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随着电子元件高性能化和小型化的发展, 纳米通道内工质的流动传热问题受到了更多的关注. 本文采用

分子动力学模拟方法, 模拟了 300, 325, 350 K的纳米通道中流体的流动传热情况, 工质为水, 水中不凝性气

体用氩气代替. 结果表明: 流动过程中, 氩原子形成高势能团簇, 随着温度升高, 流体势能上升, 团簇逐渐减小

或消失; 少量气体原子能够促进流动, 而较多氩气会导致通道中心区域形成较大气体团簇而阻碍流动, 同时,

被加热的工质能显著减小流动阻力系数; 近壁面区域流体温度高于中心区域, 团簇内部原子活动更加剧烈,

平均分子动能更大, 温度更高; 水的氢键结构可以促进纳米通道内的传热, 氩原子会影响氢键数量, 高温会破

坏水分子形成的氢键网络, 使努塞尔数下降. 本研究分析了不凝性气体影响下微通道内水分子流动传热的机

理, 为电子设备的强化传热提供了理论指导.
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1   引　言

随着微纳米科学技术的不断发展, 电子器件的

性能需求日益增加 [1]. 微纳米处理技术的进步使计

算机芯片的运算速度大幅增大, 但芯片产生的热量

也剧烈升高 [2]. 为了满足高性能芯片的冷却需求,

微纳米通道中流体的散热问题受到越来越多研究

学者的重视. 然而在微尺度下, 物质运输与能量传

递都被限制在一个狭小的空间内, 在分子力效应、

表面张力效应等多种微尺度效应的作用下, 实验的

测量精度受到很大的限制, 宏观尺度下流体流动规

律的原理不再适用 [3,4]. 为了更好地对纳米通道进

行分析, 研究者把目光转向分子动力学方法. 分子

动力学方法从微观原子运动的角度出发, 运用计算

机模拟技术准确地描述分子之间的作用力, 并且不

受时间与空间的限制, 对揭示微观层面机制提供了

新的视角. 因此, 分子动力学方法成为当前研究微

纳米通道中流动传热问题的主要方式 [5].

在纳米尺度下, 壁面效应能够对流道内工质的

流动产生较大影响, 很多学者对纳米通道内流体的

流动情况和输运特性进行了深入研究. Shi等 [6] 采

用分子动力学方法研究了表面润湿性与数密度之

间的关系, 结果表明随着表面润湿性的提高, 密度

振荡的幅度更大, 密度峰和密度谷之间的间距缩

短, 密度振荡行为更加明显. Voronov等 [7] 研究了

流体的 Couette流动, 发现当固体壁面与流体之间

的接触角超过某一特定值时, 接触角的增大会导

致滑移长度的减小. Zhang和 Chen [8] 研究了三维

Couette流动系统中的界面速度滑移, 结果表明,

无论液体在横向还是纵向流动, 粗糙表面都会引

起额外的能量损失, 并导致纳米通道中界面速度的

降低. Priezjev[9] 研究了表面能和剪切速率对简单

流体流动中滑移长度的影响, 发现在弱壁面-流体
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相互作用下, 滑移长度随剪切速率呈非线性关系.

Semiromi和 Azimian [10] 设置了不同驱动力作用

下的流动模型, 发现平均轴向速度在通道中心线附

近具有对称分布, 并且外部驱动力的增大可以增大

流体的最大和平均速度值, 此外, 还发现滑移长度

和滑移速度是驱动力的函数.

纳米通道内流体的传热问题也引起了诸多学

者的关注. Markvoort等 [11] 使用分子动力学研究

了润湿性对界面热输运性质的影响, 结果表明, 润

湿性的提高有利于原子之间的热传递. Zhou等 [12]

构建了铜原子壁面与氩原子流体间的传热模型, 结

果表明, 即使对于超亲水表面, 固-液相互作用强度

的增大仍然能够显著增强核沸腾传热性能. Bao

等 [13] 研究了光滑热基底约束的薄液膜中滑移长度

随温度和速率的变化规律, 发现对于亲水壁面和疏

水壁面, 流体的温度都会随着剪切速率的上升而升

高. Ge等 [14] 模拟热流体流过冷壁面的纳米通道,

发现努塞尔数随着流体与壁面之间作用力的增强

而升高, 表明对流换热可以通过增加表面润湿性增

强. Yao等 [15] 建立了恒定壁面温度下纳米通道内

的对流换热模型, 研究了固-液相互作用力对流动

和传热特性的影响, 发现相互作用能够在一定范围

内有效提高整体的传热性能, 如果相互作用力继续

增大, 流动阻力的显著增大将削弱纳米通道整体传

热性能的提高.

