
物理学报 Acta Phys. Sin. Vol. 62, No. 17 (2013) 176401

气泡成核过程的格子 Boltzmann方法模拟*
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利用精确差分格子 Boltzmann模型探讨水在特定温度下的亚稳态及不稳定平衡态,获得等温相变过程中形成气

泡和液滴的条件,模型预测结果与理论解符合良好.在该等温模型的基础上耦合能量方程,通过调节流体-壁面相互

作用力获得不同的气泡与固壁间接触角,从而建立了一种新的描述气液相变的格子 Boltzmann理论模型. 利用该新

模型模拟不同流体 -壁面相互作用力下凹坑气泡成核过程,再现了气泡成核过程中的三阶段特性;探讨了接触角、

曲率半径及气泡体积随气泡成核过程的变化关系,获得了与文献结果定性符合的曲率-气泡体积关系曲线.
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1 引 言

亚稳态两相流动过程研究, 对相变成核机理
和反应堆事故暂态过程研究十分有用, 常用于解
释反应堆失水事故喷放过程中遇到的一些现象 [1].
而相变成核又是沸腾传热学研究的重要内容, 更
是沸腾传热学最基础的问题. 因此, 研究气泡成核
过程具有重要理论及工程意义. 稍显遗憾的是人
们至今对气泡成核过程所基于的微尺度传输机理

还未完全弄清 [2]. 此外, 在实际工程中, 沸腾表面
大多数包含自然的或机械加工形成的凹坑、刻痕

等, 呈半圆槽和沟槽形状, 大小从肉眼可见到微观
尺寸 [3]. Clark 等 [4] 用显微镜观察到活化凹坑尺

寸大约 10 µm 到 100 µm, 要描述如此小的范围内
的气泡成核过程, 宏观数值求解方法是很难胜任
的. 因此, 学者们另辟蹊径, 以求在理论上有所突
破, 但至今无论是从理论还是实验上, 只能探寻气
泡成核条件, 以及活化核心的相互作用, 而无法了
解气泡成核过程中所涉及的详细物理信息 (如曲
率半径、接触角及气泡体积等随气泡成核过程的

变化). Bankoff[5] 首次建立气泡成核理论, 并提出
沸腾表面凹坑成核条件; Griffith和Wallis[6] 测出了
工程表面上水的静态接触角对气泡成核过程的影

响, 并定性地给出了气泡体积随曲率的变化关系;
Sato和 Matsumura[7] 针对 Bankoff[5] 成核理论进行
改进, 提出了新的预测沸腾壁面过热度的公式; 随
后 Davis 和 Anderson[8] 将 Sato 和 Matsumura[7] 的
预测公式推广到非圆形气泡成核条件; Lorenz等 [9]

在 Bankoff[5] 理论基础上引入新的凹坑半径条件;
Wang等 [10] 通过最小化单个沸腾系统的赫尔姆兹

自由能,改进了接触角条件; Mikic和 Rohsenow[11],
Judd 和 Hwang[12] 以及 Dhir[13] 先后讨论了相邻活

化核心间存在相互作用; Kenning和 Yan[14] 在池沸

腾实验中发现气泡生长形成的过冷区域大小等于

该点上气泡脱离时的投影范围. Zhang 和 Shoji[15]

对人工凹坑实验的活化核心间相互作用进行

分类.
要数值模拟气泡成核过程, 首先必须寻求适

合该尺寸范围的数值建模方法, 而作为介观尺度
方法之一的格子 Boltzmann方法 (lattice Boltzmann
method, LBM)是近 20年来飞速发展起来的一种流
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体系统建模和模拟新方法,和传统的数值计算方法
相比,它具有许多独特优势,如天然的并行性,编程
简单及边界条件容易实现等,尤其是其介观背景使
得流体内部的相互作用在 LBM 中可以方便地描
述, 因而可自动追踪相界面 (无需增加追踪气液界
面的控制方程). 为此,在多相流、相变和界面动力
学等微观相互作用明显的流体系统方面得到了成

功的应用 [16−20]. 然而,以往的模型大都是等温相变
模型,如何构建适合描述非等温相变的格子 Boltz-
mann 模型至今仍是个难点. 1999 年 Bruce 等 [21]

