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摘要    考虑磁流体中粒子受力及运动特性, 运用分子动力学模拟方法研究了磁

流体的三维微观结构, 计算模拟了磁流体在有、无外加磁场作用下的微观结构, 
分析了粒子体积份额、磁偶极子作用势以及外加磁场作用势对磁流体微观结构的

影响. 结果表明在无外加磁场作用时, 磁流体中的磁性粒子呈现无序状态, 粒子

会聚集成团; 在外加磁场条件下, 磁流体中的磁性粒子沿磁场方向取向形成链状

结构, 且随着粒子体积份额的增加、磁偶极子作用势以及外加磁场作用势的增大, 
链状结构更为明显. 

关键词    磁流体  分子动力学模拟  微观结构  链状聚集 

磁流体(magnetic fluid)是由纳米级(小于 10 nm)的铁磁性或超顺磁性微细颗粒, 借助于表

面活性剂稳定地分散于基液(如油、水等液体)中形成的一类兼具磁体的磁性和液体流动性的功

能流体. 自磁流体的概念出现以来, 国内外研究人员对磁流体的应用研究十分活跃. 目前, 磁
流体已逐渐在磁液密封、电声器件、润滑、选矿、磁回路、医疗卫生、生物磁学等诸多领域

得到应用 [1, 2].  
磁流体具有其他固态磁性材料和其他液体所没有的一系列新现象, 比如: 磁热效应、热磁

对流、磁光效应等. 在外加磁场的作用下, 磁流体中的磁性粒子会沿磁场方向形成链状结构, 
磁流体呈现各向异性特征, 磁性粒子的链状分布结构对磁流体的物性参数(导热系数和黏度 
等)和特征有至关重要的影响, 磁流体的物性参数会随着外加磁场的强度、方向以及磁场性质

的变化而改变, 从而成为一种“可控”的功能流体. 实验研究表明 [3], 外加与磁流体流动方向垂

直的磁场, 磁流体的黏度大于其在相同磁场强度的平行方向磁场作用下的黏度, 这主要由于

磁性粒子的链状结构方向不同所致; 当外加与热流传播方向平行的磁场, 由于磁性粒子沿热

量传递方向形成链状结构, 磁流体的导热系数大于相同磁场强度的与热流传播方向垂直的磁

场作用下的导热系数. 因此, 要研究磁流体的独特性能, 必须描述粒子在外加磁场作用下的运

动规律, 研究磁流体的微观结构, 探索磁流体微观结构的控制方法.  
目前, 关于磁流体微观结构的研究主要有蒙特卡洛(Monte Carlo, MC)和分子动力学模拟 
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(Molecular Dynamics, MD)方法. 例如, Akira等人 [4~6]提出了“Cluster-Moving” MC方法, 研究发

现磁流体中磁性颗粒会由于彼此间的引力作用形成团簇, 在外加磁场的作用下形成链状结构; 
Castro等人 [7]提出了一个多粒径分布的模型, 应用MC方法得到了磁流体的微观结构; 张齐等

人 [8]提出了一个服从对数分布的聚团粒子相互作用模型, 利用MC方法对磁流体薄膜在有、无

外磁场作用下所形成的三维空间结构进行模拟. Yoshihisa等人 [9]应用MD方法, 模拟了在不同

外加条件下, 球形以及椭圆形磁性颗粒的聚集结构; Akira等人 [10]应用布朗MD、斯托克思MD
方法模拟了在不同强度外加磁场作用下磁流体的三维微观结构, 并对各种情况进行了分析比

较.  
但是, 由于在外加磁场作用下, 悬浮的磁性纳米颗粒同时受磁偶极子作用力、外加磁场作

用力、粒子间排斥力、范德华力以及重力、浮力等作用, 磁性颗粒的运动和磁流体的形态非常

复杂, 关于磁流体微观结构的研究依然存在着一些急需完善之处, 突出体现在以下几个方面: 
MC方法采用概率模型来确定磁性粒子的运动过程, 没有真实、具体地描述磁性粒子在各种作

