
 

基于分子模拟方法的纳米气泡溃灭过程分析
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(2024 年 8 月 6日收到; 2024 年 8 月 26日收到修改稿)

采用分子动力学模拟方法研究纳米气泡逐渐凹陷并发展至溃灭的过程, 本文主要研究冲击速度和气泡

尺寸对纳米气泡溃灭的动力学特性影响机制. 结果表明: 纳米气泡溃灭大体上经历三个阶段. 首先是气泡外

侧水分子压缩阶段, 然后是冲击波导致液膜稳定结构被破坏阶段, 最终发展至气泡完全溃灭阶段; 在冲击速

度较大时, 较小尺寸气泡在更强的冲击效果作用下, 气泡溃灭时间更短; 纳米气泡溃灭后高速射流后在速度

等高线右端形成凸起, 随着气泡尺寸和冲击速度增大, 凸起程度就越大, 水分子向气泡中心汇集, 在气泡上方

和下方形成涡旋结构, 有效的增强了流体内部传质作用; 随着气泡尺寸和冲击速度的增大, 气泡周围密度也

逐渐增大, 气泡完全时溃灭时局部密度可达 1.5 g/cm3 附近; 当气泡体系衰减至一半时, 出现水锤冲击效应,

随着气泡尺寸和冲击速度的增大, 水锤冲击作用愈发明显, 对于 up = 3.0 km/s, D = 10 nm的纳米气泡结构

塌陷后射流水锤冲击所形成的局部压强可达 30 GPa.
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1   引　言

纳米气泡通常是指直径小于 1 μm的气泡. 与

传统气泡相比, 纳米气泡具有比表面积大, 表面

Zeta电位高、稳定性强, 能够产生自由基、传质效

率高等特点 [1,2], 纳米气泡按形成机制分为表面纳

米气泡和体相纳米气泡, 表面纳米气泡形成在固体

表面, 而体相纳米气泡分散在水相中, 相比而言,

有着数量和分布更加均匀的优势. 纳米气泡技术基

于上述优点在污水处理、生物医疗、工业清洁、水

体养殖、颗粒浮选等领域具有较好的应用场景 [3],

近年来逐渐成为科学研究的热点. 对于水处理领域

中一系列难降解难度大、处理周期长且成本高的有

机污染物 [4–6], 可通过纳米气泡技术实现低成本且

无害化处理, 当纳米气泡收缩塌陷后形成高温高压

的极限环境, 促使有机物发生降解, 因此气泡溃灭

的动力学特性直接影响到纳米气泡在实际应用效

果, 然而纳米气泡易受到尺寸效应, 内部扰流或外

部冲击等多种作用影响, 导致纳米气泡溃灭过程较

为复杂, 难以进行清晰合理的解释, 因此开展纳米

气泡的溃灭机制研究, 有助于纳米气泡技术在实际

应用中的优化和改进提供理论基础和实验指导.

1915年由 Cook[7] 首次提出了“水锤效应”是导

致叶片或是螺旋桨高速运转会导致机器冲蚀损伤

的重要原因. 1928年 Obara等 [8] 设计了水射流撞

击固体表面实验, 冲击应力波的形成与衰减过程,

水射流在固体表面射流产生冲击波并形成气泡, 气

泡的溃灭导致短时间内局部压强的急剧上升, 这是

关于气泡溃灭产生水锤冲击现象的早期解释. 但由

于纳米气泡的尺寸较小, 以及气泡溃灭过程十分短

暂, 一般发生在数皮秒 (10–12 s)内, 采用一般宏观
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电镜表征手段和连续介质的有限元模拟方法难以

捕捉这一物理化学耦合过程, 然而借助于分子动力

学模拟方法能够较大程度还原这一微观过程, 基于

牛顿第二运动定律并结合统计平均方法, 在纳米尺

度上能够更为精确、定量地实现对纳米气泡溃灭过

程的研究. 利用国内学者通过分子模拟技术开展了

一系列的纳米气泡溃灭的相关研究, 纳米尺寸的气

泡溃灭特征研究 [9,10], 包括冲击速度、气体尺寸和

气体类型 (如氮气、二氧化碳和氧气等)等因素对

射流速度和气泡溃灭后局部压强的影响. 一些国外

学者还对纳米气泡溃灭后体系内物质反应机制进

行了研究, 通过 ReaxFF反应动力学模拟, 根据原

子间动态键级, 判断气泡溃灭后气体介质以及有机

分子产物分布情况 [11–13]. 一些学者还对纳米气泡

传质机制进行研究, 气泡破裂后的高速射流会改变

膜的通透性 [14,15], 或是利用气泡破灭后产生的能量

将物质定向传递到某个位置发挥其能效 [16].

