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【摘　 要】 　 为优化气凝胶结构，降低气凝胶等效热导率，在大规模原子 ／分子并行模拟器

（ＬＡＭＭＰＳ）中加入力场、原子模型，以及升温、冷却等计算模块，精确模拟二氧化硅气凝胶吸附水分

子和传热过程。 结果表明：随着含水量增加，二氧化硅气凝胶对水分子的吸附量逐渐增多，表现为吸

附量先急剧增长，后趋于稳定。 升高温度，水分子热运动加剧，导致二氧化硅气凝胶对水分子的吸附

量减少，自由水分子数量增多。 增大压力，水分子与二氧化硅气凝胶碰撞频率增加，造成二氧化硅气

凝胶对水分子的吸附量增加。 增加含水量、降低温度时，一方面水分子之间相互挤压促使更多水分

子渗入二氧化硅气凝胶内部，另一方面水分子热运动减缓不利于其逃出气凝胶孔隙，最终导致二氧

化硅气凝胶体系的数密度增加。 二氧化硅气凝胶因吸附水分子形成水膜，水膜构成“水桥”，随着含

水量增加，“水桥”之间连通性增强，接触面积增大，造成二氧化硅气凝胶等效热导率增加，隔热性能

下降。
【关键词】 　 二氧化硅气凝胶；　 吸附量；　 水分子；　 含水量；　 热导率
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０　 引　 言

