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微尺度沸腾的团聚过程分析与压力扰动模型
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摘要: 本文从团聚( cluster ing )的分子动力学过程出发, 研究微尺度沸腾相变的物理机制。通过分析沸腾系统

势能变化趋势, 指出核化阶段必然伴随团聚体积的增加, 从而导致压力扰动的产生。在微尺度条件下,这种压

力扰动将可能主导沸腾系统的相变行为。由此模型导出相变发生的临界尺度判据,在量级上与实验取得很好

的一致。
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1　引　言

　　微尺度加工起源于现代高新科学技术的发

展。尺度的微小化,使流体的相态变化、能量和物

质的传递规律与过程特性发生质的变化。这需要

有不同于常规的传热模型, 对微尺度条件下液体

沸腾机理进行再认识。

自 Tuckermann 和 Pease
[ 1, 2]的开创性工作

以来, 许多学者 (如Bow ers 和 Mudaw ar
[ 3] , L in

[ 4]

等)对微尺度下流体的传热及流动特性进行了长

期的实验和理论研究。清华大学对微尺度空间的

沸腾的研究 [ 5～8]发现在壁面过热度仅 2～8℃时,

微型槽道内的流动沸腾曲线进入旺盛沸腾工况,

却观察不到微槽内有蒸汽泡的生成和存在。为了

解释这一奇异现象,彭和王提出了“汽化空间”与

“拟沸腾”的概念
[ 9, 10]
。

与此同时,来自不同背景的相变研究者为了

弥补传统核化理论缺乏坚实微观基础的不足, 对

核化初期起决定性作用的团聚( clusters)进行了

多方面的理论和实验研究。Susumn Kotade
[ 11]
对

这一领域的成果作了精辟的总结。Kwak
[ 12]对均

匀核化进行了系列的研究, 得出很多有启发性的

结果。

本文应用相变研究中有关 clustering (团聚)

的分子动力学成果,结合液体结构理论,试图建立

一种压力扰动模型,以深入理解微尺度条件下沸

腾相变的物理机制。事实上,这种模型给出了“汽

化空间”与“拟沸腾”概念的清晰的物理图象,同时

由此推导出的临界尺度判据在量级上与实验取得

很好的一致。

2　团聚与团聚过程

　　考虑温度为 T 和环境压力为 p ∞的液体系

统,如果系统温度 T 高于饱和温度, 则系统处于

一种亚稳态。下面考虑由活化的液体分子组成的

团聚( clusters)的形成过程。

团聚是由具有较高能量的液体分子聚集而成

的。分子间通过相互作用维系团聚的能量,可用势

能 U n描述 U n =
1
2

N
2

V∫
∞

0
�p ( r ) g( r ) 4�r2dr

其中: �p ( r )为每一个分子对的势能, g ( r )为径向

分布函数。

由于热平衡时团聚构成的配分函数  p ( par-

t it ion funct ion)与 exp( - Un / kT )相联系,所以具

有较低势能的团聚在统计上更能实现。对于例如

相变的动态过程,实际的团聚虽然不一定具有最

小势能,但趋向于更小的势能。

从分子碰撞动力学的角度来看, 团聚发展的



图 1　团聚的聚集过程

图 2　团聚的分离过程

动态行为与通常的化学反应相似。在聚集( clus-

tering)开始时,分子的吸附是主要过程;随着团聚

的成长,其合并和破碎变得不可忽视。

团聚的形成过程包括 3个连续阶段: ( 1)团聚

A m 和 A n 碰撞形成非束缚耦合态( A mA n )
*
, A m

+ A n→( A mA n )
*
; ( 2)非束缚耦合态( A mA n)

*
稳定

为准耦合态( Am+ n)
*
, ( A mA n )

*
→( A m+ n )

