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Abstract: The exploitation of unconventional oil and gas resources, such as, shale gas and special low permeability 
reservoirs, has attracted the attention of the countries all over the world, these unconventional oil and gas reservoir is 
widespread in the micro-nanometer pore, the research of fluid seepage discipline in the micro-nanometer pore is the 
theoretical foundation of the effective development of these reservoir. Besides, with the development of Micro Electro 
Mechanical systems technology, it’s necessary to reveal fluid seepage discipline in the micro-nanometer pore. Starting 
from the hotspot issues in micro-nanometer fluid flowing, this paper describes the present state of research in this field, 
then introduces the molecular dynamics simulation method with emphasis in the application of the micro-nanometer 
fluid seepage. Finally, the research tendency of micro-nanometer fluid seepage in the future is forecast. 
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摘  要：页岩气、特低渗透油气藏等非常规油气资源开发已经引起世界各国的高度重视，这些非常规油气储层

中普遍存在微纳米孔隙，微纳米孔隙中流体渗流规律的研究是这类储层有效开发的理论基础。同时，随着微机

电技术的发展，也迫切需要揭示微机电系统中微纳米孔隙流体运动规律。本文从微纳尺度流动研究中的若干热

点问题入手，在总结微纳渗流的研究现状的基础上，重点介绍了分子动力学模拟方法在微纳米尺度渗流中的应

用，最后并对微纳渗流的研究趋势进行了展望。 
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1. 引言 

21 世纪以来，世界经济进入新的发展周期，各国

对石油天然气资源的需求直线上升。面对巨大的能源

需求，世界油气产能建设和生产却相对不足，于是人

们开始更多地关注非常规石油天然气资源。页岩气、

致密油、煤层气、超低渗油气藏等非常规资源是未来

油气产业发展的重点，已经引起世界各国的高度重

视，成为常规油气资源的重要补充。页岩气、煤层气、

超低渗油气藏等的共同特点是储层中发育微纳米孔

隙，储层孔隙结构复杂。揭示微纳米孔隙中流体的运

动规律是实现这类致密储层有效开发的理论基础[1]。

同时，纳米技术作为当前发展最迅速、涉及范围最广

的科学技术之一，被誉为 21 世纪的科技新星，对工

业技术革新、产业升级具有十分重要的意义，随着技*资助信息：国家自然科学基金(51174170)资助。 
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术的飞速发展，纳米技术涉及的范围也越来越广[2]。

