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摘　 要:采用分子动力学模拟的方法ꎬ探究温度梯度驱动下水滴在不同润湿性表面的蠕爬运动

特性ꎮ 研究表明:水滴在不同温度梯度驱动下ꎬ均从高温区域向低温区域运动ꎬ且水滴的蠕爬

速度随温度梯度的增大而增大ꎻ水滴在固体表面运动时ꎬ底部会形成一层密度比较大的吸附

层ꎬ并且润湿性较大的表面上水滴的吸附层密度较大ꎮ 在润湿性较大且温度梯度较高的表面

上ꎬ水滴具有较高的初始蠕爬速度ꎬ同时受到较大的摩擦力ꎮ
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０　 引言

流体在接触表面不受外力作用而不断扩展的现象称

为蠕爬[１] ꎮ 在摩擦系统中ꎬ每当两个表面相互滑动时ꎬ由
于摩擦产生的热量就会在摩擦区域产生热梯度ꎬ可能导致

液体润滑剂从高温区域运动到低温区域ꎮ 随着维纳电子

技术的迅速发展ꎬ微纳电子器件朝着高效、微型、高集成的

方向发展[２] ꎬ但也由此带来了发热量大、局部温度高的问

题ꎮ 因此如何通过流体输运的方式进行散热成为维纳电

子技术进步的关键ꎮ 上述均是由温度梯度导致润滑油发

生蠕爬行为ꎬ可见对润滑油蠕爬运动机理的深入研究ꎬ对
于控制摩擦副中润滑油的损失ꎬ降低磨损至关重要ꎮ 表面

性质和固－液界面的相互作用可以影响流体的输运[３] ꎮ
已有研究多数集中于表面润湿性对液滴接触角的影响或

温度梯度对液滴蠕爬的影响ꎬ而关于润湿性和温度梯度两

者耦合作用对液滴蠕爬影响的研究却很少ꎮ 因此ꎬ本文将

采用分子动力学模拟的方法ꎬ探究表面的润湿性和温度梯

度对水滴蠕爬的影响ꎮ

１　 模拟方法

１.１　 模拟体系

模拟体系包括石墨烯表面和纳米水滴ꎬ如图 １ 所示ꎮ
石墨烯表面的尺寸为 ３０ ｎｍ×１０ ｎｍꎬ由 １１ ６４４个碳原子组

成ꎮ 水滴由 ２ ０００个水分子组成ꎬ直径大小约 ５ ｎｍꎮ 液滴

放置在体系的左端ꎬ其质心距石墨烯左侧边缘 ６ ｎｍꎬ与石

墨烯表面之间的垂直距离为 ３.３ ｎｍꎮ
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图 １　 初始模型

１.２　 势能函数

水分子选取 ＳＰＣ / Ｅ[４]刚体势能模型ꎮ 总势能由短程
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Ｌｅｎｎａｒｄ－ Ｊｏｎｅｓ 势能和长程静电势能两部分组成ꎬ如
式(１) [５]所示ꎮ
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其中: σｏ 表示氧原子之间 Ｌ－Ｊ 势能的粘附直径ꎻ εｏ 表示

氧原子之间 Ｌ－Ｊ势能的势阱深度ꎮ 对于水分子ꎬ σｏ 和 εｏ
取值分别为 ３.１６６ ６Å和 ０.００６ ７３４ ｅｖꎮ

石墨烯中的碳原子之间的相互作用采用 Ａｉｒｅｂｏ[６]势
函数ꎮ 石墨烯中碳原子和水分子中氧原子之间的相互作

用采取 Ｌｅｎｎａｒｄ－Ｊｏｎｅｓ势能函数ꎬ其形式如式(２)所示ꎮ
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其中: σｃｏ 为碳原子与氧原子之间 Ｌ－Ｊ 势能的粘附直径ꎬ
取值为 ３.１９ Åꎻ ｒｃｏｉｊ 为碳原子与氧原子之间的距离ꎻ εｃｏ 为
Ｌ－Ｊ势能的势阱深度ꎮ εｃｏ 作为水滴与石墨烯表面之间相

