
交通能源与智能动力大会  

Conference on Transportation Energy and Intelligent Power 

 

 

收稿日期：2023-08-31 

基金项目：国家自然科学基金项目（52202470）；吉林省自然科学基金项目（20220101205JC, 20220101212JC）;吉林大学长沙汽

车创新研究院自由探索项目（CAIRIZT20220202）;吉林大学研究生创新基金资助项目（2023CX071）; 

作者简介：张峻峰（1998-），男，博士生，主要研究方向为发动机燃料燃烧策略优化，E-mail:zhangjf22@mails.jlu.edu.cn； 

郭亮，E-mail:liangguo@jlu.edu.。 

 

纳米氧气泡对燃料喷射喷雾过程影响的分子动力学模拟研

究 

 

 张峻峰
1
，郭亮

1
，孙万臣

1
，蔡宁宁

2
，李德刚

1
，陈艳玲

1
，程鹏

1
，王涵

1
，宣熔

1
 

(1.吉林大学汽车仿真与控制国家重点实验室，长春 130022；2.吉林大学商学与管理学院，长春 130022) 

Molecular dynamics simulation study of the effect of 
nano oxygen-bubble on the fuel injection and spray 

process 
Zhang Junfeng1,Guo Liang1, Sun Wanchen1, Cai Ningning2,Li Degang1, Chen Yanling1, Cheng 

Peng1, Wang Han1, Xuan Rong1 

(1.Jilin University, State Key Laboratory of Automotive Simulation and Control，Changchun 

130022, China; 2.School of Business and Management, Jilin University, Changchun130022, 
China) 

Abstract:In order to investigate the influence of bubbles on the injection process of bubbly flow fuel, the molecular dy-

namics simulation was used to simulate the process of nano oxygen bubble fuel passing from the fuel tank through the 

high-pressure fuel rail and finally being ejected through the injector nozzle. The results show that the stability of nano oxy-

gen-bubble in fuel under normal temperature and pressure conditions depends on the number of gas phase molecules added. 

The more gas phase molecules added, the more favorable it is for the stable existence of nano oxygen-bubble. When the bubbly 

flow fuel enters the high-pressure rail, the nanobubble which can be stabilized in the fuel at normal temperature and pressure 

quickly dissolve and disappear under the influence of external high pressure conditions. When fuel is sprayed out through the 

nozzle of the fuel injector, due to an increase in external temperature and a decrease in pressure, gas phase molecules previous-

ly dissolved in the fuel first precipitate into bubbles, which gradually expands, eventually bursting and escaping. This process 

contributes to the breakup of the fuel and to the increase of oxygen concentration around the fuel, as well as to the atomization 

and subsequent combustion of the fuel. 

 

摘要:为了探究气泡对泡状流燃料喷油过程的影响，本文采用了分子动力学模拟方法对纳米氧气泡燃料从油箱经过

高压油轨，并最终通过喷油器喷孔喷出的过程进行了仿真研究。结果表明：常温常压条件下燃料中纳米氧气泡的

稳定性取决于添加的氧气分子数量，添加的氧气分子越多，气泡越稳定；当泡状流燃料进入高压油轨后，受到外

界高压条件的影响，先前能稳定在燃料中存在的纳米气泡迅速溶解消失；当燃料通过喷油器喷孔喷出时，由于外

界温度升高和压力降低，先前溶解在燃料中的氧分子在首先燃料中析出形成气泡，随后气泡逐渐扩大，最终破裂

并逸出，这个过程有助于燃料的破碎并能使燃料周围的氧浓度升高，有利于燃料的雾化及后续的燃烧。 

关键词: 泡状流燃料；分子动力学；纳米氧气泡；喷油过程 

Key words:bubbly flow fuel;molecular dynamics;nano oxygen-bubble;injection process 
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0 概述 

