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�����������������*

��� † ���

����������, �� 710025

� � ������� (dissipative particle dynamics, DPD) �������������������

�, ������������������,Ǳ���������������������.����

DPD ��������������; ��� DPD ������������������������

������������ 4 ����� DPD�����; ���� DPD ��������������

�, ����������������������������������; ��, 	�������

��������.

��� �������,����, ��, ������, ��

1 � �

��������Æ����, ������

���������������. �����

(>1μm), �����������������

����������, Ǳ���������

�Æ������������.�������

���������������������

��,�������������������

����������������������

(smoothed particle hydrodynamics, SPH)��. ��

��� (0.1∼10nm),�������������

��	�����, ����Ǳ����, ���

�����������Ǳ������,���

��
����������(��) ������

	����, ����������� 1.

� 1 ��������

����� (10∼1 000nm), �������

����������,�����������

������, ������
������Æ�

������� [1]. ����������	�

����,�������	���������

���
�,	���������	�����

���������������������

	�������. ��, ��
�������

�����	,��Ǳ���������	��

�	��
,���������Ǳ������
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���Æ�����
�����	���, �

�
�������
����	�����,

�����
���������������

(MesoDyn) ���
������ (DPD) ��.

DPD����� 20�� 90��,�������

����������������
���	

�. Ǳ����
�������, �� DPD 	

�����
�����,�
������
�

���	�������, �� DPD �����

��������	
�,����	�����

�	. ����������	�������

�
��, DPD �����	
	�����	

	�. �	
���
 DPD ��	������

��������, ��
	 DPD �����


����	�
�

.

2 DPD ������

������������������	

�����: ���������, ��	���

�����,�����	,��������,


�����, ���
�, 
���	��, ��

	�	����, �����
����, ���

���������		���, ���	. ��

�, DPD Ǳ���	������, 	��Ǳ�,

DPD ���	��
���
�, ���		�

���������.

2.1 DPD ���

����������������� (lat-
tice gas approach) ��� - 

		� (lattice-
Boltzmann), �����������, lattice-

Boltzmann ����	���. 1992 �, Hooger-
brugge� Koelman���	 DPD �� [2], ���
������������������, ���

������
���������
�	�

����
��, 
	�����������	

��������������. � DPD���,
������	������������, ��
���������������������

��

�
�, �������Ǳ������
���	�������
��������, �

�������
�, �	�������Ǳ��
��������Æ�
��, �������	
����������	.

2.2 DPD ���

1995�, Espańol� Warren��	�� [3], �
�������� DPD ��, �� Fokker-Planck
�������������, ��
	��

�� DPD �����	��, �	����	�
�������	�, 
��������
�

������
 - 
�
�, 
��
� DPD �
������.

1997 �, Groot � Warren ��

���
�� Flory-Huggins ���	�
��	
 DPD
���	�
�������� [4], �����
Flory- Huggins �������������	�,
Ǳ DPD��	�����������
�	�,

� DPD���Ǳ��������������.

1999 �, Coveney � Fabritiis[5] 
�����

	�����
���
��	������


� Voronoi ��, DPD ����
��

. �
����������, ������	���
����
���. Evans ��� DPD ����

��� [6], �
���������. Avalos �
Mackie ��� DPD �����������

����� [7], ��	�����������
������������.

2001�, Pagonabarraga� Frenkel���
�

��������	���������, �


	����� DPD ����, �	��
�
DPD �� [8], �����
����� Groot �
Warren ����
��. 2003 � Groot[9] 
��
����, 
���� DPD ������	��
���. 2004 �, Goujon � [10] �������


DPD

. Amitesh� Simon[11] 
���� Groot

� Warren ��, ������������	�
��	�, ��	���������	���
��������.

��
������������	, ��
�������
��
������
���


	
�, ���
�������
	�Ǳ�

��, �
��� DPD ����
������
	���. �
� DPD ������
���,
�����������. Groot � Warren �
� Velocity-Verlet����	����	����
� [4], �	��� 3.2 ��� (10). Pagonabarraga

������
������ [12], �	����
��Ǳ����	�Ǳ��������, ��
	������
�������
	����,
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��	���Ǳ��. Lowe �	�������
��� Andersen ����� DPD �� [13], 	�
������
�����. Otter� Clarke[14] �

���������������������

� DPD ���������. Nikunen � Vat-

tulainen � [15,16] � DPD ��������
�
�������, ������, �Ǳ�����
����	���������, Lowe �	�

������.

