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液态锂在铜的微通道中的流动行为∗
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( 2015年 12月 9日收到; 2016年 1月 27日收到修改稿 )

本文采用分子动力学方法模拟了液态锂在铜的微通道内的流动行为. 通过构建铜 (111), (100)和 (110)晶
面的微通道内壁, 研究了液态锂在流固界面上的微观结构以及在铜微通道中的流动速度分布情况, 并探讨了
微通道尺寸对液态锂流动行为的影响. 研究结果表明铜微通道内的液态锂在靠近铜固体壁附近区域呈有序的
层状结构分布, 并受铜内壁晶面微观结构的影响. 铜 (111)和 (100)面内壁附近的液态锂有序层分布结构更明
显. 外驱力作用下的液态锂在微通道内的流动速度呈抛物线分布, 流固界面和流动方向对液态锂的流动速度
都会产生影响. 液态锂在铜 (111)面内壁上流动的速度最大, 且出现了速度滑移; 在铜 (110)面内壁上流动速
度最小. 通过对不同尺寸的微通道内液态锂流动行为的研究, 发现流动速度的大小随着微通道尺寸的增加而
增大, 且最大速度与微通道尺寸呈二次函数关系, 与有关理论计算结果符合得很好.

关键词: 液态锂, 微观通道, 流固界面, 分子动力学模拟
PACS: 47.61.–k, 67.80.bf, 71.15.Pd DOI: 10.7498/aps.65.104705

1 引 言

随着自然科学和工程技术朝着微型化和纳米

化方向发展, 微纳系统在工业、生物工程和信息技
术等各个领域都有重要的应用前景, 其中微纳尺度
下液体的流动行为日益受到人们的关注, 相关机理
研究变得越来越迫切 [1−3]. 微观尺度下流体的流动
行为与宏观尺度下有许多不同, 多数在宏观尺度下
被忽略的因素在微观条件下对流体流动行为有着

显著的影响 [4,5].
尺寸效应是导致微纳尺度下流体流动行为不

同于宏观流体的重要因素之一. Traris等 [6]利用

分子动力学方法模拟了Lennard-Jones流体在尺寸
较小的狭缝中的泊肃叶流 (Poiseuille flow), 发现
尺寸较小时流体的速度分布与经典Navier-Stokes
(N-S)流体力学理论预测的抛物线分布结果并不一
致, 这是由于经典N-S流体力学理论更适用于微通
道尺寸大于 10个分子直径的情况. AKhmatskaya

等 [7]利用非平衡分子动力学方法模拟了Weeks-
Chandler-Andersen流体在尺寸较小的狭缝中的流
动行为, 发现其黏度分布与Pozhar和Gubbins [8]

提出的理论计算结果并不相符. 在考虑表面效应和
壁面条件的情况下, 流体在微观尺度下的流动规律
明显有别于宏观条件下流体的流动规律 [9]. 近年来
微通道内液体流动的速度滑移现象备受关注. 影响
速度滑移现象的因素有很多, 固液界面的润湿性是
其中一个非常重要的因素. 已有的研究结果表明,
流体的边界条件取决于固液界面的润湿性以及外

界驱动力的大小 [10]. 对于亲水性界面, 微通道内液
体在外力驱动下流动的速度分布仍符合经典流体

力学理论上的抛物线分布, 但是当外力很大时流体
会克服固液界面对其的阻力, 使得流固界面上从无
滑移现象变为滑移现象. 对于疏水性界面, 固液界
面间会出现微小的间隙, 并导致流体受到来自固体
壁的阻力减小, 其速度呈活塞型分布并伴随有速度
滑移现象的出现. Tapan和Desai [11]利用分子动力
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学方法模拟了外力作用下的NaCl 液体在由离子晶
体构成的微通道内的流动, 发现流固界面的滑移性
质取决于与液体接触的固体晶面性质, 改变固体晶
面会使得液固界面的粗糙程度发生改变, 使得液固
界面会在滑移现象和不滑移现象之间变化. 张程
宾等 [12]模拟了粗糙通道内流体的微观结构、速度

和温度分布等,并将速度滑移和温度阶跃结果与光
滑通道进行了比较, 发现粗糙的流固界面会使得流
体内部的剪切流动产生黏滞耗散, 使得流体速度减
小, 不容易产生滑移; 另外, 固液原子的相互作用增
大也会减小速度滑移的可能. 类似的结果也在相关
的文献中报道过 [13].

