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水蒸气凝结是自然界中一种普遍存在的物理现象, 在各类工业生产过程中扮演着重要的角色. 因此, 针

对水蒸气凝结过程的调控机制, 近年来受到学者们广泛关注. 本文采用分子动力学模拟方法以铜表面为研究

对象, 构建二级微结构模型进行水蒸气凝结行为的研究, 讨论了不同几何特性对凝结过程的影响. 发现随着

柱宽度或柱高比的增大, 凝结量先增大后减小; 随着柱间距的增大凝结量随之减小; 第 2级微结构形状对凝

结能力的提升由强至弱依次为圆柱、矩形、圆台 , 第 1级微结构形状对凝结能力的提升由强至弱依次为矩

形、圆柱、圆台; 水蒸气凝结受第 1和第 2级微结构的共同影响.
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1   引　言

水蒸气凝结作为自然界中常见的相变过程, 在

物质传递和能量传递过程中扮演着至关重要的

角色, 被广泛应用于各类工业生产过程中, 如电力生

产 [1,2]、化工生产 [3,4]、生物制药 [5,6]、智能制造 [7,8] 等

领域. 在凝结过程中常伴随液滴的成核、生长、合

并、弹跳等现象, 且能量转化机制较为复杂 [9]. 凝结

现象由于独特的能量转化机制和多尺度协同调控

的特点, 为了更好地控制水蒸气凝结的进行, 学者

们从不同的尺度出发不断深入研究.

针对水蒸气滴状凝结过程的研究, 液滴的尺寸

集中在宏观、介观尺度 [10–13]. 欧阳袁渊 [14] 通过实

验构造了不同微柱结构以制备更加疏水的表面, 结

果表明通过光刻技术制备的微柱结构疏水表面比

光滑的疏水表面拥有更大的接触角和更小的运动

角, 即疏水性能更加优良, 且微柱结构的存在使得

液滴在其表面形成 Cassie状态更加利于液滴自运

动和自清洁. 费媛媛等 [15] 制备了具有微方孔结构

的梯度能表面, 发现随着微方孔边长的梯度变化会

使得冷凝的液滴在梯度能表面形成不同的形态.

Wang等 [16] 利用格子 Boltzmann方法模拟研究微

结构表面上水蒸气的凝结换热, 发现对于不同尺度

的结构表面而言, 微柱阵列表面上的传热系数较纳

米结构表面提高 26.4%, 并且随着微柱间距的增大

传热系数随之减小. Aminian等 [17] 利用模拟的方

式研究在圆管表面上设置不同疏水-亲水的混合表

面, 使液滴呈现 Cassie状态和Wenzel状态, 结果表

明一般情况下在圆管表面上Wenzel状态比 Cassie

状态具有更好的传热能力.

针对微观尺度表面, 学者们开展了纳米液滴在
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平板、阵列纳米结构等简单表面上的润湿行为及凝

结过程研究 [18–21]. Huang等 [22] 利用分子动力学模

拟了铜基底纳米柱阵列表面上氩蒸气的凝结情况,

发现壁面过冷度的增大, 会使得纳米柱阵列中的液

滴可以从底部移至顶部; 柱间距密集会抑制纳米阵

列底部凝结, 而更倾向于上部进行凝结. 王浩杰等 [23]

利用分子动力学方法模拟研究硅表面不同粗糙纳

米结构表面上的润湿行为, 结果表明二级结构表观

接触角优于光栅形、方柱形、梯形等不同粗糙壁面,

并且在相同条件下二级结构的表观接触角可达到

152.25°. Wang等 [24] 利用分子动力学方法模拟研

究水蒸气在含有亲水点疏水平板上的凝结过程, 结

果表明亲水点越大的疏水平板, 液滴凝结成核的速

度越快; 在亲水点大小一定的情况下, 随着亲水点

密度的增大, 可以提高凝结成核的概率, 然而随着

亲水点密度的继续增大, 凝结成核位点之间相互竞争

抑制的现象越明显, 抑制单个液滴的生长. Shi等 [25]

利用分子动力学方法模拟研究纳米波纹表面上水

的成核和生长情况, 发现不同的表面形态对水蒸气

凝结具有耦合效应, 水蒸气更易在势能分布较低的

凹形结构成核; 凝结液滴更易在平面发生自移动与

合并;  凸形结构则可以控制液滴的平均大小 .