尽管许多学者通过分子动力学 (MD)模拟技

术研究了纳米气泡溃灭过程, 但很少有学者进行纳

米气泡溃灭时间、冲击速度和气泡尺寸建立响应并

讨论差异与联系, 对纳米气泡结构溃灭后的流场分

布规律进行研究. 本文研究采用全原子力场进行计

算, 建立了具有不同半径和冲击速度的真空纳米气

泡模型. 本文首先通过冲击速度定义法、Rankine

公式和质心位置法验证了 MD冲击过程模拟的适

应性和准确性, 然后采用动量镜法重点研究了不同

冲击速度和气泡尺寸条件下的气泡溃灭时间、流场

速度分布、能量和密度等参数变化规律, 最后对纳

米气泡溃灭后的径向射流和水锤冲击作用机制进

行了分析. 

2   计算方法

分子动力学模拟是通过 Lammps[17] 程序实现,

水分子结构可视化及部分冲击过程分析是采用

OVITO[18] 软件. 水分子采用 Lennard-Jones 相互

作用的 SPC/E[19] 刚性模型, 因为它在计算水的密

度、扩散系数和黏度方面与实验结果非常吻合. 各

项势能参数如表 1所列, 其中 ε表示势阱深度, σ

表示粒子平衡距离, q 表示电荷量.

采用谐波方法计算键和键角能量, 如 (1)式和

(2)式所示, 其中 r 为键长, 平衡键长 r0 = 1.0 Å,

θ为键角, 平衡键角 θ0 = 109.47°, kb 为键伸缩强

度参数, kθ为键角弯曲强度参数, Eb 和 Eθ 分别键

能和键角能. 

Eb =
1

2
kb(r − r0)

2
, (1)

 

Eθ =
1

2
kθ(θ − θ0)

2
. (2)

 

2.1    初始模型构建

图 1表示纳米气泡冲击过程示意图. 浅蓝色球

形区域表示纳米气泡, 左侧黄色区域表示动量镜,

深蓝色区域表示水相环境. 同时为了验证 SPC/E

模型进行冲击模拟过程的可行性, 构建了纯水体相

模型, 与纳米气泡冲击模型相比, 仅有水分子数量

有所不同. 尽管真空纳米气泡可能不是一个真实的

场景, 然而这是许多学者进行 MD模拟工作中采

取的标准, 另外真空纳米气泡消除了气泡内部溶解

气体和高拉普拉斯压力的影响, 这种模型能够更方

便地解释纳米气泡塌陷溃灭过程 [20].
 
 

s p






图 1　纳米气泡冲击过程示意图

Fig. 1. Schematic diagram of nanobubble impact process.
  

2.2    冲击模拟设置

冲击波的产生是由动量镜法实现. 所谓动量镜

法是指初始粒子 (所有水分子)以 up 的速度朝着

–z 方向运动, 当粒子无限接近于动量镜时, 速度

up 大小保持不变, 速度方向改变为+z [9,10]. 该过程

实际上相当于有一个无限大的活塞将水分子初始

设置速度 up 沿着+z 方向推动并反射接触的粒子,

当+z 与–z 两个方向的水分子接触后, 速度发生跳

跃式改变并产生一个冲击波平面,  冲击波面向

+z 方向的纳米气泡传递的过程为波的传播方向,

其速度大小为 us. 为了避免初始状态下水分子与动

 

表 1    SPC/E刚性分子模型势能参数
Table 1.    Potential energy parameters of SPC/E ri-

gid molecular model.

type ε/(kcal·mol–1) σ/Å q/e

O 3.166 0.15535 –0.8476

H 0 0 0.4238
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量镜发生不良相互作用, 因此将动量镜放置在水相

左侧 2 nm处.

初始时刻所有水分子冲击模拟在 NVE系综下

进行, x 和 y 方向均采用周期性边界条件, z 方向采

用非周期边界条件, 时间积分步长为 1.0 fs. 粒子

速度 up 分别设置为 1.0, 1.5, 2.0, 2.5和 3.0 km/s. 

3   模拟结果讨论与分析
 

3.1    SPC/E 模型可行性验证

为了验证 SPC/E水分子模型在冲击过程模拟

的适应性和准确性, 模拟了纯水冲击动量镜的过程,

并通过冲击速度定义法、Rankine-Hugoniot公式法

和质心位置法共三种方法分别计算了冲击速度, 并

与其他学者的实验和模拟结果进行了比较分析. 

3.1.1    冲击速度定义法

根据冲击速度的定义可知: 

us = up + ud, (3)

其中 us 是冲击速度; up 是粒子速度; ud 是沿着冲

击方向 z 轴密度不连续处的速度.

