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气泡成核在沸腾换热、微流控制设备中的气液分离以及生物医学中的气体传输等相变和流动过程中扮

演关键角色, 易受表面润湿性能和粗糙结构的影响. 鉴于实验研究的局限, 本文采用分子动力学方法系统研

究了具有不同润湿性能和不同数量纳米凸起的恒热流过热表面对水中气泡成核的影响规律和微观机制. 结

果表明, 在相同表面润湿性能下, 随纳米凸起数量增加, 表面粗糙度增加, 气泡成核时间点提前; 对具有相同

粗糙度的表面, 随表面亲水性增强, 气泡成核时间点提前; 在本文研究范围内, 具有最大粗糙度的亲水表面上

水的气泡成核最早. 近壁面处水的密度和温度随时间的变化以及密度和温度的空间分布的分析表明: 由于热

量积聚, 纳米凸起与底部平面连接拐角处最易成为气化核心. Kapitza热阻的计算结果表明: 亲水性越强的表

面具有越低的固-液界面热阻, 越有利于气泡成核. 本文为理解气泡成核的微观机制及优化传热、传质和流体

控制系统的设计提供了理论依据.
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 1   引　言

气泡成核现象是一种在自然界和工程应用中

普遍存在的复杂现象, 它不仅是水沸腾现象的基础

过程, 也与沸腾换热 [1–4]、电子器件冷却 [5–7]、生物医

药传输 [8,9]、超声波造影 [10] 等领域密切相关. 以往

的实验研究多聚焦于宏观尺度下气泡成核现象, 而

随着电子器件等各种设备元件向微纳米尺度发展,

纳米结构表面的气泡成核成为当前的研究热点.

分子动力学 (molecular dynamics, MD)模拟 [11,12]

作为一种能够追踪原子、分子运动的有效工具, 近

年来被广泛应用于气泡成核过程的研究. 通过分子

动力学模拟, 综合考察表面结构、润湿性能等因素

对气泡成核的影响, 探索纳米尺度下的成核条件、

过程及机理, 进而为深入理解和优化多种应用场景

中的气泡动力学提供理论支持.

现有研究表明, 表面结构可显著影响气泡成

核. Wen等 [13] 开展了两级分级表面上沸腾传热的

实验研究, 发现该表面上铜纳米线阵列形成的纹理

结构可显著促进气泡成核.  Miao和 Xia[14] 借助

MD模拟对比研究了平整表面和带有不同深度矩

形沟槽表面上的流动沸腾, 发现沟槽结构有利于气

泡成核, 且增加沟槽深度可进一步强化气泡成核.

类似地,  Liu等 [15],  Zhang等 [16]、Wang等 [17] 和

Zhang等 [18] 的MD模拟研究也均得出了表面纳米
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粗糙结构可显著促进气泡成核和强化沸腾传热的

结论. 此外, 杨海昌等 [19] 的 MD研究则系统分析

了表面粗糙度和气体过饱和对纳米气泡成核的综

合影响. 表面润湿性能对气泡成核过程的影响也是

当前的研究热点之一. 白璞 [20] 建立三维表面势能

模型, 借助MD研究探讨了表面势能、润湿性与沸

腾传热三者之间的关系, 发现亲水表面比疏水表面

更有利于气泡成核, 进而强化沸腾传热. Yang等 [21]

和Mahmood与 Young[22] 等的 MD研究则考虑了

气体过饱和影响下表面润湿性能对气泡成核的影

响. Zhou等 [23] 和 Liu等 [24] 的 MD研究则综合考

虑了表面粗糙结构和润湿性能对气泡成核和沸腾

过程的影响. 除以上气泡成核的MD研究以外, 气

泡溃灭等相关过程 [25] 也已有MD研究报道.