用势综合作用下的运动规律和过程; 应用MD方法模拟磁流体微观结构时, 磁性粒子间斥力是

用LJ势函数导出的 [9], 但LJ势函数适用于非极性分子间的作用, 对于极性的磁性粒子并不适合; 
未考虑微观结构随时间的演变过程 [10]; 未能深入研究不同磁性粒子体积份额以及不同粒子间

作用势对磁流体微观结构的影响 [9,10]等, 研究工作亟待进一步深化.  
基于以上分析, 本文的主要目的在于运用 MD 方法, 对磁流体在有、无外加磁场作用下的

三维微观结构进行计算模拟, 描述磁流体结构随时间的演变过程, 研究不同粒子体积份额的

磁流体在不同磁偶极子作用势以及不同强度的外加磁场作用下形成的微观结构, 分析磁流体

微观结构的影响因素, 探究磁流体内部粒子运动规律, 研究磁流体微观结构与外加磁场间的

本构关系和微观结构的控制方法.  

1  物理模型 

1.1  粒子模型 

磁流体中的磁性粒子考虑为单一的大小相同的球形粒子, 粒子表面包裹一层活性剂分子. 

磁性粒子所受的作用势主要有磁偶极子作用势 m
iju [11]、外加磁场作用势 h

iu [1]、由活性剂分子层

引起的排斥势 r
iju [12]和粒子间范德华吸引势 v

iju [13], 其表达式分别为:  
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其中下标 i 和 j 表示粒子的标号; 0μ 为真空磁导率; pd 为粒子直径; δ 为表面活性剂分子层厚
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度; ijr 为粒子间间距; d 为粒子包括表面活性剂分子层的整体直径, 2pd d δ= + ; ξ 表示磁性

粒子单位面积上的表面活性剂分子数; A 为Hamaker常数; 2 / 2v ij pL r d= − ; g 为重力加速度; 

ρΔ 为磁性材料与基液密度差; zΔ 为磁性粒子在竖直方向的位移; in 为粒子磁矩单位向量, 

/i i im=n m , im 为磁性粒子固有的磁矩向量, i im = m ; ijt 为表示粒子间相对位置的单位向量, 

/ij ij ijr=t r , 其中 ij i j= −r r r , ij ijr = r , ir 表示粒子位置的向量 ; h 为外加磁场单位向量 , 

=h / HH , H = H .  

为了研究磁偶极子作用势、外加磁场作用势以及粒子间排斥势对磁流体结构的影响, 定义

以下无量纲参数:  
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其中 mλ 表示磁偶极子作用势强度; hλ 表示外加磁场作用势强度; rλ 表示由活性剂分子层引起

的排斥势强度. k 为玻尔兹曼常数; T 为磁流体的绝对温度.  
磁流体中磁性粒子的运动包括平动运动和转动运动 [8], 平动运动指粒子在各种力的作用

下的直线运动, 转动运动指粒子磁矩在各种转矩的作用下的旋转运动. 根据磁性粒子所受的

作用势表达式, 通过对粒子位置矢量求导, 可以得到粒子受力和力矩作用的表达式:  
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其中 m
ijF , h

iF , r
ijF , v

ijF , b
iF 和 g

iF 分别表示粒子所受的磁偶极子作用力、外加磁场作用力、
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粒子间排斥力、粒子间范德华力、布朗力、重力与浮力差; 6π c P BC d k Tη= , tΔ 为时间间隔, G

为满足标准正态分布的随机数. m
ijT 和 h

iT 分别为磁偶极子作用产生的转矩和外加磁场作用产

生的转矩. 其中粒子间的磁偶极子作用力 m
ijF 和范德华引力 v

ijF 作用范围为 ij cr r≤ , cr 为截断

半径, 超出此范围引力为零; 粒子间的斥力作用 r
ijF 仅在范围 p ijd r d≤ ≤ 内有效, 超出此范围

斥力为零. 本文模拟中, 外加磁场为均匀梯度磁场, 方向沿 Z 轴正向(取竖直向上方向).  

