
 

纳米液滴撞击高温平板壁的分子动力学模拟*
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(2024 年 1 月 6日收到; 2024 年 3 月 19日收到修改稿)

采用分子动力学的方法对纳米液滴撞击高温平板壁面产生的 Leidenfrost现象进行了探究, 分析了液滴

撞击不同温度壁面对 Leidenfrost现象的影响. 结果表明, 随着壁面温度的提升, 液滴蒸发的速度更快, 脱离壁

面的时刻越早, 脱离壁面时的速度也越大, 最终悬浮时液滴体积也越大. 通过分析脱离壁面前一时刻液滴内

部的密度、温度分布发现, 由于高温壁面具有更高的热通量致使蒸发过程更快进而产生更厚的蒸气层, 该蒸

气层将阻碍换热, 使得液滴在壁面温度更高时液滴内部的平均温度越低, 且平均密度越小.
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1   引　言

液滴撞击高温壁面的过程广泛存在于日常生

活以及工业应用中 [1], 例如高温锅具上跳跃的水滴,

喷雾冷却 [2]、海水淡化过程中液滴撞击换热管道降

温 [3] 以及内燃机中油滴撞击气缸壁 [4] 等过程. 液

滴撞击高温壁面不同于液滴撞击常温壁面 [5–8], 在

撞击过程中不仅涉及到液滴形态的动力学的研究,

同时还涉及到液滴蒸发相变的过程, 因此, 液滴

撞击高温壁面过程的相关理论较为复杂. 其中值

得注意的是当壁面温度达到一定程度时将会产生

Leidenfrost现象, 即指当液滴与高温壁面接触时,

液滴底部迅速蒸发形成蒸气膜, 并将液滴托举起

来, 同时阻碍液滴与壁面之间的换热 [9]. 由于蒸气

膜的存在使得液滴在削减传热量的同时, 也减小了

液滴的摩擦阻力. 因此 Leidenfrost现象一经被发

现就吸引了大量学者对其进行研究 [10–13]. 目前学

者们对该现象多集中于实验及宏观角度的研究, 对

该现象产生的机理尚不完善准确. 因此已有学者尝

试采用分子动力学从微观角度来分析这一现象产

生的机理, 以此来完善 Leidenfrost现象的产生机

理 [14–17]. 本文将采用分子动力学手段对 Leidenfrost

现象进行模拟, 探究温度对 Leidenfrost现象生成

的机理以及作用, 为实现微流体控制 [18]、高功率集

成电路散热 [19] 以及 Leidenfrost热机 [20] 等应用提

供理论帮助, 从而实现能源的高效利用. 

2   模型和方法
 

2.1    模型介绍

图 1为研究液滴撞击高温壁面的物理模型, 该

模型由固体平板壁和液滴构成, 其中固体壁面采用

铜原子, 液体采用氩原子. 在设置初始模型时, 铜

原子和氩原子均采用 FCC(面心立方)晶格结构,

晶格常数分别为 3.615 Å和 5.8 Å (1 Å = 10–10 m).

其中模拟盒子大小为 300 Å×300 Å×300 Å的立方

体盒子, 氩液滴初始原子数目为 10741.

在整个模拟过程中, 原子间相互作用力场均采用

Lennard-Jones (12-6)势, 该势函数 U 表达形式为 
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U = 4αε

[(σ
r

)12

−
(σ
r

)6
]
, r < rc (1)

式中, α为调节因子, 通过改变其大小可以调控液

体与固体之间的相互作用力, 进而从原子作用力的

角度来改变亲疏水性; ε为势阱深度, 代表原子之

间的最大作用势能的值; σ为特征尺寸, 表征能量

为零时的原子间距; r 为原子间的距离; rc 为截断

半径. 本文对应的模拟参数在表 1列出. 不同种类

原子相互作用参数采用 L-B混合规则处理, L-B规

则为 

εAB =
√
εAεB , (2)

 

σAB =
σA + σB

2
, (3)

式中, 下标 A, B 以及 AB 分别代表 A 类原子的相

互作用、B 类原子的相互作用以及 A 和 B 两种类

型原子间相互作用. 由于在分子动力学模拟中原子

间的相互作用力远大于重力, 因此本次模拟中忽略

重力的影响.
 
