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Abstract:To better solve the wall-wetting problem in internal combustion engines and actively control the evaporation processes of 

wall-impinging fuel droplets, molecular dynamics (MD) method was used to study the influence of surface temperature, wettability 

and rough structures on the evaporation processes of droplets. The results show that the morphological changes of droplets are 

complex during the evaporation processes on surfaces with different temperatures and microstructures. As the solid-liquid 

interaction coefficient decreases, the thermal resistance of the solid-liquid interface increases, and the number of droplet molecules 

that change from the liquid phase to the vapor phase decreases significantly. Under the conditions of larger solid-liquid interaction 

coefficients, the total energy of droplet molecules increases with the increase of surface temperatures. With the decrease of the 

solid-liquid interaction coefficients, the effects of the surface temperature on the energy between the dropletmolecules and the 

wallatoms weaken. When the solid-liquid interaction coefficient is low, the order of the total energy of the droplet molecules on the 

surfaces with different microstructures is smooth surface > pit-shaped surface > grid-shaped surface > boss-shaped surface > 

secondary boss-shaped surface. 
 

摘要:为了更好地解决内燃机燃油湿壁问题，对燃油撞壁后的蒸发过程进行主动控制，采用分子动力学方法研究了

壁面温度、润湿性及粗糙结构对液滴蒸发过程的影响规律。结果表明：液滴在具有不同温度及微结构表面上的蒸

发过程中，其形态变化较复杂。随着固液作用系数的降低，固液界面的热阻增加，由液相转变为气相的液滴分子

的数量明显减少。在较大的固液作用系数条件下，随着壁面温度的升高，液滴分子总能量增加。随着固液作用系

数的降低，壁面温度对液滴分子与壁面原子间能量的影响减弱。当固液作用系数较低时，在具有不同微结构的壁

面上的液滴分子的总能量的排序为：光滑壁面>凹坑状壁面>网格状壁面>凸台状壁面>二级凸台状壁面。 

关键词:纳米液滴；壁面温度；润湿性；微结构；蒸发过程；分子动力学 

Key words:nanodroplet; surfacetemperature; wettability; microstructure; evaporation process; molecular 
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0 概述 

在内燃机中，常常采用早喷、多段喷射、高压

喷射、高增压、高背压、多燃料喷射及废气再循环

等宏观控制技术来优化新型燃烧模式的燃烧过程。

然而，由于燃烧被限制在有限空间内，且燃油喷射

过程中缸内工质温度和密度较低，在内燃机新型燃

烧模式中喷雾湿壁现象不可避免，尤其在发动机冷

启动、低速和低负荷工况运行时更加明显。由于燃

油喷雾湿壁问题是致 soot 和 HC 排放增加的主要原

因之一，有必要对撞壁燃油蒸发过程进行主动控制，

加快撞壁燃油的蒸发速度。设计燃烧室结构、优化

喷油参数、改善燃料特性可在一定程度上降低喷雾

湿壁危害，为了进一步解决喷雾湿壁问题，有必要

对壁面润湿性进行改善。 
液滴撞壁后出现不同的行为，如：铺展、回缩、

反弹及飞溅等。撞壁液滴的行为发展受液体特性、

表面特性及撞击速度影响。在较高的表面温度条件

下，液滴与固体表面和周围环境进行强烈的热量交

换。Liang 等人[1]对液滴撞击受热壁面的流体力学和

传热机制的相关文献进行了全面回顾。表面微观结

构、表面润湿性、表面温度、液滴的理化性质和韦

伯数对液滴撞壁的蒸发和沸腾特性有较大的影响[2-4]。 
为了深入研究复杂的液滴撞壁过程，数值计算

方法被广泛应用。在润湿性研究领域中，分子动力

学（Molecular dynamics，MD）方法的应用引起广泛

的关注。白麟等人[5]通过 MD 方法研究了正十六烷液

滴在光滑铜壁面上的润湿过程，结果表明，液滴分

子数及截断半径对接触角的影响不大，随着壁面作

用势能的增加，接触角线性降低。Ambrosia 等人[6]

