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粗糙纳通道内流体流动与传热的分子动力学

模拟研究∗
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为研究粗糙表面对纳尺度流体流动和传热及其流固界面速度滑移与温度阶跃的影响, 本文建立了粗糙纳
通道内流体流动和传热耦合过程的分子动力学模型, 模拟研究了粗糙通道内流体的微观结构、速度和温度分
布、速度滑移和温度阶跃并与光滑通道进行了比较, 并分析了固液相互作用强度和壁面刚度对界面处速度滑
移和温度阶跃的影响规律. 研究结果表明, 在外力作用下, 纳通道主流区域的速度分布呈抛物线分布, 由于流
体流动导致的黏性耗散使得纳通道内的温度分布呈四次方分布. 并且, 在固体壁面处存在速度滑移与温度阶
跃. 表面粗糙度的存在使得流体剪切流动产生了额外的黏性耗散, 使得粗糙纳通道内的流体速度水平小于光
滑通道, 温度水平高于光滑通道, 并且粗糙表面的速度滑移与温度阶跃均小于光滑通道. 另外, 固液相互作用
强度的增大和壁面刚度的减小均可导致界面处速度滑移和温度阶跃程度降低.
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1 引 言

近年来, 表面对微纳结构内流体流动和传热性
能的影响机理研究日益受到人们的重视 [1−6]. 在微
纳结构中, 物质输运和能量传递均发生在一个受限
的微小空间中, 由于微纳尺度效应导致出现了许多
不同于常规尺度的流体流动和传热现象 [7−11]. 流
体在纳通道中流动时, 流固界面处会出现速度滑
移 [12−16]; 而当热流通过流固界面时, 界面处则会
出现温度阶跃 [17−20].

现有研究表明, 流固界面的速度滑移和温度
阶跃主要取决于固液相互作用强度、流固密度比、

固体结构和表面粗糙度等因素. Thompson等 [12]

和Priezjev等 [21]基于纳通道内的Couette流研究
了固液相互作用强度和流固密度比等因素对界面

处速度滑移的影响规律. 研究表明, 固液相互作用
强度增强或者流固密度比增大将导致界面的速度

滑移程度减少, 甚至出现负滑移. Kim 等 [22]通过

对两平行平板间热传导过程的分子动力学模拟, 研
究了固液相互作用强度、热振荡频率和壁面温度等

因素对界面处温度阶跃的影响. Li等 [23]则通过纳

通道内Poiseuille流的分子动力学模拟研究了固液
相互作用强度、壁面温度和外部驱动力等因素对界

面热阻的影响. Soong等 [24]研究了晶格平面等因

素对纳通道内流体流动的影响机理, 发现固体结构
对界面处流体速度滑移有着显著的影响.

对于纳尺度流体流动与传热过程, 通道固体
表面上的速度滑移和温度阶跃从本质上讲是受液

体和固体之间的相互作用所支配. 实际上, 固体表
面即使在原子尺度下也不可能是完全光滑的. 作
为固体表面一重要的特性参数, 表面粗糙分布将
直接影响着固 -液界面速度滑移和温度阶跃特性.
Niavarani和Priezjev [25]研究了粗糙表面上聚合物

滑移流动的流变学特性, 研究表明, 当粗糙表面的
波长大于聚合物链回转半径时, 有效滑移长度随着
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粗糙曲线波动幅度的增加而单调减小. Sofos 等 [26]

研究了表面粗糙对纳通道内液体流动的影响, 研究
表明, 粗糙凹坑内流体原子运动能力受到削弱, 导
致了粗糙表面速度滑移减少. Yang等 [27]利用分子

动力学模拟计算了表面粗糙度对界面处速度滑移

的影响, 研究发现表面粗糙度会抑制界面处流体
的速度滑移. Schmatko等 [28]通过实验研究了表面

粗糙度对界面处速度滑移的影响, 得到了与Yang
等 [27]相同的结论, 即增大粗糙高度会减小界面处
的速度滑移程度. 粗糙表面对界面传热及温度阶跃
的影响研究则相对较少. Wang和Keblinski [29]研

究了表面的润湿性和粗糙度对固液界面热传导的

影响, 研究表明, 对于粗糙固液界面, 表面亲疏水性
转换将导致界面热阻出现突变.