　 　 随着全球能源消费的持续增长，提升能源利用

效率已成为碳减排的关键策略［１］。 轻质高效的隔

热材料能够显著提高能源利用效率。 气凝胶因其超

轻、低热导率、高比表面积等优异特性，被认为是一

种理想的隔热材料［２］。 在安全领域，气凝胶凭借极

低的导热系数，有效阻断能量传递路径，减缓火势蔓

延速度［３］。 在航空航天领域，气凝胶避免飞行器主

体结构及内部仪器设备遭受热侵蚀，能有效提高飞

行器的等效载荷［４］。 在建筑领域，气凝胶应用于建

筑物内外墙、仓储以及门窗玻璃等，可有效降低热量

传输，实现建筑节能［５］。 在石油化工领域，气凝胶

可对热力管道进行保温，减少热量损失和管裂的

发生［６］。
气凝胶种类丰富，主要包括二氧化硅气凝胶、氧

化铝气凝胶、氧化锆气凝胶、炭气凝胶等。 其中，二
氧化硅气凝胶化学性质稳定、隔热能力突出，具有超

低的介电常数和良好的透光性，吸附能力更优，环保

无毒，拥有高孔隙率、高比表面积、低密度、低热导率

等优异特性。 然而，气凝胶的高比表面积特性致使

潮湿环境下水分子容易吸附于气凝胶纳米骨架，形
成吸附层，这不仅增大了骨架间的接触面积，也削弱

了其隔热性能。 Ｚｈａｎｇ Ｈｕ 等［７］基于瞬态平面热源

法（Ｔｒａｎｓｉｅｎｔ Ｐｌａｎｅ Ｓｏｕｒｃｅ，ＴＰＳ）测试了二氧化硅气

凝胶在相对湿度 １５％ ～ ９０％时的等效热导率，发现

增加湿度，二氧化硅气凝胶吸附水量和等效热导率

均增加。 Ｃｈｅｎ Ｙｕ等［８］使用 ＴＰＳ⁃２５００Ｓ 热常数分析

仪测量了含水量对二氧化硅气凝胶等效热导率的影

响，结果表明：增加含水量，二氧化硅气凝胶等效热

导率增加。 Ｂｊｕｒｓｔｒöｍ 等［９］采用瞬态热带法测试了

孔隙率、含水量、气压和温度对二氧化硅气凝胶等效

热导率的影响，发现增加孔隙率，气凝胶等效热导率

降低，增加含水量、气压、温度时，气凝胶等效热导率

均增加。
分子动力学方法作为试验方法的补充，在揭示

纳米尺度下的流动和传热方面具有独特优势。
Ｃｏｑｕｉｌ等［１０］采用非平衡分子动力学方法，研究了孔

径和孔隙率对二氧化硅气凝胶热导率的影响，发现

热导率与孔径无关，仅取决于孔隙率。 Ｍａｈａｊａｎ
等［１１］将团簇划分为同心壳估计二氧化硅纳米颗粒

的热导率，得出 ６００ 个原子的二氧化硅纳米颗粒平

均热导率为 ０􀆰 ５８９ Ｗ ／ （ｍ·Ｋ）。 Ｍｏｒｔｈｏｍａｓ 等［１２］结

合非平衡分子动力学和热传导扩散方程计算了二氧

化硅气凝胶密度在 ２５０ ～ ２ ２５５ ｋｇ ／ ｍ３ 时的热导率，
发现热导率与密度之间呈幂律关系。

综上，尽管前人通过试验获得了含水量对二氧

化硅气凝胶等效热导率的影响特征，然而，水分子在

气凝胶表面的吸附过程发生在纳米尺度，试验手段

难以捕捉到水分子的吸附过程，导致宏观试验现象

背后的深层物理机制仍不明晰。 目前，分子动力学

方法研究二氧化硅气凝胶多限于无水条件，针对潮

湿环境下二氧化硅气凝胶吸附和传热特征的研究鲜

有报道。 鉴于此，鉴于此，笔者拟在大规模原子 ／分
子 并 行 模 拟 器 （ Ｌａｒｇｅ⁃ｓｃａｌｅ Ａｔｏｍｉｃ ／ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｍａｓｓｉｖｅｌｙ Ｐａｒａｌｌｅｌ Ｓｉｍｕｌａｔｏｒ，ＬＡＭＭＰＳ）中自编程加

·２３１·
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入力场、原子模型、边界条件等模块，精确模拟二氧

化硅气凝胶吸附水分子和传热过程，揭示潮湿环境

下二氧化硅气凝胶吸附和传热机制，以期优化气凝

胶结构，增强气凝胶隔热性能。

１　 二氧化硅及水模型构建与验证

１􀆰 １　 二氧化硅原子模型构建

　 　 分子动力学采用 β⁃Ｃｒｉｓｔｏｂａｌｉｔｅ 作为初始结构，
如图 １ａ 所示，Ｎｏｓｅ⁃Ｈｏｏｖｅｒ 热浴法［１３］ 用于温度控

制。 二氧化硅之间势能作用采用 Ｔｅｒｓｏｆｆ 势函数，如
下式：

Ｕ ＝ ｆ ｃ（ ｒｉｊ）［ＶＲ（ ｒｉｊ） ＋ ｂｉｊＶＡ（ ｒｉｊ）］ （１）
式中： ｆ ｃ（ ｒｉｊ） 为平滑限制原子间的短程作用； ｒｉｊ 为
原子 ｉ 与原子 ｊ 之间的实际距离； ｂｉｊ 为原子 ｉ 和 ｊ 单
调递减的键序。

ＶＲ（ ｒｉｊ） ＝ Ａｉｊｅｘｐ（ － γｉｊｒｉｊ） （２）
ＶＡ（ ｒｉｊ） ＝ Ｂ ｉｊｅｘｐ（ － μｉｊｒｉｊ） （３）

ｆ ｃ（ ｒｉｊ）

１ ｒｉｊ ＜ ｓｉｊ
１
２
＋ １
２
ｃｏｓ π

ｒｉｊ － Ｒ ｉｊ

Ｓｉｊ － Ｒ ｉｊ

æ

è
ç

ö

ø
÷ Ｒ ｉｊ ＜ ｒｉｊ ＜ Ｓｉｊ

０ ｒｉｊ ＞ Ｓｉｊ

ì

î

í

ï
ïï

ï
ïï

（４）
式中： ＶＲ（ ｒｉｊ） 为排斥势项； ＶＡ（ ｒｉｊ） 为吸引势项； Ａｉｊ ＝
（Ａｉ ＋ Ａ ｊ） １ ／ ２ 为排斥势的强度参数； Ａｉ、Ａ ｊ 为硅、氧的

排斥势参数； Ｂ ｉｊ ＝ （Ｂ ｉ ＋ Ｂ ｊ） １ ／ ２ 为吸引势的强度参

数； Ｂ ｉ、Ｂ ｊ 为硅、氧的吸引势参数； γｉｊ ＝
γｉ ＋ γ ｊ

２
为排

斥势的衰减系数； μｉｊ ＝
μｉ ＋ μ ｊ

２
为吸引势的衰减系

数； Ｒ ｉｊ ＝ （Ｒ ｉＲ ｊ） １ ／ ２为内截断距离； Ｓｉｊ ＝ （ＳｉＳ ｊ） １ ／ ２为外

截断距离。
使用 ０􀆰 ５ ｆｓ（０􀆰 ５ ｆｓ ＝ ０􀆰 ５×１０－１５ ｓ）时间步长的

Ｖｅｒｌｅｔ算法求解牛顿运动方程。 初始温度设置为

１ ８００ Ｋ。 采用正则系综，耦合常数设置为 １ ｐｓ，将
初始结构以 １×１０１２ Ｋ ／ ｓ的升温速率加热至 ５ ０００ Ｋ，
使晶体结构在高温下瓦解熔化成无序状态，随后在

