
第 ３７ 卷第 １ 期工 程 热 物 理 学 报Ｖｏ ｌ ．３７
，

Ｎｏ ． ｌ

２０ １６
年 

１月ＪＯＵＲＮＡＬＯＦＥＮＧＩＮＥＥＲＩＮＧＴＨＥＲＭＯＰＨＹＳ ＩＣＳＪａｎ ．

，

２０ １６

壁面润湿性对沸腾核化的影响
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摘 要 建立了近壁面区池沸腾系统分子动力学模型 ， 将壁面对流体的作用作为附加力 引入
，
从成核位置 、 平均分子动能和

界面接触热阻三个方面研究了壁面润湿性对液氩沸腾核化的影响规律和机理 ． 模拟结果表明 ，
壁面润湿性越强

，
壁面对流体

分子的束缚作用越强 ，
成核位置离壁面越远 ； 壁面润湿性较强时紧靠壁面区域的平均分子动能明显高于远离壁面处的平均

分子动能 ， 润湿性弱时沿垂直壁面方向分子动能变化不明显 ； 对于润湿性较强 的壁面 ， 界面接触热阻较大 ， 不利于沸腾核化 ．
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〇 引 西

近壁面区沸腾是气 、 液 、 固三相强耦合的非线等 ｍ 研究了 固体壁面对沸腾过程的影响 ， 发现近壁

性系统 ， 流体和壁面的物理化学性质及相互作用都区液体分子在固体壁面的作用下压力与临界过热度

会影响沸腾特性 。 沸腾核化的时间和空间尺度小 ，
显著提高 ， 导致距离固体壁面有

一

定距离的液体先

核化形成的核子临界直径在 １ （Ｔ
９
ｍ 量级 ，

临界核达到核化条件开始沸腾 ；
Ｗａｎｇ 等 采用铂加热面

子形成时间在 ｌ〇
— １ Ｑ

ｓ 量级 Ｗ
， 实验手段难以达到模拟了三角形截面的纳米尺度通道内的固液界面接

该尺度水平 ， 因此分子动力学 （

ＭＤ
）

Ｐ １ 模拟方法 已触热阻的影响 ；

Ｘｕｅ 等 发现固液原子间的相互作

成为主要研究手段 。用强弱对接触热阻有重要影响 。

许多学者采用 ＭＤ 方法对沸腾核化问题进行了尽管 目前对于沸腾核化的研究 已取得了较为丰

研究 。

Ｍ ａｍｙａｍａ等进行了大量研究 ， 得到了氩分子富的成果 ，
但是对于不同 固体壁面性质对核化现象

液滴 与水分子液滴 Ｗ 在固体壁面上的接触角及换热规律影响的研究仍不充分 。 受到壁面条件多

与密度分布等规律 ， 固体壁面上的气泡异质核化过样性的影响 ［

１２
１

，
壁面与流体原子间的相互作用很难

程 ［
７

１

， 以及贴壁气泡的分子形貌等 。
Ｎａｇａｙａｍａ 等 Ｍ准确表述 ， 需模拟大量原子才能得到较准确的宏观

得到 了存在固体壁面时的气核形态 ；

Ｙａｎ 等 间 研信息 ［
１ ３

１

， 气泡中心位置的确定也较难 Ｉ

１

＇ 随着研

究了不同壁面温度对近壁区液膜厚度的影响 ；

Ｃａｒｅｙ究对象尺度的减小 ， 界面接触热阻对沸腾核化的影
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响不容忽略 ， 对池沸腾条件下近壁面处核化规律的采用修正的 Ｌｅｎｎａｒｄ－ Ｊｏｎｅｓ 势能方程模拟 固液

