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摘要：电聚并是一种高效、环保的油水分离方法。本文使用分子动力学方法，从分子间相互作用的角

度系统地分析了电场强度、液滴直径、纳米颗粒浓度、纳米颗粒尺寸和频率对纳米流体液滴-液滴电聚

并行为的影响。结果表明：在电场作用下，纳米颗粒迁移至液桥处形成纳米颗粒膜；纳米颗粒的布朗

运动增加了液滴界面的不稳定性；低纳米颗粒浓度易导致完全聚并，高纳米颗粒浓度易导致部分聚并。

本文对紧凑、高效电脱水器的设计具有理论指导意义。
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0 前言

原油在人类社会和经济发展中发挥着重要作用，然而，随着原油的大规模开采和使

用，“易油”时代即将结束，非常规石油资源逐渐登上舞台[1]。非常规石油由重油（包括

重质原油、油砂、页岩致密油等）、水和矿物组成，主要分布在北美、东欧、拉丁美洲和

中国。非常规石油性质复杂、储层渗透率低，开采过程非常困难。纳米流体驱油是一种

新型的提高采收率（EOR）技术[2]，与传统的二次或三次采油技术（如水驱和表面活性

剂驱）相比，纳米流体驱油具有更高的采收率、更稳定的压力和更少的地层损害等优势。

纳米颗粒虽可有效提升采收率，但它阻碍了油水分离（即原油脱水）过程[3]。
由于无机盐、天然表面活性剂和纳米颗粒的存在，原油采出液呈稳定的油包水乳液。

由于具有较大的比表面积和界面能，纳米颗粒能自发的迁移到油水界面，并形成界面颗

粒膜，导致脱水过程困难[4]。原油高含水会导致设备腐蚀、催化剂中毒和运输成本高等

问题[5]。电聚并是一种高效的原油深度脱水技术，包括液滴-液滴靠近、液膜排液、聚并

三个过程[6]。在强电场下，界面扰动较大，会发生部分聚并过程，降低油水分离效率[7]。
Anand 等人[8]报告说，从完全聚并到部分聚并的转变取决于电毛细管数，即电场强度。

另外，纳米颗粒吸附界面间难以形成液桥，抑制了纳米流体液滴电聚并过程。因此，通

过电场调控纳米流体液滴界面颗粒迁移形成界面无颗粒区，是强化电聚并的关键。

本文从分子间相互作用的角度出发，系统地分析了电场强度、液滴直径、纳米颗粒

浓度、纳米颗粒尺寸和电场频率对纳米流体液滴电聚并的影响。研究重点为：电场作用

下纳米颗粒在油水界面迁移的微观机制；纳米颗粒、盐离子和水分子之间的相互作用对

纳米流体液滴电聚并的影响机制。

1 数值模型和模拟方法

图 1 给出了纳米流体液滴电聚并分子动力学模型。首先，利用 PACKMOL 软件构建

合理的分子堆积结构，将两个直径为 6 nm 的水滴置于氮气（以氮气为连续相）环境中；



两液滴质心距离为 9 nm，矩形盒子尺寸为 70×20×20nm3。单个水滴的 H2O 分子数为 3768，
N2分子数为 690。为了模拟现实环境中的液滴，并重现部分聚并过程[9]，向每个液滴中

添加 10 个 Na+离子和 10 个 Cl-离子。沿盒子的 x 轴正方向施加均匀电场。

图 1 数值模型

分子动力学模拟分为三步：采用最陡下降法[10]进行能量最小化，以避免系统中斥

力过大，导致模拟崩溃[7]；进行 100ps 的平衡模拟，采用 V-rescale 温度耦合法进行控温、

退火法进行升温，使系统温度和压力达到 298.15 K 和 100 kPa；进行 200ps 的动力学模

拟，计算出体系中所有粒子的位置、动量的变化以及粒子间的作用力。平衡和 MD 过程

都使用 NVT 系综。采用 PME 算法计算静电相互作用，该算法具有计算时间短、精确度

高等优点。采用截断法计算范德华相互作用。范德华相互作用和库仑相互作用的截段距

离设置为 0.9 nm，温度耦合的时间常数设置为 0.2，采用 1.0 fs 时间步长的蛙跳式积分方

法。盒子的三个方向都采用周期性边界条件。动力学模拟的计算由 GROMACS 2019.3
软件完成，并使用 VMD1.9.3 软件进行可视化，查看体系内粒子的运动轨迹以及形态变

化，并进行统计分析得到相关结论。

本文采用 CHARMM36 力场文件，水分子采用 SPC/E 模型[11]。范德华相互作用由

12-6 Lennard-Jones（LJ）势函数得到[12]：
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式中：rij是原子 i 和 j 之间的距离；C12、C6、ε和σ是原子之间的 LJ 参数。远距离静电（库

仑）相互作用[13]势函数：
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其中：qi和 qj 是原子电荷；ε0是真空介电常数。对于相同或不同类型的带电原子对之间

的非键相互作用，包括范德华相互作用和静电相互作用。CHARMM36 力场下的总势能

为成键相互作用与非键相互作用之和：
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其中 Eb、Ea、Ed 和 Ei分别是键旋转、键角、键拉伸和二面角旋转项。

2 结果与讨论

2.1 纳米流体液滴-液滴电聚并

图 2 给出了电场下纳米流体液滴-液滴的完全电聚并和部分电聚并模式。纳米流体液

滴在直流电场作用下极化变形，导致液滴-液滴靠近速度增加。极性 H2O 分子的氧原子

（O）和氢原子（H）分别朝向电极的正极和负极，且液滴左右两端的 O 原子和 H 原子

受到比分子间作用力更强的电场力。因此，液滴两个顶点处的 H2O 分子进一步向电极移

动，导致分子间距离增加以及分子间相互作用力减小。因此，液滴的电变形程度随着场

强（E）的增加而增加。当液滴-液滴相互接触时，出现了电钳制[14]现象，液滴间形成

液桥，并开始聚并过程。聚并后的液滴也会经历电变形过程，不同场强下的变形度

（= �−� �+� ，其中 a 和 b 分别是平行于和垂直于电场的轴长度）如图 3c 所示。从

图 3c 中可以看到，变形度随着 E 的增加而增加，这是由于分子间距随着电场力的增加

而增加。此外，在 E=0.6 V nm-1时，随无量纲时间（=tγ ���������，其中 t 是时间，μ是液

滴粘度，Dinitial是初始液滴直径，γ是表面张力）的增加，变形度保持不变。当场强大于

0.6 V nm-1 时，变形度随无量纲时间的增加而增加，对应部分聚并（PC）；当场强小于 0.6
V nm-1 时，变形度随着无量纲时间的增加而减小，对应完全聚并（CC）。因此，纳米流

体液滴从 CC 到 PC 的临界场强（Ecri）为 Ecri=0.6 V nm−1。

从图 2 中观察到 SiO2 纳米颗粒迁移至液桥处形成纳米颗粒膜，阻碍聚并过程。同时，

电场驱使 Na+离子向液滴右端移动、Cl−离子向液滴左端移动。由于离子的水合作用，Na+

离子和 Cl−离子被几个 H2O 分子包围形成稳定的结构，其中 Na+离子吸引 O 原子，Cl-1

离子吸引 H 原子。具有高度局部电荷的粒子（例如盐离子）能够与极性分子和极性官能

团相互作用，改变其微观排列并影响其物理化学性质。例如，由于强静电相互作用，水

分子使其偶极子朝向溶液中的离子，形成高阶溶剂化壳。这会影响水的密度、粘度、表

面张力、熔点、沸点和蒸汽压。因此，聚并后的液滴经历拉伸和变形，左右顶点的 H2O
分子团簇伴随着 Na+和 Cl−离子分离出来。此外，在 E=1.0 V nm-1 时，出现两种破裂机制：

尖端破裂和中段破裂。在中段破裂时，分离的团簇不仅伴随着离子，还伴随着 SiO2纳米

颗粒，这主要是由于 H2O 和 SiO2分子之间存在静电引力（图 4）。
图 3a 给出了不同电场强度下无量纲液滴-液滴距离随无量纲时间的变化规律。曲线

斜率代表靠近速度，并且靠近速度随着场强的增加而迅速增加，这表明场强越大，作用

在液滴上的电场力越大，即靠近速度越大。此外，在电场力和表面张力的耦合作用下，

液滴界面逐渐从半球变为圆锥体，即泰勒锥。图 3d 显示，接触角随场强的增加而增大，

这是因为场强越大，液滴-液滴在接触前的电变形程度越明显。在本文中，从完全聚并到

部分聚并的临界锥角为 35.25°，这与[15]（30.80°）的实验研究以及[16]（34.80°）的数



值研究都非常吻合。此外，图 3b 显示了不同 E 下无量纲液桥宽度随无量纲时间的变化

规律。可以清楚地看到，低场强下液桥随时间的增加不断加宽，对应完全聚并。高场强

下，虽然当无量纲时间小于 2 时液桥增宽速率较大，但随后保持在一个较小的亚稳态值，

对应部分聚并。

图 2 纳米流体液滴-液滴电聚并的过程图

图 3 (a)无量纲液滴-液滴距离；(b)无量纲液桥宽度；(c)无量纲聚并后液滴变形度；(d)接触角

为了揭示纳米流体液滴电聚并的微观机制，研究了分子间相互作用力，如图 4 所示。

由图 4 可知，水相分子之间的静电和范德华相互作用以及 SiO2分子之间的静电相互作用

在整个系统中起主导作用。其中，正值表示排斥力，负值表示吸引力。可以清楚地看到，

水相分子之间的静电相互作用比水相分子之间的范德华相互作用和 SiO2 分子之间的静

电相互作用的总和更强。因此，系统总的相互作用为引力，这解释了纳米尺度下没有出

现液滴-液滴非聚并现象。因此，当总相互作用大于电场力时，发生 CC 模式；当总相互

作用与电场力达到平衡时，出现从 CC 模式过渡到 PC 模式的临界状态；当总相互作用

弱于电场力时，发生 PC 模式。

(a) (b)