综上所述, 已有很多文献采用分子动力学模拟
方法从多方面探讨了微通道内流体的流动行为. 多
数研究在模拟过程中采用Lennard-Jones等经典模
型势模拟一些常见流体 (例如水)在微通道内的流
动行为, 或通过改变势的参数来模拟微观情况下流
体的流动行为. 但是到目前为止, 鲜有液态金属在
微通道中流动行为的研究工作.

由于锂具有特殊的电子结构, 液态锂是被广
为研究的 “简单流体”之一. 液态锂的静态结构和
动力学特性已有大量的研究 [14−18]. 近年来的研究
发现, 液态锂也可以作为聚变装置中第一壁面对
等离子体的候选材料之一,因为其具备许多优越性
能 [19]. 例如液态锂壁比固态壁可承受更大的表面
热负荷, 且无中子辐照损伤; 能有效降低高Z杂质
对等离子体的污染 [20]; 通过循环使用, 能有效地吸
附杂质, 容易实现热量排除和吸附粒子的更新, 故
液态锂壁具有一定的自我修复能力和可更新性, 对
核聚变装置的稳定运行有着至关重要的影响 [21].
作为新概念设计的液态锂壁, 其在基底材料的流动
特性备受关注. 在目前的聚变装置热沉冷却部件等
系统中大量用到铜材料. 而液态锂对铜制部件有强
烈腐蚀作用, 与水会发生剧烈反应引发爆炸, 因此
液态锂大规模应用过程中的风险问题正在引起高

度重视 [22,23]. 考虑到未来液态壁的安全使用问题,
在事故情况下液态锂可能通过其支撑结构材料裂

纹或缝隙与铜部件发生接触, 腐蚀铜部件或者其裂
缝管道中流动, 因此液态锂在铜的微通道中流动行
为的研究具有重要意义.

本 文 采 用 改 进 分 析 型 嵌 入 原 子 模 型

(MAEAM)势 [24]来描述原子间的相互作用, 并利
用非平衡分子动力学方法模拟了液态锂在铜的微

通道中的流动行为. 通过研究液态锂在铜微通道中
流动时的密度分布和速度分布, 分析了液态锂的微
观结构和影响液态锂流动的因素; 探讨了液态锂在
微通道中流动的速度和结构与微通道尺寸的关系.

2 模型与模拟方法

2.1 结构模型

图 1为本文模拟微通道内液态锂流动的几何
模型, 图中上下区域表示铜原子中间区域表示锂原
子. 液态锂处于两块平行且垂直于x轴的铜固体壁

面之间, 壁面间距为H. 在外力的驱动下, 液态锂
可沿着y轴方向或 z轴方向流动. 为了考察锂 -铜流
固界面微观结构对液态锂流动特性的影响, 本文建
立了内壁分别是铜 (100)，(110)和 (111)面的微通
道模型 (保持微通道宽度为H = 7.24 nm和液态锂
的数密度为ρn = 0.04 Å−3), 相关具体参数见表 1 .
为了考察微通道尺寸对液态锂流动的影响, 本文
建立了宽度H分别为4.13, 5.21, 6.28, 7.24, 8.08和
9.16 nm的6个微通道模型. 在本文模拟过程中, 微
通道内液态锂的数密度近似保持为 0.04 Å−3, z和
y轴方向均采用周期性边界条件.