 

表 1    Lennard-Jones (12-6)各原子模拟参数

Table 1.    Lennard-Jones  (12-6) atomic  simulation   para-

meters.

ε/eV σ/Å rc/Å

Cu 0.52031 2.29726 12

Ar 0.0104 3.405 12

Cu—Ar 0.07356 2.85113 12
  

2.2    计算方法

X Y

Z

Z Z

∆t

本次模拟采用 Lammps软件进行相关模拟 .

在模拟过程中,    方向和   方向的边界设置为周

期性边界,   方向的边界设置为固定边界. 为防止

原子从   边界丢失, 在   边界上设置自由反射墙,

即当原子接触到该边界后, 原子遵从弹性碰撞规则

反弹到系统中. 模拟时间步长   = 5 fs. 计算过程

采用 velocity-verlet数值解法, 迭代公式如下所示: 

r (t+∆t) = r (t) + v (t)∆t+
1

2
a (t) (∆t)

2
, (4)

 

v (t+∆t) = v (t) +
1

2
[a (t) + a (t+∆t)]∆t. (5)

加热底板设置为三层, 分别为固定层、加热层

以及真实层. 固定层的作用用来固定底板, 防止底

板出现大的变形; 加热层主要用来控制底板温度,

维持底板的工作温度; 真实层直接和液滴直接接

触, 使其传热过程更具有真实性.

模型建立好后, 首先需要进行能量最小化处

理, 即消除初始模型中不合理的物理结构, 该过程

采用共轭梯度法实现. 接着进行控温弛豫过程, 使

整体能量趋于稳定, 靠原子间相互作用力使液滴中

的部分原子自我平衡到周围环境中, 生成气相体

系. 在弛豫过程中, 整个体系采用 NVT系综, 并且

使用耦合时间为 0.5 ps的 Berendsen热浴控制整

个体系温度为 85 K. 弛豫过程进行 2×105 步, 即 1 ns.

整个体系达到能量平衡后, 进行液滴撞击过程, 即

Leidenfrost现象的模拟过程, 在这个阶段, 将真实

层以及液滴切换为 NVE系综 (micro-canonical

ensemble, 微正则系综)进行模拟, 加热层控制手

段不变, 但温度控制为所需温度. 本文将模拟盒子

划分为 3.5 Å的立方盒子统计空间的物理量场特

性, 同时采用 1.5σ团簇法, 确定液相或气相原子数

目, 分析液滴的蒸发特性. 

2.3    可靠性验证

在进行 Leidenfrost模拟前有必要对力场的正

确性进行验证, 主要从三方面进行验证, 分别为径

向分布函数、物性参数以及润湿特性.

1) 径向分布函数验证

径向分布函数 g(r)是指在一个中心原子周围

距离为 r 处, 原子的局部密度相对于本体密度的比

值. 通过径向分布函数的验证, 可得出原子间的作

用力是否正确. 径向分布函数计算公式为 

g (r) =
1

ρ
· n (r)

V
≈ 1

ρ
· n (r)

4πr2δr
, (6)

式中, ρ为本体密度; V 为球壳体积; n(r)为球壳中

的粒子数; r 为据中心原子处的距离; δr 为球壳厚

度. 本次验证的实验数据来自 Yarnell等 [21] 的工

作, 通过比较 85 K时的氩的径向分布函数如图 2

所示, 发现本次模拟的数据与 Yarnell等 [21] 的数据

 






图 1    液滴撞击高温壁面的物理模型

Fig. 1. Physical model of a droplet hitting a high-temperat-

ure wall.
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几乎吻合, 同时经计算 g(r)最大相对误差为 3.2%,

波峰最大相对误差为 1.5%, 因此在流体受力方面

的可靠性足以保证.