(c)
(d)



图 4 不同电场强度下的分子间相互作用力

2.2 液滴粒径影响

从图 5 可以看出，在电聚并过程中，部分聚并总是先由小液滴产生，且大液滴间具

有较大的靠近速度。此外，图 5 说明不同粒径液滴体系中比相同粒径液滴体系更易发生

部分电聚并。根据拉普拉斯方程，液滴与连续相之间的压差为∆� = �� − �� = 2�/�，其

中γ是界面张力，r 是液滴半径。小液滴具有较大的压差，导致子液滴从其尖端分离。此

外，小液滴中的 SiO2纳米颗粒易于迁移到液桥处形成厚纳米颗粒膜，导致部分聚并总是

先由小液滴产生，这表明 SiO2纳米颗粒的存在显著降低了不同粒径液滴的聚并效率。

图 5 不同粒径液滴-液滴电聚并过程图，液滴直径为(a)6 nm 和 4 nm;(b) 6 nm 和 6 nm；(c)6 nm 和 8 nm;(d)

无量纲液滴-液滴距离

2.3 纳米颗粒浓度影响

(a) (b)
图 6 (a)不同 SiO2浓度下的分子间相互作用力(b)靠近速度（初始液滴距离与接触时间之比）

由于 H2O 和 SiO2 分子间存在静电引力相互作用，因此低 SiO2浓度下的 CC 模式比

纯水液滴聚并效果更好。而在高 SiO2 浓度下，SiO2 和 SiO2 分子间的静电斥力相互作用

远大于 H2O 和 SiO2分子间的静电引力相互作用，导致高 SiO2浓度比纯水液滴更容易发

(d)(a) (b) (c)



生 PC 模式。在过高的 SiO2浓度下，由于纳米颗粒的巨大表面效应和极化作用，会形成

纳米颗粒团簇，这对液滴-液滴聚并过程非常不利。SiO2浓度不仅影响薄膜聚并过程，而

且还影响液滴-液滴靠近过程。从图 6b 可以看出，靠近速度随场强的增加而迅速增加；

靠近速度随 SiO2 浓度的增加而增加，这可能是由于 SiO2-SiO2 分子间的静电斥力增加所

致。

2.4 纳米颗粒粒径影响

除浓度外，还发现纳米颗粒粒径在纳米流体液滴-液滴电聚并过程中发挥着重要作用。

由图 7a 可知，随着 dp 的增加，SiO2-SiO2 分子间的静电斥力近似指数增加，导致 SiO2

颗粒在液滴中不聚集且增加了大 SiO2 颗粒在液桥中迁移形成界面膜的趋势。上述原因导

致了在临界场强 Ecri=0.6 V nm-1（dp=0.53nm 时）下，dp=0.86 和 1.16 nm 时发生 PC 模式。

径向分布函数（RDF）体现距离 A 分子 r 距离的壳层内 B 分子的密度相对于整个体

系 B 分子的平均密度[17]。在 MD 模拟中，RDF 通常表示为：
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其中ρ是系统密度，r 是到中心原子的距离，δr 是距离容差，ΔN 是从 r 到 r+δr 远离中心

原子的的原子数，N 是系统原子数，t 是模拟时间。在 E=0.6 V nm-1、dp=1.55 nm 时发生

CC 模式，其 g（r）峰值大于 dp=0.53 nm 的 g（r）峰值（图 7b）。

图 7 (a)不同 SiO2粒径下的分子间相互作用力(b) H2O-H2O 的径向分布函数

2.5 电场类型影响

图 8 (a)不同电场类型下液滴靠近速度与 SiO2浓度的关系曲线(b)无量纲液桥宽度

在石油工业中，含水量是选择电场类型（直流或交流）的关键因素。交流电场常用

于处理高含水量的原油。从图 8a 中可以看出，直流电场的靠近速度远大于交流电场。电

(a) (b)

(a) (b)



场的均方根（RMS）可以表示不同电场波形的有效值，本文采用正弦波形作为交流电场，

其均方根值为恒定场强时间的 1/ 2，导致交流电场的靠近速度很小。此外，Li 等人[18]
指出，高频电场中的液滴动力学类似于恒定电场，因此 f =40 GHz 的靠近速度大于 f =10
GHz。由图 8b 可知，虽然直流电场显著加快了靠近过程，但它易形成 PC 模式，这不利

于油水分离过程。因此，应用高频交流电场是一种省时高效的电脱水方法。

3 结论

本文采用分子动力学方法研究了纳米流体液滴电聚并过程。在电场作用下，纳米颗

粒迁移至液桥处形成纳米颗粒膜；纳米颗粒的布朗运动增加了液滴界面的不稳定性。上

述原因增加了液滴破碎几率，进而导致部分电聚并的发生，降低油水分离效率。强电场

显著加速了聚并过程，但降低了聚并效率。在 dp=0.53 nm 时，水分子之间的静电和范德

华相互作用以及 SiO2分子之间的静电相互作用在整个系统中起主导作用。对于粒径不同

的液滴，小液滴中的 SiO2纳米颗粒易于迁移到液桥处形成厚纳米颗粒膜，导致部分聚并

总是先由小液滴产生。在低 SiO2浓度下，易形成 CC 模式；高 SiO2 浓度下，易形成 PC
模式。在较大的纳米颗粒尺寸下，易形成 PC 模式。然而，在过大的纳米颗粒尺寸（1.55
nm）下，发生了 CC 模式。另外，本文发现应用高频（10&40 GHz）交流电场是一种省

时高效的电脱水方法。本文研究结果对于如何设计紧凑、高效的原油电脱水器具有理论

指导意义。
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摘要：本文基于分子动力学模拟对受限纳米通道内高分子-NaCl 混合溶液的电渗流进行了数值模拟，结

果表明：投入的不带电的高分子对 NaCl 溶液内的离子分布影响不大，壁面附近的水分子和离子的浓度

呈阻尼振荡形式交替分布；随着表面电荷密度的增加，电渗流的速度剖面从抛物线型发展为“柱塞”

形，最后变为“W”形；当壁面与高分子间的作用力不强时，高分子在纳米通道中心流动；当壁面对

高分子具有强作用力时，溶液滑移平面向通道中心移动。

关键词：分子动力学模拟；电渗流；高分子溶液；纳米通道

0 前言

电渗流是指在电场驱动下微通道、多孔介质及其他流体管道内液体流动的一种动电

现象，在机械、生物、化学和环境科学的多个领域发挥着重要作用，对于精确控制微/
纳米尺度系统中的液体、离子或生物粒子的输运具有重要意义[1-4]。当通道尺寸处于微米

或纳米级别时，传统的压力驱动不再适用，但采用电渗流技术驱动电解质溶液构成微流

控系统，可以精确控制微纳通道内的物质输运[5,6]。例如，在电动修复技术中，应用电渗

流技术可以控制被污染土壤中的水的定性流动，既实现了污染物的富集和土壤的净化，

也达到了不破坏修复对象和节省人力成本的目的[7,8]。

随着生物科学技术的发展，电渗流驱动的微流控技术在生物质、DNA 分子等相关领

域具有重要的应用价值。这些应用往往涉及含有血浆、蛋白质高分子等成分的生物溶液。

不同于普通电解质水溶液，这类高分子溶液通常呈现出非牛顿流体特性，其在微通道内

的流动行为也更为复杂。目前，幂律本构模型是研究高分子溶液等复杂流体最常见的本

构模型，它具有形式简单、适用范围广等优点，能够描述多数复杂流体流变行为，因此

被广泛应用于高分子水溶液的电渗流理论研究中[9-11]。Das 等人[12]于 2006 年推导出了适

用于二维狭长通道内幂律高分子溶液电渗流速度的近似解；Zhao 等人[13,14]在考虑了非牛

顿流体的流变特性后，导出了幂律流体电渗流的广义 Helmholtz-Smoluchowski（HS）速

度，该广义速度相较传统牛顿流体的 HS 速度具有更广的适用范围。Choi 等人[15]计算了

平面微管道内电渗流速度的 Debye-Hückel 近似解。Shit [16]考虑了焦耳热和粘性效应对微

通道管内幂律流体电渗流的影响，并建立了相应的数学模型。除了简单通道外，大量学



者还研究了如扩张通道[17]、变截面直通道[18]等复杂微通道内幂律流体的电渗流。除幂律

本构模型外，还有学者从 Carreu 模型[19]、Phan-Thien-tanner 模型[20]、Casson 模型[21]等其

他本构模型出发对高分子溶液中的电渗流动进行了探究。

然而，以上的理论研究仅从宏观角度考虑高分子溶液的流动特性，认为高分子水溶

液在通道内可用某种本构模型描述，即满足连续性介质假设。当通道尺寸远大于高分子

的特征尺寸时，连续性介质假设是合理的，可以用连续方法对高分子溶液进行描述。但

当高分子溶液处于受限微纳尺度通道时，高分子特征尺寸和通道尺寸具有可比性，微通

道内高分子溶液可能已不再连续，此时非牛顿流体的本构模型可能不适用于通道内电渗

流的预测[12,22]。因此，从微观层面上分析纳米通道内的高分子溶液电渗流极具现实意义。

本文采用分子动力学模拟方法，从微观角度分析溶液内每个分子的受力情况、运动

状态与运动轨迹，构建高分子溶液电渗流模型，进而揭示纳米尺度通道内高分子溶液电

渗流的机理。

1 模型建立

1.1 NaCl 溶液电渗流模型

本文构建的电渗流分子动力学模型如图 1 所示。在模型中，壁面由 4 层<111>晶面

排布的硅原子组成，每层壁面大小 46.6 Å×46.1 Å，包含 144 个硅原子。壁面总厚度为

3.919 Å，每层硅原子之间的距离为 0.784 Å或 2.351 Å。模型中，通道高度为 30 Å，通道

内包含水分子、Na+离子以及 Cl-离子，以面心立方晶格的方式进行建模。水分子模型均

采用 SPC/E 模型进行建模，该模型固定水分子的键长和键角，以保持水分子的刚性。模

拟中，水分子数量恒定，水分子密度为 997 Kg·m-3。在 x、y 方向施加周期性边界条件，

在 z 方向两端构建相当于 3 个系统大小的真空层，从而满足 Ewald 加和条件并使用 Ewald
法计算长程作用力。在壁面外沿 x 方向对系统施加不太大的恒定电场以避免流体的流动