微纳米孔隙内流体运动规律的研究同样也是微机电

系统优化设计、微纳米材料制造等领域的基础理论。 

已有研究表明，在微米尺度下，气体薄膜的流动

已不遵守宏观流动规律。相对于气体分子，液体分子

间的距离更小，微米尺度下液体流动的研究结果大多

与宏观流动规律相吻合[3]。而在纳米尺度下，液体流

动体系的尺度已经接近于分子的平均自由程，所以常

规的连续介质假定不再适用；另外由于尺度朝着微米

甚至纳米级发展，面体比(面积与体积的比值)、表面

力与体积力的比值的相对重要性相应地发生了变化。 

纳米级孔道中流体与孔道壁的边界滑移问题是

国内外对于纳米级流动的主要研究热点之一。同时，

疏水表面微通道的电渗流是目前纳米流动研究的新

兴方向，本文概括了微纳米级流动中边界滑移问题和

电渗流问题的国内外研究现状，并简要介绍在纳米级

孔隙渗流中应用广泛的分子动力学模拟方法。 

2. 微纳米孔隙中流体边界滑移研究现状 

边界滑移是指固体渗流通道壁面与流体分子之

间存在相对运动速度。大量实验研究成果表明，在宏

观尺度下边界滑移不会发生，即使发生，但由于其对

于宏观流动的影响很小，可以忽略不计。经典流体力

学和渗流力学研究中，一般都假定固液边界上没有滑

移，即固体渗流通道壁面与流体分子之间的相对滑移

速度为零，这就是经典的“无滑移边界条件”[4]。该

假设被大量的宏观实验所证实，并被广泛应用于流体

流动相关问题的理论研究分析，工程应用和实验研究

等。但随着微纳流动和微机电系统的研究和发展，人

们通过一些现代测量手段和分子运动模拟方法研究

发现，无滑移边界条件假设在微纳流动中不再成立，

即边界滑移在很多情况下都可能发生。下面从微尺度

流体流动以及纳米尺度液体流动两个方面阐述微孔

道中流体边界滑移问题研究现状。 

2.1. 微米尺度流体流动 

在微米尺度通道气体流动中，气体的流动已不再

遵守宏观的流动规律，早在 1909 年 Knudsen 就完成

了稀薄气体动力学的先期实验，并用 Kn 数(气体分子

平均自由程与流体分子的特征尺度的比值)来划分气

体的流动区域。Kn ≤ 0.001 时，流动位于连续介质区，

气体分子之间的碰撞频率远高于气体分子与固体壁

面之间的碰撞频率，此时，经典的无滑移 N-S 方程可

继续用于描述气体的流动。0.001 < Kn ≤ 0.01 时，流

动位于滑移区，气体分子之间的碰撞仍然高于气体分

子与固体壁面之间的碰撞，但是在固体通道表面会有

速度滑移以及温度跳跃出现，此时，可以用修正过得

有滑移的 N-S 方程描述流体的流动。0.1 < Kn ≤ 10 时，

流动位于过渡区，气体分子间的碰撞频率与气体分子

和壁面的碰撞频率位于同一量级，该区域的流动对计

算模型的要求比较高，可采用包含碰撞积分项在内的

Boltzmann 方程或对流动物理进行直接模拟的

DSMC(Direct Simulation Monte Carlo)方法描述。Kn > 

10 时，流动位于自由分子区，主要以气体分子与壁面

之间的碰撞为主，可采用无碰撞积分项的 Boltzmann

方程进行描述[5]。 

由于液体分子的平均自由程比气体小得多，而微

管道的尺寸与液体分子的平均自由程相比比较大，且

所研究的液体大多数为小分子液体，所以有关微尺度

液体流动的研究结果大多与宏观流动规律相吻合[3]。 

2.2. 纳米尺度下液体流动 

科研人员对纳米尺度下液体流动的研究主要从

实验，分子动力学模拟两方面进行。目前实验设备及

技术手段还达不到测试纳米尺度下的标准，所以实验

结果精度较差，难以达到理想的效果。通过实验研究

得到的结果由于受到实验条件和测量精度的限制，对

液体流动的流动规律以及流动机制的认识还非常有

限。 

在分子动力学模拟研究方面，已经取得了一些成

果。Thompson 和 Robbins[6]采用 Lennard-Jones(L-J)液

体(液态氩)模拟了 2 个平板间的剪切流动，着重研究

了液体在壁面附近形成的有序结构及平板间流体的

速度剖面。之后，Thompson 和 Troian[7]在模拟中得到

了液体在 8.4 nm 通道内的无滑移和滑移流动，并且揭

示了滑移长度和速度剪切率的关系。Sun 等[8]、Barrat

等[9]和 Nagayama 等[10]对纳米通道流动的分子动力学

模拟研究都表明流体在疏水性表面会存在明显的速

度滑移，例如文献[8]获得液体和表面的接触角为 140˚

时的滑移长度达到了 30 个分子直径尺度，但是流体

和表面为亲水性时则没有速度滑移发生。Cieplak 等[11]