Lx

Ly

Lz

y

x

z
o

H

图 1 (网刊彩色) 模拟体系的初始构型 上下区域表示铜

原子; 中间区域表示锂原子
Fig. 1. (color online) The initial configuration of sim-
ulation system. Middle region represent Li atoms and
others represent Cu atoms.

表 1 具体模型参数

Table 1. The parameters of models in detail.

模型 流固界面 流动方向 Lx/nm Ly/nm Lz/nm

A 铜 (1 0 0) z轴方向 21.64 7.29 7.29

B 铜 (1 1 0) z或 y轴方向 21.68 7.22 7.29

C 铜 (1 1 1) z轴方向 22.5 7.23 7.3
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2.2 模拟过程

本文采用LAMMPS [25]软件模拟了铜的微通

道内液态锂的流动行为. 铜 -铜、锂 -锂和铜 -锂原子
间的相互作用采用MAEAM势来描述, 势函数形
式及相关参数具体见文献 [26—28]. 在分子动力学
模拟过程中, Velocity-Verlet算法用于求解粒子的
运动方程, 时间步长取1 fs, 即∆t = 1 fs. 体系的初
始结构在温度为 600 K的正则系综 (NVT)下进行
弛豫, 0.3 ns后体系达到平衡状态, 固态锂熔化变
成液态锂. 然后给每一个锂原子施加一个 y方向或

者 z方向的大小为 0.16 pN的外力, 同时在固体壁
上采用Nose-Hoover热浴 [29,30], 使得固体壁温度保
持在600 K以控制整个体系的温度. 经过0.5 ns后,
体系达到稳定状态, 再统计有关结果.

将模型中的微通道沿着x方向且平行于 yoz平

面分成若干等宽的层切片, 统计每一层内原子数密
度和速度, 可分别得到液态锂的速度和密度分布.
采用动量流密度J(r)和质量密度ρm(r)的比值来

计算流动速度 [6], 其中动量流密度表示为

J(r, t) = ρm(r, t)u(r, t) =
∑
i

mviδ(r − ri(t)),

(1)

式中m是流体原子的质量, ρm(r, t)和u(r, t)分别

是 t时刻位置为r处的质量密度和流动速度; vi是

第 i个原子的速度. 质量密度表示为

ρm(r, t) =
∑
i

mδ(r − ri(t)) = mρn(r, t), (2)

其中ρn(r, t)是 t时刻位置为r处的数密度. 流体流
速的计算式为

u(r, t) =

∑
i

mviδ(r − ri(t))∑
i

mδ(r − ri(t))
. (3)

在统计锂原子的速度时, 整个通道内流体区域被均
匀地划分为 20 ± 2层; 统计密度分布时, 通道区域
被平均分为180 ± 5层.

3 结果与讨论

3.1 流固界面附近液态锂的密度分布

液态锂的微观结构可由液态锂在微通道内的

密度分布来体现. 液态锂在铜的微通道内面对不同
流固界面时的密度分布情况如图 2所示, 其中阴影

部分表示固体区域. 从图 2 (a)中可发现, 沿着垂直
于流固界面的方向, 液态锂的密度分布在流固界面
附近为有序的类似阻尼振荡的组织形态, 而在微通
道中心区域则是均匀分布的. 这表明液态锂的分布
在流固界面附近呈现出明显的分层结构 [31], 原因
是液态锂中的锂原子受到了固体壁的晶格结构的

强烈影响, 其结构也变得类似于固体铜壁的晶格结
构, 被称为 “类固体”结构 [32]. 越靠近通道中心, 锂
原子受来自固体壁的影响越小, 液态锂的有序分层
现象越不明显, 在微通道中心的液态锂几乎不受固
体壁的影响, 密度呈均匀分布. 在由不同铜晶面组
成的流固界面内壁的附近, 液态锂原子的分布有一
些不同. 与铜 (100)晶面内壁相比, 靠近铜 (111)晶
面内壁的液态锂原子密度分布的第一层波峰更大,
且第一层液态锂原子与固体壁之间形成的真空间