尽管前述研究已提供大量有价值的结论, 但针

对不同表面润湿条件下带有正弦凸起纳米结构表

面上气泡成核的研究尚未开展. 与以往研究中的纳

米结构表面相比, 本文构建的带有连续正弦凸起的

纳米结构表面具有显著差异和优势: 首先, 通过改

变正弦凸起的数量和单个正弦凸起的宽度, 可直接

调控表面的粗糙度; 其次, 正弦曲线在数学上具有

连续性与平滑性, 便于气泡聚并行为和气泡接触角

的观测; 第三, 本文保持不同模型中所有正弦凸起

的高度及其宽度之和不变, 从而保持正弦凸起的体

积不变, 确保不同模型中气泡生长速率等的测量和

比较的一致性. 此外, 与以往研究所采用的恒温过

热表面不同, 本文通过对纳米结构表面施加恒定热

流密度诱发水气泡成核, 这更接近电子器件冷却等

工程应用的实际工况. 本文采用分子动力学方法研

究不同润湿条件下带正弦凸起表面上的水气泡成

核, 借助紧邻加热表面区域水的温度和密度随时间

的变化、温度分布、密度分布和 Kapitza热阻的分

析, 系统研究了润湿性能和表面粗糙度对气泡成核

的影响规律和微观机制.

 2   模拟方法

模拟系统整体结构如图 1(a)所示, 由三部分

组成: 自上而下分别为铜 (Cu)原子构成的顶板、

中间水 (H2O)分子和 Cu原子构成的基底. 本文中

各模型基底中央区域的 Cu原子按正弦凸起波浪

起伏排列, 以构建纳米粗糙表面. 正弦凸起的轮廓

符合函数: 

f(x) = h0 +A sin(2πx/p), (1)

其中 x 是原子的 X 轴坐标 ; h0 是到 Z 轴的距离 ;

A 是振幅; p 是周期 [26]. 如图 1(b)所示, 通过改变

周期 p 改变凸起数量, 并在下文分别记为模型#1,

#2, #3, #4和模型#5. 需要注意的是, 各个模型

的正弦凸起的高度 h 和凸起区域的总宽度 d 保持

相等, 因此所有模型均为包含 25869个原子的长方

体, 在 X, Y 与 Z 方向上的尺寸分别为 122.69 Å,

20.00 Å与 520.00 Å. 如图 1(c)所示, 基底中凸起

下方的 9层共 3888个 Cu原子按其功能划分为三

个子层: 最底部 3层 Cu原子被固定, 避免基底因

加热发生变形; 中间 3层 Cu原子被施加热流, 作

为系统的热源; 最顶部 3层 Cu原子作为传热层,
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图 1    模拟系统结构　(a) 整体结构图; (b) 不同模型基底结构投影图; (c) 基底中 Cu原子的功能分层示意图

Fig. 1. Structure of the simulation system: (a) Overall structure diagram; (b) projection diagrams of substrate structures for differ-

ent models; (c) schematic diagram of functional layering of Cu atoms in the substrate.
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将热源热流传递至液态 H2O区域. 不同模型中, 顶

板中 Cu原子数目均为 1296个, H2O分子数目均

为 6679个, 基底上的凸起由 648个 Cu原子排列

组成. 整个模拟系统在负 Z 方向上采用固定边界

条件, 在其他方向上采用周期边界条件.

模拟的各系统中, Cu原子按照面心立方晶格

排列, 晶格常数为 3.61 Å. Cu原子间的相互作用

力用范德瓦耳斯力表示, 由 12-6 Lennard-Jones势

函数 (L-J势函数)描述为 

ϕ(rij) = 4ε

[(
σ

rij

)12

−
(

σ

rij

)6]
, r ⩽ rcut, (2)

其中 e 为能量参数; s 为距离参数; rij 为原子 i 和

j 之间的距离 ;  rcut 为截断半径 .  此外 ,  对所有

Cu原子施加弹性力 [27]
 

F = −Kr. (3)