５ ０００ Ｋ高温下保持模拟体系运行 ５ ｎｓ，确保二氧化

硅完全熔化并达到平衡，并以 １×１０１１ Ｋ ／ ｓ 的降温速

率逐渐降温至 ３００ Ｋ，并在此温度下弛豫得到稳定

的无定型二氧化硅，如图 １ｂ 所示，其密度为 ２􀆰 ２１
ｇ ／ ｃｍ３。 这与 Ｐａｔｉｌ 等［１４］通过分子模拟得出的无定

型二氧化硅密度 ２􀆰 ２ ｇ ／ ｃｍ３ 十分吻合。

图 １　 二氧化硅原子模型

Ｆｉｇ． １　 Ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｓｉｌｉｃａ ａｔｏｍｓ

１􀆰 ２　 二氧化硅原子模型验证

　 　 为验证生成的无定型二氧化硅原子模型的准确

性，计算径向分布函数 ｇ（ ｒ），如下式：

ｇ（ ｒ） ＝ Ｖ
Ｎ
∑
Ｎｉ

ｉ ＝ １
Ｎｉ（ ｒ）

４πｒ２Δｒ

æ

è

ç
ç

ö

ø

÷
÷

（５）

式中：Ｖ 为体积；Ｎ 为原子总数量；Ｎｉ 为以原子 ｉ 为
中心在 ｒ 到 Δｒ ＋ ｒ “球壳”内的原子总数量； （） 为整

个模拟时间平均。
图 ２为无定型二氧化硅径向分布函数，发现 Ｓｉ⁃

Ｏ键、Ｓｉ⁃Ｓｉ键以及 Ｏ⁃Ｏ键的长度分别为 １􀆰 ６、３􀆰 １ 和

２􀆰 ６ Å，这与ＭＵＮＥＴＯＨ［１５］得出的 Ｓｉ⁃Ｏ键、Ｓｉ⁃Ｓｉ键以

及 Ｏ⁃Ｏ 键的长度分别为 １􀆰 ７、３􀆰 ２ 和 ２􀆰 ６ Å 高度吻

合，验证了二氧化硅原子模型的正确性。

图 ２　 无定型二氧化硅径向分布函数

Ｆｉｇ． ２　 Ｒａｄｉａｌ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ
ａｍｏｒｐｈｏｕｓ ｓｉｌｉｃａ

１􀆰 ３　 水分子吸附模型构建

　 　 水分子之间长程库伦相互作用采用 ＰＰＰＭ
（Ｐａｒｔｉｃｌｅ⁃Ｐａｒｔｉｃｌｅ⁃Ｐａｒｔｉｃｌｅ⁃Ｍｅｓｈ）算法［１６］，如下式：

Ｕｖ ＝
ｑｉｑ ｊ

４πε０ｒｉｊ
（６）

式中： Ｕｖ 为长程库仑相互作用；ｒｉｊ 为原子之间距离；
ｉ、ｊ 分别为模型中不同的原子； ε０ 为介电常数；ｑｉ、
ｑ ｊ 为 ｉ 和 ｊ 原子的电荷量。

·３３１·
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短程相互作用范德华力选用 Ｌｅｎｎａｒｄ⁃Ｊｏｎｅｓ（１２
－６）势函数，如下式：

Ｕ（ ｒｉｊ） ＝
４εｉｊ

σｉｊ

ｒｉｊ
æ

è
ç

ö

ø
÷

１２

－
σｉｊ

ｒｉｊ
æ

è
ç

ö

ø
÷

６
é

ë
ê
ê

ù

û
ú
ú ｒｉｊ ＜ ｒｃ

０ ｒｉｊ ≥ ｒｃ

ì

î

í

ï
ï

ïï

（７）

式中： εｉｊ 为势能最低点与零势能的差值； σｉｊ 为原子

之间平衡距离； ｒｃ 为截断半径，设置为 １０ Å。
二氧化硅－水分子之间的力场采用水接触角力

场（Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ａｔ ＨＡＲｖａｒｄ Ｍａｃｒｏｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ，
ＣＨＡＲＭＭ）。 水分子质量 ｍｗ 与二氧化硅质量 ｍｓ 成