隙层更宽. 这种密度分布的差异与铜 (111)和 (100)
晶面的原子结构及面密度的差异有关. 铜 (111) 晶

6 7 8 9 10 11
0

0.03

0.06

0.09

0.12

0.15

0.18

ρ
n
/
A
3

ρ
n
/
A
3

x/nm

x/nm

(100)uz↼x↽

(111)uz↼x↽

(110)uz↼x↽

(a)

6 7 8 9 10 11
0

0.02

0.04

0.06

0.08

0.10

(b)(b) ↼↽uz↼x↽

↼↽uy↼x↽

图 2 (网刊彩色) 微通道中液态锂的密度分布 (a) 不
同流固界面附近液态锂的密度分布; (b)液态锂在铜 (110)
面上沿不同方向流动时的密度分布

Fig. 2. (color online) The number density profile of
liquid Li in microchannel: (a) The number of density
distribution of liquid Li flowed on the different fluid-
solid interface; (b) the number of density distribution
of liquid Li flowed on the same fluid-solid interface of
Cu(110) but with different flow directions.
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面原子排布的面密度比铜 (100)面的大, 对液态锂
结构的影响较大, 从而导致液态锂原子分布在第一
层的峰值较大; 较大的面密度使得固体壁铜原子
与液态锂之间有较强的斥力作用, 使得液态锂与
壁之间的真空间隙层较宽. 图 2 (a)中液态锂面对
铜 (111)晶面时, 固体区域出现了锂的密度分布, 这
是因为有微量锂原子扩散到铜固体壁内, 如图 3 (a)
中液态锂在铜 (111) 体系中的快照所示. 图 2 (a)中
还比较了流固界面分别为铜 (100)和铜 (110)晶面
时液态锂的密度分布, 清楚地发现在铜 (110)晶面
附近, 液态锂的有序分层现象并不明显, 密度分布
延伸到了铜固体区域内. 铜 (110)晶面的面密度比
铜 (100)面的小, 锂原子易扩散进入铜固体形成合
金层, 导致液态锂在微通道内的密度分布分层现象
不如前两种情况明显. 如图 3 (b)所示, 在铜 (110)
体系的快照中可清楚地发现锂 -铜合金层的存在.
图 2 (b)是液态锂在流固界面铜 (110)的微观通道
内分别沿两个不同方向 (y轴方向和 z轴方向)流动
时的密度分布, 发现在同样的流固界面下, 液态锂
在沿不同方向流动时密度分布几乎没有差异. 这表
明液态锂在微观通道中流动时, 密度分布与流动方
向无关但与流固界面的原子排布直接相关.

(a) (b)

图 3 (网刊彩色)流固界面的快照图 (a)铜 (111); (b)铜
(110)
Fig. 3. (color online) Snapshots of the fluid-solid in-
terface: (a) For Cu(111) face; (b) for Cu(110) face.

3.2 微通道中液态锂的速度分布

图 4给出了液态锂在微通道内流动速度沿x方

向 (u(x))的分布. 不难发现, 液态锂在外力作用下
流动时所有的锂原子速度分布均呈现出抛物线型

分布, 即微通道中心速度最大, 流固界面处速度最
小, 这与流体力学中N-S方程所预测泊肃叶流的速
度分布一致.