模拟了水滴在柱状表面上的静态润湿行为，指出水

滴在柱状表面上的润湿状态包括 Wenzel 润湿状态和

Cassie 润湿状态。此外，水滴在柱状表面上的润湿状

态与柱高和柱间距有关[7]。与光滑表面相比，二级结

构[8]可使表面的疏水性增强。Koishi 等人[9]研究了水

滴在柱状粗糙表面上的接触角滞后现象，发现处于

Wenzel 状态下的液滴的接触角滞后大于处于 Cassie
状态下的液滴的接触角滞后。Hong 等人[10]采用 MD
方法模拟了在固体表面上的水滴的接触角滞后现象，

发现随着表面作用势能的增加，水滴的接触角滞后

增大。 

随着温度的升高，水滴对固体表面的润湿能力

增强，液滴的铺展速度增加[11]。Li 等人[12]发现与光

滑表面相比，氩液滴在粗糙表面的蒸发过程中接触

角和接触半径的变化更加复杂，总蒸发量更大。随

着温度和固液势能参数的增加，接触角减小[13, 14]。

因此，通过调节 MD 模拟中的温度和改变势阱参数

可实现表面润湿性的改变[15-17]。Sun 等人[18]发现与表

面粗糙度相比，润湿性对水滴蒸发过程的影响更大。

对于光滑的表面，纳米液滴的蒸发行为与在宏观尺

度情况下相似，在粗糙的亲水性表面上也存在这种

相似性。Zhang 等人[19]研究了水滴在加热表面上的蒸

发过程，发现表面亲水性越强，液滴蒸发越快。类

似地，Xie 等人[20]发现与疏水性表面相比，水滴在亲

水性表面上形成的液膜更薄，接触面积更大，有利

于液滴的蒸发。Fan 等人[21]推导了多体势的原子间力

和热流表达式，如广泛用于共价键的物质的 Tersoff、
Brenner 和 Stillinger-Weber 势。此外，MD 模拟作为

探究纳米尺度的沸腾动力学的有效工具，被广泛应

用于研究纳米尺度的沸腾过程。近年来，一些研究

表明具有微/纳米结构的表面在提高沸腾传热效率方

面是有效的，许多学者针对表面润湿性及纳米结构

对液滴沸腾动力学的影响展开了研究 [22, 23] 。

Rodrigues 等人[24]采用 MD 方法发现表面润湿性对纳

米尺度水滴的 Leidenfrost 效应有影响。 
许多学者针对液滴撞击不同表面的过程进行了

大量研究。然而，很少有学者对由有机物构成的液

滴在不同表面的蒸发过程进行研究。在内燃机的实

际工作过程中，燃烧室的壁面温度较高。为了探究

高温工况下液滴在粗糙壁面上的蒸发过程及热量传

递过程，本文采用分子动力学方法模拟了在不同固

液作用系数条件下，正十六烷液滴在具有不同温度

及微结构的壁面上的形态发展及相变过程，分析高

温工况下，润湿性及微结构对纳米液滴蒸发过程的

综合影响，模拟结果可对燃烧室壁面结构设计提供

理论参考。 

1 模拟方法 

1.1 模拟体系的建立 

采用 LAMMPS（Large-scale Atomic/Molecular 
Massively Parallel Simulator）软件进行分子动力学模
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拟。为了研究液滴在不同壁面上的蒸发过程，建立