近年来，

速度慢、稳定

工业清洁、医

被广泛关注
[

将气泡加入燃

发动机台架试

温常压下稳定

相纳米泡状流

发动机功率
[

然而，由

随机运动的特

气泡的微观形

能证明纳米气

揭示纳米气泡

了解决上述问

拟是一个很好

近年来，

进行了仿真研

基底上表面纳

结果表明：三

至关重要的作

氩气表面纳米

面附近的水氢

过模拟固体

Jiachen Wei等

开放系统中，

的先决条件；

究了表面纳米

影响，分析了

量和流动性对

模拟研究了常

氮分子的水中

性对水中氮分

Zhan Gao 等

泡的稳定机制

气泡稳定的前

虽然当前

究很多，但绝

有关体相纳米

常温常压下水

过程中所消耗

形态变化过程

从油箱进入高

由于纳米气

定性强、自身

医学成像、污
1-6]

。在汽车发

燃料制备体相

试验发现，燃

定存在 121 天

流燃料的喷雾
7-11]

。 

由于纳米气泡

特性，现如今

形态
[12-14]

，故

气泡对燃料雾

泡改善燃料雾

问题，基于分

好的选择
[15-1

大量学者利

研究。Chenl

纳米气泡的稳

三相接触线对

作用；Yi-Xi

米气泡的稳定

氢键是纳米气

体基底上表面

等
[20]

发现在可

，接触线的钉

Haichang Y

米气泡对光滑

了表面纳米气

对滑移长度的

常温常压下体

中的稳定性，

分子的浓度非

等
[23]

进行了常

制研究，并发

前提。 

前利用分子动

绝大多数都是

米气泡的分子

水中纳米气泡

耗的是燃料，

程与水中纳米

高压油轨、从

气泡具有比表

身增压溶解等

污水治理、农

发动机领域，

相纳米泡状流

燃料中的纳米

天，且相比于

雾质量更高，

泡具有尺寸小

今的测试设备

故有关发动机

雾化有促进作

雾化的微观机

分子动力学方
7]
。 

利用分子动力

liang Li 等
[

稳定性分子动

对表面纳米气

an Chen 等
[1

定性进行了研

气泡稳定性的

面纳米气泡

可以与周围环

钉扎是表面纳

Yang 等
[21]

利用

滑和粗糙基底

气泡突出角度

的影响；Men

体相氮纳米气

，并得出了纳

非常敏感的结

常态条件下水

发现溶液过饱

动力学方式对

是针对表面纳

子动力学模拟

泡的研究，而

燃料中体相

米气泡明显不

从高压油轨通

表面积大，上

等优异性质，

农业生产等领

，也有学者尝

流燃料，并通

米气泡可以在

于普通燃料，

并能有效提

小、且在燃料

备无法观察纳

机的台架试验

作用，而并没

机理。由此，

方式的计算机

力学对纳米气
18]
进行了石墨

动力学模拟研

气泡稳定性起
19]
对疏水表面

研究，并发现

的必要条件；

泡的生成过程

环境交换气体

纳米气泡稳定

用分子动力学

底的边界条件

度、覆盖率、

ng ZHANG 等

气泡在不同浓

纳米气泡的稳

结论；类似地

水中体相纳米

饱和是体相纳

对纳米气泡的

纳米气泡的研

拟也仅仅局限

而发动机在运

相纳米氧气泡

不同，且燃料

通过喷油器喷

上升

在

领域

尝试

通过

在常

体

提高

料中

纳米

验仅

没有

为

机模

气泡

墨烯

研究，

起着

面上

现界

通

程，

体的

定性

学研

件的

、数

等
[22]

浓度

稳定

地，

米气

纳米

的研

研究，

限于

运行

泡的

料在

喷孔

喷出

料中

条件

料喷

改善

究利

气泡

体相

对燃

提供

纳米

提供

1 模

1.1

模型

简化

即将

15.0
采用

质量

1.2

分子

述，

12
(

出的过程需要

中体相纳米气

件下不同。目

喷油过程的分

善燃料在喷油

利用分子动力

泡燃料的喷油

相纳米氧气泡

燃料的影响，

供微观分子水

米氧气泡对改

供理论基础。

模拟过程 

1 仿真模型

在本研究中

型，由于正十

化模型，采用

将-CH3 和-C
0345、14.02
用的是全原子

量为 15.9994

2 势能函数

根据所选择

子中各原子的

如式(1)所示

11 cos 2
(1) 