速度过快从而影响参数的统计，场强大小恒定为 0.2 V·m-1。为了满足壁面带电条件，最

内层壁面粒子均匀地携带了一定的电荷量，并保持溶液内净电荷量等于表面电荷量以满

足整个体系的电中性条件。所有壁面分子均采用冷壁面处理，速度始终保持为零并固定

在初始位置。

图 1 硅壁面下 NaCl 盐溶液电渗流模型示意图



计算开始前，采用高斯分布的方式在 298 K 的条件下为每个粒子赋予相应的初速度。

计算的时间步长取为 1 fs，截断半径 rc 取为 1.1 nm，并采用 Berendsen 控温的方法对系

统内壁面内所有粒子进行控温，控温间隔为 100 个时间步长。为了避免控温时对沿主流

方向流动产生限制，本次实验控温仅针对溶液中粒子的热动能，而不是包括流动动能的

总动能。采用 Velocity-Velert 算法对分子轨迹进行计算。采用两种力场计算系统中的分

子间作用力，其中水分子采用 SPC/E 水分子力场参数，其余采用 GROMACS 力场参数。

模拟开始时，从 z 方向以固定间隔 0.15 Å将渗流通道分为 200 层，在未施加电场的

条件下先进行 10 ns（1×107 步）的驰豫计算，再施加沿 x 方向的电场，继续计算 3 ns
（3×107 步）以保证系统达到稳定状态。最后，统计 10 ns（1×107步）内的粒子运动轨

迹，得到系统的第 m 层浓度 cm、第 m 层速度 vm等参数。

1.2 高分子模型

高分子是指由大量的重复单元组成、相对分子量巨大的有机化合物。本文采用

Rouse[23,24]在 1953 年提出的珠-簧模型对高分子进行建模，如图 2 所示，将聚合物单体视

为一个个珠子，内部受力由每个单体之间的高斯弹簧力来近似代替；对于聚合物分子和

其他分子之间的作用，则由一个个珠子和其他分子的作用力来代替。

图 2 珠簧模型示意图

珠-簧模型中弹簧势能的实现方法有很多，这里采用 Karmeer[25]在 1990 年提出的

FENE（Finite extensible nonlinear elastic, FENE）势能，其表达式为：

   22
e 0 0 0(1 / 2) ln 1 / 0ij ijU r kR r R r R       

(1)

式中：Ue —— 弹性势能/J；k—— 弹性系数/N·m-1；R0 —— 两珠子 i 和 j 之间的最大距

离/m；rij—— 两珠子 i 和 j 之间的距离/m。

在分子动力学的计算中，弹性系数 k、珠子间最大距离 R0、FENE 模型的截断半径

rc通常取：

220 /k    (2)

0 1.95R   (3)

1/62 1.12cr    (4)

式中：�——为势阱常数/J，�——为粒子间平衡常数/m。



此时两个珠子之间的总能量可以描述为：
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式中第一项为聚合物之间的弹性势能；第二项为聚合物内部珠子之间或与其他粒子之间

的 Lennard-Jones 势能，在 rc处截断。

本文采用如图 3 所示的“Z”字构型来描述聚合物分子的初始形态。

图 3 高分子链的“Z”字构型

2 高分子投入的 NaCl 溶液电渗流

为了探究高分子的投入对于电解质溶液电渗流的影响，如表 1 所示，首先确定不含

高分子的 Case 1 至 Case 4，壁面带上不同大小的负电量并在模型中填充正负离子以保证

体系内的电中性。Case 5 至 Case 8 对照选取 Case 1 至 Case 4 的参数，并在纳米通道中

投入单个具有 30 粒珠子由 FENE 势能组成的高分子，各模型参数如表 1 所示。

表 1 NaCl/高分子溶液电渗流模型参数

模型编号 Na+数量 Cl-数量 表面电荷密度/C m-2 珠子数 h
Case 1 20 10 -0.0393 0
Case 2 40 20 -0.0787 0
Case 3 80 40 -0.1573 0
Case 4 160 80 -0.3147 0
Case 5 20 10 -0.0393 30
Case 6 40 20 -0.0787 30
Case 7 80 40 -0.1573 30
Case 8 160 80 -0.3147 30

2.1 水分子密度分布

图 4（a）显示，在不同表面电荷密度下，溶液中的水分子密度分布均呈现阻尼振荡

的特征。位于通道中心的水分子的体态密度分布基本一致，均在 997 kg·m-3 左右。在靠

近壁面附近，水分子密度曲线的第一个波峰均出现在 0.25 nm 处附近，第一个波谷在 0.5
nm 附近，第二个波峰在 0.6 nm 附近，之后的波峰波谷均不再明显。同时，在距离通道

超过 1.0 nm 时，水分子的密度曲线在体态密度附近略微波动。这是由于壁面分子对水分

子具有强吸引作用，形成了位于水分子有效半径外不远处的致密层从而导致第一个波峰

的出现，随后的第一个波谷是由致密层对附近其余水分子的强排斥作用造成的。除此之



外，随着壁面电荷密度的上升，壁面附近的第一个波峰会略早的出现，且峰值高度逐渐

上升，这说明当壁面带负电时，水分子致密层会向壁面移动，这与 Celebi AT 等人的结

论一致[26]。

（a）NaCl 溶液电渗流水分子密度分布 （b）高分子溶液电渗流水分子密度分布

图 4 投入高分子前后不同表面电荷密度下溶液电渗流水分子密度曲线对比图

图 4（b）为在 Case 1 至 Case 4 中投入高分子后溶液内的水分子密度分布情况，对

比未投入高分子时的结果可知，各个 Case 的水分子密度曲线变化不大，基本与未投入

FENE 高分子时相同。这是因为投入的聚合物粒子数远小于水分子的粒子数，同时高分

子本身不带电对溶液中的静电作用影响很小，也就导致对溶液的水分子密度分布基本没

有影响。

2.2 离子密度分布

图 5 示出了加入高分子前后，各模型中离子的分布情况。从图中可以看出，当未投

加入 FENE 高分子的时候，在近壁面附近溶液中离子的分布无法用 Debye-Hückel 解进行

很好的描述。由于带电壁面静电吸引力和分子间作用力，在近壁面附近 Na+离子浓度分

布会产生第一个波峰。当壁面电荷密度较小时，由于静电作用力较小，在壁面附近水分

子致密层的排斥下，Na+离子浓度的第一个波峰会受到压制，甚至在 Case 1 中，会出现

第一个 Na+离子浓度波峰小于第二个 Na+离子浓度波峰的情况。随着表面电荷密度的上

升，负电壁面对 Na+离子有更强的静电吸引力，Na+离子浓度的第一个波峰明显高过第二

个波峰，且波峰高度均大幅上升。除此之外，随着表面电荷密度的上升，Na+离子的第

一个浓度峰值会逐渐向壁面靠近。



（a）Case 1 与 Case 5 离子浓度分布 （b）Case 2 与 Case 6 离子浓度分布

（c）Case 3 与 Case 7 离子浓度分布 （d）Case 4 与 Case 8 离子浓度分布

图 5 投入高分子前后不同表面电荷密度下溶液电渗流离子分布曲线对比图

而在 Case 1 至 Case 4 中加入高分子后对比可以发现，溶液中 Na+离子浓度和 Cl-离子

浓度的第一个波峰均有所下降，这个趋势在电荷密度最大时最为明显。但溶液内离子的

浓度分布分布趋势无显著变化。这是由于模拟中采用的 FENE 高分子模型自身不带电，

对溶液中离子分布的影响依赖于分子间作用力，对壁面富集的 Na+离子有一定吸引力，

从而略微减小了 Na+离子在壁面的聚集。综上所述，投入 FENE 高分子前后，溶液的离

子分布变化较小，均在壁面附近呈现阻尼振荡分布。

2.3 电渗流速度分布

图 6 显示了加入高分子前后，各模型中水分子的流动情况。可以看出，当表面电荷

密度为-0.0787 C·m-2 时，Case 2 和 Case 6 的流速最大；随着表面电荷密度的上升，流速

剖面先上升后下降，最后甚至出现了反向流动，这与 Storey 和 Bazant 在模拟中得到的结

论类似[27]。此外，Case 1 中的流速剖面呈抛物线状，流道中心速度变化趋缓；Case 3 中

的流速剖面呈柱塞状，流道中心区域流速变化不大；Case 4 中的流速剖面则呈“W”形，

流速先略微上升然后再下降，最后出现反向流动。这种流速剖面的变化由溶液中的离子

分布变化引起，而反向流动的出现还和溶液中的电荷倒置现象密切相关。从图 7 的净电

荷密度分布曲线可以看出，Case 1 的净电荷密度一直为正值，受到正向的静电力作用明

显，所以流道中心处速度仍呈上升趋势，流速剖面为抛物线形；但当表面电荷密度进一



步上升时，发生了电荷倒置，此时溶液中负净电荷密度会引起外电场的反向静电作用力，

溶液速度逐渐由抛物线形过渡到柱塞形最后由于越来越强的电荷倒置呈现类似Case 4中
的“W”形。

同时，从图 6 中还可以看出，相较于未加入高分子之前的电渗流，加入高分子后的

电渗流速度剖面随着壁面电荷大小的变化趋势没有变化，但是相比较于 Case 1 至 Case 4，
Case 5 至 Case 8 速度剖面从呈现出了一个从中心处下凹的趋势，而 Case 8 则呈现了上凸

