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摘 要:采用分子动力学方法模拟研究电场驱动下布朗粒子在周期管道内的运动.管道由a和b两部分周期排

列而成,其中a管道对粒子有吸引作用,b管道对粒子有纯排斥作用.结果表明,粒子迁移率随电场强度的变化存在

明显的跳变.当电场强度比较小时,迁移率趋于零,布朗粒子在a管道区域存在明显的受限过程;当电场强度比较大

时,迁移率趋于1,布朗粒子在管道内呈现近自由运动.
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1 引言

布朗粒子或生物大分子在外力驱动下可以通过

微孔或在微管道内做定向运动.这一输运现象不仅

在生命过程中十分普遍,如:离子、小分子以及生物

大分子通过核孔在细胞质和细胞核间交换,而且也

与生物大分子(如DNA)的分离和检测、药物缓释技

术紧密相关[1,2].随着纳米技术的发展,人们可以构

造出蛋白质管道或固体纳米管道并用于研究粒子或

大分子在管道内的输运规律.考虑到管道半径或宽

度非常小,粒子或分子在输运过程中与管道壁之间

存在强烈的相互作用,从而使粒子与管道壁间的相

互作用成为影响输运的重要因素[3~5].粒子与管道

壁间的相互作用与管道壁的性质有关.实验上,可通

过化学的方法对管道内壁进行修饰从而改变粒子与

管道壁间的相互作用[6,7].目前的研究多集中于粒

子或分子在均质管道内或周期势场中的输运[8~12],

而对粒子在复合管道内的输运却少有研究.
本文考虑由两种材料组成的周期性复合管道

(粒子与两种材料间的相互作用不同),并采用计算

机模拟的方法初步研究电场驱动下布朗粒子在该管

道内的运动规律.

2 模型及模拟方法

整个模拟在二维空间中进行,图1给出了模型

系统示意图.质量为m的布朗粒子处在宽度为w,周

期长度为lp 的无限长管道内,其中管道由长度相同

的a,b两部分间隔排列而成.a和b两部分均由尺寸

相同的静止粒子组成,且a部分对布朗粒子有吸引

作用而b 部分对布朗粒子有纯排斥体积作用.管道

内存在沿x 轴正向且强度为E 的匀强电场.假定布

朗粒子带正电,那么在电场力驱动下粒子会沿x 轴

正方向做定向运动.

图1 模型系统示意图

布朗粒子与管道壁之间的相互作用由Lennard

Jones势描述
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其中r表示布朗粒子到管道壁粒子之间的距离,σ为

粒子的直径,εpa/b 表示相互作用强度,Ucut 的值取决

于rcut的选择,以保证ULJ(rcut)=0.当只考虑排除体

积作用时,rcut取2
1
6σ;当考虑吸引作用时,rcut取

2.5σ.另外,假定布朗粒子带正电荷q,因此其在管

道内会受到电场力F=qEi的作用.
布朗粒子的运动均由Brownian动力学方程描

述

  mdvdt=Fint+Fdr-ηv+FT (2)

其中,Fint=-ÑULJ 代表布朗粒子受到管道粒子的

总作用力;Fdr为电场力;ηv 为粘滞力;FT 为热噪声

力,其 满 足 非 关 联 的 高 斯 分 布:<FT(t)>=0和

<FT(t)·FT(t')>=6ηkBTδ(t-t'),其中kB 为玻尔兹

曼常数,T 为绝对温度.这种Brownian动力学方法

是一种非常有效的分子动力学模拟方法.我们用速

度Verlet算法求解粒子的位置和速度随时间的变

化.
布朗粒子在电场驱动下的运动由粒子在管道长

度方向上的迁移率μ描述,即

  μ=1Elimt→∞

<x(t)-x(0)>
t

(3)

其中x(t)和x(0)分别表示t时刻和0时刻布朗粒子

的x坐标.在自由空间中,布朗粒子在电场力方向上

的迁移率为1[5].
本文分别选取εpb,σ,m 和q 为能量、长度、质量

和电荷单位,则时间单位定义为tLJ= mσ2
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.在模

拟中我们固定参数εpb=1,σ=1,m=1,η=1,q=1以

及kBT=1,而改变参数E,εpa,w和lp 并考察它们对

粒子迁移率的影响.

3 模拟结果及讨论

图2给出了不同参数条件下粒子迁移率μ随电

场强度E的变化.由图可以看出,在给定参数下μ随

E的变化存在一个明显的跳变:当E比较小,即驱动

力比较弱时,粒子迁移率μ 几乎为零;当E 比较大,

即驱动力比较强时,粒子迁移率μ 趋于1,这与粒子

在自由空间中的结果相近;当E 取值中等时,μ随E

的增大而快速增大,其值迅速由零增至趋于1.我们

定义μ=0.5所对应的电场强度为临界电场强度(记

为EC),并用它来表征相应参数条件下μ 随E 出现

跳变时所对应的电场强度.由图可以看出,临界电场

强度EC几乎与管道周期长度lp 无关,但随着粒子与

管道a部分间的吸引作用强度epa的增强或管道宽度

w 的减小,EC 不断增大.