在自由能模型的基础上耦合能量方程试图实现对

非等温相变的模拟, 该方法求解起来非常复杂, 且
保留了自由能模型的所有缺点; 2003年 Tentner等
[22] 提出利用 Zhang[23] 模型求解流场及有限差分方

法求解能量方程,该模型在管道内的流动沸腾中得
到验证,但 Zhang[23] 模型适用的温度变化范围小、

且伪速度大, 这些缺点导致其应用前景不被看好;
2007年 Gonnella等 [24] 在有限差分格子 Boltzmann
模型的基础上耦合能量方程,并利用其模拟两相流
传热, 虽然该方法减小了伪速度, 增大了适用温度
变化范围,但其需构建合理的平衡态分布函数、较
难于处理; 2008年 Gabor等 [25] 在 Shan和 Chen提
出的单组分多相模型 (SC模型)[26]的基础上耦合能

量方程, 并利用其模拟气泡生长过程, 取得一定的
结果,但 SC模型具有计算结果与理论值偏差大,适
用温度范围窄,能够处理的气液两相密度比小等缺
点 [27]. 2010 年, 我们通过引入精确差分方法对单
组分多相格子 Boltzmann模型实施改进,发现精确
差分格子 Boltzmann模型较 SC模型 [28] 在适用温

度变化范围和能够处理的气液两相密度比等方面

均取得较大的改进; 最近,我们又在精确差分格子
Boltzmann 模型的基础上耦合能量方程, 以及通过
调节流体 - 壁面相互作用力获取气泡与固壁间的
接触角,从而建立了一种新的描述气液相变的格子
Boltzmann理论模型 [29],新模型的先进性在模拟池
沸腾气泡生长过程中得到验证.

本文应用我们在文献 [28]中提出的精确差分
格子 Boltzmann 模型探讨水在特定温度下的亚稳
态及不稳定平衡态,进而应用我们在文献 [29]中建
立的非均相相变格子 Boltzmann模型,针对人造核
化穴,对不同流体 -壁面相互作用力下的凹坑气泡
成核过程进行模拟研究; 根据模型结果, 我们重点
探讨了接触角、曲率半径及气泡体积在气泡成核

过程的变化.

2 计算模型

2.1 格子 Boltzmann模型

单组分多相格子 Boltzmann方程为 [23,28−30]

fi(x+ei∆t, t +∆t)− fi(x, t)

=− ( fi(x, t)− f eq
i (x, t))/τ1 +∆ fi(x, t), (1)

式中 τ1 为无量纲松弛时间,与物质的黏性 ν 相关,
即 ν = (2τ1 −1)c∆x/6; c = ∆x/∆t 为粒子迁移速率;
∆x为格子长度; ∆t 为时间步长; ei 为离散方向 i上
的速度矢量,在 D2Q9模型中, e0 = [0,0],

ei =[cos((i−1)π/2),sin((i−1)π/2)],

i = 1,2,3,4,

ei =
√

2[cos((i−5)π/2+π/4),

sin((i−5)π/2+π/4)], i = 5,6,7,8;

∆ fi(x, t) 为体积力项; fi(x, t), f eq
i (x, t) 分别是 t 时

刻, 位置 x 处的粒子分布函数和平衡态分布函数,
在 D2Q9模型中,粒子平衡态分布函数为 [30]

f eq
i (x, t) =wiρ(x, t)[1+(ei ·u)/c2

s

+(ei ·u)2/(2c4
s )−u2/(2c2

s )], (2)

式中, w0 = 4/9, wi = 1/9, i = 1,2,3,4, wi = 1/36, i =
5,6,7,8;声速 cs = c/

√
3;宏观密度和速度分别为

ρ(x, t) = ∑8
i=0 fi(x, t) = ∑8

i=0 f eq
i (x, t),

u(x, t) =
(

∑8
i=0ei fi(x, t)

)/
ρ(x, t). (3)

如何将粒子间相互作用力引入格子 Boltzmann
模型中直接关系到模型的稳定性. 为此, 学者们投
入了大量的精力来研究该问题 [23,26,27,30],以期避免
由体积力的引入而引起模型的不稳定性,如 SC模
型 [26] 在计算体积力时引入了根号,但却无法确保
其根号内部为正, 若对其添加绝对值, 计算结果又
与理论解偏差太大; Zhang 等 [23] 提出的模型未对

