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ｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｆｏｒｃｅ．Ｓｏ　ｉｆ　ｗｅ　ｕｓｅ　Ｅｑ．（９）ｔｏ　ｃａｌ－
ｃｕｌａｔｅ　ｔｈｅ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｔｅｎｓｉｏｎ，ｗｅ　ｎｅｅｄ　ｔｏ　ｃｏｎｓｔｒｕｃｔ　ａ
ｓｐｌｉｎｅ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ　ｄｔｏ　ｓｈｏｗ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｉｎｔｅｒ－ａｔｏｍｉｃ
ｆｏｒｃｅｓ．

Ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｓｍｏｏｔｈ　ｋｅｒｎｅｌ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ，ｗｅ　ｃａｎ　ｃｏｎｓｔｒｕｃｔ
ｔｈｅ　ｓｍｏｏｔｈ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ　ｂｙ　ｍｏｄｉｆｙｉｎｇ　ｔｈｅ　ｐｒｏｃｅｓｓ　ｏｆ　ｃｏｎｔｉ－
ｎｕｉｔｙ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ．Ａｓｓｕｍｉｎｇ　ｔｈａｔ　ｗｅ　ｏｎｌｙ　ｒｅｌａｔｅ
ｔｈｅ　ｓｍｏｏｔｈ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ　ｔｏ　ｔｈｅ　ｐｏｌｙｎｏｍｉａｌ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｒｅｌａｔｉｖｅ
ｄｉｓｔａｎｃｅ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ，ｔｈｅ　ｓｍｏｏｔｈ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ　ｃａｎ　ｂｅ
ｆｏｒｍｅｄ　ａｓ　ａ　ｐｏｌｙｎｏｍｉａｌ，ｉｆ　ｔｈｅ　ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ　ｗｉｄｔｈ　ｈｉｓ　ｉｎ
ｔｈｅ　ｓｕｐｐｏｒｔ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｄｏｍａｉｎ
Ｗ（ｘ－ｘ′，ｈ）＝Ｗ（Ｒ）＝ａ０＋ａ１Ｒ＋ａ２Ｒ２＋…＋ａｎＲｎ

（１５）

Ｉｎ　ｓｏｍｅ　ｃａｓｅｓ，ｉｔ　ｗｏｕｌｄ　ｂｅ　ｇｏｏｄ　ｔｏ　ｃｈｏｏｓｅ
ｐｉｅｃｅｗｉｓｅ　ｓｍｏｏｔｈ　ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ．Ｂｅｃａｕｓｅ　ｔｈｅ　ｓｈａｐｅ　ｏｆ
ｔｈｅ　ｐｉｅｃｅｗｉｓｅ　ｓｍｏｏｔｈ　ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ　ｃａｎ　ｂｅ　ｗｅｌｌ　ａｄｊｕｓ－
ｔｅｄ　ｂｙ　ｃｈａｎｇｉｎｇ　ｔｈｅ　ｎｕｍｂｅｒ　ｏｆ　ｓｅｇｍｅｎｔｓ　ａｎｄ　ｔｈｅ
ｌｏｃａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎ　ｐｏｉｎｔ．Ｉｆ　ｔｈｅ　ｓｍｏｏｔｈ
ｆｕｎｃｔｉｏｎ　ｉｓ　ｄｉｖｉｄｅｄ　ｉｎｔｏ　ｔｗｏ　ｓｅｇｍｅｎｔｓ，ｔｈｅ　ｇｅｎｅｒａｌ
ｆｏｒｍ　ｉｓ　ｓｈｏｗｎ　ａｓ

Ｗ（Ｒ）＝
Ｗ１（Ｒ）， ０≤Ｒ＜Ｒ１
Ｗ２（Ｒ）， Ｒ１≤Ｒ＜Ｒ２
０， Ｒ２＜
烅
烄

烆 Ｒ

（１６）

Ｅｑｕａｔｉｏｎ　ｉｔｓｅｌｆ，ｉｔｓ　ｆｉｒｓｔ　ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ　ａｎｄ　ｓｅｃｏｎｄ

—０６—



Ｘｉａｏｋｕｎ　Ｗａｎｇ　ｅｔ　ａｌ．／Ｆａｓｔ　ａｎｄ　Ｓｔａｂｌｅ　Ｓｕｒｆａｃｅ　Ｆｅａｔｕｒｅ　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｆｏｒ　Ｐａｒｔｉｃｌｅ－Ｂａｓｅｄ　Ｆｌｕｉｄｓ

ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ　ａｔ　ｔｈｅ　ｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎ　ｐｏｉｎｔ　ｍｕｓｔ　ｂｅ　ｃｏｎｔｉｎｕ－
ｏｕｓ．Ａｎｄ　ｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎｇ　ｔｈｅ　ｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎ　ｐｏｉｎｔ　ｃｏｎｄｉ－
ｔｉｏｎｓ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｃｏｍｐａｃｔ　ｓｕｐｐｏｒｔ　ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ，ｔｈｅ　ｆｏｒｍ
ｏｆ　ｔｈｅ　ｓｍｏｏｔｈ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ　ｍａｙ　ｂｅ

