
 

锥形 Janus 颗粒强化纳米流体导热特性的模拟*
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近年来, 纳米技术的发展使得非球形纳米颗粒的工业化应用成为可能, 形貌各向异性的非球形颗粒有利

于改善纳米流体的传热性能. 有研究表明, 将 Janus 纳米颗粒引入到基液中可进一步增强纳米流体的导热特

性. 本文设计了一种具备亲水侧面和疏水底面的锥形 Janus纳米颗粒, 并将其引入到基液中形成锥形 Janus

纳米流体, 采用分子动力学模拟计算了锥形和球形两种 Janus纳米流体的热导率, 对其导热机理进行计算分

析. 结果表明, 锥形颗粒表面的类固液体层效应更明显, 其在基液中的扩散能力更强, 因此锥形纳米流体具备

比球形纳米流体更强的导热性能. 对于 Janus纳米流体, Janus颗粒独特的不对称结构使得其在基液中的布

朗运动更为强烈, 有效增强了纳米流体内部的传热效率. 因此, 非球形颗粒与 Janus颗粒的结合可进一步提

高纳米流体的导热性能, 为开发新型传热工质提供了新的思路.
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 1   引　言

近年来, AI科技的飞速发展对计算机算力提

出了极高的需求, 这种需求几乎呈指数级增长. 更

强大的算力推动着更复杂的数据模型, 而模型的复

杂度又反过来推动着计算机算力的进一步升级 [1].

然而, 传统的导热介质及冷却方式已经难以满足当

前高负荷计算机设备的散热需求, 在一定程度上限

制了 AI技术的进一步发展. 纳米流体作为一种新

型换热介质, 在传统流体 (基液)中加入纳米级别

的金属或非金属颗粒, 为强化换热提供了新的有效

途径 [2–4]. 将金属铜颗粒以 2.5%—7.5%的体积分

数添加到基液水中所形成的纳米流体, 热导率可达

到基液的 1.12—1.45倍 [5]. 与基液相比, 纳米流体

能够显著改善流体工质的换热性能, 一经提出便受

到了广泛关注, 除了散热领域, 纳米流体在电子设

备冷却、先进热管理技术、太阳能集热、新能源汽

车等诸多领域都表现出广阔的应用前景 [6–9].

关于纳米流体强化传热机理的研究对于研制

新型传热工质, 推动纳米流体在诸多领域中的应用

具有重要的理论意义. 目前已有众多研究人员针对

纳米流体强化导热提出多种微观层次的解释, 主要

包括液体吸附层、微对流、纳米颗粒的布朗运动、

热泳现象等 [10–16]. 一般而言, 这些机制并不会单独

存在, 而是与其他的机制相互耦合, 并共同发挥作

用. 有研究指出, 在低颗粒体积分数下, 布朗运动

是纳米流体增强导热的主要因素, 而在高体积分数

下, 纳米颗粒的团聚效应则占据了主导地位 [17,18].

因此, 尽管对纳米流体的传热机理已经有了多种分

析理论, 但仍然存在一定的争议 [19].

纳米颗粒在纳米流体中所占的体积比例被称

为颗粒的体积分数, 在较低的体积分数下, 纳米流

体的热导率会随着体积分数的增长而显著增大, 但
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是当体积分数超过一定阈值后, 颗粒之间会形成严

重的团聚现象, 阻碍颗粒的运动和热量的传递, 此

时纳米流体的热导率趋于饱和, 不会再进一步提

高 [20,21]. 纳米流体系统中颗粒之间的相互作用会生

成粒径较大的团聚体, 一方面, 纳米颗粒的团聚作

用促使沉淀物的形成, 对纳米流体的稳定性和均匀

性产生负面影响. 另一方面, 颗粒聚集体的结构和

尺寸同样也会影响纳米流体的导热性能 [22–24]. 除

此之外, 固体颗粒的属性、形状和系统温度等因素

也会对纳米流体的热物性产生影响 [25–29].

