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纳米粒子堆垛模型及其热喷涂传热数值分析 

沈理达, 田宗军, 刘志东, 赵剑峰, 黄因慧 

(南京航空航天大学 机电学院，南京  210016) 

摘 要：将纳米粒子团聚大颗粒进行抽象处理，提出以理想堆垛结构为假设的纳米团聚颗粒模型。以 ANSYS 有 

限元软件为平台，模拟  Al2O3­13%TiO2(质量分数)团聚纳米颗粒在热喷涂环境下的传热过程，分析传热时间、团 

聚颗粒直径和孔隙率等对传热的影响, 并分析团聚颗粒在热喷涂传热后的组织结构差异。结果表明：在一定传热 

条件下，纳米团聚颗粒可以保持部分纳米粒子或长大为亚微米晶形态，且团聚颗粒直径越大，这类组织就越容易 

形成，而团聚颗粒孔隙率在 0.48以下时，对组织形态的影响较弱。 
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Stacking model of nano­particles and 
heat transfer numerical analysis under thermal spraying conditions 
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Abstract:  According  to  the  agglomerated  structure  of  nano­particles,  a  novel  assumption  structure  model  based  on 
ideal stacking structure was proposed. The temperature field of agglomerated structure Al2O3­13%TiO2  (mass fraction) 

particle  under  thermal  spraying  conditions  was  simulated  by  using  the  finite  element  analysis  tool  of  ANSYS.  The 
influence of heat transfer time, agglomerated particle diameter and porosity were separately analyzed. The differences in 

microstructure were  also  experimentally  analyzed  after heat  transfer  in  the  thermal  spraying. The  results  confirm  that, 
under  certain  heat  transfer  conditions,  the  agglomerated  nano­particles  can  be  partially  maintained  or  grow  into 

sub­micron crystal. And the larger the diameter of agglomerated particle is, the easier the formation of such organization 
is. In addition, the influence of the porosity becomes weak when it is below 0.48. 
Key words: agglomerated nano­particles; heat transfer; thermal spraying; numerical analysis 

纳米粒子是纳米材料中最重要应用形式之一，微 

小粒子之间的范德华力、氢键和静电等作用力会促使 

团聚的形成。在某些领域如纳米粒子的分散复合，团 

聚具有一定的负面影响 [1] ，但是在一些经历高温变化 

的应用环境，如激光烧结、热喷涂和热等静压等加工 

条件下，可控的团聚工艺成为获得良好纳米结构的重 

要途径。将易于团聚的纳米粒子在一定工艺下，预制 

成微粒量级的球形颗粒是近年新材料制备领域的热 

点 [2−5] ， 这种新材料在应用中既可以避免纳米粒子在自 

然团聚下形成的松散结构，又可以增加颗粒流动性、 

颗粒质量和均匀性等， 既实现了纳米粒子的方便应用， 

又有助于保持团聚颗粒内部纳米粒子的功能特性。这 

类预制的团聚纳米颗粒在涂层、再制造和零件成形等 

领域具有极大的应用潜力，对其在不同高温加工中的 

纳米粒子生长控制工艺需要展开研究。 

目前针对高温作用下的微小颗粒传热过程分析较 
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少，也难于直接检测，而借助数值计算进行分析成为 

一种思路。但围绕纳米粒子团聚颗粒的分析很少 [6−7] ， 

本文作者提出一种基于纳米粒子堆垛结构分析的新研 

究思路， 对纳米团聚颗粒的传热特征进行了理论分析。 

1  理想堆垛模型建立 

1.1  纳米粒子堆垛模型 

纳米团聚颗粒可由多种方法制备 [2−5] ， 不同的处理 

工艺会产生不同的团聚效果， 但一般都处理成如图 1(a) 
所示的球形， 图 1(b)所示为该团聚颗粒内部的 FESEM 
像，粒径约 50 nm的粒子紧密聚集，由于是破坏球体 

后的观察结果，因此实际的致密程度还要大些。 

图  1  纳米结构团聚球体形貌和球体内部粒子堆聚结构的 

FESEM像 

Fig.1  Over morphology (a) and FESEM image (b) of internal 

morphology of agglomerated nano­particles 

直接对团聚颗粒进行数值分析是不可行的， 因此， 

本文作者提出了纳米粒子堆垛抽象模型。主要有两点 

抽象：1) 纳米粒子抽象为粒径相等的小球体；2) 纳 

米粒子在空间各向上互相接触。图 2 所示为 3 种典型 

堆垛方式，从左至右可以依次为简单立方、体心立方 

和面心立方堆垛结构(参照晶体结构描述方法)。其中， 

图 2  抽象堆垛结构示意图 

Fig.2  Schematic  diagram  showing  ideal  stacking  structures: 

(a),  (a′)  Simple  cubic;  (b),  (b′)  Body­centered  cubic;  (c),  (c′) 