3 DPD �����

���
�� [1∼17] �����, DPD ��
	��,	�����
�����,��� DPD

��������
���������� DPD
��	������
�	���
	 4 ���
��.

3.1 DPD �����

� DPD ���, �������

���

�Ǳ “��” �����, 	
��������
�
�������, ������
��	�
����������, ����������
������
������ 3 �. DPD ���
��� “��” ����� (coarse-graining) �


�, �����������	�������
Ǳ. DPD �������	�: ����
��
���, ��
��
���������;
�
�
������.

��
�����, DPD ��������

�������
���Ǳ� (1), �� ri, vi �

f i ����� i �������������	

������. t Ǳ��, DPD �������Ǳ
�������, � mi = 1, 	��������
����	����������.

dri

dt
= vi, mi

dvi

dt
= f i (1)

�� f i ����� (conservative force, F C
ij)�
�

� (dissipative force, F D
ij) ���� (random force,

F R
ij) 3 ��, 	 3 �����������, 
�
�Ǳ�����,�� (2). � (2)�������

�������������. � (2)�����
�����
����� rc	��������

i��������������� (�����

���
 rij > rc, ����������Ǳ�).

f i =
∑
j �=i

(
F C

ij + F D
ij + F R

ij

)
(2)

��, ��� F C
ij Ǳ����������
�

	����������, ���Ǳ� (3).

F C
ij =

⎧⎨
⎩ aij

(
1 − rij

rc

)
r̂ij , rij < rc

0 , rij ≥ rc

(3)

�� aij Ǳ�����, ���� i 	�� j �

��	�����; rij = ri − rj , rij = |rij | ,
r̂ij = rij/|rij |.

	�����, ����
��Ǳ����
�����
�	.�� j ����� i��
�

� (����) F D
ij ����Ǳ� (4), ��� F R

ij

���Ǳ� (5).

F D
ij = −γωD (rij) (r̂ij · vij) r̂ij (4)

F R
ij = σωR (rij) θij r̂ij = σωR(rij)ξijΔt−

1
2 r̂ij (5)

�� γ Ǳ
���, γ �������
���

���	������� vij �	��; σ Ǳ��

���; ωD � ωR ��	�����
 rij �	

�
	��, � rij > rc �, ωD � ωR �Ǳ 0; ξij

Ǳ���, ��Ǳ 0, ��Ǳ 1, ������	
����������. vij Ǳ��������,
vij = vi − vj . θij Ǳ��
��������, �
� i �= j, k �= l,

〈θij (t)〉 = 0

〈θij (t) θkl (t′)〉 = (δikδjl + δilδjk) δ (t − t′)
(6)


�� F D
ij ������������, �

�����, ����; ��� F R
ij ������

�����, ����. Espańol � [3] ����

� ωD � ωR
�γ � σ ��	�, �������

�, ����
��������
�,
��	
����������, ����Ǳ� (7) � (8).

ωD (rij) =
[
ωR (rij)

]2
=

{
(1 − rij)

2 , rij < rc

0 , rij ≥ rc

(7)
σ2 = 2γkBT (8)

�� kBT Ǳ��� Boltzman ��, 
 kBT �

Ǳ�����, 
���� rc �Ǳ����, �

kBT = 1, rc = 1.
	�����������, �������

���������
������. �����
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������������
Ǳ����, ���
����
��������	��, �����
��	
�. ������
����	���
�������, 	����

√
mr2

c

/
kBT Ǳ��

	����. 	����, ����������.