速度进行修正, 导致伪速度过大, 影响模型的稳定
性. 为此,本文选择由 Kupershtokh等 [30] 提出的精

确差分法来计算体积力

∆ fi(x, t) = f eq
i (ρ(x, t),u(x, t)

+∆u(x, t))− f eq
i (ρ(x, t),u(x, t)). (4)

速度改变量 ∆u(x, t)可通过下式求得:

∆u(x, t) = ∆M/ρ(x, t)

= Ftotal(x, t)∆t/ρ(x, t), (5)
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式中 ∆M为每个时间步内的动量改变量; Ftotal(x, t)

源于流体粒子间相互作用力 Fcohesive(x, t)、流

体与壁面间的吸附力 Fadhesive(x, t) 和外力项

Fexternal(x, t)(如重力等);因此有

Ftotal(x, t) =Fcohesive(x, t)+Fadhesive(x, t)

+Fexternal(x, t) (6)

为使两相分离, 须考虑异相间相互作用力,
Zhang等 [23]直接利用状态方程来获取

Fcohesive(x, t) =−∇U(x, t), (7)

式中势函数 U(x, t) 与选取的状态方程有关, 取如
下形式:

U(x, t) = p(ρ(x, t),T (x, t))−ρ(x, t)RT0, (8)

式中 p(ρ(x, t),T (x, t))为任意状态方程; T (x, t)为

温度; R 为通用气体常数, T0 与格子模型有关, 在
D2Q9模型中 T0 = 1/3. 定义粒子间相互作用势为
φ(x, t),且 φ2(x, t) = |U(x, t)|. 因此有

Fcohesive(x, t) = 2φ(x, t)∇φ(x, t). (9)

为考察流体与壁面间的润湿效应,我们参考了
文献 [28]中处理方式.

Fadhesive(x, t) =−Gwρ(x, t)∑i S(x+ei, t)ei. (10)

若x+ei处在固体节点上,则有效密度 S(x+ei, t)=

1.0,否则 S(x+ei, t) = 0. 参数 Gw 是控制流体与固

壁间相互作用强度,它可以改变流体与壁面间的接
触角, 即体现流体在此壁面上的润湿能力. 对于处
理流体与固壁间的相互作用力,还有其他处理方式,
详见文献 [32].
外力项 (如重力)可表示为

Fexternal(x, t) = ρ(x, t)g, (11)

式中 g 为流体运动的加速度.而流体的真实速度可
通过下式求得:

ρ(x, t)u(x, t)

=Ftotal(x, t)∆t/2+∑8
i=0ei fi(x, t). (12)

据文献 [28] 所知, 相比较 Zhang 等提出的模
型 [23],该模型改变了求取体积力的方式,使得模型
求解更加简单, 且对速度进行了修正, 因而减小了
伪速度, 提高了模型的稳定性, 使得模型应用范围
更加广泛.

2.2 能量方程

此前 Qin[33] 通过引进热力学扰动的形式来实

现对均相气泡成核过程的模拟,他指出为实现对初
始状态为饱和液体的系统相变过程的模拟,其热力
学扰动须足够大,以便驱使系统由饱和态向亚稳态
方向发展.因此,模拟真实流体的沸腾现象,首先须
选择适合描述该工质的状态方程. 据文献 [28] 可
知, Peng-Robinson (P-R)状态方程的饱和密度曲线
与水的气液两相密度值甚为符合,为此下文将考察
工质为水 (用 P-R状态方程描述)的沸腾现象.考察
非均相沸腾现象就必须考虑能量的传输过程,而在
格子 Boltzmann 模型中处理能量方程的思路大致
有下述两种 [25]: 一是通过引入介观能量守恒方程,
利用有限差分或有限容积法求解温度场,该思路非
常直观, 很具有吸引力, 但可惜的是经过学者们的
不断探索,此类模型计算稳定性仍然较差 [27];二是
将能量与动量方程进行整体耦合求解 [25], 通过引
入下述分布函数,其演化方程如下:

gi(x+ei∆t, t +∆t)−gi(x, t)

=− (gi(x, t)−geq
i (x, t))/τ2 −wi∆tq, (13)

式中 q为热流密度,平衡态分布函数如下:

geq
i (x, t) =wi[T +T (ei ·u)/c2

s

− D̄T (ei ·∇T )/c2
s ], (14)