Face­centered cubic 

图  2(a)所示的简单立方与图  2(c)所示的面心立方可认 

为是三维接触排列时的两个极端。 

如果将堆垛模型考虑成固相粒子与气相孔隙，那 

么表 1所示为上述 3 种堆垛结构的孔隙率大小，分别 

为 0.48、0.32和 0.26。通过模型抽象获得了纳米团聚 

球体孔隙率分布在 0.26和 0.48之间的结论， 实际孔隙 

率则在  0.26  之上分布。本试验所用原料是美国 

Inframat 牌号为  sp2613P 的 Al2O3/TiO2 团聚颗粒，其 

松装密度为 2 g/cm 3 。事实上，如果按照类似于纳米团 

聚体的球形堆垛假设团聚球体的堆积，体心立方的最 

终孔隙率应为 54%，这和松装密度与理论密度的比值 

是非常接近的。 

表 1  堆垛结构与孔隙率对应关系 

Table 1  Relationship between stacking structure and porosity 

Structure  Porosity, φ 

Simple cubic  0.48 

Body­centered cubic  0.32 

Face­centered cubic  0.26 

1.2  孔隙率与热物性参数 

堆垛结构模型可以认为是多孔连续固相的整体结 

构 [8] ，对其进行数值计算可以采用宏观下的边界条件 

进行计算，从而变通解决了单一纳米尺度粒子数值计 

算困难的问题。具体到传热过程分析，主要考虑如下 
2种形式：1) 气相和固相纳米粒子之间的辐射传热； 
2) 纳米粒子与纳米粒子之间的接触传热。 多孔结构下 

的热物性参数则可采用麦氏方程计算，实现比热容和 

密度等参数的换算 [9] ：
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式中：φ为孔隙率；λ1 为致密材料导热系数；λ2 为换算 

材料导热系数；p1 为致密材料的密度或比热容等热特 

性参数；p2 为换算材料的密度或比热容等。 

2    ANSYS 数值计算 

2.1  热喷涂传热环境 

热喷涂传热环境是最接近理想传热的真实加工环 

境之一 [10−11] 。图 3所示为热喷涂示意图，团聚颗粒在 

高速气流带动下获得大速度，在热场中以漂浮的状态 

穿越，整个球体表面的传热条件几乎完全一致。因此， 

本文作者也选择该方法作为数值模拟的传热环境。 

图 3  热喷涂纳米团聚颗粒传热环境 

Fig.3  Schematic  diagram  of  thermal  spraying  agglomerated 

nano­particles 

2.2  数值计算几何模型 

在 ANSYS中， 充分利用对称性原理， 采用 1/8 球 

体建模，并采用较小的网格尺寸进行网格划分，以获 

得较高的计算精度，此外，鉴于粉末表层有较高的温 

度梯度，对模型表面采用细网格划分，建立的有限元 

网格模型如图 4所示。 

对于球形纳米团聚体颗粒，由于球体受热均匀， 

以球心为坐标原点，球内不同位置处的温度变化可用 

一维热传导方程来描述 [6,12] ： 
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式中：ρ为密度；T为环境温度；r为到粉末中心的距 

离；λ 为热导率；c 为质量比热容；H 为相变(熔化) 
潜热。

在粉末表面为等离子体与粉末热交换，即： 
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式中：R 为粉末半径；Tp 为粉末表面温度；Tf 为粉末 

周围等离子体温度；α为等离子体换热系数。 

对于相变潜热，通过定义材料随温度变化的热焓 

来考虑熔化和凝固潜热的，即： 

d H c T ρ = ∫  (5) 

图 4  团聚颗粒网格模型示意图 

Fig.4  Schematic  diagram  showing  finite  element  model  of 

agglomerated nano­particles 

2.3  传热时间影响分析 

在数值计算中应用 ANSYS 参数化设计语言建立 

了等离子喷涂纳米团聚体颗粒传热模型，可以通过调 

整参数实现不同环境下的数值计算。模拟计算参数如 

下：纳米团聚颗粒直径在 10~60  μm 之间变化，在孔 

隙率 0.26~0.80 之间变化(考虑到纳米团聚颗粒内部纳 

米粒子实际有部分纳米粒子是非接触堆垛，将孔隙率 

范围由 0.48 扩展到 0.80 进行数值计算)，初始温度为 
80 ℃，焰流温度为 12 000 K(喷嘴处)，等离子体表面 

热传系数为 4 000 W/  (m 2 ∙K) [7, 12] ，喷涂距离 x为 110 
mm， 初始速度 vi 为 200 m/s， 距离因子参数 x0 为 0.20。 

其中，粒子喷涂速度(v)的经验公式及粒子飞行时间(t) 
的表达式分别如下： 
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由式(6)和(7)可以计算出纳米团聚颗粒的飞行时 