目前, 对于纳米通道中的流动传热问题, 大多

数研究选取了简单原子作为流动工质. 水作为实际

工程应用广泛的流体, 其流动与传热特性也受到了

学者们的关注. Alkhwaji等 [16] 采用分子动力学方

法对水分子的热力学性质进行了研究, 并与实验结

果进行了比较, 结果表明, 模拟水分子的导热系

数、黏度、密度、比热容、比热压、普朗特数和体积

热膨胀系数均于实验结果相当接近, 证明了分子动

力学模拟的有效性. Hong等 [17] 通过模拟发现液态

水分子中存在具有一定间距的纳米气泡团. Xi等 [18]

研究了固体壁面与水分子间的传热机理, 结果表

明, 增大相互作用强度有利于水分子形成氢键网

络, 从而增强界面传热.

综上所述, 目前研究水分子作为工质的纳米通

道流动传热问题还不够详细, 而考虑纳米气泡对水

分子热力学与动力学性质影响的研究更是较少. 本

文采用分子动力学模拟方法, 构建了水分子掺入不

凝性气体情况下的流动传热模型, 选用氩这一单原

子分子作为气体原子, 以达到简化计算与提高计算

精度的目的. 通过设置 5种不同氩原子含量的流

体, 在 300, 325, 350 K的热源温度下, 对流体工质

的流动与传热性能进行了深入研究, 并通过分析气

体团簇的变化, 揭示其影响机理. 

2   仿真模型和模拟设置
 

2.1    物理模型和模拟方法

纳米通道内流体流动的模型如图 1所示. 仿真

模型的尺寸为 15 Å × 110 Å × 80 Å (x × y × z).

纳米通道壁面由铜原子构成, 按照面心立方结构

(FCC)进行排列, 晶格常数为 3.62 Å. 初始流动模

型如图 1所示, Z 方向上最外层的两层铜原子 (绿

色原子层)是固定的, 厚度为 3.62 Å, 用于防止模

型在运算期间发生迁移或变形; 临近最外层的两层

铜原子 (橙色原子层)为加热层, 厚度为 3.62 Å, 被

用作热恒温器, 由 Langevin恒温器控制; 内层原

子 (黄色原子层)与流体接触, 起到导热作用; 加热

层与导热层的铜原子受弹簧力约束, 以便铜原子

在模拟过程中交换能量时能够维持在其原始位置

振动, 弹簧力大小为–Kr, 其中 K 是弹簧常数, 大

小为 0.426 eV/nm, r 是原子实际位置于原始位置

 







(a)
Fixed layer

Heating layer

Thermal layer

=0.0005 kcal/(molSA) 



(b) 

图 1    模拟系统图

Fig. 1. Simulation system.
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之间的距离. 流体区域由水分子和氩原子组成, 其

中红色原子为氧原子, 白色原子为氢原子, 蓝色原

子为氩原子, 均匀分布于间距为 H = 50 Å的固体

壁面之间, 流道内的原子数量如表 1所列. 流体在

外力 F 的作用下沿 Y 方向流动, 为提高模型的真

实性和系统的稳定性, 在 X, Y, Z 方向上采用周期

性边界条件.
 
 

表 1    流道内的粒子数量
Table 1.    Number of particles in the channel.