的趋势。这是因为高分子与壁面粒子的非静电作用力较小，高分子此时处于流道中心处，

对中心处附近的电渗流有拖拽作用，抑制了中心处的电渗流。

图 8 显示了不同壁面电荷密度下的高分子溶液电渗流速度和高分子质心所处位置。

从图中可以看出，在不同的壁面电荷密度下，高分子均处于纳米通道中心；随着溶液的

流动，高分子在其余粒子的带动下产生流动，速度略低于溶液的中心流速。

（a）Case 1 与 Case 5 水分子流速剖面 （b）Case 2 与 Case 6 水分子流速剖面

（c）Case 3 与 Case 7 水分子流速剖面 （d）Case 4 与 Case 8 水分子流速剖面

图 6 投入高分子前后不同表面电荷密度下溶液流速剖面对比图



图 7 不同表面电荷密度下的 NaCl 溶液 图 8 不同表面电荷密度下高分子流速与

净电荷密度曲线 高分子质心所处位置

3 高分子溶液电渗流的影响因素

3.1 聚合度对高分子溶液电渗流的影响

由前一节的讨论可知，加入高分子会对电渗流中心起到较为明显的拖拽作用，从而

抑制电渗流中心处的流动。本节为了探究不同聚合度的高分子溶液对电渗流的影响，在

Case 3 的负电壁面条件下，维持表面电荷密度为-0.1573 C·m-2，投入具有不同单体数 h
的 FENE 高分子。图 9 分别为不同单体数下高分子溶液中水分子的流动速度剖面情况、

高分子的流速与质心所处位置。

（a）高分子溶液内水分子流速分布 （b）高分子流速和高分子质心所在位置

图 9 不同聚合度下高分子溶液流动情况

由图 9 可知，增加高分子的聚合度不会显著地改变高分子在电渗流溶液中的质心位

置，这是由于模型中高分子不带电，不受到静电力的作用。随着单体数的上升，高分子

对电渗流的中心拖拽作用变强，自身流动速度有一定程度的减弱。这是因为随着单体数

的上升，高分子各单体和溶液中其他粒子的相互作用变强，导致其对其他粒子的流动起

到抑制作用；同时随着高分子的质量变大，伴随着其余粒子流动时需要的动能变高，这

也进一步限制了中心处的溶液流动。

3.2 壁面作用对高分子溶液电渗流的影响

在加入 FENE 高分子后，由于高分子本身不带电，与两端壁面粒子间不存在静电力



作用，因此高分子在电渗流过程中基本处于流道中心。实际上，流道壁面可能会对高分

子有较强的吸附性，为了探究不同吸附强度下高分子溶液的电渗流情况，维持表面电荷

密度为-0.1573 C·m-2，其余参数与 Case 4 中一致，仅改变高分子和壁面粒子之间的势阱

常数�����进行模拟探究。

（a）高分子溶液内水分子流速分布 （b）高分子流速和高分子质心所在位置

图 10 不同壁面作用强度下高分子溶液流动情况

图 10 示出了不同势阱常数�����下高分子溶液中水分子的流速剖面、高分子的平均

流速与质心位置。从图中可以看出，当高分子和壁面粒子之间的势阱常数�����增加到原

来的 3 倍时，高分子质心位于 15.081 Å处，仍处于流道中心的位置，溶液的流动速度和

高分子的流速均略微下降。这是由于高分子所处位置距离壁面较远，受到的非静电作用

随着势阱常数的增大变化不明显。但是随着势阱常数�����进一步增加到原来的 5 倍时，

壁面对高分子产生了强烈的吸附作用，此时高分子的质心位于 3.813 Å处，已经偏离流道

中心，同时高分子流速下降为 1.47 m·s-1。此时，溶液流速分布的对称性破缺，与低壁面

作用强度相比，在距离其中一端壁面更远处产生流动，此时速度滑移面向溶液中心偏移。

4 结 论

本文应用分子动力学模拟研究了纳米通道内高分子+NaCl 溶液电渗流，得出以下主

要结论：

1）在受限纳米通道内，水分子、Na+离子和 Cl-离子浓度在壁面附近呈阻尼振荡形式

分布，且各粒子的波峰和波谷依次交替出现。随着壁面表面电荷密度的增加，电渗流的

流速剖面从抛物线型变化为柱塞状，最后发展成“W”形。

2）高分子本身不带电荷时，仅受到分子间作用力的影响，在加入高分子后溶液内

的水分子和离子分布情况以及流速剖面基本不变。

3）当壁面与高分子作用力较小时，高分子处于流道中心，通过范德华力为对其他

粒子产生拖拽效应，从而在流道中心对电渗流产生抑制作用；而当高分子和壁面作用增

强时，高分子会被吸附在壁面附近，造成速度滑移平面向通道中心偏移。

4）当高分子聚合度上升时，高分子与其他粒子间作用力增强，同时流动需要更多

的能量，导致高分子对电渗流的拖拽作用增强。
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摘要：近年来，在国家重视和相关政策的大力推动下，产能高、可持续、无污染的氢燃料电池汽车进入我

们的视野且备受青睐，但氢燃料电池汽车的停车场景安全性问题仍是关注焦点。本文使用数值模拟方法研

究了半封闭停车场内沿泄漏方向的停车间距对氢分布的影响及点火位置对氢气爆炸事故范围的影响。研究

发现：停车间距与可燃云团体积成正比，停车场底部位置发生爆炸时对人员活动及车辆停放高度处的影响

范围较停车场顶部位置发生爆炸时稍大。

关键词：氢泄漏；氢气爆炸；氢安全，数值模拟；半封闭停车场

0 前言
近年来随着世界人口规模不断膨胀、经济发展和工业化进程的不断推进，化石能源的消

耗持续增长。实现人类能源利用与地球碳循环体系“碳中和”是破解世界能源问题的有效途

径[1]。氢能作为一种能够快速可再生和零排放的替代燃料，常被称作 21 世纪的“终极能源”，

具有资源丰富，能源转换效率高，使用清洁等优点[2]。氢燃料电池车辆得益于此，优点众多，

如发动机燃烧效率高、运行平稳无噪声、运行零排放或低排放等[3]。氢燃料电池乘用车及配

套加氢站设施等迅猛发展，但由于氢气逃逸性、易燃、易爆的特质会使氢气泄漏进而引发爆

炸事故，造成极大的生命财产危害[4]。此外，高密度氢气爆炸会产生爆轰效应，造成大范围

破坏。因此，需要加强对氢气泄漏与爆炸的研究，减少或最大程度地避免事故的发生，确保

氢能在新世纪的安全合理应用。

迄今，研究人员开展了许多与氢燃料电池汽车氢泄漏相关的数值模拟研究，氢气在空间

内的泄漏扩散受多种因素的影响。胡中强[5]建立了城市客车氢瓶舱模型，对静止与匀速行驶

时的氢气泄漏扩散情况进行了数值模拟计算，得到了这两种工况下氢瓶舱内氢气可燃区域的

浓度分布情况，对于整车氢安全设计，具有非常重要的意义。Li 等[6]研究了横梁高度对四车

车库中分别在全封闭和自然通风条件下氢扩散和分布行为的影响。张静[7]等探究了泄漏速度

和通风速度对车库内燃料电池汽车氢气扩散的影响。Papanikolaou 等[8]分析了车库内氢气扩

散和通风口的相关性。Hou 等[9]基于长方体空间有限元模型模拟氢燃料电池公共汽车的氢气

泄漏过程，研究障碍物位置对无通风、自然通风和机械通风条件下氢气分散行为的影响。

Xie 等[10]研究了氢动力汽车加氢过程中的氢泄漏问题，分析了泄漏和稀释过程中可燃气体云

的形状、大小和分布。

此外，许多学者对氢泄漏后发生爆炸的事故展开了研究，张俊峰[11]等以换气站内部作

为研究对象，分析了低压储氢装置数目、放置位置、泄压板设置和环境风速等对冲击波、爆

炸强度及火焰传播行为的影响规律，并对爆炸后果进行定量评估。张淑兴等[12]研究了氢气

爆炸冲击波对储氢间墙体的冲击波超压，同时把墙体承受压力限值作为设计依据，设计了密

闭空间内多泄压孔的布置方案，得到了爆炸超压曲线和最佳泄压设计方案。赵明斌等[13]对

不同泄漏方向以及泄漏位置对地下停车场发生泄漏后可能造成的超温超压进行了分析。李静



媛等[14]研究了上海世博加氢站内障碍物区域的拥挤程度和环境风速对高压储氢气瓶发生泄

漏并引发爆炸事故的影响规律。Kim 等[15]以韩国商业运营的加氢站三位真实几何模型为原

型，对氢泄漏射流的扩散行为进行了数值模拟并探究了爆炸超压的分布特征、爆炸方向性。

姜楠等[16]以大型反应器为研究对象，对循环氢气管道泄漏后的爆炸事故进行了分析。商铭

恒[17]分析实际加氢站工程，得到了加氢站内初始浓度、泄压口面积、泄压口形状和环境温

度对氢气爆炸产生的最高超压和最高温度的影响。这些研究对确定事故影响范围以及提出合

理的改进措施提供了参考。

目前，有关于氢燃料电池车辆停放场景下的氢气泄漏的研究多集中于小型私人车库，在

半封闭大型停车场内的研究较少，且对于半封闭大型停车场内氢气泄漏后发生爆炸的研究更

为稀少。本文针对于半封闭停车场展开研究，考虑停车间距对氢泄漏后在空间内分布的影响

及不同的点火位置对氢气爆炸事故演化过程的影响。

1 数值计算模型
1.1 控制方程

当氢气压力高于 10-20 MPa 时，理想气体状态方程已不再适用。为了考虑高压气体对理

想气体的偏离，Abel-Noble 建立起形式简单的氢气状态方程，如式（1），该式精度较高，

受到广泛应用。Molkov 等人[18]基于 Abel-Noble 氢气状态方程以及质量和能量守衡方程推导

得出了如下高压氢气亚膨胀射流的质量流量计算方法。

气瓶容积 0v 可由以下公式计算得到：

0

00
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 （1）

式中， 0p 为气瓶压力，Mpa；

0T 为气瓶内温度，K;

b 为剩余容量系数， 3107.69 b ；

gR 为氢气常数，  KkgJ/24.4124 gR 。

气瓶内氢气密度 0 可由下式计算得到：
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由质量守恒方程和能量守恒方程可进一步得到，真实泄漏口处氢气压力 1p 为:
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式中，为绝热指数，对于氢气一般取 ， 407.1 .