要经历高温和

气泡的形态变

目前，尚没有

分子动力学模

油过程中的雾

力学方法从分

油过程，可以

泡在喷油过程

为体相纳米

水平的分析。

改善喷油过程

 

中，燃料模型

十六烷分子中

用了正十六烷

CH2-分别视

266 的假想原

子模型（图 1
4 的氧原子组

(a)联合原

(b)氧分子

图 1 分子

择的正十六烷

的相互作用可

示
[26-28]

。 

21 cos2 3

和高压，在这

变化过程显然

有针对体相纳

模拟，体相纳

雾化机理尚不

分子角度研究

以更直观、更

程中气泡的形

米氧气泡燃料

本研究的结

程中燃料雾化

型采用的是正

中包含大量原

烷联合原子模

为相对原子

原子
[24]

；而氧

1(b)），即由两

组成氧分子
[23

原子模型 

 

子模型 

子模型图 

烷分子及氧气

可以用 OPLS

31 cos3 41

这个过程中燃

然与常温常压

纳米氧气泡燃

纳米氧气泡对

不明确。本研

究体相纳米氧

更清晰地观察

形态变化及其

料的雾化机理

结果将对体相

化的微观机理

正十六烷分子

原子，故为了

模型（图 1(a)）
子质量分别为

氧分子模型则

两个相对原子
3,25]

。 

气分子模型，

S 势函数来描

1 cos4

2 

燃

压

燃

对

研

氧

察

其

理

相

理

子

了

），

为

则

子
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表 3 二面角作用参数 

二面角类型 / kJ ⋅ mol / kJ ⋅ mol / kJ ⋅ mol  /	kJ ⋅ mol

CH CH CH CH  -3.4 1.25 0.3 0 

CH CH CH CH  -3.4 1.25 0.3 0 

 

式中，U为键结势能； 、 和 为键伸缩势能

参数、键长以及平衡键长； 、 和 为键角弯曲

势能参数、键角以及平衡键角； 和 为二面

角扭转势能弹力系数和二面角。键长、键角和二面

角作用参数如表 1、表 2、表 3 所示
[23-25]

。 

 

表 1 键长作用参数 

键类型 /kJ ⋅ mol ∙ nm  /nm 

CH CH  109098 0.16100 

CH CH  81343 0.16100 

O O 494000 0.12100 

 

表 2 键角作用参数 

键角类型 /	kJ ⋅ mol ∙ rad  / °  

CH CH CH  113.6 104.8 

CH CH CH  93.6 102.2 

 

正十六烷分子之间以及正十六烷分子与壁面之

间的相互作用则是使用 LJ (12-6)势函数来描述，如

公式(2)所示
[35,38,44]

。 

4 (2) 

在上式中， 为非键结势能； 和 分别为原子

和原子 之间的能量参数及距离参数； 为原子 与

原子 之间的距离。相关原子的 LJ 势能参数见下表

4
[23-25]

。 

表 4 各原子 LJ 势能参数 

相互作用类型 /	kJ
⋅ mol  

/nm 

CH CH  0.7315 0.390500 

CH CH  0.4932 0.390500 

CH CH  0.6006 0.390500 

CH O 0.5125 0.353195 

CH O 0.4209 0.353195 

O O 0.3590 0.315890 

当两个原子之间的距离足够远时，这两个原子

之间的非键结势能无限趋近于 0，因此，在保证仿

真准确性的前提下，为简化计算，会设置截至半径 ，

截止半径一般取 2.5σ，本研究中截止半径统一

取 10 埃
[30]

。 

1.3 模拟方法 

首先建立一个 15nm*15nm*15nm的燃料模拟域，

模拟域中的正十六烷分子经过能量最小化之后在温

度为 300K 的 NVT 系综（即原子数 N、体积 V 和温

度 T 保持恒定）中经历 2ns 的热平衡，这个过程中

使用的是 Nose-Hoover 恒温器，时间步长为 2fs，x、
y、z 方向均采用周期性边界条件

[23]
；待模拟域中的

燃料温度稳定后，将其放置在温度 300K，压力 1bar
的 NPT 系综（即保证原子数 N、体积 V 和压力 P
保持恒定）中稳定 2ns，这个过程中使用Nose-Hoover
恒温器控制温度，Parrinello–Rahman 恒压器控制压