NH2O NAr

Case 1 2600 0

Case 2 2200 600

Case 3 2400 400

Case 4 2400 300

Case 5 2400 120
 

在本模拟中, 水分子模型采用 TIP4P模型, 该

模型在化学键 H—O—H夹角的对角线上距离氧

原子 0.0125 nm处引入一个虚拟原子, 并将原本氧

原子上的负电荷置于该虚拟原子上 (该虚拟原子只

含电量 , 不含质量), 以改善水分子周围的静电

分布, 正电荷位置保持不变. 水分子氢氧键长为

0.09572 nm, 键角为 104.52°, O原子和 H原子所

带电荷分别为 1.04ec 和 0.52ec, ec 为单个电子所带

的电荷.

本文采用 12-6 Lennard-Jones (LJ) 势能模型

应用于流体原子间及固-液原子间 [19], 其表达式为 

U(rij) = 4ε

[(
σ

rij

)12

−
(

σ

rij

)6]
, r < rc, (1)

式中, U 为原子间的相互作用力, rij 为原子间的距

离, εij 为原子间的势能参数, σij 为原子间的尺寸参

数, rc 为截止距离. 各原子之间的相互作用势能参

数及作用距离如表 2所列 [20].
 
 

表 2    各原子之间的相互作用势能参数及尺寸参数
Table 2.    Interaction  potential  energy  parameters  and

size parameters of each atom.

原子种类 势能参数 ε/(kcal·mol–1) 尺寸参数 σ/nm

O-O 0.1554 0.3166

H-H 0 0

Ar-Ar 0.2392 0.3040

Cu-Cu 0.2379 0.2340
 

εij σij对于其他原子间的势能参数  与尺寸参数  ,

采用 Lorentz-Berthelot混合方法进行计算 [21]: 

εij =
√
εiεj , (2)

 

σij =
1

2
(σi + σj) . (3)

仿真系统的时间步长设置为 1 fs, 采用 Velo-

city-Verlet算法对流体原子运动方程进行求解. 为

了使模拟计算的结果更加准确, 在初始时刻, 为

每个分子设定随机的速度及位置. 将整个系统在

NVT系综下进行弛豫, 系统中的所有原子在 280 K

的温度下随机运动, 计算 50万步 (0.5 ns)以实现

热力学平衡. 然后撤消整个系统的 NVT系综, 并

将其设置为 NVE系综, 加热层原子设置 NVT系

综, 对流体区域的水分子和氩原子在 Y 方向上施

加一个外力 F = 0.0005 kcal/(mol·Å), 继续运行

50万步 (0.5 ns), 然后重新开始计时并运行 1000万

步 (10 ns), 并对整个系统进行区域划分, 统计数据.

本文中分子动力学模拟均采用 LAMMPS开源代码

实现, 系统可视化使用 OVITO可视化软件完成 [22]. 

2.2    模拟方法验证

为了验证模型及参数设置的正确性, 对纳米通

道中水分子的流动传热特性进行验证. 具体是采用

了Xi等 [18] 的工作, 构建了一个 33 Å×124 Å×24 Å

的水分子流动传热模型, 如图 2(a)所示. 固体基底

原子采用面心立方结构进行排列, 晶格常数设置为
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图 2    水分子流动传热模拟验证　(a) 模型示意图; (b) 温

度分布

Fig. 2. Validation of water molecule flow heat transfer sim-

ulation: (a) Model Schematic; (b) temperature distribution.
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εs

σs

4.086 Å, 相互作用参数设置为  =4.5608 kcal/mol

和   = 0.2633 nm, 热基底与冷基底的间距 D =

52 Å. 系统在 NVT系综下达到平衡后, 将热基底

的温度设置为 353 K, 冷基底温度设置为 293 K,

并进行 4 ns的数据收集. 模拟的水分子温度分布

如图 2(b)所示, 将结果与 Xi等 [18] 提供的研究数

据进行对比, 基于冷热源的 60 K温差尺度下, 最

大相对误差约为 1.32%, 因此, 可认为本文构建的

模型与算法准确可靠. 