通过模拟揭示了流体在微通道内的密度分层分布现



微纳米尺度下流体边界滑移研究进展 

Copyright © 2013 Hanspub 11 

象，同时指出滑移还和壁面附近流体的组织行为有

关。Travis等[12,13]对 Poiseuille流进行了系列模拟研究，

对比了不同通道尺寸下的速度分布与宏观控制方程

结果的差别。曹炳阳等[14]模拟了气体的二维 Poiseuille

流，研究了壁面粗糙度对气体在壁面处的速度滑移的

影响。徐超等[15]模拟了三维 Couette 流，研究了壁面

温度及壁面作用势强弱对滑移速度的影响。 

大量研究成果表明，在微纳尺度下的流体流动

中，流体与边界之间确实会发生滑移现象，滑移长度

从几个纳米到几十微米甚至上百微米不等，这就意味

着边界滑移对微/纳米尺度下的流体系统性能会有着

重要影响，而在宏观尺度上其影响基本可以忽略不

计。同时微纳通道表面湿润性与粗糙度是影响边界滑

移的重要因素，除此之外，流体的粘度及其化学性质、

微通道表面可能存在的纳米气泡或气体层等因素对

流体流动的边界滑移行为也有着重要影响。 

3. 微纳米孔隙中流体边界滑移的力学表征 

1738 年，Bernoulli 首次提出了流体流动的无滑移

边界条件假设(见图 1(a))。该观点随后得到了 Du Buat

和 Coulomb 的实验证实，但同时也遭到了当时其他一

些学者的反对。其中 Girard 和 Prony 认为在固体表面

上可能存在一定厚度的流体层，整个层内流体与固体

表面无相对运动，即形成所谓的黏滞层，而在该黏滞

层与流体的交界面上流体产生滑移(见图 1(b))。至于

黏滞层的厚度，则认为与固液界面的疏液特性(湿润性)

有关。如水银/玻璃这种高疏液性界面上，黏滞层厚度

被认为是零。 

Navier 则在此时提出了线性滑移边界条件假设，

该假设认为滑移速度与局部剪切率成正比，即 

wallx
s

v
v b

z




              (1) 

 

 
(a)无滑移           (b)黏膜层模型         (c)线性滑移长度模型 

Figure 1. Speed boundary model of fluid flowing 
图 1. 流体流动时的速度边界模型 

式中 b 称之为滑移长度，是虚构固体表面(在此表

面上滑移速度为零)与实际界面的距离，如图 1(c)所

示， xv 是流体沿固体表面 x 方向的切向流动速度，z

是沿界面法向方向坐标。式(1)被称之为“滑移长度模

型”(slip length model, SLM)，由于 b 为常数，式(1)

也常被称为“线性滑移长度模型”。 

1879 年 Maxwell 在研究稀薄气体运动及其黏性

阻力时基于分子运动理论推导出下面的 1 阶泰勒展开

近似滑移本构方程 

式中 为界面切向动量调节系数(0 <   <1)，物

理意义为气体分子在固体表面发生漫反射的分子数

比例数。在实际方程中常常假定固体表面足够粗糙，

气体分子发生漫反射，于是 取近似值为 1。  为气

体分子平均自由程，当  = 1，b =  时，(2)式与式

(1)在形式上完全相同，后来人们在使用滑移长度模型

时也没有严格区分流体是液体还是气体。但严格来讲

式(1)并没有从理论上被证明适用液体，而只是 Navier

所做的假设。实际中流体是形成黏滞层还是如线性滑

移长度模型所述直接在固体表面产生滑移，即使采用

当前最先进的实验观测手段也难以做出严格区分，不

过已有的一些分子动力学模拟表明，随着固液界面性

质的变化，固液界面上的液体分子可以在无滑移、形

成液体黏滞层和在固体表面上直接发生边界滑移这

几种状态之间变化。 

目前应用的最多的边界滑移物理模型是滑移长

度模型和极限剪应力模型。 

滑移长度模型由于其数学形式比较简单，其对于

相关问题的数值计算分析带来很大的方便。但某些实

验研究表明，滑移长度并不是一个常数，而是与剪切

率相关，Craig 等、Zhu 等以及 Sanchez 等人发现边界

滑移只有在剪切率达到某一定极限值之后才会发生，

不同固液边界上该极限剪切率是不同的。同时，

Thompson 等人采用分子动力学模拟揭示了滑移长度

随速度剪切率的关系，并获得了从线性到非线性过渡

的临界速度剪切率。 

极限剪应力模型是描述边界滑移的另一个常用

模型，它最早是用来描述弹性流体动力润滑问题中润

滑剂的流变学行为。Bair 和 Winer 提出了极限剪应力

公式。 

其中 L 是极限剪应力， 0 是初始极限剪应力，
为塑形压力系数，类似于固体力学中的摩擦系数。大
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量实验研究表明，在类似钢/油这种湿润性表面， 0 的