研究中需专门考虑
［
１ ５

］

。相互作用 ［

１ ６
１

。 对于液体分子与固体原子 间相互作

本文建立了近壁面区 池沸腾系统的分子动力学用
，
此修正方程形式为 ：

模型 ， 模拟 了大空间池沸 腾条件下近壁区的沸腾核（ （

． １ ２，．６＼

化过程 ， 将固体壁面对液体的影响 以 附加力 的形式也 １
＝４心 Ｓ ｉ

１ｔ 厂

￣

 ｊ

引入 。 通过分析成核位置 、 平均分子动能及固液壁Ｊ＝）

 （
２

）

面接触热阻等因 素的变化情况 ， 研究了壁面润湿性１

对沸腾核化的影响 。ａ
ｓ ｌ

＝Ｉ

（

（７ｓ＋ａ
ｉ ）

１ 分子动力学模型＞ 」

式中 ， 知 为固液分子间距为 ４ 时具有的势能 ，
ｅ
ｓ ｌ 和

ｍ 模拟区域ａ ｓ ｌ 分别为固液相互作用的能量参数和长度参数 ，
ｅ ｓ

本文模拟对象为 ４０９６ 个液氩原子 ，
初始时按面和 ａ

ｓ 分别为固体原子相互作用的能量参数和长度参

心立方晶格 （
ＦＣＣ

）
结构排列成

一

个立方体 ，

：ｒ 和 ｙ数
， ｑ 和 仍 分别为液体分子相互作用 的能量参数和

方向各由 ８ 个 ＦＣＣ 晶格组成 ， 长度为 ４ ． ９３ｎｍ
，ｚ 方长度参数 ，

ａ 和 ０ 是用于调整固液之间相互作用的

向 由 １ ６ 个 ＦＣＣ 晶 格构成
，
长度为 ８ ． ８７ｎｍ

，
如图 １参数 。

所示 。
＾＝〇

（最底部 ） 平面布置了无限大固体壁面 ，

ｚ液体主体和固体壁面分别选用氩和铂进行模拟 ，

＝ ８ ． ８７ｒｎｎ
（最顶部 ） 的平面布置相同温度的无限大表 １ 给出 了氩和铂的势能参数 ：

液体区域 ， 它们与流体分子之 间 的作用通过 引入
一

个附加力考虑 。 与固体壁面垂細四个面均采用周Ｕ Ｉ
^

＿Ｔａｂ ｌｅ１Ｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒ ｇｙｐａｒａｍｅｔｅｒ ｓｏ ｆＡｒ

期性边界条件。

ａｎｄＰｔ

物质名称ａ／ｎｍｅ
／Ｊ

与同温度Ｓ０３４１ ．６ ７Ｘ １ ０
－

２ １

／
下无限大液铂０ ．２４７５８ ．３５ ｘ ｌ〇

－２ ０

区域接触


由 于固体原子间作用远强于液体分子间及固液

丨司相互作用 ， 固体原子仅在晶格节点附近做高频ｎ

＃ ， 因此可忽略位置偏移的影响 ， 认为固体原子位

置固定 、 仅对液体分子产生力的作用 。 固体麵原

子舰麵 ｚ处醜体好产生麵娜能为

式中 ， 叫 为液体分子数密度 ，

ｎ
ｓ 为固体壁面原子的

？度 ，
ｅ

ｓ ｌ 和 ａ
ｓｌ 分别为酿相互作用的能餘数

与无限大 固体壁面相接触和

Ｆ
－

Ｔ同理 ， 认为模拟区域外无限大液体区域仅对模
ｒ ｉ

ｇ
．１Ｍｏ ｄｅ ｌｏ ｒｔｈ ｅｓ ｉｍｕ ｌａｔ ｉｏｎ ｓ ｙｓｔ ｅｍ

拟液体分子产生力的作用 ， 模拟 区域外液体分子对

１ ． ２ 势能模型界面为 ／ 的
’