3   结果与分析
 

3.1    不凝性气体对势能分布的影响

为了深入探究纳米通道内不凝性气体对流动

传热的影响, 首先计算了流体的势能分布. 势能可

以直观显示出原子在纳米通道中的排布情况, 同时

反映原子之间的相互作用能 . 流体在 300,  325,

350 K热源温度作用下的势能分布如图 3所示 ,

Case 1中不含不凝性气体 , 通道内水分子的势

能分布相对均匀, 而对于 Case 2, Case 3, Case 4,

Case 5, 由于不凝性气体的存在, 流体在流动的过

程中, 氩原子会形成团簇, 并集中分布在纳米通道

的中心区域 , 其表现为一个明显的高势能区域 ,

Case 2中氩原子含量最多, 形成的团簇更大, 高势

能区域也更大. 固-液界面处始终存在着低势能区

域 (深蓝色区域), 使更多的流体原子被壁面捕获.

在相同的热源温度下, Case 1的低势能区相较于

其余 4种情况更加显著, 这意味着氩原子的存在削

弱了固体壁面与水分子之间的相互作用力. 当 T0 =

300 K时, 流体的势能较低, 氩原子形成的团簇更

大; 而随着热源温度的上升, 流体的势能升高, 氩

原子团簇逐渐变小, 并且热源温度达到 350 K时,

Case 3, Case 4, Case 5中的氩原子团簇基本消失,

表明热源温度的升高可以显著增加原子运动的剧

烈程度, 使纳米通道中原子整体分布趋向均匀.

数密度反映了通道内水分子和氩原子的分布

情况, 对流体的势能分布情况作出进一步的解释,

分别统计了水分子和氩原子在纳米通道内的数密

度分布, 如图 4所示. 图中, 横坐标为纳米通道的 Z

方向, 单位为Å, 纵坐标为水分子数密度, 单位为Å–3.

水分子和氩原子的数密度在近壁面处均出现了明

显的振荡现象, 这意味着壁面附近流体的分层现象

更加显著; 壁面捕获了更多的水分子, 从而形成了

图 3中的低势能区. 图 4(a), (b)展示了 300 K热

源温度下水分子和氩原子的分布情况, 水分子在壁

面附近存在高密度层, 而氩原子更多地集中在了中

心区域. Case 1的情况下由于纳米流道中不存在

氩原子, 其中心区域数密度基本保持恒定; Case 2

中水分子的数量最少, 同时水的数密度最低; Case 3,

Case 4, Case 5水分子数密度在中心区域基本相

同, 而对于壁面处的高密度层, 数密度峰值分别为

0.0738, 0.0743, 0.0751, 这意味着氩原子数量的增

加可以削弱壁面对水分子的吸引力. 图 4(c), (e)分

别对应热源温度 T0 = 325, 350 K的情况. 通过对

 

Case 1 Case 2 Case 3 Case 4 Case 5

0=300 K

0=325 K

0=350 K

-4.0 -3.5 -3.0 -2.5 -2.0 -1.5 -1.0 -0.5 0

Potential energy/(kcalSmol-1)

图 3    流体的势能分布

Fig. 3. Potential energy distribution of a fluid.
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比图 4(a), (c), (e)可知, 随着热源温度的上升, 流

体的分层现象被削弱, 出现这种现象的原因是高温

使纳米通道内分子运动更加剧烈, 导致壁面吸附水

分子的能力变弱, 水分子有更大的可能性脱离壁面

的束缚. 图 4(b), (d), (f)展现了不同温度下氩原子

数密度的变化规律, 随着热源温度的升高, 氩原子

在壁面附近的分层现象也随之减弱, 整体的数密度

分布更加均匀.
 

3.2    不凝性气体对流体速度的影响

纳米通道内流体的速度分布是研究流体流动

特性的重要参数. 当实际流体流过固体壁面时, 沿

着 Y 方向的速度可以通过的 Navier-Stokes方程

来确定, 其表达式为 

ρ(y, z)uf,Y
∂uf,Y
∂y

= −∂p

∂y
+ µ

∂2uf,Y
∂z2

, (4)

ρ(y, z) µ

uf,Y
∂uf,Y
∂y

其中,   是流体的质量密度,   是流体的剪切

黏度,   是沿 Y 方向流体的流动速度,   是

沿 Y 方向的压力梯度. 在本模拟中, 流速在 Y 方向

上保持不变, 因此, (5)式可以简化为 [23]
 

