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基于基液连续假设的大体系Cu-H2O纳米流体
输运特性的模拟研究∗

何昱辰 刘向军†

(北京科技大学机械工程学院, 北京 100083)

( 2014年 12月 29日收到; 2015年 5月 20日收到修改稿 )

分子动力学模拟是研究纳米流体的输运特性的重要手段, 但计算量庞大. 为研究能体现流动传热过程的
大体系纳米流体的输运特性, 本文对基液采用连续介质假设, 将基液的势能拟合在纳米团簇的势能中, 大幅度
减小了计算量, 使得大体系输运特性的模拟成为可能, 且模拟结果与多组实验结果吻合较好. 采用此方法模
拟研究了速度梯度剪切对Cu-H2O纳米流体颗粒聚集过程和聚集特性的影响, 进而对Cu-H2O纳米流体在流
动传热过程中的热导率和黏度进行了模拟计算, 定量揭示了宏观流动传热过程中不同的速度梯度、速度、平均
温度和温度梯度对于Cu-H2O纳米流体热导率和黏度的影响.

关键词: 纳米流体, 分子动力学模拟, 输运特性, 聚集
PACS: 66.20.Cy, 65.80.–g, 47.11.Mn DOI: 10.7498/aps.64.196601

1 引 言

纳米流体是指以一定方式在液体介质中添加

纳米级金属或金属氧化物颗粒而形成的悬浮液, 能
显著提高传热效率 [1], 其应用与发展的研究目前广
受关注 [2,3]. 纳米流体的输运性质是纳米流体深入
发展和应用的基础与前提.

国内外研究者对颗粒浓度、大小、温度等参

数对纳米流体输运特性的影响研究进行了大量研

究 [4−6]. 与一般传热工质不同, 纳米流体本身为不
稳定的固液混合物, 纳米流体所呈现的宏观输运特
性是物质内部静态和动态输运的综合体现, 且大
部分情况下纳米粒子与基液之间微流动引起的动

态输运是影响纳米流体宏观输运特性的更重要因

素 [7,8]. 流动传热过程中外部作用使得纳米颗粒之
间以及基液与纳米颗粒之间的作用发生变化 [9], 内
部动态特性发生改变, 其表现出的输运特性必然有
不同程度的变化, 研究流动传热过程中纳米流体
的输运特性对纳米流体的发展和应用更具实际意

义 [10]. 而现阶段对此部分的研究较为匮乏.
分子动力学模拟 (MDS)方法 [11]是目前公认

可深入定量研究纳米流体输运特性的重要手段, 国
内外不少研究者采用MDS方法对不同纳米流体的
输运特性进行了研究. 如Gianluca Puliti [12]用分

子动力学方法对Au-H2O纳米流体的热导率和黏
度进行了研究, Kumar等 [13]对 298 K温度下氯化
锂在不同基液中的黏度做了模拟研究, Chen等 [14]

采用分子动力学方法计算了碳纳米管水溶液的黏

度和扩散系数, Lin等 [15]模拟计算了乙醇 -铜纳米
流体的导热系数, Cui等 [16] 模拟计算了多种不同

材料、不同体积浓度和不同形状纳米颗粒的纳米流

体导热系数. 上述分子动力学模拟研究得到了较为
满意的结果. 然而, MDS方法的计算量随分子个数
成几何倍数关系, 受到计算机的计算能力限制, 现
有的研究都是针对模拟区域和体积分数很小的情

况, 纳米粒子大小一般为 1—5 nm. 若研究对象为
实际应用的粒径为几十纳米以上纳米流体, 或进一
步对存在宏观流动传热过程的纳米流体体系进行
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模拟, 研究体系大, 所包含分子数极大, 采用常规的
全原子分子动力学方法研究能体现宏观流动传热

的大体系的纳米流体的输运特性在目前是难以实

现的. 文献 [17]将基液水分子粗粒化, 在计算精度
与全原子模拟相当情况下将计算量减小到1/20, 模
拟研究了Cu-H2O纳米流体的黏度特性, 但此方法
用于研究能体现宏观流动传热的大体系的纳米流