Nurrohman等 [26] 采用分子动力学研究了铜表面覆

盖石墨烯微结构对水蒸气凝结的影响, 发现石墨烯

覆盖度的降低有利于水蒸气的凝结, 在相同覆盖度

下, 微结构分布更加均匀有利于提高水蒸气凝结效

率和传热性能. Wei等 [27] 采用分子动力学研究了

不同浓度水蒸气在不同润湿状态下的凝结行为, 结

果表明水蒸气浓度的增大, 对亲水和超亲水表面的

影响较大, 而对疏水和超疏水表面的影响较小.

目前对于更为复杂的纳米结构表面 (如二级微

结构、结构缺陷、亲疏水表面等)的研究较为稀缺.

因此本研究采用分子动力学的模拟方法, 从微观尺

度出发以探讨较为复杂的不同二级微结构对水蒸

气凝结的影响, 以提高凝结传热速率, 并且为设计

更加高效、稳定的凝结功能表面提供一定的结构优

化思路和参考. 

2   模型与模拟方法
 

2.1    模型介绍

基于分子动力学 (MD)方法采用 Lammps软

件进行不同二级微结构表面的水蒸气凝结模拟. 研

究思路为上方固体金属板持续加热液膜, 使水分子

受热蒸发而给下方提供源源不断稳定的水分子, 在

下方不同二级微结构固体金属板表面遇冷凝结. 固

体壁面为铜材质, 铜原子采用面心立方 (FCC)晶

体结构 (晶格常数为 3.615 Å, 即面心立方晶体结

构的边长 a = 3.615 Å). 如图 1所示为二级微结构

的基础结构单元, 在第 1级微结构上叠加第 2级微

结构而成, 所涉及的结构参数主要有第 1级柱宽

度 W1 = 8a, 第 2级柱宽度 W2 = 4a, 柱间距 S =

8a, 总柱高度 H = 8a, 第 2级柱高度 H2 = 8a, 以

及微柱的形状: 矩形-矩形 (第 1级微结构-第 2级

微结构).
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图 1　二级微结构基础单元

Fig. 1. Secondary microstructural base unit.
 

图 2(a)所示为调整第 2级柱宽 W2 为 0, 2a,

4a, 6a, 8a 构建工况 A1—A5; 图 2(b)所示为调整

柱间距 S 为 4a, 6a, 8a, 10a, 12a 构建工况 B1—B5;
为了反映第 2级柱高度占总柱高度的比例大小, 引

入柱高比 b 概念. 柱高比 b 为第 2级柱高度与总

柱高度之比, 计算方法如 (1)式所示: 

β = H2/H. (1)

图 2(c)所示为调整柱高比 b 为 0, 0.25, 0.50,

0.75, 1.00构建工况 C1—C5. 图 2(d)所示为由于

二级微结构为下方第 1级、上方第 2级微结构叠加

而成, 因此通过调整各自最小单元的参数 w, h 和

角度, 使微结构单元结构改变为矩形 (rectangle,

简记为 R)、圆柱 (cylinder, 简记为 C)或圆台 (frus-

tum of a cone, 简记为 F), 调整柱结构分别为 R-R,

R-C, R-F, C-R, F-R (对应简记为 D1—D5)来进

行研究.