1 为真实泄漏口处氢气密度，kg/m3 ;

1T 为真实泄漏口处氢气温度，K;

1p 为真实泄漏口处氢气压力，Pa。

按照 Abel-Noble 氢气状态方程可得真实泄漏口处的氢气密度为:
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真实泄漏口处氢气速度 1u 为：
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因此，高压氢气亚膨胀射流泄漏的真实泄露口处的质量泄漏流量为:
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2

1111 4
1 udAuq   （8）

式中， 1d 为泄漏孔直径，m。

由 Birch1984 模型[19]假设经过虚喷管出口处时的气流压力和温度与环境大气的压力 p

和温度 T 相同，即   TTpp 22 , 。虚喷管出口处的气体流量与实际泄漏口处的流量相同。

可以得到虚喷管直径：
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式中，  为环境温度下氢气的密度：
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u 为环境温度下的当地声速：



22
TRu H （14）

1.2 几何模型

本文模型以北京某商场大型地下停车场为参考进行简化，选用停车间距不同的两种模型，

如图 1(a)、(b)所示。考虑到氢气在停车场内发生泄漏扩散后危险程度可能较高的位置及氢气

发生泄漏对泄漏方向存在的车辆及相邻车辆的影响，设置如图 1(a)、(b)的停放位置。此外，

考虑到本文的主要研究内容是氢气由泄漏口发生泄漏后在停车场内部空间的扩散过程，不涉

及氢气在车辆内部管道及各种阀内的流动情况，因此不需要考虑车辆的复杂结构，将整个车

辆简化成一个长方体即可。这样的简化可以大大降低模拟的难度和计算的复杂性，从而提高

分析的效率和精度。该模型共设置 48 个停车位，四个进出口，在每两个对向进出口中间是

宽为 4m 的行车通道，进出口高度为 2.8m，停车场尺寸为长 34.4m，宽 31.2m，高 4.8m。

实际上，燃料电池车辆发生泄漏事故时，泄漏位置有很多种可能，其中较为常见的泄漏

位置是储氢罐附近的管道连接处及输氢管道沿路，因为这些部位承受着较大的压力和负荷，

且长期处于车辆底部，易受到环境的损害和影响。因此，本文将泄漏点设置在车辆底部，两

种情况均选择左下方车辆为发生泄漏的事故车辆，泄漏方向为+Y。表 1 为本文所设工况，

情况 3 和情况 4 选用情况 1 的物理模型进行氢气泄漏后的发生爆炸的研究。为后续方便监测

图 1(a)情况下发生爆炸事故后停车场内部压力的变化，沿泄漏方向设置 6 个监测点，其高度

与点火位置高度一致，如图 1(c)所示。

(a) (b)

(c)
图 1 几何模型：(a)情况 1 的停车场三维示意图(b)情况 2 的停车场三维示意图

(c)情况 1 的 X-Y 面俯视图及监测点示意图



表 1 工况设置

氢气泄漏发生在车辆底部位置，车库底部泄漏口附近氢气浓度较高，且由于地面 1m 处

是人员流动密集的高度，大量的人员流动会激起空气的扰动，从而使氢气和空气混合得更加

均匀，并且人员流动会增加人与人之间或者人与车辆之间接触的机会，此高度处更易因摩擦

产生静电。此外，氢气持续泄漏会导致氢气在车库顶部积聚，电线、灯具等电气设备常布置

在车库顶部位置，在这些地方会因电路老化，或设备操作时引起电火花。因此车库底部和车

库顶部是容易因氢气泄漏发生爆炸事故的位置。分别在这两个高度设置点火点，以比较点火

位置对爆炸特性是否有影响。同时，点火位置选在情况 1 中所有车辆的中心位置。

本文采用网格工具 CASD 进行网格划分，如图 2（a）所示，为了保证计算的精确度和

捕捉氢气泄漏产生的细节，因此对泄漏口附近区域进行局部加密，并顺滑过度到尺寸较大的

边界区域，减小了网格数目，并能够缩短计算所需时间。本文共选用网格总数分别为 748548、
1028224 和 1344512 的三套网格来开展网格独立性验证分析。在泄漏口附近设置监测点，各

套网格下监测点处氢气浓度变化曲线如图 2（b）所示。结果发现，三套网格模拟结果基本

一致，网格数的增加对计算结果没有显著影响，由此认为网格数量对模拟结果没有影响。因

此，为了节省计算时间及成本，我们选网格 2 进行后续分析。本文已与氢气爆炸的相关实验
[20]进行验证，计算误差保持在 20%以内，表明本文计算模型的可靠性。

（a） （b）

图 2 网格信息：（a）网格示意（b）网格无关性验证

本文模拟工作中设定环境温度为 300 K，环境为静风条件，假设泄漏孔的直径为 2.8 cm，

储罐压力为 35 MPa。使用虚喷管模型简化后，由式（12）计算可得泄漏口的等效直径为 20cm，

选用质量流量入口作为泄漏口边界条件，数值为 3.39kg/s，总模拟时长为定量持续泄漏 5s。
本文采用全三维计算流体力学软件进行模拟，对于泄漏过程的计算采用瞬态模拟，湍流模型

选用标准 k 模型，使用 SIMPLE 数值求解算法进行计算。

2 结果与讨论
2.1 停车间距对可燃域的影响

图 3 和图 4 展示了情况 1 和情况 2 两个视角下（侧视图和俯视图）的氢摩尔分数分布图，

对其进行综合分析，发现氢气射流受到沿泄漏方向的汽车的阻挡，使得氢气射流在撞击车辆

后产生分流，一部分氢气流经车底喷出，而另一部分氢气向车库顶部及车辆四周扩散。由图

3（a）、（b）、（c）和图 4（a）、（b）、（c）看出，向车库顶部流动的氢气在与空气密

情况 1 情况 2 情况 3 情况 4

泄漏位置 (15.8，15.1，0.9) (15.8，5.5，0.9) (15.8，15.1，0.9) (15.8，15.1，0.9)
点火时间 无 无 5s 5s
点火位置 无 无 (17，15.8，1) (17，15.8，4.2)



度差产生的浮力作用下不断上浮，到达车库顶部后由中心高浓度区域以放射状沿着顶部向外

扩散，并最终与流经车底部的氢气云团发生汇聚，随后继续在整个停车场内继续扩散。由图

3（d）、(e）、(f)和图 4（d）、（e）、（f）可以看出，沿 Y 方向，氢气呈现较强的聚集性，

向两侧扩散形成的氢气云团发生分散，未形成稳定又连续的气团，脱离后的气团逐渐向四周

壁面移动。这是由于左右两侧的车库进出口为氢气的扩散提供了流动出口，增强了气体扰动

性。整体上，氢气从泄漏口流出后，停车场内其余车辆对氢气扩散过程的阻碍作用相同，所

以情况 1 和情况 2 的氢气扩散路径基本一致。

受到车辆间距的影响，情况 1 和情况 2 的扩散也有所不同。比较图 3 和图 4（d）、（e）、
（f）可以看出，情况 1 中氢气在车辆间聚集程度高，车辆间氢气浓度较大，危险性较高，

情况 2 中氢气在车辆间聚集程度低，浓度小，仅对沿着泄漏方向的车辆影响较大，对垂直于

泄漏方向上（x 轴方向）的车辆几乎没有影响。比较图 3（a）、（b）、（c）和图 4（a）、

（b）、（c）发现，情况 1 中流经车底部的氢气浓度极高，而情况 2 中车辆底部的浓度有所

下降。因此情况 1 的停车场底部整体浓度更高，一旦点燃，爆炸强度将会更大，人员和车辆

的受损程度也会更大。

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

图 3 情况 1 的氢摩尔分数变化图：(a)Y-Z 面，X=15.8，1s；(b)Y-Z 面，X=15.8，3s；(c)Y-Z 面，X=15.8，5s；

(d)X-Y 面，Z=1m，1s；(e)X-Y 面，Z=1m，3s；(f)X-Y 面，Z=1m，5s

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

图 4 情况 2 的氢摩尔分数变化图：(a)Y-Z，X=15.8，1s；(b)Y-Z 面，X=15.8，3s；(c)Y-Z 面，X=15.8，5s；

(d)X-Y 面，Z=1m，1s；(e)X-Y 面，Z=1m，3s；(f)X-Y 面，Z=1m，5s



比较图 3（c）、（f）和图 4（c）、（f）可以看出，氢气泄漏 5s 后情况 1 的可燃域范

围更小。情况 1 的氢气从泄漏口喷出后随即受到车辆的阻碍，初始动能受损，形成滞止区，

氢气的扩散减缓。且由于情况 2 中车辆中间隔有一条行车道，Y 方向车辆间距较大，氢气泄

漏后不仅可以观察到较为完整的射流结构，还会使得气体更容易向四周扩散。因此，情况 2
的可燃域分布更广，发生爆炸的可能性更大。

当氢气浓度在 4%-75%之间时，遇到点火源会发生爆炸或燃烧，所以常取可燃极限作为

参考，来研究氢泄漏事故的危险性。图 5 为可燃云团体积，整个停车场的体积约为 4100m³，

情况 2 的可燃云团体积能够占到整个空间的 44%，比情况 1 多大约 15%。一旦空间内有火

源出现，发生爆炸的概率将会更大。

可以从图 5 中看出情况 1 的可燃云团体积明显小于情况 2，结合之间的分析，这是由于

近距离障碍物的阻挡导致初始动能严重受损，加之后续扩散过程中仍会受到其他障碍物的阻

挡，扩散路径较情况 2 更为复杂。

2.2 氢燃爆的事故演化

图 5 情况 1 和情况 2 的可燃云团体积曲线图

t=5.1s

(a) (b)



