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基于电场作用下水蒸发速率影响特性的研究

罗　 啸ꎬ尚永志ꎬ刘　 巍ꎬ卢　 平ꎬ刘晨晗

(南京师范大学能源与机械工程学院先进热管理技术与功能材料实验室ꎬ江苏 南京 ２１００２３)

[摘要] 　 光分子效应理论指出光子在液气蒸发界面处形成梯度电场ꎬ产生的电场力破坏水分子团簇间的氢键ꎬ
促进水蒸发速率突破理论蒸发极限. 为了验证光分子效应ꎬ本文采用分子动力学方法研究外加梯度电场作用下

水蒸发特性. 液气相平衡态模拟结果显示ꎬ温度越高液气混合蒸发区域的厚度越大. 自蒸发模拟表明蒸发速率

随着温度的提升呈非线性变化ꎬ且当温度接近沸点时ꎬ蒸发速率增加得更快ꎻ在电场作用下ꎬ水蒸发速率得到大

幅提升ꎬ且随着温度的上升ꎬ梯度电场对水蒸发速率的提升效果明显削弱.
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水资源短缺是全人类都在面临的严峻问题. 我国水资源总量居世界第六位ꎬ但人均水资源占有量仅

为世界平均水平的 ２８％. 地球表面约 ７１％被海水覆盖ꎬ为海水淡化提供了无限发展潜能. 由于运行成本低

和能源可持续等优势ꎬ太阳能水蒸发从众多海水淡化方案中脱颖而出. 其中ꎬ太阳能驱动界面蒸发具有广

泛的应用前景ꎬ相关研究主要集中在太阳能吸收器、浮动蒸发结构、热管理设计以及降低蒸发焓等方

向[１] . 随着太阳能驱动界面蒸发器的深入研究ꎬ光分子效应理论[２－３]应运而出. 具体而言ꎬ光子在液气蒸发

界面处形成梯度电场ꎬ由此产生的电场力破坏水分子团簇间的氢键ꎬ促进水蒸发速率突破理论蒸发极

限. 虽然光分子效应已被实验初步证实ꎬ但是其对水蒸发的影响机制尚不明确且缺乏相关研究.
本文基于分子动力学理论ꎬ采用平衡态分子动力学、液气相平衡态模拟和自蒸发模拟系统深入研究水

蒸发过程ꎬ并在蒸发界面施加梯度电场模拟光分子效应ꎬ探究光分子效应水蒸发机制.
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１　 分子动力学模拟方法

分子动力学[４－５](ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓꎬＭＤ)是目前广泛应用于计算物理、化学、材料科学等领域的一种

计算机模拟技术ꎬ通过数值模拟研究物质的分子系统在微观尺度上的动态行为. 它将组成系统的微观粒

子(分子或原子)视为经典粒子ꎬ将所研究的系统视为经典多体系统. 分子动力学工作流程如图 １ 所示. 在
选定描述系统内粒子间相互作用的势函数及系统外加约束条件后ꎬ求解所有粒子的 Ｎｅｗｔｏｎ 运动方程ꎬ记
录各时刻系统内粒子的位置和动量ꎬ从而得到系统随时间演进的微观过程ꎬ最后基于统计力学理论在原子

层面上揭示物质的结构、动态过程以及热力学和动力学性质.

图 １　 分子动力学模拟流程图
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图 ２　 液气相平衡时水分子蒸发凝结反射示意图
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１.１　 液气相平衡模拟

对于水蒸发的分子动力学模拟ꎬ采用 Ｔｉｐ４ｐ / ２００５
水分子模型. 液－气相变过渡区域中心位置和宽度等

几何参数对于确定液相和气相的边界面位置非常重

要. 图 ２展示了液相和气相位置以及液面法线方向的

水分子质量密度分布. 从图中箭头可看出ꎬ水分子的

运动状态分为蒸发、冷凝和反射.
质量密度分布(图 ２ 黑色曲线)表明过渡区域内

的密度从液相密度连续减小到气相密度ꎬ可用双曲正

切函数近似拟合:

ρ( ｚ)＝ １
２
(ρν＋ρｌ)＋

１
２
(ρν－ρｌ) ｔａｎｈ

ｚ－ｚ０
δ

æ

è
ç

ö

ø
÷ ꎬ (１)

式中ꎬρｌ 是液相密度ꎬρν 是气相密度ꎬｚ０ 是过渡区域的中心位置ꎬδ是过渡区域厚度.
ｄ定义为界面处的密度从液体密度的 ９０％下降到液体密度的 １０％的距离ꎬ与过渡区域厚度 δ有关ꎬ即