1.2  运动方程 

磁流体中的磁性粒子既要作平动运动, 又要作转动运动, 因此表述其运动的控制方程有

两个. 对于低体积份额的磁流体 [10], 假设: (ⅰ) 基液对磁性颗粒的流体动力仅考虑Stokes阻 
力; (ⅱ) 表面活性剂分子间作用力仅表现为斥力; (ⅲ) 由热噪声引起的作用在磁性颗粒上的

随机力和转矩忽略不计; (ⅳ) 磁性颗粒的平动和转动惯性效果忽略不计.  
基于以上假设条件, 得到简化情况下磁性粒子的运动方程为 [10]  
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其中 ir 和 in 分别表示粒子位置和磁矩的单位向量; tζ 和 rζ 分别表示平动阻力系数和转动阻力

系数, 其中 3πt pdζ η= , πr pdζ η= , η表示基液黏度.  

模拟时, 在 x, y, z 三个方向均采用周期性边界条件, 粒子引力作用的截断半径取 cr = 10 pd . 

每次循环 N 个粒子一起运动, 此过程作为一个时间步. 磁性粒子在相互作用力以及外力的作

用下运动, 其运动方程采用 Euler 法来求解, 从而可以确定每个时刻粒子的位置和磁矩向量, 
由此得到磁流体的微观结构.  

1.3  模拟参数 

模拟对象为一边长为 L 的立方体, 其中含有 N 个磁性粒子, 悬浮在黏度为η的基液中, 粒

子所占的体积份额为φ . 磁性粒子形状相同, 均为球形, 直径为 pd . 粒子表面覆有表面活性剂

层, 厚度为 δ , 单位面积上的表面活性剂分子数为ξ . 由于粒子有磁性, 各个粒子都有一定的

磁矩 m, 且 m 大小相同. 模拟过程时间步长为 dt.  

模拟时的一些基本参数有 : 231.38 10 J / Kk −= × , 7 2
0 4π 10 N Aμ − −= × ⋅ , 300 KT = , 

8d 2 10 st −= × , 10 nmpd = , ξ = 18 210 / m , 1.5 nmδ = , 0.1 Pa sη = ⋅ , A = 92 10 N m−× ⋅ , 

g = 29.8 m / s , ( ) 35240 1000 kg / mρΔ = − .  

为了模拟不同强度磁偶极子作用势与外加磁场作用势条件下磁流体的微观结构, 设定 m

和 H 为可变量, m 的量级为 19 210 A m− ⋅ , H 的量级为 510 A / m . 根据以上参数可得 157rλ = , 

mλ 和 hλ (待定, 与 m和 H 有关).  

根据公式 3 3π /(6 )pN d Lφ = , 可得 N , L 和 φ 之间的关系. 当 N =400 和 φ =0.01 时, 可得
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72.75 10L m−= × . 模拟不同粒子体积份额时的磁流体微观结构, 立方体边长不变, 体积份额φ

取 0.005, 0.01, 0.02 和 0.04, 对应的粒子数 N 分别为 200, 400, 800 和 1600. 取 hλ =30, mλ =3, 6, 

9 和 30 以模拟不同磁偶极子作用势强度时磁流体的微观结构; 取 mλ =6, hλ =1, 5, 20 和 40 以模

拟不同外加磁场作用势强度时磁流体的微观结构. 上述过程均在 N =400 和φ =0.01 的条件下

实现.  

2  模拟结果与讨论 

2.1  无外加磁场时磁流体的微观结构 

图  1 给出了 400N = , φ =0.01, 157rλ = 和 6mλ = 时, 在无外加磁场作用下磁流体微观结

构的形成过程. 图  1(a)表示初始状态下磁性粒子的分布状况, 此状态由随机过程确定, 各个粒

子的位置随机分布; 图  1(b)~(d)分别为 410 , 510 和 55 10× 个时间步后粒子的分布状况. 由图可

见, 由于磁性粒子间的相互作用, 粒子由最初的任意分布而逐渐聚集到一起形成了一定大小

的聚团结构, 且随着时间的推移, 磁性粒子的聚集现象越来越明显, 达到热平衡时, 粒子以短

的粒子聚集体的形式存在, 没有明显的取向趋势, 整体上呈现分形结构特征.  