尺寸为 480 Å × 480 Å × 200 Å 的模拟盒子。根据正

十六烷的密度为 0.773 g/cm3，经计算确定在体心立

方晶格排布下正十六烷分子的晶格常数。为了消除

液滴初始构型的影响，进行能量最小化和弛豫过程。

壁面由按照面心立方排布的铝原子构成，铝的晶格

常数为 4.0495 Å。液滴底部与壁面顶端之间初始距离

为 20 Å。选取光滑壁面（SS）、凸台状壁面（BS）、

凹坑状壁面（PS）、网格状壁面（GS）及二级凸台

状壁面（DS）进行研究，不同粗糙壁面的示意图如

图 1 所示。为了便于描述粗糙壁面的形貌，铝晶胞

的长度用 L 代表。对于凸台（凹坑）状壁面，每个

凸台（凹坑）的长、宽、高均为 2L，相邻两个凸台

（凹坑）的间距为 2L。对于网格状壁面，每个凹坑

的长、宽、高均为 2L。对于二级凸台状壁面，底层

凸台的长、宽、高均为 2L，相邻两个底层凸台的间

距为 2L。上层凸台的长、宽、高均为 L。 

 
(a) SS(b) BS           (c) PS 

 
(d) GS           (e) DS 

图 1 不同粗糙壁面的示意图 

以液滴润湿光滑表面过程为例，模拟体系的初

始构型如图 2 所示。 

 
图 2 模拟体系的初始构型 

1.2 势能模型的选取 

为了简化计算，正十六烷分子采用联合原子模

型，如图 3 所示。将甲基和亚甲基各视为一个原子，

其相对原子质量分别为 15.0345 和 14.0266。 

 
图 3 正十六烷分子的联合原子模型 

正十六烷分子体系的势能包含键结势能和非键

结势能。键结势能包括键长伸缩势能、键角弯曲势

能和二面角扭转势能。非键结势能采用 12-6 L-J 势函

数来描述。正十六烷分子间的势能函数用式(1)表示

Utot=UNB+UB=∑ ∑ 4εij
N
j>1

N
i=1 ��σij

rij
�

12
− �σij

rij
�

6
�+

∑ 1
2bonds kr(r− r0)2+∑ 1

2angles kθ(θ− θ0)2+

∑ 1
2dihedrals �k1(1+cosα)+k2(1− cos2α)+

k3(1+cos3α)+k4(1− cos4α)�#(1)

 

式中，Utot为总势能，UNB为非键结势能，UB为

键结势能，N为正十六烷分子数，εij、σij、rij分别为i分
子和j分子中的两个虚拟原子间的 L-J 势能的能量参

数、尺度参数和距离，kr为键长伸缩弹力系数，r、r0分

别为直接键结的两个原子间的实际键长和平衡键长，

kθ为键角弯曲弹力系数，θ、θ0分别为连续键结的三

个原子间的实际键角和平衡键角，k1、k2、k3、k4为

二面角扭转势能弹力系数，α为二面角。键长、键角

和二面角作用参数如表 1、2、3 所示[5]。 
表 1 键长作用参数 

键长 kr/(kJ·mol-1·Å-2) r0/Å 

CH3-CH2 1090.98 1.6100 

CH2-CH2 813.43 1.6100 

表 2 键角作用参数 

键角 θ0/° kθ/(kJ·mol-1·rad-2) 

CH3-CH2-CH2 104.8 113.6 

CH2-CH2-CH2 102.2 93.6 

表 3 二面角作用参数 

二面角 k1/(kJ· 

mol-1) 

k2/(kJ· 

mol-1) 

k3/(kJ· 

mol-1) 

k4/(kJ· 

mol-1) 

CH3-CH2-CH2-CH2 -3.4 1.25 0.3 0 

CH2-CH2-CH2-CH2 -3.4 1.25 0.3 0 

构成正十六烷分子的虚拟原子间 L-J 势能的能

量参数和尺度参数如表 4 所示[5]。 
表 4L-J 势能的能量参数和尺度参数 

原子团 εi/(kJ·mol-1) σi/Å 

CH3 0.7315 3.9050 

CH2 0.4932 3.9050 

采用 EAM 势函数来描述壁面原子间势能，虚拟

原子与壁面原子之间的 L-J 势能的能量参数和尺度

参数可通过混合规则计算得到，如式(2)和式(3)所示。 
εsl=�εssεll#(2)  