*
; ( 3)准

耦合态进一步稳定,形成束缚态( A m+ n ) , ( A m+ n )
*

→ ( A m+ n ) , 如图 1所示。

上述高能量状态向较低能量状态的稳定过程

要求能量从团聚分离并在其内部重新分配。正是

这部分分离的能量提供了团聚集团体积增大所需

的能量,而团聚集团体积的增大也意味着与更多

活化分子或其他团聚的碰撞。

团聚形成后, 在与其他分子或团聚的碰撞中,

合并的同时会导致分离, 尤其在外界扰动引起团

聚的振动时, 更是如此。图 2显示了团聚的分离。

因此,团聚的形成过程其实就是聚集( associ-

ation)与分离( dissociat ion)的竞争过程。所以, 当

某种外界扰动导致分离过程占优势时,团聚便不

能持续发展。这一点由图 3也可以看出。

图 3　团聚过程势能曲线

A mA n体系势能曲线变化在状态 1时, 为了达

到较小的势能, d 趋向于较小值(意味着聚集) ; 在

状态 2时, 为了达到较小的势能, d 趋向于较小值

(意味着聚集)或较大值(意味着分离) ,这是一种

亚稳态。当由扰动直接影响的振动和旋转程度增

加到一定程度而处于状态 4时,为了达到较小的

势能, d 只能趋向于较大值(意味着分离) , 因为只

有能量趋于最小或更小值的过程才是统计上最可

能实现的。

3　压力扰动模型

　　由 Un 的表达式可知,在团聚的发展中, 为达

到统计上的最可几性, 必然伴随集团体积 V 的增

加。下面将导出由此引起的一种扰动—压力脉冲,

并探讨它对微尺度相变起决定影响的可能性。

将团聚的发展过程简化或转化为扩展的团聚

对其表面活化分子的吸附。图 4中阴影区域是时

刻团聚的集团体积 V , 其表面被具有临界能量的

活化分子包围。由相平衡理论知道,当具有高能的

密度扰动半径增加到 rc 时, 发生相变。这里我们

认为过热液体中形成的团聚就是这种密度扰动,

因而对它的分析可以来研究相变过程。

图 4　压力扰动模型

若 t 时刻团聚半径为 r ,则 dt时刻后半径增

量为dr。在体积元 4�r2dr 内(即 V 的表面层) , 活

化分子数为:　　N = 4�r2dr/ V m ( 1)

式中: V m= ( 4/ 3)�( dm/ 2) 3 为单个活化分子体积。

同时,若单位时间、单位体积内的核化率为

J nc( nuclei/ m3·s) ,则在 dt内 4�r 2表面沿径向单
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位长度体积内的活化分子数为:

N = ( J n
c
�1m) �nc �4�r 2

dt =

J s �n c �4�r 2
dt ( 2)

　　由于 dt 对应 dr , 将( 1) 和 ( 2)式相等, 得

4�r2d r/ V m= J s·nc·4�r 2
dt ,则: dr/ dt= J sncVm

在 T = const 时, J s= const ,设 t= 0时, r= 0

则: r ( t) = J sn cVmt ( 3)

所以团聚体积变化为 dV = 4�( J sn cVm) 3
t
2
dt

注意到团聚体积的增加将导致周围外部液体

体积的压缩 dV 外= - dV

当外部液体按 Van der Waal 方程近似时,

有: ( p+ a/ !2 ) (!- b) = RT

所以,在团聚附近外部液体

dp = -
RT

(!- b) 2 +
2a
!3 d!=

- -
RT

( !- b) 2 +
2a
!3

1
M
dV外

令 A = -
RT

(!- b) 2 +
2a
!3 �

1
M

4�( J sn cV m) 3

有: ∫
p

p
∞

dp =∫
t

0
At

2
dt

则外部液体压力有:　　　p = p∞ +
A
3 t

3
( 4)

　　实际上( 3)式描述了紧贴团聚的一层外部液

体中压力变化,表明此层内外存在压力差; 因时间

尺度很小, 故将此压力差视为一个压力脉冲: ∀p
= p - p ∞= ( A / 3) t

3
。同时, 由( 3)式可知团聚发展

到 rc 的时间为: t l= rc/ J sncVm。对 120℃的水,可估

算出: A� 1013, t l≈10 #s
过热液体中团聚的发展也就是聚集与分离的

竞争过程。从图 3中可以看出,外界扰动对其发展

具有重要的影响。空间尺度非常小的时候, ∀p 在
通道内部传播,会在壁面反射,并作为外加压力场

开始作用于团聚;假定从团聚产生压力脉冲到反

射回来作用于团聚的时间为 t;若 t小于或等于 tl ,

那么压力扰动作为一种以与分子迁移直接相关的

密度传播为形式的扰动, 将有可能导致团聚以分

离的形式达到较小势能的发展要求, 即阻止尺度

较大的团聚形成。显然,依据相变理论,形成气泡

而沸腾的可能就不存在了。

4　临界尺寸判据

　　若液体状态方程按 Van der Waal方程( p +

a/ !2 ) (!- b) = Rt。则压力场传播的速度(即声速)

为: c
2
= ( dp / d∃) s= [ !/ (!- b) ]