力，x、y、z 方向均采用周期性边界条件
[22]

，由此

获得稳定的燃料模型。 

类似地，五个含有不同氧气分子数的氧气模拟

域被建立，模拟域尺寸均为 15nm*15nm*15nm，模

拟域中的氧气分子经过能量最小化之后在温度为

300K 的 NVT 系综中使用 Nose-Hoover 恒温器经历

2ns 的热平衡，待模拟域中氧气分子达到平衡后，

分别在五个氧气模拟域中心挖取四个半径为 4nm的

气

泡
[31]

，

气

泡

中

的

氧气分子数量分别为 N1、N2、N3、N4,具体参数

如下表 5 所示。 

表 5 纳米气泡参数 

气泡类型 气泡半径/nm 分子数量 

N1 4 1563 

N2 4 2399 

N3 4 2624 

N4 4 2902 

随后在平衡后的燃料模拟域中心删除半径

4.5nm 的球形区域内的正十六烷分子，然后将从氧

气模拟域中挖取的气泡模型分别嵌入燃料模拟域中

心，从而得到含有不同数量氧气分子的体相纳米氧

气泡燃料模型
[31]

，如图 2 所示。 

 
图 2 纳米氧气泡燃料模型建立过程图 
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基于建立好的体相纳米氧气泡燃料模型，本文

模拟了体相纳米氧气泡燃料从常温常压的油箱经过

高压油轨，最后通过喷孔进入高温的发动机气缸中

的一系列过程，同时设置一对照组 N*，即直接使用

平衡后的燃料模型来模拟不添加纳米气泡的普通燃

料的喷油过程，对比纳米气泡对燃料雾化的影响。

整个模拟过程持续 28ns，在 0ns 时的边界条件为温

度 300K，压力 1bar 来模拟燃料在油箱中的常温常

压条件；在 15ns 时将边界条件变为 318K、800bar

模拟燃料进入高压油轨后外界的温度和压力；在

17ns 时采用 423K、3bar 的边界条件模拟燃料从喷

油孔喷入发动机气缸时受到的温度及压力，同时给

燃料一个 y 方向 50m/s 的速度模拟燃料从喷油器喷

孔喷出时的流速。模拟过程中采用 NPT 系综和周期

性边界条件，时间步长为 2fs，使用的程序是 lammps

开源程序包[32]，算法采用的是 Velocity-Verlet 算法
[33]，快照的可视化是通过 vmd 执行的[34]。通过上述

方式，本文研究了不同氧气分子数量组成的油中纳

米气泡在喷油过程中的形态变化过程及其对燃料雾

化的影响。 

1.4 模型验证 

为了确保本文所选择的正十六烷联合原子模型

及氧气全原子模型是可靠的，本节输出了常压条件

下正十六烷及液氧的密度，并将之与正十六烷及液

氧实际密度进行对比验证，如下表 6 所示。 

表 6 正十六烷及液氧密度对比 

 模拟值 实际值 误差 

正十六烷/ g ⋅ cm 0.7429 0.7734 3.9% 

液氧/g ⋅ cm  1.125 1.143 1.6% 

通过表 6 可以发现，虽然模拟值和实际值有差

异，但误差都在 4%以内，说明本文所选用的正十六

烷分子联合原子模型和氧气全原子模型是可靠的。 

2 结果与讨论 

2．1 常温常压条件下氧气分子数量对燃料中纳米气

泡变化过程的影响 

为了了解常温常压下不同氧气分子数量 N1、

N2、N3、N4 的燃料中纳米气泡的形态变化过程，

本节输出了温度300K，压力1bar的条件下油中纳米

气泡在气泡中心处的剖视图以及所对应的氧分子所

占据的体积变化曲线，结果分别如图 3和图 4所示。 

   

0ns 0.2ns 3.0ns 4.0ns 4.2ns 

(a) N1 

   

0ns 0.5ns 6.0ns 8.0ns 15.0ns 

(b) N2 

   

0ns 0.5ns 5.0ns 8.0ns 15.0ns 

(c) N3 
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图 4 溶于燃料及未溶于燃料的氧分子所占据的总体积变