通过图 2纯水体系在不同冲击速度条件下沿

z 轴一维密度分布曲线, 首先取冲击波前沿处一点

在不同时刻 (此处取 1.5, 2.0, 3.0和 5.0 ps时)的

位置, 计算区间平均速度得到 ud, 并代入 (3)式得

到冲击速度 us. 

3.1.2    Rankine–Hugoniot 公式法

由 Rankine–Hugoniot 公式可知: 

us =
ρ

ρ− ρ0
up, (4)

其中 ρ是冲击后的水的局部密度; ρ0 是未经冲击

的水的体相密度. 

3.1.3    质心位置法

将纳米气泡及周围部分水分子沿着 z 轴划分

网格, 首先通过计算冲击过程不同时间内的各网格

分子质心位置高度, 然后通过拟合曲线拐点拟合出

水分子的质心速度, 最后代入 (5)式计算冲击速度,

如图 3所示. 本文设置网格宽度为 1 nm, 为了避免

边界处的网格对计算结果的影响, 取气泡中心两侧

共 10个网格进行计算. 

us = up + ucmp, (5)

其中 ucmp 是拟合的体相水分子质心速度. 

3.1.4    SPE模型模拟冲击过程可行性分析

根据三种验证方法绘制了图 4粒子速度和冲

击速度 up-us 的 Hugoniot冲击压缩图, 计算了三种

验证方法与实验结果的平均误差, 如表 2所列. 在

不同粒子速度情况下, 三种验证方法的冲击速度

us 与 Rybakov实验结果平均误差 ε均小于 10%,

说明本文的模拟结果与 Rybakov和 Rybakov[21]

实验结果以及 Vedadi等 [22] 模拟结果具有良好的

一致性, 采用 SPC/E水分子模型模拟纳米气泡溃

灭过程是可行的. 

 

表 2    不同条件下的粒子速度和冲击速度对应结果
Table 2.    Corresponding  results  of  particle  velocity

and impact velocity under different conditions.

up/(km·s–1) us1 us2 us3 uexp usim ε/%

1.0 3.21 3.26 3.17 3.57 3.61 9.8

1.5 4.06 4.14 4.16 4.40 4.30 6.4

2.0 5.07 5.06 5.16 5.25 5.18 2.9

2.5 5.89 5.93 5.99 5.93 5.51 0.6
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图 2    纯水体系在不同冲击速度条件下沿 z 轴一维密度分布　(a) 1.0—2.0 km/s; (b) 2.5—3.0 km/s

Fig. 2. One-dimensional  density  distribution  along  the  z-axis  in  the  pure  water  system  under  different  impact  velocities:

(a) 1.0–2.0 km/s; (b) 2.5–3.0 km/s.
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3.2    气泡溃灭时间
 

3.2.1    冲击速度和气泡尺寸的影响

由于冲击速度和气泡尺寸的不同, 纳米气泡溃

灭时间存在差异. 不同冲击速度下和气泡尺寸下的

纳米气泡溃灭前后的体系快照如图 5所示, 当气泡

尺寸减小、冲击速度增大时, 气泡越容易发生溃灭,

一方面较高的冲击速度能够使水分子经动量镜反

射到纳米气泡附近的时间缩短, 另一方面较高的冲

击速度拥有更强的冲击效果, 促使纳米气泡周围水

分子加快向中心气泡收缩, 并且当气泡尺寸减小

时, 气泡可压缩空间减小, 气泡更容易收缩. 需要

值得说明的是, 气体分子的存在会影响气泡的稳定

性. 气泡内部气体与外部水分子间形成液膜, 膜内

外存在物质交换, 气体和水分子不断进出液膜, 液

膜也会随着气体和水分子数量的变化进行收缩和

扩大导致气泡尺寸发生变化, 而真空纳米气泡由于

没有填充气体, 尺寸则一直保持相对恒定, 不会产

生较大变化. 因此两种纳米气泡模型的体积变化还

是存在一定差异的.
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图 3    纯水体系在不同冲击速度条件下沿 z 轴一维密度分布曲线　(a) 1.0 km/s; (b) 1.5 km/s; (c) 2.0 km/s; (d) 2.5 km/s; (e) 3.0 km/s

Fig. 3. One-dimensional  density  distribution  curves  along  the  z-axis  in  the  pure  water  system  under  different  impact  velocities:

(a) 1.0 km/s; (b) 1.5 km/s; (c) 2.0 km/s; (d) 2.5 km/s; (e) 3.0 km/s.
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图 4    up-us 的 Hugoniot冲击压缩图

