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纳米颗粒在流体中以悬浮与沉积两种状态存在, 其状态会在沸腾过程中随颗粒高度变化而转变, 从而显

著影响传热性能. 本文采用分子动力学模拟方法, 研究了颗粒状态随初始高度的转变规律, 并对比分析了沉

积态与悬浮态纳米颗粒对沸腾传热的影响机制. 研究表明, 沉积态颗粒凭借与加热壁面间高效的固-固热传

导, 显著地强化沸腾传热; 而悬浮态颗粒主要通过热辐射与近场热传导从壁面获取能量, 作为间接热源促进

流体传热, 其效果不及沉积态颗粒. 两种状态的纳米颗粒对沸腾传热的强化效果均优于纯水体系, 具体表现

为更高的升温速率、更大的临界热流密度以及更早的气泡成核时间. 此外, 结合颗粒运动轨迹及其对沸腾传

热性能的影响分析, 本研究确定了颗粒状态转变的临界高度为 hc = 1.0 nm: 当颗粒初始高度低于该临界值

时, 悬浮的颗粒最终沉积于加热壁面; 而若初始高度高于此值, 颗粒则始终保持悬浮状态. 通过对纳米颗粒初

始高度与临界热流密度及气泡成核时间进行无量纲拟合分析, 发现颗粒高度对二者的影响在临界高度以下

较为显著, 而在临界高度以上影响明显减弱. 该研究从纳米尺度揭示了颗粒状态影响沸腾传热的内在机理,

为强化沸腾传热提供了理论依据.
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 1   引　言

沸腾传热依靠极高的传热效率成为保持表面

较低温度的有效手段之一, 在航天航空、机械制造

及微电子冷却等诸多工业领域有重要发展意义 [1–3].

随着系统功率密度的不断提升, 具有高散热需求的

固体表面所引发的热管理问题亟待解决. 在此背景

下, 纳米颗粒强化技术通过在分子尺度影响沸腾过

程, 进而成为有效提升传热性能的新途径而受到许

多关注.

“纳米颗粒强化技术”自 1995年被提出之后 [4],

在沸腾传热领域展现出显著的应用潜力, 逐渐成为

提升沸腾传热性能的重要研究方向. 近年来, 许多

学者在宏观尺度上针对悬浮和沉积态纳米颗粒对

沸腾传热的影响进行了研究. Modi等 [5] 通过对纳

米流体中沉积在固体壁面的颗粒进行研究, 表明沉

积态纳米颗粒会影响壁面粗糙度和润湿性, 显著地

减小气泡脱离直径, 增加脱离频率, 进而有效地提

升池沸腾传热效率. Vafaei和 Purkayastha[6] 发现

悬浮纳米颗粒会在气-液界面处发生聚集并自组装,

降低表面张力约 50%, 从而提高传热效率. 然而,
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宏观实验难以揭示纳米颗粒在界面处的动态行为

与状态转变的临界条件, 因此亟需从纳米尺度进一

步探究其微观机制.

在纳米尺度中, 也有学者通过分子动力学 (MD)

模拟方法研究了悬浮态和沉积态纳米颗粒对沸腾

传热的影响. Yin等 [7] 通过MD模拟方法探究了沉

积态纳米颗粒在沸腾过程中的作用, 发现沉积颗粒

可以增加固体表面传热面积, 将能量有效传递至纳

米流体, 进而促进沸腾传热. Wang和 Tian[8] 研究

了纳米流体的沸腾行为, 指出沉积纳米颗粒能够增

强固液间的热量传递, 不仅加快气泡的成核与生长

速度, 还缩短了快速沸腾的起始时间. Yin等 [9] 从

微观尺度揭示了悬浮纳米颗粒对沸腾成核过程的

影响机制. 结果表明悬浮纳米颗粒会在气-液界面

处聚集, 从而有效地降低临界气泡半径与成核能垒,

加速沸腾发生. Yin等 [10] 运用分子动力学模拟方

法, 研究了金属表面上悬浮纳米颗粒对沸腾换热特

性的影响, 发现纳米颗粒可以通过引发局部扰动增

强固液间的能量传递, 进而有效地强化沸腾换热.