体的输运特性仍难以实现.
另一方面, 随着研究体系的增大, 纳米流体基

液分子数增多, 体系大到一定尺度, 连续介质假设
可以用于描述基液的特性. 若将基液视作连续相,
纳米颗粒视作离散相, 将纳米体系的作用势拟合至
金属纳米颗粒中的相互势能中, 仅计算纳米颗粒之
间的相互作用势能, 在保证精度的条件下能更大幅
度提高计算效率. 前人的研究中已经论证过类似
问题 [18−20], 如文献 [18]采用此方法研究了Cu-乙
烯纳米流体中粒子的布朗运动特性, 进而研究了
Cu-乙烯纳米流体的热导率; 文献 [19]和文献 [20]
等采用此方法研究了胶体粒子在静电力场和磁场

作用下的布朗运动特性. 上述研究都得到了较为满
意的结果.

本文以Cu-H2O纳米体系为研究对象, 将Cu-
H2O纳米体系的作用势拟合至Cu-Cu原子之间,
基于实验数据得到作用势参数, 研究了Cu-H2O纳
米流体在流动过程中的粒子运动与聚集过程, 进
而从平衡态分子动力学出发, 通过Green-Kubo公
式 [21]对存在宏观速度梯度和温度梯度的纳米流体

热导率和黏度进行了数值模拟, 考察了速度梯度、
宏观速度、温度和温度梯度对于Cu-H2O纳米流体
热导率和黏度的影响.

2 研究对象与研究方法

2.1 研究对象与模型构建

为研究流动传热过程对纳米体系输运特性的

影响, 本文以Cu-H2O纳米流体为研究对象, 模拟
体系大小为149.6443 nm3和299.2883 nm3两种,对
于基液水, 努森数Kn远小于 0.001, 可采用连续介
质假设. 体系中包含有 4—64个Cu纳米颗粒, 颗粒
直径为 20 nm, 与实际纳米流体的颗粒大小相符,
大大超过一般分子动力学模拟的颗粒大小. 体系中
的Cu原子总数达到 1419680—22714880个, 本文
采用的Cu纳米颗粒都是球形颗粒, 各个边界采用

周期性边界条件, 图 1为含有8个Cu纳米颗粒的纳
米流体体系物理模型.

Z

X

Y

图 1 连续假设模拟的Cu-H2O纳米流体体系物理模型
Fig. 1. Physical model of Cu-H2O nanofluid based on
fluid continuum assumption.

2.2 初始条件与模拟方法

初始时刻纳米颗粒内Cu原子按面心立方晶格
构型排布. 初始平动速度按照Maxwell分布随机取
值, 初始转动速度取为零, 初始运动方位为随机取
向, 对速度进行标定, 使体系的总动量为零. 采用
蛙跳格式 (Leapfrog-Verlet)算法来数值积分运动
方程. 程序中Cu-Cu原子间的相互作用势Uij采用

Lennard-Jones势函数 [22], 表示为

Uij = 4ε

[(
σ

rij

)12

−
(

σ

rij

)6
]
, (1)

式中, rij是原子之间的距离, σ和 ε分别为势能函

数的尺寸和能量参数. 本文采用拟合的方法将
H2O的势函数拟合进了Cu纳米颗粒中原子的势函
数中. 参与拟合的物理模型为图 1所示, 拟合之后
的Cu-Cu原子间势函数参数如表 1所示.

表 1 Cu-Cu原子之间的LJ势能参数
Table 1. Potential parameters for Cu-Cu atoms.

粒子 1 粒子 2 ε/eV σ/Å

Cu Cu 6.626 2.3375

基于平衡态分子动力学 (EMD), 纳米流体热
导率 k可通过积分微观热流量的自相关函数得

到 [11], 其Green-Kubo公式计算如下:

k =
1

3kBV T

∫ ∞

0

⟨Jq(0)Jq(t)⟩dt, (2)

式中, V 是体积, T是温度, kB是波尔兹曼常数, Jq

是微观热流矢量, 式中尖括号表示总体平均, 即取
模拟计算总时间的平均值. ⟨Jq(0)Jq(t)⟩是热流自
相关函数. 热流矢量Jq计算为

[23]

