
 

外电场作用下纳米结构表面的固-液界面传热特性
齐凯    朱星光    王军†    夏国栋

(北京工业大学, 传热强化与过程节能教育部重点实验室暨传热与能源利用北京市重点实验室, 北京　100124)

(2024 年 5 月 17日收到; 2024 年 6 月 15日收到修改稿)

在固体表面布置纳米结构是一种强化固-液界面传热的简单有效的方法. 但是, 当固-液界面相互作用较

弱时, 由于纳米结构并不能被液体浸润, 纳米结构的存在反而会弱化固-液界面之间的传热, 而外电场的施加

则可以解决这一问题. 本文基于分子动力学模拟的方法, 研究了纳米结构固-液界面在外电场作用下的传热特

性. 通过在 2块平行金属板布置数量相同的正负电荷, 产生垂直于板面的均匀电场, 并在下层金属板上布置

了不同尺寸的纳米结构. 结果表明: 在外电场作用下, 纳米结构处会产生电润湿现象, 固-液界面的润湿状态

能够从 Cassie态变为Wenzel态, 界面处的 Kapitza热阻长度明显减小, 因而热流密度显著增大; 当电荷量增

至发生电冻结的临界值, 液态水会产生电冻结现象, 其热导率骤增至 1.2 W/(m·K), 热流密度也随之发生骤增;

继续增加电场强度, 由于电冻结现象的发生, 固-液界面热阻则基本保持不变.
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1   引　言

随着电子技术的发展, 电子芯片的特征尺寸越

来越小, 集成度越来越高, 使得其单位面积上生成

的热量急剧升高, 过多的热量聚集会导致电子器件

温度过高, 成为了当前制约微电子设备性能和可靠

性的关键因素之一 [1]. 作为一种新兴散热方法, 液

体冷却技术因其较高的传热系数而得到了广泛应

用 [2]. 一般而言, 当热量通过固-液界面进行传递时,

由于固体和液体之间的热力学性质存在显著的差

异, 界面附近会产生不连续的温度分布, 称之为温

度跃变, 而这种温度跃变通常是 Kapitza热阻 [3] 导

致的, 其定义如下:
 

RK =
∆T

q
(1)

式中, RK 为界面处的Kapitza热阻或界面热阻, ∆T

为界面上的温度跃变, q 为通过界面的热流密度.

固-液界面热阻受多种因素的影响, 一般认为,

固-液相互作用强度 (表面润湿性)的增加会导致

RK 的减小 [4–6], 界面温度的增加使 RK 呈指数形式

减小 [7], 表面粗糙度的增加能够有效降低 RK[8,9].

近期研究表明, 在固体表面布置纳米结构是一种强

化固-液界面传热的简单有效的方法. Chakraborty

等 [10] 和 Yao等 [11] 发现, 表面粗糙度的增加能够显

著增强液体和壁面之间的热传递, 原因是两者之间

的接触面积得到了增加; Rashidi等 [8] 及 Qin等 [12]

指出, 表面粗糙度的增加削弱了界面附近液体原子

的扩散特性, 导致更多的液体原子被困于纳米结构

中, 进而使液体原子与固体表面的接触时间延长,

影响界面处的热流量.

当液滴被放置于纳米结构表面时, 根据润湿程

度的不同一般会出现 2种状态 [13,14]: 如果液滴漂浮

于粗糙的纳米结构表面上, 则称为 Cassie态; 如果

液滴浸泡纳米结构, 则称为 Wenzel态. 与 Cassie

态相比, Wenzel态与固体表面会产生更小的接触
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角, 接触面积更大, 因此 Kapitza热阻会更低, 界

面传热效果更好. 一般情况下, 当液滴被放置于纳

米结构表面时, 在加热、振动以及施加压力等外界

作用下可以实现 Cassie态到 Wenzel态之间的润

湿状态转变 [15–18]. 即使是具有相同亲疏水性的粗

糙表面, 液滴也会因为纳米结构的不同而形成不同

的润湿状态 [17].