通过二级微结构的基础单元建立二级微结构

表面水蒸气凝结的物理模型, 图 3(a)所示为该模

型由上下两层固体金属板和液膜构成, 其中上下两

层固体金属板为不同亲疏水性的铜原子, 液膜为

水分子. 整体的模拟盒子尺寸为 LX × LY × LZ =

30a×30a×100a. 其中, 上方固体金属板的初始结

构为 LX × LY × LZ = 30a×30a×3a, 由铜原子-1
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(简记为Cu-1)采用面心立方晶体 (FCC)构成, 计算

得到上方固体金属板共包含 10800个铜原子. 下方

固体金属板为本文研究对象, 初始结构为 LX ×

LY × LZ = 30a×30a×11a,  由铜原子 -2  (简记为

Cu-2)采用面心立方晶体构成, 晶格常数为 3.615 Å,

铜原子数量随工况不同而发生变化,  总共包含

15352—22424个铜原子. 液膜内水分子的饱和密

度为 0.997 g/cm3, 由 8624个水分子组成, 均匀地

放置在上方固体金属板表面上.

模拟过程中, 铜原子的相互作用力势函数采用

兰纳-琼斯势 [28]  (Lennard-Jones势 ,  简记为 L-J

势), 该势函数的表达形式为
 

Eij = 4ε

[( σ

rij

)12

−
( σ

rij

)6
]
, rij < rc, (2)

其中 Eij 为 L-J势函数; e 为势阱深度; rij 为原子 i 和

j 之间的距离, rc 为截断半径, s 为原子间碰撞距离.

综合考虑水的各种热力学、结构性质表现, 水

分子选择 TIP4P模型. 本文所用模拟参数见表 1.

 

(a) A1 A2

A4 A5

A3

(b) B1 B2

B4 B5

B3

(c) C1 C2

C4 C5

C3

(d) D1 D2

D4 D5

D3









 O

图 2    不同微柱几何表面俯视图和正视图　(a) 改变柱宽度; (b) 改变柱间距; (c) 改变柱高度; (d) 改变柱形状

Fig. 2. Top view and front view of different micro-column geometric surfaces: (a) Change the width of the column; (b) change of

column spacing; (c) change the height of the column; (d) change the shape of the column.
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通过间接的改变势阱深度 e 数值大小, 可以改

变铜表面的浸润性, 分别选择势阱深度为 0.0072,

0.0108, 0.0144, 0.0180和 0.0216. 模拟得到接触角

(液滴稳定在光滑表面上时)随势阱深度变化曲线,

如图 4所示, 得到势阱深度与接触角呈线性关系,

随着势阱深度的增大, 接触角减小. 为了使上方铜

原子更快提供加热后的水分子, 下方铜原子较快的

凝结, 分别选择 e 为 0.216和 0.144, 对应接触角

67.1°和 104.2°. 

2.2    计算方法

在模拟过程中为防止原子从模拟盒子上方逃

逸, 在 X 和 Y 方向采用周期性边界条件, 在 Z 方向

采用固定边界条件. 模拟时间步长为∆t = 0.001 ps,

计算过程采用 velocity-verlet算法求解运动方程.

在模拟过程中为了保证模型的准确性和真实

性, 本文对上下两层固体金属板分别进行了分块处

理, 如图 3(b)所示. 将金属板分为 3个计算区域,

依次是固定层、加热层和真实层. 固定层主要用于

模拟体系的边界, 将铜原子固定在这一层, 以防止

模拟过程中体系发生漂移或者变形. 加热层是对体

系进行加热处理的区域, 通过调整温度等参数, 来

影响分子或者原子在受到不同温度时的不同运动

变化. 真实层也叫原子层, 为所研究的对象本身,

在这一层中调整模型结构来模拟不同的微结构变

化. 其中固定层、加热层的厚度均为 a, 为节约计算

和导热时长, 真实层厚度设置为 a; 下方则根据所

模拟的二级微结构不同, 厚度发生变化.

