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纳米颗粒聚集形态对纳米流体导热系数的影响*

张智奇    钱胜    王瑞金†    朱泽飞

(杭州电子科技大学机械工程学院, 杭州　310018)

(2018 年 9 月 20日收到; 2018 年 11 月 22日收到修改稿)

纳米流体中悬浮的纳米颗粒可以增强其导热性能已经得到广泛认可, 然而纳米流体颗粒增强传热的机

理目前尚不清楚. 研究表明, 纳米颗粒的聚集是纳米流体导热系数增大的重要机制, 而且纳米颗粒聚集的形

态对纳米流体的导热系数有重要影响, 但是目前的导热系数模型大多是建立在Maxwell有效介质理论的“静

态”和“均匀分散”假设基础上. 本文用平衡分子动力学模拟 Cu-Ar纳米流体, 采用 Green-Kubo公式计算导热

系数, 采用 Schmidt-Ott关系式计算不同聚集形态下的分形维数. 对比导热系数与分形维数可以发现: 在相同

体积分数下, 较低的分形维数会有更高的导热系数, 分析了分形维数与导热系数的定量关系. 此外, 通过径向

分布函数可以看出纳米颗粒紧密聚集与松散聚集的差异, 基液分子在纳米颗粒附近的纳米薄层中处于动态

平衡状态. 研究结果有助于理解纳米颗粒聚集形态对导热系数的影响机理.
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1   引　言

近 20年来, 纳米流体作为传热介质能极大地

提高传热性能, 引起了众多学者的兴趣. 1995年,

Choi[1,2] 发现在液体中加入纳米颗粒大大提高了液

体的导热性能, 尤其是在低纳米颗粒体积分数的情

况下 (一般小于 0.01%)尤为明显. 所谓纳米流体

就是纳米颗粒稳定悬浮在液体中形成的胶体. 通常

使用有效导热系数来评估纳米流体的导热性能, 有

效导热系数模型最初是根据 Maxwell有效介质理

论建立的[3], 模型假设纳米颗粒在液体中是静态和

均匀分散的 . 此后 ,  Hamilton和 Crosser[4],  Xuan

等[5], 王补宣等[6] 以及 Prasher等[7] 分别考虑了非

球形纳米颗粒、纳米颗粒的布朗运动、纳米颗粒外

的纳米薄层以及纳米颗粒的聚集, 建立了新的有效

导热系数模型. 但是, 以上这些模型都是在Maxwell

模型的框架基础上得到的, 并不能摆脱纳米颗粒在

液体中是静态和均匀分散的假设. 目前的实验结

果、理论结果和数值模拟结果之间尙有不少矛盾之

处, 原因是迄今为止纳米流体强化传热的微观机理

尚不清楚. Lin等[8] 研究了球形颗粒和柱状颗粒纳

米流体的导热, 发现柱状颗粒的纳米流体导热强于

球形颗粒的纳米流体. 李屹同等[9] 针对 ZnO-水纳

米流体, 研究了纳米颗粒周围液体分子的密度分

布, 解释了纳米层提高纳米流体导热系数的机理;

但是 Xue等[10] 的结论是纳米颗粒周围的纳米层对

热传递没有影响, 如果考虑界面热阻, 纳米层甚至

会降低热导率. Keblinsk等[11] 对一系列实验结果

的综合分析表明, 布朗运动、纳米层和近场辐射都

不是提高纳米流体热导率的关键原因, 最根本的是

纳米颗粒的聚集.

在实验中很容易观察到纳米颗粒的聚集[12,13],

颗粒聚集对于导热系数的影响方面已经有不少成

果[14−25]. Sedighi和Mohebbi[14] 通过分子动力学研

究得出, 在一定的纳米颗粒浓度下, 纳米颗粒的聚
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集可以提高纳米流体的导热系数. Hong和 Kim[15]

的研究也表明纳米颗粒的凝胶状聚合可以大大增

加导热系数. 最令人惊讶的是含有 Fe3O4 纳米颗粒

的磁流体在外磁场的作用下形成直链状聚集, 该方

向上的导热系数是基液的三倍[16], 比其他聚集状态

下的导热系数大得多. 尽管如此, 一些研究工作表

明, 由于聚集形态各异, 纳米粒子的聚集并不一定

能 提 高 纳 米 流 体 的 导 热 系 数 [17].  Thaseem和

Christopher[18] 也表示, 在不同聚集形态下, 5%体

积分数下的纳米流体的导热系数可以增加 51%或

减少 32%. 为了探索颗粒聚集对有效导热系数的影

响规律, 研究者已经建立了一些导热系数模型, 如

Xuan等 [19] 较早在 Maxwell有效介质理论 [3] 基础

上建立了考虑颗粒聚集的有效导热系数模型 ;