通过外加电场, 也可以改变液体和固体之间的

表面张力接触角. 早在 1875年, Lippmann[19] 便在汞

和电解质之间施加电压时就观察到了毛细管力的

降低, 随后提出了著名的 Lippmann-Young方程.

在此基础上, Orejon等 [20] 利用 Lippmann-Young

方程进一步从理论上验证了接触角受外加电场变

化的影响. 在纯水中, 当受到均匀外加电场时, 水

分子会产生重新定向并发生位移 [21–24], 这是由于

水分子极化产生的电场力主导了分子间的相互作

用, 这种现象被称为电拉伸 [21]. 即使在室温下, 外

加电场的存在也会使水分子形成冰状结构, 导致水

的相态发生变化, 这种现象被称为电冻结 [25–29]. 近

期, 关于电润湿以及电冻结在传热强化方面的研究

得到了许多关注. 在池沸腾换热过程中, 气膜的存

在导致热阻的增加, 而施加外电场可以将液体拉向

固体表面, 从而强化沸腾换热过程甚至可以增加沸

腾换热的临界热流密度 [18,30,31].

作为一种主动控制传热的典型技术, 纳米结构

强化固-液界面传热的主要机理在于液体对纳米结

构具有良好的润湿性. 但是, 当固-液界面相互作用

较弱时, 纳米结构的存在反而会弱化固-液界面之

间的传热, 原因是此时液体并不能够浸润纳米结

构 (Cassie态), 从而增大了界面热阻. 由前文可知,

利用电场操纵液体的现象可以改变固-液界面之间

的润湿性 [32,33], 有望解决纳米结构固-液界面相互

作用较弱时界面热阻较大的问题. 因此, 本文将利

用外电场改变纳米结构的浸润状态, 实现在疏水表

面上由 Cassie态到 Wenzel态之间的润湿状态转

变, 强化固-液界面传热.

本文基于分子动力学模拟方法, 建立了外电场

作用下纳米结构表面的固-液界面传热模型, 探究

外电场强度和纳米结构尺寸的变化对固-液传热过

程的影响规律. 计算结果表明, 在外电场作用下,

纳米结构处会产生电润湿现象, 固-液界面的润湿

状态能够从 Cassie态变为 Wenzel态, 因而固-液

界面热阻降低. 

2   分子动力学模型
 

2.1    结构设置

本文采用分子动力学方法进行模拟, 该方法遵

循牛顿力学定律, 通过对原子的运动方程进行积分

来追踪原子的位置及动量的时间演化, 再采用统计

力学方法对原子的运动过程进行统计, 最终能够得

到整个系统的热力学状态参数和其他宏观性质. 基

于 LAMMPS (large-scale atomic/molecular massi-

vely parallel simulator)软件, 本文构建了外电场

作用下纳米结构表面固-液界面传热的计算模型 [34].

如图 1所示, 该模型由 2块平行金属板和中间的去

离子水组成, 其中金属板由晶格常数为 0.408 nm

的面心立方晶体组成, 水分子采用 SPC/E (exten-

ded  simple  point  charge  models)模型 , 并使用

SHAKE算法对键角进行固定. 该模型中金属板最

外层的 3层原子被设置为电荷层, 分别将一定量的

正负电荷均匀布置于上、下 2个电荷层的原子上,

以在系统内部形成均匀电场. 模型的 x 和 y 方向设

置为周期性边界条件, z 方向为固定边界条件.
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图 1　纳米结构界面的固-液传热系统模型

Fig. 1. Heat transfer system at nanostructured interface.
 