Fig. 4. Hugoniot shock compression diagram of up-us.
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图 5    纳米气泡体积归一化 Ω(t)随冲击时间变化关系曲

线　(a) 不同冲击速度; (b) 不同气泡尺寸

Fig. 5. Normalized Ω(t)  curves  of  nanobubble  volume  as  a
function  of  impact  time:  (a)  Different  impact  velocitys;

(b) different nanobubble sizes.
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τ = 0.45D
√
ρ/∆P

如表 3所列示, 统计了不同尺寸的纳米气泡溃

灭前后的时间信息, 当冲击速度 up 为 3.0 km/s,

直径 D 在 8, 10和 12 nm对应的气泡溃灭时间分

别为 1.4,  1.6和 1.9 ps,  而根据 Rayleigh[23] 公式

(  , 其中 ρ是质量密度, P 表示压

强, D 是气泡直径)进行估算, 气泡溃灭时间逐渐

延长, 分别为 1.1, 1.4和 1.7 ps.

MD模拟结果与理论计算所得的气泡溃灭时

间值所体现的差异, 一方面是由于 Rayleigh公式

所描述的气泡环境是在稳定均匀的流体内, 为气泡

的自溃灭行为, 而 MD冲击模拟过程中密度和压

强在短时间发生剧烈变化, 另一方面与 MD模拟

不同, 该公式未考虑不同原子间相互作用引起的粘

度和表面张力效应. 根据表 3不同粒子速度和尺寸

下的纳米气泡破裂时间结果可知, 当气泡尺寸逐渐

增大, 气泡破裂时间延长, 而当冲击速度逐渐增大,

气泡破裂时间缩短, 另外值得注意的是, 当气泡尺

寸和冲击速度较高时, 气泡破裂时间的 MD模拟

结果和 Rayleigh公式推导值较为吻合, 推测是由

于大尺寸气泡在高速冲击时, 粘度效应和表面张力

作用效果降低.
 

3.2.2    气泡溃灭阶段

尽管不同冲击速度和尺寸下的纳米气泡溃灭

的时间有所不同, 但纳米气泡溃灭过程类似, 大体

上经历三个阶段, 不同时刻下的纳米气泡结构变化

情况如图 6所示. 反应最初阶段, 纳米气泡及周围

的水分子向–z 方向移动, 此过程没有外部冲击作

用, 气泡体积基本没有变化; 随后水分子与动量镜

发生接触后反弹, 速度方向发生改变, 形成向+z 方

向移动的冲击波, 当冲击波移动至气泡附近, 气泡

在冲击波作用下液膜稳定结构被破坏, 气泡发生形

变并且体积迅速减小; 最终阶段, 水分子挤压液膜

阻力增大, 导致纳米气泡体积减小速度放缓, 最终

发展至纳米气泡完全溃灭.

 
 

0 ps 1.4 ps 1.8 ps

2.8 ps2.7 ps2.6 ps2.4 ps

图 6　不同时刻下的纳米气泡结构变化情况 (D = 10 nm,

up = 3.0 km/s)

Fig. 6. Changes  in  nanobubble  structure  at  different  times

(D = 10 nm, up = 3.0 km/s). 

3.3    气泡溃灭流场速度分布
 

3.3.1    气泡溃灭前后速度变化

随着冲击速度和气泡尺寸的增大, 气泡高速射流

区域面积逐渐增大, 如图 7所示. 尽管初始粒子冲

击速度 up 大小存在差异, 且部分 up 小于 3.0 km/s

(1.0—2.5 km/s), 但当气泡完全溃灭时所产生的射

流速度仍能达到 3.0 km/s 以上. 当冲击波经动量

镜反射到达气泡左侧边缘时, 冲击波面处于同一位

置, 但当气泡完全溃灭时, 气泡上下边缘的冲击波

速度要小于气泡中部, 造成中间部分的冲击波面向

前凸起, 且高速射流范围越大凸起现象越为明显. 

3.3.2    纳米气泡溃灭射流验证

为了进一步验证纳米气泡射流这一现象, 绘制

了 D = 10 nm, up = 3.0 km/s, 时间在 1.4—3.0 ps
内 (纳米气泡从完整到溃灭的时间段)气泡外层左

半部分的液膜运动轨迹, 如图 8所示, 黄色小球表

示纳米气泡外层液膜水分子中的氧原子, 曲线对应

 

表 3    不同粒子速度和尺寸下的纳米气泡破裂时间
Table 3.    Breakdown time  of  nanobubble  at  differ-

ent particle velocities and sizes.