从图 4 (a)中可发现, 在面对不同的流固界面
时液态锂流动的速度不同. 液态锂在铜 (111)面上

流动的速度最大; 而在铜 (110)面上流动的速度最
小. 这可能与不同流固界面上的面密度及液体在流
固界面附近的微观结构的不同有关. 不同流固界面
的面密度使得界面上的光滑程度存在差异, 当流固
界面上的面密度越大时, 界面越 “光滑”, 因此液态
锂在界面上流动时受到的阻力越小. 流固界面附
近液体的有序分层结构也会促使液体在微通道中

的剪切流动, 使得液体的流动速度加快. 在单晶铜
中, 铜 (111)晶面上的密度最大, 最 “光滑”; 且由前
面的密度分布可知微通道内第一层液态锂与固体

壁面间的真空间隙最宽, 故液态锂在流动过程中受
到来自固体壁的阻力最小, 流动速度最大, 从而容
易出现在通道边界速度不为 0的现象. 这种现象被
称之为速度滑移现象, 也称作 “正滑移” [33]. 反之,
铜 (110)面的面密度最小, 最 “粗糙”, 液态锂受到

6 8 10 12 14 16
0

30

60

90

120

150

180

u
↼x
↽/
m
Ss
-
1

u
↼x
↽/
m
Ss
-
1

x/nm

x/nm

↼↽uz↼x)

↼↽uz↼x)

↼↽uz↼x)

Ls Ls

(a)

6 8 10 12 14 16
0

30

60

90

120

↼↽uz↼x↽

↼↽uy↼x↽

(b)

图 4 (网刊彩色) 液态锂在微通道中的速度分布 (a) 液
态锂在不同流固界面上沿相同方向流动时的速度分布, Ls

为滑移长度 [10]; (b) 液态锂在铜 (110)晶面上沿不同方向
流动时的速度分布

Fig. 4. (color online) The velocity profile of liquid Li
in microchannel: (a) The velocities of liquid Li closed
to the different liquid-solid interface. Ls is the slip
velocity; (b) the velocities of liquid Li with the same
liquid-solid interface of Cu(110) but with different flow
direction.
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较大的界面阻力, 从而使得液态锂在靠近铜 (110)
的区域内流动速度几乎为 0, 这种现象被认为是速
度出现 “负滑移”现象 [33]; 且由于其较低的有序分
层分布, 液态锂内部层与层之间的剪切流动相互阻
碍作用大, 黏性耗散大, 进而导致整个微通道内的
速度比其他两种情况小. 在图 4 (b)中, 我们比较了
液态锂在铜 (110)面上沿不同方向流动时的速度分
布, 可发现液态锂沿着 z轴方向运动时的速度比沿

着 y轴方向流动时的小. 这也与铜 (110) 面的原子
排布有关. 图 5给出了铜 (110)面在 yoz平面上原

子排布示意图. 由图 5可看出, 铜 (110) 面上的原
子结构呈矩形排布, 沿 z轴和 y 轴方向 (本文中 z轴

和 y 轴方向分别对应为铜 [001]和 [11̄0]方向)原子
间距不相等, 即dy < dz. 且锂原子在铜 (110)面上
沿着 z轴方向的扩散势垒比 y轴方向的大, 锂原子
更容易向势垒较低的方向扩散 [34]. 从而液态锂原
子沿着 y轴方向流动速度比 z 轴方向的大.

o

z♭♯

dz

uy

uz
dy

y♭♯
-

图 5 铜 (110)面在 yoz平面原子排布示意图

Fig. 5. An atoms sketch map of of Cu(110) face on
yoz plane.

3.3 通道尺度对液态锂流动的影响

在经典流体力学中, 流体的流动速度可以通过
给定流体在固体壁上的边界条件来解N-S方程来
获得. 对于在两平板间给流体原子施加平行于两
板的外力而形成的泊肃叶流, 给定边界条件求解
得N-S方程得到流体的速度与平板间距离H的关

系 [35,36]为

uz(x) = −
ρnF e

2η
(x2 −Hx) + us, (4)

式中 z为流动方向, x方向垂直于两平板, ρn是流

体的数密度, F e是加在每个流体原子上的外力, η
是流体的黏度, H是两板之间的距离, us是边界上

的滑移速度. 由此可知流体在两板中间有最大速
度, 且最大速度正比于H2. 若流固界面上出现无滑

移现象则 (4)式中us为 0; 反之则us ̸= 0, 且出现正
滑移有us > 0, 出现负滑移有us < 0.