液体分子的附加势能为 Ｉ

１ ７
］

：

采用Ｌｅｎｎａｒｄ－Ｊｏｎｅ ｓ势能方程模拟液体分子间＝
２ ７ｒｎ

ｉ
￡
？ ｃｒ

ｎ，
４７ｒｎ

ｉ

￡
ｎｇ

｜

１

ｉ

２

的相互作用 ：
一

以
３

板
＇
９

＇

， ｘ ｌ ２

／ 〇
■ １ ． ３其它细节

＾ ｛
ｒ

ｉ
ｊ ）
＝Ａ￡ｕ

＼

Ｗ
ｊ ）

￣

ｗ（
１

）本文中的所有参数均以 势能参数和质量为基准

无量纲化 ［

１８
１

。 模拟采用 ＮＶＴ 系综 ， 截断半径取

式中 ， 利化 ） 为分子间距为 ？ 时具有的势能 ，

ｅ
ｕ３ ．５ ＜ＪＡｒ ， 步长为 １ｆｓ

， 前 ３０ ０００ 步采用速度标定法

和 仰 分别为液体分子相互作用 的能量参数和长度控制沸腾系统温度为 ８８Ｋ
， 随后撤去速度标定 ， 观

参数 。察系统演化规律 ， 模拟总步数为 ２０００００ 步 。
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１ １ ３

２ 壁面润湿性距离 ｚ 的理论计算式如下

壁面润湿性是固体壁面与液体分子相互作用体／ ２＾
ｓ ｌ
ａ

６

ｎ
ｓｍＡ ｔ＞ｒ

ｉ

＼

１
／
３

（

５
）

现 出来的
一

种性质 ，
通常用接触角表示 。 调整式 （

２
）、＾ｈｗＡＴｓｕｐ）

中

＾
参
〒

ａ 可 变固液相互作用势能 ’ 保 ＝１

式中 ， 、 为局部过热度 ， ‘ 为汽液相賴 ， 乃 为

＾
变

，
分析不同 ａ 对固液接触角的影

＾
向规律 。 通Ｋ

液相饱和温度 ，
Ａ ｔ； 为汽液相 比体积之差 。 气核形成

模拟铂麵上 ８卯个氩原子达到稳定后的液滴形
密

’