式中 τ2 为无量纲松弛时间, 与温度扩散系数
DT 和平衡态分布函数中的系数 D̄T 相关, 即
DT = D̄T − (2τ2 − 1)c∆x/6. 若 ∆x = ∆t, 则 c = 1.0,
cs = 1/

√
3. 温度定义为

T (x, t) = ∑8
i=0 gi(x, t). (15)

利用 Chapman-Enskog 多尺度展开技术, 结合
式 (3)式和 (15)式,忽略高阶项,可得 (1)式和 (13)
式对应的宏观连续性,动量和能量守恒方程,如下:

∂ρ/∂ t +∇ · (ρu) = 0, (16a)

∂ (ρu)/∂ t +∇ · (ρuu) =−∇(c2
s ρ)+ν∇2u, (16b)

∂T/∂ t +∇ · (Tu) = ∇(DT∇T )−q. (16c)

2.3 热流密度

忽略黏性耗散,熵平衡方程如下 [34]:

ρT ds/dt = ∇(λ∇T ), (17)
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式中 s 为熵, λ 为导热系数. 由热力学基本方程
可知 [35]

T ds = cv dT +T (∂ p/∂T )v dv, (18)

式中 cv 为定容比热容. 若系统定压, 则上式可改
写为

T ds = cv dT −T (∂ p/∂T )ρ dρ/ρ2. (19)

将上式结合 (17)式可得

ρcv dT/dt

=∇(λ∇T )+ρT (∂ p/∂T )ρ(dρ/dt)/ρ2. (20)

将上式与 (16c) 式对比, 可得温度扩散系数 DT =

λ/(ρcv),及热流密度

q =−T (∂ p/∂T )ρ(dρ/dt)/(ρ2cv). (21)

2.4 状态方程

为使研究成果更具工程意义,文中将结合实际
物质来研究气泡成核过程. 作者在文献 [28]中已经
验证流体在 P-R状态方程 (偏心因子 ω = 0.344)控
制下,其饱和密度曲线与水的气液两相密度实验值
符合良好. P-R状态方程如下:

p =ρRT/(1−bρ)

−aα(T )ρ2/(1+2bρ −b2ρ2), (22)

式中

α(T ) =[1+(0.37464+1.54226ω −0.26992ω2)

× (1−
√

T/Tc)]
2,

方程系数与临界参数之间的关系分别为

a = 0.45724R2T 2
c /pc,b = 0.0778RTc/pc.

将 P-R状态方程代入 (9)式中,可计算Fcohesive(x, t).
为将格子单位转化成实际物理单位,可利用对

比态原理,其关系式如下 [28]:

plu/plu
c = preal/preal

c ,

T lu/T lu
c = T real/T real

c ,

ρ lu/ρ lu
c = ρ real/ρ real

c , (23)

式中上标 “lu”和 “real”分别表示格子单位和实际物
理单位.临界温度 T real

c 为 647.1 K;临界压力 preal
c 为

22.064 MPa;临界密度 ρ real
c 为 321.9575 kg·m−3. 计

算时方程系数 a, b和 R分别取值 2/49, 2/21, 1.0;则
可获得格子单位下的各个临界参数 T lu

c 为 0.0729;
plu

c 为 0.0596; ρ lu
c 为 2.995. 然后将计算结果通过

(23)式转化成实际物理量纲.

3 模型应用

3.1 亚稳态和不稳定平衡态

所谓亚稳态是指体系受小扰动作用时状态保

持不变, 若受较大扰动, 状态立刻发生变化. 曲界
面下相平衡时, 液相和气相都处于过热状态, 对于
液相来说, 这是一种亚稳态. 可以利用状态方程的
P-V 图 (图 1)讨论亚稳态和不稳定平衡态概念. 在
两相区 be 段内, 气液两相平衡共存. 通常状况下,
处于 a点的液相等温膨胀到压力 Pb时发生沸腾.但
当液体非常纯,容器表面非常光滑,无凹坑,可以膨
胀到 c点仍然保持液体状态. 类似地,在蒸汽区,处
于 f 点的蒸汽等温压缩到 Pe 时发生冷凝, 但若蒸
汽极纯, 过程平稳而缓慢, 蒸汽可以在低于饱和温
度下继续存在至 d点. 分支 bc和 de分别表示对应
的过热液体亚稳态和过饱和蒸汽亚稳态. cd分支,
(∂ p/∂v)T > 0,系不稳定的两相共存状态,稍受扰动
即会发生完全冷凝、或者完全蒸发. c点和 d点,满
足 (∂ p/∂v)T = 0, 系亚稳态平衡的极限点. 一旦达
到 c点或 d点,系统立刻形成气泡或发生冷凝 [1].