2) 物性参数验证

物性参数的验证可保证在模拟过程中传热以

及动力学特性的正确性, 本次模拟主要验证热导率

及黏度这两个参数, 热导率及黏度在分子动力学中

的计算方法主要为通过Green-Kubo理论, 对相应的

自相关函数进行积分求解. 其计算公式如下所示: 

λ =
V

3kBT 2

∫ ∞

0

⟨J (0) · J (t)⟩ dt, (7)
 

η =
V

kBT 2

∫ ∞

0

⟨Pxy (0) · Pxy (t)⟩ dt, (8)

式中, λ为热导率; η为黏度; V 为模拟体积; kB 为

格子玻尔兹曼常数; T 为体系温度; J为热流密度;

Pxy 为 xy 方向的应力张量. 模拟数据及相关实验

数据 [22,23] 如表 2所列. 与 Haile[23] 的实验数据相比

导热系数和黏度的误差分别为 3.03%和–4.28%,

该误差在接受的范围内, 即本次模拟可以保证传热

及动力学特性的可靠性.

3) 润湿特性的验证

在液滴与高温壁面相互作用的过程中, 存在液

滴的铺展过程, 因此有必要验证液滴对壁面润湿过

程特性的可靠性. 接触角可以直观地体现壁面的润

湿特性, 在统计接触角的过程中, 主要通过提取密

度等值线并对其拟合, 进而得出接触角. 接触角获

得过程如图 3所示.

壁面润湿性主要受调节因子 α的控制, 通过

模拟不同的 α得出了不同润湿特性, 如图 4所示,

发现接触角随着 α值的增加越来越小, 即越来越

亲水. 这与王甜 [24] 研究的规律一致, 因此液滴润湿

性的可靠性也得到了保证.

通过以上三个方面可靠性的验证可以得出, 本

次模拟选取势函数及其参数的正确性, 也为后文模

拟 Leidenfrost现象的真实性提供了保障.
 

3   模拟结果与讨论

本次模拟探究了液滴撞击在不同温度的平板

壁上的特性, 其中控制液滴的直径为 10 nm, 液滴

下降速度为 1 Å/ps, 调节因子 α为 1, 平板壁的温

度分别取 85, 150, 200, 250以及 300 K. 不同温度

下不同时刻的原子快照结果如图 5所示. 考虑到不

同温度下不同的蒸发特性 , 因此工况 a和工况

b每 200 ps记录一次原子图像, 工况 c每 100 ps

 

表 2    物性参数对比
Table 2.    Comparison of  physical  property   para-

meters.

本文模拟 实验测量 误差

导热系数/(W⋅m–1⋅K–1) 0.128 0.132 3.03%

黏度/(10–4 Pa–1⋅s–1) 2.92 2.8 –4.28%
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图 2    径向分布函数比较图

Fig. 2. Comparison of radial distribution functions.
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图 3    接触角获得过程　(a) 液滴铺展原子快照; (b) 液滴密度云图; (c) 等值线拟合

Fig. 3. Contact angle acquisition process: (a) Droplet spreading atomic snapshot; (b) droplet density contours; (c) contour fitting.
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图 4    调节因子对润湿角的影响　(a) 本文模拟; (b) 对比模拟 [24]

Fig. 4. Effect of moderator on wetting angle: (a) Simulated in this paper; (b) comparative simulation[24].
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图 5    不同壁面温度下不同时刻的原子快照　(a) 85 K; (b) 150 K; (c) 200 K; (d) 250 K; (e) 300 K

Fig. 5. Atomic  snapshots  with  different  wall  temperatures  at  different  moments:  (a)  85 K;  (b)  150 K;  (c)  200 K;  (d)  250 K;

(e) 300 K.
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记录一次原子图像, 工况 d和工况 e每 50 ps记录

一次原子图像. 从原子快照可以得到, 当温度为 85 K

时, 液滴最终稳定在壁面上; 当温度为 150 K时,

液滴在壁面上缓慢蒸发直至完全蒸发; 当温度为

200, 250以及 300 K时, 液滴在蒸发到一定程度

时, 液滴将脱离壁面. 由于 85和 150 K时, 液滴没

有出现悬浮, 因此可以认为 200, 250以及 300 K

时的悬浮现象就是 Leidenfrost现象. 由图 5可知,

原子快照能够很直观地展示不同工况下液滴蒸发

情况, 下面将通过不同参数分析壁面温度的影响. 