Ｗ（Ｒ）＝
ｂ１（Ｒ１－Ｒ）ｎ＋ｂ２（Ｒ２－Ｒ）ｎ，０≤Ｒ＜Ｒ１
ｂ２（Ｒ２－Ｒ）ｎ， Ｒ１≤Ｒ＜Ｒ２
０， Ｒ２＜
烅
烄

烆 Ｒ
（１７）

Ｗｅ　ｃａｎ　ａｄｏｐｔ　ａ　ｓｉｍｉｌａｒ　ｗａｙ　ｔｏ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｔｈｅ
ｓｐｌｉｎｅ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ　ｄｏｆ　Ｅｑ．（９）．Ｔｈｅ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｔｅｎｓｉｏｎ
ｐｒｏｄｕｃｅｓ　ｒｅｐｕｌｓｉｏｎ，ｉｆ　ｔｈｅ　ｄｉｓｔａｎｃｅ　ｏｆ　ｐａｒｔｉｃｌｅ　ｉｓ
ｌｅｓｓ　ｔｈａｎ　ａ　ｃｅｒｔａｉｎ　ｔｈｒｅｓｈｏｌｄ，ｏｒ　ｐｒｏｄｕｃｅｓ　ａｔｔｒａｃ－
ｔｉｏｎ　ｗｉｔｈｉｎ　ｔｈｅ　ｓｃｏｐｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｎｅｉｇｈｂｏｒ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ，ｉｆ
ｔｈｅ　ｄｉｓｔａｎｃｅ　ｏｆ　ｐａｒｔｉｃｌｅ　ｉｓ　ｇｒｅａｔｅｒ　ｔｈａｎ　ａ　ｃｅｒｔａｉｎ
ｔｈｒｅｓｈｏｌｄ．Ｆｏｒ　ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ，ｔｈｉｓ　ｐａｐｅｒ　ｃｈｏｏｓｅｓ　ｔｈｅ
ｓｐｌｉｎｅ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ　ｆｒｏｍ　ｔｈｅ　ｍｅｔｈｏｄ　ｐｒｏｐｏｓｅｄ　ｂｙ　Ａｋｉｎ－
ｃｉ　ｅｔ　ａｌ．［８］，ｔｈｅ　ｆｏｒｍ　ｉｓ

ｄ（ｒ）＝３２
πｈ９

（ｈ－ｒ）３ｒ３， ｈ
２＜ｒ≤ｈ

２（ｈ－ｒ）３ｒ３－ｈ
６

６４
， ０＜ｒ≤ｈ２

０，

烅

烄

烆 ｏｔｈｅｒ

（１８）

Ｅｑ．（１４）ｃａｎ　ｍａｋｅ　ｔｈｅ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｔｅｎｓｉｏｎ　ｆｏｒｃｅ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ　Ｅｑ．（１８）ｇｅｎｅｒａｔｅ　ａｔｔｒａｃｔｉｏｎ　ａｎｄ　ｒｅ－
ｐｕｌｓｉｏｎ　ａｃｃｏｒｄｉｎｇ　ｔｏ　ｔｈｅ　ｓｉｚｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｄｉｓｔａｎｃｅ　ｂｅ－
ｔｗｅｅｎ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ．Ａｔ　ａ　ｄｉｓｔａｎｃｅ　ｏｆ　ｈ／２，ｔｈｅ　ａｔｔｒａｃ－
ｔｉｏｎ　ａｃｈｉｅｖｅｓ　ｉｔｓ　ｍａｘｉｍｕｍ．Ａｎｄ　ｉｔ　ｗｉｌｌ　ｓｍｏｏｔｈｌｙ
ｔｅｎｄ　ｔｏ　ｚｅｒｏ　ａｓ　ｔｈｅ　ｄｉｓｔａｎｃｅ　ｇｒａｄｕａｌｌｙ　ｉｎｃｒｅａｓｅｓ　ｔｏ
ｈ．
３．２　Ｉｍｐｒｏｖｅｄ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｔｅｎｓｉｏｎ

Ｔｏ　ｂｅｔｔｅｒ　ｓｉｍｕｌａｔｅ　ｔｈｅ　ｍｉｃｒｏｓｃｏｐｉｃ　ｓｕｒｆａｃｅ
ｆｅａｔｕｒｅ　ａｎｄ　ｓｈｏｗ　ｔｈｅ　ａｒｅａ　ｍｉｎｉｍｉｚｉｎｇ　ｅｆｆｅｃｔ，ｗｅ
ｎｅｅｄ　ｔｏ　ａｄｄ　ｔｈｅ　ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ　ｔｅｒｍ　ｔｏ　ｔｈｅ　ａｂｏｖｅ　ｔｅｎ－
ｓｉｏｎ　ｍｏｄｅｌ．Ｉｎ　ｏｒｄｅｒ　ｔｏ　ａｖｏｉｄ　ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ　ｔｈｅ　ｓｕｒ－
ｆａｃｅ　ｃｕｒｖａｔｕｒｅ　ｉｎ　ａｎ　ｅｘｐｌｉｃｉｔ　ｗａｙ，ｔｈｅ　ｎｏｒｍａｌ　ｖｅｃ－
ｔｏｒ　ｉｓ　ｅｘｐｒｅｓｓｅｄ　ａｓ　ｆｏｌｌｏｗｓ，ｗｈｉｃｈ　ｉｓ　ｓｉｍｉｌａｒ　ｔｏ　ｔｈｅ
ｎｏｒｍａｌ　ｖｅｃｔｏｒ　ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ　ｍｅｔｈｏｄ　ａｃｃｏｒｄｉｎｇ　ｔｏ　ｔｈｅ
ｃｏｌｏｒ　ｆｉｅｌｄ：

ｎｉ＝α∑
ｊ

ｍｊ
ρｊ

Δ

Ｗ（｜ｘｉ－ｘｊ｜） （１９）

ｗｈｅｒｅαｉｓ　ｔｈｅ　ｚｏｏｍ　ｆａｃｔｏｒ．
Ｔｈｅ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｔｅｎｓｉｏｎ　ｔｅｎｄｓ　ｔｏ　ｒｅｄｕｃｅ　ｔｈｅ　ｃｕｒ－

ｖａｔｕｒｅ，ａｎｄ　ｍａｋｅ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｄｉｓｃｒｅｔｅ　ｓａｍｐｌｉｎｇ

ｐｏｉｎｔｓ　ｈａｖｅ　ａ　ｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔ　ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ．Ｂｅｓｉｄｅｓ，ｔｈｅ
ｃｕｒｖａｔｕｒｅ　ｉｓ　ｐｒｏｐｏｒｔｉｏｎａｌ　ｔｏ　ｔｈｅ　ｎｏｒｍａｌ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ，

ｓｏ　ｔｈｅ　ｍｏｄｉｆｉｃａｔｉｏｎｓ　ａｒｅ　ｅｘｐｒｅｓｓｅｄ　ａｓ

Ｆｆｉ＝－βｍｉ∑
ｊ

（ｎｉ－ｎｊ） （２０）

ｗｈｅｒｅβｉｓ　ｔｈｅ　ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ　ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ．Ｔｈｅ　ｃｏｒｒｅｃ－
ｔｉｏｎ　ｔｅｒｍ　ｉｎｃｒｅａｓｅｓ　ｗｉｔｈ　ｔｈｅ　ｃｕｒｖａｔｕｒｅ．Ｉｔｓ　ｖａｌｕｅ
ｉｓ　０ａｔ　ｔｈｅ　ｆｌａｔ　ａｒｅａｓ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｉｎｔｅｒｉｏｒ．Ｉｔ　ａｖｏｉｄｓ　ｔｈｅ
ｓｔａｎｄａｒｄｉｚａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｎｏｒｍａｌ　ｎｉａｎｄ　ｔｈｅ　ｅｘｐｌｉｃｉｔ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｃｕｒｖａｔｕｒｅ．

Ａｂｏｖｅ　ａｌｌ，ｔｈｅ　ｒｅｖｉｓｅｄ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｔｅｎｓｉｏｎ　ｃａｎ　ｂｅ
ｅｘｐｒｅｓｓｅｄ　ａｓ

Ｆｃｆｉ ＝γｉｊ（Ｆｃｉ＋Ｆｆｉ） （２１）

ｗｈｅｒｅγｉｊｉｓ　ｔｈｅ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｔｅｎｓｉｏｎ　ｃｏｎｔｒｏｌ　ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，

ｔｈｉｓ　ｓｅｃｔｉｏｎ　ｍａｋｅｓ　ｉｔγｉｊ＝
２ρ

２
０

ρ
２
ｉ＋ρ

２
ｊ
．γｉｊ＞１ｎｅａｒ　ｔｈｅ

ｓｕｒｆａｃｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｆｌｕｉｄ，ａｎｄγｉｊ≈１ｉｎｓｉｄｅ　ｔｈｅ　ｆｌｕｉｄ．
３．３　Ａｄｈｅｓｉｏｎ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ｆｌｕｉｄ　ａｎｄ　ｓｏｌｉｄ