比例，即 ｍｗ ＝ ｗ × ｍｓ ，ｗ 为含水量。 根据二氧化硅

质量，计算插入水分子数量。 构建不同含水量的二

氧化硅气凝胶初始结构，体系大小 ３００ Å×１５０ Å×
１５０ Å，如图 ３所示。

图 ３　 不同含水量下二氧化硅气凝胶初始结构

Ｆｉｇ． ３　 Ｉｎｉｔｉａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｓｉｌｉｃａ ａｅｒｏｇｅｌｓ ｗｉｔｈ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｗａｔｅｒ ｃｏｎｔｅｎｔｓ

１􀆰 ４　 水分子吸附模型验证

　 　 水分子靠近二氧化硅时，受到的作用力为：①水

分子之间作用力（如氢键、范德华力等）；②二氧化

硅表面短程作用力。 当水分子与二氧化硅相对距离

小于两者之间短程相互作用时，会被二氧化硅表面

“捕捉”，形成较稳定的吸附层；反之，当水分子与二

氧化硅相对距离较大且其动能足以克服与二氧化硅

之间相互作用力时，被视为自由水分子。 吸附水分

子和自由水分子识别如图 ４所示。

图 ４　 吸附水分子和自由水分子识别

Ｆｉｇ． ４　 Ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ ａｄｓｏｒｂｅｄ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ
ａｎｄ ｆｒｅｅ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

体系达到饱和吸附后，二氧化硅气凝胶表面已

无法吸附更多水分子，计算体系的相对湿度 Φ［１７］，

如下式：
Φ ＝ ＰＭ ／ ＰＥ （８）

式中：ＰＭ 为体系水分子压力；ＰＥ 为体系饱和压力。
水分子吸附量为 Ｇ，如下式：

Ｇ ＝ ｍａ ／ ｍｓ （９）
式中： ｍａ 为吸附水分子质量， ｍａ ＝ Ｎ × ｍｈ ；Ｎ 为吸

附水分子数量； ｍｈ 为一个水分子质量。
计算温度为 ３２８ Ｋ、相对湿度为 ０％～９５％，二氧

化硅气凝胶对水分子吸附量的影响，如图 ５ 所示。
发现增加相对湿度，水分子吸附量呈增长趋势，这与

Ｚｈａｎｇ Ｈｕ等［７］的试验数据吻合，验证了水分子吸附

模型的正确性。

图 ５　 不同相对湿度下二氧化硅气凝胶对水

分子吸附量的影响

Ｆｉｇ． ５　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｈｕｍｉｄｉｔｙ ｏｎ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｃａｐａｃｉｔｙ ｏｆ ｓｉｌｉｃａ ａｅｒｏｇｅｌｓ ｔｏ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

２　 含水气凝胶吸附与传热特征探讨

２􀆰 １　 含水量对水分子吸附量的影响

　 　 计算温度为 ３４０ Ｋ，不同含水量下二氧化硅气

凝胶对水分子吸附量的影响，如图 ６ 所示。 由图 ６
可知：增加含水量，水分子吸附量增多。 ０ ～ ５００ ｐｓ
时，水分子吸附量急剧增长；５００ ｐｓ 左右，水分子吸

附量趋于稳定；１ ０００ ｐｓ 后，系统进入稳定平衡状

态。 这一现象归因于：初始阶段，二氧化硅气凝胶表

面具有大量未占据的吸附位点，水分子与二氧化硅

气凝胶表面存在强烈的相互作用，水分子被这些位

点迅速吸附，形成团簇。 随着吸附时间延长，二氧化

硅气凝胶表面可用的吸附位点被水分子占据，因此，
吸附量保持在一个稳定的最大值。 图 ７为含水量为

５％和 ６０％时，二氧化硅气凝胶对水分子的吸附

过程。

·４３１·
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图 ６　 不同含水量下二氧化硅气凝胶对水分子的