粒子速度
up/(km·s–1)

气泡尺寸
D/nm

气泡破裂时间 τ/ps

MD Rayleigh 差值

1.0

8 3.3 3.8 0.5

10 4.2 4.7 0.3

12 4.6 5.7 1.0

1.5

8 2.2 2.5 0.3

10 2.7 3.1 0.4

12 3.4 3.7 0.3

2.0

8 1.8 2.1 0.3

10 2.2 2.3 0.1

12 2.6 2.8 0.2

2.5

8 1.4 1.5 0.1

10 1.9 1.8 0.1

12 2.1 2.2 0.1

3.0

8 1.2 1.1 0.1

10 1.6 1.4 0.2

12 1.9 1.7 0.2
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原子的运动轨迹, 曲线颜色对应原子处于该点位置

时 z 轴方向的速度分量, 由图 8像可知, 氧原子速

度首先逐渐衰减, 速度方向改变后向气泡内中心汇

聚, 射流速度大小逐渐增大至 5.0 km/s. 由于可见,

气泡溃灭过程中伴随着高速射流现象的产生. Zhang

等 [24] 通过高速摄像机也同样捕捉到了气泡溃灭时

的射流现象, 进一步验证了模拟工作的准确性. 需

要值得说明的是, 气体分子的存在会影响也气泡的

射流程度. 由于真空气泡内部没有气体, 射流主要

由外部液体决定, 但含气纳米气泡的射流是由内部

气体和外部液体共同决定的, 另外也受到气体含量

和种类的控制, 例如王小峰等 [10] 在纳米气泡完全

塌陷过程的模拟工作中指出, 低含量二氧化碳和氧

气的纳米气泡在溃灭时产生的射流速度大于真空

纳米气泡. 

3.3.3    二维速度矢量分布

纳米气泡溃灭后会造成周围的流场速度分布

不均匀, 为了研究纳米气泡溃灭过程前后周围流场

分布情况, 以及气泡尺寸及冲击速度大小对流场速

度分布的影响, 以长度为 0.5 nm进行网格划分,

绘制了气泡周围的流场 (y-z 平面)速度矢量分布

图, 如图 9和图 10所示, 其中, 图 9箭头的方向表

示网格内水分子的速度方向, 箭头的颜色映射网格

内水分子在 z 轴方向的速度大小分量, 中间球状区

域代表真空纳米气泡, 图 10所示, 箭头的颜色映

射网格内水分子在 XYZ 坐标轴下合速度大小.

首先对不同时刻下气泡流场变化进行了研究,

由图 9可知, 时间为 1.4 ps (图 9(a))时, 冲击波运

动至气泡左侧边缘处, 左侧水分子速度发生衰减,

部分水分子速度改变为+z 方向, 但右侧水分子速

度基本不受影响, 气泡维持球形结构; 随后冲击波

继续移动, 在 2.2 ps (图 9(b))时处于气泡中心处

附近, 气泡溃灭体积接近一半, 液膜逐渐收缩导致

气泡体积减小, 气泡左半部分真空区域被冲击波挤

压的水分子所填充, 水分子有向气泡中心汇集的趋

势, 气泡内部靠近几何中心的水分子速度最高达

5.0 km/s; 当时间为 2.8 ps (图 9(c))时, 能够观察

到呈圆锥状向右移动的冲击波, 真空区域消失, 此

时气泡完全发生溃灭, 高射流的水分子形成连续性

区域. 当时间为 3.3 ps (图 9(d) )时气泡完全溃灭,

周围水分子向中心射流的程度最为明显, 在水分子

射流的水锤冲击作用下, 产生了强烈的冲击力和剪

切力, 原有气泡层流流场的状态被改变, 在上方和

下方形成了紊流涡旋结构, 有效的增强了流体内部

传质作用, 射流前端速度发生衰减并形成弧形剖

面, 如图 9(d)红线标记所示.

同样也考虑了气泡尺寸及冲击速度大小对

气泡的影响, 如图 10所示. 纳米气泡完全溃灭时,
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图 7    纳米气泡溃灭前后的 z 方向速度分布情况　(a) 不同冲击速度; (b) 不同气泡尺寸

Fig. 7. z-direction velocity distribution before and after the collapse of the nanobubble: (a) Different impact velocities; (b) different

bubble sizes.

 

5.0

-3.0

图 8    1.4—3.0 ps纳米气泡外层液膜的运动轨迹曲线 (单

位: km/s)

Fig. 8. Motion  trajectory  curve  of  outer  liquid  film  of

1.4–3.0 ps nanobubble (unit: km/s).
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气泡上方和下方水分子会发生方向改变, 其平均分

子速度指向气泡中心. 在右侧水分子冲击影响下,

纳米气泡射流速度由气泡中部向上下两侧逐渐衰

减, 由于中心位置射流速度较大, 因此在速度等高

线位置处形成向右的凸起, 并且随着气泡尺寸和冲

击速度增大, 凸起程度就越大, 当等高线左侧的水

分子沿等高线向两侧运动, 逐渐向气泡中心汇集

时, 在气泡上方和下方形成涡旋结构. 等高线左侧

区域的水分子运动范围主要受到气泡尺寸的影响,

气泡尺寸越大, 水分子向两侧延伸的程度就越大.