图 6 为情况 3 和情况 4 在高度为 1m 处的火焰发展对比图， 比较（a）、（b），情况 4
首先在车辆中间出现高温点，说明在天花板处发生爆炸时，爆炸传播地更快。当温度大于

1300k 时，我们可以将其视为可见火焰。随着可见火焰的传播，由于燃烧产物的膨胀，在火

焰四周产生了流动[21]，进一步促进的火焰范围的扩大。5.2 秒时，情况 3 车辆间隙及周围几

乎全部处在高温区，情况 4 的高温区面积稍小于情况 3，但两者都处于危险性极高的状态。

5.3s 时，爆炸发展到最强，情况 3 和情况 4 均出现多个高温区域，以火团的形式向进出口外

部方向延伸。5.4s 时高温区减少，出现在车辆中间和右侧，同时还可以观察到有火焰从出口

发展到停车场外部，且左侧火焰多余右侧。这是由泄漏点位于停车场中间偏左位置，泄漏产

生的氢气云团分布不均，左侧氢气略多余右侧所导致的。5.5s 时，外部火焰变得更多，内部

温度下降明显，但整个停车场内温度仍然较高，对人员和车辆的危害依然存在。因此，不论

点火位置处于天花板处还是底部区域，在氢气发生爆炸时，短时间内整个停车场内的温度都

t=5.2s

(c) (d)

t=5.3s

(e) (f)

t=5.4s

(g) (h)

t=5.5s

(i) (k)

图 6 情况 3 和情况在 1m 高度处的火焰发展示意图



处于较高状态，此时爆炸强度大，危险性高。

图 7 情况 3 和情况 4 在监测点 1-6 位置爆炸超压峰值的比较

图 7 所示为情况 3 和情况 4 在监测点 1-6 处的爆炸超压峰值的变化曲线。由于距离泄漏

口 3m 处的监测点 2 位置有障碍物存在，所以此处检测到的压力为 0。由图 7 可以看出，距

离泄漏口较远的位置具有较高的超压峰值。这是由于氢气团撞击墙壁后在短时间内与火焰接

触发生反应产生了冲击波，并进一步影响了周围的未发生燃烧反应的气体，使得冲击波进一

步增强。因此，产生了更强烈的湍流，使燃烧更加剧烈，导致更高的爆炸超压[22]。

3 结论
本文基于停车位置对停车场内的氢气扩散及点火位置对氢气意外爆炸过程产生的影响

进行了综合分析，具体结论如下：

(1) 氢气从泄漏口流出后，受到车辆的阻挡，氢气在整个停车场内部的扩散路径较为一

致，与停车间距几乎没有关联性。

(2) 停车间距会使得可燃云的分布出现差异。停车间距较小，会使初始动能受损严重，

不利于氢气的扩散，可燃云体积较小，并且氢气更易在车辆底部聚集。反之，停车间距较大

时，氢气以射流状态发展，氢气扩散较快，可燃云体积更大。

(3) 从可燃域方面考虑，车辆间距更大的情况下可燃云团体积在整个停车场内占比车辆

间距小的情况多约 15%，意味着发生爆炸的概率可能会更大；然而从氢气浓度方面考虑，

车辆间距小的情况下停车场底部的氢气浓度更高，一旦氢气被点燃，爆炸高温区更多，人员

和车辆的受损程度也会随之增高。

(4) 泄漏发生 5s 后，停车场底部位置发生爆炸对人员活动及车辆停放高度处的影响范

围较停车场顶部位置发生爆炸时稍大，爆炸超压峰值随着与泄漏口距离的增加而增加。

因此，在处理氢气泄漏事件时，要综合考虑多方面因素，采取适当的措施以最大程度地

减少事故风险和损失。
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摘要：为研究复合材料在高填充量时的导热性能的影响因素，本文构建了复合材料网状分布模型，探

讨了填料颗粒分布形式、填料和基地的种类和填料间接触面积对复合材料导热性能的影响。模拟结果

表明，网状分布模型比随机分布模型更符合实验值的变化趋势，误差更小；在较高填充量时，填料颗

粒的分布形式会显著影响复合材料的导热性能；复合材料的导热性能用基体和填料的导热率呈线性关

系；填料颗粒间形成接触能够显著增强复合材料的导热性能。

关键词：复合材料；导热性能；网格分布模型；有限元模拟

0 前言

随着科学的发展和进步，现代社会进入越来越智能化和数字化的时代，人们对于高

性能、高效率的追求推动着电子产品向着便携式、集成化和小型化发展[1]，电子产品工

作时大量热量在元件处积累，为保障电子元件的安全工作并延长其使用寿命，研究出高

导热性的绝缘复合材料成为当前需要解决的关键问题。填充型聚合物基导热绝缘复合材

料以高分子聚合物材料为基底填充高导热颗粒制备而成，具有较高导热性能和良好的电

绝缘性，在电子领域具有广阔的应用前景，得到了国内外学者广泛研究[2,3]。

复合材料的热导率受到聚合物和填料的热导率、相对含量、形态、分布形式以及界

面作用力等因素影响。由于影响复合材料导热性能的变量众多，所以依靠实验数据和理

论研究建立合适的导热模型，进行有限元模拟分析，能够节约大量的成本。田志红等[4]

建立了 AlN/EP 复合材料的随机分布导热模型，发现复合材料导热性能随着填料填充量

的增大而增强。童贞等[5]建立了面心立方和紧密堆积的均匀分布单胞模型，对比了两种

导热模型中，发现增加填料含量以及使填料之间相互接触是获得高导热性能复合材料的

有效途径。Yu 等[6]以交叉互联的空心管结构表示 3D-BN 网络，采用有限元仿真方法研

究了 BNNSs 三维连续网络的架构参数对复合材料导热性能的影响。Feng 等[7]通过有限

元分析，建立了表达填料随机分布和三维互连结构的两种模型，发现 3D 互联结构中的

传热效率比随机分布结构中的传热效率更高。Xu 等[8]对纯环氧树脂、随机分布的 BN（20
vol%）/EP 和 3D-BN（20 vol%）/EP 这 3 种高分子材料进行了模拟研究。结果表明三维

网络填料的导热系数增加时，复合材料的导热系数呈线性正增强，而随机分布填料复合

材料的导热系数变化很小。Pan 等[9]采用有限元分析分别模拟三种骨架的热传导过程以及



三者对应的 EP 基复合材料导热性能。

目前复合材料导热性能的有限元模拟常使用均匀分布的面心或体心立方结构模型、

颗粒随机分布模型或是针对特定体系建立的特殊结构模型。这三种常用模型中，特殊结

构模型适用性低，只符合特定实验制备的复合材料；均匀分布模型和随机分布模型中关

于颗粒分布形式的假设不仅限制了导热模型中填料颗粒的生成数量，而且模拟结果与实

际制备的复合材料导热性能仅在低填充量情况下较为符合，在高填充量时出现较大偏差。

所以针对填充型导热复合材料的有限元仿真还需要进行进一步地优化研究，建立颗粒分

布更加合理、更符合实际情况的导热模型。本文建立了一种填料颗粒网状分布的导热模

型，利用 Abaqus 有限元软件进行模拟，对颗粒空间分布方式、填料和聚合物导热率以

及填料间接触面积对复合材料等效导热率的影响进行了研究。

1 建立模型

1.1 导热模型

由于实际复合材料中存在大量的填充颗粒，对其整体进行仿真计算是十分艰难的，

因此常采用代表性体积元（RVE）法进行模拟。RVE 单元的体积相对于复合材料整体结

构足够小，可以被当作连续体处理；而相对于填充颗粒的大小又足够大，能够存在合适

数目的粒子以便表现出微观特征的非均质特性[10]。RVE 单元的热导率可认为是整体复合

材料的等效导热率，对这一类单元在负载下的热量传输进行仿真研究，能够得到代表复

合材料整体导热性能的模拟结果。本文模型假设填料颗粒为质地均匀的球状粒子，传热

方式仅考虑热传导，且忽略界面接触热阻的影响。

在实际情况中，当填料含量较高时，颗粒在复合材料内部紧密分布，往往会相邻接

触或堆积，彼此间的热传递更强，形成导热网链。此时，运用文献报导中常用的随机序

列吸附方法 RSA 方法不仅很难构建（＞40Vol%）高填充含量的导热模型，颗粒随机分

布、互不接触的分布形式也不能准确地描述复合材料的微观结构，从而使数值模拟值远

远偏离实验值。因此本文进一步建立了一种颗粒网状分布的导热模型，以期望改善随机

分布模型的这一缺陷。网状分布模型不同于随机分布随机填充颗粒，在建模时首先在立

方体单胞中以最密堆积方式预先填充球形颗粒，再采用 Matlab 的随机函数在单胞区域内

随机删除颗粒，直至填充量所需填充量。

颗粒随机分布模型和网状分布模型的示意图如图 1 和图 2 所示。

（a）随机分布模型 （b）网状分布模型

图 1 导热模型的 2D 示意图（10Vol%）

Fig.1 2D schematic of a thermal conductivity model(10Vol%)



（a）随机分布模型 （b）网状分布模型

图 2 导热模型的 3D 示意图（10Vol%）

Fig.2 3D schematic of a thermal conductivity model(10Vol%)