 
图 1  无外加磁场作用时磁流体微观结构的形成过程 

(a) Nstep=0; (b) Nstep=104; (c) Nstep=105; (d) Nstep=5×105 

为了研究不同磁性粒子体积份额对磁流体的微观结构的影响, 进行了不同粒子体积份额

的磁流体微观结构的模拟. 图 2 显示了在无外加磁场作用下, 粒子体积份额分别为 0.005, 0.01, 

0.02 和 0.04 的磁流体, 经过 55 10× 个时间步后微观结构的模拟结果. 计算模拟结果表明, 在不

同体积份额条件下, 磁流体均出现了较为明显的聚集现象, 体积份额越大, 磁性粒子间距越小, 
粒子间范德华吸引力越大, 磁流体中形成的聚团尺寸也越大. 

无外加磁场作用条件下, 磁流体中粒子分布特征与聚集结构和其他非磁性纳米颗粒悬浮

液相似. 虽然磁流体内部磁性粒子不会形成链状结构, 但由于液体中添加了纳米粒子, 改变了
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液体的结构, 磁流体的导热系数和黏度都将增大, 且随着体积份额的增加而增大. 

 

图 2  无外加磁场作用不同体积份额条件下磁流体的微观结构 
(a) φ =0.005; (b) φ =0.01; (c) φ =0.02; (d) φ =0.04 

2.2  有外加磁场时磁流体的微观结构 

图  3 给出了磁流体在外加磁场作用下微观结构的形成过程( hλ =10). 图  3(a)~(d)分别是经过

104, 2×104, 5×104和 105个时间步后磁流体的微观聚集结构. 模拟结果显示, 在外加磁场的作用

下, 磁性粒子原本无序的磁矩经过几千个时间步后方向均保持与外加磁场方向一致. 模拟的

前期阶段, 如图  3(a)和(b), 沿着外加磁场方向, 出现了较短的链状结构; 随着时间的推移, 如
图  3(c)和(d), 沿着外加磁场方向, 链状结构越来越长, 与此同时, 长链结构之间又逐渐靠近. 
比较图 1 和 3 可知, 在无磁场作用时, 磁流体的粒子处于一种无序的状态, 粒子间形成短的聚

集体; 而在外加磁场作用下, 磁流体中的粒子沿磁场方向有明显的取向趋势, 形成了链状结构, 
磁流体的微观结构呈现出各向异性特征, 磁流体的物性参数将具有方向性. 例如, 由于磁性粒

子链状结构的存在, 增大了此方向上的能量传递速率, 沿外加磁场方向的磁流体导热系数将

大于其他方向的磁流体的导热系数. 而当磁流体流动方向与外加磁场方向垂直时, 磁性粒子

排列成与磁场方向一致却与磁流体流动方向垂直的链状结构, 链状结构横向分布于流道中, 
加大了流动阻力, 使得沿着外加磁场方向磁流体的黏度大于其在相同磁场强度的平行方向磁

场作用下的黏度. 
图 4 给出了在相同外加磁场作用下, 不同体积份额磁流体经过 105 个时间步后的的微观结

构. 图 4(a)~(d)对应的粒子体积份额分别为 0.005, 0.01, 0.02 和 0.04. 由图可知, 在不同体积份

额条件下, 磁流体中的磁性粒子均沿外加磁场方向产生了明显的取向, 形成了链状结构; 体积

份额较大时, 长链之间形成了较厚的链状结构层, 沿磁场方向形成了类似柱状物的结构. 

2.3  磁偶极子作用势强度λm 对磁流体微观结构的影响 

图  5 是在外加磁场强度为 30hλ = , 粒子体积份额为φ =0.01 条件下磁流体的微观聚集结  
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图 3  外加磁场作用时磁流体微观结构的形成过程 
(a) Nstep=104; (b) Nstep=2×104; (c) Nstep=5×104; (d) Nstep=105 

 