Jq =
d
dt

N∑
i=1

ri

[
1

2
miv

2
i +

1

2

N∑
j=1

Uij − h

]
, (3)
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式中, N为系统中计算的粒子总数, h是每个粒子
的焓值, ri是粒子 i的位置矢量, mi是粒子 i的质

量, vi是粒子 i的速度, Uij是粒子 i 和粒子 j间的

对势.
纳米流体动力黏度系数 η可用Green-Kubo公

式计算如下:

η =
V

kBT

∫ ∞

0

⟨Pln(0) · Pln(t)⟩dt, (4)

其中Pln为张量P 的 l和n方向分量 (l ̸= n). 其定
义如下 [23]:

Pln =
1

V

( N∑
i=1

miv
l
iv

n
i

−
N−1∑
i=1

N∑
j=1

rlijr
n
ij

rij

∂Uij

∂rij

)
, (5)

式中, rlij为第 i个分子和第 j个分子的位移矢量在 l

方向的分量, 其中 l = x, y, z; vli为第 i个分子 l方向

的速度分量.
计算中时间步长取为 0.02 ps, 本文的模拟计

算的总时间最少为 240万时间步, 平衡前 400000步
采用NVT系综对温度进行矫正, 平衡后采用NVE
微正则系综对数据进行统计, 用于计算热导率和黏
度. 所有模拟计算基于 lammps模拟软件开发完成.

3 模型验证

为寻求合适的势函数参数并验证模型的正确

性, 本文首先以体积分数 1%, 温度 293 K, 粒径为
20 nm的Cu-H2O纳米流体体系为基础条件进行了
模拟计算,体系大小为299.2883 nm3,含有64个Cu
纳米颗粒. 经过多次拟合计算之后取势能函数参数
ε = 6.62 eV, σ = 0.23375 nm, 计算所得Cu-H2O
纳米流体热导率和动力黏度系数随模拟时间的变

化如图 2 所示, 体系在 20 ns左右已经收敛, 所得
Cu-H2O纳米流体热导率和动力黏度系数分别是
0.62991 W/(m·K)与 1.13031 mPa·s, 而对应条件
下文献 [24—26]所得热导率和动力黏度系数的实
验测量值为 0.6450 W/(m·K)和 1.15 mPa·s, 相对
误差分别是2.34%和1.71%.

为进一步验证模型的正确性, 本文对多条件
下Cu-H2O纳米流体的热导率和黏度进行了模拟
计算, 并与文献 [24—26]的实验值进行了对比, 结
果如表 2和表 3所示, 表 2所示为粒径 20 nm, 不同
温度和体积分数条件下热导率实验数据与模拟数

据对比, 表 3为粒径 20 nm, 不同体积分数条件下

动力黏度系数实验数据与模拟数据对比, 由表 2和
表 3可以看出, 在温度为 293 K时, 纳米粒子的体
积分数从1%增大到 3%, 模拟所得的热导率和动力
黏度系数随体积分数增大而增大, 与实验结果变化
趋势和变化幅度一致; 若体积分数保持为 1%不变,
系统温度从 303 K增大到 333 K, 模拟所得的热导
率随温度增大而增大, 也与实验结果变化趋势和变
化幅度一致. 模拟结果与实验结果吻合较好; 并且
相对误差都在5%以内.
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图 2 Cu-H2O纳米流体热导率和动力黏度系数随模拟时
间的变化

Fig. 2. Variation of thermal conductivity and dynamic
viscosity coefficient of Cu-H2O nanofluid with time.

表 2 不同条件下纳米流体热导率实验数据与模拟数据

对比

Table 2. Comparison of the calculated and experimen-
tal values for thermal conductivity of Cu-H2O nanoflu-
ids under different conditions.

条件
实验值 k

/(W/(m·K))
模拟值 k

/(W/(m·K))
相对误差/%

293 K, 1% 0.6450 [24] 0.62991 2.34
293 K, 2% 0.7116 [24] 0.72875 2.41
293 K, 3% 0.7679 [24] 0.78813 2.63
303 K, 1% 0.700 [25] 0.68671 1.90
313 K, 1% 0.739 [25] 0.77442 4.79
323 K, 1% 0.775 [25] 0.79435 2.50
333 K, 1% 0.815 [25] 0.82525 1.26
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表 3 不同条件下纳米流体动力黏度系数实验数据与模拟

数据对比

Table 3. Comparison of the calculated and experimen-
tal values for dynamic viscosity coefficient of Cu-H2O
nanofluids under different conditions.