综上所述, 现有基于分子动力学的纳米颗粒强

化沸腾传热研究, 通常将纳米颗粒的状态预设为悬

浮或沉积, 并分别探讨其对沸腾行为与传热性能的

影响. 然而在实际沸腾过程中, 纳米颗粒的状态并

非事先固定, 而是受到颗粒-壁面相互作用、流体热

扰动及初始位置等多种因素的影响, 并可能在沸腾

过程中发生状态转变. 忽略这一状态变化过程, 难

以揭示纳米颗粒对沸腾传热影响的内在机理, 也限

制了对其强化机制的深入理解.

基于此, 本文采用分子动力学模拟方法, 不再

预设纳米颗粒的初始状态, 通过调节纳米颗粒相对

于加热壁面的初始高度, 使其在沸腾过程中自发呈

现悬浮、沉积或状态转变等不同行为, 从而探究纳

米颗粒状态演变及其对沸腾传热特性的影响. 本研

究旨在明确纳米颗粒由悬浮向沉积转变的临界高

度, 定量地分析不同状态下临界热流密度与气泡成

核行为的变化规律, 进而揭示纳米颗粒在沸腾过程

中的作用机制.

 2   模型建立

 2.1    物理模型

本研究采用 LAMMPS进行模拟 [11], 并利用

OVITO进行可视化 [12]. 如图 1所示, 创建尺寸为

7.22 nm(x)×3.61 nm(y)×60 nm(z)的长方体盒子,

并在 x 和 y 方向采用周期性边界条件, z 方向采

用反射边界条件. 底部为铜原子构成的固定层和热

源层, 用来固定基底与加热纳米流体, 铜原子采用

面心立方晶格 (FCC)排列, 晶格常数为 3.61 Å. 铜

基底上方为 8 nm厚度的流体, 采用 TIP4 P刚性

水模型, 键长键角分别固定为 104.52°与 0.957 Å.

该模型已被广泛用于纳米沸腾模拟, 能准确描述水

分子的热运动行为 [13,14]. 在基底上方, 有圆柱形铜

纳米颗粒, 其 x 方向直径 R = 2.4 nm, y 方向长度

为 3.61 nm, 初始高度 h 为纳米颗粒底部至加热壁

面的距离. 选择圆柱形纳米颗粒的原因是因为其具

有较好的对称性和沿着 y 方向更大的表面积与体

积比, 从而可以更准确地模拟和观察传热过程, 这

有助于深入理解悬浮态和沉积态纳米颗粒对沸腾

特性的影响. 此外, 圆柱形纳米粒子在传热、生物

及医学等领域有着广泛的应用 [15–17].
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图 1　系统初始模型

Fig. 1. Initial model of the system.
 

 2.2    分子间相互作用

在分子动力学模拟中, 引入势函数来准确描述

粒子运动的真实轨迹和分子间相互作用力 [18]. 铜-

铜原子间和铜-氧原子间的相互作用力采用 12-6

Lennard-Jones (LJ)势来描述 [19]: 

Uij = 4εij

[(
σij

dij

)12

−
(
σij

dij

)6]
, (1)

式中, dij 表示原子 i 和 j 之间的距离; sij 和 eij 则为

原子的特征长度和能量参数.
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同时, 水分子间的相互作用力采用 L-J势和长

程库仑力来描述 [20]: 

Uij =
Ccoulqe,iqe,i

dij
+ 4εij

[(
σij

dij

)12

−
(
σij

dij

)6]
, (2)

式中, Ccoul 为库仑常数; qe 表示原子所带电荷. 不

同原子间的 sij 和 eij 根据混合 Lorentz-Berthelot

守则计算得出 [21]: 

σij =
σi + σj

2
, εij =

√
εiεj . (3)

模拟过程中设置截断半径为 15 Å, 原子间作用势

能参数如表 1所列.
 
 

表 1    原子间作用势能参数

Table 1.    Potential  energy  and  related  parameters

between atoms.

粒子i, j qe/e sij/Å eij/eV

H—H +0.52 0.00 0.0000

O—O –1.04 3.165 0.006998

Cu—Cu — 2.33 0.4096

Cu—H — 0.00 0.0000

Cu—O — 2.75 0.034
 

 2.3    模拟过程

模拟分为弛豫和相变两个阶段 [22]. 在弛豫阶

段, 保持溶剂和加热壁为正则系综 (NVT), 时间步

长为 1 fs, 利用 Nose-Hoover热浴器保持加热壁面

温度为 300 K并运行 1000 ps, 以确保系统达到热

力学平衡 [23].  在相变阶段 ,  保持加热壁温度为

650 K, 改变纳米颗粒的初始高度进行模拟, 包括

0, 0.5, 1.0, 2.0, 3.0, 4.0和 5.0 nm, 并设置无纳米

颗粒的纯水流体组进行对照. 将溶剂保持微正则系

综 (NVE)并运行 1000 ps, 以研究颗粒状态对沸腾

过程的影响.