 
图 4  外加磁场作用不同体积份额条件下磁流体的微观结构 

(a) φ =0.005; (b) φ =0.01; (c) φ =0.02; (d) φ =0.04 

构. 模拟结果显示, 当磁偶极子作用势强度较弱时, 如图  5(a), 3mλ = , 磁流体中出现了沿磁场

方向取向的较短的链状结构, 形成链状结构的粒子占总粒子数的比例不高, 而且链状结构之

间非常分散; 随着磁偶极子作用势强度的增强, 沿磁场方向形成的链状结构越来越长, 形成链

状结构的粒子占总粒子数的比例越来越高, 这从图  5(b)~(d)中很容易看出; 当磁偶极子作用势

强度较强时, 如图  5(c), 9mλ = , 沿磁场方向形成链状结构的趋势不仅越来越明显, 而且长链 
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图 5  不同强度磁偶极子作用势条件下磁流体的微观结构 

(a) λm=3; (b) λm=6; (c) λm=9; (d) λm=30 

与长链之间也相互聚集, 形成了“链状聚团”; 图  5(d)对应的磁偶极子作用势强度( 30mλ = )比图

5(c)对应的磁偶极子作用势强度( 9mλ = )大很多, 30mλ = 时形成了比 9mλ = 时更长的链状结

构, 但链状结构之间与 9mλ = 时相比却较为分散, 没有明显的链状聚团. 粒子间作用势强度

mλ 超过一定值后, 链状聚团形成趋势会减弱, 原因是 mλ 较大时, 链状结构之间存在较高的

“能量壁垒”, 阻止了链状结构聚集成团, 这种现象与MC模拟结果相同 [4]. 随着磁偶极子作用

势强度的增大, 磁流体链状结构的加长, 沿磁场方向磁流体的导热系数将进一步增大, 而垂直

于磁场方向磁流体的黏度也将变大. 

2.4  外加磁场强度 hλ 对磁流体微观结构的影响 

图 6 是在磁偶极子作用势强度为 6mλ = , 粒子体积份额为φ =0.01 的条件下模拟所得磁流

体的微观结构. 模拟结果显示, 当外加磁场强度较弱时, 如图 6(a), 1hλ = , 此时粒子间磁偶极

子作用势强度比外加磁场强度大很多, 粒子间磁偶极子作用势占主导地位, 因此磁流体中的

很多粒子仍处于无序状态, 沿磁场方向取向的链状结构比较少, 且多为短链, 不少短链是弯曲

的; 当 5hλ = 时, 如图 6(b), 粒子间磁偶极子作用势强度与外加磁场强度相当, 与 1hλ = 时相比, 

形成的链状结构增多, 链状结构也较直; 当外加磁场强度较强时, 如图  6(c)和(d), 此时外加磁

场强度比粒子间磁偶极子作用势强度大很多, 外加磁场作用势占主导地位, 绝大多数粒子沿

外加磁场方向形成链状结构, 与较弱强度磁场作用时相比, 链状结构的长度更长, 形状更直. 
因此得出结论, 在相同强度粒子间磁偶极子作用势条件下, 随着外加磁场强度的增强, 沿磁场

方向形成链状结构的趋势越来越明显, 链状结构的长度越来越长, 链状结构的形状越来越直. 
模拟过程中, 链状结构之间没有明显的聚集现象. 基于以上模拟结果, 可以看出, 增加外加磁

场强度 hλ , 可以增大沿磁场方向磁流体的导热系数以及垂直于磁场方向的磁流体的黏度. 
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图 6  不同强度外加磁场条件下磁流体的微观结构 

(a) λh=1; (b) λh=5; (c) λh=20; (d) λh=40 

3  结论 
运用 MD 方法模拟了磁流体在有、无外加磁场作用下的三维微观结构, 在无外加磁场作

用时, 磁流体中的磁性粒子处于无序状态, 粒子由于彼此作用会聚集成团; 在外加磁场作用下, 
磁流体中的磁性粒子会沿外加磁场方向取向, 形成链状结构.  

在外加磁场强度相同的条件下, 随着粒子间磁偶极子作用势强度的增强, 沿磁场方向形

成链状结构增多, 链状结构逐渐增长, 链状结构之间也会相互聚集; 在粒子间磁偶极子作用势

强度相同的条件下, 随着外加磁场强度的增强, 沿磁场方向形成链状结构的趋势越来越明显, 
链状结构也逐渐增长, 链状结构的形状越来越直.  
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