 

式中，εsl、εss、εll分别为液滴原子与壁面原子之

间、壁面原子之间、液滴原子之间的 L-J 势能函数的

能量参数，σsl、σss、σll分别为液滴原子与壁面原子
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之间、壁面原子之间、液滴原子之间的 L-J 势能函数

的尺度参数。不同虚拟原子之间的 L-J 势能的能量参

数和尺度参数也通过混合规则计算得到。通过调节εsl

大小来实现壁面与液滴之间相互作用强度的调节，

进而改变壁面润湿性，将调节后的εsl称为固液作用系

数。选取四个固液作用系数进行模拟计算，依次用ε1、

ε2、ε3及ε4来代表，四个固液作用系数的取值如表 5
所示。 

表 5 固液作用系数 

 ε1/(kJ· 

mol-1) 

ε2/(kJ· 

mol-1) 

ε3/(kJ· 

mol-1) 

ε4/(kJ· 

mol-1) 

εCH3-Al 0.5908 0.4178 0.2954 0.2089 

εCH2-Al 0.4851 0.3431 0.2426 0.1716 

1.3 模拟细节 

在模拟过程中，x 方向、y 方向采用周期边界条

件，z 方向采用镜像边界条件。原子间力的截断半径

为 10 Å。在能量最小化和弛豫过程中，对构成液滴

的所有原子采用 NVT 系综，采用 Nosé-Hoover 速度

控温法使得体系温度恒定在 300.15 K。在后续模拟过

程中，将壁面原子分成上、下两层，对壁面下层的

原子进行固定，使其在初始位置保持不动，从而限

制其热运动。将壁面的上层原子视为热传导层，采

用 Berendsen 热浴对热传导层的温度进行控制，使其

温度分别稳定在五个不同的温度点：473.15 K，523.15 
K，573.15 K，623.15K 和 673.15 K。同时，对处于

热传导层的壁面原子施加弹簧约束。对壁面原子施

加弹簧约束可使得壁面原子产生热运动，且当壁面

原子远离初始位置时，该原子会受到较大的弹簧约

束力的作用而返回到初始位置。随后，对构成正十

六烷液滴的分子和壁面原子采用 NVE 系综，设置时

间步长为 2 fs，持续时间为 4 ns。 

2 结果和讨论 

2.1 壁面温度对液滴蒸发过程的影响分析 

为了研究壁面温度对液滴蒸发过程的影响，在

不同的固液作用系数条件下，对正十六烷液滴在不

同温度的壁面 BS 上的蒸发过程进行模拟。在固液作

用系数为ε1的条件下，正十六烷液滴在温度为 473 
K.15、523.15 K、573.15 K、623.15 K、673.15 K 的

壁面 BS 上的蒸发过程的形态快照如图 4 所示。

 0.4 ns 1.2 ns 2 ns 4 ns 

473.15 K 
    

523.15 K 
    

573.15 K 
    

623.15 K 
    

673.15 K 
    

图 4 ε1条件下液滴在不同温度的壁面 BS 上的形态快照

由图 4 可以看出，随着时间的推移，加热壁面

与液滴之间的传递的热量增加，由液相转变为气相

的液滴分子的数量增加，直至液滴完全蒸发。同时，

液滴的形态随着时间的变化较复杂。此外，在液滴

蒸发的后期，在壁面上可以清晰地观察到一层吸附

层。这表明，在固液界面处，液滴分子以团簇形式

存在。在固液作用系数为ε1的条件下，当壁面温度为

473.15 K 和 523.15 K 时，液滴撞击壁面后在壁面较

强的作用力下迅速向四周铺展。此外，由于液滴温

度的升高，液滴的动能增加，尤其在固-液-气三相接

触线处，液滴克服壁面的钉扎作用使得三相接触线

扩张，在液滴边缘处形成了一种由液滴平滑过渡到
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壁面的脚形铺展形态。与壁面温度为 473.15 K 时相

