
第 42 卷第 10 期
2021 年 10 月

工 程 热 物 理 学 报
JOURNAL OF ENGINEERING THERMOPHYSICS

Vol.42, No.10

Oct., 2021

亲水/疏水复合凹槽壁面上气泡成核的分子
动力学模拟研究

陈宇杰1 宇 波2 陶文铨1

(1. 西安交通大学能源与动力工程学院热流科学与工程教育部重点实验室， 西安 710049；
2. 北京石油化工学院机械工程学院， 北京 102617)

摘 要 本文采用分子动力学方法研究亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面对气泡成核的影响，并对比其与单一亲水性或单一疏水性
凹槽壁面在成核行为、成核率等方面的差异。结果表明：液体氩在不同润湿性凹槽壁面加热下均产生明显的气核，但成核现象存

在差异；固–液传热效率随着亲水性的增强而提高，而壁面附近液体原子所受的势能束缚随疏水性增强而降低，亲水/疏水性复合
壁面凹槽可利用其亲水侧高效传热与疏水侧低相变能垒的优势，提高被加热液体的成核率。
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Molecular Dynamics Study of Bubble Nucleation on the Substrate With a
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Abstract In this paper, the molecular dynamics method is conducted to study the effects of
hydrophilic-hydrophobic composite groove substrate on bubble nucleation. The differences in nucle-
ation behavior and nucleation rate are compared between hydrophilic-hydrophobic composite groove
substrate and the groove substrate with uniform hydrophilicity and hydrophobicity, respectively.
The results show that a visible bubble nucleus appears on the substrates with different wettability
conditions after a period of heating on liquid argon, but the nucleation behaviors are different. The
heat transfer efficiency of solid-liquid increases with the enhancement of hydrophilicity, while the
potential barrier of nucleation for liquid atoms in the vicinity of the substrate decreases with the
enhancement of hydrophobicity. The hydrophilic-hydrophobic composite groove has characteristics
of high heat transfer efficiency on the hydrophilic side and low nucleation potential barrier on the
hydrophobic side, leading to the promotion of bubble nucleation.
Key words bubble nucleation; hydrophilic-hydrophobic composite groove; molecular dynamics
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0 引 言

随着 MEMS 和 NEMS 技术的发展，新兴电子
器件的尺寸不断减小，集成度不断提高，导致单位

面积的发热量不断提高，使得散热更加困难，迫切

需要解决高效散热难题。沸腾传热是一种高效的换

热方式，长期以来强化沸腾传热为众多学者的研究

重点，但由于尺度的限制，传统实验及数值模拟方法

无法有效揭示相变机理。分子动力学方法是近年来

兴起的一种微尺度数值模拟方法，该方法基于牛顿

第二定律来模拟分子运动，获得分子体系的微观演

变规律，并通过统计方法计算分子体系的宏观热力

学量。随着计算机技术的发展，该方法得到了大规

模的使用和推广，并成为沸腾传热机理探究的有力

工具 [1]。

目前，液体相变的分子动力学模拟研究主要包
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括爆发沸腾和气泡成核。爆发沸腾的分子动力学模

拟研究方面。Yi 等 [2] 采用光滑铂金属壁面加热

一层厚度为 2 nm 的液体氩膜，当加热温度为 150
K 时，仅发生蒸发现象；当壁面温度上升到 300 K
时，在壁面附近发生爆发沸腾，并在壁面与液块之

间产生一层气膜。保持壁面温度为 200 K，改变壁
面润湿性，Chen 等 [3] 发现强亲水壁面上方液体快

速发生爆发沸腾，弱亲水壁面则需要较长的加热时

间才能发生爆发沸腾，而弱疏水壁面则在模拟时间

内仅发生蒸发现象。Hens 等 [4] 同时研究了壁面过

热度和润湿性对爆发沸腾的影响，结论与 Chen 和
Yi 等人相似。Mao 等 [5] 采用金属铜壁面加热液态

水，模拟结果与金属铂加热液体氩相似。Morshed、
Seyf 和 Zhang 等 [6−8] 分别研究了长方体型、圆锥

型和圆球型微结构对爆发沸腾的影响，微结构增加

了固–液换热面积，使得爆发沸腾发生时间小于光
滑平面，提高了爆发沸腾效率。Liu 等 [9] 采用多变

量的 Weierstrass-Mandelbrot 函数生成复杂的微结
构壁面，得到的结论与前人类似。

气泡成核分子动力学模拟研究方面。Hens 和
Yamamoto 等 [4,10] 采用温度不均匀壁面加热液体

氩，部分液体原子在局部加热器的作用下，发生热

力学膨胀，形成气核。Chen 和 Yamamoto 等 [3,10]