控制整个体系温度恒定为 300 K基础上, 在

整个模拟过程依次进行能量最小化、弛豫和模拟过

程. 首先能量最小化, 让系统的初始势能降到最低,

排除模型可能存在的不合理情况, 使模拟结果更加

准确可靠. 其次进行弛豫, 让系统内各分子间的动

能和势能进行有效的转换, 达到相对稳定的动态平

衡. 对整个系统采用等温等体积系综 (NVT)维持

体系温度为定值 300 K, 采取 Langevin方法控制

体系温度, 弛豫过程进行 1000 ps后到达平衡. 达

到平衡态后, 将金属板真实层及液膜切换为微正则

系综 (NVE), 上方加热层温度调整为 500 K, 用于

加热水分子提供水蒸气, 下方加热层不做改变. 模

拟过程进行 2000 ps. 

2.3    模型验证

对于模拟所建立的模型, 针对水蒸气凝结的模

拟分别从液滴全过程形态、铜板初始化温度变化及

凝结水密度变化 3个方面进行模型验证, 以确保后

续模拟的准确性和可靠性.

首先, 选择铜板及环境温度为 300 K的室温

环境下, 液滴的初始结构为正方体, 其边长为 100 Å.

 

固定层
加热层
真实层

固定层
加热层

真实层


 

H
O
Cu-1
Cu-2

(a) (b)

图 3    二级微结构表面水蒸气凝结的物理模型

Fig. 3. Physical  model  of  steam  condensation  on  the  sur-

face of secondary microstructure.
 

表 1    L-J势函数内各原子模拟参数
Table 1.    Simulation  parameters  of  each  atom  in

L-J potential function.

e/eV s/Å 电荷/e

H—H 0 0 0.5242

O—O 0.0070 3.1644 –1.0484

Cu-1—H 0 0 0

Cu-1—O 0.0216 2.2307 0

Cu-1—Cu-1 0.5203 2.2973 0

Cu-2—H 0 0 0

Cu-2—O 0.0144 2.2307 0

Cu-2—Cu-2 0.5203 2.2973 0
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图 4    接触角随势阱深度变化图

Fig. 4. Diagram  of  contact  Angle  variation  with  potential

well depth.
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图 5所示分别为不同时刻下液滴所展现的不同形

态. 从初始时刻所设置的正方体液滴由于表面张力

的作用, 液体表面分子间存在相互吸引力, 使得液

滴尽可能减小其表面积, 从而收缩成一个球体. 随

后收缩的球体与铜板接触, 由于液滴与铜板表面之

间存在相互作用力, 使得液滴在固体表面形成稳定

的接触角.

 
 

(a) (b) (c)

图 5　不同形态下的液滴形态主视图　(a) 初始形态下的

正方体液滴; (b) 无外界作用的液滴形态 ; (c) 有铜板作用

的液滴形态

Fig. 5. Droplet  morphology  in  different  morphology  main

view: (a) Cuboid droplet in initial morphology; (b) droplet

morphology  without  external  action;  (c)  droplet  morpho-

logy with copper plate action.
 

其次, 对于铜板初始化温度变化及凝结水密度

变化的模型验证, 所选择的模型与工况与后文模拟

所选择的工况相同.  上方铜板 500 K, 底部铜板

300 K, 通过监测底部铜板温度随时间变化及底部

铜板上所凝结水分子的密度来进行验证. 图 6所示

为底部铜板壁面真实层温度随时间的变化, 由于在

设置过程中是对加热层温度进行设置, 那么有效的

控温以及导热至关重要, 故对真实层温度进行统

计, 经过计算, 最大相对误差为 4.64%, 在合理范围

内. 如图 7所示为底板凝结水分子的密度随时间变

化图, 随着时间的推移, 底部铜板表面逐渐凝结水

分子. 查文献 [29] 得到常压、温度为 300 K时水的

密度为 0.997 g/cm3, 当密度趋于稳定后, 对于所模

拟的铜板水分子的平均密度进行统计, 经过计算,

最大相对误差为 3.16%, 在合理范围内. 综合模拟

结果与理论分析, 证明模型的合理性和可靠性.
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图 7　凝结水的密度随时间的变化

Fig. 7. Change of the density of condensate with time.
  