2
RT - ( 2a/!)。所以

在尺度为 L 的微通道内, 压力脉冲 ∀p 反射回到
团聚的时间 t∝( 2L / c)。当 t小于团聚形成核化的

时间 t l 时, 压力脉冲 ∀p 将阻止尺度较大的团聚
形成。则不产生核化的临界判据为: 2L / c< t l

即 L < ( 1/ 2) ctl ( 5)

　　以 T = 120℃, p = 1 MPa 的水为例, c =

477. 22 m / s, tl∝10 #s。由上面的数据得到临界尺
寸 L∝0. 0024 m。

由图 5中的实验数据可以看出:当通道当量

直径小到 1～2 mm 左右时,水核化所要求的热流

密度开始急剧增高,意味着很难出现常态下核态

沸腾。因此, 所估计的临界尺寸在量级上与实验是

比较一致的。

图 5　液体核化热负荷得临界值随通道

当量直径得变化

存在加热面的非均匀核化情况下, 由于 tl 会

减小,所以对应的临界尺寸相应减小,即在更小的

尺度下才能出现无相变的奇异现象。

5　汽化空间”与“拟沸腾”

　的物理图象

　　文献[ 9]提出了“汽化空间”与“拟沸腾”的概

念,并指出其要点是热力学非平衡性。这两个概念

在微尺度传热中的具体物理图象可由图 3描述。

在常规尺度情况下,由于压力扰动相对很小,

团聚的发展对应于曲线 1。若要系统势能 Umn尽可

能小,则要求 d 趋向减小, 意味着团聚 Am 和 A n

聚合长大。而尺度减小时,压力扰动的影响逐渐增

大,团聚的发展曲线上移。当尺度减小到一定值

时,可以对应曲线 4,很明显, 团聚 Am 和 A n 经碰

撞能量重新分配后为达到较小的势能 Umn, 趋向

于增加彼此的距离,意味着团聚的分离,而不是形

成更大的团聚以达到相变所要求的尺度。这就解

释了微槽内观察不到蒸汽泡生成和存在的现象。

值得注意的是, 当外界扰动使得团聚发展曲

线界于 1和 4之间, 如曲线 3 时, 向 Max 点两侧
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的发展都可以使系统势能降低。由于系统是大量

粒子的体系, 所以有部分团聚趋向 d 减小 (聚

合) ,而部分团聚趋向 d 增大(分离)。在最近的进

一步实验中发现, 即使在微尺度条件下,或在微通

道内存在较小空间尺度向较大尺度之间的跃变,

仍然会发生蒸汽泡的爆发。Peng 等
[ 13 ]在实验研

究三角截面、尺度为 0. 1～0. 6 mm 大小的微通道

内沸腾时,观察到微槽板与玻璃盖板之间密封良

好时没有气泡,不好时则出现气泡。这种情况就属

于微槽通道中存在空间尺度的跃变。对这一现象

可作如下解释:在较小尺度下,压力扰动使发展曲

线对应 4, 团聚难以长大; 当突然进入较大尺度

时,压力扰动骤减, 发展曲线跳跃到 2和 3, 便会

有部分团聚长大成泡。

6　结　论

　　由本文可以得出如下结论: ( 1)基于分子动力

学的团聚过程( clustering )分析可以定量地应用

于微尺度传热理论研究, 它构成了“汽化空间”与

“拟沸腾”的物理基础; ( 2)压力扰动模型清晰地描

述上述分析的具体物理过程,其推论的有效性鼓

舞了我们进一步将其深化的信心。
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Clustering Process Analysis and Pressure Disturbance

Model for Microscale Boiling

Liu Dong,　Peng Xiaofeng,　Wang Buxuan

( Thermal Eng ineer ing Depar tment , T singhua Univer sity, Beijing　100084, China)

Abstract: 　T he format ion pro cess of molecular clusters w as considered in order to understand the

boiling and nucleat ion of superheated liquid in micro channels and/ or m icrost ructure. T he nucleat ion is

inevitably accompanied with the volume incr ease of the clusters for the clusters to r each more stable

state. T his v olume change causes pressur e disturbance in the surrounding env ironment . Under mi-

cro scale condit ions, the pressure disturbance may play a leading ro le in phase change. T he interaction

of clusters w ith the pressur e disturbance could cause the association and dissociat ion of clusters. T he

compar ison between the propagation t ime of the pressure disturbance and the t ime of clusters g row ing

to the crit ical radius in superheated liquid can determine whether the clusters are able to grow into

boiling nuclei or v anish. T hus a crit ical microchannel size scale is obtained for " fict it ious boiling " . T he

est imated value is in a satisfacto ry ag reement w ith exper imental data for w ater .

Key words :　boiling ; co acervates; pressure; disturbances
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