比，当壁面温度升高至 523.15 K 与 573.15 K 时，在

相同时刻，液滴的高度更低。当液滴接触 623.15 K
的壁面时，高温的壁面与液滴的温度差异较大，高

温壁面的热量迅速地传向温度较低的液滴，在三相

接触线发生明显扩张前，液滴边缘处的液滴分子迅

速蒸发。当液滴接触 673.15 K 的壁面时，液滴的动

能迅速增加，分子间的距离急剧增加，形成气相，

使得高温壁面与液滴之间的传热速率降低。由于气

泡的托升作用，液滴悬浮在壁面上。随后，悬浮在

壁面附近的液滴逐渐破碎，形成雾化的小液滴并最

终汽化。对比壁面温度为 623.15 K 与 673.15 K 的两

种工况，发现在 1.2 ns 时，在温度较高的 673.15 K
壁面上，液滴仍有少量残余，而在温度较低的 623.15 
K 壁面上，液滴已全部汽化。这表明当壁面温度高于

一定值时，气相的存在能够抑制热量的传递，导致

液滴的汽化速率降低。 
在固液作用系数为ε2的条件下，正十六烷液滴在

温度为 473.15 K、523.15 K、573.15 K、623.15 K、

673.15 K 的壁面 BS 上的蒸发过程的形态快照如图 5
所示。

 0.4 ns 1.2 ns 2 ns 4 ns 

473.15 K 
    

523.15 K 
    

573.15 K 
    

623.15 K 
    

673.15 K 
    

图 5ε2条件下液滴在不同温度的壁面 BS 上的形态快照

与固液作用系数ε1时相比，当固液作用系数降

低为ε2时，液滴接触 473.15 K 的壁面后铺展程度降

低。由图 5 可以看出，当壁面温度由 473.15 K 升至

523.15 K 时，液滴分子的动能显著增加，汽化更加剧

烈。当壁面温度升至 573.15 K 时，随着时间的增加，

液滴不能维持球冠形状，轮廓呈不规则形状。当壁

面温度升至 623.15 K 与 673.15 K 时，与较低壁面温

度时相比，液滴轮廓在更早的时刻变得不规则，这

表明当液滴接触高温壁面时，液滴内部迅速产生大

量气泡。当壁面温度为 673.15 K 时，在 1.2 ns 时，

壁面与液滴底部之间形成的蒸汽使得液滴与壁面不

直接接触，处于类似于宏观尺度的膜态沸腾状态。 
在固液作用系数为ε3的条件下，正十六烷液滴在

温度为 473.15 K、523.15 K、573.15 K、623.15 K、

673.15 K 的壁面 BS 上的蒸发过程的形态快照如图 6
所示。

 0.4 ns 1.2 ns 2 ns 4 ns 

473.15 K 
    

523.15 K 
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573.15 K 
    

623.15 K 
    

673.15 K 
    

图 6ε3条件下液滴在不同温度的壁面 BS 上的形态快照 

 

与固液作用系数为ε1、ε2时相比，当固液作用系

数降低为ε3时，由于壁面原子与液滴分子间的相互作

用力减弱，液滴接触高温壁面后的铺展宽度明显减

小，即液滴与壁面的实际接触面积减小，且在多数

情况下处于 Cassie 润湿状态。由于壁面与液滴之间

的热阻较大，由液相转变为气相的液滴分子的数量

明显减少。此外，在不同的壁面温度条件下，液滴

发生侧向移动。这是因为液滴受热后分子热运动更

加剧烈，对液滴的扰动作用增强，在壁面较弱的钉

扎作用下，液滴出现侧向移动的现象。 
在固液作用系数为ε4的条件下，在 4 ns 时，正

十六烷液滴在温度为 473.15 K、523.15 K、573.15 K、

623.15 K、673.15 K 的壁面 BS 上的形态快照如图 7
所示。 

 

 (a) 473.15 K(b) 523.15 K 

 

(c) 573.15 K(d) 623.15 K 

 