Feng等 [20] 建立了一个考虑纳米颗粒聚集的新模

型, 研究表明纳米粒子越小, 聚集越多, 有效热导

系数越大; Wang等 [21] 在 Hamilton[4] 模型的基础

上, 用聚集体等效半径和分形维数建立了有效导热

系 数 模 型 ;  Evans等 [22] 在 Bruggeman模 型 和

Maxwell-Garnett理论的基础上, 建立了一个考虑

纳米颗粒聚集的新模型, 并用蒙特卡罗直接模拟得

到了验证; Prasher等[23] 将聚集的颗粒分成在骨架

和在死端两类, 分别考虑对导热的影响后进行叠

加, 得到了与聚集体惯性半径、分形维数和化学维

数相关的导热系数模型, 最后与模拟结果比较时也

只考虑了分形维数 df = 1.8一种情况; Xiao 研究

组[24,25] 以分形理论为基础建立了有效导热系数的

分形模型, 模型包含静态部分和动态部分, 静态部

分根据Maxwell-Garnett模型得到, 动态部分考虑

了旋转椭球的 Brownian运动引起的对流传热, 其

中旋转引起的对流传热和尺寸分布都与分形维数

相关. 总之, 目前已经建立的考虑颗粒聚集的导热

系数模型, 依然以 Maxwell有效介质理论为基础,

再考虑聚集对尺寸分布、纳米层和布朗运动等的影

响, 没有涉及纳米流体中聚集体的分形维数对导热

系数的影响的定量分析, 也没有验证静态部分和动

态部分简单叠加的正确性.

聚集类型有两种[26], 分别为克服第一势能壁垒

的紧密聚集 (reaction limited aggregation, RLA)

和克服第二势能壁垒的松散聚集 (diffusion limited

aggregation, DLA). Gaganpreet [27] 从介观角度分

析了纳米流体的传热, 结果表明: 松散聚集情况下

纳米颗粒聚集体分形维数较低、规模较大、导热系

数较高, 且松散聚集体生长迅速, 但容易被剪切稀

化. Kang等[28] 和 Duan等[29] 的研究也表明, 聚集

形态对导热系数和黏度的影响很大, 更大规模的聚

集会导致更大的导热系数和更大的黏度, 产生非牛

流特征, 而超声处理后, 聚集结构被打破, 导热系

数减小, 黏度也会减小, 非牛顿流现象就会消失. Lin

等[30] 研究了 Al2O3 纳米颗粒在湍流作用下聚集和

破碎对导热的影响, 得到了努赛尔数与聚集体平均

尺寸的关系表达式.

分子动力学模拟是研究纳米流体传热强化的

有效方法, 但由于计算量庞大, 只适合于模拟小系

统. 最近几年有使用分子动力学模拟来探究纳米粒

子聚集行为对纳米流体导热系数影响的报道[14], 在

分子动力学模拟中, 计算纳米流体导热系数的方法

有: 平衡态分子动力学模拟和非平衡态分子动力学

模拟. 平衡态分子动力学模拟基于 Green-Kubo公

式, 非平衡态分子动力学模拟基于导热系数的定

义. 此外, 不同分子之间的势函数难以确定和评估,

Cu-Ar纳米流体的势函数有经验值, Kang等[31] 利

用 Lennard-Jones (L-J)势描述了氩原子之间的相

互作用, 并采用嵌入原子势 (embedded atom method,

EAM)描述了铜原子之间的相互作用. Lee等[32] 对

纳米流体中颗粒聚集和非聚集状态下的热导系

数进行了分子动力学模拟 , 结果表明纳米颗粒

聚集时的热导系数比非聚集的情况下提高了 35%.

李凌等[33] 研究了 Cu-Ar纳米流体时也得到了类似

结论.

综上可知, 直链状聚集时导热系数比其他聚集

状态大得多, 说明聚集形态会对导热系数产生重要

影响. 然而, 迄今为止还没有纳米颗粒聚集形态对

导热系数的影响的定量研究, 也未见导热系数模型

采用静态部分和动态部分简单叠加的正确性验证.

