
Hans Journal of Civil Engineering 土木工程, 2025, 14(1), 111-116 
Published Online January 2025 in Hans. https://www.hanspub.org/journal/hjce 
https://doi.org/10.12677/hjce.2025.141014   

文章引用: 薛梦雅, 张格, 吴楚天, 赵子昂. 岩石与地热井水泥表面湿度对热传导效率的影响[J]. 土木工程, 2025, 
14(1): 111-116. DOI: 10.12677/hjce.2025.141014 

 
 

岩石与地热井水泥表面湿度对热传导效率的 
影响 

薛梦雅，张  格，吴楚天，赵子昂 

西京学院土木工程学院，陕西 西安 
 
收稿日期：2024年12月20日；录用日期：2025年1月11日；发布日期：2025年1月23日 

 
 

 
摘  要 

岩石与地热井水泥表面之间的热传导效率对地热能的热传导性能起着至关重要的作用。在施工过程中，

表面处始终存在一层水膜，虽然由于其尺度较小而常常被忽视，但它对表面的热传导效率有着显著影响。

因此，本文从原子尺度深入探讨了水分对岩石与地热井水泥表面热传导效率的影响。我们讨论了不同厚

度水膜影响下的热传导效率，并从表面官能团的角度进一步分析了这种效率。氢键的引入揭示了表面热

传导减弱的原因。本研究旨在揭示地热井热传导效率低下的内在原因，并为施工过程中的控制指标提供

指导，从而为实现高效的热传导奠定理论基础。 
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Abstract 
The heat transfer efficiency at the interface between rock masses and geothermal well cement 
plays a crucial role in determining the heat transfer properties of geothermal energy. During con-
struction, a water film invariably exists at this interface, often overlooked due to its small scale, 
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yet it significantly impacts the interface’s thermal transfer efficiency. Thus, this paper delves into 
the influence of moisture on the interface between rock masses and geothermal well cement at 
the atomic scale. We discuss the thermal transfer efficiency under the influence of water films of 
varying thicknesses and further analyze this efficiency from the perspective of interface func-
tional groups. The introduction of hydrogen bonding sheds light on the reasons behind the weak-
ened interface thermal transfer. This study aims to unveil the underlying reasons for the low ther-
mal transfer efficiency of geothermal wells, and to provide guidance for controlling indicators 
during the construction process, thereby establishing a theoretical foundation for achieving effi-
cient geothermal conduction. 

 
Keywords 
Interface Humidity, Rock Mass, Cement, Thermal Conductance, Molecular Dynamics Simulation 

 
 

Copyright © 2025 by author(s) and Hans Publishers Inc. 
This work is licensed under the Creative Commons Attribution International License (CC BY 4.0). 
http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/ 

  
 

1. 引言 

地热资源作为一种清洁能源，在全球能源格局中日益重要[1] [2]。地热能的开发主要依赖于地热井，

而这些井的固井过程对于确保其高效稳定运行至关重要。水泥作为地热井的重要组成部分，直接影响这

些系统的热传导效率。因此，研究地热井水泥的热导率对地热能的开发和利用具有重要意义[3] [4]。通过

全面研究水泥的热导率及其影响因素，本研究旨在为地热井的开发和利用提供更科学合理的指导。 
在地热井的开采过程中，井筒内流体与地层之间的温差会导致通过套管(包括水泥和套管)的热量传

递，从而造成热量损失[5]-[7]。水泥石的热导率是影响井筒热传导能力的关键因素[8]。在实际应用中，

水泥石的热导率不仅受其内部组成和结构的影响，还受外部环境条件，特别是湿度的显著影响[9] [10]。
湿度的变化会改变岩石和水泥石内部的水分分布。地热井完工后，井筒内流体与地层之间的温差会导