以确保它们仅在各自的位置振动, 防止正弦凸起结

构的坍塌, 其中 K = 52 N·m–1 为弹性常数, r 为原

子对之间相对于初始位置的位移. SPC/E模型能

够很好地体现 H2O分子 [28,29] 的物理和化学特性,

被用于本文中 H2O分子的描述. 采用 SHAKE算

法 [30] 实现 H2O分子中 O—H键和 H—O—H角的

刚性约束, 以节约整个模拟过程所需机时. O和

H原子的电荷为 qO = –0.8476e, qH = 0.4238e. 长

程库仑相互作用通过粒子-粒子-粒子-网格算法进

行高效计算 [31]. H2O分子间的相互作用通过 O—O
原子对 L-J势函数描述. 润湿条件由 H2O分子与

Cu原子的相互作用决定, 并通过 O—Cu原子对

L-J势函数参数进行调节, 具体如下: 

ϕ(rij) = 4ε′
[(

σ′

rij

)12

−
(
σ′

rij

)6]
, r ⩽ rcut, (4)

 

ε′ = εβ2, (5)
 

σ′ = β−1/6σ, (6)

其中 e' 和 s' 分别代表改变润湿条件控制参数

b 之后得到的新能量参数和新距离参数. 本文选用

的 L-J势函数参数如表 1所列. 根据表 1中 O—Cu
相互作用参数, 采用柱状液滴 MD模型计算得到

的疏水、中性和亲水表面上的水的接触角分别为

120.0°, 87.3°和 4.7°.

本文采用活塞辅助压力控制方法以稳定模拟

系统的压力 [32]. 具体而言, 将模拟系统的顶板设置

为一个可移动的活塞, 通过对其上每个原子施加

沿 Z 方向的外力来控制其运动, 维持模拟系统的

压力平衡, 从而避免压力波动对气泡行为的干扰.

施加于顶板中每个 Cu原子的力为 

Fatom =
Ftotal

Nup
=

P · SXOY

Nup
, (7)

式中, Ftotal 为施加于顶板的外力 ; Nup 为顶板中

Cu原子的数目; P = 1 bar (1 bar = 105 Pa)为设

定压力; SXOY 为顶板投影于 XOY 平面上的面积.
  

表 1    L-J势函数参数
Table 1.    L-J potential parameters.

Atom pairs s/nm e/meV

Cu—Cu 0.2377 409.300

O—O 0.3166 6.739

O—Cu (疏水) 0.3380 3.685

O—Cu (中性) 0.3190 7.370

O—Cu (亲水) 0.3011 14.740
 

本文的分子动力学模拟流程根据先后顺序可

分为两个过程: 弛豫过程和成核过程. 弛豫过程是

将除去最底部固定 Cu原子外的整个模拟系统弛

豫到正则 (NVT)系综. 弛豫过程在 298 K的恒温

条件持续 1 ns, 温度由 Langevin方法 [33] 调控. 成

核过程中, 模拟系统转为由微正则 (NVE)系综控

制, 并通过对基底的中间 3层 Cu原子施加热流以

触发气泡成核. 由于不同润湿条件下气泡生成时间

差异较大, 疏水条件下成核过程持续 2 ns, 而中性

和亲水条件下成核过程仅持续 1 ns. 以上模拟过程

中, 原子轨迹、温度和密度等数据抽样间隔为 1 ps.

温度 T 通过以下公式计算: 

DOF · 1
2
kBT =

N∑
i=1

1

2
miv

2
i , (8)

其中 DOF表示用于温度计算的原子总自由度; kB
为玻尔兹曼常数; N 是原子数; mi 和 vi 分别是第

i 个原子的质量和速度. 具体而言, 未受约束的每

个 Cu原子的自由度为 3, 因此固体区域取 DOF =

3N (N 为 Cu原子数); 受 SHAKE算法约束的 H2O

分子自由度为 6 (等价于每个原子的自由度为 2),

因此液体区域取 DOF = 2N′ (N′ 为 H2O分子包

含的原子数); 在固-液界面区域, DOF = 3N+2N′;
在液-气界面区域的 H2O分子与液相相同, 取为

DOF = 2N′.
本文使用 LAMMPS开源软件 [34], 采用时间步

长 1 fs的速度 Verlet积分算法对原子运动方程
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进行积分计算.  模拟结果的可视化和数据分析

使用 open visualization tool [35] 和 visual molecular

dynamics (VMD)[36] 软件完成.