为了计算周期性边界系统中的长距库仑相互

作用, 模拟过程中使用了 PPPM (particle-parti-

cle-particle-mesh)求解器, 并采用 Velocity-Verlet

算法以 1 fs的时间步长对原子的牛顿运动方程进

行积分. 在本文的分子动力学模拟中, 系统初始

温度为 313 K, 所有原子的初始速度分布均服从

Maxwell速度分布. 初始时系统在 313 K的温度下

进行 1 ns的弛豫, 随后使用 Nose-Hover热浴进行

温度的控制, 控温层同样设置为金属板的上、下平

板最外层的 3层原子. 在此过程中, 为了避免液态

水发生相变 (结冰或沸腾), 壁面的高温端和低温端

分别设置为 343 K和 283 K, 电场方向和传热方向
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则均为 z 方向. 经过 1 ns弛豫之后, 系统内形成稳

定的热传递, 随后的 6 ns进行数据的采集.

为了研究不同纳米结构对系统传热性能的影

响, 本文设置了 4种不同表面的金属板, 如图 2所示,

图中 Case 1为光滑壁面; Case 2, Case 3和 Case 4

分别是布置不同规格纳米结构的表面, 其中 d 为纳

米结构凹槽的深度, s 为凹槽之间的距离, w 为凹

槽的宽度, 结构参数见表 1.
  

Case 4







Case 3

Case 2Case 1

图 2　纳米结构界面的结构示意图

Fig. 2. Structure diagram of nanostructured interface.
  

表 1    4种纳米结构的参数
Table 1.    Parameters of four nanogroove configurations.

d/nm w/nm s/nm

Case 1 — — —

Case 2 1.02 0.816 0.816

Case 3 1.02 1.02 1.02

Case 4 1.02 2.04 2.04
 

2.2    势函数设置

在分子动力学模拟中, 固体与液体原子之间的

相互作用由 Lennard-Jones (L-J)混合势描述: 

Uij(rij) = 4ε

[(
σ

rij

)12

−
(

σ

rij

)6]
, (2)

式中, Uij 为势函数, 参数 ε和 σ分别为相互作用

势阱深度和势能为零时的距离, rij 为原子 i 和 j 之

间的距离. 固-液原子之间势能参数 ε和 σ的选取

则遵循 Lorentz-Berthelot (L-B)原则: 

σij =
1

2
(σii + σjj), (3)

 

εij =
√
εiiεjj . (4)

同时, 采用库仑势来模拟不同原子之间的静电相互

作用: 

U(Coul) =
Cqiqj
εrij

, (5)

式中, C 为库仑常数, qi 和 qj 代表 2 个不同原子所

携带的电荷量, ε为真空的介电常数. 具体参数值

见表 2.

 

表 2    L-J势函数的具体参数

Table 2.    Parameters of L-J potential.

原子类型 σ/nm ε/eV q

O-O 0.3166 0.0068 –0.8476e

H-H 0 0 +0.4238e

Au-O 0.2867 0.0114 —

Au-H 0 0 —
 

对于金属原子之间的相互作用, 上述的 L-J很

难正确描述其特性, 而 Morse势函数一般被广泛

用于描述金属之间的势函数, 因此, 对于金属之间

的相互作用可以表示为 

Uij = Dc

[
e−2β(rij−r0) − 2e−β(rij−r0)

]
, (6)

式中, Dc 为原子间相互作用的深度; β为常数, 用

于控制势能随原子间距离变化的平缓程度, r0 为原

子间的基本距离. 