致水泥内部水分分布发生变化[11] [12]。这种变化不仅影响水泥石的热导率，还影响其与岩石之间的热

传导效率[13] [14]。表面湿度升高可能会由于水分子的存在而形成“水膜”，阻碍热量传递，导致热传

导效率降低。此外，湿度的变化还会影响水泥石的微观结构和性能。水泥石是一种多孔材料，具有许多

孔隙和通道，在湿度波动过程中可能会发生吸湿或解吸，导致其体积和形状发生变化，从而影响其热

导率[15]。 
K. Gorgulu 等研究了岩石热导率随单轴应力和含水量变化的影响。研究结果表明，岩石的热导率随

着单轴应力和含水量的增加而增加，并在所有考虑的岩石类型中显示出退化行为[16]。孟一卓等为提高传

热效率同时减少流动损失，选择合适的流体介质、设置科学的流动条件，分析了流体介质的物理性质和

管径、管数、流速 3 个设计参数对传热效率和流动损失的影响[17]。张杰等为提高中深层地热井取热效

率，设计了一种水平井同轴套管换热器，考虑地下渗流场作用，研究了渗流速度、渗流方向、水平段长

度等因素对水平井同轴套管换热器取热性能的影响[18]。目前湿度表面湿度对岩石与地热井水泥之间热

传导效率的影响的研究相对较少。 
本研究探讨了水层厚度对纳米尺度表面热传输性能的影响。此外，它还从氢键的角度阐明了表面热

传导的关键因素。这不仅有助于阐明湿度影响材料表面热导率的机理，还为地热井固井的设计和施工提

供了理论指导和技术支持，从而促进地热能的可持续开发和利用。 
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2. 模型与方法 

C-S-H 凝胶模型的构建主要基于 Pellenq 等人的研究，并以托贝莫来石 11 晶体为初始构型。删除模

型中所有的水分子后，构建了一个 4 × 3 × 1 超胞，并随机删除超胞中的中性硅酸盐基团，以达到 1.7 的

目标 Ca/Si 比。最终模型包含 144 个钙原子、85 个硅原子和 311 个氧原子。此时，模型的密度为 1.94 
g/cm3，聚合度 Q 的分布为：Q0 = 1.2%，Q1 = 63.5%，Q2 = 35.3%。随后，采用蒙特卡罗(GCMC)方法将密

度为 1.00 g/cm3 的水分子吸附到干燥的 C-S-H 凝胶模型中，如图 1 所示。吸附后，C-S-H 凝胶模型的密度

为 2.33 g/cm3。通过上述方法获得的 C-S-H 凝胶的化学式为(CaO)1.7 (SiO2) (H2O)1.75。尽管围绕 C-S-H 模

型的争议很大，但它仍在推动 C-S-H 模型的研究。 
 

 

Figure 1. A simulation model diagram, including SiO2、H2O、C-S-H and a combination 
model of the above three. C-S-H serves as the heat source, and SiO2 acts as the cold source 
图 1. 模拟模型示意图，包括 SiO2、H2O、C-S-H 以及上述三者的组合模型。C-S-H
作为热源部分，SiO2 作为冷源 

 
如图 1 所示，SiO2、水分子和 C-S-H 结合成一个夹层模型。该模型还基于水箱整体受力与受限空间

之间的关系，即固定右侧最外层 C-S-H，并对左侧最外层 SiO2 施加恒定的向上速度，输出最左侧水箱在

移动(加压)过程中的整体受力情况。根据压力低于 0 的变化，可以推断出水箱在自然状态下的模型尺寸。

对于不同水膜厚度的模型，需要重复此方法以确认最佳模型状态。 
模拟使用大型原子/分子大规模并行模拟器(LAMMPS)进行。C-S-H 和 SiO2 使用 Clayff 力场，该力场

可以捕捉原子间相互作用的本质多体项，包括键伸缩、键角弯曲、范德华力和静电相互作用。该势能已

成功应用于研究水泥基材料的热导率。对于 H2O 和羟基，应用 SHAKE 算法对氧原子和氢原子之间的伸

缩项进行处理，以减少需要较短时间步长的高频振动。层间相互作用包括范德华力和静电项。前者由氧

原子和碳原子之间的 Lennard-Jones 势描述。范德华力在 1.2 nm 处截断，长程库仑相互作用使用粒子–粒

子、粒子–网格(PPPM)算法计算。在本研究中，热导率通过 NVE 系综中的反向非平衡分子动力学模拟计

算。该方法的关键是施加热流通过系统，并通过施加的通量确定温度跃变。如图 2 所示，C-S-H/H2O/SiO2
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组合模型的平衡温度曲线。 
 

 
Figure 2. The equilibrium temperature curve of the C-S-H/H2O/SiO2 composite 
model. The temperature difference is obtained by averaging the common linear part 
between the surface temperature of C-S-H and the surface temperature of SiO2 
图 2. C-S-H/H2O/SiO2 组合模型的平衡温度曲线。温度差是通过 C-S-H 表面温