 3   结果与讨论

 3.1    表面粗糙度对气泡成核的影响

本文模拟系统的表面粗糙度计算公式如下: 

RA =
A

A′ , (9)

其中 A 为与液体接触的基底的真实表面积; A′为
底部 Cu基底投影于 XOY 平面上的面积. 所有模

型粗糙度结果详见表 2, 可见表面粗糙度随正弦凸

起数目的增加而单调增加.
 
 

表 2    各模型的表面粗糙度
Table 2.    The surface roughness of each model.

模型 #1 #2 #3 #4 #5

粗糙度 1.04 1.16 1.32 1.49 1.67
 

图 2为中性润湿条件下 , 模型#1、#3和#5

在成核模拟过程中的原子轨迹快照 (篇幅限制, 其

他没有明显差异性规律的模型不再展示). 未见气

泡成核的模拟初期, 底部热源向液态 H2O分子传

递热量使其无规则热运动加剧 [37], 导致液相区域

的体积膨胀; 同时因为系统压力平衡, 顶板相应地

向上移动. 经典成核理论 [38] 表明, 加热表面上的沟

槽是最有可能成为气化核心的位置之一. 结合对紧

邻加热表面上 H2O分子运动的观察, 图 2中虚线

框标出的是在 0.72 ns, 0.51 ns和 0.37 ns时刻, 分

别于模型#1, #3和#5中观察到明显的空腔, 这

些空腔位于凸起与基底平面区域接触的转角区域

或多个凸起围成的凹槽区域, 标志着气化核心位

置, 这与经典成核理论的说法一致. 随模拟的继续

进行, 这些空腔不断生长成气泡, 气泡持续长大直

至到达模型 X 方向的周期性边界, 并在基底和液

相之间形成一层蒸气膜. 观察图 2, 对应模型#1,

#3和#5, 蒸气膜形成时刻分别为 0.77 ns, 0.67 ns

和 0.61 ns. 随后, 该蒸气膜将液相推离基底表面.

此外, 值得注意的是图 2(c)所示的模型#5在

气泡模拟初始的 0 ns时刻, 于底部凸起区域处, 可

观察到明显的空隙. 这些空隙的产生来源于纳米粗

糙结构对液体铺展的抑制作用 [39], 同时这些空隙

较有可能成为气化核心进而促进气泡成核.

为进一步考察表面粗糙度对气泡成核的影响,

对图 3所示靠近加热表面 20 Å范围内 H2O分子的

数密度进行了计算与输出, 结果如图 4所示. 图 4

中 H2O分子的数密度表现出明显的分段特征: 初

始 0 ns时刻, 模型#1, #3和#5中 H2O分子数密

度基本一致, 约为 0.118 nm–3, 与液相水的数密度

相同. 受热导致的液相区域膨胀, H2O分子数密度

开始减小. 随后, 对应前述各模型出现明显空腔的

时刻,  模型#1中该区域的 H2O分子数密度于

0.72 ns之后持续减小; 而 H2O分子数密度则分别

在 0.51和 0.37 ns后以波动方式下降. 这主要是因

为模型#1单一凸起两边会先形成空腔, 模型#3和

 

0 ns 0.21 ns 0.37 ns 0.5 ns 0.61 ns 0.63 ns 0.69 ns

0 ns 0.56 ns 0.72 ns 0.75 ns 0.77 ns 0.91 ns

(a)

0.79 ns

0 ns 0.37 ns 0.51 ns 0.65 ns 0.67 ns 0.69 ns 0.77 ns

(b)

(c)

图 2    模拟系统在中性润湿条件下的气泡成核快照　(a) 模

型#1; (b) 模型#3; (c) 模型#5

Fig. 2. Snapshots  of  bubble  nucleation  under  neutral

wetting  condition  in  simulation  systems:  (a)  Model  #1;

(b) Model #3; (c) Model #5.