∂p

∂y
= µ

∂2uf,Y
∂z2

. (5)
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图 4    流体的数密度分布　(a) T0 = 300 K, H2O; (b) T0 = 300 K, Ar; (c) T0 = 325 K, H2O; (d) T0 = 325 K, Ar; (e) T0 = 350 K,

H2O; (f) T0 = 350 K, Ar

Fig. 4. Number density distribution of fluids: (a) T0 = 300 K, H2O; (b) T0 = 300 K, Ar; (c) T0 = 325 K, H2O; (d) T0 = 325 K, Ar;

(e) T0 = 350 K, H2O; (f) T0 = 350 K, Ar.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 73, No. 9 (2024)    094701

094701-5

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


图 5为 5种类流体在 300, 325, 350 K的热源

温度下的速度分布. 横坐标为 Z 方向, 单位为Å, 纵

坐标为流体在 Y 方向的平均流速, 单位为 m/s, 流

体速度分布结果采用二次多项式函数进行拟合. 纳

米通道内流体的速度分布呈泊肃叶流动, 中心的主

流区域流速较高, 近壁面区域由于受到固体壁面的

约束导致流速较低. 从图 5(a)可以看出, Case 5的

情况下, 流体的平均速度最高, 超过了纯水情况下

的 Case 1, 而氩原子含量最高的 Case 2平均流速

最低. 这意味着少量气体原子的存在可以削弱固体

壁面对水分子高密度层的吸引力, 从而起到促进流

动的作用; 而更多气体原子的出现导致中心区域形

成更大的团簇, 使纳米通道内流体的流动受到一定

的阻碍. 对比图 5(a), (b), (c)可得, 随着热源温度

T0 从 300 K升高至 350 K, 流体流动速度明显上

升, 这是因为温度的升高会致使分子运动更加剧

烈, 同时, 固体壁面对流体的吸附能力也被削弱.

图 5(c)中, 在 T0 = 350 K的情况下, Case 1的速

度有超过 Case 5的趋势, 这表明了高温对固-液相

互作用的削弱能力相较于不凝性气体而言更强, 少

量不凝性气体为流动带来的促进作用在高温下已

经很小.

图 6统计了纳米通道内流体边界区域的速度

滑移. 从图 6可以看出, 流体的速度滑移始终为正

滑移, 且更高的热源温度会产生更大的速度滑移.

Case 3, Case 4, Case 5的速度滑移在 T0 = 300,

325, 350 K的情况下均大于 Case 1, 这种现象说

明了不凝性气体对水分子高密度层有一定的吸引

作用, 从而减小了边界处的流动阻力; 而 Case 2中

更多的气体原子使得氩原子团簇结构对流体流动

产生了阻碍作用, 导致速度滑移更低. 通过对比

Case 2, Case 3, Case 4, Case 5可以发现, 在水中

加入少量的气体原子可以削弱通道壁面的约束力,

使得边界区域的速度滑移更大, 而更多气体原子的

加入会阻碍微通道内的流动. 此外, 在高温的情况

下, 纳米通道内的流体流动的速度滑移显著增大.

计算了存在不凝性气体情况下流体的的流动

阻力系数. 流动阻力系数是影响流动的重要因素,

从流动阻力的角度分析流动的影响是有说服力的.

阻力系数 f 可定义为
 

f =
(∆p/LY )Dh

(1/2)ρu2
m

, (6)
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图 5    流体的速度分布　(a) T0 = 300 K; (b) T0 = 325 K;

(c) T0 = 350 K

Fig. 5. Velocity  distribution  of  fluids:  (a)  T0  =  300 K;

(b) T0 = 325 K; (c) T0 = 350 K.
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图 6    流体的速度滑移

Fig. 6. Velocity slip of fluids.
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ρ ∆p