 3   结果与讨论

 3.1    纳米流体相变过程

纳米颗粒在流体中主要存在两种形态: 悬浮于

流体内部和沉积在加热壁面 [24,25]. 纳米颗粒的位置

与其对沸腾传热的影响密切相关. 若颗粒远离加热

壁面, 通常保持悬浮状态, 其作用主要表现为增强

颗粒底部溶剂的热导率, 从而提升整体的沸腾传热

性能. 反之, 若颗粒接近加热壁面, 则易吸附并沉

积在表面, 形成具有纳米结构的沉积层, 促进气泡

成核, 进一步强化传热过程. 由此可见, 纳米颗粒

与壁面之间的距离不仅决定其最终形态, 还对应着

悬浮与沉积两种不同的传热强化机制 [26,27]. 为此,

本文旨在研究纳米颗粒距壁面高度对其状态变化

的影响规律, 并揭示不同状态下纳米颗粒对沸腾传

热的作用机制.

图 2展示了不同初始高度下纳米流体的相变

快照图, 其中气泡成核时间是沸腾过程中的一个

重要节点. 在本研究中, 通过计算水分子的密度来

得到气泡体积进而识别气泡成核的发生. 水分子密

度的计算是将模拟盒子沿着 x, y 和 z 方向分别分

为 20, 10, 100个部分, 每个计算域为 0.36 nm(x)×

0.36 nm(y)×0.6 nm(z), 根据原子的位置可以得到

每个部分中水分子的密度. 当在液膜内部第一次出

现体积超过 10 nm3 的气泡时, 将其视为气泡成核

的开始. 如图 2(a)所示, 无纳米颗粒的纯水流体

在 582 ps发生气泡成核 [28], 随后在 638 ps形成蒸

气层; 当颗粒沉积在固体表面时, 如图 2(b)—(d)
所示, 气泡成核时间发生在 344—445 ps; 当颗粒

保持悬浮时, 如图 2(e)—(i)所示, 气泡胚核形成时

间在 460—568 ps. 由此可知, 当颗粒沉积时, 纳米

流体最早在 344 ps气泡成核, 相较于悬浮态颗粒

和纯水流体 568 ps和 582 ps的气泡成核时间, 缩

短最大约 39.4%和 40.9%. 此外, 进一步分析发现,

颗粒在溶剂中的状态与其初始高度有关. 在高度

为 0.5和 1.0 nm时, 颗粒先短暂悬浮, 随后分别于

215和 399 ps沉积在固体壁面. 而当高度为 1.5—

5.0 nm时, 颗粒则始终悬浮.

为了探究纳米颗粒对传热过程的影响, 图 3展

示了相变过程中颗粒和纳米流体的温度变化. 由

图 3可以看到, 在所有工况下, 颗粒的升温速率与

最终温度均高于对应的纳米流体. 如图 3(a)所示,

在初始高度为 0 nm时, 颗粒的升温速率最快, 其

温度在 30 ps内迅速升高至约 600 K, 随后升温趋

势逐渐趋于平缓, 最终与加热壁面温度 (650 K)达

到平衡. 这是由于颗粒与壁面紧密接触时, 固体间

的高效热传导较为显著. 在高度为 0.5和 1.0 nm时,

颗粒在 200 ps前的升温速率分别为 1.28 K/ps和

1.14 K/ps. 随后, 颗粒分别在约 215和 399 ps处

发生沉积, 之后温度迅速升高至 650 K并保持稳

定. 在高度为 1.5—5.0 nm时, 颗粒始终悬浮, 其

在 200 ps前的升温速率分别为 0.98,  0.95,  0.74,
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0.67及 0.56 K/ps, 均小于沉积颗粒的情况. 此外,

悬浮颗粒的最终温度约为 580 K, 明显低于沉积颗

粒. 图 3(b)中, 当颗粒初始高度为 0 nm时, 流体

在前 200 ps内升温最快, 之后升温速率显著下降,

最终温度稳定在约 450 K, 低于其他工况的最终温

度. 这是由于约 443 ps时流体内部形成了蒸气膜,

较大的气膜热阻阻碍了热量从固体壁面向流体内

部的传递, 导致后续流体温度上升缓慢. 在 0.5与

1.0 nm高度下, 同样出现了由于颗粒沉积而导致

的温度波动, 但波动幅度并不显著. 而在颗粒高度

为 1.5—5.0 nm时, 流体温度在蒸气膜形成前迅速

增加, 之后增速减慢, 最终稳定在 480 K左右. 纯

水流体温度的变化趋势与悬浮颗粒纳米流体相近,

但最终温度低于高度为 0.5—5.0 nm时的流体温度.