吸附量随时间变化特征

Ｆｉｇ． ６　 Ｖａｒｉａｔｉｏｎ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ
ｃａｐａｃｉｔｙ ｂｙ ｓｉｌｉｃａ ａｅｒｏｇｅｌｓ ｏｖｅｒ ｔｉｍｅ ｕｎｄｅｒ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｗａｔｅｒ ｃｏｎｔｅｎｔｓ

图 ７　 含水量为 ５％和 ６０％时，二氧化硅气凝胶对

水分子的吸附过程

Ｆｉｇ． ７　 Ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｓｉｌｉｃａ ａｅｒｏｇｅｌｓ ｏｎ ｗａｔｅｒ
ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｗｉｔｈ ｗａｔｅｒ ｃｏｎｔｅｎｔｓ ｏｆ ５％ ａｎｄ ６０％

２􀆰 ２　 温度对水分子吸附量的影响

　 　 当温度为 ３００、３４０、３８０ Ｋ 时，二氧化硅气凝胶

对水分子吸附量的影响，如图 ８ 所示。 从图 ８ 可以

看出，升高温度，二氧化硅气凝胶对水分子的吸附量

减小。 这是因为升高温度，水分子热运动加剧，水分

子更容易克服吸附力，从二氧化硅气凝胶表面脱附

下来，这与 Ｚｈａｎｇ Ｈｕ等［７］的试验结论一致。 图 ９为
含水量 ５％时，不同温度下二氧化硅气凝胶对水分

子吸附的最终形态，发现温度为 ３００和 ３４０ Ｋ时，水
分子被二氧化硅气凝胶全部吸附，温度升高到

３８０ Ｋ时，体系内存在自由水分子。 这是因为升温

加速水分子热运动，不利于水分子吸附。

图 ８　 不同温度下二氧化硅气凝胶对水分子吸附量的影响

Ｆｉｇ． ８　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｏｎ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｃａｐａｃｉｔｙ
ｏｆ ｓｉｌｉｃａ ａｅｒｏｇｅｌｓ ｔｏ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

图 ９　 含水量为 ５％时，不同温度下二氧化硅气凝胶

吸附水分子的最终形态

Ｆｉｇ． ９　 Ｓｔａｂｌｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｆｏｒｍｓ ｏｆ ｓｉｌｉｃａ ａｅｒｏｇｅｌｓ ｆｏｒ
ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ ｗｉｔｈ

ｗａｔｅｒ ｃｏｎｔｅｎｔ ｏｆ ５％

２􀆰 ３　 压力对水分子吸附量的影响

　 　 计算含水量为 １０％，温度为 ３００、３４０、３８０ Ｋ时，
压力对二氧化硅气凝胶吸附水分子的影响，如图 １０
所示。 由图 １０可知：相同温度下，增加压力，二氧化

硅气凝胶对水分子的吸附量增加，导致体系中游离

态水分子数量减少。 这是因为增加压力，水分子与

二氧化硅气凝胶的碰撞频率增加，水分子在气凝胶

孔隙中扩散速率加快，使得水分子迅速渗透到孔隙

中，加速了吸附位点的饱和。 不同温度和压力下二

氧化硅气凝胶对水分子吸附量的影响如图 １１所示，
由图 １１可知：相同压力下，升高温度，二氧化硅气凝

胶对水分子的吸附量减少。 这是因为温度升高，水
分子动能增加，导致水分子从二氧化硅气凝胶表面

脱附，水分子吸附量减少，吸附能力减弱。

２􀆰 ４　 含水量和温度对体系数密度的影响

　 　 图 １２ 为含水量为 １％和 ５０％，温度为 ３４０ 和

３８０ Ｋ条件下，二氧化硅气凝胶体系的数密度（数密

度指单位体积内的粒子数目，可用来区分不同物质

分布状态）。 从图 １２ 可以看出，数密度与含水量密

·５３１·
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图 １２　 温度为 ３４０、３８０ Ｋ，含水量为 １％和 ５０％时，体系的数密度

Ｆｉｇ． １２　 Ｎｕｍｂｅｒ ｄｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ｓｙｓｔｅｍ ａｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ ｏｆ ３４０ ａｎｄ ３８０ Ｋ， ａｎｄ ｗａｔｅｒ ｃｏｎｔｅｎｔｓ ｏｆ １％ ａｎｄ ５０％

