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摘要:  利用差分方法对电渗驱动微通道中的脉冲样品的浓度扩散进行了数值模拟, 结果说明外

加电场和缓冲液浓度对样品的扩散起着重要的作用,而水力直径及其通道的高宽比对扩散的影响

甚微# 采用减小外加电场和减小缓冲液浓度的办法, 可以防止样品带宽的增大、增强检测和分离

的效果,同时又保持比较快的输送速度# 该结论对于微通道的优化设计具有参考价值# 
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引   言

随着微系统技术的发展, 利用电渗驱动使流体在微管道中流动已非常普遍且逐渐引起人

们的重视, 目前,电渗驱动在微流控分析系统的生物和电泳芯片中已得到广泛应用, 是最成功

的微流体驱动和控制方法之一# 在微米乃至纳米尺度的流动装置中,电渗驱动与压力驱动相

比具有以下两个方面的优势: 第一,电渗流场中的流体速度在很大范围内与管道或槽道的截面

积无关,这有利于微尺度下流体的驱动与控制;而在压力驱动中,为了保证一定的流速,所需的

压力梯度与管道或槽道水力半径的平方成反比# 第二,与压力驱动流速度的抛物线分布不同,

电渗流的速度剖面呈活塞状, 除了靠近壁面很近的一部分外,其余地方的速度几乎相同# 在这

种均匀流中,生物样品或化学试剂浓度扩散很慢, 有利于样品或试剂的传输和分离# 虽然电渗

现象早已被人们发现,但电渗驱动的实际应用直到最近才有所研究; Sarah和 Li[ 1]研究了矩形

截面直管中电渗流的流场;Harrison等[ 2]用电渗流成功地实现了微芯片上的电泳分离; 后来这

种技术被应用于微分析系统中样品的传输和控制
[ 3]

,聂德明等
[ 4]
在数值模拟电渗流场的基础

上,提出了提高流场速度分布均匀度的方法; Wang 等
[ 5]
数值模拟了变 F电势情况下毛细管接

口电渗流场, 说明F电势的变化将极大地影响流场的速度和压力分布; Li等[ 6]对弯道内外壁面

上不同 F电势的流场进行计算,确定了弯道部分最佳 F电势分布以减弱由于内外壁面的差异

而带来的弯道效应# 

然而,在生物和分析化学中,经常要在电渗驱动的微通道中进行脉冲样品的传输与检测,
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此时样品浓度分布的带宽越小,则检测效果越好# 以往对于影响样品浓度分布带宽的因素缺

乏研究,因此,本文研究微通道的水力直径、高宽比,外加电场强度及其缓冲液浓度对样品扩散

的影响# 

1  控制方程及其边界条件

微通道如图1所示,矩形界面的通道宽度为 2W,高度为2H ,长度为 L , 鉴于速度和壁面电

势分布在管道中的对称性,计算区域取其中阴影所示的部分# 假定流体不可压,流场的动量方

程为

  Q(5 u/ 5 t + u# ü) = - p̈ + L$u+ F, ( 1)

式中 u 为速度矢量, Q为溶液的密度, p 是压力, L是粘性系数# 

图 1  微通道示意图

假定流场定常且充分发展, 根据流动的特点,流场速度

的3个分量分别为: u = u( y , z ) , v = w = 0# 此外, 本文考

虑的是电渗驱动的流场,可假设压力梯度为 0, 于是方程( 1)

可以简化为粘性力与外加电场与壁面电荷共同作用所引起

的电场力的平衡方程

  L(52
u /5y 2

+ 52
u/5z 2) = - F x, ( 2)

式中 F x为单位体积的流体受到的电场力, 且 F x = QeEx , 其

中 Ex为外加电场的电场强度, Qe为电荷密度, Qe与壁面电势

W的关系式为

  Qe = - 2n ] zesh( z eW/ k bT ) , ( 3)

式中 z 是粒子的化合价, e 为基础电荷, n ] 为溶液中的离子数, T 为溶液的温度, k b 为 Boltz-

mann常数# 将方程( 3)代入方程( 2)得

  L(52
u /5y 2

+ 52
u/5z 2) = 2n ] z esh( zeW/ kbT )Ex , ( 4)