无翻距离 与 〇之间的关系如图 ４ 所示 ， 可以发
翻不同 ａ 下細雜触触倾况 ， 娜 ２麻。

麵雌与舰麵合餅 ， 舰验证了本文 ＭＤ

可以看出 ， 随着 ａ 的增大即壁面作用 的增强 ， 接触

角迅速减小 ， 壁面的润湿性增强 。 当 ａ 增大到
一

定
＇

值 （
＞０ ． １０６

） 时 ， 接触角为 〇
， 液滴已 经完全润湿壁ｎｉ

－ －

ｉ
ｎ ｉ ｒ ｉＬ

－

ｉ
ｉａｍｏｉ

面 ， 继续增大 ａ 接触角始终保持为 〇
。 因此 ａ 酸

，權一

圍＿＿＿

ｒａｎｉｌ
２０

－固液频乂图 ３ 不同 ａ 下 的沸腾核化分子分布
Ｄ＊＊＊＊Ｆ ｉ

ｇ
．３Ｂｏｉ ｌ ｉｎ

ｇ
ｎ ｕｃ ｌｅａｔ ｉｏｎｍｏ ｌｅｃｕ ｌａｒｄ ｉ ｓｔｒ ｉｂｕｔ ｉｏｎ ａｔｄ ｉｆｆｅ ｒｅｎｔａ

０ ．００ ． １０ ． ２０ ． ３０ ． ４ ０ ． ５

ａ ３ ０ ｒ
—

＾

图 ２ 不同 ａ 下的 固液接触角：

Ｆ ｉ

ｇ
．２Ｓｏｌ ｉｄ

－

ｌ
ｉｑｕ ｉｄｃｏｎｔ ａｃｔ ａｎ

ｇ
ｌｅａｔ ｄｉ

ｆｆｅｒ ｅｎ ｔａ
^

３ 模拟结果与分析／
１ ５

＇

／

３ ． １ 成核位置 ：７上＝＝＝＝
控制壁面温度为 ９８Ｋ

， 保持参数 ／？
＝１ 不变 ， 研

１ ０

^
究不同 ａ 条件下的沸腾核化规律 ， 得到不同壁面润５

｜ｆ

湿性下的分子形貌 （
如图 ３ 所示 ）

。 图 ３⑷？

（

ｈ
）
分别Ｍ〇 － ２〇 － ４

＾

〇 － ６〇 ． ８１ ． 〇

为 ａ＝０ ． ５
、
ａ 二 ０ ． ３

、
ａ＝０ ． ２

、
ａ＝０ ． １ ４ １

、
ａ 二 ０ ． ０７

、
ａ
图 ４ 气核形成位置与 ａ 之 间的关系

＝ ０ ． ０５３
、
ａ＝０ ．０３５

和
ａ＝０ ．０２７

的情况 。 为了解沸Ｆｉ

ｇ
．４Ｒｅｌ ａｔ ｉｏ ｎｓ ｈｉ

ｐ
ｂ ｅ ｔｗｅｅｎ

ｇ
ａｓｎｕｃｌ ｅａｔｉｏｎ

ｐ
ｏｓ ｉ

ｔ
ｉ ｏｎ ａｎｄ ａ

腾系统 内部的原子排布情况 ， 图 ３ 中给出 了 系统中

间切片层
（

５ ．５＜＜８ ．５
， ：Ｔ

？

为图 １ 中的无量纲３ ． ２ 平均分子动能

坐标 ） 的分子形貌 。 可以看出 ， 成核位置距壁面有
一

控制壁面温度为 ９８Ｋ
， 研究不同壁面润湿性下

定距离 ， 随着 ａ 的增大即壁面润湿性的增强 ， 成核系统的热力学特性 。 图 ５ 给出 了不同 ａ 下沿垂直壁

位置与壁面的距离增大 。 这是因为壁面润湿性越强 ， 面方向的平均分子动能分布 ， 当 ａ 二 ０ ．０２７ 与 ａ＝

近壁区流体分子受到固体壁面的 束缚作用越强 ， 因０ ．０５３ 时壁面润湿性较弱 ， 壁面对分子的束缚较弱 ，

此处于束缚状态的液层越厚 ，
气核形成位置离壁面 靠近壁面的分子和其他分子间的能量较易相互传递 ，

越
因此沿垂直壁面方向平均分子动能变化不明显 ； 当

接下来本文进
一

步对比了不同壁面润湿性下成ａ ＝０ ． ３ 与 ａ＝０ ． ５ 时壁面润湿性较强 ，
壁面对分子

核位置的 ＭＤ 模拟值与理论值 。 成核位置与壁面的的束缚较强 ， 靠近壁面的分子向其他分子的能量传
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递较难 ，
紧靠壁面区域的平均分子动能明显高于远ｉＴ＝＾ （