3   结果分析
 

3.1    外电场作用下的润湿态转变

图 3显示了 4种不同 Case的纳米结构在不同

外电场作用下的润湿态转变过程 . 由图 3(a1)—

(a4)可知, 当电荷量为 0 (无外电场)时, 由于下方

金属板为超疏水表面, 没有任何一个纳米结构被浸

润, 此时的润湿状态为 Cassie态; 在施加一定量的

电荷之后, 如图 3(b1)—(g4)所示, 系统中的水能

够逐渐浸润纳米结构, 润湿状态从 Cassie态转变

为Wenzel态. 因此, 该润湿状态的转变证明了施

加外电场是改变固-液界面润湿状态的一种有效方

法. 对于不同尺寸的纳米结构, 其润湿状态转变所

需的电荷量是不完全相同的. 在 Case 2和 Case 3

中, 润湿状态的转变都是在电荷量约为 0.045e (单

位电荷量 e = 1.6×10–19 C)时完成的; 在 Case 4

中, 湿润状态的转变则是在电荷量约为 0.03e 时完

成的. 由此看来, 完成润湿状态转变所需的电荷量

与纳米结构的尺寸相关, 纳米结构的凹槽越宽, 水

越容易润湿超疏水性的纳米结构. 当电荷量增加

到 0.15e 时, 在所有的 Case下都会产生电冻结现

象. 此外, 对于同一参数下的不同模拟中, 当发生电

冻结时, 水分子排列方式的不同会产生不同的晶界. 

3.2    外电场作用下水的密度和温度分布

通过计算水在 z 方向上的质量密度分布, 很容
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易发现电润湿和电冻结现象的产生. 图 4显示了

Case 1和 Case 3中的水在不同外电场作用下的质

量密度分布. 如图 4(a)所示, 对于 Case 1, 系统中

间水的质量密度保持在 1 g/cm3, 同时密度分层现
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图 3    Case1, Case 2, Case 3和 Case 4 在不同电荷量下的系统快照图

Fig. 3. Snapshots of Case 1, Case 2, Case 3 and Case 4 at different electrode charges.
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图 4    Case 1和 Case 3在不同电荷量下的密度分布　(a), (b) Case 1; (c), (d) Case 3

Fig. 4. Density distribution of Case 1 and Case 3 at different electrode charges: (a), (b) Case 1; (c), (d) Case 3.
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象主要发生在表面附近, 并随着电荷量的增加而逐

渐向表面移动. 这是因为电荷量的增加使得电润湿

现象更加强烈, 表面润湿性增强; 另一方面, 由外

电场引起的极化力也在增加, 这意味着水和表面之

间的耦合作用增强, 进一步增强了表面的润湿性.

当电荷量达到 0.15e 时, 图 4(b)中形成了类似于固

体的密度分布, 产生电冻结现象. 继续增大电荷量

至 0.25e, 密度分布曲线的波幅更大, 分层现象更加

明显, 电冻结现象更加强烈.

对于具有纳米结构的系统 (以 Case 3为例),

图 4(c)和图 4(d)中 z = –5.375 nm至 z = –4.355 nm

为纳米结构区域. 电荷量小于 0.13e 时, 由于纳米

结构未被完全浸润, 因此该区域中的水密度较低.

随着电荷量的增加, 电润湿现象增强, 纳米结构逐

渐被完全浸润, 该区域中的水密度逐渐增加, 并且

由于水分子在较小尺寸的纳米凹槽中运动受到限

制, 因而出现了层状的密度分布. 随着电荷量的持

续增加并达到 0.15e 以及 0.25e 时, 如图 4(d)所示,

同样形成了类似于固体的层状密度分布, 即电冻结.

图 5显示了在不同外电场作用下, Case 1和

Case 3中固体 (TS)和液体 (TL)的温度分布. 由于

固-液界面处存在的 Kapitza热阻, 在界面处的温

度分布产生了相应的跃变, 同时水中的温度分布呈

线性分布. 随着电荷量的增强, 水中的温度梯度也

逐渐增大, 高温端和低温端处的温度跃变逐渐减

小. 由系统中的温度分布可知, 在施加外电场后,

固-液界面润湿性的提高可以有效地降低界面热阻.