3.1    液滴蒸发原子数目

液滴在蒸发过程中, 液滴蒸发原子数目将发生

变化, 因此首先将从液滴蒸发原子数目进行分析,

进而分析温度对蒸发速率的影响. 不同温度下的液

滴蒸发原子数目如图 6所示, 除 85 K工况外, 每

个工况均出现了阶跃. 该阶跃是由类固层产生的影

响, 这里的类固层是指在分子动力学模拟中, 由于

原子间的强相互作用使得一部分液体原子吸附在

固体表面上, 表现出固体的性质, 故被称为类固层.

刚开始蒸发阶段液相原子数目包含了类固层原子

数目, 液滴悬浮后类固层原子不再包含在液相内,

而液滴蒸发原子数目为氩原子总数目减去液相原

子数目得到, 因此液滴脱离壁面时会出现阶跃现

象. 阶跃后液滴蒸发原子数目趋于稳定, 认为液滴脱

离壁面悬浮即 Leidenfrost现象. 阶跃后液滴蒸发

原子数目仍在持续增长, 认为液滴未产生 Leidenfrost

现象. 蒸发在阶跃前的初始时段里, 随着温度的

升高, 液滴蒸发速率越快. 阶跃后在 200, 250以及

300 K工况下, 液滴蒸发原子数目趋于稳定, 即液

滴维持稳定不再蒸发; 而 150 K工况则是继续保

持蒸发, 直至完全蒸发. 对于产生 Leidenfrost的工

况下随着温度的升高, 产生阶跃的时间越早, 液滴

维持的原子数目越多. 因此通过液滴蒸发原子数目

的变化情况, 可以得出温度对 Leidenfrost现象具

有促进作用, 能有效地降低液滴悬浮的时间. 

3.2    液滴质心位移

通过液滴质心的变化, 可以得出不同工况下液

滴悬浮过程中的运动情况. 液滴质心变化如图 7所

示, 在前 50 ps内几个工况的液滴下降规律一致,

说明此时主要受到撞击的影响, 液滴仍处于与壁面

润湿过程, 而传热影响较小, 故润湿性决定了前

50 ps内下降过程一致. 当液滴与壁面撞击效果逐

渐减弱后, 液滴的质心高度受传热的影响, 随时间

变化呈现出不同变化趋势. 对于 200, 250以及 300 K

的工况 , 液滴的质心升高 , 即液滴出现了悬浮 .

150 K时由于液滴在壁面上完全蒸发, 因此液滴质

心一直处于缓慢下降. 85 K则因为最后稳定在壁

面上因此液滴质心趋于稳定. 统计液滴脱离壁面时

的速度 , 在 200 K时速度为 0.15 Å/ps, 250 K时

为 0.34 Å/ps, 300 K时为 0.41 Å/ps. 因此可以得

出, 随着温度的升高, 液滴脱离壁面时的速度越大

即液滴悬浮的动力越大.
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图 7　液滴的质心变化

Fig. 7. Change in the center of mass of a droplet. 

3.3    液滴的能量变化

液滴撞击高温壁面的过程中, 其能量来自壁面

的传热. 因此通过液滴总能的变化情况可以得出液

滴和壁面的传热特性. 液滴总能单位面积上的变化

率即热通量, 液滴热通量变化如图 8所示. 从图 8

可以看出, 液滴在 85 K工况下并没有热量的吸收,

其在零附近浮动, 由于分子的热运动与壁面不断撞
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图 6    液滴蒸发原子数目

Fig. 6. Number of atoms evaporated by the droplet.
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击, 因此在微观上热量也会出现负值. 150 K时液