本文针对 Cu-Ar纳米流体, 用分子动力学模拟的

方法, 定量分析分形维数对纳米流体导热系数的影

响, 揭示添加纳米颗粒增强纳米流体传热系数的内

在机制.

2   计算模型

与文献 [14, 34]一样, 本文选用 Cu-Ar纳米流

体来研究导热系数, 这是采用分子动力学手段研究

不同聚集形态下纳米流体导热系数的理想选择, 因

为在 Cu-Ar纳米流体中仅需考虑两体势, 而不用

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 68, No. 5 (2019)    054401

054401-2

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


像以水为基液时还需要考虑点电荷等因素, 大大减

小了计算量. 本文模拟中采用 L-J势函数, 其与液

氩的实验数据非常吻合. 分子动力学是基于牛顿第

二定律来计算模型中每个原子的运动状态的一种

数值模拟方法, 即 

mi
d2xi

dt2
=
∑
j

Fij , (1)

mi i xi i

Fij j i

式中  为第  颗原子的质量,   为第  颗原子的位

置矢量,   为截断半径内第  颗原子对第  颗原子

的作用力. 分子动力学中, 采用 (1)式对颗粒的坐

标及速度进行更新, 其他宏观的物理量可以用统计

物理的方法计算得到.

2.1    势函数的选择

在模拟中选取 Ar作为基液, Cu纳米颗粒为

面心立方结构, 其晶格常数为 3.165 Å[34]. 为了简

便起见, 假设 Cu纳米颗粒中的所有 Cu原子具有

相同的速度和加速度 [32]. Ar-Ar之间采用 L-J势

函数: 

φij = 4εij

[(σij

r

)12
−
(σij

r

)6]
, (r < rc), (2)

εij σij

r i j

rc rc σij

式中   为势阱深度 ;    为两颗颗粒相互作用为

0时的距离;   为第  颗颗粒与第  颗颗粒之间的距

离;   为截断半径,   一般大于 2.5  .

对于 Cu原子之间的相互作用, 可以采用更加

精准的 EAM势函数 [35]. 经过试算比较 , 发现

Cu原子之间用 EAM势和用 L-J势时结果相差无

几, 但用 L-J势时计算量明显减小, 故采用用 L-

J势. Ar原子与Cu原子之间的作用可以用Berthlot

混合法则求得[36]:  {
εAr-Cu =

√
εAr-Ar · εCu-Cu,

σAr-Cu = (σAr-Ar + σCu-Cu) /2.
(3)

此外, 三种原子之间的作用关系如图 1所示,

所有颗粒的截断半径统一设置为 10 Å, 具体结果

列于表 1.

2.2    导热系数的计算

平衡分子动力学与非平衡分子动力学都可以

计算纳米流体的导热系数, 本文选择平衡分子动力

学, 原因有: 1)在平衡分子动力学中, 可以用单次

模拟来计算纳米流体的导热系数, 而在非平衡分子

动力学中, 需要模拟多个体系求得多个温度梯度;

2) 当系统处于非平衡状态时, 非平衡分子动力学

的计算稳定性不如平衡分子动力学, 而且当热通量

过大时可能会引起模拟体系的崩溃; 3)与非平衡

分子动力学方法相比, 平衡分子动力学方法计算纳

米流体所需要的模拟体系的体积更小, 可大大减少

计算量[37].

N V T

本文中的模拟采用正则系综 (NVT), 即原子

的数量  , 系统的体积  , 系统的温度  均保持不

变. 在该系综下, 可以采用 Green-Kubo公式计算

纳米流体的导热系数, 因为不存在外加的驱动力,

故系统一直处于线性响应状态. 纳米流体的导热系

数可由以下公式求出:
 

k =
1

3KBTV

t∫
0

⟨J0 Jt⟩dt, (4)

k KB ⟨J0 Jt⟩
J0 Jt t

式中  为导热系数;   为 Boltzman数;   为

热流自相关函数,    ,  分别为时刻 0与时刻   的

热流矢量, 尖括号为系综平均或时间平均.

2.3    分形维数的计算

颗粒聚集体通常是由一定数量的基础颗粒聚

集成随机的微结构. 由于聚集过程复杂, 纳米流体

中的大多数聚集体具有较广的尺寸分布[38]. 尽管它

 

表 1    势函数参数
Table 1.    Parameters of potential functions.