式中壁面电势 W的分布可以通过求解以下 Poisson_Boltzmann方程得到# 

  L(52W/ 5y 2
+ 52 W/5z 2) = 2n ] zesh( zeW/ k bT) / EE0, ( 5)

式中 E是溶液的无量纲介电常数, E0是真空的介电常数# 

浓度扩散的一般的方程为

  5C/ 5 t + u# C̈ = D( ¨2
C ) , ( 6)

其中 D 为浓度扩散系数# 

根据以上的速度分布,可以将方程( 6)简化为

  5C/ 5 t + u#5C/ 5x = D (52
C /5x 2

+ 52
C /5 y

2
+ 52C/ 5z 2)# ( 7)

取 dh = 4HW(H + W) 为特征长度、样品的初始浓度 Cm为特征浓度、管道内轴向平均速度

U为特征速度、双电层的特征厚度为1/ k ,雷诺数 Re = UdhQ/ L, Sc = L/ DQ, 则各物理量的无

量纲形式表示为

  u
*

= u/ U, C
*

= C/ Cm, W* = zeW/ k bT, E
*
x = E xL/ F,

  x
*

= x / dh, y
*

= y / d h, t
*

= Lt / Qd
2
h, F

*
= zeF/ k bT,

其中 F为壁面上电势的大小# 

用以上物理量对方程( 4)、( 5)、( 7)无量纲化, 可分别得到相应的无量纲方程(略去/ * 0) :

  52u/5 y
2
+ 52u/ 5z 2 = ME xsh( W) , ( 8)
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  52W/ 5y 2
+ 52W/5z 2 = ( kd

2
h) sh( W) , ( 9)

  5C/ 5 t + Re#u#5C /5x = (52C/ 5x 2
+ 52

C /5y 2
+ 52

C /5z 2) / Sc, ( 10)

其中   M = 2n ] zeFd 2
h/ LUL , k = (2n ] z

2
e
2
/ EE0 kbT )

1/ 2# 

求解方程( 8)的边界条件为

  y = 0: 5u /5y = 0; y = H / dh: u = 0; z = 0: 5 u/5z = 0; z = W/ dh: u = 0# 

求解方程( 9)的边界条件为

  y = 0: 5W/ 5y = 0; y = H / dh: W= F; z = 0:5 W/5z = 0;

  z = W/ dh: W= F# 

求解方程( 10)的边界条件为

  y = 0: 5C /5y = 0; y = H / d h: 5C/ 5y = 0; z = 0:5C/ 5z = 0;

  z = W/ dh:5C/ 5z = 0# 

求解方程( 10)的初始条件为

  0. 1L / dh [ x [ 0. 16L / d h: C = 1. 0; 其它处: C = 0. 0# 

2  求解方法及验证

考虑到矩形截面微通道的对称性, 数值模拟的区域选定如图 1阴影所示的 1/ 4管道# 对

于方程的求解采用差分的方法,先是求解方程( 9)得到微管道中的壁面电势的分布, 然后求解

方程( 8)得到充分发展的流场,再隐式求解方程( 10) , 从而得到随着时间发展的浓度扩散的情

况,对于这些方程的求解都是利用TDMA迭代求解# 

为了验证数值计算所用代码的正确性,根据 Taylor_Aris扩散理论[ 7, 8] ,样品的有效扩散系

数的解析表达式如下

  D eff = D0+ QS
udS #d

2
h/ S

2

210D0, ( 11)

其中 S 是y_z 截面的面积# 在这里,已特征长度为 dh = 2. 0E- 4 m, 扩散系数为 D0 = 2. 03E

- 11 m
2
/ s ,并且根据程序的代码计算得到QS

udS #d h/ S = 6. 02E- 4m/ s,利用公式(11) ,可以

推算出有效扩散系数 D eff为 3. 4E- 6 m2/ s- 1# 同时, 样品的扩散距离 $x 与扩散时间 $t 的关

系可以表示如下[ 9]