滴处于正常蒸发过程, 刚开始 (100 ps之前)热通

量不变, 随着蒸发的进行, 液滴与壁面的接触面

积越来越小, 因此热通量缓慢下降, 直至完全蒸发

后, 热通量趋于零. 对于发生Leidenfrost的工况 (200,

250, 300 K), 热通量曲线变化情况一致, 即当液滴

撞击这三种高温壁面时, 刚开始由于液滴的铺展使

得换热面积增加, 促进了热通量的增长, 在液滴与

壁面间产生蒸气之前, 热通量达到波峰, 当液滴与

壁面之间产生蒸气时, 由于气态的换热弱于液态的

换热, 因此热通量开始出现下降, 最后由于液滴悬

浮热通量趋于零. 壁面温度越高, 即传热温差越大,

初始热通量越大, 峰值越高. 在热通量下降阶段,

温度越高下降速度越快, 最后都趋于零即脱离壁面

后不再蒸发. 因此, 当出现 Leidenfrost现象后, 将

严重阻碍液滴换热, 温度越高越严重. 初始热通量

的不同, 说明增加换热温差有益于液滴换热, 这与

宏观现象一致. 

3.4    液滴内部密度及温度分布

为了探究 Leidenfrost和正常蒸发的区别, 统

计了 150 K工况下液滴即将完全蒸发前的液滴内

部密度及温度分布和其他三种高温下液滴即将脱

离壁面时液滴内部的密度及温度分布. 不同工况下

液滴内部的密度变化如图 9所示, 其中汽液密度划

分为 0.8 g/cm3, 可以看出 150 K工况下没有出现

蒸气层, 而 200, 250以及 300 K的工况下在液滴
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Fig. 9. Density distribution of droplets at different wall temperatures before droplets detach from the wall.
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与壁面之间均出现了蒸气层. 不同工况下蒸气层厚度、

液滴厚度以及液滴的平均密度, 统计数据见表 3.

其中厚度计算为统计 XY 为零, 不同 Z 值上的密度

值, 根据密度划分汽液层, Z 值的差值即为厚度大

小. 液滴平均密度则是统计液态的每个点上密度值

做平均. 通过表 3可以得出, 壁面温度越高, 蒸气

层厚度越大, 液滴厚度越小, 液滴平均密度越大.

这是由于壁面温度越高, 壁面热通量越高致使蒸气

层形成的越快, 因此更容易生成厚的蒸气层. 由于

蒸气层具有较差的传热性, 因此蒸气层越厚, 壁面

向液滴传递的热量越少, 可以从图 8中热通量不同

的下降速度得出该结论. 由于液滴撞击壁面后的铺

展收缩是与液滴蒸发同时进行的, 铺展收缩是 X-

Y 平面上的运动, 蒸发是 Z 方向上的过程, 因此在

相同的撞击速度下, 不同的壁面温度下液滴出现不

同的形状. 由于 200 K时液滴蒸发相对缓慢, 因此

在悬浮过程中, Z 方向的蒸发量少, 尺寸变化小, 与

液滴收缩速度相当, 最终在脱离壁面时, 液滴呈现

球形. 相反在 250 K及 300 K 工况下, 液滴在 Z 方

向上的蒸发速度大于 X-Y 方向上的收缩, 故液滴

呈现饼状. 同时, 通过液滴在 150 K蒸发, 液滴保

持一定的接触角稳定地在壁面上蒸发的过程, 可推

断出液滴脱离壁面时的形状受蒸发速率和液滴铺

展收缩共同影响是合理的.
 
 

表 3    不同壁面温度下蒸气层厚度、液滴厚度以及液滴

平均密度的统计
Table 3.    Statistics  of  vapor  layer  thickness,  droplet

thickness  and  average  droplet  density  at  different  wall

temperatures.

壁面温度/K 蒸气层厚度/Å 液滴厚度/Å 液滴密度/(g⋅cm–3)

150 0 10 0.95

200 14 50 1.15

250 19 35 1.21

300 23 24 1.29
 

不同温度下液滴脱离壁面时温度云图如图 10

所示. 表 4列出了液滴平均温度, 液滴上下温差以

及液滴内部温度梯度. 从图 10和表 4可以看出,

壁面温度越高, 液滴平均温度越低, 液滴上下温差

越大, 同时液滴内部温度梯度越大. 这是由于如前

所述, 在三种高温下发生了 Leidenfrost现象, 由于蒸
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图 10    液滴脱离壁面前不同壁面温度下的液滴温度分布

Fig. 10. Droplet temperature distribution at different wall temperatures before the droplet detached from the wall.
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气层的存在, 壁面向液滴的传热性能下降, 且壁面

温度越高, 蒸气层越厚, 传热下降越严重, 故壁面温

度越高液滴的平均温度越低, 液滴上下温差越大. 