分析了润湿性不均一壁面对气泡成核的影响，利用

不同润湿性区域传热效率差异使得液体局部受热不

均，形成气核。Zhou 等 [11] 同样采用润湿性不均

一壁面去加热液体氩，发现成核位置与过热度相关。

当壁面温度较低时，气核出现在疏水区域；随着温

度上升，成核位置转移到亲水区域；当温度上升到一

定程度时，亲、疏水区域同时产生气核。Chen[12,13]

等人基于润湿性不均一壁面，进一步探究微结构对

成核的影响，结果表明：微结构进一步增大了液体

原子的受热不均匀性，有利于提高成核效率；当凸

起微结构的表面积和高度一致时，微结构的构型对

成核效率影响不大；当微结构为凹槽时，在疏水性

凹槽中会形成一个初始的小气核，并随着加热过程

不断长大。此外，Nagayama、She 和 Maruyama
等 [14−16] 分析了纳米通道内的成核现象。微通道

内的成核现象与壁面润湿性直接相关，当壁面为亲

水性时发生均质成核，当壁面为弱疏水时发生非均

质成核，当壁面为强疏水时无成核现象发生。

从上述简述可见文献中与凹槽壁面上气泡成核

相关的研究相对较少。因此，本文在前期工作的基

础上 [12,17]，采用分子动力学方法，构建了亲水/疏水
性复合凹槽壁面，对比其与单一亲水性和单一疏水

性凹槽壁面在成核行为、成核率等方面的差异，并

揭示亲水/疏水性复合凹槽壁面上的成核机制以及
不同润湿性凹槽壁面成核差异原因。

1 模拟体系及方法
本节进行分子动力学模拟体系配置，模拟方法

和步骤的详细说明，为后文进一步模拟开展和结果

分析提供基础，具体说明如下。

1.1 模拟体系

稀有气体为单原子分子，原子间相互作用简单，

有利于分析微观相变机理，常被用于微观相变的分

子动力学模拟研究 [6−16]。因此，本文模拟选取临界

温度为 150.85 K 的单原子分子氩 (Ar) 作为研究对
象，并通过金属铂 (Pt) 基底对其进行加热实现成
核。如图 1 所示，模拟盒子是一个 30.0 nm (x)×
5.3 nm (y)× 154.5 nm(z) 的长方体盒子。模拟体
系从下至上共包括三个部分：金属基底，液膜和气

体。20 层金属铂原子按照面心立方 (1，1，1) 形
式排布在模拟体系底部，并施加一个弹簧力防止基

底变形 (弹簧劲度系数为 68.17 eV/nm)；由 97000
个氩原子组成的液膜放置在金属表面，初始密度为

1.367 g/cm3；气态氩通过平衡模拟的方式从液体表

面蒸发进入上部气体空间。如图 2 所示，本文研
究选取强亲水和强疏水 (后文简称亲水和疏水) 两
种润湿性构建不同润湿性凹槽壁面，包括亲水/疏
水性复合壁面凹槽壁面、单一疏水性凹槽壁面和单

一亲水性凹槽壁面。其中，壁面光滑区域均为强亲

水性。

图 1 模拟体系示意图

Fig. 1 Configurations of simulation system



10 期 陈宇杰等: 亲水/疏水复合凹槽壁面上气泡成核的分子动力学模拟研究 2617

图 2 不同凹槽壁面类型

Fig. 2 Configurations of groove substrates

边界条件方面，在 x和 y 方向采用周期性边界

条件；在 z 方向上边界采用反弹边界，如单位时间

步内原子穿过上边界，则按照速度大小不变、方向

相反的方式反弹回模拟盒子。

1.2 模拟方法及步骤

本文采用常见的 Lennard-Jones 12-6 (L-J) 势
描述原子间的相互作用势 [14]。

ϕAr−Ar(r) =
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)12
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(σPt−Pt

r

)6] (2)

式中，ε和 σ 分别为 L-J势的能量参数和长度参数，
具体的取值如表 1 所示。

表 1 L-J 势参数选取 [14]

Table 1 Parameters of L-J potential [14]