条件
实验值 η

/(mPa·s)
模拟值 η

/(mPa·s)
相对误差/%

293 K, 1% 1.15 [26] 1.13031 1.71
293 K, 2% 1.6 [26] 1.67244 4.53
293 K, 3% 2.35 [26] 2.47853 5.47

上述结果表明, 本文所采用的模型与参数对大
体系纳米流体输运特性的模拟是可行的.

4 模拟结果与分析

采用上述研究方法, 针对本文所确立的较大体
系研究对象, 本文研究了内部速度梯度对纳米粒子
聚集过程的影响, 进而研究了内部速度梯度、宏观
流动速度、体系平均温度和内部温度梯度对于纳米

流体输运特性的影响.

4.1 速度梯度对于粒子聚集特性的研究

纳米流体属热力学上的不稳定物系. 纳米粒子
的比表面积大, 粒子表面的活性极高, 粒子很容易
团聚在一起, 而纳米粒子聚集会使体系输运特性发
生改变甚至失去纳米流体的特征. 实际纳米流体的
分散稳定特性是其应用的一个重要指标. 本文首先
针对不加任何分散剂情况下纳米流体在内部存在

速度梯度时的粒子聚集特性进行了研究.
研究纳米流体存在内部速度梯度的聚集情况

采用的条件为基础条件,体系大小为299.2883 nm3,
含有64个粒径为20 nm的 Cu纳米颗粒. 内部速度
梯度由一定剪切率的Couette流来获得, Couette
流的物理模型如图 3所示.

取剪切率为 10 s−1到 600 s−1共15个条件, 结
果表明当剪切率小于 50 s−1 时, 初始均匀分布的
64个纳米粒子一般从 50 ns起开始迅速聚集, 随着
剪切率的增大, 聚集程度减弱. 图 4为剪切率为
100 s−1某一时刻的聚集过程的局部放大图, 存在
速度剪切情况下粒子聚集体一般不是以球形聚集

体存在的, 而是不规则的链式形状. 这是由于单个
纳米颗粒运动速率远远大于聚集体的平动和转动

的运动速率, 这与其回转半径密切相关.
图 5所示为计算所得 200 ns后不同剪切率下

颗粒的聚集个数和粒子团的当量直径. 当剪切率

小于 50 s−1时, 64个粒子最终聚集为一个平均粒
径为 80 nm的大粒子团, 当剪切率为 100—200 s−1

时, 在计算的 200 ns内, 有半数以上的粒子与其他
粒子聚集, 但一般是少量几个粒子聚集在一起, 体
系的平均粒径为 26.14—25.38 nm, 随着剪切率的
增大, 团聚效应减弱, 粒子趋向于分散, 颗粒团的当
量直径在不断减小. 当剪切率为 500—600 s−1时,
在200 ns之内没有纳米颗粒聚集的情况发生, 表明
高速度剪切给予体系的分散作用已经超过其内部

粒子之间的聚集作用, 系统处于暂时稳定的状态而
不聚集.

U

y

图 3 Couette流物理模型

Fig. 3. Physical model of Couette flow.

图 4 某一时刻纳米颗粒的聚集过程的局部放大图

Fig. 4. Enlarged view of local aggregating process of
nanoparticles.
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图 5 纳米颗粒聚集个数和当量直径与剪切率的关系

Fig. 5. Calculated aggregating-nano-particle number and
aggregation equivalent diameter against shear rate.

196601-4

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 64, No. 19 (2015) 196601

从图表中可以看出, 纳米颗粒在不加分散剂或
者其他分散作用的情况下, 颗粒趋于聚集, 进一步
计算表明, 在小于 40 s−1的低剪切作用下, 100 ns
的时间内往往能有超过半数颗粒不再处于单颗粒

状态, 这也使得在实验研究纳米流体聚集过程中往
往会遇到困难, 在制备稳定的纳米流体悬浮液时必
须加入分散剂才能获得比较好的稳定性能.