ｄ＝ ２.１９７ ２δ. 该等式来自于 Ｙａｎｇ等[６]论文中的拟合曲线.
１.２　 自蒸发模拟

以液气相平衡模拟为基础ꎬ获得气相界面位置和液相边界位置ꎬ从而确定液相区域和蒸发界面区域的

范围. 本文选择液相和蒸气界面位置的方式与 Ｋｏｂａｙａｓｈｉ等[７]在氩气蒸发研究中和 Ｓｋａｒｂａｌｉｕｓ等[８]在水蒸

发研究中的方式相同ꎬ将蒸气边界平面放置在 ｚ∗ ＝ ２.５以及液相边界平面放置在 ｚ∗ ＝ －１.５ꎬ其中 ｚ∗是液面

附近过渡区域的归一化坐标:

ｚ∗ ＝
ｚ－ｚ０
ｄ
. (２)

在液相区域施加热浴控制液相区域温度保持恒定以模拟光热效应ꎬ界面水层则不施加热浴ꎬ控制能量

保持恒定. 模拟设置如图 ３所示ꎬ在水体外增加了水体厚度两倍的真空层ꎬ使得水分能离开蒸发界面区

—２—
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图 ３　 水分子蒸发至真空层模拟示意图
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域ꎬ进入气相区域. 当水分子越过气相界面进入气相区域时

会被立即删除ꎬ从而达到模拟水蒸发的效果.
以水分子自蒸发至真空层模拟为基础ꎬ在蒸发界面施

加梯度电场. 以 ｄ的宽度作为施加电场的区域ꎬ由式(１)的
双曲正切函数的 δ 获取. 为了统一不同温度下施加电场区

域的范围ꎬ本文将电场梯度变化区域的范围设置为 ４. ５ Åꎬ
满足光分子效应理论中对于蒸发界面宽度的定义.
１.３　 光分子效应模拟

在太阳能蒸发中ꎬ光热效应是受普遍认可的蒸发机

制. 假设太阳能蒸发完全由光热效应驱动ꎬ水蒸发速率的理

论极限可根据式(３) [３]计算:
Ｊ＝ ｑ / [Ｌ＋ｃｐ(Ｔｓ－Ｔｗ)]ꎬ (３)

式中ꎬｑ是太阳能通量或其他形式的输入功率ꎬＬ 是潜热ꎬｃｐ
是恒压比热ꎬＴｓ 和 Ｔｗ 分别是蒸发表面温度和整体水温. 取
Ｔｓ ＝ ４０ ℃和 Ｔｗ ＝ ２０ ℃ꎬｑ为标准太阳能量(１ ｋＷ / ｍ２)ꎬ并假

设所有太阳能都转化为热量作用于界面水蒸发ꎬ则水蒸发速率极限为 １.４５ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｈ) [３ꎬ９] .
在特定的太阳能界面蒸发器中ꎬ蒸发速率可超过以上所计算的水蒸发速率理论极限. 例如ꎬＺｈａｎｇ 等[１０]

利用二维碳纳米管复合聚丙烯酰胺水凝胶获得了 ４~５ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｈ)的水蒸发速率. Ｃｈｅｎ等[１１]在多孔碳泡沫三

维太阳能界面蒸发器中发现蒸发速率超过 １０ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｈ) . 为了解释超过太阳能理论蒸发极限的情况ꎬＴｕ
等[２－３]提出了光分子效应理论:如图 ４(ａ)所示ꎬ水分子团簇会被光子在蒸发界面处裂解. 在光分子效应作用

下ꎬ即使没有太阳能吸收器的水凝胶在太阳能或可见光照射下也会导致蒸发速率超过蒸发极限[３] .

图 ４　 (ａ)光分子效应作用机制ꎬ(ｂ)光分子效应能量转换机制ꎬ(ｃ)电场作用下水分子受力机制

Ｆｉｇ􀆰 ４　 (ａ)Ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆ ｐｈｏｔｏｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｅｆｆｅｃｔꎬ(ｂ)ｅｎｅｒｇｙ ｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆ ｐｈｏｔｏｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｅｆｆｅｃｔꎬ
(ｃ) ｆｏｒｃｅ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｕｎｄｅｒ ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ｅｆｆｅｃｔ

光分子效应与光热效应机制不同. 在空气－液体界面处ꎬ可见光谱中光子被强烈吸收. 该过程模仿了

光电效应ꎬ但光分子效应不涉及电子跃迁ꎬ且能在水本身不能吸收的光谱范围内发生.
光分子效应提出了光子能量与水分子团簇间氢键的能量转化. 如图 ４(ｂ)所示ꎬ假设光子能量为 ｈωꎬ