为了进一步研究纳米颗粒初始高度对沸腾传

热的影响, 引入加热壁与纳米流体之间的热通量,
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图 2    不同初始高度下纳米流体相变过程的活动快照

Fig. 2. Snapshots of the phase change process for nanofluids at different initial heights.
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图 3    不同高度下纳米颗粒和纳米流体的温度变化

Fig. 3. Particle temperature and nanofluid temperature at different initial heights.
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利用下式进行计算 [29]: 

q =
1

As
· dEl

dt
, (4)

式中, 水平横截面积 As = 7.22×3.61 nm2; El 代表

纳米流体的总能量.

图 4展示了纳米流体在不同颗粒初始高度下

热流密度的变化特征. 由于水分子间氢键网络的动

态断裂重组引发能量的不断涨落, 使得计算出的热

流密度也随之震荡. 在模拟初始阶段, 加热壁面与

流体间温度梯度最大, 热流密度也在初始阶段达到

峰值, 随着温度梯度逐渐减小, 热流密度迅速降低.

随后蒸气层出现, 固-液界面转变为固-气界面, 界

面热阻显著增大, 此时热流密度减小至低值并继续

震荡. 在初始高度为 0 nm时, 纳米颗粒始终沉积

于加热壁面, 其作用相当于增大了固‑液间的有效

传热面积, 因此该工况下流体的热流密度达到所有

工况中的最高值, 为 3.74×10–4 eV/(Å2·ps). 对于

0.5与 1.0 nm高度下, 热流密度在初始时刻达到最

大值, 分别为 3.02×10–4 和 2.85×10–4 eV/(Å2·ps),

随后由于颗粒的沉积引发热流密度发生明显震荡.

初始高度增加至 1.5—5.0 nm时, 颗粒始终保持悬

浮, 热流密度峰值约为 2.79×10–4 eV/(Å2·ps), 随

壁面加热过程, 热通量逐渐降低. 纯水流体的最大

热通量为 2.62×10–4 eV/(Å2·ps), 低于其他所有工

况. 因此, 纳米流体的热流密度峰值相较于纯水流

体提升最大约 42.7%; 相较于悬浮颗粒, 颗粒沉积

时纳米流体的热流密度峰值提升最大约 32.1%.
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图 4　不同高度下纳米流体的热流密度

Fig. 4. The heat flux of nanofluids at different initial heights.
 

 3.2    纳米颗粒状态对传热特性的影响

图 5为纳米流体在不同颗粒状态下的传热机

制示意图. 如图 5(a)所示, 当颗粒沉积在加热壁

上时, 加热壁通过固体热传导将热量直接传递至纳

米颗粒 [30,31]. 研究表明, 在纳米尺度下金属铜的导

热系数约为 30 W·m–1·K–1 [32], 相比纳米级水膜约

0.1 W·m–1·K–1 的导热系数高出两个数量级 [33]. 由

于金属间声子传导效率极高, 热量得以迅速由壁面

传至纳米颗粒, 使颗粒温度快速与壁面达到平衡.

其作用等效于显著扩展了高热导率的有效加热面

积, 极大地降低了界面热阻, 从而显著地促进沸腾

传热. 当两个固体表面间距减小至几纳米以下时,

热传递将主要发生在近场区域, 该条件下热辐射与

热传导的耦合作用显著增强 [29], 如图 5(b)中悬浮

纳米颗粒与加热壁面相互作用所示. 此时, 溶剂水

的热量来自两个热源: 一是直接热源 (加热壁面),

通过热传导向水传递能量; 二是间接热源 (悬浮纳

米颗粒), 其通过近场热辐射与热传导从加热壁获

取能量, 再传递至溶剂水. 加热壁与悬浮颗粒之间

的热辐射与热传导具有较高的传热效率, 使纳米颗

粒的升温速率高于溶剂水. 然而, 由于壁面‑颗粒

狭缝的传热性能仍低于固‑固直接接触, 悬浮颗粒

作为间接热源的强度也相应弱于沉积颗粒. 因此,

沉积纳米颗粒对沸腾传热的强化效果最为显著, 悬

浮纳米颗粒次之, 二者均优于纯水体系.