在现有文献中, 关于纳米流体的研究大多是基

于球形纳米颗粒的. 纳米技术的发展使得各种不同

形状的纳米颗粒被开发并应用于纳米流体中. 越来

越多的实验、模拟和数值计算开始关注颗粒形状对

纳米流体导热特性的影响, 相较于球形纳米颗粒,

在基液中引入形貌各向异性的非球形颗粒同样有

利于改善纳米流体的导热特性 [30–35]. 研究表明纳米

颗粒的高径比会对纳米流体的热物性产生一定的

影响, 在相同的颗粒体积分数下, 高径比更大的棒

状颗粒对基液热导率的增强比要高于球形颗粒 [28].

相较于普通的各向同性的颗粒, 各向异性的

Janus颗粒因其具备多种独特的性质而备受研究

人员的关注. Janus颗粒表面具备两种或两种以上

不同的化学组分或物理性质, 将 Janus颗粒引入到

基液中可以进一步提高纳米流体的导热性能.

Janus颗粒独特的非对称结构使得其在基液中受

到的来自各方向的力更不均衡, 促进了其在基液中

的扩散, 增强了颗粒与基液之间的热量交换, 使得

纳米流体的导热性能得以进一步增强 [36,37]. 除了球

形 Janus纳米颗粒外, 纳米技术的发展使得更多的

非球形 Janus纳米颗粒也能够被制备出来 [38]. 研

究人员制备了一种锥形 Janus纳米颗粒, 其侧面和

底面具有不同的性质, 该颗粒的底面由疏水聚合物

材料构成, 对疏水聚合物进行亲水化改造可以得到

亲水的侧面. 此外, 这种锥形 Janus颗粒的底面和

侧面还可以根据需求进一步改性 [39].

本文采用分子动力学模拟方法, 通过改变锥形

颗粒底部和侧面的固液结合强度, 构建了一个锥

形 Janus纳米颗粒, 采用同样的办法构建了一个一

半亲水一半疏水的球形 Janus颗粒, 并将其投入到

基液中建立出纳米流体的模拟模型, 基于 Green-

Kubo公式计算了不同类型 Janus纳米流体的热导

率, 分析颗粒形状、属性、体积分数等参数对纳米

流体热物性的影响规律. 之后对纳米流体的几种传

热机制进行深入探讨, 阐明了锥形 Janus纳米颗粒

增强纳米流体导热性能的微观机制.

 2   分子动力学模拟

 2.1    分子动力学模型

本文基于 LAMMPS软件, 建立了如图 1所示

的纳米流体模拟系统, 该系统由位于中心的半径

为 1.0 nm的球形纳米颗粒 (黄色)和周围的氩基

液 (红色)组成. 本文选择纯氩作为纳米流体的基

液, 是因为分子动力学模拟能够比较准确地描述

氩原子之间的相互作用力, 使得模拟更为准确 ,

同时氩原子结构较为简单, 所需的计算资源较少,

能够节省大量时间成本. 纯氩基液的密度设置为

1418 kg/m3. 纳米流体系统中的固体颗粒选用常见

的铜材质, 铜原子呈面心立方结构排列, 晶格常数

为 0.3615 nm. 值得注意的是, 该纳米流体模拟系

统中仅存在单个固体铜颗粒. 通过改变基液氩原子

的数量来实现纳米流体体积分数的变化, 当体积分

数为 1%时, 模拟盒子的尺寸 Lbox 在 3个方向均设

置为 7.212 nm. 当体积分数为 2%时, 模拟盒子的

尺寸 Lbox 则为 5.94 nm.
  

图 1　纳米流体模拟系统图

Fig. 1. Simulation system of nanofluids.
 

模拟中固-液、液-液之间的相互作用力采用

最常见的 Lennard-Jones (L-J)势能函数进行描

述 [21]: 

Uij(rij) = 4ε
[
(σ/rij)

12 − (σ/rij)
6]
, (1)

式中, Uij 为势函数, 参数 e 和 s 分别代表相互作用势

阱深度和势能为零时的距离, rij 为原子 i 和 j 之间

的距离. 铜-氩原子之间的势能参数由下式确定 [21]: 

σsl = (σss + σll)/2, (2)
 

εsl =
√
εssεll. (3)

在分子动力学模拟中, 可以通过调节纳米颗粒

与基液之间的固液结合强度来构建 Janus颗粒. 本
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文中的 Janus颗粒由疏水侧表面和亲水侧表面构