原子 ε  /10–2 eV σ  /nm

Ar-Ar 1.0437 0.3405

Cu-Cu 41.0156 0.2338

Ar-Cu 6.5429 0.2871
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图 1    不同原子间的相互作用势

Fig. 1. Potential functions between various particles

         interaction. 
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N dp

Rg

们的大小、形状、回转半径和颗粒密度各不相同,

但这些具有复杂几何形状的聚集体可以用分形维

数去衡量[39].   颗直径为  的颗粒组成的聚集体,

其回转半径为  , 则 Schmidt-Ott公式可表示为 

N =

(
Rg

dp

)Df

, (5)

Df式中  为分形维数, 是评估聚集形态的主要指标,

表示纳米颗粒的填充程度. 理论上分形维数的大小

在 1.0—3.0范围内, 在纳米流体中, 分形维数大多

在 1.4—2.7范围内. 本文中每个纳米颗粒在聚集体

中的位置可以通过分子动力学模拟得到, 随后可以

根据如下公式计算回转半径, 即聚集体中两个死端[40]

的最大距离 

Rg = max{rdeij}, (6)

de rdeij i

j

式中  表示死端 (dead end),   为第  个死端到第

 个死端的距离.

2.4    其他参数设置

在模拟中先使用 NVT进行弛豫, 再在微正则

系综 (NVE)下收集数据, 并在三个方向上均使用

周期边界条件[41]. 每个时间步各原子的位置与速度

采用 Verlet算法, 这一算法在 Ar和 Cu体系中具

有良好的稳定性[42]. 在分子动力学模拟中, 时间步

长是影响计算量、准确性和稳定性的关键, 太小的

时间步长会导致计算量巨大, 而太大的时间步长会

导致系统崩溃, 对 Cu-Ar纳米流体在 85 K的恒温

条件下进行经过一系列试验计算后, 确定时间步长

设置为 10 fs.

3   结果与讨论

3.1    模型验证

在计算 Cu-Ar纳米流体的导热系数之前, 先

计算液氩的导热系数 , 以验证计算方法和程序 .

Sarkar和 Selvam[43] 研究表明 , 当颗粒数目大于

500时, 系统的导热系数与系统中的颗粒数无关.

本文中, 4000颗 Ar原子以面心立方结构 (FCC)

分布在 5.72 nm × 5.72 nm × 5.72 nm的模拟盒

子中. 在弛豫阶段, 采用 Nose-Hoover热浴使得系

统的温度保持在 85 K. 在收集数据计算导热系数

阶段, 撤去热浴, 以免影响热流的计算[39]. 热流计

算公式如下: 

J =
1

V

(∑
i

eivi −
∑
i

Sivi

)
, (7)

J ei i

vi i Si i

式中  为热流矢量;   为第  颗原子的能量, 即动能

与势能之和;   为第  颗原子的速度矢量;   为第 

颗原子的应力张量.

由于模拟是针对的离散时间的, 故 (3)式可以

离散为 

k(tM )=
∆t

3KBV T 2

M∑
m=1

1

N −m

N−m∑
n=1

⟨J (m+ n)J(n )⟩,

(8)

tM=M∆t J(m+ n) (m+ n)

N M

式中  ;   为模拟中第  时间

步时的热流矢量, 平均热流矢量随时间变化被称为

热流自相关函数;   为模拟总时间步数;   为计算

导热系数所需要的步数. 为了避免收集的数据之间

存在关联性, 每隔 10个时间步进行一次数据采样,

采用 1000个数据计算导热系数. 如此进行 100次,

将计算得到的 100个导热系数做算术平均得到最

终的导热系数. 由于聚集体时在不断运动中, 隔了

10个计算步, 聚集体的位置也发生了变化, 这种做

法相当于空间中对 100维进行平均.

如图 2所示, 归一化的热流自关联函数很快收

敛到 0, 这样就可以进行数据采样了. 图 3所示为

每次计算得出的导热系数, 图中每根细线代表一次

计算, 粗线代表最终的平均结果. 由于氩的熔点和

沸点非常接近, 分别为 84和 87.5 K, 为此本文模拟

85 K下的液氩的导热系数, 数值为 0.131 W/(m·K),

与文献 [30]中液氩在 85 K下实验得到的 0.129 W/

(m·K)相比, 误差仅为 1.55%.