3   结果与讨论
 

3.1    变结构微表面凝结水分子总数变化规律

凝结水分子总数作为表征气液相变过程的重

要参数, 直接反映凝结过程中水分子从气相向液相

发生转变的总量, 有助于量化相变过程中的水蒸气

凝结速率, 对优化凝结表面提供依据.

如图 8所示, 模拟得到随着宽度的增大系统总

凝结水分子量先增大后减小, 在所模拟范围内最佳

柱宽度为工况 A3(W2 = 4a). 工况 A1和 A5均低

于其余工况的凝结量. 说明在相同条件下, 额外增

大第 2级微结构或总柱高度相同条件下, 二级微结

构可以比单一一级微结构凝结更多的水分子. 分析

原因为液滴不仅仅在第 1级微结构微柱侧壁发生

凝结, 还会在第 1, 2级转折处发生, 同时液滴主要

在第 1级微结构附近产生凝结核并发生凝结. 由于

第 2级微结构的存在, 液滴会在第 2级微结构处发

生合并和弹跳从而加快凝结的进行.

如图 9所示, 随着柱高比的增大, 总凝结水分

子量先增大后急剧减小, 在所模拟范围内最佳柱宽

度为工况 C4(b = 0.75), 含第 2级微结构的模型凝

结水分子量均大于一级微结构的模型. 分析原因为

工况 C1—C4随着柱高比增大, 第 2级微结构高度

增大, 传热热阻减小增强换热, 且一二级微结构转

折区域更低, 凝结液滴可以更快运动到上方而裸露
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图 6    铜板壁面真实层温度随时间的变化

Fig. 6. Change  of  real  layer  temperature  of  copper  plate

wall with time.
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下方成核区域, 从而使得总凝结水分子量增大. 工

况 C5微结构变细表面积变小且柱间距 S 变大, 表

面积变小使得换热能力下降阻碍热量的传导, 同时

相同条件下柱间距与总凝结水分子量呈反比, 柱间

距变大凝结总数降低, 在两者共同作用下, 总凝结

水分子量出现急剧减少.

如图 10所示 ,  选择工况 D1(R-R)作为对比

项. 当第 2级结构替换为圆柱、圆台时, 总凝结水

分子量均增大, 而当第 1级结构替换为圆柱、圆台

时,  总凝结水分子量均减小 .  分析原因 ,  由于第

2级微结构的替换, 微结构体积减小, 并且观察到

液滴包裹在微结构表面, 体积减小的铜原子区域被

水分子替代, 使得液滴可以更好的在第 2级微结构

上有更大的区域支撑, 从而停留并纵向生长, 而裸

露更多下方区域继续进行凝结. 但是并非表面积越

小越好而是存在一个临界值, 过大不利于液滴的

“停留”, 过小不利于与壁面进行导热. 而随着第

1级微结构的替换, 由于水蒸气凝结过程主要的成

核和生长是发生在第 1级微结构区域的, 当第 1级

微结构的表面积和体积减小时, 减少了铜板对于水

分子能量的传递, 从而抑制水分子在第 1级微结构

区域的凝结总量.
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图 10　不同柱结构条件下, 凝结水分子总数与时间的关系

Fig. 10. Relationship  between  the  total  number  of  con-

densed  water  molecules  and  time  under  different  column

structure conditions.
 

通过对比工况 D1, D2和 D3可以得到第 2级

微结构形状对凝结能力的提升关系: C > F > R.

对比工况 D1, D4和 D5得到第 1级微结构形状对

凝结能力的提升关系: R > C > F. 依照此种关系,

最佳结构应为 R-C与结果相符, 从而证明凝结能

力受第 1和第 2级微结构的共同作用且在某些调

整中可相互叠加各自的优势. 