Dh

fY fY

∆p ·A

其中,   是流体的质量密度,   表示沿着通道流动

方向长度为 LY 的压降, um 是通道横截面处的平均

流体速度,    是水力直径. 当水分子流过纳米通

道时, 由于在 Y 方向上对 N 个水分子中的每一个

施加外力   , 使得流体被驱动. 因此,    的大小

对应于  , 在分子动力学模拟中可以推导出以

下公式进行计算 [24]: 

f =
fY Dh

(1/2)mu2
m
. (7)

根据 (5)式, 计算了上述各种情况下的阻力系

数, 如图 7所示. 流动阻力系数 f 与平均流体速度

的平方呈反比关系, 这意味着阻力系数也会受热源

温度的影响. 当热源温度相同时, 氩原子含量最高

的 Case 2的阻力系数始终最大, 而含有最少氩原

子的 Case 5阻力系数最小, Case 3, Case 4与纯水

情况下的 Case 1阻力系数相差不大. 随着热源温

度 T0 从 300 K升高至 350 K, 5种情况下的阻力

系数均显著减小, 这意味着高温能够有效降低微通

道内的流动阻力. 值得一提的是, 当 T0 = 350 K

时, Case 1的阻力系数减小至 50.7, 低于 Case 4情

况下的 65.5, 且与Case 5情况下的 45.2已经相差很

小. 这表明在高温的情况下, 少量不凝性气体原子

的存在对微通道内流体流动的促进作用受到削弱,

而热源温度对流体阻力系数的影响则更加显著. 

3.3    不凝性气体对流体传热的影响

为了探究不凝性气体对纳米通道内传热特性

的影响 , 计算了 5种流体在热源温度 T0 分别为

300, 325, 350 K的情况下的温度分布. 在分子动力

学模拟中, 流体的温度基于动力学输出, 并通过如

下公式得到 [25]: 

T =

NH2O∑
i=1

1

2
m|vi − vi|2

3KBNH2O
, (8)

vi vi

KB NH2O

式中,   为单个水分子的速度,   为宏观流体的平

均速度,   为玻尔兹曼常数,   为纳米通道中

水分子的数量, m 为水分子的质量.

纳米通道内流体的温度分布如图 8所示. 图 8(a)

展示了 300 K热源温度下流体的温度云图. 可以

观察到, 近壁面区域流体的温度略高于中心区域;

Case 1情况下流体的平均温度最高, 温度分布也

最为均匀; 对于 Case 2, Case 3, Case 4, Case 5这

4种含有氩原子流体的情况, 流体的平均温度比纯

水更低, 但在纳米团簇处会形成一个高温区域, 这

是因为团簇内部氩原子活动更加剧烈, 平均分子动

能更大. T0 = 325 K的情况如图 8(b)所示, 随着

热源温度的升高, 氩原子形成的团簇更小, 虽然流

体的温度随之升高, 但平均温度与热源温度之间的

温差变大, 意味着流体的传热能力受到影响. 图 8(c)

展示了 350 K热源温度下流体温度分布情况, 可

以明显地看出, 纳米团簇的减小或消失使得温度的

分布更加均匀, 且流体与壁面之间的温差更大, 这

一现象表明高温使得流体原子运动更加剧烈, 同时

传热能力产生恶化.

水的氢键结构可以影响纳米通道内的传热作

用 [26], 图 9展示了氢键结构的示意图. 使用 VMD

软件对氢键数量进行了统计, 氢键的判定依据是两

个水分子的两个氧原子之间的距离小于 3.5 Å, 并

且连接两个氧原子的矢量与氧和氢原子的矢量之

间的角度小于 35°. 从热运动的角度看, 氢键网络

的形成可以更好地将一侧水分子的动能传递到另

一侧, 有利于流体的热传递.