值在 0.16~8 Mpa 之间，比例系数 的值在 0.007~0.15

之间，而且与温度有关。 

4. 微纳米孔隙中流体流动的数值模拟方法 

4.1. 用分子动力学方法模拟微纳米孔隙中流体

流动 

分子动力学模拟是目前在纳米尺度液体流动研

究领域中应用的最为广泛的方法。它以发现边界滑

移、研究边界滑移的产生机理以及各种因素对边界滑

移的影响规律为主要目的，从原子/分子的水平上来研

究事物的本质，不引入常规假设，因而有可能成为研

究在纳米尺度通道内流体流动与传热的有力工具。 

分子动力学(MD)诞生于 1957 年，Alder 等[16]用

MD 研究了硬球系统的相变理论，开创了利用 MD 方

法来研究物质行为的先河。从此 MD 登上了科学发展

史的舞台，随着计算机技术的发展，MD 被广泛用来

研究材料科学、生物科学、纳米科学等不同领域。 

分子动力学方法是建立在力场和牛顿力学基础

上的计算方法，与蒙特卡罗计算方法相比，分子动力

学方法中的粒子运动有正确的物理依据。此方法的优

点为精准性高，可同时获得系统的动态与热力学统计

资料，并可广泛地应用于各种系统及各类特性的探讨。 

典型的分子动力学模拟过程主要包括 3 个步骤：

1)设定模拟时所采用的模型(包括确定初始条件和几

何形状)；2)确定分子间作用势能；3)趋于平衡的计算

过程。 

第一步中的模型是根据模拟要求在一个二维或

三维体系中规则的放置一系列的分子，并且根据一定

温度条件下的麦克斯韦分布，分别给每一个分子赋予

随机速度。 

第二步中所用的分子作用势能是用以描述分子

之间的相互作用。目前应用的最多的是 Lennard-Jones

势能函数。即 

2 x
s

v
v

z

 






             (2) 

其中 r 为原子之间距离，ε 为能量参数， 为距

离参数。 

第三步按照以上给出的初始条件、边界条件和运

动方程，就可以进行分子动力学模拟。为使系统达到

平衡，模拟中需要一个趋衡过程。在这个过程中，通

过增加或移出系统的能量，直至达到整个系统具有所

要求的能量。然后，再对运动方程中的时间向前积分

若干步，使系统持续给出确定能量值。这时系统已经

达到所要求的平衡态。 

解辉等[17]运用分子动力学模拟方法研究了在质

量力驱动下不同浸润性壁面纳米通道中气泡的分布

及其运动状况，并提出了一种统计纳米通道中气泡运

动速度的方法。顾骁坤等[18]采用分子动力学方法研究

了水在硅通道中的流动现象，模拟表明水在光滑硅表

面存在微小的负速度滑移，滑移长度约为 0.1 nm，进

而可通过在壁面构造纳米结构以及在通道中注入气

体来改变和控制纳米通道中的流体输运。亓文鹏等[19]

通过分子动力学的方法，研究了水分子进出狭窄碳纳

米管的过程，发现管口处水分子的偶极垂直于碳管时

容易流出碳管，这个发现表明可以通过调控碳纳米管

内的水分子偶极方向控制管内的水分子流动。 

5. 结论 

随着自然科学朝着精密化、智能化、微型化的发

展，对于微纳尺度下的流动规律和产生机制的研究显

得十分重要。本文总结了目前在微纳尺度流动中的研

究热点，即边界滑移问题的研究现状，并且简要介绍

了用于边界滑移问题研究的最为广泛的分子动力学

模拟方法。从近十几年的研究成果可以看出，对边界

滑移问题的研究主要集中在对滑移的影响因素的研

究，而对边界滑移影响的主要因素为微纳通道的湿润

性，粗糙度，以及流体粘性以及微通道表面可能存在

的纳米气泡或气体层等，在对边界滑移的影响因素的

研究中可以再进一步进行。但是在利用实验手段的研

究过程中，由于现有的实验条件和手段的限制下，对

于其研究成果，仍然存在争议。近年来，微纳通道流

体的渗流与电场及流体传热的耦合作用已经得到了

广泛的关注，这可能成为今后微纳尺度研究的一个新

的热门研究方向。 
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