� DPD���, r�v � t�����������

����, 
�Ǳ� (9). 	��	, �� DPD �
�������	�
��������	.

r̄ =
r

rc
, v̄ =

v√
kBT /m

, t̄ =
t√

mr2
c

/
kBT

(9)

3.2 ������

��, ���� Groot � Warren �	�
�
Velocity-Verlet��,�	�����������

,������� (10),�����������
���	������Ǳ������, ��


�������������,��
���, �
���	,������,��
�����	�.
� λ = 0.5 �, � (10) �
���	�Ǳ Velocity-
Verlet 
���, � Groot � Warren[4,9] ����

��,��
���� λ = 0.65,���
����.

ri(t + Δt) = ri(t) + Δtvi(t) +
1
2
(Δt)2f i(t)

ṽi(t + Δt) = vi(t) + λΔtf i(t)

f i(t + Δt) = f i

(
ri(t + Δt), ṽi(t + Δt)

)
vi(t + Δt) = vi(t) +

1
2
Δt

(
f i(t) + f i(t + Δt)

)
(10)

3.3 ����������������

3.3.1 
����������


�����������
 - 
�
��
	�, ���������, ���	����Ǳ

��. Groot � Warren[4] ��
���	��

���������
���Ǳ, 	�����
�����, �����	� σ = 8 �, 
���
����
,� σ = 3�,����� kBT = 1 ∼ 10
	, �
������. 	�, ���
����
�, �������������� σ = 3 	, �

�������
.

3.3.2 �������

���
���������������

���, �����
������	����,
���
���Æ�����������, �

���� a, � DPD 	�����������
���������������. Ǳ�� DPD
���������, ��	, ��������

�������. ������ DPD ���
����	�
����. Groot � Warren[4] �

�, ���������, ������
�	�
3∼10���,�������� 15∼30���,�
� DPD �������Ǳ� (11).

p = ρkBT + αaρ2 (11)

�� p ���, ρ ���, α = 0.101 ± 0.001. Ǳ�
�
������, �� DPD ���	����
��
�,�����Ǳ� (12);��� (300K)�
	, ����
�Ǳ κ−1 = 15.983 5.

κ−1 =
1

kBT

(
∂p

∂ρ

)
T

(12)

���� (11)���������� (12)�
�	���
����, ���� aρ/kBT ≈ 75.
�����
�����, �Ǳ�������
������, �� ρ ≈ 3 ����
�. Ǳ

�� DPD ����	��
�, ���
��
���Ǳ a ≈ 25kBT , � ρ ≈ 3; ������,
a ≈ 75kBT/ρ.

3.4 ���������� Flory-Huggins ��

�����

� DPD �������

������
���	�����������
�	�. Ǳ
�, ���	 DPD ��������	����
����	�, �����	����Ǳ���


�	����������. ��	����
������

 DPD ���	�
��	

Flory-Huggins���	�
������,��	
� [4]. DPD ����������, �����
��������,	��	��� Flory-Huggins

��.� Flory-Huggins���,	�������
�
���������, ��
������
�����
�������� (13).

F

kBT
=

φA

NA
ln φA +

φB

NB
ln φB + χφAφB (13)

��, φA�φB � A�B ����
��, NA�NB �

A�B �����, �������, φA + φB = 1,

χ �����	�����������, �� χ

��	, 
�����	��, ����	���
�
. � 2[18] � Flory-Huggins ���
����
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��	���
��	�� (NA � NB � 1), S �

���, D����������. � 2��,� D

���������,������� (14) �	.

χNA =
ln [(1 − φA)/φA]

1 − 2φA
(14)

� 2 ������	�������� [18]

���� S ���� χ ����, ����
�, A�B ������
,������� μ (φA)
� φA ��
�

��Ǳ 0, ��������
�Ǳ� (15).

χcrit =
1
2

(
1√
NA

+
1√
NB

)2

(15)

����
��� DPD �����

fV

kBT
=

(
ρA

NA
ln ρA − ρA

NA

)
+

(
ρB

NB
ln ρB − ρB

NB

)
+

α

kBT

(
aAAρ2

A + 2aABρAρB + aBBρ2
B

)
(16)

�� aAA 
�� A ��� A �����, aAB 


�� B ��� A�����, aBB 
�� B ��

� B �����, fV 
 DPD ���
����,
fV = F (ρA + ρB), �� aAA = aBB, ρ = ρA + ρB �

��
, C Ǳ��

fV

(ρA + ρB) kBT
≈ x

NA
ln x +

(1 − x)
NB

ln (1 − x)+

χx (1 − x) + C

(17)
� x = ρA/(ρA + ρB), ���	

χ =
2α (aAB − aAA) (ρA + ρB)

kBT
(18)

	�, ��� DPD �������� Flory-
Huggins ���� χ �����	������

�����	��	. � 3[19] ������, χ

��	������ (Δa = aAB − aAA)�	��,
χ 	 Δa ��	���
�	�, ������
� (19).