另外凸起位置与高速射流之间的区域内速度大小,

体系能量和密度 (3.4节中进行讨论)存在呈跳跃

式变化, 因此证明了纳米气泡在溃灭时产生了二次

冲击波. Zhang等 [25] 通过水听器检测到的空化气
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图 9    up = 3.0 km/s, D = 10 nm纳米气泡二维流场 (y-z 平面)速度矢量分布　(a) 1.3 ps; (b) 2.2 ps; (c) 2.8 ps; (d) 3.4 ps (单位:

km/s, 由于比例问题, 气泡呈椭圆形)

Fig. 9. Velocity vector  distribution of  two-dimensional  flow field (y-z plane) of  nanobubble with up = 3.0 km/s and D = 10 nm:

(a) 1.3 ps; (b) 2.2 ps; (c) 2.8 ps; (d) 3.4 ps (unit: km/s, due to proportional issues, the bubble is elliptical in shape).
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图 10    不同气泡尺寸及冲击速度大小的气泡流场速度分布　(a) 不同气泡尺寸; (b) 不同冲击速度

Fig. 10. Velocity  distribution  of  the  bubble  flow  field  at  different  bubble  sizes  and  impact  velocities:  (a)  Different  bubble  sizes;

(b) different impact velocities.
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泡产生的声信号, 气泡溃灭时产生的射流强度与等

离子体冲击波的能量大小成正比, 在 60 mJ激光

能量的条件下, 检测到了空化气泡溃灭时产生的冲

击波, 与本文模拟结果基本保持一致. 

3.4    气泡溃灭能量和密度分析

高速冲击作用下纳米气泡溃灭后导致局部水

分子被压缩和运动轨迹发生被改变, 体系的能量和

密度在短时间内也随之发生剧烈变化. 由于不同尺

寸的纳米气泡模型中的删除掉了不同数量的水分

子, 导致计算能量和密度时粒子数量基准存在差

异, 因此只讨论了 D = 10 nm条件下, 不同冲击速

度下的纳米气泡溃灭能量 (动能和势能)和密度变

化规律, 如图 11所示, 以及 y-z 平面的密度分布曲

线云图, 如图 12和图 13所示. 

3.4.1    气泡溃灭能量分析

从图 11体系势能和动能沿 z 轴一维分布曲线,

当冲击波未到达纳米气泡附近时, 冲击波以稳定的

速度向+z 方向运动, 势能和动能基本保持不变, 但

由于粒子速度 up 不同, 造成各组动能差异较为明

显; 当冲击波作用纳米气泡发生部分塌陷后, 液膜

附近水分子向中心产生射流聚集造成分子间距减

小, 分子间作用力以排斥力为主 (势能为正), 因此

势能逐渐增大, 而动能呈现出先减小后增大的趋

势, 一方面由于冲击波在到达纳米气泡位置后, 传

播介质由液相-真空相-液相, 而冲击波的传播速度

在真空环境下要远小于液体环境下, 因此该过程动

能相较于未冲击时发生一定程度的衰减, 另一方面

由于本文的研究对象为真空纳米气泡, 初始时刻气

泡内部没有粒子填充导致气泡内部区域的速度未

能被统计, 该部分能量损失大小与冲击波接触长度

成正比, 当冲击波运动至气泡中心位置处时 (气泡

塌陷一半), 此时冲击波接触长度对应气泡直径, 因

此气泡中心位置处的体系动能最小,  随着初始

up 冲击速度的增大, 动能和势能的变化愈发明显;

最终在水分子撞击右侧壁面, 在水锤冲击作用下体

系能量产生耗散, 势能和动能发生下降. 