化曲线图 

图 3 和图 4 可以看出，氧气分子数量对常温常

压下燃料中纳米气泡的形态变化和稳定性有重要影

响。正如图 3(a)展示的，加入气泡后，由于燃料中

没有氧气分子，气泡中的氧气分子迅速向外扩散，

从而使气泡轮廓增大，所以图 3(a) 0.2ns 时气泡半径

要比 0ns 时气泡半径大，图 4 中 N1 条件下的氧分

子所占据的总体积也随之升高，除此之外，可以发

现图 3(a) 0.2ns 时气泡外部有少量氧分子，这说明气

泡中的氧气分子在通过气泡边缘向燃料中扩散；通

过图 3(a) 3.0ns 时气泡的形态特征可以发现，随着氧

气分子不断从气泡中逸出进入燃料，气泡内的氧气

分子数量降低，使气泡很难保持像图 3(a) 0.2ns 时较

大的气泡轮廓，气泡半径降低，所以图 3(a) 3.0ns

时的气泡半径小于 0.2ns 时的气泡半径，图 4 中 N1

条件下的氧分子所占据的总体积也随之降低；随着

大量氧气分子逸出气泡，气泡内的氧气分子数量不

足以维持气泡稳定存在，气泡逐渐消散，图 3(a) 

4.0ns 时，气泡几乎完全消散，图 3(a) 4.2ns 时气泡

完全溶于液相。 

通过图 3(b)可以看出在 0-6ns 过程中 N2 条件下

气泡的变化与 N1条件下相同，即气泡先向外扩散，

半径增大，之后收缩，轮廓减小；然而，与 N1 条

件下气泡最终消散的结果不同，图 3(b) 6.0ns、图

3(b) 8.0ns 和图 3(b) 15.0ns 时气泡半径保持不变，图

4 中 N2 条件下 6ns 后氧分子所占据的总体积变化也

保持稳定，这说明在 6.0ns 时 N2 条件下的气泡在燃

料中达到了稳定状态，相比于 N1 条件，N2 条件仅

增加了氧气分子数目就能形成稳定的体相纳米气泡，

这说明氧气分子数量对体相纳米气泡的稳定性有重

要影响[22]，同时，也有研究表明：只有当溶液处于

过饱和状态时才会有稳定的体相纳米气泡，这同样

能解释 N2 条件下气泡能稳定存在，而 N1 条件下气

泡却消散的现象[23]；对比图 3(b) 6ns、图 3(b) 8ns

和图 3(b) 10ns 时气泡的形态可以发现，虽然气泡半

径保持不变，但不同时刻下气泡内部以及气泡外的

气相分子形态并不相同，图 4 中 N2 条件下 6ns 后

氧分子所占据的总体积变化虽保持稳定但也有小幅

度的波动，这说明纳米气泡在燃料中的稳定不是静

止不变的，而是通过氧分子离开和进入气液界面的

动态平衡所形成的。 

图 3(c)和图 3(d)展示在 N3 和 N4 条件下气泡的

变化过程与 N2 条件下相似，不同的是相比于 N2

条件，N3 和 N4 条件下添加的氧气分子更多，氧气

分子扩散的速度更快，图 3(c)和图 3(d) 0.5ns 时气泡

半径明显大于图 3(b) 0.5ns 时的气泡半径，而且由

于更快的氧气分子扩散速度，N3 和 N4 条件下气泡

达到稳定所需的时间也比 N2 更短，分别为 5.0ns 和

4.0ns。 

2．2 高压油轨中氧气分子数量对燃料中纳米气泡变

化过程的影响 

   

0ns 0.5ns 4.0ns 8.0ns 15.0ns 

(d) N4 
图 3 常温常压下燃料中纳米氧气泡形态变化过程图
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燃料从油箱进入高压油轨后，其温度略微升高，