相互作用类型 ε/eV σ/nm
Ar-Ar 0.0104 0.3405
Pt-Pt 0.5219 0.2475

固–液原子间相互作用与固–液界面润湿性相
关，采用修改的 L-J 势描述不同润湿性条件下的
固–液相互作用 [12]。其中混合参数通过 Lorentz-
Berthelot 混合规则计算 [18]。

ϕPt−Ar(r) =

4εPt−Ar

[(σPt−Ar

r

)12
− β

(σPt−Ar

r

)6] (3)

σPt−Ar =
σPt + σAr

2
(4)

εPt−Ar = α
√
εPtεAr (5)

式中，α 和 β 用于固–液界面润湿性调整，具体的
取值如表 2 所示。

表 2 固液界面润湿性调节参数选取 [14]

Table 2 Parameters for different wettability[14]

固液界面润湿性 α β 接触角

强亲水 1 1 0◦

强疏水 0.14 0.1 180◦

基于 L-J 势，本文采用开源软件 Large-scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator
(LAMMPS) [19] 开展模拟研究工作。其中，时间步

长选取 5 fs(10−15s)，L-J势计算截断半径为 3.5σAr，

在每个时间步采用 Velocity-Verlet 算法进行原子位
置和速度更新 [20]。模拟过程共分为两个步骤：平衡

模拟和非平衡加热模拟。首先采用正则系综 (NVT)
进行 2.5 ns 的平衡模拟，平衡温度为 90 K，保证
整个体系达到平衡状态。其次，通过 Langevin恒温
器将基底温度上升至 145 K 进行非平衡相变模拟。
此时，将系综修改为微正则系综 (NVE)，该系综与
Langevin恒温器相匹配。在模拟过程中，每隔 1000
步输出一次中间结果，由开源软件 OVITO 进行原
子体系演变过程可视化。

2 模拟结果与分析
基于第一小节介绍的模型和方法，本节开展亲

水/疏水性复合壁面凹槽壁面对气泡成核影响的分
子动力学模拟研究，并与单一亲水性和单一疏水性

凹槽壁面 (后文简称亲水性和疏水性凹槽壁面) 上
的成核行为进行对比，揭示不同润湿性凹槽壁面成

核差异的原因。

2.1 不同润湿性凹槽壁面上的成核现象探究

在前期的研究中，我们已经充分讨论了亲水性

和疏水性凹槽壁面对气泡成核的影响 [12,17]。本文

为了对比研究亲水/疏水性复合壁面凹槽对气泡成
核的影响，在本节的讨论中包括亲水性和疏水性凹

槽壁面上方成核现象的模拟结果 (本文的模拟体系
大小、初始场或润湿性搭配与前期工作略有差别)。
不同润湿性凹槽壁面上的气泡成核过程如图 3
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图 3 不同润湿性凹槽壁面上的气泡成核现象

Fig. 3 Representative snapshots of bubble nucleation processes on different groove substrates

所示，其中上部气体空间只截取了部分，2500 ps为
非平衡模拟的初始时刻。由图中可知，液体氩被三

种壁面加热后均发生了气泡成核现象，但略有差异。

对于亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面，初始时刻，凹
槽亲水侧完全被液体原子覆盖，但液体原子与疏水

侧还存在些许间距，无法润湿疏水表面 (凹槽区域
局部放大图如图 4 所示)；随着非平衡加热过程进
行，3450 ps 左右在凹槽疏水侧表面产生一个明显
的气核，并且随加热过程不断长大，但亲水侧始终

覆盖着一层液体原子，如图 3(a) 所示。对于疏水性
凹槽壁面，液体原子无法进入到凹槽内，初始时刻

便存在一个初始的小气核，但该气核到 3900 ps 左
右才向外扩张，如图 3(b)所示。对于亲水性凹槽壁
面，4500 ps左右在凹槽上部产生一个气核，并随加
热过程快速长大，但凹槽内部始终被一层液体原子

所覆盖 (具体原因可参考文献 [17]，这里不再赘述)，
如图 3(c) 所示。相比于亲水性凹槽壁面，亲水/疏

水性复合壁面凹槽内产生一个明显气核所需的时间

大大缩减，减小幅度超过 52.5%(不包含平衡模拟时
间)；但与疏水性凹槽壁面相比，后者在非平衡模拟
的初始时刻 (2500 ps) 便存在一个小气核。考虑到
疏水性凹槽内的初始小气核需要较长时间才能进一