4   结　论

本文采用分子动力学方法, 模拟了纳米液滴撞

击温度为 85, 150, 200, 250以及 300 K的平板壁

面时产生的不同现象, 通过分析原子快照、液滴蒸

发原子数目、液滴质心位移、液滴能量变化、液

滴内部密度及温度分布特征, 考察了壁面温度对

Leidenfrost现象的影响, 主要得出下述结论.

1) 在不同温度的壁面上液滴将呈现不同的状

态, 85 K时液滴稳定铺展在壁面上, 150 K时液滴

在壁面上缓慢蒸发并完全蒸发, 200, 250以及 300 K

液滴发生悬浮即 Leidenfrost现象.

2) 对于发生 Leidenfrost现象的壁面温度, 温

度越高液滴蒸发越快, 但是液滴蒸发原子数目更少

即悬浮体积更大, 同时脱离壁面的速度将更快.

3) 液滴与壁面刚接触时, 壁面温度越高, 壁面

与液滴之间的热通量越大, 同时热通量下降也更

快, 这是由于蒸气层所导致的传热恶化.

4) 壁面温度越高蒸气层产生的越快且蒸气层

越厚, 致使液滴的平均温度更低.
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表 4    不同壁面温度下液滴平均温度, 上下温差以

及温度梯度
Table 4.    Average droplet temperature, the temper-

ature difference  between upper  and lower   temperat-

ures,  and the temperature gradient at  different wall

temperatures.

壁面温度/K 平均温度/K
液滴上下
温差/K

温度梯度/
(K⋅Å–1)

150 140 5 0.5

200 121 33 0.65

250 107 41 1.17

300 98 47 1.95
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Abstract

The process of droplet impacting on a high-temperature wall is widely existent in daily life and industrial
applications.  Most  of  scholars  mainly  have  focused  on  experimental  and  macroscopic  research  on  this
phenomenon. In this work, molecular dynamics simulation is conducted to investigate the evolution of droplet
and the influence of  surface temperature on its  evolution,  in order to explore the heat transfer  mechanism of
nanodroplet  impacting  on  high-temperature  surface.  Droplet  containing  10741  argon  atoms  impacts  on  the
copper plates at temperatures of 85, 150, 200, 250 and 300 K, respectively. The number of droplet evaporation
atoms  is  statistically  obtained,  the  droplet  barycenter  displacement  is  analyzed,  and  the  density  distribution
and  temperature  distribution  inside  the  droplet  are  acquired.  It  is  shown  that  the  droplet  exhibits  different
characteristics on the wall at different temperatures. The droplet finally stabilizes on the wall at 85 K as shown
in  Fig.  (a),  but  when  the  temperature  of  the  wall  rises  to  150  K,  the  droplet  evaporates  slowly  and  finally
completely as shown in Fig. (b), and for the wall temperatures 200, 250 and 300 K, the Leidenfrost phenomenon
is  found:  the  droplet  is  suspended above  the  wall  as  displayed in  Figs.  (c)–(e).  Fig.  (f)  shows  the  number  of
evaporated atoms at different wall temperatures. It also can be seen that the Leidenfrost phenomenon occurs at
wall  temperatures  200,  250  and  300  K,  because  for  the  three  conditions  there  are  rise  steps  and  then  the
numbers  of  evaporated  atoms  almost  keep  constant.  For  the  temperature  conditions  under  which  the
Leidenfrost  phenomenon  can  occur,  the  higher  the  wall  temperature,  the  faster  the  droplet  evaporates,  the
earlier the detachment occurs from the wall, the greater the droplet detaching velocity, and the larger the final
suspending droplet volume. The analyses of the density distribution and temperature distribution of the droplet
at the moment when it detaches from the wall show that the evaporation process is faster and a thicker vapor
layer is generated due to the higher heat flux of the high-temperature wall, which will hinder the heat exchange,
so that the average temperature of the droplet is lower and the average density is smaller.

Keywords: molecular dynamics, droplets, Leidenfrost phenomenon
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