压力急剧升高，故通过在 15ns 时将边界条件调整为

T=318K，P=800bar，来模拟燃料进入高压油轨后受

到的温度及压力，由于在常温常压条件下由 N1 数

量氧气分子组成的气泡无法在燃料中稳定存在，故

本节仅研究了由 N2、N3 和 N4 条件下油中纳米气

泡在高压油轨中的形态变化过程。下图 5 和图 6 分

别为在高压油轨中不同氧气分子数量 N2、N3 和 N4

的油中纳米气泡在气泡中心处的剖视图，以及所对

应的氧分子位能变化曲线。 

通过图 5 可以发现，在高压环境下，气泡的形

态与常温常压下相比发生了显著的变化，对比图 5(a) 

15.0ns 和图 5(a) 15.1ns 时气泡的形态变化可以看出

在高压的影响下，气泡轮廓迅速收缩，气泡半径减

小，气泡内氧气分子密度增加，气泡内氧气分子间

距变低，图 6 中 N2 条件下氧分子位能降低；图

5(a)15.2ns 时有大量氧气分子逸出气泡进入燃料，这

是由于在高压条件下，氧气分子在燃料中的溶解度

变大，气泡难以像常温常压条件下那样在燃料中保

持稳定，气泡内大量氧气分子通过气泡边界向燃料

中扩散。由于气泡内部氧气分子减少，燃料中溶解

的氧分子数量增加，同时在高压的影响下气泡内的

氧气分子间距持续降低，图 5(a) 15.2ns 时的气泡半

径比图 5(a) 15.1ns 时的更小；随着气泡中氧气分子

不断向燃料中扩散，气泡逐渐缩小，图 5(a) 15.5ns

时气泡轮廓已经难以辨认，图 5(a) 15.9ns 时气泡完

全溶解于燃料中，图 6 中 N2 条件下 15.9ns 时氧分

子位能也降为最低。 

N3 和 N4 条件下气泡的变化过程与 N2 条件下

类似，即在受到外界高压条件的作用下，气泡收缩，

然后溶解；但是由于 N3 和 N4 条件下添加的氧气分

子更多，气泡溶解所需要的时间相较于 N2 条件更

长，分别在 16.0ns 和 16.1ns 才完全溶解，图 6 中

N3 和 N4 条件下氧分子位能也在 16.0ns 和 16.1ns

     

15.0ns 15.1ns 15.2ns 15.5ns 15.9ns 

(a) N2 

     

15.0ns 15.2ns 15.4ns 15.7ns 16.0ns 

(b) N3 

     

15.0ns 15.2ns 15.4ns 15.8ns 16.1ns 

(c) N4 
图 5 高压油轨中燃料中纳米氧气泡形态变化过程图 
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时降为最低。 

2．3 喷油过程中氧气分子数量对燃料喷射过程的影

响 

燃料通过高压油轨，从喷油器喷孔喷出的过程

是一个升温降压的过程，故本节在 17ns 时调整

T=423K, P=3bar 的边界条件，模拟燃料喷入气缸时

受到的温度及压力，同时给燃料一个 y 方向 50m/s 

的速度模拟燃料从喷油器喷孔喷出时的流速，为了

更好地展现氧分子对燃料在喷油过程中的影响，本

节输出了不添加气泡的 N*条件下燃料喷油过程中

的形态变化作为对照组，同时为了更加立体地观察

燃料在喷油过程中的形态变化，本节输出了燃料不

同时刻下形态变化的立体图；下图 7 和图 8 分别为

N*、N2、N3 和 N4 条件下燃料的变化过程立体图及

N2、N3 和 N4 条件下氧分子位能变化曲线。 

图 7(a)可以看出当燃料中没有加入氧分子时，

由于不受氧分子的影响，在喷油过程中燃料的形态

     

17ns 19ns 21ns 23ns 25ns 27ns 

(a) N* 

    

25.0ns 25.1ns 25.5ns 25.9ns 26.1ns 26.6ns 

(b) N2 

   

19.1ns 19.2ns 19.6ns 19.9ns 20.1ns 20.9ns 

(c) N3 

    

18.4ns 18.48ns 18.9ns 19.1ns 19.38ns 20.1ns 

(d) N4 

图 7 喷油过程中不同氧气分子数量条件下燃料形态变化过程图 

18 20 22 24 26 28
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0

50

位
能

/e
V

时间/ns

 N4
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图 8 喷油过程中氧分子位能变化曲线图 
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未发生变化，全程保持油束状态；而通过图 7(b)可