已有的分子动力学模拟研究对于界面速度滑

移和温度阶跃规律的分析揭示大多是分开独立进

行的, 未将纳通道内流体流动与传热耦合过程加以
充分考虑. 在研究流固界面速度滑移时, 流体多采
用热浴维持在恒定温度的条件 [12]; 在研究流固界
面温度阶跃时, 主要采用两受限平板间静止流体的
热传导模型 [29]和非静止流体Couette流动 [17,19],
Poiseuille流动 [18,20]模型. 实际上, 在微结构中, 流
体流动与传热总是耦合进行的, 因微尺度效应导致
速度滑移和温度阶跃共同存在于流固界面处, 并对
纳通道内的流体流动和传热产生重要影响.

综上所述, 尽管针对纳通道内流体流动与热量
传递耦合过程及其伴随的速度滑移和温度阶跃的

理论研究已有一定数量的研究报道, 但是表面粗糙
对纳通道内流体流动与热量传递耦合过程的影响

作用机理尚不明晰. 考虑到实际的通道表面结构都
是粗糙的, 粗糙度的存在使得流固相互耦合作用、

纳通道内流体流动与传热耦合过程更为复杂. 为
此, 本文建立了粗糙纳通道内流体流动与传热耦
合过程的分子动力学模型, 模拟研究了粗糙纳通道
内流体的速度分布、温度分布和密度分布以及流固

界面处的速度滑移和温度阶跃并与光滑纳通道进

行比较, 旨在揭示粗糙表面结构对纳通道流体流动
与传热耦合过程及其界面速度滑移和温度阶跃的

影响.

2 分子动力学模拟

本文模拟的纳通道内液体流动系统如图 1所

示. 通道尺寸为Lx× Ly × Lz = 22σ × 21σ × 6σ,
液体处于两块平行固体壁面之间. 上下两固体壁面
均为粗糙结构, 两壁面间隔H = 15σ, 固体壁面是
由原子按照面心立方结构 (fcc)组成的, 壁面厚度
为 3σ. 液体在外力Fe驱动下沿x方向流动. x和 z

方向均采用周期性边界条件.
液体分子之间的相互作用采用Lennard-

Jones(LJ)势能模型

V (r) = 4ε

[(
σ

r

)12

−
(
σ

r

)6]
, (1)

其中, r为分子间的距离, ε为势能参数, σ为距离

参数. 固体原子与液体分子之间的相互作用仍采
用Lennard-Jones (LJ)势能模型. 数值计算中, 液
体分子之间的势能参数取 εll = ε. 固体原子与液体
分 子之间的势能参数 εls分别取 0.1ε, 0.5ε, ε, 1.5ε
和 2.0ε来研究固液相互作用强度对界面处速度滑
移与温度阶跃的影响. 液体分子之间和固液分子之
间的距离参数均取为σ. 为减少计算量, 取截断半
径 rc = 2.5σ.
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图 1 (网刊彩色)粗糙纳通道示意图 (a) 粗糙结构; (b)模拟系统
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在模拟过程中, 流体密度设为 ρlσ
3 = 0.8, 固

体壁面密度设为ρs = 5ρl, ρl为流体数密度. 需要
指出的是, 固体的高密度是由于较小 fcc晶格常数
导致的较多壁面原子数所引起. 流体晶格常数为
1.71, 固体壁面晶格常数为 1. 在模拟中, 光滑纳通
道内的流体分子数为 1456个, 固体分子数为 3696
个; 粗糙纳通道内的流体原子数为 1428个, 固体原
子数为 3840个. 固体壁面原子通过弹簧力作用束
缚在初始位置, 弹簧力F = −K[r(t) − req], 其中
r(t)为固体壁面分子在 t时刻的矢量位置, req为固

体壁面原子的初始矢量位置, K为固体壁面的刚

度, K值大小反映了固体壁面原子热振动程度, 决
定了固体壁面特性 [30].

采用Velocity-Verlet算法求解粒子的运动方
程, 时间步长取为∆t = 0.005τ , 其中 τ = (m · σ2 ·
ε−1)1/2为LJ势能的特征时间. 首先, 在微正则系
综 (nve)下对模拟系统的初始结构进行驰豫, 温度
为T = 0.7ε · k−1

B , 经过 100万步后, 模拟系统达到
平衡状态. 然后采用Nose-Hoover热浴将上、下壁
面温度均维持在T = 0.7ε · k−1

B . 接着对液体分子
施加x方向的外力Fe来驱动其在通道内形成流动,
Fe大小为0.04σ ·ε−1. 经过约200万步后,模拟系统
达到热稳定状态后, 继续模拟400万步并统计结果.