3.4.2    气泡溃灭密度分析

由图 12 纳米气泡溃灭前后周围密度的沿 z 轴

一维分布曲线可知, up = 3.0 km/s, D = 10 nm,

0 ps时气泡质心位于 13 nm处, 这是由于真空气

泡内没有粒子存在, 因此气泡周密度呈减小后增大

至不变的趋势, 这一现象与气泡动能变化规律类似;

由于体系向-z 方向的动量镜处移动, 气泡质心位置

向左发生偏移, 但随着冲击波到达纳米气泡左端逐

渐推动纳米气泡质心向右发生移动, 原有位置的真

空体积被气泡射流水分子占据造成密度增大; 动量

镜位置与气泡左侧之间的密度迅速下降, 但随着冲

击时间的增大, 密度下降速率也逐渐放缓, 最终气

泡完全破裂在+z 方向的 10 nm位置附近接近正常

水相密度.
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图 11    不同冲击速度下的体系势能 PE (a)和动能 KE (b)

沿 z 轴一维分布曲线 (3.3 ps)

Fig. 11. One  dimensional  distribution  curves  of  system po-

tential energy PE (a) and kinetic energy KE (b) along the

z-axis at different impact velocities (3.3 ps).
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图 12    纳米气泡周围水分子质量密度沿 z 轴一维分布曲线

Fig. 12. One  dimensional  distribution  curve  of  water  mo-

lecule mass density around nanobubble along the z-axis.
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由图 13 纳米气泡周围质量密度的 y-z 平面二

维云图可知, 随着气泡尺寸和冲击速度的增大, 气

泡周围密度也逐渐增大. 初始时刻, 由于纳米气泡

未溃灭时周围粒子较少, 因此密度较低, 但在冲击

波持续作用下水分子剧烈挤压气泡内部空间, 气相

迅速释放到周围液体中, 并且由于动量镜反射作

用, 边界和气泡周围密度逐渐增大, 此过程涉及由

气相向液相的转变, 最终在纳米气泡完全时溃灭时

局部密度可达 1.5 g/cm3 附近.
 

3.5    径向射流和水锤冲击作用分析

水锤冲击作用是指纳米气泡受外部环境影响,

气泡体积迅速变化至溃灭时气泡周围流速和压强

的急剧变化现象. 本文对纳米气泡溃灭产生射流速

度径向剖面的变化情况和水锤冲击作用范围进行

了讨论, 绘制了 D = 10 nm, up = 3.0 km/s体系

在 2.2—3.3 ps的 x-y 平面冲击波前沿的速度分布

云图, 如图 14所示, 以及不同尺寸和冲击速度下

的 y-z 平面的压强分布云图, 如图 15所示, 以气泡

附近高压区域 (黑色区域)大小表征纳米气泡水锤

冲击作用波及范围. 

3.5.1    径向射流作用

纳米气泡射流速度随时间呈先增大后减小的

趋势, 纳米射流区域随时间的增大逐渐减小, 当冲

击波到达气泡中心附近 (2.2 ps), x-y 平面波前沿

活动空间范围最大, 水分子在此处向四周扩散导致

射流区域较大, 射流速度由中心向四周辐射逐渐减

小, 随着气泡右侧体积的减小, 水分子运动空间受

限, 因此射流区域逐渐减小, 射流速度随时间逐渐

增大, 直至气泡完全溃灭并 (3.0 ps)射流速度达到
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图 13    纳米气泡周围水分子质量密度的 y-z 平面二维云图　(a) 不同气泡尺寸; (b) 不同冲击速度

Fig. 13. Two dimensional cloud map of y-z plane of water molecule mass density around nanobubble: (a) Different nanobubble sizes;

(b) different impact velocities.
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图 14    纳米气泡射流前沿 x-y 平面 (径向)二维云图 (单位: km/s)

Fig. 14. Two dimensional cloud map of the front x-y plane (radial) of the nanobubble jet (unit: km/s).
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最大, 当向动量镜方向 –z 移动的水分子对冲碰撞

时 (3.3 ps)射流速度有所减小.
 

3.5.2    水锤冲击作用

Ps = ρ0usup根据 Rankine–Hugoniot跳跃条件 

计算可以得到冲击压力, 其中 ρ0 是系综中的水分

子密度, 将 3.1节中的三种方法计算结果取平均值

得到冲击速度 us , 代入公式可以得到不同粒子速

度条件下的冲击压力 Ps 计算值, 如表 4所列, 不同

粒子速度下的MD模拟和 Rankine-Hugoniot计算

冲击压力结果基本吻合, 进一步证明了采用 SPC/E

水分子模型对冲击压力描述的准确性.

图 15中分别表示绘制了气泡溃灭 50%, 气泡

完全溃灭以及气泡完全溃灭 0.5 ps后的局部压强

分布情况. 局部压强是指气泡发生塌陷时周围的部

分水分子压强贡献值. 随着气泡尺寸和冲击速度的

增大, 水锤冲击作用愈发明显. 当气泡溃灭约 50%

时, 水锤作用范围较小, 但直至气泡完全溃灭后射

流区域内部逐渐产生大范围的水锤冲击作用, 并且

随着时间的延长高压作用区域逐渐增大, 水锤冲击

的波及范围也逐渐增大, 因此水锤冲击作用相对于

纳米气泡射流现象具有一定的滞后性, 并且水锤冲

击作用范围和大小在气泡溃灭后一段时间内持续

积累. 对于 up = 3.0 km/s的纳米气泡结构塌陷后

射流水锤冲击所形成的局部压强可达 30 GPa以

上, 该数值与 Zhan等 [26] 的模拟结果具有良好的

一致性. 