图 １０　 温度为 ３４０ Ｋ 时，不同压力下二氧化硅

气凝胶吸附水分子的最终形态

Ｆｉｇ． １０　 Ｓｔａｂｌｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｆｏｒｍｓ ｏｆ ｓｉｌｉｃａ ａｅｒｏｇｅｌｓ
ｆｏｒ ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｒｅｓｓｕｒｅｓ ｗｉｔｈ

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｏｆ ３４０ Ｋ

切相关，含水量越高，数密度越大。 这是因为水分子

含量较高时，水分子不仅受到二氧化硅气凝胶强烈

的吸附作用，还面临吸附水分子间的相互挤压，这种

分子间的相互作用促使更多水分子渗入到二氧化硅

气凝胶内部，填充到孔隙中。 相同含水量条件下，温
度升高，体系的数密度减小。 这是由于部分水分子

因热运动逃出原有孔隙，导致该区域数密度降低。
总体而言，升温抑制水分子吸附，使得游离态水分子

数量增多。

２􀆰 ５　 含水量对二氧化硅气凝胶等效热导率的影响

　 　 二氧化硅气凝胶等效热导率表示为：

图 １１　 不同温度和压力下二氧化硅气凝胶

对水分子吸附量的影响

Ｆｉｇ． １１　 Ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｆ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ａｎｄ ｐｒｅｓｓｕｒｅ ｏｎ
ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｃａｐａｃｉｔｙ ｏｆ ｓｉｌｉｃａ ａｅｒｏｇｅｌｓ ｆｏｒ

ｗａｔｅｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

λｅ ＝ ζｗ ＋ λｋ （１０）
式中： ζ 为拟合系数； λｋ 为含水量为 ０时的热导率。

λｋ ＝
４
πｄＲｒ

（１１）

Ｒｒ ＝
ΔＴ
Ｑｃ

（１２）
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式中： ΔＴ 为热源和热汇之间温差； Ｑｃ 为 ２区域能量

交换率； Ｒｒ 为热阻； ｄ 为二氧化硅气凝胶粒径。
图 １３为含水量对二氧化硅气凝胶等效热导率

的影响，由图 １３可知：增加含水量，二氧化硅气凝胶

等效热导率增加，这与 Ｃｈｅｎ Ｙｕ 等［８］试验得出的二

氧化硅气凝胶等效热导率随水分子吸附量增加而增

加的结论一致。 含水量较低时，二氧化硅气凝胶热

传导主要依赖于二氧化硅之间接触导热，随着水的

加入，水分子在二氧化硅气凝胶表面吸附形成水膜，
这些水膜构成“水桥”增加了二氧化硅气凝胶之间

的等效接触面积，使得导热能力迅速增强；进一步增

图 １３　 含水量对二氧化硅气凝胶等效热导

率的影响

Ｆｉｇ． １３　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｗａｔｅｒ ｃｏｎｔｅｎｔ ｏｎ ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ
ｔｈｅｒｍａｌ ｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ ｏｆ ｓｉｌｉｃａ ａｅｒｏｇｅｌｓ

加含水量，二氧化硅气凝胶之间的“水桥”相互连

通，形成面接触，导热能力进一步增强；然而随着二

氧化硅气凝胶吸附水逐渐饱和，增加含水量，二氧化

硅气凝胶等效热导率增幅变缓。 这一现象有力地证

明了多孔材料中液相导热扮演着举足轻重的角色。
二氧化硅气凝胶吸水后，其原有的优良绝热性能会

显著下降，水分子的存在明显削弱了二氧化硅气凝

胶的隔热效果。

３　 结　 论

　 　 １） 增加含水量，二氧化硅气凝胶对水分子的吸

附量增加。 随着吸附进行，二氧化硅气凝胶对水分

子的吸附量呈现先急剧增长，后趋于饱和的态势。
２） 升高温度，水分子热运动加剧，水分子更容

易克服吸附力从二氧化硅气凝胶表面脱附，造成二

氧化硅气凝胶对水分子的吸附量减小。 增大压力，
水分子与二氧化硅气凝胶碰撞频率增加，导致二氧

化硅气凝胶对水分子的吸附量增大。
３） 含水量越高，水分子越相互挤压渗入二氧化

硅气凝胶内部，导致体系数密度增大。 升高温度，水
分子因热运动逃出气凝胶孔隙，造成体系数密度

减小。
４） 随着含水量增加，二氧化硅气凝胶中“水

桥”接触面积逐渐增加，二氧化硅气凝胶等效热导

率增大，绝热性能下降。
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