P↩V
P



V

a

b

c

d

e

f

T/常数

图 1 压力随比容的变化曲线

将 2.4节的状态方程引入到 2.1节的计算模型
中, 探讨水在温度为 190 ◦C和 290 ◦C时的亚稳态
和不稳定平衡态. 模拟时采用 200 lu×200 lu网格,
四周采用周期性边界, 为形成演化过程, 给初始密
度一个 1%的小扰动. 当 T = 190 ◦C 时, 若初始密
度取值处于 [75.2488 kg/m3, 655.7398 kg/m3] 之间,
则气液两相分离, 如图 2 中的 c′d′ 段所示, 否则系
统仍处于单相区, 如图 2 中的 a′b′c′ 和 f′e′d′ 段所
示. 而 (22)式压力在温度为 190 ◦C时,对比容求导
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可知, 若密度介于 (72.3356 kg/m3, 663.5657 kg/m3)
之间, 则 (∂ p/∂v)T > 0, 系不稳定的两相共存状
态; 若密度等于 72.3356 kg/m3 或 663.5657 kg/m3,
则 (∂ p/∂v)T = 0, 说明上述两点系亚稳态平衡的
极限点. 可看出在极限值方面, 模拟结果与理论
计算值相差很小, 最大相对误差仅为 4%. 同理,
当 T = 290 ◦C时,若初始密度处于 [128.998 kg/m3,
515.992 kg/m3]之间,则气液两相分离,如图 2中的
cd 段所示, 否则系统仍处于单相区, 如图 2 中的
abc和 fed段所示. 而 (22)式压力在温度为 290 ◦C
时, 对比容求导可知, 若密度介于 (123.279 kg/m3,
526.9568 kg/m3) 之间, 则 (∂ p/∂v)T > 0, 系不稳定
的两相共存状态; 若密度等于 123.279 kg/m3 或

526.9568 kg/m3,则 (∂ p/∂v)T = 0,说明上述两点系
亚稳态平衡的极限点. 对于状态的极限点, 模拟结
果与理论计算值相差非常小, 最大相对误差仅为

4.6%,模拟结果与理论计算值符合良好.

此外, 从模拟结果中还可发现, 初始密度的大

小还决定系统演化后到底是形成气泡还是液滴,如

图 3所示,图中黑色部分代表气相,白色部分代表
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图 3 初始密度对相分布图的影响 (黑色部分代表气相,白色部分代表液相)
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液相. 当温度 T = 190 ◦C 时, 若初始密度介于
[75.2488 kg/m3, ρc] 之间, 则系统分离后形成液滴;
若初始密度处于 (ρc, 655.7398 kg/m3] 之间, 则系
统分离后形成气泡, 如图 3(a), (c) 所示. 而当温度
T = 290 ◦C时,若初始密度介于 [128.998 kg/m3, ρc]
之间,则系统分离后形成液滴;若初始密度处于 (ρc,
515.992 kg/m3]之间,则系统分离后形成气泡,如图
3(b), (d)所示. 这种现象在文献 [36]中也曾提到,但
其并未给出解释和依据. 产生上述现象的主要是因
为给定的初始密度相当于系统的平均密度,若初始
密度小于临界密度,说明系统的初始状态气相所占
的比重较大, 一旦发生分离, 其气相所占据的区域
较大,受表面张力的作用,因而形成液滴. 而初始密
度大于临界密度时,说明系统的初始状态液相所占
的比重较大, 一旦发生分离, 其液相所占据的区域
较大,受表面张力的作用,因而形成气泡.