度和 SiO2 表面温度之间共同线性部分的平均值获得的 

3. 结果与讨论 

与固体材料(C-S-H、SiO2)不同，液体分子的声子平均自由程非常短，因此其热导率没有明显的尺寸依

赖性。如图 3(a)所示，当水层厚度超过 2 nm 时，模型表面的热导率不受水层厚度的影响。然而，在纳米尺

度上，除了考虑水层厚度对 G 的尺寸效应外，还应考虑表面水结构的影响。如上所述，作用在固体表面的

力通常会导致水在与其接触的表面上高密度甚至有序吸附。随着水层厚度的减小，体相水的受限程度增加，

水结构的变化可能逐渐主导表面热传输。因此，对于水层厚度小于 2 nm 的情况，需要进一步考虑。 
基于组合模型，我们讨论了当水层厚度小于 2 nm 时，G 与水层厚度的关系。当水层厚度超过 1.0 nm

时，G 没有显著变化。当水层厚度仅为 0.8 nm 时，G 增加了约 20%，这与固体 G 随模型长度减小而降低

的结果相反。两者的差异是由于它们热导率的主要因素不同。氧化石墨烯和水之间的 G 随水层厚度减小

而异常增加，可以归因于受限空间中表面水的结构变化。 
 

 
Figure 3. (a) The variation of surface thermal conductivity (G) with the thickness of the water layer (W); (b) Density distribu-
tion of water layers of different thicknesses 
图 3. (a) 表面热导率(G)随水层厚度(W)的变化；(b) 不同厚度水层的密度分布 
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晶格引起的不同水层结构对固液热传输的影响显著，有序水层可以在一定程度上促进热传输。如图 
3(b)所示，厚度为 2 nm 的体相水的密度分布显示出三个不同的密度峰值。随着水模型厚度的减小，水层

中的层数从三层减少到一层。如图 4 所示，当水层厚度不同时，相应表面水层中水分子的偶极角概率分

布表明，水层的规整性随着其厚度的减小而逐渐增加。尤其是对于单层水，水分子的规整性显著提高。

由于单层水在表面处的高度受限，氧化石墨烯的层间相互作用使水分子的分布相对稳定。此外，由于表

面官能团的增加，石墨烯表面的粗糙度增强，与水形成部分氢键会破坏表面水层中氢键的形成，导致表

面处的水规整性低于钯金属表面的水层。固液表面热导率对固体和液体层厚度的依赖性差异归因于它们

不同的作用机制：固体层厚度决定了参与热传输的低频声子的数量，其尺寸效应由其声子平均自由程决

定。当材料尺寸小于平均自由程时，热导率随模型尺寸的增大而增大；液体本身的声子平均自由程极小，

导致其热性质对厚度的尺寸依赖性不显著。然而，厚度减小引起的规整性增加可以增强表面热交换。 
 

 
Figure 4. (a) The probability distribution of the dihedral angle θ in water layers of different thicknesses; (b) The variation of 
the probability distribution fluctuation value σ with the thickness of the water layer W 
图 4. (a) 不同厚度水层中偶极角 θ的概率分布；(b) 概率分布波动值 σ随水层厚度 W 的变化 

4. 结论 

本研究对 CSH-水-SiO 模型进行了研究，并基于 NEMD 模拟探讨了水膜厚度和表面官能团(羟基化)
对固液界面热导率的影响，得出以下结论： 

(1) 水层厚度小于 2 nm 时，界面热导率受水层厚度和表面水结构的影响显著，特别是当水层厚度减

至 0.8 nm 时，热导率 G 增加了约 20%。 
(2) 随着水层厚度的减小，水分子的规整性增加，有序水层在一定程度上促进了热传输，尤其是在单

层水情况下。 
(3) 固体层厚度对热导率有显著影响，而液体(水)的热导率对厚度的依赖性不显著，但厚度减小引起

的规整性增加可以增强表面热交换。 
(4) 界面热导率与界面氢键密度之间存在关系，氢键密度的饱和导致界面热导率随着羟基浓度的增

加而收敛，均匀分布的羟基更有利于氢键的形成，并促进热传导。 
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