  

水溶液

(a) 沉积颗粒

纳米颗粒
热传导

热传导

加热壁面

水溶液
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热辐射+热传导热传导
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图 5　不同状态纳米颗粒的传热示意图

Fig. 5. Schematic  diagrams  of  heat  transfer  of  nano-

particles in different states.
 

通过对颗粒运动轨迹的观测 (图 2)发现, 在本

研究条件下仅观察到悬浮颗粒向沉积态的转变, 并

未出现沉积颗粒在沸腾过程中再悬浮的现象. 此

外, 纳米颗粒在沸腾过程中的状态会受到初始高

度 h 的影响, 且存在临界高度 hc = 1.0 nm. 纳米

颗粒是否沉积取决于颗粒-壁面相互作用力与流体
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热扰动力的竞争关系. 当 h > hc 时, 颗粒初始位置

超出吸引势阱作用边界, 相互作用势能可忽略, 颗

粒运动主要由流体黏性阻尼与热涨落支配, 从而长

期保持悬浮状态. 当颗粒初始高度 h < hc 时, 颗粒

进入壁面强吸引作用范围; 尽管加热导致溶剂温度

升高并增强热扰动, 仍不足以克服颗粒与壁面间的

吸引势阱, 最终颗粒稳定沉积于壁面. 一旦沉积形

成, 颗粒与壁面之间建立更为稳定的固-固接触, 其

作用强度显著超过溶剂热扰动的影响, 从而使沉积

态表现出较高稳定性. 因此在常规沸腾条件下, 已

沉积的纳米颗粒不会发生再悬浮, 这与已有文献的

结论一致 [34–38]. 需指出, 若在极端加热或外加强烈

扰动条件下, 例如施加极高的热通量、极强热扰动

或外部场作用时, 沉积颗粒可能获得足够能量以克

服颗粒-壁面相互作用, 从而发生再悬浮, 此类情形

涉及显著的非平衡效应与多物理场耦合机制.

初始高度这一参数反映了实际环境中颗粒相

对于加热壁面的初始空间分布. 在真实实验中, 纳

米颗粒最初均匀分散于溶剂中并处于悬浮状态. 随

着沸腾传热过程的进行, 颗粒在热运动与流体流动

的共同作用下不断迁移. 部分悬浮颗粒逐渐接近加

热壁面, 当与壁面的距离低于临界值时, 便进入强

吸引作用区并发生沉积. 本文通过调控纳米颗粒的

初始高度, 揭示了颗粒进入强吸引作用并最终沉积

的临界条件, 为解释宏观实验中颗粒逐渐沉积并影

响沸腾换热性能的现象提供了微观物理图像.

 3.3    无量纲分析

τ = σ(mo/ε)
0.5

q∗CHF t∗

h∗
c = 3.2

临界热流密度 (CHF)是表征沸腾传热性能的

关键参数, 在纳米尺度下, CHF代表沸腾过程中系

统所能达到的最大热流密度. 本研究发现, 纳米颗

粒的状态直接影响 CHF. 与此同时, 表征沸腾触发

快慢的气泡成核时间是另一关键参数, 其值同样受

到纳米颗粒初始高度的显著影响. 为提升数据可靠

性, 所有工况均进行了三次独立并行模拟, 并对结

果取平均值和标准差. 为深入揭示初始高度影响沸

腾换热的内在规律, 本研究进一步引入了基于分

子特征尺度的无量纲分析方法. 该方法以氧原子间

Lennard-Jones势的特征尺寸参数 s, 能量参数 e,

原子质量 mo 及由此导出的特征时间 

为基准, 定义了如表 2所列无量纲高度 h*、热流密

度  与气泡成核时间   
[39], 同时得到了无量纲

临界高度  . 通过对无量纲模拟数据的拟合

q∗CHF分析,  建立了 h*与   ,  t*之间的定量关系 ,  如

图 6以及 (5)式、(6)式所示.
 
 

表 2    无量纲参数

Table 2.    Non-dimensional parameters.