3.2 凹坑成核过程

3.2.1 计算条件
工程实际中,液体通常是在固体表面上被加热

沸腾,气泡更容易在壁面上产生. 壁面的存在起着
类似催化剂的作用,大大地减小了核化所需的能量.
此外,还有可能是壁面上积存有气体带来附加的影
响 [3]. 在本文研究中只针对单个人造凹坑的气泡成
核过程进行模拟,模拟时假设壁面和液体容积内具
有相同的温度, 且液体处于饱和状态, 凹坑的顶角
θ = 90◦,凹坑的宽度D = 50 lu,深度H = 25 lu(如图
4所示), 凹坑内部均为饱和液体,热流由凹坑的顶
角处沿竖直方向向液体导入. 液体由于受热流的作
用,凹坑顶角附近的液体迅速发生相变,产生气核,
并不断长大. 也就是说表面凹坑形状一定, 且凹坑
内为饱和液体, 热流加热方式及大小一定, 不考虑
凹坑气泡成核间的相互作用,且不考虑重力的存在.

计算区域见图 5, 采用 300 lu× 300 lu 的网格,
上边界采用定压边界 (其密度和温度均为对应饱和
压力下的物理量), 下边界采用半反弹格式来实现
无滑移边界, 左右采用周期性边界. 计算的初始温
度为 290◦,其两相密度均可从图 2中获得. 接触角
β 的大小可通过调节流体与壁面间的作用系数 Gw

(见图 4).
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图 4 凹坑气泡成核过程的示意图
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3.2.2 结果分析
从图 5 中可看出气泡成核过程的各个阶段形

状图, 热流由凹坑顶点处导入, 因而顶点附近的流
体首先发生相变,形成气核,如图 5(a), (b), (c)中的
位置 1所示,此时气泡的半径均用 r1 表示;随着热
流的持续导入, 气泡在凹坑内不断增大, 直至气泡
长大到凹坑出口处, 见图 5(a), (b), (c) 中的位置 2,
此时气泡的半径均用 r2 表示;之后,气泡在凹坑出
口处长大到如图 5(a), (b), (c)中的位置 3,之前的这
三个时刻,气泡演化的形状图十分相似,但此后,由
于流体与壁面间的作用系数 Gw 不同,气泡的演化
形状发生巨大的变化, 如图 5(a), (b), (c) 中的位置
4, 5所示;在图 5(a)中气泡的圆心始终处于凹坑出

口的下部, 但在位置 3 之后, 气泡与壁面的接触点

将不断远离凹坑出口的中点处,而在图 5(b), (c)中,

则以位置 3为分界线,因为此时气泡的圆心就在凹

坑出口的中点处, 其半径 r3 = D/2; 也就是说气泡

在位置 3 之前, 其圆心在凹坑出口以下, 而在位置

3之后, 其圆心处在凹坑出口以上, 且在图 5(b)中,

气泡在位置 3之后,气泡与壁面的接触点也将不断

远离凹坑出口的中点处. 这再现了气泡成核过程的

三个阶段 [6], 一是在凹坑内长大,即在位置 1, 2之

间;二是在凹坑出口处长大,即在位置 2, 3之间;三

是在位置 3之后的气泡长大过程,即在位置 3之后.

图 4为不同 Gw 对应的气泡成核过程示意图.

1

1

2 3

5

2 3 4 5

4

(a)Gw=-1.7

1

1

2

3 5

2

3

4
5

4

(b)Gw=-1.9

1

1

2 3

5

2

3

4

5
4

(c)Gw=-2.1

图 5 不同 Gw 对凹坑气泡成核过程的影响图
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在探讨气泡成核过程所涉及的物理机理之前,
首先探讨一下,气泡成核过程中不同阶段体积计算
公式: 当 Gw =−1.7时 (见图 4(a)),若气泡成长过程
处于其第一阶段内,则其体积计算公式为

V1 =
1
3
πr3(2−

√
2). (24)

若其处于第二阶段内,则其体积计算公式为

V2 =
1
3
π

[(
D
2

)3

+2r3 −
(

2r2 +

(
D
2

)2)

×

√
r2 −

(
D
2

)2]
,(

r =
D/2

cos(π×β/180−π/2)

)
. (25)

若其处于第三个阶段内,则其体积计算公式为

V3 =
1
3
π

[(
D
2

)3

+2r3 −
(

2r2 +

(
x+

D
2

)2)

×

√
r2 −

(
x+

D
2

)2]
,(

r =
D/2

cos(π×β/180−π/2)

)
. (26)