图 10展示了 300 K热源温度下纳米通道内的

氢键数量. 在模拟开始时, Case 1的水分子数量最

多, Case 2水分子最少, 而 Case 3, Case 4, Case 5

水分子数量相同, 因此氢键数量也呈现出相同的规

律. 从图 10(a)可以看出: 随着模拟过程的进行, 纳

米通道内流体的氢键数量逐渐收敛 , 流体的流

动在 3 ns时趋于稳定; 相较于 Case 3和 Case 4,

Case 5收敛的数值最小, 这是因为 Case 5内总原

子含量更少, 流动趋于稳定后, 流体原子的平均间

距更大, 这不利于氢键的形成; 另外, 统计了 Case 3

在不同热源温度的情况下氢键数量的变化 , 如
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图 7    流体的阻力系数

Fig. 7. Drag coefficient of fluids.
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图 10(a)插图所示, 当热源温度上升时, 流体的氢

键数量明显减少, 该现象表明高温会破坏水分子形

成的氢键网络, 这意味着热源温度 T0 升高时, 虽

然水分子吸收的总热量会增加, 但它的传热能力也

会受到一定的限制. 图 10(b) 统计了 300 K温度下

流动稳定后平均单个水分子形成的氢键数量, Case 1

中平均单个水分子形成的氢键数量最多, Case 2

形成氢键最少, Case 3与 Case 4略高于 Case 5,

这一现象表明纳米通道中水分子数量的增加能够

提高平均单个水分子形成的氢键数量, 而氩原子对

氢键的影响幅度较小.

为了探究纳米通道内的综合流动传热能力, 计

算了努塞尔数 Nu, Nu 是衡量对流换热强度的无量

纲数. 它表示流体底层的热传导阻力与对流热传递

阻力之比. 计算公式如下 [27]: 

Nu =
hcDh

λ
, (9)

hc Dh λ

hc

其中   是对流传热系数,    是特征尺寸,    是流

体的热导率. 对流换热系数   可由局部平均温度
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280.0 282.5 285.0 287.5 290.0 292.5 295.0 297.5 300.0/K

(b)

305.0 307.5 310.0 312.5 315.0 317.5 320.0 322.5 325.0/K

(c)

330.0 332.5 335.0 337.5 340.0 342.5 345.0 347.5 350.0/K

图 8    流体的温度分布　(a) T0 = 300 K; (b) T0 = 325 K; (c) T0 = 350 K

Fig. 8. Temperature distribution of fluids: (a) T0 = 300 K; (b) T0 = 325 K; (c) T0 = 350 K.
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图 9    氢键示意图

Fig. 9. Hydrogen bonding schematic.
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图  10    流体的氢键数量　(a)氢键数量 ; (b)平均单个水

分子形成的氢键数量

Fig. 10. Number of hydrogen bonds in fluids: (a) Number of

hydrogen bonds; (b) the average number of hydrogen bonds

formed by a single water molecule.
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Tave  计算: 

hc =
λ

TW − Tave

(
dT
dz

) ∣∣∣
z=0

, (10)

TW Tave(
dT
dz

) ∣∣∣
z=0

其中,    是壁面温度,    是沿 Z 方向的局部平

均温度,   是使用二次多项式函数拟合固

体-液体界面处流体温度分布而获得的流体温度梯

度. 结合 (9)式和 (10)式可以得到: 

Nu =
hcDh

λ
=

2H

TW − Tave

(
dT
dz

) ∣∣∣
z=0

, (11)

式中, H 是纳米通道的高度.

图 11显示了 5种情况下流体的努塞尔数 (Nu).

可以观察到, Nu 受氩原子含量和热源温度影响, 热

源温度的升高会导致 Nu 小幅下降. Case 1的情况

下, 更多的水分子形成了氢键网络, 有利于强化流

体的流动传热, 因此 Nu 最大; Case 2水分子相对

较少致使 Nu 偏低; Case 3相较于 Case 4, Case 5,

纳米通道内原子排列更加紧密, 传热效果更好. 值

得一提的是, 在 T0 = 350 K时, Case 2的 Nu 达

到了 3.51, 超过了 Case 5的 3.48, 这意味着高温破

坏了水分子的氢键网络, 在这种情况下, Case 2有

更多的流体原子参与了传热, 因此其努塞尔数更

大. 总的来说, 氩原子的出现会对纳米通道内流体

的流动传热产生一定的影响, 但从整体上来看, Nu

的变化幅度较小; 高温的情况下, 水分子形成的氢

键网络受到影响, 升高热源温度虽然可以使流体吸

收的总热量增大, 但会小幅降低流体的传热效率. 