成, 其与基液氩的结合强度分别由 esl,1 = c1esl 和

esl,2 = c2esl 来定义. 在满足 Janus颗粒表面的平均

固液结合强度相同的前提下, 通过改变参数 c1 和

c2 的大小, 即可构造出不同类型的 Janus纳米颗

粒. 表 1给出了几种不同类型的 Janus纳米颗粒疏

水侧和亲水侧的结合参数, 同时引入一个差异性参

数 d 来表达 Janus颗粒表面性质的不对称性, 将其

定义为 d = (c2 – c1)/(c2 + c1). 随着参数 d 的增大,

Janus颗粒疏水侧与亲水侧相互作用强度的差异

逐渐增大, 不对称性也随之增强. 对于类型 I, c1 =

c2, 差异性参数 d = 0, 这意味着该纳米颗粒只是一

个各向同性的普通的纳米颗粒 [36].
 
 

表 1    Janus纳米流体参数 [36]

Table 1.    Parameters for Janus nanofluids[36].

类型 Ⅰ Ⅱ Ⅲ Ⅳ Ⅴ

c1 1 0.8 0.6 0.4 0.2

c2 1 1.2 1.4 1.6 1.8

d 0 0.2 0.4 0.6 0.8
 

在其他外部条件不变的情况下, 将球形颗粒替

换为锥形颗粒, 该锥形颗粒的底面半径和高均为

1.59 nm, 体积与球形颗粒的体积保持一致. 按照

上述设计思路, 改变铜原子与基液之间的固液结合

强度构建出如图 2所示的两种不同形状的 Janus

纳米流体: 左右两侧具备不同性质的球形 Janus纳

米流体以及底部疏水 (c1 < 1), 侧面亲水 (c2 > 1)

的锥形 Janus纳米流体.
 
 

图 2　球形 Janus纳米流体和锥形 Janus纳米流体模型的

初始结构

Fig. 2. Initial structure model of spherical Janus nanofluids

and conical Janus nanofluids.

 2.2    计算方法

本文通过统计原子之间的微观热流来得到宏

观系统的热导率, 即平衡态分子动力学模拟, 可由

如下 Green-Kubo公式计算 [40]: 

κ (t) =
1

3V kBT 2

∫ t

0

⟨Jq (0)Jq (t)⟩ dt, (4)

⟨·⟩
式中, k 是热导率, kB 是玻尔兹曼常数, V 表示体

积, T 是系统的温度, Jq 是微观热流矢量,   表示

系综平均.

在纳米流体系统中, 粒子的径向分布函数 (radial

distribution function, RDF)可以直观表达出颗粒

表面类固液体层的形成及其变化, 描述了被计算原

子的密度与距离两个变量之间的函数关系 [41]: 

g (r) =
n(r)

ρ0V
≈ n(r)

4πr2ρ0δr
, (5)

式中, r 为到纳米粒子中心的径向距离, dr 和 n(r)

为球壳厚度和粒子数.

纳米颗粒在基液中的随机布朗运动可以通过

扩散系数进行描述, 均方位移 (mean square displa-

cements, MSD)的计算公式为 [42]
 

MSD (t) =
⟨
∆ri(t)

2⟩
=

⟨
(ri(t)− ri (0))

2⟩
, (6)

⟨·⟩
式中, ri(t) – ri(0)是原子 i 在某个时间间隔 t 内的

平移距离,    表示系综平均. 扩散系数可由 MSD

的极限斜率获得: 

D =
1

6
lim
t→∞

d
dt

⟨
∆ri(t)

2
⟩
. (7)

该模型在 x, y 和 z 三个方向上均采用周期性

边界条件, 时间步长取为 4 fs, 截断半径 Rc 为 2.8s.
系统在恒定温度 (86 K)下采用 NVT系综运行

0.4 ns, 待系统稳定后 , 采用 NVE系综运行 4 ns

进行数据采集, 并据此计算纳米流体的热导率. 对

同一个数据点进行多次独立运行, 每一次运行之前

改变系统中原子的初始速度, 采用 3—4次独立计

算的算术平均值作为计算结果, 提高计算结果的准

确性. 在探讨纳米流体的导热特性之前, 需要首先

对纯氩体系的热导率和扩散系数进行验证, 计算得

到了含有 2048个氩原子的纯氩系统的热导率

(0.1312 W/(m·k))和扩散系数 (1.75 × 10–9 m2/s),

与实验值较为吻合 [36,43]. 计算结果表明本文建立的

分子动力学模型和采用的计算方法可以适用, 为下

一步计算 Janus纳米流体的热导率提供重要基础.