4.2 速度梯度对于纳米流体输运特性的影

响研究

为研究速度梯度剪切对纳米流体输运特性

的影响, 本文针对体积分数为 0.5%—3%, 温度为
293 K, 粒径为 20 nm的Cu-H2O纳米流体进行研
究. 模拟体系大小为 149.6443 nm3, 体系中包含
4—24个Cu纳米颗粒, 模型包含的Cu原子总数数
为1419680—8518080个.

4.1节研究结果表明, 若不采用任何物理化学
分散剂方法, 所研究的Cu-H2O纳米流体在内部速
度梯度较小情况下 (小于 500 s−1), 粒子都会发生
不同程度的聚集, 而粒子的聚集又必然使得纳米
体系的输运特性发生改变, 图 6所示为体积分数为
1%, 剪切率 100 s−1时计算所得Cu-H2O纳米流体
热导率随时间的变化, 图 7为前 50 ns的局部放大
图,从图 6和图 7中可以看出,由于初始纳米粒子在
体系内均匀分布, 随着时间的推移, 纳米流体热导
率在20 ns先趋于平衡, 在20—50 ns保持一定的数
值不变, 此段时间内纳米粒子都处于独立状况, 尚
未发生聚集. 但50 ns后, 粒子开始聚集, 粒子团直
径增大, 粒子微观运动减弱, 纳米流体热导率随时
间的不断降低.

0 50 100 150 200

-0.2

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

k
⊳
↼W

/
(m
Ss
))

/ns

图 6 剪切率 100 s−1时热导率随时间的变化

Fig. 6. Variarion of thermal conductivity of Cu-H2O
nanofluid with time when the shear rate is 100 s−1.

需说明的是, 实际纳米流体在制备过程中都要
采用一定的分散方法, 并且对于本文的研究对象,

由于初始纳米粒子在体系内均匀分布, 在本文的
研究条件下, 纳米流体的输运特性都是在 20 ns开
始趋于平衡, 而最快是在 48 ns才开始出现粒子聚
集 (包括无剪切条件), 输运特性才出现改变. 为排
除聚集团大小对输运特性的影响, 定量深入研究速
度梯度、温度梯度等因素对于纳米流体输运特性

的影响, 在后文的计算中, 输运特性的提取都是对
20—48 ns 时间段平均得到.
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图 7 剪切率 100 s−1时热导率随时间的变化中局部趋势图

Fig. 7. Enlarged view of variation of thermal conduc-
tivity within the time interval of 0–50 ns.

图 8和图 9所示为模拟所得不同体积分数的纳
米流体热导率和动力黏度系数随着剪切率变化的

结果. 从图中可以看出, Cu-H2O纳米流体的热导
率随着剪切率的增加而增加, 但增加的趋势逐渐减
小,当速度剪切大于200 s−1,热导率基本不再变化;
动力黏度系数随着剪切率的增加而减小, 并且减小
的趋势也逐渐减小, 当速度剪切大于300 s−1时, 动
力黏度变化很小. 另外从图中可以看出, 随着粒子
体积分数的增大, 热导率和黏度在剪切率为0—200
s−1范围内变化程度增大, 这说明纳米流体的非牛
顿特性随颗粒体积分数的增大而增强.
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图 8 热导率随剪切率的变化

Fig. 8. Variation of thermal conductivity with shear rate.

可能的机理是因为: 剪切率的增加使得纳米颗
粒的动能增加, 微运动强化, 这种微运动增加了颗
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粒与颗粒之间的换热效率, 增大了纳米流体的导热
系数; 另一方面, 剪切率的增加加强了颗粒的布朗
运动, 使得粒子间相互吸引力相对减弱, 导致黏度
下降, 并且加强的效果逐渐降低.

 0.5% V%

 1%   V%

 2%   V%

 3%   V%

0 100 200 300 400 500 600
0.8

0.9

1.0

1.1

1.2

1.3

1.4

1.5

1.6

1.7

1.8

1.9

2.0

/s-1

η
/
(m

P
a
Ss
)

图 9 动力黏度系数随剪切率的变化

Fig. 9. Variation of dynamic viscosity coefficient with
shear rate.