当电荷为 0时, Case 3中润湿状态为 Cassie态, 即

水没有润湿到纳米结构中, 因而 Case 3中的水的

温度梯度小于 Case 1; 但在施加外部电场后, 纳米

结构处的润湿状态逐渐从 Cassie态变为 Wenzel

态, Case 3中水的温度梯度逐渐增大, 并大于Case 1

中水的温度梯度. 由此可知, 外电场和纳米结构的

存在有利于强化固-液界面传热. 
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图 5    Case 1和 Case 3在不同电荷量下的温度分布

Fig. 5. Temperature distribution of Case 1 and Case 3 at different electrode charges.
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3.3    外电场作用下的热阻长度、热导率和
热流密度

界面热阻通常可以通过 Kapitza热阻长度 LK
来表征: 

LK = ∆T

(
∂z

∂T

)
liquid

(7)

∂T/∂z式中, ΔT 为固-液界面处的温差,   为水中的

温度梯度. 对于 Case 2, Case 3和 Case 4, 将纳米

结构量化为一层厚度为 wd/(w + s)的平坦固体

层, 即底壁表面延伸厚度为 d/2, 以考虑纳米结构

的影响. 计算结果如图 6所示, 随着施加电荷量的

增加, 导致极化应力的增大, 产生了更好的电润湿

效果, 从而能够降低 LK, 因此 LK 在高温端和低温

端都有明显的降低趋势. 从图 6(a)可知, 由于高温

端被设置于光滑表面的金属板处 , 因此在 4种

Case下的 LK 并无明显差异. 图 6(b)则显示了低

温端存在的 LK 差异, 当电荷量为 0时, Case 1中

的 LK 略低于其他 3种 Case, 说明此时纳米结构处

的润湿状态处于 Cassie态, RK 比平壁处的大. 当

电荷量 q < 0.13e 时, 由于受到外电场的电润湿作

用, 纳米结构表面开始发生润湿状态的改变, 即水

分子开始浸润纳米结构, 使得水分子与壁面之间的接

触面积增大, 接触时间延长, 从而降低了低温端的

LK; 电荷量 q ≥ 0.15e 时, 电冻结的产生导致类固体

流体的出现, LK 则保持基本恒定. 通过对 4种金

属板面进行比较, 可以发现不同纳米结构壁面在相

同电荷量下的 LK 也有所不同, 呈现 LK (Case 1) >

LK (Case 4) > LK (Case 3) > LK (Case 2)的趋

势. 如上所述, 纳米结构之所以能够降低 RK, 是因

为固体和液体之间接触面积和接触时间的增加. 因

此, 对于本文中的 3种具有纳米结构的情况, 由于

纳米结构的 w 和 s 在 Case 4中较大, 而在 Case 2

中较低, 故 Case 2中的传热接触面积较 Case 3和

Case 4会更大, 在低温端产生更小的 ΔT, 导致低

温端的 LK 更低.

上、下 2个平壁之间水的热导率 κ计算结果

如图 7所示. 尽管每个系统中的低温端表面结构不

同, 但水的 κ随电荷量的变化趋势几乎完全相同,

因此施加纳米结构并不会对电场作用下水的热导

率产生影响. 无外电场时, 水的 κ为 0.735 W/(m·K);

在施加外电场后, κ略有降低, 原因是外电场作用

下水分子的扩散得到了抑制; 当产生电冻结现象之

后, 系统中形成了稳固的氢键网络结构, 导致水的

κ突然增至 1.168 W/(m·K), 约为无外电场时的 1.6

倍. 文中无外电场时液态水与发生电冻结后水的 κ

均与文献 [35]计算结果 0.806及 1.048 W/(m·K)

相近, 验证了该模型的有效性. 在此之后, 继续增

加电荷量, 水的氢键网络结构基本不变, κ也几乎

保持不变, 结果如图 7所示.
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图 6    Case1, Case 2, Case 3和 Case 4 在不同电荷量下的

LK 　(a)高温端; (b)低温端

Fig. 6. Kapitza length of Case 1, Case 2, Case 3 and Case 4

at  different  electrode  charges:  (a)  High-temperature  end;

(b) low-temperature end.
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Fig. 7. Thermal  conductivity  of  waters  of  Case  1,  Case  2,