氢键能量为 Δ１ꎬ那么一个光子的能量可以破坏 ｎ 个氢键ꎬ多余的能量转化为水分子逃逸出蒸发界面的动

能 Ｅｋ . 由于光是一种电磁波ꎬ光子在蒸发界面会形成电场ꎬ场强会发生梯度变化ꎬ从液相向气相逐渐增强.
如图 ４(ｃ)所示ꎬ由于水分子中氧原子带负电荷ꎬ在电场中会受到一个指向液相区域方向的力. 两个氢

原子带正电荷ꎬ在电场中会受到一个指向气相区域方向的力. 电场场强从液相向气相由低到高变化ꎬ水分

子蒸发时ꎬ氧原子和氢原子受到的电场力不平衡ꎬ施加给氢原子的电场力大于施加给氧原子的电场力ꎬ加
快了水分子逃逸出蒸发界面的速度ꎬ从而在宏观表现出蒸发速率提升的效果.

２　 结果与讨论

２.１　 液气相平衡模拟

在 ３００ Ｋ、３３０ Ｋ、３６０ Ｋ和 ３９０ Ｋ的温度下对 ５ ｎｍ×５ ｎｍ×４ ｎｍ的薄水层模型的液气相平衡时的密度

—３—
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分布进行了计算模拟ꎬ模拟结果如图 ５所示.

图 ５　 不同温度下薄水层模型的密度分布

Ｆｉｇ􀆰 ５　 Ｄｅｎｓｉｔｙ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｉｎ ｗａｔｅｒ ｌａｙｅｒ
ｍｏｄｅｌｓ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

根据质量密度分布可计算得到 ３００ Ｋ、３３０ Ｋ、３６０ Ｋ
和 ３９０ Ｋ所对应式(１)的蒸发界面区域中心坐标 ｚ０ 和蒸

发界面区域厚度 δ 以及式(２)中的 ｚ∗ ＝ ２.５ 和 ｚ∗ ＝ －１.５ꎬ
相关数值如表 １所示.

表 １　 密度分布的双曲正弦函数参数以及归一化坐标参数

Ｔａｂｌｅ １　 Ｈｙｐｅｒｂｏｌｉｃ ｓｉｎｅ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ａｎｄ ｎｏｒｍａｌｉｚｅｄ
ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ｄｅｎｓｉｔｙ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

温度 / Ｋ ｄ / Å δ / Å ｚ０ / Å ｚ∗ ＝ ２.５ / Å ｚ∗ ＝－１.５ / Å
３００ ４.７１３ ２.１４５ ４１.２３９ ５３.０２２ ３４.１７０
３３０ ４.６８１ ２.１３２ ４１.３６０ ５３.０６２ ３４.３３９
３６０ ４.６０２ ２.０９４ ４１.６９０ ５３.１９５ ３４.７８７
３９０ ４.５１４ ２.０５４ ４２.１００ ５３.３８５ ３５.３２９

　 　 从图 ５和表 １可看出随着温度的升高ꎬ蒸发界面区域的厚度越来越小. 液相区域边界和气相区域位置

的边界变化较小ꎬ且远小于一个水分子的大小. 故在水分子蒸发至真空层的分子动力学模拟中ꎬ液相界面

的坐标设置为 ３４ Åꎬ气相界面的坐标设置为 ５３ Å.
２.２　 自蒸发模拟

根据 ２.１获取的液相界面和气相界面坐标设置水自蒸发至真空层的液相区域和蒸发界面区域的大

小. 在 ３３０ Ｋ温度下ꎬ水分子自蒸发至真空层的分子动力学模拟中分子轨迹如图 ６所示. 在模拟初始阶段ꎬ
６号水分子由于模拟体系的不稳定ꎬ水分子间相互碰撞导致大量的水分子进入气相区域被删除ꎬ这段时间

内蒸发的水分子不计入蒸发过程. ２号水分子从液相区域底部移动至蒸发界面区域后ꎬ在液相界面反复碰

撞ꎬ最后未被蒸发至气相区域. １、３ 和 ５ 号水分子是液相区域中的水分子ꎬ最后蒸发至气相区域后被删

除. ４号水分子是蒸发界面区域的水分子ꎬ在蒸发界面区域和液相区域反复碰撞后ꎬ运动至气相区域后被

删除.
对水分子自蒸发至真空层模拟中的水分子个数 Ｎ随时间变化进行了统计ꎬ如图 ７所示. ３００ Ｋ、３３０ Ｋ、

３６０ Ｋ 和 ３９０ Ｋ温度下水蒸发的水分子数与时间的函数关系的斜率表示蒸发速率ꎬ斜率越陡意味着蒸发

越快. 温度为 ３００ Ｋ 时水分子减少的数量最少ꎬ表明在该温度下水蒸发最慢. 随着温度的增高ꎬ蒸发速率

逐渐提高. 由于 ３９０ Ｋ高于水的沸点ꎬ水分子快速离开液相区域ꎬ与实验吻合.
根据水分子丢失个数与时间的函数关系(图 ７)可计算出不同温度下水蒸发速率的具体数值. 在温度