3.2    微表面几何结构对液滴成核时间的影响

成核时间的长短直接影响凝结过程的开始速

度和液滴的形成效率, 研究成核时间有助于了解凝

结初始阶段的特性.

如图 11所示, 随着宽度的增大, 成核时间缩

短. 随着第 2级微结构宽度的增大, 由于柱体表面

积增大, 可以为凝结过程提供更大的固-液接触面

积, 有效降低固-液界面处的温度梯度, 使柱体拥有

更好的热传导性能, 下表面区域温度更快降低, 水

分子更容易聚集, 促进成核, 缩短成核所需时间.

如图 12所示, 随着柱间距的增大, 成核时间

延长. 当柱间距增大, 微柱之间的相对距离变大,

抑制局部低温区域形成, 并且柱间距的增大, 能垒
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图 8    不同柱宽度条件下, 凝结水分子总数与时间的关系

Fig. 8. Relationship  between  the  total  number  of  con-

densed  water  molecules  and  time  under  different  column

widths.
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增大, 水蒸气成核过程受到更大的阻力, 从而减少

了形核点的数量. 柱间距较小时, 自由运动到凝结

区域的水分子在较小柱间距内有更大概率与微结

构表面发生碰撞, 从而由于相互作用力的存在产生

凝结, 有利于能量的传递和成核. 然而, 在较大的

柱间距下, 水蒸气与微柱表面的接触概率降低, 能

量传递效率降低, 导致成核时间增长.

如图 13所示, 不同柱结构条件下, 成核时间

随着微结构形状变化而增长. 通过分析第 1级微

结构为矩形时的工况 D1—D3, 成核时间不随第

2级微结构形状而变化. 而改变第 1级微结构形状

时的工况 D1, D4和 D5, 成核时间发生变化. 从矩

形变为圆柱和圆台, 相同尺寸下, 接触面积逐渐减

小, 表面对于水分子的吸引力减弱, 液滴成核时间

逐渐延长. 第 1级微结构形状变化直接影响液滴合

并时间.
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图 11    液滴成核时间随柱宽度的变化

Fig. 11. Change of droplet nucleation time with column width.
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图 12    液滴成核时间随柱间距的变化

Fig. 12. Change of droplet nucleation time with column spacing.
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图 13    液滴成核时间随柱结构的变化

Fig. 13. Change of droplet nucleation time with column structure.
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3.3    液滴合并动态特性

液滴合并会显著改变液滴尺寸分布与数量, 进而

影响凝结的整体效果. 由于模拟时长均为 2000 ps,

那么在有限的模拟时间内由于部分工况所设计的

结构受限, 抑制水蒸气凝结的进程, 微结构表面上

的液滴不能够发生两次合并. 所以在分析合并时间

时, 认为此工况的平均合并时间大于 1000 ps, 以

进行后续分析.

第 2级柱宽度存在临界柱宽度, 平均合并时

间随着柱宽度增大, 先加快后减慢. 如图 14所示,

柱宽度从 0到 8a, 两次液滴平均合并时间分别为

仅发生一次合并, 725 ps, 697 ps, 354 ps, 436 ps.

柱宽度为 0 时, 微结构表面为一级微结构, 水分子

与铜接触面积较小, 相互作用力弱, 且成核时间长,

液滴生长缓慢, 延长了合并时间. 随着第 2级柱

宽度增大, 液滴能够停留在能垒更低的第 1和第

2级微结构交界处 , 促进液滴运动 , 从而使得合

并时间缩短. 同时, 由于临界柱宽度的存在使得

合并时间出现陡降. 而随着第 2级柱宽度进一步增

大, 由二级微结构回归一级微结构, 能垒最低处

的缺失, 使得液滴只能在底部发生合并, 合并时间

减缓.