 3   热导率的计算结果与讨论

 3.1    基于锥形 Janus 纳米颗粒的纳米流体
热导率

本节运用平衡态分子动力学方法计算了锥形
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Janus纳米流体的热导率, 并将其与球形 Janus纳

米流体进行对比. 结果如图 3所示, 为了方便对比,

基液纯氩的热导率用虚线标记出来. 首先, 体积分

数为 2%的纳米流体的热导率要高于体积分数为

1%的纳米流体, 体积分数的增大会使得纳米流体

的热导率增大, 这与现有文献的结果一致. 普通纳

米流体 (d = 0)的情况下, 两种形状的纳米颗粒均

在一定程度上提高了基液的热导率, 且锥形纳米流

体的热导率要略高于球形纳米流体, 增长幅度为

4.65%, 表明非球形颗粒的添加可以增强纳米流体

的热物性. 对于 Janus纳米流体来说 (d > 0), 锥
形 Janus纳米流体与球形 Janus纳米流体呈现了

相同的趋势, 即随着 d 的增大, 其热导率也随之逐

渐增大, 且锥形 Janus纳米流体的热导率要始终大

于球形 Janus纳米流体. 相较于基液纯氩, 体积分

数为 1%的球形 Janus纳米流体最大可以提高

33.7%, 而同等条件下的锥形 Janus纳米流体最大

可以提高 43.4%. 因此, 非球形颗粒与 Janus颗粒

的结合可以进一步提高纳米流体的导热性能.
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Fig. 3. Thermal  conductivity  of  base  liquid,  conical  and

spherical Janus nanofluids at 1% and 2% volume fractions.
 

 3.2    类固液体层

在本文的纳米流体系统中, 铜-氩原子之间的

相互作用力要强于氩-氩原子之间的相互作用, 基

液氩原子会吸附在颗粒表面形成整齐排列的吸附

层. 该液体吸附层处在液体和固体两种物理状态之

间, 也被称为类固液体层. 原本在基液中无序分布

的液体分子呈现出类似于固体的有序结构, 这种有

序结构的热导率高于无序状态下基液的热导率, 从

而实现了颗粒和基液之间高效的热量传输.

图 4展示了不同类型的锥形 Janus纳米流体

和球形 Janus纳米流体氩-氩原子的 RDF分布图,

图中 RDF曲线的波峰位置都出现在了 0.39 nm附

近, 且曲线的数值随着距离增大逐渐收敛为 1. 可

以看出, 氩-氩原子的 RDF图无明显变化, 这表明

基液的物理状态并没有因纳米颗粒的变化而发生

变化.
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graph.
 

图 5为球形和锥形 Janus纳米流体中铜-氩原

子的 RDF图, 铜氩原子之间的强相互作用力形成

了基液的吸附层, 从而在铜-氩 RDF曲线图中呈现

出明显的波峰. 所有类型 Janus纳米流体的铜-氩

原子 RDF图中, 第 1个波峰均出现在 0.31 nm附

近, 此处氩原子的数密度要显著高于基液中分散的

氩原子数密度. 以 d = 0时的球形纳米流体为例

(图 6), 距离颗粒表面 0.5 nm处的氩原子数密度

(0.0325)要比基液中氩原子数密度 (0.0216)高出

50.2%, 再次证明颗粒表面基液吸附层的形成. 从

铜-氩 RDF曲线图中可以得出, 锥形颗粒的波峰数

值均要高于球形颗粒的波峰数值, 对于普通纳米流

体 (d = 0), 锥形纳米流体 RDF曲线图的峰值比球
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形纳米流体高出 36%, 表明锥形颗粒表面吸附的氩

原子数量更多, 吸附层的密度更大, 颗粒与基液之

间的传热效率更高. 但是, 无论是锥形 Janus纳米

流体还是球形 Janus纳米流体, 铜-氩 RDF曲线波

峰数值都会随着 d 增大反而略有下降, 这是因为

Janus纳米颗粒既有高耦合强度表面, 也有弱耦合

强度表面, 相互作用较低的那一侧会削弱基液在颗

粒表面的吸附, 从而影响液体吸附层的形成. 这种

现象表明, Janus颗粒具有独特的不对称性会破坏

氩原子的吸附. 通过上述的计算分析可知, 颗粒表

面的类固液体层无法解释 Janus纳米流体的高导

热特性, 反而会对其产生微弱的负面影响.
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for different types of Janus nanofluids.
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 3.3    基液的微对流作用

