactiveflowfieldsatdifferentdegreesofconfinement.Instrongly-confinedsystems,asmall
drivingonthecolloidcanguidethesymmetrybreakingofactivenematics,allowingustocontrolthedirectionofactiveflowdy-
namically.Atmediumconfinement,thedrivencolloidcandisrupttheself-organizedstructuredcoherentflow,andpromotea
simpleruni-directionalflowwhosedirectioncoincideswiththatoftheexternaldriving.Inthecaseofminimalconfinement,the
activenematicsexhibitsactiveturbulentflow.Inthiscase,thecolloidhaslimitedeffectsontheflowfieldduetotheinherent
chaoticdynamics.Finally,wealsotakeadvantageofthissettingtomeasuretheeffectiveviscosityoftheactivenematics,which
decreaseswiththeactivityandshowsstrongdependenceontheflowalignmentparameter.Ourresultsshednewlightonthe
controlofdynamicsofactivefluids,whichcanpotentiallybenefitfieldssuchasmicrofluidicsandbiomedicine.

Keywords:activenematics;colloids;self-organization;flowcontrol;rheology
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