在本文中, 纳通道内流体温度分布是通过将模
拟盒沿 y向且平行于x-z平面平均分为Nbin层切片

来统计计算, 其中第k(1 6 k 6 Nbin) 层切片的流
体温度计算式为

Tk =
1

Nk

Nk∑
n=1

2

3kB

3∑
i=1

1

2
m(vn,i − vi)

2, (2)

式中, Nk为第k层切片内流体分子数, kB为Boltz-
mann常数, m为流体分子的质量, vn,i为第n个流

体分子在 i(= x, y, z)方向的速度, vi为宏观流体的
平均速度. 在统计计算通道内流体速度和温度分布
时, 将整个通道内流体区域均匀划分为 26层; 在统
计计算通道内流体密度分布时, 将整个通道内流体
区域均匀划分为183层.

3 结果与讨论

3.1 分子运动轨迹

为分析粗糙壁面与液体分子之间的相互作用,
图 2给出了粗糙纳通道内液体分子的运动轨迹. 由
图可知, 粗糙壁面附近的液体分子 (例如分子 1-2,
5-6)会陷在粗糙表面的凹缝间隙里而难于摆脱壁

面的束缚, 这些分子运动缓慢, 运动距离短. 离开
壁面一定距离的液体分子 (例如分子3)具有一定的
运动能力, 运动范围较粗糙壁面附近的液体分子
大. 而距离壁面较远的液体分子 (例如分子 4)受到
壁面的束缚较小, 能够在通道内随机运动.

1

4

5
6

3

2

图 2 (网刊彩色) 粗糙纳通道内液体分子的运动轨迹
(εls = 0.5ε, K = 1000ε · σ−2)

3.2 液体微观结构

纳通道内的流体密度分布所呈现的组织形态

直接体现了流体微观结构特征. 光滑通道和粗糙
通道内垂直于固体壁面的流体密度分布如图 3所

示. 由图可知, 无论光滑通道还是粗糙通道, 在近
壁面区域内, 由于表面效应的存在使得流体密度
分布均出现了有序振荡现象, 表明流体产生了分层
分布 [31], 液体密度是不均匀的. 而在通道中心的
主流区, 流体受壁面的影响较小而趋近于宏观流体
密度.
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图 3 (网刊彩色)纳通道内流体的密度分布 (εls = 0.5ε,
K = 500ε · σ−2)

此外, 固体表面粗糙度的存在影响了近壁面流
体的微观结构. 如图所示, 光滑和粗糙通道中壁面
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附近的密度波峰存在差别, 光滑壁面的流体密度要
大于粗糙壁面的流体密度. 在非常靠近壁面时, 由
于固体分子强烈的斥力作用, 流体分布难以到达这
个区域, 该区域厚度大概为 0.4σ. 表面粗糙元的存
在 (高度为σ)造成粗糙元附近 0.4σ距离内不会有
原子, 这是使得粗糙壁面附近的流体密度低于光滑
壁面的主要原因.

3.3 速度分布和温度分布

表面粗糙度的存在导致近壁面区域内流体密

度分布产生了变化, 这将影响固体壁面与液体之
间的动量传递. 图 4给出了光滑和粗糙通道内流

体沿x方向流动的速度分布, 由图可知, 在通道中
心的主流区, 无论光滑还是粗糙通道, 流体的速度
分布仍呈抛物线分布, 这与基于连续性假设求解
Navier-Stokes方程得到的Poiseuille流动的速度分
布是一致的. 在壁面处, 流体速度则存在滑移.
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/
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图 4 (网刊彩色) 纳通道内流体的速度分布 (εls = 0.5ε,
K = 1000ε · σ−2)

从图中还可以看出, 粗糙纳通道内的流体速度
水平要小于光滑通道内的流体速度. 这主要是因为
表面粗糙度的存在使得流体剪切流动产生了额外

的黏性耗散. 此外, 表面粗糙度的存在使界面处速
度滑移减小, 这主要是由于粗糙表面的作用使得流
体分子难以从粗糙凹缝间隙里逃脱进入主流区域.

流体在外力作用下沿纳通道流动时, 黏性摩
擦会产生热量, 这些热量将从流固界面传递到固
体中. 纳通道内流体温度分布的不均匀性现象反
映了纳通道内流体剪切流动产生的黏性耗散对流

体传热的影响. 图 5给出了光滑和粗糙纳通道内

流体的温度分布. 在通道中心区域的流体温度呈
四次方分布. 粗糙通道内流体温度分布拟合函数
为kBT (y)/ε = 1.0143+ 0.0049y+9.38× 10−4y2 −