图 6给出了液态锂在不同尺寸的微通道内流
动时通道中心的速度随尺寸的分布, 分别比较了三
种流固界面下的模拟计算结果, 并与无滑移边界条
件下的理论计算结果进行了对照. 本文得到的液态
锂在不同尺寸的通道中心位置的速度与尺寸关系

近似呈二次函数的一部分, 符合N-S流体理论的预
测. 由图 6可观察到在通道尺寸小于 7.5 nm时, 液
态锂在铜 (100)面上流动的最大速度模拟计算结果
与理论计算结果符合得很好; 通道尺寸大于7.5 nm
时, 理论计算结果略大于模拟计算结果. 由于液态
锂在铜 (111)的流固界面上流动时出现了正滑移,
(4)式中us > 0, 所以图 6中液态锂在不同尺寸下铜
(111)的微通道内流动的最大速度大于铜 (100) 微
通道内的. 因为液态锂在铜 (110)的流固界面上流
动时出现的是负滑移, 所以液态锂在不同尺寸下铜
(110)的微通道内流动的最大速度比铜 (100)微通
道内的小. 图 7给出了液态锂在不同尺寸的通道中
的密度分布, 该图反映了微通道尺寸对液态锂微观
结构的影响. 当 H = 4.13 nm 时, 液态锂在整个通
道中呈现有序分层结构, 靠近流固界面处的液态锂
的分层结构较明显; 当H = 5.21 nm时, 流固界面
附近的液态锂仍然出现比较明显的分层结构, 但靠
近中心区域, 分层结构减弱; 当H大于 6 nm时, 通
道中心的有序分层现象基本消失, 密度均匀分布.
通道尺寸较小时, 通道中心的液态锂会受到来自两
边固体壁的影响从而呈现有序分层分布. 随着尺寸
的增加, 通道中心的液态锂受到来自固体壁的影响
越来越小, 密度趋于均匀分布, 液态锂趋向于宏观
流体结构.
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图 6 (网刊彩色) 液态锂在微通道内流动的最大速度与微
通道宽度H的关系

Fig. 6. (color online) The relationship between the
maximal velocity of liquid Li in microchannel and the
width of microchannel.
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图 7 (网刊彩色) 液态锂在不同尺寸的微通道中的密度分布

Fig. 7. (color online) The density profiles of liquid Li in the microchannels with different width.

4 结 论

本文利用分子动力学方法对液态锂在铜的微

通道中的流动进行了模拟, 研究了液态锂在微通道
中流动的结构、速度分布和微通道尺寸对液态锂流

动的速度和结构的影响. 通过模拟研究我们得到了
以下结论.

1)靠近流固界面附近的液态锂结构分层, 分层
的有序性受到流固界面的影响而流动方向对液态

锂的结构分布几乎没有影响.液态锂在铜 (111)晶
面和铜 (100)晶面附近密度有序分层现象最显著;
在铜 (110)晶面附近密度有序分层现象不明显. 面
对同样的流固界面铜 (110)面液态锂沿两个不同方
向流动时, 密度分布几乎相同.

2) 流固界面的不同和流固界面原子沿不同方

向的排布均会影响到液态锂在微通道中的流动速

度. 铜 (111)晶面作为流固界面时液态锂流动的速
度最大, 铜 (110)晶面作为流固界面时, 液态锂的速
度最小. 在相同的流固界面上流动时, 流动方向的
不同也会影响液态锂的流动. 因为铜 (110)面原子
沿着不同方向排布不同, 铜 (110)面作为流固界面
时, 沿不同方向流动时速度大小有差异.