为 ３００ Ｋ时ꎬ蒸发速率非常低ꎬ为 １.３ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｓ)ꎻ随着温度升高到 ３３０ Ｋ 和 ３６０ Ｋꎬ蒸发速率逐渐增大至

１５.１ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｓ)和 ５５.７ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｓ) . 在温度达到 ３９０ Ｋ时ꎬ蒸发速率陡然提升ꎬ为 ２２１.２ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｓ) . 该曲

线显示温度和蒸发速率之间呈非线性关系. 当温度接近沸点时ꎬ蒸发速率增加得更快.

图 ６　 水分子蒸发轨迹

Ｆｉｇ􀆰 ６　 Ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅ ｅｖａｐｏｒａｔｉｏｎ ｔｒａｊｅｃｔｏｒｙ
图 ７　 不同温度下水分子个数变化

Ｆｉｇ􀆰 ７　 Ｃｈａｎｇｅｓ ｉｎ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ
ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

２.３　 光分子效应模拟

光分子效应理论提出液体水中的水分子团簇在可见光的照射下ꎬ会被光子在蒸发界面处裂解. 光在

—４—
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图 ８　 电场形式与梯度变化

Ｆｉｇ􀆰 ８　 Ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ｐａｔｔｅｒｎ ａｎｄ ｇｒａｄｉｅｎｔ ｖａｒｉａｔｉｏｎ

蒸发界面形成场强变化的电场ꎬ但并未给出电场场强

变化的形式. 本文中设置了正弦函数形式的电场梯度ꎬ
并将液相和气相的电场强度分别设置为 ０.０１ Ｖ / Å 和

０.１ Ｖ / Åꎬ如图 ８所示.
０.０１~０.１ Ｖ / Å 梯度电场作用下水分子数量变化

如图 ９( ａ)所示ꎬ需要说明的是电场在自蒸发进行到

２００ ｐｓ时施加. 在 ３３０ Ｋ、３６０ Ｋ和 ３９０ Ｋ温度下ꎬ电场

作用大幅提升了蒸发速率ꎬ导致液相区域的水分子数

目降低速度过快ꎬ从而使得液相区域水体崩溃ꎬ故只统

计了崩溃前的蒸发速率ꎬ如图 ９( ｂ)所示. 在温度为

３００ Ｋ时ꎬ蒸发速率为 １０.９ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｓ)ꎬ与不加电场相

比提升了 ８３８.５％. 随着温度升高到 ３３０ Ｋ 和 ３６０ Ｋꎬ蒸发速率逐渐增大ꎬ分别为 ２４.６ ｋｇ / (ｍ２􀅰ｓ)和 ８９.４
ｋｇ / (ｍ２􀅰ｓ)ꎬ分别提升了 １６２.９％和 １６０.５％. 在温度达到 ３９０ Ｋ时ꎬ达到常压下水的沸点ꎬ蒸发速率为 ２９０.１
ｋｇ / (ｍ２􀅰ｓ)ꎬ提升了 １３１.２％. 随着温度的上升ꎬ电场作用对水蒸发速率的提升呈现削弱的效果ꎬ与光分子

效应中提出的光分子蒸发速率随温度的提升而降低相吻合.

图 ９　 (ａ)在电场作用下不同温度下水分子个数变化ꎬ(ｂ)施加电场前后不同温度下水蒸发速率

Ｆｉｇ􀆰 ９　 (ａ)Ｃｈａｎｇｅｓ ｉｎ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ ｕｎｄｅｒ ｔｈｅ ａｃｔｉｏｎ ｏｆ ａｎ ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄꎬ
(ｂ)ｗａｔｅｒ ｅｖａｐｏｒａｔｉｏｎ ｒａｔｅｓ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ ｂｅｆｏｒｅ ａｎｄ ａｆｔｅｒ ａｐｐｌｙｉｎｇ ａｎ ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ

３　 结论

基于分子动力学模拟ꎬ本文研究了梯度电场作用下水蒸发特性ꎬ结论如下:
(１)液气相平衡模拟中ꎬ水分子质量密度呈现双曲正切函数分布. 随着温度的升高ꎬ蒸发界面区域的

厚度越来越小.
(２)自蒸发模拟中ꎬ温度和蒸发速率之间呈非线性关系. 随着温度的升高ꎬ蒸发速率提升的更快ꎬ且当

温度接近沸点时ꎬ蒸发速率相对于温度的变化率显著增加ꎬ表明存在相变.
(３)梯度电场作用使得水蒸发速率得到大幅提升ꎬ且随着温度的上升ꎬ电场作用对水蒸发速率的提升

效果明显减弱.
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