1.58 × 10−4y3 + 4.92 × 10−6y4, 光滑通道内温度
分布则为 kBT (y)/ε = 0.9566 + 0.0067y + 4.14 ×
10−4y2 − 1.14× 10−4y3 + 3.82× 10−6y4. 另外, 在
壁面处, 由于流固界面处存在界面热阻从而产生温
度阶跃现象.
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图 5 (网刊彩色) 纳通道内流体的温度分布 (εls = 0.5ε,
K = 1000ε · σ−2)

由图中可看出, 纳通道内流体的温度呈现中心
区域高而固壁附近温度低的现象, 这是主要因为纳
通道内流体间的黏性摩擦以及界面处流体和壁面

之间的摩擦会产生热量, 使得流体中心区域的温度
升高, 产生的热量通过流固界面进入恒温壁面. 并
且, 粗糙通道内流体的整体温度水平高于光滑通
道, 这是因为粗糙表面的存在增强了近壁面处液体
的不规则流动, 使得流体和壁面之间的摩擦产生更
多的热量, 进一步提升了通道内流体温度水平.

纳通道内流体剪切流动产生的黏性耗散可导

致流体温度提升, 平衡后纳通道内流体温度整体水
平由驱动力、固液相互作用强度、表面粗糙度、通道

壁面温度等因素决定, 并且在一定条件下温度的提
升幅度可能非常明显. 本文中, 在图 5所示的条件

下, 平衡后流体温度水平比固体壁面高约 0.3εk−1
B .

在前人研究中, 也有多个高温度差报道, 比如文献
[20]所报道的纳通道内Poiseuille流动平衡后流体
温度与固体壁面温度之间的最大差距可达 0.5εk−1

B ;
文献 [18]中纳通道内Poiseuille流动平衡后流体温
度与固体壁面温度之间的最大差距则高达250 K.

3.4 速度滑移和温度阶跃

流固界面处速度滑移程度通常采用速度滑移

长度 ls加以描述. 根据线性Navier边界模型 [30],速
度滑移长度 ls定义为

ls =
us

∂u/∂z
∣∣
s
, (3)
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式中, us是壁面处流体的速度, (∂u/∂z)|s是壁面处
流体的速度梯度. 当 ls > 0时, 为滑移边界条件; 当
ls = 0 时, 为无滑移边界条件; 当 ls < 0时, 为锁定
边界条件. 如图 6 (a)所示, 拟合通道中心区域流体
的速度分布并外推至壁面速度处, 所得位置与粗糙
壁面中心线的距离即为速度滑移长度 ls.

H

ls

us=0

ls

o y

u

(a)

H

lK

Ts=0.7

lK

o y

T

(b)

图 6 速度滑移和温度阶跃的定量描述 (a) 速度滑移长
度; (b)温度阶跃长度

与速度滑移长度的定义类似, 可以采用温度阶
跃长度 lK来量化温度阶跃程度, 温度阶跃长度 lK

定义为 [17]

lK =
∆T

∂T/∂z
∣∣
s
, (4)

式中, ∆T = Tl − Ts为固体壁面处的温度阶跃,
(∂T/∂z)|s为固体壁面处流体的温度梯度. 如

图 6 (b)所示, 类似于速度滑移长度 ls, 可拟合流
体中心区域的温度分布并外推至壁面温度处, 所
得位置与粗糙壁面中心线的距离即为温度阶跃长

度 lK.

3.4.1 固液相互作用强度的影响

固液相互作用强度决定了固体原子与液体分

子之间的相互作用, 它不但会影响流固界面处的动
量与能量传递, 而且会改变近壁面区域内流体分子
的分布状态 [31]. 图 7给出了壁面刚度一定条件时,
固液相互作用强度 εls 对光滑和粗糙通道内的速度

滑移长度 ls和温度阶跃长度 lK的影响. 由图可知,
不管固体壁面是光滑还是粗糙, ls和 lK都随着 εls

的增大而减小. 当 εls较小时, 界面处的速度滑移和
温度阶跃比较明显, 当 εls较大时, 界面处的速度滑
移会出现负值, 形成锁定边界条件. 这是因为, εls
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(a) (b)

图 7 (网刊彩色) 固液相互作用强度对速度滑移和温度阶跃的影响 (K = 1000ε · σ−2) (a)速度滑移; (b)温度阶跃

(a) (b)

图 8 (网刊彩色) 光滑纳通道内流体分子分布 (a) εls = 0.1ε; (b) εls = 2ε
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较小时, 流体分子受壁面影响较小, 难以被壁面束
缚住, 如图 8 (a)所示; 而 εls较大时, 临近壁面的液
体分子被限制在壁面附近, 形成类似壁面的层状结
构分布, 如图 8 (b)所示, 此时界面处动量和能量传
递时的阻力较小, 速度滑移与温度阶跃较小.