3)微通道的尺寸会影响液态锂流动的速度, 液
态锂的速度随着通道尺寸的增加而增大, 且最大速
度与通道宽度H的平方成正比. 随着通道尺度的
增加, 通道中间的液态锂结构从有序分层向无序的
均匀分布变化. 液态锂在铜 (100)面的微通道内流
动时, 最大速度随尺寸分布的模拟结果与无滑移
边界条件下的N-S流体理论结果符合较好; 液态锂
在铜 (111)面的微通道内流动时的结果较大, 在铜
(110)面的微通道内流动时的结果较小.
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Abstract
The flow properties of liquid in microchannel have received more attention for their wide applications in different

fields. Up to now, little work has focused on the flow behaviors of liquid metals. Recently, liquid lithium (Li) has
been considered as one of the candidate plasma-facing materials (PFMs) because of its excellent properties in fusion
reactor applications. Considering an accident condition, liquid Li may contact Cu components and erode them, which
may cause a serious disaster. The study of the flow properites of liquid Li in Cu microchannel is crucial for the safe
application of liquid Li working as a PFM. With the method of non-equilibrium molecular dynamics simulations, in this
paper we investigate the flow behavior of liquid Li flowing in Cu microchannels. The density and velocity distributions
of Li atoms are obtained. The influence of the dimension of Cu microchannel on the flowing behavior of liquid Li is
studied. Comparative analyses are made in three different fluid-solid interfaces, i.e., Li-Cu(100), Li-Cu(110) and Li-
Cu(111), respectively. Results show that the density distributions of liquid Li near the interface present an orderly
stratified structure. Affected by a larger surface density, a more obviously stratification is found when Li atoms are near
the fluid-solid interfaces of Li-Cu(100) and Li-Cu(111) and a wider vacuum gap appears between Li atoms and Cu(111)
interface. When Li atoms are near the Li-Cu(110) interface, a lower stratification can be found and an alloy layer appears
at Li-Cu(110) interface. Because of its lower surface density, Li atoms spread into the bulk Cu more easily. However, the
density distributions have little difference when Li atoms are close to the same fluid-solid interface but with different flow
directions. The velocity of Li atoms in microchannel has a parabolic distribution. Because there exists a wider vacuum
gap and stratified structure, the Li atoms closed to the Li-Cu (111) interface have the largest velocity. Closed to the
Li-Cu (110) interface, Li atoms have the smallest velocity because of the alloy layer and the lower stratified structure.
Owing to the diversity of the atomic configurations of Cu (110) face, the liquid Li atoms flow with diverse velocities in
different directions on the Li-Cu (110) interface. It is also found that the magnitude of flowing velocity of liquid Li is
proportional to the square of microchannel dimension and increases with it. When liquid Li is flowing on the Li-Cu(100)
interface, the simulation result reveals that the relationship between microchannel dimension and the largest velocity of
Li atoms is in good agreement with Navier-Stokes theory result. It is noteweathy that the present result is smaller than
the theoretical result when a “negative slip” occurs at the Li-Cu(110) interface. In contrast, the result is greater than
the theoretical result in the presence of a “positive slip” at Li-Cu(111) interface.

Keywords: liquid lithium, microchannel, fluid-solid interface, molecular dynamics simulation

PACS: 47.61.–k, 67.80.bf, 71.15.Pd DOI: 10.7498/aps.65.104705

* Project supported by the Chinese National Fusion Project for ITER (Grant No. 2013GB114001) and the National Natural
Science Foundation of China (Grant No. 51371080).

† Corresponding author. E-mail: hqdeng@hnu.edu.cn

104705-8

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://dx.doi.org/10.7498/aps.65.104705

	1引 言
	2模型与模拟方法
	2.1 结构模型
	Fig 1
	Table 1

	2.2 模拟过程

	3结果与讨论
	3.1 流固界面附近液态锂的密度分布
	Fig 2
	Fig 3

	3.2 微通道中液态锂的速度分布
	Fig 4
	Fig 5

	3.3 通道尺度对液态锂流动的影响
	Fig 6
	Fig 7


	4结 论
	References
	Abstract