Case 3 and Case 4 at different electrode charges.
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最后, 本文计算了系统整体的热流密度 J, 结

果如图 8所示. 研究表明, J 随着电荷量的增加而

增加, 并在电冻结现象出现之后保持不变. 在布置

了纳米结构的 3种 Case中, 纳米凹槽布置最密集

的 Case 2中 J 最高, 为初始 J 的 6倍左右, 其次

为 Case 3, 纳米凹槽尺寸较大且布置稀疏的 Case 4

最低. 但 3种不同的纳米结构界面的传热系统中

的 J 皆大于平壁界面传热系统 Case 1中的 J, 这

表明施加外电场和布置纳米结构的应用可以强化

固-液界面的传热. 

4   结　论

本文基于分子动力学模拟方法, 研究了纳米结

构固-液界面在外电场作用下的传热特性. 计算结

果表明: 随着外电场的增强, 水分子会产生极化作

用, 固-液之间的相互作用增强, 纳米结构逐渐被完

全浸润, 实现由 Cassie态到Wenzel态的润湿状态

转变, 显著降低固-液界面 Kapitza热阻; 纳米结构

的凹槽越宽, 实现完全浸润所需的外电场强度越

小; 当外电场强度超过一个临界值后, 中间区域的

液态水则产生电冻结现象, 电冻结后的水分子, 由

于稳定氢键网络结构的出现, 水的热导率增大至液

态水的 1.6倍左右.
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Abstract

With the size of high-performance electronic device decreasing (down to nanoscale), and the accompanying

heat dissipation becomes a big problem due to its extremely high heat generation density. To tackle the ever-

demanding  heat  dissipation  requirement,  intensive  work  has  been  done  to  develop  techniques  for  chip-level

cooling.  Among  the  techniques  reported  in  the  literature,  liquid  cooling  appears  to  be  a  good  candidate  for

cooling  high-performance  electronic  devices.  However,  when  the  device  size  is  reduced  to  the  sub-micro  or

nanometer  level,  the  thermal  resistance  on  the  solid-liquid  interface  cannot  be  ignored  in  the  heat  transfer

process. Usually, the interfacial thermal transport can be enhanced by using nanostructures on the solid surface

because of the confinement effect of the fluid molecules filling up the nano-grooves and the increase of the solid-

liquid  interfacial  contact  area.  However,  in  the  case  of  weak  interfacial  couplings,  the  fluid  molecules  cannot

enter into the nano-grooves and the interfacial thermal transport is suppressed. In the present work, the heat

transfer  system  between  two  parallel  metal  plates  filled  with  deionized  water  is  investigated  by  molecular

dynamics  simulation.  Electronic  charges  are  applied  to  the  upper  plate  and  lower  plate  to  create  a  uniform

electric  field  that  is  perpendicular  to  the  surface,  and  three  types  of  nanostructures  with  varying  size  are

arranged  on  the  lower  plate.  It  is  found  that  the  wetting  state  at  the  solid-liquid  interface  can  change  from

Cassie  state  into  Wenzel  state  with  strength  of  the

electric  field  increasing.  Owing  to  the  transition  from

the  dewetting  state  to  wetting  state  (from  Wenzel  to

Cassie  wetting  state),  the  Kapitza  length  can  be

degraded  and  the  solid-liquid  interfacial  heat  transfer

can  be  enhanced.  The  mechanism  of  the  enhancing

hart  transfer  is  discussed  based  on  the  calculation  of

the number density distribution of the water molecules

between  the  two  plates.  When  the  charge  is  further

increased, electrofreezing appears, and a solid hydrogen

bonding network is  formed in  the  system,  resulting  in

the  thermal  conductivity  increasing  to  1.2  W/(m·K)

while  the  thermal  conductivity  remains  almost

constant when the electric charge continues to increase.

Keywords: electrowetting,  nanostructure,  external  electric  field,  solid-liquid  interfacial  thermal  resistance,
molecular dynamics
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