1.2 有限元数值模拟

宏观上复合材料可认为是将无数个 RVE 单元规律性组合，因此单个 RVE 的边界条

件可视为宏观复合材料的边界条件施加的周期边界，RVE 模型模拟得到的导热率即为整

体复合材料的等效导热率。图 3 为 RVE 立方体单元胞的边界条件示意图。箭头表示热流

传递的方向。

图 3 单位体积元传热简化模型

Fig.3 Simplified model of heat transfer per unit volume element

设立方体单胞的边长为 L，上表面和下表面温度分别取 20℃和 70℃。其余四个面为

绝热边界条件。由能量守恒定理和傅里叶定律可得到通过 RVE 的热流量�为：

q=λA
dT
dz

=λLΔT# 1

式中，�为等效导热率；�为 RVE 的边长；∆�为热传导方向上的温度差。



通过有限元模拟软件 Abaqus 仿真得到通过 RVE 导热模型的热流量 q，最终可知复

合材料的等效导热率λ为：

λ=
q

LΔT
2

2 模拟结果及分析

2.1 填料颗粒的分布形式对复合材料导热性能的影响

为了考察填料颗粒的空间分布形式对复合材料导热性能的影响[11]，用氧化镁和聚乙

烯制备了不同填充量下不同形貌的 MgO/PE 复合材料（氧化镁粒径为 15 μm）。实验用水

热反应法制备出一维棒状的氧化镁（R-MgO）、二维片状的氧化镁（F-MgO）、三维立方

状形貌的氧化镁（C-MgO）的前驱体，再经过煅烧后得到不同形貌的氧化镁。按照所需

配比将一定量的不同形貌的 MgO 和 PE 倒入无水乙醇中，磁力搅拌 30 min 使其混合均

匀，过滤后将混合物放入真空干燥箱中，在 90℃下干燥 2 h。最后将干燥后的混合粉末

放入热压模具中，用热压机热压成型，得到不同填料形貌的 PE/MgO 复合材料。利用随

机分布导热模型和网状分布导热模型，进行不同填充量下的导热仿真模拟，将模拟结果

与实验实测值进行对比分析，结果如图 4 所示。

图 4 两种导热模型模拟值与实验值的对比

Fig.4 Comparison of the simulated and experimental values of the two thermal conductivity models

从图 4 中可以看到，两种导热模型模拟的等效导热率以及实验实测值的导热性都呈

现在低填充量时随着填充量的提升而缓慢增长，在高填充量时快速增大的变化趋势。这

是由于当填充量达到一定值后，颗粒间的距离逐渐减小，颗粒更容易产生接触形成更强

烈的热传导作用，热量会随着这些热阻最小的网链路径传导，从而大幅提升整体的导热

率。其中，网状分布模型中的填料颗粒因为本身生成时就是以彼此接触的网链结构分布，

所以当填充量增大后，相较于随机分布模型能构成更多的高效导热通路，使复合材料的

导热率快速增长。通过两种导热模型的对比，能够发现填料颗粒的空间分布形式对复合



材料导热性能的影响至关重要，人为设计体系中颗粒的分布形式促使复合材料内部填料

颗粒形成导热通路是提高其导热性能的有效途径之一。

另外从图 4 中可以看到，在高填充量如 70 wt%时，随机分布模型模拟值与三类复合

材料实验值产生极大偏差，最小偏差 26.7%，最大偏差达到 38.9%，网状分布模型的偏

差最小仅有 9.6%，最大为 30.1%；并且以填充量的增加对复合材料导热性能的提升幅度

进行对比时，网状分布模型的偏差最大只有 20%，而随机分布模型的偏差始终在 56%以

上。由此验证了网状分布模型比传统的随机分布模型更适用于高填充量的复合材料导热

性能模拟预测，能够有效地预测填充体系导热率的变化趋势达到导热性能仿真预测的目

的。

2.2 基体种类对复合材料导热性能的影响

复合材料的导热性能受到诸多因素的影响，如填料粒径、填充量、形貌和分布形式

等，其中填料和基体本身的导热率是最重要的影响因素。对于复合材料的基体而言，虽

然大部分高分子聚合物的导热系数均很低（＜0.5 W/(m·K)），但不同聚合物的导热系数

间仍存在差异。为了研究基底导热系数对复合材料导热性能的影响，采用四种常用的聚

合物基体进行了导热模拟，分别是聚酰亚胺 PI（λ1=0.11 W/(m·K)）、环氧树脂 EP（λ2=0.2
W/(m·K)）、聚苯硫醚 PPS（λ3=0.3 W/(m·K)）和高密度聚乙烯 HDPE（λ4=0.41 W/(m·K)）。
由模拟得到的导热系数如图 5 所示。由图可看出在不同填充量下，复合材料导热率随基

体导热率增长的变化趋势基本都是一致的，呈线性增长。若基体导热率间相差数倍，相

对应的复合材料导热性能也会相差数倍。

图 5 复合材料导热率与基体导热率的关系

Fig.5 The relationship between the thermal conductivity of the composite material and the thermal

conductivity of the matrix

图 6 是不同基体下导热模型的同一截面热流分布，可以看到基体导热率高时整体的

热流密度也会随之显著提高。由此可知，等效导热率与基体导热率呈线性关系的主要原

因是热流在导热系数高的基体中传导效率比在导热性能差的基体中高，并且聚合物基体



构成了复合材料的主体框架结构，从而使不同基体间导热系数的成倍差异也会成倍的影

响相应复合材料间的导热性能。因此制备高导热复合材料时，需尽量选择本身导热系数

高的聚合物基体。

（a）0.2 W/(m·K) （b）0.41 W/(m·K)

图 6 不同基体导热率下的热流分布

Fig.6 Heat flow distribution under different substrate thermal conductivity

2.3 填料种类对复合材料导热性能的影响

不同于基体较小的导热率差异，复合材料中填料的导热系数差别可以达到很大，不

同填料间的导热系数差别可以达到数十、上百倍。为了研究填料导热率和复合材料等效

导热率之间的影响关系，保持基体导热率和填料填充量不变，对填充不同导热系数填料

的复合材料进行了模拟，模拟结果如图 7 所示。

由图 7 可看出，复合材料的导热系数随着填料导热率的增加而逐渐增加，并且这种

增长趋势是先快速增长后逐渐缓慢，最终趋于一定值。这表明填料导热率的增长并不能

持续提升复合材料的导热性能，单一依靠填料的高导热率来增强复合材料的导热性能是

存在上限的，这个增长关系中存在一个临界值，当超出临界值后继续选用更高导热系数

的填料对复合材料导热性能的增强效果已极弱。图 8 是不同填料导热率下的某截面热流

分布，可以看到随着填料导热率的提升，填料颗粒内部以及附近的热流也有所增大，但

是影响范围较小，基体中稀疏区域的热流变化小，即此时复合材料导热性能的提升主要

依靠填料带动周围热量传递的增强。因此在实际制备复合材料选用填料时，需综合考虑

高性能填料的高成本、所需要的填料填充量和对填料导热性能对复合材料导热性能的提

升效果进行选择，以实现最大的性价比。



图 7 复合材料导热率与填料导热率的关系

Fig.7 The relationship between the thermal conductivity of the composite material and the thermal

conductivity of the filler

（a）5 W/(m·K) （b）40 W/(m·K)

图 8 不同填料导热率下的热流分布

Fig.8 Heat flow distribution under different filler thermal conductivity

2.4 填料间接触面积对复合材料导热性能的影响

在实际制备的高分子导热复合材料中，随着填料颗粒含量的增加，颗粒彼此间往往

会产生点接触或面接触，但大部分的导热模拟研究中均忽略颗粒接触的影响，将其假设

为互不接触的分散颗粒，这一因素常导致高填充含量时模拟值变化趋势偏离实验值。为

了研究接触面积对复合材料导热率的影响，在网状分布模型建模过程中使填料颗粒互相

接触，引入接触面积变量进行模拟研究，得到复合材料导热性能与接触面积之间的关系，



模拟结果如图 9 所示。其中△A 为相邻球体接触面的面积，A 为球体颗粒的表面积，以

两者的比值△A/A 作为接触面积变量。由图可看出在相同填充量下，不同填充量的复合

材料的等效导热率随着接触面积的增长而快速增大。从图 10 的热流分布图中也可以看到

无接触的颗粒相邻区域附近的热流密度较小；而以面接触的颗粒接触区域附近的热流密

度极大。这表明等效热率随接触面积如此变化的主要原因是接触面积的增大使相邻颗粒

构成传热效率更高的导热链，从而使热量更快速地通过，提升了复合材料的导热率。填

充量越高，复合材料内部互相相邻的填料颗粒就越多，导热链也越多，接触面积的增大

对导热链传热效率的提升就越明显，从而使高填充的复合材料导热性能提升效果更好。

因此在实际制备复合材料时，从填料间的搭接方式方面进行改善也是提升其导热性能的

有效途径之一。

图 9 填料间接触面积对等效导热率的影响

Fig.9 Effect of contact area between fillers on equivalent thermal conductivity

（a）△A/A=0% （b）△A/A=1.5%

图 10 不同接触面积下的热流分布

Fig.10 Heat flow distribution at different contact areas



3 结 论

本文建立了一种新型的网状分布导热模型，将模型的模拟值和实验数据进行对比验

证，确定了导热模型的正确性。另外通过有限元数值模拟对填料颗粒的空间分布、填料

和基体的导热率以及填料间接触面积对复合材料导热性能的影响进行研究。结果表明：

①网状分布模型因为颗粒分布更接近于实际情况，其模拟结果相比于随机分布模型更为

准确。②复合材料导热性能随填充量的提高而提高，在高填充量时，导热性能增强幅度

更大。③复合材料的导热性能与基体的导热性能间呈线性关系，成倍提高基体的导热率

使相应复合材料的导热性也能得到成倍提升。④复合材料导热性能随填料导热率的提升

呈现出先快速增长后缓慢提升趋于定值的变化趋势，存在一个临界值。⑤填料颗粒间接

触面积越大，填料颗粒之间能够构建更高效的导热链，使复合材料导热性能得到更大的

提升。这些结果能为复合材料的制备提供导热性能预测以及为提升复合材料导热性能提

供一定的指导依据。
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摘要：印刷板式换热器(PCHE)作为一种高效紧凑的微通道换热器，在超临界二氧化碳(SCO2)布雷顿循