χ = (0.286 ± 0.002)Δa, ρ = 3

χ = (0.689 ± 0.002)Δa, ρ = 5
(19)

� 3 Δa � χ ������ [19]

������� Flory-Huggins �� χ, ��

�������� Δa, �����������

���� aii, � aij = aii + Δa ��� DPD ��

����� aij , ��� DPD ��������

�,Ǳ DPD��	���������
�	�.

���������,���
����� Flory-

Huggins �� χ, �������� Flory-Huggins

��	�
����������������

�������	 χ ��; Ǳ�������

����	�������������� χ

��.

4 DPD �������

DPD ������	���	��: ���

�������, 
� DPD �����.

DPD �����������������


������������	���

. �

Ǳ���������
	�������, �

�
��������������, ��/	/�

������, 	���
����������

	����	����
�����
�����

� [20∼23]. ��	���.
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4.1 �������������

4.1.1 ������	����������	�

�Ǳ

�� DPD����, Groot[24] ��	��/�

�����	����	���, � Widom �

���������������, ��: ��

�����	���������������

�����, 	�������; �������

�����, 	�������, �	�����

�	��������. Wang � [25] ���


� Gemini�������
���������

������������	���. Yamamoto

� [26,27] ��	�������
�	����

��. Elliott � Windle[28] ���	���	 (�

	) ���
������	���

. ���

����� [29] ��	������ (PVP) 	 2-

����������� (AOT) ������

�, ��� DPD ��������������

�/	�����	�	�, �� 4.

� 4 PVP/AOT ����� [29]

4.1.2 
���	������
�	�
�

�� DPD����, Groot�Madden[30]��

���������
��	
�������

�


, ����	��������,���

����������	�����	�����

��
�. ���������� [31]�� Pluronic

L64 � Pluronic 25R4 
��	�	������

��
,��	��	�����
���,��:

�	���, �����	������	��

�����, ������	������� (bi-

continuous) �, Pluronic L64 ��������	

�����. Groot � Madden � [32] �����

����	��
��	����
, �� DPD

������������������	��

�. �������� [33,34] �����
���

������������ (solid lipid microparti-

cles, SLM) ������� (� 5), ������

��
�����. DPD �������Ǳ��

�����, ����������, ����	


���.

� 5 SLM �������
������ [34]
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4.1.3 � �

Kong � [35] 
 DPD �������
��

������, ���
����������

�������
���. Shillcock � [36] ��

�������������	����	��.

Roland� [37] ���	�����������.

4.2 �������������

4.2.1 ���
	�



DPD �������
	�

�����

���� [38]. Clark � [39] �	�������

����������������
	�



����� DPD ��, ��	��������

�
	��	���� Laplace �������

�����
�; �	���������
	

��	 Taylor ����; ��
��
���	

Torza � [40] ���������. ��� [41] �

DPD����������	������	�

��	����
	�������, ����

DPD�������	�����������

��, �������
�����	����.

Chen � [42] ��
������������


	�

���,�Ǳ
�����
���� 

�
������ (finite extend nonlinear elastic,

FENE �)  ���, ������������

�,	 Groot� [4] ��	�������.���

����������

����
����

DPD ���, Chen � [43] 	���������

���������, ����
, 
����



��������; �����������


������, �������������

	���
	
������	.

4.2.2 ���	���

��, ����	����� DPD ���

� [44] 
��
	���, �� 6 ��.

Phan-Thien� Chen� [45] 
���� �


��� (FENE)����������� (Worm-

like) ��� DNA ���������	���

�����, ��	� DNA ������
�

����
�����	. Dzwinel�Boryczko �

Yuen � [46∼48] �� DPD ���

����


�� 
��,�����

����� “�

!” ��
������	���������,

���	���
������, 	���	�

������. ��� [49] � DPD ��	��

	���������, �	��������

���	�� N-S �����������. Fan

� [50] ��
����������� Poiseuille

��,�� DPD����	�������
�.