由于 Cu-Ar纳米流体没有实验得到的导热系

数, 故通过与已发表的数值模拟结果对比来判断模
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图 2    归一化的热流自关联函数

Fig. 2. Normalized heat current autocorrelation function. 
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型的有效性. 如图 4所示, 在模拟盒子的中心位置,

用一颗由 327颗铜原子组成的粒径为 1.926 nm的

铜纳米颗粒代替原本位置上共计 79颗的 Ar原子,

则纳米颗粒的体积分数为 2%. 铜原子堆积方式为

面心立方堆积. 图 5为 Cu-Ar纳米流体的模型. 采

用与计算液氩导热系数相同的方式计算前文所描

述的 2%体积分数的 Cu-Ar纳米流体, 其结果为

0.165 W/(m·K), 与文献 [30]中得到的结果相吻

合, 验证了计算模型和程序的有效性.

3.2    纳米颗粒周围的纳米薄层

纳米颗粒周围的纳米薄层被认为是纳米流体

导热系数的重要影响因素之一, 但仍有不少研究人

员提出相反的观点[9,10,14,34]. 为了揭示纳米颗粒周

围纳米薄层增强导热的内在机理, 采用分子动力学

模拟来获取在能量最小化后运行 10个时间步的

Cu纳米颗粒周围 Ar原子的分布, 如图 6所示. 由

于 Cu原子与 Ar原子之间更强的相互作用, 部分

Ar原子被吸引聚集在铜纳米颗粒周围. 纳米颗粒

周围 0.5 nm的 Ar原子分布如图 7(a)所示, 在该

时间点 2000时间步后, 这些原子的位置如图 7(b)

所示. 由图可见部分 Ar原子会离开原来的纳米薄

层, 但是会有大约相同数量的 Ar原子被吸附, 纳

米薄层达到一种动态平衡. 这可能是纳米薄层增强

传热的关键机理, 因为这种动态平衡下纳米颗粒

与 Ar原子间可以不断产生能量交换, 也因此用界

面热阻的观点解释显得不合理[10].

3.3    纳米颗粒聚集

当纳米颗粒间的斥力较小而引力较大时, 颗粒
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图 3    液氩在 85 K时的导热系数

Fig. 3. Thermal conductivity of Ar at 85 K. 

 

图 4    铜纳米颗粒模型

Fig. 4. Model of Cu nanoparticle. 

 

图 5    Cu-Ar纳米流体模型

Fig. 5. Cu-Ar nanofluid model. 

 

图 6    能量最小化后的纳米薄层结构

Fig. 6. Nanolayer at minimizational system energy. 

 

(a) (b)

图 7    铜纳米颗粒周围的 Ar原子初始分布 (a)和 2000步

时的分布 (b)

Fig. 7. Initial distribution (a) and at 2000th time-step (b) of

Ar-atoms around Cu-nanoparticle. 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 68, No. 5 (2019)    054401

054401-5

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


会产生聚集. 如引言中所述, 聚集方式有紧密聚集

RLA和松散聚集 DLA两种[26]. 当电子浓度足够高

时, 静电引力克服颗粒之间的斥力时会产生紧密聚

集, 而当电子浓度中等情况下, 不能完全克服颗粒

之间的斥力则会产生松散聚集. 在本文的模拟体系

中 , 采用两颗相同大小的纳米铜颗粒进行模拟 .

图 8(a)和图 8(b)分别显示了紧密聚集和松散聚集

两种聚集, 从图 8可以清楚地看出: 松散结构中的

两个铜纳米颗粒之间存在一层 Ar原子, 而在紧密

聚集中的两个纳米颗粒之间有直接接触.

径向分布函数可以解释为局部密度 (local

density)与总体密度 (bulk density)之比, 写作:
 

g(r) =
n(r)

ρ0V
≈ n(r)

4πr2ρ0δr
, (9)

 

G(r) = 4πr2ρg(r), (10)

r δr n(r)

ρ0 g(r)

G(r)

r

式中   为距中心原子的距离,    为球壳厚度,   

为球壳内的粒子数,   为理想晶体中数密度;  

为对分布函数,   为径向分布函数. 对于液体体

系, 参考原子的附近 (  值较小)区域密度不同于系

r

统的平均密度, 但与参考原子距离较远时区域密度

应与平均密度相同, 即   值较大时, 径向分布函数

的值接近 1. 图 9(a)所示为液氩体系的对分布函

数, 体现了液体分子短程有序、长程无序的特点.