 

20 A

图 3    密度统计区域示意图

Fig. 3. Schematic diagram of the density statistical region.
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#5每两个凸起围成的凹槽里均会形成空腔, 这些

空腔生长成的气泡长大直至达到凸起顶部, 合并成为

大气泡. 对具有多个凸起的表面, 气泡合并过程造

成气泡生长的不稳定, 进而导致 H2O分子数密度

的波动. 最后, 在蒸气膜形成时刻, H2O分子数密

度急剧下降. 以上结果表明, 表面粗糙度不仅影响

气泡的产生, 也会对气泡生长的稳定性产生影响.
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图 4　各模型统计区域内 H2O分子数密度随时间的变化图

Fig. 4. Number  density  variation  of  H2O  molecules  over

time in the statistical region for each model.
 

用于控制模拟系统压力的顶板的位移变化可

反映气泡体积变化, 从而揭示气泡生长状态的变

化. 由图 5可以观察到, 三条位移曲线整体上呈现

出相似的增长趋势. 本文对顶板位移曲线的演变进

行详细分析, 发现整个气泡模拟过程表现出三个阶

段, 即初始受热阶段、稳定生长阶段和蒸气膜脱离

阶段. 从 0至 0.21 ns的初始受热阶段, H2O分子

持续吸收基底的热量, 导致各模型顶板的缓慢位

移. 由于在该阶段, 如图 5(a)所示的模型#5基底

上的凸起附近存在空隙, 其顶板的位移波动较为明

显. 随后阶段, 气泡的稳定生长使顶板位移加速.

且表面粗糙度越大, 位移加速度越大, 这表明表面

粗糙度的增加有利于气泡成核. 最终的蒸气膜脱离

阶段, 一旦表面形成蒸气膜, 顶板急速上移, 位移

曲线出现拐点. 顶板位移曲线的分段特征与前述

H2O分子数密度的分段特征相吻合.
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图 5　各模型顶部 Cu板位移随时间变化图　(a)模型#5,

0.21 ns; (b)模型#5, 0.5 ns; (c)模型#5, 0.61 ns

Fig. 5. Time evolution of the top Cu plate displacement for

each  model:  (a)  Model  #5,  0.21 ns;  (b)  Model  #5,  0.5 ns;

(c) Model #5, 0.61 ns.
 

为更深入地揭示表面粗糙度对气泡生长方式

的影响, 本文选取顶板位于同一高度时, 展示三个

模型的密度分布, 如图 6所示. 图 6中密度云图通

过将模拟系统划分为 1/100(Z 方向)×1/20(X 方

向)的二维网格, 并计算密度, 绘制而成. 图 6中虚

线圈出的位于固-液界面附近的低密度区域对应气

泡的成核位置. 图 6(a)中, 气泡主要在基底表面、

凸起两侧发生成核; 尽管凸起顶部也存在气泡生

成, 但其体积较小. 在图 6(b)和图 6(c)中, 成核位
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图 6    各模型顶部 Cu板高度相同时的密度分布图　(a) 模型#1, 0.75 ns; (b) 模型#3, 0.65 ns; (c) 模型#5, 0.54 ns

Fig. 6. Density distribution maps of  each model at the same top Cu plate height:  (a) Model #1, 0.75 ns;  (b) Model #3, 0.65 ns;

(c) Model #5, 0.54 ns.
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点数量明显增多, 且主要集中在两个相邻凸起围成

的凹槽区域, 随后多个气泡在这些凹槽中独立形成

并同时生长. 这一结果进一步验证了基底上凸起与

基底平面区域接触的转角区域或多个凸起围成的

凹槽区域是气泡成核的主要位置; 且表面粗糙度增

加带来成核位点数量的增加, 进而强化气泡成核.

这些结果与之前相关研究 [40,41] 的结果高度一致.