4   结　论

本文运用分子动力学方法研究了纳米气泡逐

渐凹陷并发展至溃灭的过程, 冲击速度和气泡尺寸

对纳米气泡溃灭的动力学特性影响机制, 通过构建

水分子粒子速度和冲击速度 up-us 的 Hugoniot

冲击压缩曲线, 验证了采用 SPC/E水分子模型模

拟纳米气泡高速冲击溃灭过程可行性. 纳米气泡溃
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图 15    纳米气泡射流产生局部压强的 y-z 平面二维云图　(a) 不同气泡尺寸; (b) 不同冲击速度

Fig. 15. Two dimensional cloud map of y-z plane generated local pressure by nanobubble jet: (a) Different nanobubble size; (b) dif-

ferent impact velocity.

 

表 4    MD模拟和 Rankine–Hugoniot计算冲击压

力结果
Table 4.    MD  simulation  and  Rankine-Hugoniot

calculation of impact pressure results.

粒子速度
up/(km·s–1)

冲击速度
us/(km·s–1)

冲击压力 Ps/GPa

MD
Rankine–
Hugoniot

差值

1.0 3.22 3.09 3.20 0.11

1.5 4.12 6.16 6.18 0.02

2.0 5.09 10.19 10.18 0.01

2.5 5.93 14.96 14.82 0.14

3.0 6.80 20.63 20.40 0.23
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灭主要经历三个阶段, 体系变化速率逐渐增大后最

终放缓, 冲击速度的减小和气泡尺寸的增大都会延

长气泡溃灭时间. 纳米气泡溃灭时间的分子模拟结

果与 Rayleigh理论公式结果存在一定差异, 主要

是受流体的稳定程度以及黏度和表面张力效应作

用的影响, 气泡尺寸和冲击速度较大时吻合程度较

高. 纳米气泡溃灭后高速射流后在速度等高线右端

形成凸起, 随着气泡尺寸和冲击速度增大, 凸起程

度就越大, 水分子向气泡中心汇集, 在气泡上方和

下方形成涡旋结构, 有效的增强了流体内部传质作

用. 纳米气泡溃灭过程中, 传播介质由液相过渡到

真空相, 造成冲击速度衰减, 体系动能产生损耗,

随着气泡尺寸和冲击速度的增大, 气泡周围密度也

逐渐增大, 水分子射流剧烈挤压气泡内部空间造成

体系密度增大, 局部密度可达 1.5 g/cm3. 纳米气泡

溃灭过程中伴随着高速射流现象的产生, 产生强烈

的冲击力和剪切力促使紊流涡旋结构的形成, 有效

增强了流体内部传质作用, 纳米气泡 (up = 3.0 km/s,

D = 10 nm)塌陷水锤冲击所形成的局部压强可达

30 GPa以上.
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Abstract

This  study  employs  molecular  dynamics  simulations  to  investigate  the  process  of  nanobubble  gradual

indentation and eventual collapse. The research primarily focuses on the mechanisms by which impact velocity

and  bubble  size  influence  the  dynamic  characteristics  of  nanobubble  collapse.  The  results  indicate  that

nanobubble  collapse  generally  proceeds  through  three  stages.  Initially,  there  is  a  compression  phase  of  water

molecules surrounding the bubble, followed by a phase where the shock wave disrupts the stable structure of the

liquid film, and finally, the complete collapse of the bubble. At higher impact velocities, smaller bubbles collapse

more rapidly due to stronger shock effects. Post-collapse, a high-speed jet forms a protrusion on the right end of

the velocity contour. The degree of protrusion increases with bubble size and impact velocity. Water molecules

converge  towards  the  bubble  center,  forming  vortex  structures  above  and  below  the  bubble,  effectively

enhancing internal  mass transfer.  As bubble size and impact velocity increase,  the density around the bubble

gradually rises, reaching approximately 1.5 g/cm³ in localized areas upon complete collapse. When the bubble

system decays to half its original size, a water hammer effect occurs. This effect becomes more pronounced with

increasing bubble size and impact velocity. For a nanobubble structure with up = 3.0 km/s and D = 10 nm, the

local pressure formed by the water hammer impact of the jet after collapse can reach 30 GPa.

Keywords: nanobubble, molecular dynamics simulations, bubble collapse, water hammer effect
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