此外, 由图 7还可以看出, 相比于光滑通道, 粗
糙通道内壁面处的速度滑移和温度阶跃均较小. 这
是由于粗糙度的存在使得通道表面凹坑内的流体

分子的运动能量被削弱, 难以摆脱固体壁面的束缚
而进入流体中心区域. 这使得流体分子与固体壁面
之间的相互作用时间增加, 增强了界面处动量和能
量的传递, 因此, 速度滑移与温度阶跃较小.

3.4.2 壁面刚度的影响

流固界面处的动量与能量传递取决于流固分

子之间的碰撞, 而壁面刚度决定了固体壁面原子热
振动频率, 因此改变壁面刚度会影响流固界面处的
动量与能量传递. 图 9给出了壁面刚度K对速度滑

移长度 ls和温度阶跃长度 lK的影响. 由图可知, 光
滑和粗糙通道内的 ls和 lK都随着K的增大而增大.
这是因为, 固体壁面刚度较大时, 固体原子是更难
于在其晶格位置上振动, 难以有效地在界面处发生
动量和能量传递, 因而界面的速度滑移和温度阶跃
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图 9 (网刊彩色) 壁面刚度对速度滑移和温度阶跃的影响
(εls = 0.1ε) (a)速度滑移; (b)温度阶跃

均较大. 此外, 壁面粗糙度的存在同样会减小界面
处的速度滑移和温度阶跃.

4 结 论

本文对粗糙纳通道内的流体流动与传热耦合

过程进行了非平衡分子动力学模拟, 研究了粗糙
通道内分子运动轨迹、密度分布、速度分布、温度分

布、速度滑移和温度阶跃并与光滑通道进行了比较,
揭示了粗糙表面结构对纳通道流体流动与传热及

其界面速度滑移和温度阶跃的影响规律. 通过分子
动力学模拟研究, 得到以下主要研究结论:

1) 粗糙表面的存在对通道内液体分子运动及
其微观结构有重要影响. 粗糙壁面附近的液体分子
运动能力弱, 难以摆脱粗糙表面凹缝间隙的束缚而
进入液体的中心区域, 但距离壁面较远的液体分子
则运动能力强, 可在通道内随机运动. 流体密度在
近壁面区域内出现有序振荡, 粗糙度的存在使得固
体壁面附近流体密度的振荡幅度减小.

2) 在外力作用下纳通道内流体流动中心区域
的速度分布呈抛物线分布, 由于流体流动导致的黏
性耗散使得纳通道内的温度分布也呈四次方分布.
在固体壁面处存在速度滑移与温度阶跃. 并且, 表
面粗糙度的存在使得流体剪切流动产生了额外的

黏性耗散, 使得粗糙纳通道内的流体速度水平小于
光滑通道, 温度水平高于光滑通道, 并且粗糙表面
的速度滑移与温度阶跃均小于光滑通道.

3) 固液相互作用强度和壁面刚度对界面速度
滑移和温度阶跃有重要影响. 固液相互作用强度的
增大和壁面刚度的减小均可导致界面处速度滑移

和温度阶跃程度降低.
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Abstract
Fluid flow and heat transfer in a microstructure may depart from the traditional behavior due to the scale effect, and

its velocity slip and temperature jump will occur at the fluid-solid interface. A molecular dynamics model of coupled fluid
flow and heat transfer in rough nanochannels is developed to investigate the effect of surface roughness on nanoscale fluid
flow and heat transfer, as well as velocity slip and temperature jump at the fluid-solid interface. The fluid microscopic
structure, velocity and temperature distributions, interfacial velocity slip and temperature jump in a rough nanochannel
are evaluated and compared with the corresponding smooth nanochannel. Effects of solid-liquid interaction and wall
stiffness on the velocity slip and temperature jump are analyzed. Results indicate that the velocity of the fluid flow under
an external force in a nanochannel in a bulk region is of a parabolic distribution, and the viscous dissipation due to shear
flow induces the fourth-order temperature profile in the nanochannel. And the velocity slip and temperature jump will
occur at the fluid-solid interface. The presence of roughness may introduce an extra viscous dissipation in shear flow,
leading to a reduction of overall velocity and an increase in temperature in the nanochannel when compared with the
smooth nanochannel. In addition, the degree of velocity slip and temperature jump at a rough liquid-solid interface is
smaller than that at a smooth interface. In particular, the increase in fluid-solid interaction strength and reduction in
wall stiffness will lead to a small velocity slip and temperature jump.

Keywords: velocity slip, temperature jump, fluid-solid interface, roughness
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