同样可以获得当 Gw = −1.9时 (见图 4(b)),气泡成
长过程三个阶段内的体积计算公式: 若气泡处于第
一阶段内,则其体积计算公式见 (24)式; 第二阶段
内的体积计算公式见 (25)式;第三阶段内的体积计
算公式为

V3 =
1
3
π

[(
D
2

)3

+2r3 +

(
2r2 +

(
x+

D
2

)2)

×

√
r2 −

(
x+

D
2

)2]
,(

r =
x+D/2

sin(π×β/180)

)
. (27)

而当 Gw = −2.1时 (见图 4(c)),气泡处于第一阶段
内的体积计算公式见 (24)式;第二阶段内的体积计
算公式见 (25) 式; 第三阶段内的体积计算公式见
(27)式,但此时的 x为 0. 在 (24)式至 (27)式中 r均
为气泡界面的曲率半径,则 1/r均为曲率.
图 6给出了在气泡成核过程中,接触角 β 随演

化时间的变化. 从图中可以看出,在特定的流体与
壁面间的作用系数 Gw 下,随着演化时间的增加,接
触角 β均在不断减小,但最终均趋于一恒定值;且
Gw 越大, 稳定后接触角 β 越大, 当 Gw 等于 −1.7,
−1.9和 −2.1时,稳定后接触角 β分别为 106◦, 66◦

和 46◦,详见图 7,且稳定后接触角 β与 Gw 呈线性

变化关系,这与文献 [33]中的结果完全符合;但在
气泡未长大到凹坑出口处时,流体与壁面间的作用
系数 Gw 对气泡的接触角 β影响不大,随着气泡长
大到凹坑出口处时, Gw 对接触角 β的影响就越发

明显, 尤其是当气核圆心向凹坑出口上方移动, 或
者是气泡与壁面的接触点离凹坑出口中心处越来

越远时 (即图 5 中的位置 3 之后), Gw 对接触角 β

的影响更大. 此外, 还可以发现在文中给定的三个
Gw 情况下,其接触角 β随演化时间变化均出现了

两次波动, 只是波动的位置稍有不同, 这正好验证
了气泡成核过程划分为三个阶段的合理性.
图 8给出了在气泡成核过程中,曲率半径随演

化时间的变化. 从图中可看出,随着演化时间的不
断增加,气泡的曲率半径均遵循先迅速增大、后缓
慢减小、而后再增大的变化趋势. 这是因为气泡刚
开始是在凹坑内部长大, 其曲率半径不断增大, 且
当 Gw 等于 −1.7, −1.9 和 −2.1 时, 其变化趋势基
本一致. 而当气泡长大到凹坑出口处时, 气泡的曲
率半径为 r2,之后气泡在凹坑出口处仍然不断长大,
且其曲率中心在不断上升,也即气泡的曲率半径在
不断减小,但 Gw 越大,其减小的程度反而减小,也
就是说当 Gw 等于 −1.7 时, 其曲率先到达极小值
点, 当气泡曲率半径减小到最小 (见图 5中的位置
3)之后, 气泡的曲率半径将不断增大 (见图 5中的
位置 4, 5), Gw 越大,其增长的趋势就越强烈, 但基
本呈线性关系,且当 Gw 等于 −1.7时,其斜率最大.
这也反映出气泡在凹坑处的成核过程可划分为三

个阶段.

0 3000 6000 9000 12000 15000

40

60

80

100

120

140

β
↼O
↽

/lt

Gw=-1.7
Gw=-1.9
Gw=-2.1

图 6 接触角随演化时间的变化

图 9给出了在气泡成核过程中,气泡体积随演
化时间的变化. 从图中可以看出,当 Gw 等于 −1.9
和 −2.1时,在气泡长大的初始阶段,气泡体积快速
长大, 当气泡长大到凹坑出口处, 即图 5(b), (c) 中
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的位置 2 后, 气泡的曲率中心开始上移, 同时曲率
半径开始减小 (见图 8), 于是气泡体积增长速度变
慢. 图 5(b), (c)中的位置 3为临界点,曲率中心在凹
坑出口的中点处, 由于热流的持续导入, 气泡可以
继续长大, 曲率半径又开始增大, 也即气泡体积仍
然在不断长大.而当 Gw 等于 −1.7时,在气泡成长
的初始阶段, 其长大过程与 Gw 等于 −1.9和 −2.1
时类似, 但当气泡长大到凹坑出口处, 即图 5(a)中
的位置 2后,气泡由图 5(a)中的位置 2到位置 3所
需的演化时间非常短,因此还未来的及长大到凹坑
出口中心处 (图 5(a)中的位置 3),气泡与壁面的接
触点已经远离凹坑出口中心处 (见图 5(a)中的位置
4, 5处),因而此时气泡体积随演化时间的变化就与
Gw 等于 −1.9和 −2.1时完全不同,但随着演化时
间的不断增大, 气泡体积也在不断增大. 但在总体
上 Gw 越大,其气泡体积增大的速度越快.
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图 7 稳定后接触角随 Gw 的变化