而含有一颗纳米颗粒的对分布函数与液氩不同, 如

图 9(b)所示, 其最左侧出现的峰是由于 Cu-Ar之

间的作用大于 Ar-Ar之间的作用造成的, 由此可

以推断, 在纳米颗粒周围形成了一层由 Ar原子组

成的致密的纳米薄层.

当模拟体系中存在两颗纳米颗粒时, 情况发生

了变化. 图 10(a)所示为两颗纳米颗粒未发生聚集

时的对分布函数, 图 10(b)所示为两颗纳米颗粒发

生松散聚集时的对分布函数, 观察可见两者几乎相

同, 而且与图 10(b)中存在单颗纳米颗粒的情形十

分类似. 在图 10(b)中, 两颗纳米颗粒中心的距离

经计算为 22.358 Å, 而图中第一个峰出现的位置

距纳米颗粒的中心为 11.142 Å. 前者略大于后者

的 2倍. 这一现象表明, 松散聚集可以理解为纳米

颗粒及其周围的纳米薄层作为一个整体产生聚集,

其中纳米薄层占 6.358 Å, 纳米颗粒的粒径为 16 Å.

而在如图 10(c)所示的紧密聚集中, 两颗纳米颗粒

质心的距离为 15.237 Å, 略小于纳米颗粒的粒径,

这与图 8(a)和图 8(b)所示的情形一致.

3.4    聚集形态和热导系数

一些研究表明, 在分散状态下纳米颗粒的形状

会对于强化传热产生影响[7,44−46]. 然而, 在聚集状

态下纳米颗粒形态对传热的影响尚无定量的研究.

通过分子动力学模拟计算了 Cu-Ar纳米流体的导

热系数, 并根据模拟得到的纳米颗粒的质心位置计

 

(a) (b)

图 8    纳米颗粒聚集　(a)紧密聚集; (b)松散聚集

Fig. 8. Aggregation  of  nanoparticles:  (a)  Compact  aggreg-

ation; (b) loose aggregation. 
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图 9    对分布函数　(a)液氩体系; (b) Cu-Ar纳米流体

Fig. 9. Pair correlation function of fluid Ar (a) and nanofluid Cu/Ar (b). 
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算分形维数. 为了减少计算量, 本文选用包含 3—6

颗纳米颗粒的小系统. 在模拟中, 纳米颗粒的大小

根据其体积分数计算确定, 以便在只改变体积分数

的情况下, 模拟盒中存在相同数量的纳米粒子. 计

算结果列于表 2和表 3中.

从表 2中可以看出, 分形维数在 1—2之间,

这与大多数实验结果不符 (大部分为 1.4—2.7范

围), 其主要原因是本文模拟体系中的纳米颗粒数

少 (最多 6颗), 而实验测量中是有成百上千的纳米

颗粒聚集在一起. 另外从表 2还可以看出, 体积分

数越大, 导热系数越大, 但其增量随体积分数的增

大而减小, 这与已发表的研究成果相一致[47]. 另外,

分形维数越小, 对应的导热系数越大, 但由于纳米

颗粒大小的不同, 会存在一些例外, 如对比表 2与

表 3中 4%体积分数下的结果, 可以发现分形维数

为 1.60的 6个颗粒的导热系数为 0.278 W/(m·K),

表 2    3—4颗纳米颗粒下的导热系数与分形维数
Table 2.    Thermal conductivity for various aggregation morphologies with 3−4 particles.

体积分数 2% 3% 4%

颗粒数目 3 4 3 4 3 4

聚集形态

分形维数 1.07 1.72 1.36 1.55 1.70 1.06 1.75 1.48 1.69 1.90 1.06 1.72 1.34 1.59 2.01

导热系数
/W·m–1·K–1)

0.168 0.172 0.194 0.189 0.171 0.235 0.216 0.241 0.221 0.217 0.268 0.253 0.254 0.246 0.242

表 3    6颗粒 4%体积分数时导热系数与分形维数
Table 3.    Thermal conductivity for various aggregation morphologies with 6 particles.