间约为 0.62 ms，本实验都以该时间段作为分析窗口。 

图 5所示为 30 μm团聚颗粒在不同传热时刻的温 

度场。
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图 5  不同传热时刻的团聚颗粒温度场 

Fig.5  Temperature  field  distributions  of  agglomerated 

nano­particles at different times 

从图 5的传热时刻变化可以得出如下规律： 1) 纳 

米颗粒的温度变化速率非常大；2) 在 0.3ms时，颗粒 

表面就可以达到熔化状态；3) 随着传热时间的增加， 

内部剩余纳米粒子将会不断减少，直至完全消失；4) 
孔隙的存在，能够降低传热时间的热影响，可增加纳 

米粒子的存在比例。 

图 6 所示为不同时刻距离团聚颗粒中心点不同位 

置处的温度变化过程。由图 6能方便地定量分析内部 

纳米粒子的受热状态。如内部距离中心点 9  μm 处纳 

米粒子，在  0.62  ms 时已经处于熔化状态(参考比较 
Al2O3 的熔化温度 2 045 ℃) [13] 。 

图 6  不同时刻沿团聚颗粒径向温度分布曲线 

Fig.6  Temperature  distribution  curves  along  powder  radial 

direction at different time 

2.4  团聚颗粒直径对传热的影响 

调整纳米团聚颗粒直径在 10~60  μm 之间变化， 

分别计算出不同粒径时的中心温度和表层温度，获得 

如图 7所示的两条温度曲线。由图 7可以看出，两条 

曲线之间的区域即为纳米团聚颗粒内部温度。 

从粒径变化分析得出：1) 对于小粒径颗粒，可以 

认为内部温度在瞬间达到一致，不存在明显的过度； 

2) 对于大粒径颗粒则存在过度区域， 这个区域温度甚 

至可以达到 1 000 ℃以上；3) 参考气化、熔化温度， 

可获得 3个变化区域， 即气化、 熔化和部分熔化区域； 
4) 如希望获得较为均匀一致的组织结构， 那么团聚颗 

粒的粒径分布范围不宜过宽。 

图 7  不同直径团聚颗粒沿径向温度分布曲线 

Fig.7  Temperature  distribution  curves  of  agglomerated 

particles with different diameters along powder radial direction 

2.5  孔隙率影响分析 

孔隙率如上述模型分析的结论， 在0.26之上变化， 

其中 0.26至 0.48为接触密排， 0.48之上则存在一个纳 

米粒子以上的大孔隙。 图 8所示为孔隙率在 0.26~0.80 
之间变化时颗粒中心至表面得到温度曲线。由图 8可 

以看出： 1) 接触排列阶段的孔隙率变化对传热的影响 

要相对小些；2) 存在纳米粒子空缺时，孔隙率变化对 

传热的影响比较明显，呈放大变化；3) 孔隙率大的颗 

粒，中心和表面温度差值也相应增大。 

图 8  不同孔隙率团聚颗粒沿径向温度分布曲线 

Fig.8  Temperature  distribution  curves  of  agglomerated 

particles with different porosities along powder radial direction
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2.6  热喷涂实验分析 

热喷涂实验采用与数值计算预设参数基本一致的 

等离子喷涂系统(普莱克斯 3710型)，喷涂材料为平均 

粒径在 30μm的团聚颗粒(Inframat产 Nanox S2613P)， 

喷涂距离 110 mm，粉末初始速度(喷嘴处)为 200 m/s。 

使用 JSM−7100F 型 FESEM(JEOL)场发射扫描电子显 

微镜观察微观组织结构形貌。 

图 9 所示为典型的热喷涂微观组织，由于存在团 

聚颗粒粒径差异以及热喷涂焰流分布差异(见图 3)， 因 

此会呈现数值分析所得的不同传热结果。图 9中 A区 

所示为完全熔化的颗粒冷凝后的微观结构(颗粒冲击 

后会发生扁平化)，纳米粒子完全消失；图 9中 B区所 

示的纳米粒子仍然大量团聚在一起，在该剖面上存在 

范围达到 10 μm之上； 图 9中 C区的纳米粒子未熔化， 

但其晶粒长大部分形成尺寸约为 1  μm 的亚微米晶组 

织。 

图 9  热喷涂材料的形貌 

Fig.9  Morphology of thermal­sprayed sample 

实验结果印验了团聚纳米颗粒在瞬间高温作用下 

的传热特性，也符合相关实验研究结论 [14−16] ，这对该 

材料的广泛应用具有很好的理论指导意义。 

3  结论 

1) 基于合理抽象提出的纳米粒子堆垛模型， 不仅 

能使复杂的纳米团聚颗粒结构有序化和整体化，而且 

通过孔隙率差异换算出了数值计算所需的热物性参 

数。 
2) 热喷涂是理想的团聚颗粒传热数值分析环境， 

传热时间、团聚颗粒直径和孔隙率等对传热的影响均 

可通过数值计算获得精确结论。该模型可以较为方便 

地预测纳米团聚颗粒的传热特征，从而制定出合适的 

试验研究方案。 

3)  分析了团聚颗粒在热喷涂瞬间高温作用后的 

典型组织结构，包含纳米粒子全部熔化、烧结长大及 

未长大这几种理论预测形态。该模型具有较好的科学 

性，能对该材料的实验研究起到良好的指导作用。 
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