(e) 673.15 K 
图 7ε4条件下液滴在不同温度的壁面 BS 上的形态快照 
由图 7 可以看出，当固液作用系数降低为ε4时，

在 4 ns 时，不同壁面上的液滴均维持球状，几乎不

发生铺展。壁面与液滴之间的热阻明显升高，由液

相转变为气相的液滴分子极少。当壁面温度为 623.15 
K 时，液滴发生反弹。与固液作用系数为ε3时相比，

当固液作用系数降低为ε4时，液滴发生侧向移动的倾

向性更强。 

2.2 壁面温度对热量传递过程的影响分析 

为了量化不同温度壁面与液滴间的传热过程，

在不同的固液作用系数条件下，对在不同温度的壁

面 BS 上的液滴分子的总能量、与壁面原子间能量进

行计算。在模拟过程中，正十六烷液滴仅与壁面产

生能量交换，故正十六烷液滴分子总能量的增加量

为壁面原子传递给正十六烷液滴分子的热量。在不

同的固液作用系数条件下，壁面温度对液滴分子总

能量的影响如图 8 所示。 

 
(a) 固液作用系数为ε1 

 
(b) 固液作用系数为ε2 
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(c) 固液作用系数为ε3 

 
(d) 固液作用系数为ε4 

图 8 壁面温度对液滴分子总能量的影响 
由图 8 可以看出，当固液作用系数为ε1和ε2时，

在不同温度壁面上的液滴分子的总能量均先增加后

趋于稳定。与固液作用系数为ε1时相比，当固液作用

系数降低至ε2时，在相同温度的壁面上，液滴分子总

能量趋于稳定的时间延后。与固液作用系数为ε2时相

比，当固液作用系数为ε3时，随着壁面温度的升高，

液滴分子总能量增加的幅度变小，即壁面温度对液

滴分子总能量的影响减弱。当固液作用系数为ε1、ε2

及ε3时，随着壁面温度的升高，液滴分子总能量增加。

这是由于当壁面温度较高时，加热的壁面与液滴之

间会存在较大的温差。同时，温差越大，从温度较

高的壁面向温度较低的液滴传递的热量越多，液滴

分子总能量越高。此外，随着固液作用系数由ε2降低

至ε3和ε4时，在相同温度的壁面上，液滴分子总能量

减少。这是由于随着固液作用系数的降低，液滴在

加热壁面上铺展半径减小，加热壁面与液滴之间传

热面积减小，导致壁面原子向液滴分子传热速率减

慢。这表明固液作用系数的降低使得固液界面的热

阻增加。 
在不同的固液作用系数条件下，壁面温度对液

滴分子与壁面原子间能量的影响如图 9 所示 

 

(a) 固液作用系数为ε1 

 

(b) 固液作用系数为ε2 

 

(c) 固液作用系数为ε3 

 
(d) 固液作用系数为ε4 

图 9 壁面温度对液滴分子与壁面原子间能量的影响 
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由图 9 可以得出，当固液作用系数为ε1和ε2时，