  $x = 2D eff$t , ( 12)

根据程序的代码可检测当 $t = 15 s时的扩散距离为 $x = 0. 01 m,从而利用公式(12) 可以推

算出有效扩散系数D eff为3. 33 @ 10- 6 m2/ s# 可以看出解析得出的有效扩散系数与数值模拟出

的扩散系数的差别仅为 2. 05%# 可见数值解和理论解符合得很好# 

3  计算结果及讨论

本文数值模拟了KCl脉冲样品在矩形截面的直管道中随时间扩散的情况, 以浓度为 10- 6
M

时的KCl水溶液的物理特性作为微管道中流体的物理特性,此时 E= 80, L= 0. 9 @ 10- 3kg/ ms ,

设流场特征速度 U = 1 mm/ s# 根据实验结果[ 10]
,当缓冲液的浓度为 10- 6

M, 10- 5
M 和10- 4

M

时,对应壁面上电势的大小为 0. 1V, 0. 15V 和 0. 2V# 为了描述上的方便, 定义变量 Mf =

4Q
H

0Q
W

0
C( y , z )dydz , 以此来描述各个 y_z 截面上浓度的分布# 图2中变量 peakvalue代表 Mf 的
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最大值,定义点 1为峰点;变量barycenter代表整个脉冲样品重心的 x 坐标的绝对值;变量bary1

代表峰值左侧部分的样品重心 3与峰点1的 x 坐标绝对差值;变量 bary2代表峰值右侧的样品

重心 5与峰点2的 x 坐标绝对差值;变量bary= bary2- bary1,可以由此来判断峰值左右样品分

布是否对称# 本文数值模拟主要对以下 a、b、c、d, 四种情况进行

     图 2  参考变量的定义              图 3  Mf 沿 x 方向的分布

a) 当 Ex = 10
6
V/ m, H = W = 30 Lm时, C 分别为 10

- 6
M, 10

- 5
M 和10

- 4
M 三种情况,以

此来考查缓冲液浓度变化对浓度扩散的影响# 

b) 当 C = 10
- 6

M, H = W = 30 Lm时, Ex 分别为10
4
V/ m, 10

5
V/ m和 10

6
V/ m,以此来考

查外加电场强度对浓度扩散的影响# 

c) 当 Ex = 10
6
V/ m, C = 10

- 6
M ,H B W = 1B1时,分别取 dh 为100 Lm, 160 Lm, 200 Lm,

260 Lm 四种情况进行数值模拟,以此来考查水力直径对浓度扩散的影响# 

d) 当 dh = 60 Lm, Ex = 10
6
V/ m, C = 10

- 6
M 时,分别取 H B W = 1B1, 1B2, 1B4, 2B3,

3B 4 , 五种情况数值模拟, 以此来考查通道高宽比对浓度扩散的影响# 

   图 4  barydiff与时间的关系            图 5  barycenter与时间的关系

当 t = 35 (无量纲时间)时,从图 3可以看出,随着缓冲液浓度的增加, 样品扩散的程度减

弱,这主要时因为随着缓冲液浓度的增加,壁面上电势值降低,引起微管道中流体流速的下降,

从而使样品扩散系数减小[ 7, 8]# 从图 4可以看出, 在样品开始流入管道时, 峰值右端的扩散作

用强于左端,随着缓冲液浓度的减小,这种趋势增强;随着时间的增加, 两端趋于平衡(在样品
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开始流出管道以前) ,这种趋势随着缓冲液浓度的减小得到加强# 