环中具有广阔应用前景。通过数值模拟分析了 SCO2在缠绕式 PCHE 中的热工水力性能，结果表明：缠

绕式排布流道连通处将转折流动变为垂直方向上的过渡，改善了流动性能。表面传热系数以及压降均

随着转折角的增加而增加，随着周期流程的减小而增加。相比于非缠绕式流道，缠绕式流道受到的几

何结构的影响更大。转折角越大且周期流程越短时，性能提升效果越明显。

关键词：超临界二氧化碳；印刷电路板式换热器；预冷器；数值模拟；流动；传热

0 前言

近年来，由于日益增长的能源需求和全球变暖问题，电力转换系统的效率变得越来

越重要。超临界二氧化碳(SCO2)布雷顿循环因结合了蒸汽朗肯循环和传统布雷顿循环的

优点而受到广泛关注[1]。其优势不仅在于循环效率的提高，而且设备更加紧凑，功率密

度更高，可与煤炭、生物质、太阳能、核能等不同动力系统配套使用。SCO2布雷顿循环

中的换热器是最大的组成部分，对系统效率和紧凑性影响很大，且循环的温度和压力很

高，对换热器提出了更高的要求。HEATRIC 公司首次制造的印刷电路板式换热器具有传

热能力高、质量和尺寸小、易于制造、适应极端条件等优点[2]，已成为 SCO2布雷顿循环

中最具应用前景的换热器。

PCHE 采用“化学刻蚀”在传热板表面加工多个水力直径为 0.5~2 mm 的流道，利用

“真空扩散”焊接，形成冷热传热板交替布置的换热芯体[3]。已有学者对 PCHE 多种通

道进行了大量研究，包括直线形、Z 形、翼形、S 形等。其中，直线形和 Z 形通道由于

综合性能较好，制造难度较低，在 PCHE 中最为常用[4]。Lee 等[5]对半圆形、矩形、梯形

和圆形截面的 Z 形 PCHE 进行了有效性值、摩擦因子和换热表面积等性能的对比研究。

结果表明，矩形通道的热性能最好，但水力性能最差，圆形通道的热性能最差。Ma 等[6]

研究了以氦为工作流体的 Z 形通道 PCHE 在 900℃的超高温堆中的热工水力性能。发现

传热和压降随着转折角的增大而增大，其所提出的改善传热方法取决于操作条件。Yoon
等[7]研究了不同形状通道下 PCHE 的流动和换热性能。结果表明，在湍流条件下运行的

钠冷快堆中间换热器中，直线形 PCHE 表现出较好的热工水力性能。Meshram 等[8]分析

了 SCO2布雷顿循环中的 PCHE 回热器，研究并比较了直线形和 Z 形通道的性能。发现



在 Z 形通道中使用较大的转折角和较小的节距可以获得更好的热力性能。Baik 等[9]数值

研究了正弦通道 PCHE 的传热性能以及振幅和周期的影响。结果表明，由于正弦通道

PCHE 的传热面积增加，因而具有更好的传热性能。徐哲等[10]数值分析了 CO2在 PCHE
中跨临界流动的热阻分布，指出 CO2对流传热热阻占比最大，H2O 对流传热热阻最小。

目前相关研究主要集中在 PCHE 应用于回热器时的性能，对于预冷器的研究较少，

预冷器中 SCO2 被冷却至接近临界点状态，热物性的剧烈变化使其流动换热行为变得更

加复杂[11]。多数文献仅针对传统 PCHE 结构进行分析，有关强化传热结构的研究有待进

一步补充。因此，本文采用数值计算的方法，旨在分析转折角和周期流程对缠绕式 PCHE
的影响，总结流动传热性能随入口温度的变化规律。本文研究可为 SCO2冷却的理论研

究和 PCHE 典型工程应用提供参考和借鉴。

1 数值模拟方法

1.1 物理模型

图 1 为物理模型示意图。在上下板之间引入一块过渡板，通过其上过渡孔的连通作

用可使一种流体周期性地在上下板流道中流动，改变传统 Z 形流道中两种流体平行流动

模式，实现两种流体在三维空间中的缠绕式流动。冷侧流入 20℃的冷却水，流量恒为

1.75g/s。热侧流入 100℃的 SCO2。边界条件采用质量流量入口、压力出口，上下、左右

表面各设置一对周期性边界条件。

图 1 缠绕式印刷板式换热器流道

1.2 数学模型

采用软件 Fluent 求解三维数值模型。因 SCO2物性变化剧烈，调用 Fluent 内置的 NIST

Real Gas Model，使用 REFOROP 数据库的动态物性数据。SCO2 流动换热过程的质量、

动量和能量守恒方程如下。

(1)

(2)

(3)
式中，u 为流体速度，ρ为流体密度，p 为压力，g 为重力加速度，μ为分子粘度，μt为湍



流粘度，keff为有效热导率。

文献[12]针对超临界流体的流动与传热比较了多种湍流模型的求解结果，发现 SST

k-ω模型的模拟结果与实验数据误差较小，因此选用 SST k-ω模型。采用 SIMPLEC 算法

求解压力速度耦合方程，控制方程采用二阶迎风格式离散。

1.3 网格无关性验证

计算域采用多面体网格划分，壁面处划分 10 层边界层网格，第一层网格高度为 0.01

mm。对 5 组不同密度的网格进行无关性验证，比较结果见图 2。综合考虑计算资源及准

确度，最终采用的网格密度为 8040000。

图 2 网格无关性验证

1.4 模型精度验证

为验证所用模型的精度，根据 Chu[13]等人的 SCO2 在直线形 PCHE 内湍流换热实验

进行模型验证，将模拟数据与实验数据进行对比，结果如图 3 所示。从图中可以看出，

数值模拟可以很好地描述实验中不同雷诺数下的努塞尔数，最大相对误差为 8.66%，误

差对比结果表明，所采用的湍流模型是可靠的。

图 3 模拟结果与实验值的对比

2 缠绕式流道结构对流动传热性能的影响

2.1 转折角对流动传热性能的影响

图 4 展示出了转折角对缠绕式流道传热性能的影响。由图 4（a）可知，缠绕式 PCHE
表面传热系数沿程以由快到慢的速率增长，从入口沿流动方向最大可提升 4.7 倍左右。



表面传热系数随着转折角的增大而增大，因为较大的转折角使流体转弯的幅度越大，边

界层被破坏的程度越大，流体混合程度越剧烈。在流道前端各转折角之间的差距较小，

随着不断接近拟临界点，差距逐渐变大，表面传热系数峰值位置有所不同，60°情况温度

下降较快最先达到峰值，说明缠绕式结构增大了小转折角的温差。60°时的整体表面传热

系数较 40°和 50°分别增长了 24%、10%，非缠绕式结构各角度间表面传热系数的差异比

缠绕式更明显，缠绕式与非缠绕式局部表面传热系数在入口处差别较小，在拟临界点附

近差距较大，缠绕式提升了表面传热系数的沿程增长倍数，非缠绕式结构表面传热系数

峰值比缠绕式结构降低了 10%左右。

由图 4（b）可知，转折角越小，缠绕式流道的表面传热系数相比于非缠绕式增长的

越多，因为较小转折角传热强化作用相对较低，缠绕式布置对其传热性能的改善效果越

明显。转折角为 40°、50°、60°时带来的表面传热系数增长率分别为 19.9%、15.5%、11.2%。

60°时表面传热系数增长率沿程变化较小，而 40°和 50°时变化较大，且在拟临界点处出

现增长率的最大值，随后迅速下降，入口处各转折角下的增长率相近，差距主要体现在

拟临界点处。

(a) 缠绕式 PCHE 与非缠绕式 PCHE 的表面传热系数

(b) 缠绕式 PCHE 传热性能提升效果

图 4 转折角对缠绕式流道传热性能的影响

图 5 为转折角对缠绕式流道流动性能的影响。由图 5（a）、（b）可知，流道入口处

的压降高于其他位置，之后急剧下降，沿程基本呈线性下降的趋势，随着转折角的增加，



压降逐渐增加，因为转折角越大，转弯处的流动分离现象越显著，漩涡的面积越大，受

到的扰动越大，且前端各转折角间的差距比后端大。缠绕式流道转折角为 60°时的压降

比 40°和 50°分别提高了 1.2 倍、0.4 倍。同一角度下缠绕式流道的温度梯度更大，物性

变化更快，压降下降速率更大，缠绕式流道压降受转折角的影响比非缠绕式大，两种结

构之间的差距在拟临界点附近更小。冷侧压降也与转折角成正比，由于冷却水的物性的

变化很小，所以沿程的压降值基本不变。转折角为 60°时缠绕式流道的压降分别比 40°、
50°提高了 0.83 倍、0.32 倍，故转折角对热侧压降的影响较大。

由图 5（c）、（d）可知，转折角较大时，缠绕式结构的采用使 CO2压降增长得较少，

因为较大转折角流道的压降本已很大，缠绕式结构带来的压降增长相对并不突出，小转

折角时的增长倍数相近。转折角为 40°、50°、60°时压降分别比非缠绕式结构增长了 1.11
倍、1.06 倍、0.94 倍。在入口和出口处压降增长倍数最低，沿流动方向呈现小幅度下降

的趋势，故对于缠绕式流道可重点改善 CO2上游的流动性能以减小压降的增加。缠绕式

结构带来的冷侧压降增长低于热侧，转折角越小，冷侧压降增长倍数越大，且在下游的

增长倍数高于上游，转折角为 40°、50°、60°时，压降分别增长了 0.54 倍、0.53 倍、0.46
倍。

(a) 缠绕式 PCHE 与非缠绕式 PCHE 的热侧压降

(b) 缠绕式 PCHE 与非缠绕式 PCHE 的冷侧压降