聚集方式

分形维数 1.31 1.33 1.39 1.45 1.60 1.67 1.98

导热系数/W·m–1·K–1) 0.321 0.335 0.315 0.294 0.278 0.271 0.252
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图 10    两颗纳米颗粒下纳米流体的对分布函数　(a)分散; (b)松聚集; (c)紧聚集

Fig. 10. Pair correlation function of nanofluid with two nanoparticles: (a) Dispersed nanoparticle; (b) loose aggregation; (c) compact

aggregation. 
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而分形维数为 1.59的 4个颗粒的导热系数为

0.246 W/(m·K), 其原因是同体积分数下, 6个纳

米颗粒的粒径更小. 从具有相同体积分数的 3个颗

粒和 4个颗粒的比较中也可以得出同样的结论. 从

图 11中可更清楚地看出, 在体积分数和纳米颗粒

尺寸一定的情况下, 随着分形维数的增加, 热导系

数几乎线性减小, 而且这种关系随着体系中颗粒数

的增大更加明显.

4   结　论

现有的研究成果表明, 纳米颗粒的聚集对纳米

流体的导热性有着很大的影响. 采用平衡态分子动

力学模拟并通过 Green-Kubo公式计算热导系数;

随后, 从模拟中获取纳米颗粒的质心位置并通过

Schmidt-Ott公式计算出聚集体的分形维数; 此外,

还分析了单颗纳米颗粒和两颗纳米颗粒情况下的

对分布函数. 本文得出以下结论:

1)纳米颗粒的聚集方式可分为紧凑聚集 (RLA)

和松散聚集 (DLA)两种, 松散聚集情况下, 两颗纳

米颗粒之间存在着纳米薄层, 而紧密聚集情况下两

颗纳米颗粒直接接触;

2)纳米颗粒周围纳米薄层的厚度可以从径向

分布函数中读出, 此外, 纳米薄层中的基液分子达

到动态平衡, 这应该是纳米层增强传热的内在机理

之一, 也说明界面热阻来解释边界层传热是不合

理的;

3)纳米颗粒体积分数越大, 纳米流体的导热

系数就越大, 但其增量会随体积分数的增大而减

小,如果纳米颗粒的体积分数和粒径均固定, 导热

系数随聚集体分形维数的减小而几乎线性增大, 且

较小尺寸的纳米颗粒聚集更有利于提高纳米流体

的导热系数.
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Abstract

The  great  interest  of  many  researchers  has  been  aroused  in  recent  two  decades  due  to  the  great  heat

transfer enhancement of nanofluid as a heat transfer medium. The reason why the nanofluid can enhance heat

transfer is that a number of nanoparticles are suspended in the carry fluid. Most of researchers believe that the

microconvection  induced  by  Brownian  motion  of  nanoparticle,  the  nanolayer  around  the  nanoparticle,  the

aggregation  of  nanoparticles  and  near-field  radiation  are  the  underlying  mechanisms  for  heat  transfer

enhancement by nanofluid. However, contradictories and inconsistencies among experimental results, theoretical

results  and  numerical  results  are  existent  commonly  because  the  mechanism  of  heat  transportation  by

nanoparticles remains unclear so far. Quite a few researches have proven that the aggregation of nanoparticles is

one of the important mechanisms for elevating the effective thermal conductivity (ETC) of nanofluid. However,

the aggregation morphology (AM) of nanoparticles evaluated by fractal  dimension (FD) will  greatly influence

the thermal conductivity of nanofluid. Unfortunately, all of the existing ETC models are based on the effective

medium theory under the assumption of “static state” and “homo-dispersion”. In the present work, equilibrium

molecular dynamics (EMD) simulations are carried out to calculate the thermal conductivity of Cu-Ar nanofluid

via  Green-Kubo  formula.  In  existing  researches,  fractal  dimensions  of  the  aggregations  with  various

morphologies are obtained by Schmidt-Ott equation. Comparisons between the ETC and FD of the nanofluid

with  same  volume  fraction  show  that  lower  FD  can  possess  greater  ETC.  It  is  the  first  time  that  the

quantitative relationship between ETC and FD has been analyzed. In addition, the difference between loose and

compact aggregation can be read out of the pair correlation function near nanoparticles. And the solvent atoms

in  nanolayer  are  mobilized  and  dynamically  balanced.  The  results  obtained  in  the  present  research  are

conducible to understanding the influence of AM of nanoparticles on the ETC of nanofluid.
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