纳米颗粒在基液中进行着不间断的布朗运动,

颗粒周围的基液会因此产生微小的对流现象, 即微

对流作用. 基液的微对流效应可以增强纳米流体系

统内部的能量传递, 其强弱可通过基液的扩散系数

来表征. 不同类型纳米流体的基液MSD计算结果

如图 7所示. 纳米颗粒的形状对基液 MSD 的影响

并不显著, 因此, 锥形纳米流体导热性能的增强与

基液的微对流并无明显关联. Janus颗粒差异性参

数 d 的增大也并未引起基液 MSD的明显变化, 说

明 Janus 纳米流体中微对流的作用很微小, 可以

被忽略. 通过计算 MSD 的极限斜率, 得到图 8所

示的基液和纯氩的扩散系数. 与图 7的结果相对

应, 不同颗粒形状和不同参数 d 下基液的扩散系数

变化并不明显. 同时, 由于纳米流体中靠近颗粒的

液体分子被吸附在颗粒表面, 形成了吸附层, 限制

了基液的流动, 使得纳米流体中氩基液的扩散系数

要低于纯氩系统中氩的扩散系数. 因此, Janus纳

米流体的高导热特性与基液微对流并无明显关联.
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conditions of Janus nanofluids and pure argon.

 3.4    纳米颗粒的布朗运动

布朗运动是指悬浮在液体或者气体中的粒子

所进行的不间断的无规则运动. 纳米流体中的金属
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铜颗粒不断与周围的液体分子碰撞, 颗粒受到各个

方向液体分子的不平衡撞击, 其运动方向和速度不

断发生变化, 导致铜颗粒在基液中的无规则布朗运

动. 由于 Janus颗粒表面具备不同的固液结合强

度, 其在基液中受到的撞击相较于普通颗粒更不均

衡, 因此 Janus颗粒具有比普通颗粒更强烈的布朗

运动. 另一方面, 由于非球形颗粒形状的各向异性,

其在基液中的扩散效果与球形颗粒有所不同. 因此

接下来有必要对锥形和球形 Janus纳米颗粒在基

液中的布朗运动进行深入的探讨和分析.

本文设置了两组对照模拟, 一组保持原有条件

不变, 另一组则人为去除掉颗粒的布朗运动, 并分

别计算了这两组纳米流体的热导率, 通过这两组对

照模拟来探讨颗粒的布朗运动对 Janus纳米流体

热导率的影响. 计算结果如图 9所示, 锥形 Janus

纳米流体与球形 Janus纳米流体的趋势一致, 在原

有的条件下, 纳米流体的热导率均随着 d 的增大而

升高. 但是当颗粒的布朗运动受限时, 纳米流体的

热导率几乎不会发生变化. 这些现象表明金属铜颗

粒的布朗运动在 Janus纳米流体的传热过程中起

着重要的作用.

为了更准确地描述颗粒在基液中的布朗运动,

本文模拟计算得到了球形和锥形两种 Janus纳米

颗粒在基液中的MSD (图 10), 计算其斜率得到了

它们在基液中的扩散系数 (图 11). 结果表明, 由于

锥形颗粒独特的几何结构, 其在基液中的扩散系数

要始终高于球形颗粒, 这与两者纳米流体热导率的

变化趋势一致. 当参数 d = 0.0(普通纳米颗粒)时,

锥形颗粒的扩散系数比球形颗粒的扩散系数增加

了 6.47%, 由此可见, 非球形颗粒具备更优异的扩

散特性, 有利于基液与颗粒之间的热量传递. 对于

d > 0.0 (Janus纳米颗粒)的情况, 无论是锥形颗

粒还是球形颗粒, 两种形状纳米流体的热导率与扩

散系数变化趋势一致, 由此可见, 颗粒的布朗运动

是 Janus颗粒增强纳米流体导热性能的关键原因

之一. Janus颗粒的不对称结构使得其在基液中的
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图 9    颗粒不固定和固定情况下 (a)球形 Janus纳米流体和 (b)锥形 Janus纳米流体的热导率

Fig. 9. Thermal conductivity of Janus nanofluids under unfixed and fixed conditions for (a) spherical Janus nanofluids and (b) con-

ical Janus nanofluids.