以发现，当燃料中加入氧分子后，燃料的形态变化

过程与图 7(a) N*条件下的燃料形态变化过程截然不

同，结合图 8 所展示的，由于外界温度升高，氧分

子受热温度升高，同时由于外界压力降低，燃料对

氧分子的束缚能力降低，溶解在燃料中的氧分子与

其周围的燃料分子之间的分子间距增大，图 8 中 N2

条件下 17ns 至 18ns 时氧分子位能上升；而且由于

温度升高，压力降低，氧分子在燃料中的溶解度降

低，24ns 时氧分子开始逐渐从燃料中析出，所以图

8 中，N2 条件下 24ns 时氧分子位能开始上升；析

出的氧气分子逐渐在燃料中聚集形成气泡，故图 7(b) 

25ns 时可以发现燃料中存在明显的气泡，随着氧分

子不断从燃料中析出，气泡向外扩张，半径增大，

所以图 7(b) 25.1ns 时的气泡轮廓要大于图 7(b) 25ns

时的气泡轮廓；伴随着燃料中纳米气泡的持续增大，

气泡无法在燃料中稳定存在，图 7(b) 25.5ns 时气泡

破裂，大量氧气分子逸出燃料，逸出燃料的氧气分

子向外扩散并逐渐包裹燃料，图 7(b) 25.9ns 时逸出

燃料的氧气分子已经将燃料完全包裹；氧气分子析

出燃料并向外扩散的过程中，氧气分子与周围分子

间距一直增大，所以图 8 中 N2 条件下 24ns 至 26.6ns

时氧分子位能保持上升趋势；图 7(b) 26.1ns 可以看

出，由于液相的燃料分子非键结势能大于气相氧气

分子，所以包裹在气相中的燃料逐渐向球冠状转变，

图 7(b) 26.6ns 时已经完全由条状油束转化为球冠状

纳米油滴，而且图 7(b) 26.6ns 时能够发现氧气分子

中有脱离纳米油滴外的零星燃料分子，这是由于氧

气分子在逸出燃料的过程中与燃料分子发生的剧烈

碰撞会将部分燃料分子带离燃料，这说明燃料中的

氧气分子有利于燃料在喷油过程中的破碎，促进燃

料的雾化；同时图 7(b) 26.6ns 时在燃料纳米液滴周

围的氧气分子还会改善燃料液滴周围的氧浓度，有

利于改善后续燃料在气缸中的燃烧反应。 

图 7(c)和图 7(d)可以看出在 N3 和 N4 条件下燃

料的变化过程和 N2 条件下相似，但由于 N3 和 N4

条件下溶解在燃料中的氧分子数量更多，氧气分子

向外扩散的过程更快，结合图 8 N3 和 N4 条件下氧

分子位能变化曲线可以得知氧气分子分别在 18.2ns

和 18.4ns 时就析出燃料，在图 7(c) 19.6ns 和图 7(d) 

18.9ns 时氧气分子逸出燃料，图 7(c) 20.9ns 和图 7(d) 

20.1ns 时被氧气分子包裹的燃料由条状油束转化为

球冠状纳米油滴。 

3 结论 

在本项研究中，通过分子动力学模拟研究了纳

米氧气泡燃料喷油过程中气泡的变化过程及其对燃

料雾化的影响，并得出以下结论： 

 (1) 常温常压条件下燃料中纳米气泡的稳定

性取决于气泡中的氧气分子数量，当气泡中添加的

氧气分子数量少时，气泡难以在燃料中稳定存在，

气泡逐渐溶解消失；当气泡中添加足够多的氧气分

子时，气泡会与燃料形成一种稳定的动态平衡状态。 

 (2) 当纳米氧气泡燃料处于高压状态时，由于

受到高压条件的影响，常温常压下能稳定存在于燃

料中的气泡迅速溶解消失。 

(3) 在喷油过程中，受到气缸内的高温及降压

条件的影响，溶解于燃料中的氧分子逐渐析出燃料

并形成气泡，气泡逐渐扩大最后破裂并逸出，这个

过程有助于燃料的雾化并能改善燃料周围的氧含量，

有利于后续燃料在气缸内的燃烧反应。 
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