   图 6  peakvalue与时间的关系             图 7  Mf 沿 x 方向的分布

从图 5可以看出,样品的重心基本上随时间线性增加,也就是与流速成正比# 从图 6中可

以看出,随着时间增加,整体上峰值递减# 从分段来看, 样品流入和流出微管道时峰值递减的

程度较强,并且缓冲液浓度越小,递减的程度越强;中间阶段趋缓,随着缓冲液浓度的减小,这

种趋势变得不明显# 从对图 3和图 4的数据分析,可以看出流场的对流作用对样品重心的移

动起决定作用, 在开始阶段,对流导致样品扩散得不均匀,分子扩散在开始阶段不是很明显,但

是随着时间增加,其作用逐渐增强,从而使样品的扩散比较均匀# 结合图 7、图 8可以看出,缓

冲液浓度从 10- 6
M变化到10- 5

M和10- 4
M, 它们的浓度峰值变化很小,但是样品重心的移动速

度则有了较大的变化,所以为了防止样品带宽的增大、增强检测和分离效果, 且要得到比较快

的输送速度,可以采用适当地选择比较小的缓冲液浓度的办法# 

   图 8  barydiff与时间的关系            图 9  barycenter与时间的关系

当 t = 35时, 从图 7可以看出, 随着外加电场强度的增加, 样品扩散的程度增强, 这主

要是因为随着外加电场强度的增加, 引起微管道中流体的流速增加,从而引起样品扩散系数

的增加# 从图 8可以看出, 在样品开始流入管道时, 峰值右端的扩散作用强于左端, 随着外加

电场强度的增加,这种趋势增强;随着时间增加,两端趋于平衡, 这种趋势随着外加电场强度的

减小得到加强# 

从图 9可以看出, 样品的重心基本上随着时间线性增加, 也就是与流速成正比, 当外加电
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场强度变化时, 重心的移动速度发生了很大的变化# 从图 10中可以看出,随着时间增加, 整体

上峰值递减,分段上样品流入和流出微管道的时刻峰值递减的程度较强,并且随着外加电场强

度的增加,递减的程度增强;中间阶段趋缓,随着外加电场强度的减小,这种趋势变得不明显# 

从对外加电场强度和缓冲液浓度对样品扩散的影响可以看出,外加电场强度对样品扩散的影

响强于缓冲液浓度的影响# 结合图 7、图 8可以看出,虽然外加电场强度较小时, 样品的带宽

比较小,但是此时输送速度也非常慢# 

  图 10 peakvalue与时间的关系图           图 11  Mf 沿 x 方向的分布图

从图 11可以看出, 水力直径对于样品扩散的影响很小,这是因为在电渗驱动时,管道中的

流体速度基本不受水力直径的影响,从而样品的扩散系数不变化;从对不同宽高比情况下进行

的数值模拟结果分析后, 也可以得出同样的结论# 

4  结   论

本文通过对三维微通道内流体扩散的数值模拟,说明了在电渗驱动的微通道中,外加电场

强度及其缓冲液浓度对样品的扩散起着重要的作用,二者中外加电场的影响较大,而水力直径

及其宽高比基本上不对样品扩散产生影响# 论文还具体描述了样品在微管道中输送时, 各个

时间段内扩散的情形# 通过研究发现, 为了防止样品在输送过程中带宽的增大、增强检测和分

离的效果,且能得到比较快的输送速度,可以采用减小外加电场同时适当减小缓冲液浓度的办

法# 
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Diffusion in the Micro_Channel Flow

Driven by Electroosmosis

ZHANG Kai1,  LIN Jian_zhong1, 2,  LI Zhi_hua1

( 1. Depar tm ent of Mechan ics , State Key Labor a tor y of Fluid Pow er Transmi ssion an d Control ,

Zhejiang Un iv er sity , Hangzhou 310027, P . R . China ;

2. China Jilia ng Univ er sity , Hangzhou 310018, P . R . China )

Abstract: Numerical simulation using the finite differential method was carried out to analyze the dif-

fusion of an impulse sample in the micro_channel driven by electroosmosis. The results show that the

electrical field strength applied externally and the concentration of buffer solution played a significant

role in the diffusion of sample, however, hydraulic diameter and aspect ratio of height to width of

channel played a small role in it. Weakening the electrical field strength applied externally and the

concentration of buffer solution properly could prevent the sample band from broadening effectively,

and promoted the efficiency of testing and separation as well as kept a faster speed of transport. The

conclusions were helpful to the optimal design for micro_channel.

Key words: micro_channel; diffusion; driven by electroosmosis; numerical simulation
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