 (a)管道周期lp 不同时,粒子迁移率μ随电场强度E 的变化;

 (b)粒子与管道a部分间的吸引作用强度εpa 不同时,粒子迁

   移率μ随电场强度E 的变化;

 (c)管道宽度w 不同时,粒子迁移率μ随电场强度E 的变化.

图2

在我们的模型中,a管道对布朗粒子具有吸引

作用,而b管道对粒子具有纯排斥体积作用,因此当

布朗粒子运动到a和b管道交界面且准备由a 管道

进入b管道时,来自a管道的有效吸引力Feff会阻碍

运动的发生.当驱动电场很小,即驱动力远比Feff小

时,粒子很难由a管道进入b管道,从而导致非常小

的 迁移率.作为例子,图3(a)给出了电场强度E=

0.1时,粒子x 坐标随时间的演化(x 坐标原点定义

如图1所示),其中εpa=4,w=4,lp=20.由图可以看

出,在弱电场驱动下,粒子在a管道区域存在明显的

受限行为.在受限过程中,粒子在x方向上不断地进

行着前前后后的振荡,经过一定受限时间之后,粒子

会在随机热噪声力的驱动下迅速通过邻近b管道而
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进入下一个a 管道并开启新的受限过程.相反,当驱

动电场比较大,即驱动力比Feff大时,粒子很容易由

a管道进入b管道,从而使粒子出现近自由的受驱运

动,即迁移率接近于1.图3(b)给出了电场强度E=

6时,粒子x坐标随时间的演化,其中εpa=4,w=4,

lp =20.由图可以看出,在强电场驱动下,粒子在管

道内快速定向运动,而且运动过程中没有明显的受

限行为.

  (a)电场强度E=0.1时,粒子x 坐标随时间的演化;

  (b)电场强度E=6时,粒子x 坐标随时间的演化,其

    中epa=4,w =4,lp =20.

图3

临界电场强度EC 的大小与a管道对粒子的有

效吸引力Feff相关,即Feff越大EC越大.在我们的模

型中,a管道对布朗粒子具有短程吸引作用,因此

Feff主要取决于管道a和b两部分交界面上a管道粒

子对布朗粒子的总吸引力,这意味着Feff 仅随epa的

增大而增大,而与a管道长度或管道周期长度lp 无

关,从而导致EC与lp 无关,但随εpa 的增大而不断增

大,如图2(a)和(b)所示.另外,随着管道宽度w 增

大,布朗粒子在输运过程中出现在管道壁附近的概

率不断减小,这将使得a管道的吸引对布朗粒子运

动的影响越来越弱,从而导致EC随w的增大而不断

减小,如图2(c)所示.

4 结论

本文用分子动力学方法模拟研究电场驱动下布

朗粒子在周期管道内的运动规律.管道由a和b两部

分周期排列而成,其中a管道对粒子有吸引作用,而

b管道对粒子有纯排斥作用.结果表明,粒子迁移率

μ随电场强度E 的变化存在明显的跳变.当E 比较

小时,受a管道有效吸引的影响,布朗粒子在a管道

区域存在明显的受限过程,从而导致μ趋于零;当E
比较大时,布朗粒子在管道内呈现近自由运动,从而

使μ趋于1;在临界电场EC 附近,μ随E 快速变化.
另外,我们也讨论了管道周期长度、a管道吸引强度

以及管道宽度等参数对EC 的影响.
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TheMigrationofBrownianParticleDrivenby
ElectricalFieldinPeriodicalChannels

JinYingnan WuHuangkai JinZefan LiuXin WangChao
(PhysicsDepartmentofTaizhouUniversity,Taizhou,Zhejiang 318000)

Abstract:ThemigrationofBrownianparticleinperiodicalchannelsunderelectricalforcewasstudiedbyusing

moleculardynamicssimulation.Thechannelwallsarepatternedperiodicallywithpartaandpartb,wherethe

interactionbetweenBrownianparticleandchannelaisattractive,andthatbetweenBrownianparticleandchannel

bispurerepulsive.Resultsshowthatthereisanobviousjumpforthedependenceofthemobilityonthestrength

oftheelectricalfield.Whenthestrengthoftheelectricalfieldissmall,themobilityisnearly0,andtheBrownian

particleistrappedatchannela.Whilewhenthestrengthoftheelectricalfieldisbig,themobilityisnearly1,and

theBrownianparticlerunsalmostfreelyundertheelectricalforce.

Keywords:Brownianparticle;periodicalchannel;mobility;moleculardy
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(上接第12页)

对强度取适当值时,轨迹具有封闭对称性.以上3种

轨迹,推广了文献中电荷运动轨迹,给物理中的运动

轨迹曲线宝库增加了新成员.
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Abstract:Theequationsofmotionofdouble-chargeintheuniform magneticfieldaregiven.Theconstants

ofmotionandthecharacteristicsoforbitsarediscussed.Theclosedsymmetricorbitsaredrawnfromthe

numericalsolution.
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