液滴与不同温度壁面间的相互作用均先增强后趋于

稳定。同时，在相同的固液作用系数条件下，随着

壁面温度的升高，液滴与不同壁面间的相互作用减

弱。与固液作用系数为ε1时相比，当固液作用系数降

低至ε2时，在相同温度的壁面上，液滴分子与壁面原

子间能量趋于稳定的时间延后。当固液作用系数由ε1

降低为ε2、ε3及ε4时，随着壁面温度的升高，液滴分

子与壁面原子间能量的变化幅度明显变小。由此可

以总结出，随着固液作用系数的降低，壁面温度对

液滴分子与壁面原子间能量的影响减弱。 

2.3 壁面微结构对液滴蒸发过程的影响分析 

为了研究壁面粗糙结构对液滴蒸发过程的影响，

在不同的固液作用系数条件下，对正十六烷液滴在

具有不同微结构的较高温度的壁面上的蒸发过程进

行模拟。在固液作用系数为ε1的条件下，当壁面温度

为 573.15 K 时，正十六烷液滴在光滑壁面及具有凸

台状结构、凹坑状结构、网格状结构、二级凸台状

结构的壁面上的蒸发过程的形态快照如图 10 所示。

 0.4 ns 0.8 ns 1.2 ns 4 ns 

SS 
    

BS 
    

PS 
    

GS 
    

DS 
    

图 10ε1条件下液滴在具有不同微结构的壁面上的形态快照

由图 10 可以看出，在固液作用系数为ε1的条件

下，在 0.4 ns 时，不同壁面上的液滴的形态差异较大，

壁面 SS 和 PS 上的液滴的高度较低，液滴的气相分

子数较多，壁面BS、GS和DS上的液滴的高度较高，

液滴的气相分子数较少。造成上述现象的原因是：

当固液作用系数为ε1时，与壁面 SS 和 PS 相比，壁

面 BS、GS 和 DS 的亲油性更弱，壁面与液滴之间的

相互作用更弱，液滴的铺展面积更小，传热速率更

慢。壁面 SS 上的液滴的蒸发速率最快，这与液滴与

光滑壁面的较大的接触面积有关。 
在固液作用系数为ε2的条件下，当壁面温度为

573.15 K 时，正十六烷液滴在光滑壁面及具有凸台状

结构、凹坑状结构、网格状结构、二级凸台状结构

的壁面上的蒸发过程的形态快照如图 11 所示。

 0.4 ns 1.2 ns 2 ns 4 ns 

SS 
    

BS 
    

PS 
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GS 
    

DS 
    

图 11ε2条件下液滴在具有不同微结构的壁面上的形态快照

与固液作用系数为ε1时相比，当固液作用系数降

低至ε2时，在液滴撞击壁面前期的相同时刻，相同壁

面上的液滴的高度升高。同时，相同壁面上的液滴

的蒸发结束时间延后。在 2 ns 时，壁面 SS 和 PS 上

的液滴的轮廓变得不清晰，而在壁面 BS、GS 和 DS
上的液滴的轮廓仍能观察到，即壁面 SS 和 PS 上的

液滴的蒸发速率比壁面 BS、GS 和 DS 上的液滴的蒸

发速率更快。由此可以得出，壁面的亲油性越弱，

液滴与壁面间的接触面积较小，导致蒸发速率越慢。 
在固液作用系数为ε3的条件下，当壁面温度为

573.15 K 时，正十六烷液滴在光滑壁面及具有凸台状

结构、凹坑状结构、网格状结构、二级凸台状结构

的壁面上的蒸发过程的形态快照如图 12 所示。

 0.4 ns 1.2 ns 2 ns 4 ns 

SS 
    

BS 
    

PS 
    

GS 
    

DS 
    

图 12ε3条件下液滴在具有不同微结构的壁面上的形态快照

当固液作用系数由ε2降低至ε3时，在相同时刻，

相同壁面上的液滴的高度明显升高，即液滴的蒸发

速率显著降低。对于光滑壁面 SS 上的液滴，在 4 ns
时，液滴的轮廓变得不清晰。然而，对于具有不同

微结构的其他四种壁面 BS、PS、GS 和 DS，在 4 ns
时，仍能观察到液滴的轮廓。因此，壁面的粗糙结

构可使液滴的蒸发速率降低，这与粗糙结构导致壁

面亲油性降低、疏油性增强有关。 
在固液作用系数为ε4的条件下，当壁面温度为

573.15 K 时，在 4 ns 时，正十六烷液滴在壁面 SS、
BS、PS、GS 和 DS 上的形态快照如图 13 所示。 

 

(a) SS           (b) BS 

 

(c) PS           (d) GS 

 