７
）

离壁面处的分子的平均分子动能 。ｆ

式 中 ，
Ａｑ 为 固液界面无量纲温差 ，

ｒ
ｓ 为壁面温

２ － ２
 ｒ



１度 ， 刀 为液体系统平衡温度 ，

：Ｔ
ｓａｔ 为液体饱和温度

２ ． ０
■

Ａ＿ ａ
＝
〇 ．〇２７（

氩为 ８８Ｋ
） ， ＾

？

为通过界面的无量纲热流密度 。

１ － ８
ＡＴ＾ ｏｆ

３图 ７ 所示为不同 ａ 下的系统总能量演化曲线 ，

＿

ｌ ． ６
－

＼ ｈ—
？
＝
０ －５可以看出 ａ 不同 ，

曲线斜率也不同 ， 即界面热流密
＾

１
． ４

－
＇

＊＝Ｖ．
．度不同 ． 通过界面的无量纲热流密度和固液界面接

１ ．２触热阻随 ａ 的变化 曲线如图 ８ 所示 。 可以看出 ， 随

， ． 〇
：

＊ ＊

着 ａ 的增加 ，
通过界面的热流密度减小 ， 界面接触

〇 ． ８
．热阻增大 。 这是因为壁面作用增强 ， 近壁区能量较

０５
＇

１ ０
＇


１ ５

＇

２ ０
＇

２ ５高的分子向液体区的运动受到限制 ，
能量传递效率

Ｚ
＊

较低
，
表现为固液界面接触热阻较大 。 这会导致从

图 ５ 沿垂直壁面方向平均分子动能分布曲线壁面到液体区域的传热受到限制 ， 不利于沸腾核化
Ｆｉ

ｇ
．５Ｍ ｏｌ ｅｃｕ ｌａｒ ａｖｅｒ ａ

ｇ
ｅｋｉ ｎｅｔｉｃ ｅｎｅｒ

ｇｙ
ｄ ｉｓ ｔｒｉ ｂｕ ｔ ｉ ｏｎｃｕｒ ｖｅ

过程的进行
ａｌ ｏｎ

ｇ 
ｔｈ ｅｖｅ ｒｔ

ｉ
ｃａ

ｌｄ ｉ
ｒｅｃ ｔ

ｉ
ｏｎ ｏｆｗａｌ ｌ

＾

５０００

３ ． ３ 固液界面接触热阻＿＿ ａ
＿

０ ３５
４９００

？
—

ａ

二
ｔｕ ：

）

控制壁面温度为 １ ０８Ｋ
， 分析不同壁面润湿性下４＿

达到平衡时的系统温度和固液界面温差 ，
如图 ６ 所

４８ （ ） ｌ^

ｒｒ
°

＝
〇 ： ５

－

示 。
ａ＝０ ．０３５ 时 ， 系统平衡时达到的温度最高 （

１０４ｕ
，

４７ ００
＇

Ｋ
） ， 与壁面的温差为 ４Ｋ

；

ａ＝０ ． ５ 时 ， 系统平衡时达

４６００
－

到的温度最低
（

９４Ｋ
） ， 与壁面的温差为 １４Ｋ

。 随着

ａ 的增大 ，
系统平衡温度降低 ， 固液界面温差增大 。４４ＧＱ

？

这是因为壁面作用越强 ，
近壁区能量较高的分子受

到的束缚作用越大 ， 向液体主体 区的运动越容易受Ｔｉｍｅ ／
ｐ
ｓ

制 。图 ７ 不 同 ａ 下系统总能量演化曲线

Ｆｉ

ｇ
．７Ｔｏｔａｌ ｅｎ ｅｒ

ｇｙ
ｅｖｏｌ ｕｔ

ｉ
ｏｎ ｃｕ ｒｖｅｏｆ ｔｈｅｓ

ｙ
ｓｔｅｍ

ｔ Ａａｔｄ ｉｆｆｅｒｅｎｔａ

Ｕ

ｆ

—￣ ＂

ＡＪＬＩ
＂

１
１ ０８ Ｋ

ｉ ｎ ＜

－

Ｉ＾ ． ５Ｋｔ６Ｋ１４Ｋ
１０５ ’—

 ［
Ｏ Ｋ

？ ．＇

ｆ

—＊ ？  ５ ００


：



０ １ ０

：
：：：

－＾－ ａ
＝
０ ．

１ ４ １／ ＼ｎ ｆ

． ．

８０
－

ｒ
－

ａ
＝

０ ． ３／＼
■

０ ０４

７５
— ５

２００
－＼

ｆ＼－

０ ． ０２

０２０４０ ６０８０１ ００１ ２０ １ ４０１ ６０
１
８０２００｝ 〇〇 

１ ． ， ．

 ． ．

．．
． １

〇〇 〇

Ｔ
ｉｍｅ ／

ｐ
ｓ０ ． ００ ． １０ ． ２０ ．３０ ．４０ ．５０ ． ６ 

‘

图 ６ 不同 ａ 下系统温度演化曲线及固液界面温差
图 ８ 不同 ａ 下的固液界面热流密度 和接触热阻
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液体系统平衡温度与固体壁面设定温度之 间存４ 结 论
在温差 ， 该温差对应的热阻称为固液界面接触热阻 。

由 下式求得 ？本 分子动力学方
＇

法模拟了大空间池沸腾

Ｔｓ
＿ Ｔ

ｌ条件下近壁区 的沸腾核化过程 ， 研究 了壁面润湿性
ＡＴ

ｓ ＇
＝

Ｔ
ｓ

－ Ｔ
ｓ ａｔ（

６
）对成核位置 、 平均分子动能和界面接触热阻的影响 。
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） 壁面润湿性越强 ， 壁面对液体分子的束缚作６９
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［

８
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ｓ

￣

：

２
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的能量传递较易 ， 沿垂直壁面方向分子动能变化不
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ｇ，
２〇〇８

，
２８

（

２
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明显
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