如图 15所示, 柱间距从 4a 到 12a, 平均合并

时间分别为 474, 392, 697, 644, 538 ps. 柱间距较

小时, 成核的液滴运动受到限制, 无法快速发生合

并; 柱间距适当增大时, 使得液滴可以定向发生运

动, 合并概率增大, 合并时间缩短; 随着间距的增

大, 液滴运动的自由度增大, 合并概率降低, 合并

时间延长; 随着间距的进一步增大, 可凝结成核区

域受限, 液滴更容易集中在特定的成核区域附近,

从而增大了合并概率, 合并时间缩短.
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图 14    不同柱宽度条件下 , 二级微结构表面不同时刻液

滴行为快照

Fig. 14. A  snapshot  of  droplet  behavior  on  the  surface  of

secondary microstructure  at  different  times  under  different

column widths.
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图 15    不同柱间距条件下 , 二级微结构表面不同时刻液

滴行为快照

Fig. 15. A  snapshot  of  droplet  behavior  on  the  surface  of

secondary microstructures at different times under different

column spacing conditions.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 14 (2025)    143101

143101-8

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


如图 16所示, 随着柱形状的变化, 使得两次

液滴平均合并时间分别为 697, 404, 492, 721和

仅发生一次合并. 随着第 2级微结构变化, 时间先

缩短后延长. 由于过大或过小的第 2级微结构不

利于液滴在此处停留, 从而不同程度抑制合并进

行. 而随着第 1级微结构变化, 时间逐渐延长. 第

1级微结构作为主要成核区域, 直接影响凝结的

进行. 随着结构的变化, 微结构表面积减小, 导热

性能降低, 能垒增大, 从而使得平均合并时间逐渐

延长.
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图 16　不同柱间距条件下, 二级微结构表面不同时刻液滴

行为快照

Fig. 16. A  snapshot  of  droplet  behavior  on  the  surface  of

secondary microstructures at different times under different

column spacing conditions.
  

3.4    最大凝结液滴动态演化规律

最大凝结液滴的大小与分布会直接影响微结

构表面的热传递效率和液滴的脱落行为, 较大的液

滴会覆盖更多的凝结表面, 抑制小液滴生成. 而促

进液滴不断脱落有助于微结构表面持续进行换热,

提高凝结效率.

如图 17所示, 对于最大液滴而言, 随着微结

构宽度的增大, 液滴内水分子量同样先增大后减

小. 工况 A1和 A5均出现一次阶跃, 工况 A2和 A3

出现两次阶跃, 工况 A4出现 5次阶跃. 阶跃的出

现是由于在此时刻下大小两个液滴发生合并, 使得

最大液滴内水分子总数发生了阶跃, 而阶跃的高度

即液滴合并时小液滴内水分子个数. 故工况 A1和

A5仅出现一次液滴合并, 工况 A2和 A3出现两次

液滴合并, 工况 A4出现五次液滴合并. 且各工况

均发生最后一次合并后, 工况 A2—A5增长率相

同, 工况 A1斜率低于其他工况. 由于二级微结构

的存在液滴可以更好地纵向生长而裸露出更多区

域进行凝结核的生成, 使得合并频率增大. 工况 A1

最终形成一大一小两个液滴, 二级柱宽为 0时, 没

有第 2级微结构的存在, 液滴未发生明显运动仅依

靠凝结空气中的水分子, 故最大凝结液滴明显低于

其他工况. 虽然工况 A4虽然合并频率最高, 但单

次合并阶跃高度减小, 抑制了液滴的生长. 比较工

况 A2和 A3, 工况 A2较先完成两次合并而趋于稳

定的半球形, 工况 A3则由于表面张力的作用处于

聚并的非稳定状态, 在该形态变化的过程中表面张

力的变化给液滴提供一定的动能, 使其可以小距离

运动并合并微结构表面上的更多水分子.
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图 17　不同柱宽度条件下, 最大凝结液滴内水分子总数与

时间的关系

Fig. 17. Relationship  between  the  total  number  of  water

molecules in the maximum condensed drop and time under

different column widths.
 