互作用系数ꎬ决定着水滴与表面之间的吸引力ꎬ因此可以

用通过改变 εｃｏ 的大小来模拟不同表面的润湿性ꎮ

１.３　 模拟细节

本文采用 ＬＡｍｍＰＳ[７]软件进行模拟ꎮ 模拟盒的尺寸

为 ３０ ｎｍ×１０ ｎｍ×１２ ｎｍꎮ 在 ｘ、ｙ 方向采用周期性边界条

件ꎬ在 ｚ 方向采用固壁和镜像边界条件ꎮ 在 ｘ 方向ꎬ石墨

烯两端 １０ Å的长度设置为固定端ꎮ 与固定端相邻的长度

为 ２０ Å的区域ꎬ左端设置为热浴端ꎬ右端设置为冷浴端ꎬ
用 Ｎｏｓé－Ｈｏｏｖｅｒ方法对热浴端和冷浴端进行控温ꎮ 剩下

的中间区域用 ＮＶＥ 系统保持能量守恒ꎮ 模拟初始时刻ꎬ
水滴质心固定在靠近热端的区域ꎬ在 ３００ Ｋ的温度下运行

１ ｎｓ使体系达到平衡ꎮ 之后仅对热浴端和冷浴端进行控

温ꎬ运行 １.５ ｎｓ以使表面产生所需温度梯度ꎮ 最后解除水

滴质心的固定ꎬ运行 １ ｎｓꎬ实现水滴在石墨烯表面的蠕爬

过程的模拟ꎮ
本文通过对热浴端和冷浴端进行控温ꎬ获得△Ｋ１

(３４３Ｋ~２７３Ｋ)、△Ｋ２(３６３Ｋ~２７３Ｋ)、△Ｋ３(３８３Ｋ~２７３Ｋ)３组
温度梯度ꎮ 在每一温度梯度下ꎬ分别选取 ε１ｃｏ(０.００２ ７ｅｖ)、
ε２ｃｏ(０.００３ ７ ｅｖ)、ε３ｃｏ(０.００４ ７ｅｖ)３组相互作用系数ꎬ来探究表

面润湿性和温度梯度对水滴蠕爬的影响ꎮ

２　 结果与讨论

２.１　 水滴运动分析

在模拟中发现:液滴在不同温度梯度的表面上ꎬ均从

高温区域向低温区域蠕爬ꎬ且液滴的蠕爬速度随温度梯度

的增大而增大ꎮ
图 ２为水滴在不同温度梯度和润湿性表面的蠕爬速

度随时间变化图ꎮ 从图中可以看出ꎬ在不同温度梯度下ꎬ
水滴具有不同的初始速度ꎬ方向与温度梯度方向相同ꎬ而
且热端温度越高ꎬ水滴初始速度越大ꎮ 其原因主要是由于

水滴突然受到石墨烯表面温度梯度的作用ꎬ产生较大的动

量[８] ꎬ而且由于表面温度梯度导致水滴表面产生表面张

力梯度ꎮ 温度高的一侧表面张力低ꎬ温度低的一侧表面张

力高ꎬ使得水滴由表面张力低的一侧向表面张力高的一侧

运动ꎮ
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图 ２　 蠕爬速度随时间变化曲线

从图 ２也可以看出ꎬ在同一温度梯度下ꎬ相互作用系

数越大ꎬ水滴蠕爬的初始速度越大ꎻ同一相互作用系数下ꎬ
温度梯度越大的表面ꎬ水滴蠕爬的初始速度越大ꎮ 相同温

度梯度下ꎬ在润湿性比较大的表面上ꎬ水滴与固体表面的

接触角比较小ꎬ表面张力在温度梯度方向的分量较大ꎬ即
驱动液滴沿温度梯度方向运动的力变大ꎬ因此在润湿性比

较大的固体表面上水滴具有较大的初始速度ꎮ 而在相同

相互作用系数下ꎬ在温度梯度大的表面ꎬ水滴表面产生的

表面张力梯度大ꎬ所以在温度梯度大的表面上ꎬ水滴蠕爬

速度较快ꎮ

２.２　 水滴密度分析

图 ３所示为水滴内部原子数密度变化曲线ꎮ 选取温

度梯度为△Ｋ２ꎬ液滴沿梯度方向运动至中点处时ꎬ对纳米
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水滴在高度方向上的原子数密度进行计算ꎮ 将纳米水滴

在高度方向上每 １ Å 分成一层ꎬ计算每层的原子数密度ꎬ
最后绘制出原子数密度在 ｚ 方向上的变化图ꎬ如图 ３
所示ꎮ
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图 ３　 原子数密度变化曲线