4.3 宏观流动速度对于输运特性的影

响研究

为研究体系宏观流动速度对纳米流体输运特

性的影响, 本文在基础条件的基础上添加宏观流速
进行了模拟计算, 具体方法是在纳米颗粒随机的布
朗运动基础上增加恒定的x轴方向的速度, 速度范
围为0—30 m/s. 所得结果如图 10所示.
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图 10 热导率和动力黏度系数随流速的变化

Fig. 10. Variation of thermal conductivity and dy-
namic viscosity with flow velocity.

从图 10可以看出, 体系流速从 0变化到
30 m/s, 纳米流体的热导率和动力黏度系数增加,
但增加的幅度很小. 流速从 0增加到 30 m/s, 热导
率的增加率只有 0.46%, 动力黏度系数的增加率只
有 0.26%, 实际过程中基本可忽略不计的. 出现这
种现象的原因可以解释为: 存在宏观流动时, 纳米
颗粒的能量有所增大, 运动加剧, 颗粒做布朗运动
进行热交换和动量交换的程度加强, 导致热导率和

动力黏度有所增大, 但布朗运动瞬时速率远大于所
研究条件的宏观速度, 外部宏观整体流动对粒子微
观流动给予的能量有限, 因而增加幅度很小.

4.4 温度梯度和平均温度对于输运特性的

影响研究

实际流动传热过程中纳米流体内部通常存在

局部温度梯度, 研究局部温度梯度对于纳米流体输
运特性的影响具有现实意义. 本文在基础条件的
基础上添加温度梯度进行了模拟研究. 温度梯度
的添加采用体分割方法, 将体系在 y轴方向分割为

50层, 每一层采用插值法设定不同的温度. 将最上
层的一层设为高温层, 温度分别为 293 K, 297 K,
301 K, 305 K, 309 K, 313 K; 将最中间两层设为
平均温度层, 均为 293 K; 为了剔除平均温度对于
计算得到的输运特性的影响, 保证体系的平均温度
均为 293 K, 将最下面一层分别设为289 K, 285 K,
281 K, 277 K, 273 K, 其他层的温度按照温度梯
度平均插值. 相应地, 折合作用在体系上的温度梯
度分别是0.266 K/nm, 0.2133 K/nm, 0.160 K/nm,
0.1067 K/nm, 0.0533 K/nm.

图 11为平均温度为 293 K时不同温度梯度下
计算所得Cu-H2O纳米流体的热导率和动力黏度
系数, 随着温度梯度的增加, 纳米流体热导率增加,
而动力黏度系数减小. 这是因为: 温度梯度越大,
粒子之间相互运动的驱动力越大, 高温区粒子有向
低温区运动的趋势, 增加了高温区粒子与低温区粒
子的热交换, 从宏观上体现为热导率增加; 而粒子
运动越剧烈, 克服阻力所消耗的能量也就越多, 从
而使得纳米流体的黏度增大.
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图 11 热导率和动力黏度系数随温度梯度的变化

Fig. 11. Variation of thermal conductivity and dy-
namic viscosity with temperature gradient.

体系平均温度是影响输运特性的重要因素,
图 12为计算所得不同平均温度下Cu-H2O 纳米流
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体热导率和动力黏度系数, 可以看出平均温度在
小幅度变化的情况下纳米流体的热导率和黏度变

化很大: 平均温度从 293 K增加到 343 K, 变化了
17.1%, Cu-H2O纳米流体热导率和动力黏度系数
分别增大了 34.5%和减小了58.2%. 而图 11结果表
明, 温度梯度从 0.0533 K/nm到 0.2666 K/nm, 变
化了 400.2%, Cu-H2O纳米流体热导率和动力黏度
系数分别增大了 3.96%和减小了 11.9%. 对比不
同温度梯度下和不用系统平均温度下Cu-H2O纳
米流体热导率和动力黏度系数的变化, 可见平均
温度的变化是改变Cu-H2O纳米流体热导率和动
力黏度系数更重要的因素. 另一方面, 对于本文
研究的温度梯度, 其范围为 0.0533—0.2666 K/nm,
对于宏观体系其局部温度梯度是很大的数值, 如
0.0533 K/nm, 即 53.3 K/µm. 如此大的温度梯度
而引起的热导率和动力黏度系数的变化仅 0.3%和
1.7%, 可见实际流动传热过程中温度梯度对于纳米
流体输运特性的影响可忽略不计.
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图 12 热导率和动力黏度系数随温度的变化

Fig. 12. Variation of thermal conductivity and dy-
namic viscosity with temperature.