0 3000 6000 9000 12000 15000

0

20

40

60

80

/
lu

 

/lt 

Gw=-1.7
Gw=-1.9
Gw=-2.1

图 8 曲率半径随演化时间的变化

图 10 给出了在气泡成核过程中, 气泡的曲率
随其体积的变化关系. 从图中可以看出, 随着气
泡体积的增大, 其曲率均迅速减小, 对于 Gw 等于

−1.7, −1.9和 −2.1时,其极小值均相差不大;随后
缓慢增大,但 Gw 越大,其曲率率先到达极大值;而
后再减小, 且三者减小的趋势基本相同, 但在同一
气泡体积下, Gw 越大,曲率越小. 显然,接触角对最
大曲率具有较大的影响,这与文献 [6]中的结果定
性相似,如图 11所示. 此外,从图 10中可以清楚地
观察出气泡成核过程中三个不同阶段其曲率所具

有的特性.
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4 结果与讨论

研究沸腾时气泡成核具有重要的工程意义,它
不仅广泛地应用于机械、动力和石油化工等传统

工业中,而且在航空航天技术、微电子技术和核反
应堆技术等现代高科技中也有着广泛的应用前景.
但或许由于过程本身的极其复杂性,以往的研究不
管是采用理论推导、实验还是传统的数值模拟方

法均无法再现气泡成核的整个过程,因而对该过程
中所涉及的基础物理机理认识有限.本文采用介观
模型方法之一的格子 Boltzmann 方法对气泡成核
过程进行模拟. 在模拟之前, 我们总结评述了以往
格子 Boltzmann相变模型,通过引入精确差分方法
改进单组分多相格子 Boltzmann模型,并利用改进
后的模型探讨水在特定温度下的亚稳态平衡和不

稳定平衡态,获得在等温相变过程中形成气泡和液

滴的条件, 数值计算结果与理论值符合良好. 进一
步, 我们在该模型的基础上耦合能量方程, 通过调
节流体-固壁间相互作用力以改变气泡与固壁间的
接触角,从而建立了一种新的描述气液相变的格子
Boltzmann 模型. 利用该新模型模拟不同流体 - 壁
面相互作用力下的凹坑气泡成核过程,再现了气泡
成核过程的三阶段特性;并得到了接触角、曲率半
径及气泡体积在气泡成核过程的演化,提炼出了曲
率 -气泡体积变化的关系曲线,该曲线与文献结果
定性符合.
总的来说,本文发展形成的格子 Boltzmann相

变模型,延伸了多相格子 Boltzmann理论,对多相格
子 Boltzmann模型领域有一定的贡献,文中还将该
计算模型应用于模拟沸腾气泡成核过程,为进一步
从介观尺度揭示气泡成核现象的机理奠定了基础,
模拟结果也具有一定的工程实用价值.
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Abstract
In this paper, the state of metastable equilibrium and the state of unstable equilibrium of water at a certain temperature are explored

using an exact difference lattice Boltzmann model and the conditions of bubble (droplet) formation are investigated in the isothermal
phase transition processes. From these simulation results, it is found that the model predictions are in good agreement with analytical
results. Based on these works, a new model, which is based on exact difference lattice Boltzmann model and extended with an energy
transfer equation to model heat transfer, is proposed to describe liquid-vapor phase transition process. The effects of the wall-fluid
interaction strength on the bubble nucleation process in a pit are investigated using this new heterogeneous phase transition model.
Simulation results accurately reproduce the characteristics of three stages of the bubble nucleation process. The changes of the contact
angle, curvature radius, and volume with the bubble nucleation process are explored, and the relationship curve between curvature and
bubble volume from the simulations is in qualitative agreement with the previous results.
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