4   结　论

本文采用分子动力学模拟的方法, 研究了含有

不凝性气体的水分子在纳米通道中的流动传热特

性, 探讨了在 300, 325, 350 K热源温度作用下氩原

子对流体密度、速度和温度的影响, 具体结论如下:

1) 流体在流动的过程中, 不凝性气体氩原子

易形成团簇居于流道的中心区域, 并且具有较高的

势能; 固-液界面处存在低势能区域, 并且氩原子的

存在使低势能区域减小; 热源温度的升高可以显著

增加原子运动的剧烈程度, 使纳米通道中流体平均

势能升高; 水分子和氩原子的数密度在近壁面处的

分层现象变得显著, 水分子在壁面处会出现高密度

层, 氩原子集中分布在中心区域; 随着热源温度的

上升, 水分子数密度峰值降低, 壁面吸附水分子的

能力变弱, 氩原子分层现象也随之减弱, 原子整体

分布趋向均匀.

2) 少量气体原子的存在可以促进流体的流动,

而更多气体原子的出现会导致中心区域形成团簇,

从而对流动产生阻碍作用; 高温同样会使得纳米通

道内的流体流动速度与速度滑移更大; 阻力系数受

氩原子含量和热源温度影响, 氩原子含量最高的情

况下阻力系数始终最大, 而含有少量氩原子对流体的

影响较小, 随着热源温度升高, 阻力系数显著减小.

3) 近壁面区域流体的温度略高于中心区域,

但纳米团簇内部氩原子活动更加剧烈, 平均分子动

能更大, 温度较高; 随着温度的上升, 纳米通道内

流体的势能升高, 氩原子形成的团簇逐渐变小或消

失. 水的氢键结构可以影响纳米通道内的传热, 随

着模拟进行, 纳米通道内流体的氢键数量逐渐收

敛, 流动趋于稳定; 氩原子会对氢键数量和流动传

热产生影响, 但从整体上来看, 努塞尔数的变化幅

度较小; 当热源温度上升时, 流体的氢键数量明显

减少, 这意味着高温会破坏水分子形成的氢键网

络, 流体的努塞尔数下降, 从而导致流体的传热效

率受到负面影响.
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Abstract

With the development of higher performance and miniaturization of electronic components, the flow heat

transfer  of  working  fluids  in  nanochannels  has  received  more  attention.  To  elucidate  this  phenomenon,

molecular  dynamics  simulations  are  used  to  simulate  the  behaviors  of  fluids  within  nanochannels  at

temperatures of 300 K, 325 K, and 350 K. Water serves as a flow medium, with argon substituted for any non-

condensable  gases.  In  the  flow  process,  argon  atoms  aggregate  into  clusters  that  are  characterized  by  high

potential energy. As the temperature rises, the concomitant increases in the fluid’s potential energy, which leads

to the gradual diminution or complete dissipation of these clusters. A minor presence of gas atoms can facilitate

fluid movement;  however,  an excess  of  argon promotes the formation of  larger gaseous clusters  in the central

region of the channel, thereby impeding fluid flow. Concurrently, the application of heat to the fluid appreciably

diminishes the coefficient of flow resistance. The temperature of the fluid in the near-wall region exceeds that of

the  central  area.  In  the  clusters,  the  atoms exhibit  heightened activity,  leading to  an increase  in  the  average

molecular  kinetic  energy  and  a  concomitant  rise  in  temperature.  The  inherent  hydrogen-bonding  structure  of

water  enhances  heat  transfer  within  the  nanochannels.  Argon  atoms  exert  an  influence  on  the  number  of

hydrogen bonds, and rising temperatures disrupts the hydrogen-bond network established by water molecules,

ultimately leading to a decrease of the Nusselt number. This investigation offers insights into the heat transfer

dynamics  of  water  molecular  flow  within  microchannels  under  the  perturbation  of  non-condensable  gases,

thereby furnishing theoretical guidance for enhancing heat transfer within electronic devices.
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