 

Simulation time/ps

(a)

0 1000 2000 3000 4000

0

10

20

30

40

50

60

70
=0
=0.2
=0.4
=0.6
=0.8

M
S
D

/
A

2

Simulation time/ps

(b)

0 1000 2000 3000 4000

0

10

20

30

40

50

60

70

M
S
D

/
A

2

=0
=0.2
=0.4
=0.6
=0.8

图 10    球形和锥形 Janus纳米颗粒MSD随模拟时间的变化图
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扩散系数要明显高于普通颗粒, 增大了其与周围基

液分子碰撞的概率, 增强了基液与颗粒之间的热量

传递, 进一步增强了纳米流体的导热性能.
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图 11　球形和锥形 Janus纳米颗粒的扩散系数

Fig. 11. Diffusion  coefficient  of  spherical  and conical  Janus

nanoparticles.

 4   结　论

本文构建了一种底部疏水、侧面亲水的锥形

Janus纳米颗粒, 并将其引入到氩基液中, 形成锥

形 Janus纳米流体. 分子动力学模拟计算结果表

明,  锥形 Janus纳米流体的热导率要高于球形

Janus纳米流体, 并且会随着颗粒差异性系数 d 的

增大而逐渐增大, 这表明非球形颗粒与 Janus颗粒

的结合可用于设计具备更高热导率的纳米流体. 基

于对纳米流体几种微观传热机制的计算分析, 结果

表明, 因其独特的几何结构, 锥形 Janus颗粒表面

的类固液体层密度更高, 在基液中的扩散能力更

强, 从而表现出比球形 Janus纳米流体更优异的导

热性能.
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Abstract

It  has  been  reported  that  the  thermal  conductivity  of  the  nanofluids  can  be  enhanced  by  adding  Janus
nanoparticles  into  the  base  fluid.  Additionally,  the  non-spherical  nanoparticles  also  affect  the  thermal
characteristics  of  nanofluids.  In  this  work,  conical  nanoparticles  are  designed  as  Janus  nanoparticles  with
hydrophilic  side  and  hydrophobic  bottom,  which  are  suspended  in  the  base  fluid  to  form  cone-shaped  Janus
nanofluids. By using molecular dynamics (MD) simulations, it is found that the thermal conductivity of conical
Janus nanofluids can be enhanced by 43.4% compared with that of the base fluid, whereas the spherical Janus
nanofluids indicate an increase of 33.7% under the same volume fraction. According to MD simulation results of
the RDF and diffusion coefficients of solid particle and base fluid, the increased thermal conductivity observed
in conical nanofluids can be attributed to the higher liquid layer density and the enhanced Brownian motion of
the conical  particles.  For Janus nanofluids,  the asymmetrical  structure of  Janus nanoparticles  leads to higher
diffusion coefficient than that of normal particles, which enhances the colliding possibility of Janus nanoparticles
with surrounding liquid molecules, thus resulting in enhanced heat transfer in Janus nanofluids. In this paper,
both fixed and unfixed particles are considered to explore the influence of particle diffusion on nanofluids. Under
the fixed condition, the Brownian motion of the nanoparticles is artificially excluded, while under the unfixed

condition, the particle can diffuse in the base liquid. It
is  found  that  for  both  spherical  and  conical  Janus
nanofluids,  the  thermal  conductivity  of  Janus
nanofluids  gradually  increases  with  the  augment  of
asymmetry  parameter  d  under  unfixed  conditions.
However,  under  fixed  conditions,  the  thermal
conductivity of Janus nanofluids is almost independent
of the parameter d. Therefore, the enhanced Brownian
motion of the non-spherical particles is a likely reason
of  the  increased  thermal  conductivity  observed  in
conical  Janus  nanofluids.  The  combination  of  non-
spherical  particles  and  Janus  particles  provides  a

promising idea for designing nanofluids with high thermal conductivity.

Keywords: nanofluids,  non-spherical  particles,  Janus  particles,  thermal  conductivity,  molecular  dynamics
simulation
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