步长大，因此不能简单通过起始成核时间来比较这

三种凹槽壁面的优劣，需进一步比较成核率。

本文所构造的凹槽沿着 y 方向贯穿整个金属基

底表面，壁面构型左右对称，使得产生的气泡不是

严格意义上的球形，而是圆柱形。因此，本文以气

泡体积为研究对象，计算不同润湿性凹槽壁面上的

成核率。平均第一通过时间 (MFPT)可定义为气核
首次超过一定体积的平均所需时间 [21]。对于一个

成核过程，气核临界尺寸附近的平均第一通过时间

可用最速下降法来表示 [22]，如式 (6) 所示。

τ(V ) =
τJ
2

{1 + erf [(V − V ∗) c]} (6)
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式中，τJ =
1

JV
为单位液体体积内成核率的倒数，

J 为成核率；erf(x) = 2

/√
π

∫ x

0

e−x2dx 为误差函

数；c =

√
|U ′′ (x∗)|

2kT
为能垒曲线顶点的曲率；V ∗ 为

临界气泡体积；V 为气核体积。

图 4 非平衡模拟初始时刻强亲水/疏水性复合壁面凹槽区域局部
放大图

Fig. 4 Enlarged view of hydrophilic-hydrophobic composite
groove at the initial moment of non-equilibrium simulation

从式 (6) 可以看出，只要获得不同气泡体积所
对应的平均第一通过时间，然后拟合两者关系即可

获得式 (6) 中的未知参数，从而获得成核率。采用
分子动力学模拟方法获得气核体积 V 对应的平均

第一通过时间 τ(V )包括以下几个步骤：首先，在模

拟过程的规定时间步 (本研究中选取每隔 1000 个
时间步) 记录最大气泡核的体积 V，并记录相应的

时间。然后，将初始速度种子设置成不同的值，重

复多次相同的模拟，将不同气核体积 V 所对应的多

个时间进行平均，即得到每个气核体积 V 的平均第

一通过时间。值得注意的是，在本文的模拟中只存

在一个气核 (如图 3 所示)，该气核即为当前时间步

的最大气核。

不同润湿性凹槽壁面上气核体积对应的平均第

一通过时间变化趋势如图 5 所示，从图中可以看出
拟合结果存在一定的差异，但当气核尺寸超过一定

值之后，均可观察到一个拐点，平均第一通过时间

达到一个相对稳定值 τJ =
1

JV
。本文模拟的液体

体积为 4770 nm3，因此可得三种壁面的成核率分

别为 1.13×10−4 ns−1·nm−3(亲水/疏水性复合壁面
凹槽壁面)，9.74×10−5 ns−1·nm−3(疏水凹槽壁面)，
8.63×10−5 ns−1·nm−3(亲水凹槽壁面)，对应的比例
为 1.31 : 1.13 : 1。因此，对比亲水性和疏水性凹槽壁
面可知，当壁面加热温度为 145K 时，后者的成核
率较高，该趋势与经典成核理论定性上一致。此外，

亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面在复合润湿性的作
用下成核率进一步提高。

综上可知，在 145 K 的加热温度下，不同润湿
性凹槽壁面均可实现成核，但亲水/疏水性复合壁面
凹槽壁面上气核生成/进一步长大所需的时间更短，
成核效率更高。

2.2 不同润湿性凹槽壁面上成核差异的原因探究

对于亲水性和疏水性凹槽上的成核机制已经在

前期工作中进行充分的探究和讨论，当凹槽内及其

附近的液体原子获得足够大的动能，并克服周围原

子对其的势能束缚，则气核生成/长大 [17]。本节主

要从不同润湿性凹槽壁面对固–液传热以及壁面附
近液体原子势能束缚影响角度，对比分析亲水/疏
水性复合凹槽壁面更有利于成核的原因。

首先讨论不同润湿性凹槽壁面对其附近液体原

子势能束缚的影响。值得说明的是，液体原子的势

能为负值，其绝对值表示周围原子对其的势能束

缚，即相变的势能壁垒 [17]。图 6所示为初始时刻不
同润湿性凹槽壁面体系势能分布云图，其中，固液界

图 5 不同润湿性凹槽壁面上气核体积对应的平均第一通过时间变化趋势

Fig. 5 Trends of mean first-passage time of bubble volume for the cases with different wetting grooves
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面位置位于 z=0 nm。从图中可以看出，液体内部
势能均匀分布，壁面光滑区域附近液体原子在亲水