将模拟系统划分为 1/100(Z 方向)×1/20(X 方

向)的二维网格, 并按照 (8)式计算各网格温度, 绘

制如图 7所示的温度分布云图. 图中黑色虚线表示

等温线, 黑色实线表示基底表面轮廓. 由图 7可见,

凸起与基底平面区域接触的转角区域的温度高于

表面其他区域, 必将有利于气泡成核. 拐角区域的

高温来源于局部热量积聚 [42].

图 3中紧邻加热表面区域内 H2O的温度随时

间的变化如图 8所示. 由图 8可知, 从成核模拟开

始到气泡成核, H2O的温度持续上升; 当蒸气膜形

成后, H2O的温度出现较大波动. 此外, 表面粗糙

度越高, 紧邻加热表面区域内 H2O升温越快. 这是

因为随表面粗糙度的增加, 基底与液相的接触面积

增加, 从而强化了固-液热量传递 [41], 促进了气泡成

核的发生.

 3.2    润湿条件对气泡成核的影响

图 9对比了模型#1和#5在三种不同润湿条

件下的原子轨迹快照. 可见, 模型#1在疏水、中性

 

600

500

400

400

400400

5.2

7.8

10.4

13.0

3.0

14.0


/
n
m

2.4 4.9 7.3 9.80.6

/nm

温
度
/
K

0

100

200

300

400

500

600

700

800

图 7    0.5 ns时刻模型#1温度分布图

Fig. 7. Temperature distribution of Model #1 at 0.5 ns.
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图 8    统计区域内各模型 H2O的温度随时间的变化

Fig. 8. Temperature  variation  of  H2O in  the  statistical  re-

gion over time for each model.
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图 9    模型#1和#5在不同润湿条件下的气泡成核快照

模型#1: (a) 疏水条件; (b) 中性条件; (c) 亲水条件　模型

#5: (d) 疏水条件; (e) 中性条件; (f) 亲水条件

Fig. 9. Snapshots  of  bubble  nucleation  in  Models  #1 and

#5 under different wettability conditions. Model #1: (a) Hy-

drophobic  condition;  (b)  neutral  condition;  (c)  hydrophilic

condition.  Model  #5:  (d)  Hydrophobic  condition;  (e)  neu-

tral condition; (f) hydrophilic condition.
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和亲水条件下, 分别于 0.95 ns, 0.72 ns和 0.61 ns

时刻产生空腔, 模型#5的空腔则分别在 0.44 ns,

0.37 ns和 0.35 ns时刻产生. 以上结果表明, 随着

表面润湿性增强 (即表面由疏水条件变为亲水条

件), 气泡成核发生得更早, 即增强表面亲水性有利

于促进气泡成核, 这与宏观条件下的经典成核理论

认为的疏水表面易于产生气泡的说法相悖, 但与之

前相关MD研究 [40] 的结论一致.

非亲水条件下的模型#5在初始 0 ns时刻基

底上的明显空隙可成为气化核心, 进而强化气泡成

核; 而亲水条件下的模型#5在初始 0 ns时刻没有

明显空隙. 但是, 对比图 9(d)—(f)发现, 亲水条件

下模型#5气泡成核最早, 气泡生长最为迅速. 这

个结果表明, 表面亲水性增强对气泡成核的强化要

显著强于疏水条件造成的初始空隙对气泡成核的

强化.

不同润湿条件下, 模型#1和#5中靠近基底

上方 20 Å区域内 H2O分子数密度的变化如图 10

所示. 由于疏水条件下的模型#5在初始 0 ns时刻

存在明显空隙, 其 H2O分子数密度远低于液相水

的数密度, 而其他模型在初始 0 ns时刻的 H2O分

子数密度均与液相水的数密度相等. 针对同一模

型, 随着表面亲水性增强, H2O分子数密度的下降

速度明显加快.

不同润湿条件下, 于蒸气膜生成时刻, 模型

#1的密度分布如图 11所示. 根据密度分布定量分

析得到的气泡接触角随时间变化如图 12所示. 对

比图 11和图 12可见, 随着表面亲水性增强, 气泡

接触角增大, 气泡体积增大.