特征量 参数

高度 h∗ = h/σ

热流密度 q∗CHF = qCHF · τσ2/ε

气泡成核时间 t∗ = t/τ
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图 6　无量纲初始高度与 (a)临界热流密度和 (b)气泡成

核时间的关系

Fig. 6. Relationship  between  the  non-dimensional  initial

height and (a) the critical heat flux and (b) the bubble nuc-

leation time.
 

h∗ < h∗
c q∗CHF

q∗CHF

h∗ > h∗
c

q∗CHF

当  时, 即颗粒最终沉积的情况,   

与 h*呈负幂函数关系, 指数为–0.08. 尽管指数绝对

值较小, 但在接近壁面的低高度区间内, h*的微小

变化会引起 q*的明显改变. 例如, h*从 0.1增至 3.0

时,    相应地从 83降至 63, 相对降幅达 24.1%,

表明该区域内初始高度对临界热流密度的影响显

著. 反之, 当  时, 即颗粒保持悬浮状态的情

况, 关系曲线的指数锐减至–0.01. 在此区间, 由于

指数极小而 h*值较大, 高度变化对   的影响趋

于微弱. 如 h*从 4增至 15时, q*仅从 62.1微降至
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61.3, 相对变化不足 1.2%, 其影响可忽略不计. 可

见, 若颗粒初始位置低于临界高度, 初始高度对临

界热流密度的影响较为明显, 而颗粒初始位置高于

临界高度, 悬浮颗粒作为间接热源的效果对距离不

再敏感. 同时, 纳米流体的临界热流密度在所有情

况下均高于纯水流体. 

q∗CHF =

69.0 · h∗−0.08, 0 < h∗ < 3.2,

63.0 · h∗−0.01, h∗ > 3.2.
(5)

与临界热流密度相反, t*和 h*之间呈现正幂函

数关系, 该指数 0.18表明 t*随 h*增加呈亚线性增

长, 其影响敏感性随高度增加而逐渐减弱. 在低于

临界高度区间, 高度变化对成核时间 t*的影响较为

显著; 而当高于临界高度后, 继续增加高度对成核

时间的作用逐渐减弱. 此外, 相较于纳米流体, 纯

水流体的成核时间相对较晚. 

t∗ = 236.9 · h∗0.18, h∗ > 0. (6)

 4   结　论

本文采用分子动力学模拟, 通过设置不同初始

高度的纳米颗粒, 研究了颗粒状态在沸腾过程中的

转变规律, 并分析了悬浮态和沉积态纳米颗粒对沸

腾传热的影响. 主要结论如下.

1)不同状态的纳米颗粒在传热机制上存在显

著的差异. 沉积态颗粒凭借其与加热壁面间高效的

固‑固热传导, 表现出最为显著的强化作用; 而悬

浮态颗粒主要通过热辐射与近场热传导从壁面获

取能量, 作为间接热源促进流体传热, 但其效果不

及沉积态颗粒, 两种状态的纳米颗粒对沸腾传热的

强化效果均优于纯水体系. 当颗粒沉积时, 临界热

流密度最大为 3.74×10–4 eV/(Å2·ps), 相比悬浮颗

粒的 2.79×10–4 eV/(Å2·ps)提升了约 32.1%. 同时,

沉积态颗粒的最早气泡成核时间为 344 ps, 较悬浮

颗粒的 568 ps缩短了约 39.4%.

2)纳米颗粒是否沉积取决于颗粒-壁面相互作

用力与流体热扰动力的竞争关系, 其状态会在沸腾

过程中受到初始高度 h 的影响, 且存在一个临界高

度 hc = 1.0 nm. 当颗粒初始高度低于该临界值时,

颗粒将从悬浮状态逐渐沉积于加热壁面; 而若初始

高度超过该临界值, 颗粒则始终保持悬浮状态. 此

外, 在本研究条件下, 仅观察到悬浮颗粒向沉积态

的转变, 未发现沉积颗粒发生再悬浮的现象.

q∗CHF = 69.0 · h∗−0.08

q∗CHF = 63.0 · h∗−0.01 t∗ = 36.9 · h∗0.18

3)基于分子特征尺度的无量纲分析方法, 建

立了纳米颗粒初始高度与临界热流密度及气泡成

核时间的定量关系:   , 0 < h* <

3.2;   , h* > 3.2;   ,

h* > 0. 临界热流密度随初始高度的增加呈衰减趋

势, 而气泡成核时间则随高度增加而上升. 分析表

明, 纳米颗粒高度对临界热流密度和气泡成核时间

的影响在临界高度以下较为显著, 在临界高度以上

则趋于平缓.