性壁面的作用下，势能束缚大于内部原子，而凹槽

区域由于润湿性搭配不同，液体原子所受的势能束

缚存在差异。对于亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面，
凹槽亲水侧附近的势能束缚较大，但在疏水侧附近

存在势能束缚的低点，如图 6(a) 所示；对于疏水性
凹槽壁面，整个凹槽区域附近的氩原子所受的势能

束缚均很小，接近于 0，氩原子倾向于离开凹坑区
域使得体系能量更小、更稳定，因此初始时刻形成

了一个小气核 [12,17]，如图 6(b) 所示；对于亲水性
凹槽壁面，整个凹槽区域液体原子所受的势能束缚

非常大，需吸收大量的热能来克服势能束缚 [17]，如

图 6(c) 所示。简而言之，亲水表面使其附近液体原

子所受的势能束缚增大，而疏水表面使其附近液体

原子所受的势能束缚减小，因而疏水性凹槽内液体

相变能垒最低，亲水/疏水性复合壁面凹槽内液体
相变能垒次之，亲水性凹槽内液体相变能垒最高。

接下来讨论不同润湿性凹槽壁面对固液传热的

影响。温度是原子动能的宏观统计结果 [17]，为了

便于与势能进行对比，本文直接对比不同润湿性凹

槽附近液体原子动能随加热过程的变化差异。图 7
所示为不同润湿性凹槽壁面体系在 2600 ps和 2800
ps 时的动能分布。从图中可以看出：不同润湿性凹
槽壁面温度提升到 145 K 之后，靠近壁面光滑区域
处的液体受热，分子动能开始增大，随着加热过程

的进行，热能向上传递，越来越多的液体原子受热

动能增大，而靠近凹槽处的液体原子由于润湿性差

图 6 不同润湿性凹槽壁面体系非平衡模拟初始时刻势能分布

Fig. 6 Potential energy contours for the cases with different wetting grooves at the initial moment of non-equilibrium
simulation stage
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图 7 不同润湿性凹槽壁面体系在不同时刻的动能分布

Fig. 7 Kinetic energy contours for the cases with different wetting grooves at representative time steps

异导致原子动能变化不同。在纳米尺度，界面热阻不

能忽略，且不同润湿性表面的界面热阻差异较大，其

中强疏水性表面的界面热阻约为强亲水表面的 153
倍 [17]，因此疏水性凹槽上方的液体原子很难从高

温壁面获得热能，只能通过液–液传热的方式获得
少量热能 [12,17]，如图 7(b)所示。而亲水/疏水性复
合壁面凹槽内的液体原子可从亲水侧快速获得大量

的热能，因此其动能较亲水性凹槽内的液体原子动

能差异较小，且明显大于疏水性凹槽内的液体原子

动能，如图 7(a)、(c) 所示。简而言之，亲水表面固
液传热效率远高于疏水表面，疏水性凹槽内液体获

得热能的能力最弱，亲水/疏水性复合壁面凹槽内

液体获得热能的能力次之，亲水性凹槽内液体获得

热能的能力最强。

由以上分析可知，亲水/疏水性复合壁面凹槽
同时拥有亲水性凹槽高传热效率和疏水性凹槽低相

变能垒 (势能束缚) 的特性，可使得凹槽内的液体
原子易于转变为活化分子，并转化为气核。图 8 所
示为不同润湿性凹槽壁面体系在 3450 ps 时的总能
(动能 + 势能) 分布。在 3450 ps 时，亲水/疏水性
复合壁面凹槽内的靠近疏水侧的部分液体原子吸收

足够的动能，并打破其所受的势能束缚成为活化分

子，即总能大于 0 eV(图中红色区域)，转变为气核，
如图 8(a) 所示；对于疏水性凹槽而言，其凹槽区域
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图 8 不同润湿性壁面体系在 3450 ps 时的总能分布
Fig. 8 Total energy contours for the cases with different wetting grooves at 3450 ps

图 9 不同润湿性壁面体系在 3700 ps 时的总能分布
Fig. 9 Total energy contours for the cases with different wetting grooves at 3700 ps