气泡体积的变化可通过图 13中顶板位移随时

间的变化体现出来. 针对同一模型, 表面亲水性越

强, 顶板位移速度越快, 这说明表面越亲水, 气泡

成核越早, 体积增长越快. 图 13中顶板位移曲线

的拐点代表蒸气膜的形成. 亲水条件下蒸气膜形成

最早, 中性条件下次之, 而疏水条件下最晚. 以上

结果进一步验证了提高表面亲水性能够显著促进

气泡的成核和生长过程.

不同润湿条件下, 模型#1和#5中图 3所示

区域内 H2O温度随时间变化如图 14所示. 可以看

出, 在模拟初期, 模型#1和#5在三种润湿性条件

下的温度基本相同. 随着模拟的进行, 模型#1和

#5在亲水条件下 H2O的升温最快, 中性条件下次

之, 而疏水条件下最慢. 这是因为亲水表面具有最

强的固–液作用 [41,43], 增强了基底与液相之间的热

传导效率, 从而加速了气泡的成核过程.
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图 10    模型#1和#5在不同润湿条件下统计区域内 H2O

分子数密度随时间的变化图

Fig. 10. Temporal evolution of H2O molecular number den-

sity in the sampling region for Models #1 and #5 with dif-

ferent wettability conditions.
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图 11    模型#1在不同润湿条件下气泡成核时刻的密度分布图　(a) 疏水条件, 1.12 ns; (b) 中性条件, 0.77 ns; (c) 亲水条件, 0.67 ns

Fig. 11. Density  distribution  diagram  at  the  moment  of  bubble  nucleation  in  Model  #1 under  different  wettability  conditions:

(a) Hydrophobic condition, 1.12 ns; (b) neutral condition, 0.77 ns; (c) hydrophilic condition, 0.67 ns.
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为了进一步揭示表面润湿条件对基底与液

相之间热传导效率的影响, 按下式计算了 Kapitza

热阻 [44]: 

Rk = (T2 − T1)/q, (10)

其中 T2 表示基底中热源层上方 3层 Cu原子及凸

起部分 Cu原子的温度; T1 为图 3所示区域中 H2O

分子的温度; q 为施加的热流密度, 其值为 1.45×

1010 W·m–2. 由图 15可见, 针对同一模型, 疏水条

件的 Kapitza热阻最高, 中性条件次之, 亲水条件

最低, 这证明了表面亲水性增强对固-液界面传热

的强化效果.

图 16绘制了本文研究的所有模型生成气泡核

的时间点. 结果表明, 粗糙度越高且亲水条件越强,

气泡成核速度越快.
 
 

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
0

20

40

60

80

100

120

K
a
p
it
z
热
阻

/
(1

0
-

8
 m

2
SK
SW

-
1
)

时间/ns

模型#1、疏水条件
模型#1、中性条件
模型#1、亲水条件
模型#5、疏水条件
模型#5、中性条件
模型#5、亲水条件

图 15　模型#1和#5在不同润湿条件下的 Kapitza热阻随

时间的变化图

Fig. 15. Variation  of  Kapitza  resistance  over  time  for  Mo-

dels #1 and #5 under different wettability conditions.
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图 16　不同粗糙度和润湿条件下的稳定气泡形成时间

Fig. 16. Stable  bubble  formation  time  under  different

roughness and wetting conditions.

 4   结　论

综上所述, 本文探究了表面粗糙度和润湿条件
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图 12    模型#1在不同润湿条件下气泡接触角随时间变

化图

Fig. 12. Temporal  evolution  of  bubble  contact  angle  for

Model #1 under different wettability conditions.
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图 13    模型#1和#5在不同润湿条件下顶板的位移随时

间的变化图

Fig. 13. Displacement  of  the  top copper  plate  over  time in

Models #1 and #5 under different wettability conditions.
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图 14    模型#1和#5在不同润湿条件下统计区域内 H2O

的温度随时间的变化图

Fig. 14. Temperature  variation  of  H2O in  the  sampling  re-

gion over  time for  Models  #1 and #5 under different wet-

tability conditions.
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对气泡成核的综合影响, 得到主要结论如下.