(e) DS 
图 13ε4条件下液滴在具有不同微结构的壁面上的形态快照 

与较高的固液作用系数ε1、ε2及ε3相比，当固液

作用系数降低至ε4时，相同壁面上的液滴的蒸发速率

明显降低。由此可以得出，随着固液作用系数的降
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低，传热速率减慢。对于上述五种壁面，在 4 ns 时，

均能清晰地观察到液滴的轮廓。对于壁面BS和DS，
仅有少量的液滴分子由液相转变为气相，这表明凸

台状及二级凸台状结构可使液滴的蒸发速率明显降

低。 

2.4 壁面微结构对热量传递过程的影响分析 

为了量化具有不同微结构的较高温度的壁面与

液滴间的传热过程，在不同的固液作用系数条件下，

对在具有不同微结构的高温壁面上的液滴分子的总

能量进行计算。在不同的固液作用系数条件下，当

壁面温度为 573.15 K 时，壁面微结构对液滴分子总

能量的影响如图 14 所示。 

 
(a) 固液作用系数为ε1 

 
(b) 固液作用系数为ε2 

 

(c) 固液作用系数为ε3 

 
(d) 固液作用系数为ε4 

图 14 壁面微结构对液滴分子总能量的影响 
由图 14 可以看出，当固液作用系数为ε1和ε2时，

在具有不同微结构的壁面上的液滴分子的总能量均

先增加后趋于稳定。与固液作用系数为ε1时相比，当

固液作用系数降低至ε2时，在撞击具有相同微结构的

壁面的初期，液滴分子总能量的增加速度变得更加

缓慢，且液滴分子总能量趋于稳定的时间延后。当

固液作用系数为ε2时，在具有不同微结构的壁面上的

液滴分子的总能量趋于稳定后几乎一致。当固液作

用系数为ε3和ε4时，在具有不同微结构的壁面上的液

滴分子的总能量的排序均为：SS>PS>GS>BS>DS。
此外，随着固液作用系数由ε3降低至ε4时，在具有相

同微结构的壁面上，液滴分子总能量减少。 

3 结论 

（1）当液滴撞击加热的壁面时，随着时间的推

移，由液相转变为气相的液滴分子的数量增加，直

至液滴完全蒸发。在液滴蒸发的过程中，液滴形态

的变化较复杂。在液滴蒸发的后期，在固液界面处，

液滴分子以团簇形式存在。随着固液作用系数的降

低，在相同温度的壁面上，由液相转变为气相的液

滴分子的数量明显减少。 
（2）当固液作用系数由ε2降低至ε3和ε4时，在

相同温度的壁面上，加热壁面与液滴之间传热面积

减小，固液界面的热阻增加，壁面原子向液滴分子

传热速率减慢，导致液滴分子总能量减少。在较大

的固液作用系数条件下，液滴在加热壁面上的蒸发

时，随着壁面温度的升高，加热的壁面与液滴之间

的温差升高，从温度较高的壁面向温度较低的液滴

传递的热量增加，液滴分子总能量增加。 
（3）当固液作用系数为ε1和ε2时，液滴与不同

温度壁面间的相互作用均先增强后趋于稳定。同时，
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在相同的固液作用系数条件下，随着壁面温度的升

高，液滴与不同壁面间的相互作用减弱。当固液作

用系数由ε1降低至ε2时，在相同温度的壁面上，液滴

分子与壁面原子间能量趋于稳定的时间延后。随着

固液作用系数由ε1降低至ε2、ε3及ε4时，壁面温度对

液滴分子与壁面原子间能量的影响减弱。 
（4）当固液作用系数为ε1和ε2时，在具有不同

微结构的壁面上的液滴分子的总能量均呈先增加后

趋于稳定的趋势。当固液作用系数由ε1降低至ε2时，

在具有相同微结构的壁面上，液滴分子总能量趋于

稳定的时间延后。当固液作用系数为ε3和ε4时，在具

有不同微结构的壁面上的液滴分子的总能量的排序

均为：光滑壁面>凹坑状壁面>网格状壁面>凸台状壁

面>二级凸台状壁面。 
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