可以发现ꎬ在 ３组相互作用系数( ε１ｃｏ 、 ε２ｃｏ 、 ε３ｃｏ )下ꎬ
水滴底部距表面 ３.５ Å处均有一层密度较大的区域ꎬ分别

为 ０.０８３ Ａｔｏｍｓ / Å３、０.０９１ Ａｔｏｍｓ / Å３、０.１０３ Ａｔｏｍｓ / Å３ꎬ而且

相互作用系数越大ꎬ水滴底部密度也越大ꎮ 这主要是由于

水滴与表面两者之间的相互作用越强导致的ꎮ

２.３　 水滴受力分析

从图 ２中也可以看出:相互作用系数越大ꎬ水滴蠕爬

速度下降得越快ꎮ 表 １为水滴在运动过程中ꎬ沿温度梯度

方向受到的平均合外力ꎮ

表 １　 不同条件下水滴蠕爬过程中受到的平均作用力

单位:ｐＮ　

相互作用系数 △Ｋ１ △Ｋ２ △Ｋ３

ε１ｃｏ ０.５０ －１.９８ －４.８２

ε２ｃｏ －３.８０ －４.８０ －１０.２５

ε３ｃｏ －１８.０６ －２５.７２ －２８.８０

　 　 从表中可以看出ꎬ除了温度梯度为△Ｋ１ꎬ相互作用系

数为 ε１ｃｏ 的情况以外ꎬ水滴在运动过程中均受到与运动方

向相反的力ꎬ并且相互作用系数越大的表面ꎬ水滴受到的

阻力越大ꎮ 这主要与水滴在运动过程中受到的摩擦力有

关ꎮ 水滴在蠕爬过程中受到的摩擦力可以由公式 (３)
表示[９] ꎮ

Ｆｆ ＝ λＡｖ (３)
其中: λ 表示摩擦系数ꎻ ｖ 表示水滴的运动速度ꎻ Ａ 表示水

滴与表面的接触面积ꎮ 摩擦系数的大小与水滴的黏度有

关ꎬ在润湿性比较大的表面上ꎬ会有更多的水分子聚集在

水滴与表面的接触面附近ꎬ造成水滴的黏度较大ꎬ摩擦系

数较大ꎻ在润湿性较小的表面上ꎬ水分子在水滴高度方向

的分布较为均匀ꎬ分布在接触面附近的水分子相对较少ꎬ

从而水滴的黏度较小ꎬ摩擦系数较小[９] ꎮ 另外ꎬ润湿性较

大的表面上ꎬ水滴与表面之间有较大的接触面积和较大的

初始速度ꎻ在润湿性较小的表面上ꎬ水滴与表面有较小的

接触面积和较小的初始速度ꎮ 综上可以看出ꎬ从摩擦系

数、接触面积和运动速度 ３ 个因素考虑ꎬ在润湿性较大的

表面上ꎬ水滴具有较大的黏度、较大的接触面积、较大的蠕

爬速度ꎬ水滴受到较大的摩擦力ꎬ在蠕爬过程中速度减小

得较快ꎻ在润湿性较小的表面上ꎬ水滴具有较小的黏度、较
小的接触面积、较小的蠕爬速度ꎬ水滴受到较小的摩擦力ꎬ
在蠕爬过程中速度减小得较慢ꎮ

３　 结语

本文利用分子动力学方法研究了表面润湿性和温度

梯度对水滴蠕爬的影响ꎮ 研究结果表明:水滴在不同温度

梯度驱动下ꎬ均从高温区域向低温区域运动ꎮ 水滴在不同

润湿性的表面上ꎬ会在底部产生密度较大的吸附层ꎬ并且

固体表面的润湿性越大ꎬ吸附层的密度越大ꎮ 对于相同温

度梯度ꎬ润湿性较大的表面ꎬ水滴蠕爬速度较快ꎬ但在蠕爬过

程中ꎬ也受到较大的摩擦力ꎬ水滴蠕爬速度减小得较快ꎻ润湿

性较小的表面ꎬ水滴蠕爬速度较慢ꎬ但在蠕爬过程中ꎬ受到的

摩擦力也比较小ꎬ水滴的蠕爬速度减小得也比较慢ꎮ
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