1) 正弦凸起结构表面上, 凸起与基底平面接

触的转角区域或多个凸起围成的凹槽区域是主要

的气泡成核位点; 增加凸起数量, 即增加粗糙度,

可增加气泡成核位点, 因而增加表面粗糙度可促进

气泡成核.

2) 随着表面亲水性增强, 基底向液相传热的

Kapitza热阻越小, 传热效率越高, 越有利于气泡

成核.

3) 非亲水条件下表面粗糙度增加产生的表面

上的初始空隙 (如模型#5), 与表面粗糙度增加带

来的气泡成核位点增加, 协同强化气泡成核; 然而,

有利于初始空隙产生的非亲水条件却不利于基底

向液相的传热, 形成对气泡成核的对抗性影响, 因

而气泡成核随表面亲水性增强而得以强化的现象

归因于亲水性增强对气泡成核的强化要强于疏水

条件造成的初始空隙对气泡成核的强化.
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Abstract

Bubble nucleation plays a pivotal role in microscale heat conduction, boiling heat transfer, and liquid-vapor
phase change processes, because it not only governs heat transfer efficiency but also strongly regulates bubble
dynamics.  The  nucleation  processes  are  highly  sensitive  to  the  surface  morphology  and  wettability  of  solid
substrates. However, due to the inherent limitations of traditional experiments in terms of spatial resolution and
observation  times,  revealing  the  microscopic  mechanisms  of  bubble  nucleation  on  a  nanoscale  remains  a
significant  challenge—particularly  under  conditions  involving  complex  surface  structures  and  different
wettability states. In this study, molecular dynamics simulations are employed to systematically investigate the
mechanisms by which surface roughness and wettability influence bubble nucleation behavior on nanostructured
surfaces  on an atomic  scale.  Five  copper  substrates  featuring  sinusoidal  protrusions  are  designed to  represent
different  degrees  of  surface  roughness.  The  sinusoidal  profile,  characterized  by  mathematical  continuity  and
smoothness,  not  only  facilitates  the  observation  of  bubble  coalescence  and  contact  angle  evolution  but  also
ensures  comparability  among  models  by  maintaining  identical  protrusion  height  and  overall  width,  thereby
keeping the protrusion volume constant.  This design allows for direct comparison of bubble growth rates and
other  physical  quantities  between  different  models.  In  addition,  three  different  wettability  conditions,  namely
hydrophobic, neutral, and hydrophilic, are achieved by modifying the interaction potential between oxygen and
copper atoms. During the simulations, a constant heat flux is applied to the bottom copper substrate to trigger
off  spontaneous  bubble  nucleation,  and  local  low-density  regions  are  identified  using  density  distribution
analysis to track bubble nucleation sites; a piston-like pressure control mechanism is introduced through the top
copper  plate,  and  the  displacement  of  this  plate  with  time  is  used  to  quantify  bubble  growth  rates  under
varying  roughness  and  wettability.  Additionally,  the  Kapitza  resistance  between  solid  and  liquid  phases  is
calculated  to  evaluate  interfacial  heat  transfer  efficiency.  The  results  demonstrate  that  increasing  surface
roughness  significantly  promotes  the  formation  of  local  low-density  cavities,  thereby  accelerating  the  bubble
nucleation and subsequent growth. As the surface wettability transitions from hydrophobic to hydrophilic, the
solid–liquid  interfacial  thermal  resistance  decreases,  leading  to  earlier  bubble  nucleation.  Moreover,  under
hydrophilic conditions, the contact angle of the bubbles increases significantly, indicating enhanced detachment
and  growth  behavior.  Overall,  the  findings  of  this  work  advance  the  fundamental  understanding  of  the
microscopic  mechanisms  of  bubble  nucleation  and  provide  theoretical  guidance  and  technical  references  for
designing high-efficiency heat transfer structures and tunable fluid–solid interfaces on a nanoscale.
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