在非平衡模拟初始时刻便存在一个小气核，但 3450
ps 时仅有少量凹坑上部的液体原子打破势能束缚，
初始小气核尚未充分向外生长，如图 8(b) 所示；而
亲水性凹槽内液体原子势能束缚较大，在 3450 ps
无法克服势能束缚实现成核，如图 8(c)所示。因此，
亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面相较于亲水性凹槽
壁面所需成核时间较短。

成核率与从初始时刻到达到临界体积所需时间

成反比 [22,23]。

J =
1

2τ(x∗)V
(7)

由图 5 的拟合结果可知，不同润湿性凹槽上
的近似临界气核体积分别为 23.33 nm3(亲水/疏水
性复合壁面凹槽壁面)，50.58 nm3(疏水凹槽壁面)，
2.13 nm3(亲水凹槽壁面)。不同凹槽壁面对应的气
核临界尺寸不同。在 3700 ps 时亲水/疏水性复合
壁面凹槽壁面上气核体积为 38.02 nm3，已经大大

超过了对应的近似临界气核尺寸 23.33 nm3，如图

9(a) 所示。虽然此时亲水/疏水性复合壁面凹槽内
疏水侧由于气核的生成，传热效率进一步降低，但

亲水侧依旧覆盖着一层液体原子，可进一步高效的

为气核成长提供热能，并且气核的生成使得气液界

面处液体原子所受势能束缚降低 [17]。因此，越来

越多的液体原子打破势能束缚，气核快速成长，不

同气核体积对应的平均第一通过时间快速进入平

台区。

对于疏水性凹槽壁面，3700 ps 时初始气核才
刚刚超过近似临界体积 50.58 nm3(如图 9(b)所示)，
并在 4000 ps 之后才快速向外生长。尽管该表面凹
槽区域存在一个初始小气核，但其存在导致该区域

存在较大的固液传热热阻。初始气核很难获得进一

步生长所需的能量。观察图 8(b) 和图 9(b) 中的气
核区域可知，两者大小差异不大，说明了初始气核

为了打破势能束缚，实现进一步快速成长，进行了
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相对较长时间的能量积蓄。

对于亲水性凹槽壁面，壁面附近液体原子所受

势能束缚太大，对应液体原子克服势能束缚所需的

热能相对较大，且热能需进一步向上传递，使得稍

远一些的液体原子克服相对较弱的势能束缚，实现

成核。因此，在 3700 ps 时尚未有液体原子吸收足
够的能量实现成核 (如图 9(c)所示)。最终，在 4280
ps 左右在凹坑上部才产生明显的气核，并在 4500
ps 之后快速成长。因此，根据不同表面上气核超过
临界尺寸的时间可知，亲水/疏水性复合壁面凹槽
壁面成核率最高。

综上可得，亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面具
有亲水侧高传热效率以及疏水侧低势能束缚的特

点，使得疏水侧液体原子在较短的时间内获得大量

热能，并克服势能束缚转化为活化分子，实现成核，

且成核率高于亲水性和疏水性凹槽壁面。

3 结 论

本文采用分子动力学模拟方法探究了液体氩在

亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面 145 K 加热温度下
的成核现象，并与亲水性和疏水性凹槽壁面进行对

比，明确亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面在成核方
面的优势，并揭示了其优势原因。具体结论如下：

1) 不同润湿性凹槽壁面上的成核现象不同。对
于亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面，气核在疏水侧
产生，亲水侧表面始终覆盖着一层液体原子；对于

疏水性凹槽壁面，存在一个初始小气核，但该气核

需要较长时间吸收热能才进一步长大；对于亲水性

凹槽壁面，气核在凹槽上部产生，凹槽内部始终被

一层液体原子所覆盖。

2) 亲水/疏水性复合壁面凹槽壁面具有高成核
率的特点。当壁面加热温度为 145 K 时，相比于疏
水性和亲水性凹槽壁面，亲水/疏水性复合壁面凹
槽壁面成核率分别提升了 13% 和 31%。此外，亲
水性凹槽壁面上的成核率低于疏水性凹槽壁面，该

趋势定性上与经典成核理论一致。

3) 凹槽内同时拥有亲水和疏水特性是亲水/疏
水性复合凹槽壁面高成核率的关键原因。在纳米尺

度，亲水表面和疏水表面分别具有高传热效率和低

成核能垒的特性。亲水/疏水性复合壁面凹槽疏水
侧的液体原子可在较短时间内获得大量来自亲水侧

的热能，克服其较低的势能束缚实现成核，并快速

超过临界气核尺寸，实现高成核率。
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