Ａｓ　ｐｒｅｖｉｏｕｓｌｙ　ｍｅｎｔｉｏｎｅｄ，ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｉｓ　ｇｅｎ－
ｅｒａｔｅｄ　ｂｙ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ　ｏｆ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｍａｔｅ－
ｒｉａｌ．Ｉｎ　ｔｈｉｓ　ｓｅｃｔｉｏｎ，ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｉｓ　ｍａｉｎｌｙ　ａｉｍｅｄ　ａｔ
ｔｈｅ　ｅｆｆｅｃｔ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ｆｌｕｉｄ　ａｎｄ　ｓｏｌｉｄ．Ｉｎ　ｔｈｉｓ　ｐａｐｅｒ，

ｗｅ　ｐｒｏｃｅｓｓ　ｔｈｅ　ｆｌｕｉｄ－ｓｏｌｉｄ　ｃｏｕｐｌｉｎｇ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｉｎ
ｔｈｅ　ｆｏｌｌｏｗｉｎｇ　ｓｔｅｐｓ．Ｆｉｒｓｔｌｙ，ｗｅ　ｓａｍｐｌｅ　ｔｈｅ　ｒｉｇｉｄ
ｂｏｄｙ　ｓｕｒｆａｃｅ　ａｓ　ｂｏｕｎｄａｒｙ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ．Ｔｈｅｎ，ｗｅ　ｕｓｅ
ｔｈｅ　ｂｏｕｎｄａｒｙ　ｔｒｅａｔｍｅｎｔ　ｐｒｏｐｏｓｅｄ　ｂｙ　Ａｋｉｎｃｉ　ｅｔ
ａｌ．［１５］ｔｏ　ｃａｌｃｕｌａｔｅ　ｔｈｅ　ｆｌｕｉｄ　ｄｅｎｓｉｔｙ，ｗｈｅｒｅ　ｔｈｅ
ｂｏｕｎｄａｒｙ　ｐａｒｔｉｃｌｅｓ　ａｒｅ　ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ．Ａｔ　ｌａｓｔ，ｔｈｅ
ｆｏｒｃｅ　ｆｏｒｍｕｌａ　ｃａｎ　ｂｅ　ｄｅｒｉｖｅｄ．Ｈｅｎｃｅ，ｉｎ　ｔｈｉｓ　ｓｅｃ－
ｔｉｏｎ　ｗｅ　ｕｓｅ　ａ　ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｆｏｒｃｅ　ｍｏｄｅｌ　ｔｈａｔ　ｃａｎ　ｂｅ
ａｐｐｌｉｅｄ　ｔｏ　ｔｈｅ　ｆｌｕｉｄ－ｓｏｌｉｄ　ｃｏｕｐｌｉｎｇ　ｄｉｒｅｃｔｌｙ［８］．

Ｆａｉ＝－ηｍｉ∑
ｋ
ψｂｋ（ｘｉ－ｘｋ）ｙ（｜ｘｉ－ｘｋ｜）

（２２）

ｗｈｅｒｅ　ｋｉｓ　ｔｈｅ　ｂｏｕｎｄａｒｙ　ｐａｒｔｉｃｌｅ，ｘｉｓ　ｔｈｅ　ｐｏｓｉｔｉｏｎ
ｏｆ　ｐａｒｔｉｃｌｅ，ηｉｓ　ｔｈｅ　ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｐａｒａｍｅｔｅｒ，ψｂｋｉｓ
ｔｈｅ　ｖｏｌｕｍｅ　ｏｆ　ｂｏｕｎｄａｒｙ　ｐａｒｔｉｃｌｅ．ｙｉｓ　ｔｈｅ　ｓｐｌｉｎｅ
ｆｕｎｃｔｉｏｎ，ｓｉｍｉｌａｒ　ｔｏ　Ｅｑ．（２２），ａｎ　ａｐｐｒｏａｃｈ　ｔｏ
ｃｏｎｓｔｒｕｃｔ　ｙｉｓ

ｙ（ｒ）＝０．０１ｈ５
（－ ｒ－３４ ）ｈ

２

＋ｈ
２

１６
， ｈ
２＜ｒ≤ｈ

０，
烅
烄

烆 ｏｔｈｅｒ
（２３）

Ｕｓｉｎｇ　ｔｈｅ　ｂｏｕｎｄａｒｙ　ｔｒｅａｔｍｅｎｔ　ｍｅｔｈｏｄｓ　ｃａｎ
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Ｊｏｕｒｎａｌ　ｏｆ　Ｂｅｉｊｉｎｇ　Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ　ｏｆ　Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２０１９，Ｖｏｌ．２８，Ｎｏ．１

ｓｏｌｖｅ　ｔｈｅ　ａｄｈｅｓｉｏｎ　ａｎｄ　ｃｌｕｓｔｅｒｉｎｇ　ｅｆｆｅｃｔ　ｉｎ　ｂｏｒｄｅｒ
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