总结上述图表结果与分析: 平均温度保持不
变, 对于本文计算范围内的非常大的温度梯度及其
温度梯度变化范围, 纳米流体热导率和动力黏度系
数的变化幅度很小, 温度梯度的影响实际过程中可
忽略不计; 对于本文所研究的相对不大的平均温度
变化, 引起的纳米流体的热导率和黏度的变化幅度
则很大, 平均温度是影响纳米流体输运特性的重要
因素.

5 结 论

本文对Cu-H2O纳米流体在流动传热过程中
粒子聚集情况和热导率、动力黏度系数进行了数值

模拟, 采用了虚拟势函数的方法替代了原本水基液

的作用, 大幅度减小了计算量, 模拟的体系能够比
一般分子动力学模拟能够大得多, 使得大体系输运
特性的模拟成为可能, 且模拟结果与多组实验结果
吻合较好.

流动和传热过程对于纳米流体的输运特性有

着不可忽视的影响. 本文对不同速度梯度剪切、不
同宏观速度、不同温度梯度以及不同平均温度下的

纳米流体热导率和动力黏度系数黏度进行了模拟.
结果表明: 纳米流体热导率随着剪切率的增加而增
加, 增加的趋势逐渐减小; 动力黏度系数随着剪切
率的增加而减小, 减小的趋势也逐渐减小; 随着流
速的增加, 纳米流体的热导率和动力黏度系数有小
幅度增加, 在流速增加 30 m/s时增加幅度在 0.5%
以下; 保持平均温度不变, 随着温度梯度的增加, 纳
米流体热导率增加而动力黏度系数减小, 但在很大
的温度梯度下输运特性的变化幅度很小, 实际过程
可忽略不计; 平均温度较小的变化引起的纳米流体
的热导率和黏度的变化幅度则很大, 平均温度是影
响纳米流体输运特性的重要因数.
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Abstract
Nanofluid is a kind of new engineering medium which is created by dispersing small quantity of nano-sized particles in

the base fluid. The dispersion of solid nanoparticles in conventional fluids changes their transport properties remarkably.
Molecular dynamics simulation (MDS) is an important approach to study the transport properties of nanofluids. However,
the computation amount is huge, and it is very difficult to use the normal MDS to capture the transient flow and heat
processes in Cu-H2O nanofluids if the regions in the simulation reach 149.6443 nm3 or 299.2883 nm3, and the number
of Cu nano-particles reaches 6–64. Further study by means of simulation on the effects on effective transport properties
of nanofluids is also difficult. In this paper, the water-based fluid region of 149.6443 nm3 or 299.2883 nm3 is assumed as
continuum phase because of the very low Knudsen number of fluid, and the effects of water on nano-particles are fitted
into the Cu-Cu potential parameters. Using the proposed method, the computation amount is significantly reduced. The
effective thermal conductivity and dynamic viscosity coefficient of Cu-H2O nanofluids under the stationary condition
are simulated and the results are verified with existing experimental data. The motion and aggregation processes of
nano-particles in the water-based fluids at different velocity shear rate are simulated. Effects of velocity shear rate, fluid
velocity, temperature gradient, and average temperature on the effective thermal conductivity and the dynamic viscosity
of Cu-H2O nanofluids in the processes of flow and heat transfer are studied. Three conclusions can be drawn from the
obtained results. Firstly, the proposed method is feasible to capture the transient flow and heat processes in Cu-H2O
nanofluids, and is also capable to further study the transport properties of Cu-H2O nanofluids. Secondly, the velocity
shear rate acting on a nanofluid can effectively prevent the aggregating process of nano-particles, and therefore reduce
the diameter of particle-aggregations. Finally, the velocity shear rate and the average temperature of Cu-H2O nanofluids
have much more effects on the transport properties, while the fluid velocity and temperature gradient have less effects;
the velocity shear rate increases the effective thermal conductivity of a nanofluid but decreases its dynamic viscosity. A
rise of average temperature increases the effective thermal conductivity but decreases the dynamic viscosity.
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