如图 18所示, 随着柱间距的增大, 最大凝结

液滴受柱间距影响凝结水分子总数同样出现下降

趋势. 且仅工况 B1(S = 4a)最大凝结液滴内水分

子总数最高, 其余水分子总数无明显区别. 由于工

况 B1发生 4次液滴合并, 较快裸露出凝结表面,
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使得其水分子数量高于其他工况. 对于其余工况分

别发生两次合并, 使得水分子量无明显区别, 而影

响其总量变化的原因是发生第 2次合并的时间, 较

早发生合并的液滴在表面张力的作用下发生多次

震荡与小距离的移动, 在这个过程中液滴运动并吸

引更多的水分子发生凝结.
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图 18　不同柱间距条件下, 最大凝结液滴内水分子总数与

时间的关系

Fig. 18. Relationship  between  the  total  number  of  water

molecules in the maximum condensed drop and time at dif-

ferent column spacing.
 

如图 19所示, 随着柱高比的增大, 最大凝结

液滴内水分子总数同样出现先增大后急剧减小趋

势. 工况 C1发生 1次合并, 而 C2—C4均发生两

次合并, 且合并小液滴大小逐渐变大、两次合并发

生时间逐渐缩短, 促进凝结的进行. 工况 C5由于

微结构变细液滴横向生长, 未发生明显合并, 仅依

靠自然凝结, 从而凝结效率较低. 

4   结　论

本文采用分子动力学的方法模拟了不同柱宽

度、柱间距、柱高比和柱结构的二级微结构表面水

蒸气凝结所产生的现象, 通过分析液滴成核与合并

时间、水蒸气凝结快照、凝结水分子总数及最大凝

结液滴内水分子总数, 考察不同二级微结构对水蒸

气凝结的影响, 主要得到以下结论.

1)在相同条件下, 二级微结构可以比单一一

级微结构凝结更多的水分子.

2)随着柱宽度的增大, 系统总凝结水分子量

先增大后减小, 成核时间缩短, 在所模拟范围内最

佳柱宽度为 W2 = 4a.

3)随着柱间距的增大, 系统总凝结水分子量

呈现降低趋势, 成核时间延长, 平均合并时间先减

小后增大再减小. 在所模拟范围内最佳柱间距为

S = 4a. 然而对于模拟范围外情况未进行进一步的

模拟与分析, 有待进一步的研究与探讨.

4)在总柱高度一定的条件下, 随着柱高比的

增大, 系统总凝结水分子量先增大后减小, 平均合

并时间先增大后减小, 在所模拟范围内最佳柱高比

为 b = 0.75.

5)第 2级微结构形状对凝结能力的提升 :

C > F > R, 第 1级微结构形状对凝结能力的提

升: R > C > F.

6)二级微结构表面的凝结能力受第 1和第

2级微结构的共同作用, 并且在某些调整中可相互

叠加各自的优势, 值得更加深入的探讨.
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Abstract

Steam condensation is  a common physical  phenomenon in nature and plays an important role in various
industrial  processes.  Therefore,  the  regulation  mechanism  of  steam  condensation  process  has  been  widely
concerned by scholars in recent years. In this paper, the molecular dynamics simulation method is used to study
the  vapor  condensation  behavior  of  copper  surface  by  establishing  a  secondary  microstructure  model.  The
influences  of  different  geometrical  characteristics  on  the  condensation  process  are  discussed  by  analyzing  the
nucleation and merging time of droplets, the vapor condensation snapshot, the total number of condensed water
molecules,  and  the  total  number  of  water  molecules  in  the  maximum  condensed  drop.  With  the  increase  of
column width or column height ratio, the molecular weight of the total condensed water first increases and then
decreases.
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