� 6 ������������ DPD ���	 [44]

4.2.3 � �

Boek[51,52] � DPD �����������

��
���, ������, �������

������
�����. 
�����
�

����������������; ����

���, ��	��	��	. Martys[53] 
��

DPD ��������������, ����

����������	 Einstein ����; �

����� Huggins ������	��� φ =

0.2 (�
��) ������� Huggins ����

����
�; 
�	���������	�,

DPD���������	���
��
��

�	���������
�. Boek� Martys�

�Ǳ DPD ������������
���

����. Kim � Phillips[54] ��� DPD ���

�����
�����	���������

����. Darias� [55]� DPD��������

����������

. ����� DPD �

������	����������

 [56],

���������������������
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�,	������,���������� �.

	������	����	�, 	Ǳ	���

���������������������

������������, 
�������

��
���������
����
���

����������������.

5 � �


�������Ǳ����������

���, 
��	��
� 16 ���!, 
��

���	���, 
		�������
��

���, ��������	, �
���
��

�
�

, ���:

(1) �����

������������������	

�. ���"� 20 �� 20 ��, 	 40 ����

Huntington � [57,58] ���������
��

��������, 	� 80 ����, �
��

��� [59,60] Ǳ��, ����	��
�, ��

	���������� [61∼64] ����. 
�

����, ������Ǳ 3 �: �������

�����
���!���,������, �

�!�. !����Ǳ������, ��	�

�����������
����, ����

�����	���������������

", ���������������
���

��, ���������������,���

##��##�����	�	���. �	, 


$���

	�, ��� [65∼68] ������

����Ǳ���
�����, ������

������
��, ��	��������

�����,�
�����#�%��
���

��"## CaCu5�������Ni3Al����

�������.

DPD ������������, DPD ��

������, �	������� 3 �� (��

��
������) ����, �������

�����������, ���������

���������, ���	�������


	�
��, ����������,	���

	�
 DPD ��������
�
����

�������$�.

(2) ��������	�������


�

� DPD ���, ��������	���

����
������

, Ǳ������

��	�

��.	� [4] 
��	���	�

��, �	����� aij � Flory- Huggins ��

χij �
�	�, �� DPD ������ Flory-

Huggins �������	��, �%%����

���������������	, ����

���%Ǳ�����, 	������
��,

�� DPD ����� Flory-Huggins ���	�

��������.	� [8]
��	��
�,�

��
�
������	���������,

��
	����� DPD ����, ��	��

��������
�����, �����	

��
��������. �	�

���


��� DPD �������	���.

(3) � �

��� (1)����
� [69] �,��Ǳ DPD

���
��	��������
�
���,

��	����	
������
	��Ǳ�

�, ����
�� [70] �������. ��


���������#�
������, �

���	�����������������,

������������
�������

� [49], &�� DPD ����������, 


��� DPD �������	���.

(4) 	������������

DPD ��	������ (�������

������������������)�	�

Ǳ�����	��

. ���	�����,

�������������, �����
�

���	����. �	�	������, ��

�����	������������.

Ǳ� DPD �������
����	


�, ������, ���������, DPD �

�����
����
, 
��� DPD ���

�������������	��.
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DEVELOPMENT AND APPLICATION OF THE SIMULATION

METHOD OF DISSIPATIVE PARTICLE DYNAMICS*

LI Hongxia† QIANG Hongfu
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Abstract The simulation of dissipative particle dynamics (DPD) is a new mesoscale numeric simulation

technique. DPD is one of the most important methods for the study mesoscopic structure of complex systems,

and is also one of important methods linking macroscale with microscale simulation. The present paper first

reviews the development of DPD, and then elaborates the methodology of DPD, including theoretical model,

numeric integration methods, selection of parameters and mapping the simulatied system to the real one.

Thirdly, the applications of DPD to the simulation of complex fluid systems are presented, involving assembly

of multiphase flow, separation of microphase, distortion and crash of drops, flows in microchannel and so on.

Finally, the current problems and future trends are discussed.
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