本文观察到的纳米颗粒在沸腾过程中的状态

转变及其临界高度, 或可归因于纳米尺度“界面邻

近效应”在相变传热体系中的具体表现. 临界高度

的具体数值由颗粒表面化学性质、材料本征属性及

流体物性等多参数耦合决定, 这反映了界面相互作

用能与流体热扰动的动态竞争. 后续研究需通过系

统的参数化研究与无量纲分析, 定量解耦各物理因

素对临界条件的影响机制, 从而建立基于能量平衡

的普适化预测模型. 此外, 这一基于临界距离的物

理机制可拓展至液滴润湿铺展、撞击反弹及蒸发等

动态界面过程的研究中, 以探索其中是否存在类似

的界面临界效应. 该研究框架的建立不仅能够深化

对沸腾传热中颗粒沉积微观机理的理解, 还可为纳

米颗粒在能源催化、界面传质及微流控等领域的定

向调控提供理论依据.
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Abstract

Nanoparticles  exist  in  two  states  in  fluids:  suspended  and  deposited.  Their  state  changes  with  particle

height during boiling, significantly affecting heat transfer performance. This study adopts molecular dynamics

simulations to investigate how particle  state transforms with initial  height,  and compares the mechanisms by

which  deposited  and  suspended  nanoparticles  influence  boiling  heat  transfer.  Results  show  that  deposited

nanoparticles exhibit the most pronounced effect in enhancing boiling heat transfer, due to the efficient solid-
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solid heat conduction with the heating wall. Suspended nanoparticles mainly acquire energy from the wall via

thermal radiation and near‑field conduction, acting as an indirect heat source to promote heat transfer to the

fluid,  though  their  effect  remains  weaker  than  that  of  deposited  particles.  Both  nanoparticle  states  enhance

boiling heat transfer more effectively than pure water, corresponding to a higher heating rate, a larger critical

heat flux, and an earlier bubble nucleation time. When the particles are deposited, the maximum critical heat flux is 3.74×

10–4  eV/(Å2·ps),  which  is  approximately  32.1%  higher  than  that  of  the  suspended  particles  with  2.79×

10–4  eV/(Å2·ps).  Meanwhile,  the  earliest  bubble  nucleation time of  the  deposited  particles  is  344  ps,  which is

approximately 39.4% shorter than that of the suspended particles with 568 ps. Whether nanoparticles deposit

depends  on  the  competitive  relationship  between  the  particle-wall  interaction  force  and  the  fluid  thermal

disturbance  force.  By  varying  the  initial  distance  between  the  nanoparticle  and  the  heating  wall  rather  than

prescribing  the  particle  state  a  priori,  and  thereby  analyzing  particle  trajectories  and  their  impact  on  heat

transfer performance, a critical state‑transition height of hc = 1.0 nm is identified: nanoparticles with an initial

height  below  this  value  eventually  deposit  on  the  heating  wall,  whereas  those  initially  above  it  remain

suspended. Under the conditions of this study, only the transformation of suspended particles to the deposited

state  is  observed,  and  no  re-suspension  of  deposited  particles  is  found.  Furthermore,  based  on  the  non-

dimensional  analysis  method  at  the  molecular  characteristic  scale,  a  quantitative  relationship  is  established

between  the  initial  height  of  nanoparticles  and  the  critical  heat  flux  as  well  as  the  bubble  nucleation  time:

q∗CHF=69.0 · h∗−0.08, 0 < h∗ < 3.2 q∗CHF=63.0·h∗−0.01, h∗>

3.2 t∗ = 236.9 · h∗0.18, h∗ > 0

 ;  

 ;    .  It  reveals  that  the

critical heat flux shows a decaying trend as the initial

height  increases,  while  the  bubble  nucleation  time

increases  with  height.  Besides,  the  particle  height

influences both parameters markedly below the critical

height,  whereas  its  effect  diminishes  substantially

above  this  threshold.  This  work  elucidates  the

mechanism  through  which  particle  state  and  the

transformation  processes  influence  nanoscale  boiling

heat  transfer,  providing  a  theoretical  foundation  for

enhancing boiling heat transfer.

Keywords: nanoparticles, nanofluids, boiling heat transfer, molecular dynamics
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