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中文摘要 

   噴墨技術是一門重要的技術，且應用的領域相當廣泛，本研究應用分

子動力學模擬純水在奈米尺度下噴流現象。第一階段先以分子動力學模擬水

分子之物性，並且與文獻驗證。第二階段以金原子建立噴管系統，模擬水分

子在此系統中之噴出過程，以預測奈米尺度噴流之現象。 

(一)第一階段以分子動力學模擬在不同密度下的水分子之狀態值，所採用的

密度分別為 0.95 g/cm3、0.975 g/cm3、1.0 g/cm3、1.025 g/cm3、1.05 g/cm3，

探討溫度與壓力的關係。 

(二)在驗證水分子的物性之後，將水分子置入系統之中進行噴流模擬，探討

噴出過程中的流線分佈、壓力分佈、密度分佈等性質。並且探討在不同系統

溫度下對各項性質所產生的影響。在研究中發現系統中之水分子的蒸發會隨

著系統溫度增加而有變大的趨勢。 

(三)最後，選擇最適合進行奈米噴流的參考溫度來做噴印實驗，經由對系統

的模擬分析，了解控制噴印變因。 

 

 

 

關鍵字：分子動力學模擬、奈米尺度、奈米噴流。 
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Abstract 

      TThhee  iinnjjeett  iiss  aann  iimmppoorrttaanntt  tteecchhnnoollooggyy  aanndd  hhaass  bbeeeenn  wwiiddeellyy  aapppplliieedd  iinn  

tthhee  iinndduussttrryy..IInn  tthhiiss  rreesseeaarrcchh,,  mmoolleeccuullaarr  ddyynnaammiiccss  ssiimmuullaattiioonn  iiss  aaddoopptteedd  ttoo  

ssiimmuullaattee  tthhee  pprroocceessss  ooff  nnaannoojjeecctt..  OOuurr  wwoorrkk  ddiivviiddeedd  iinnttoo  ttwwoo  ppaarrttss  iiss  aass  

ffoolllloowwss..      

((II))  MMoolleeccuullaarr  ddyynnaammiiccss  iiss  aaddoopptteedd  ttoo  ssiimmuullaattee  tthhee  ggllaassss  ttrraannssiittiioonn  

tteemmppeerraattuurree  ooff    ppuurree  wwaatteerr  aatt  ddiiffffeerreenntt  ddeennssiittyy,,  aanndd  tthhee  ddeennssiittyy  hhaass  0.95 

g/cm3、0.975 g/cm3、1.0 g/cm3、1.025 g/cm3 aanndd  1.05 g/cm3 ,,  

rreessppeeccttiivveellyy..  TThhee  ssiimmuullaatteedd  ppuurrppoossee  iiss  ttoo  eexxpplloorree  tthhee  rreellaattiioonn  bbeettwweeeenn  tthhee  

pprreessssuurree  aanndd  tthhee  tteemmppeerraattuurree  ooff  ppuurree  wwaatteerr..  

((IIII))  WWee  bbuuiilldd  aa  nnaannoojjeecctt  ssyysstteemm  ttoo  pprreeddiicctt  tthhee  rreeoollooggiiccaall  bbeehhaavviioorr  ooff  

ppuurree  wwaatteerr..  IInn  nnaannoossccaallee,,  tthhee  bbeehhaavviioorr  ooff  ppuurree  wwaatteerr  iiss  aa  bblliinndd  ssppoott..  BByy  

mmeeaannss  ooff  aannaallyyzziinngg  tthhee  streamline ddiissttiirrbbuuttiioonn,,  pprreessssuurree  ddiissttaannccee  

ddiissttrriibbuuttiioonn,,  aanndd  ddeennssiittyy  ddiissttrriibbuuttiioonn,,  wwee  ccaann  ddeeeeppllyy  uunnddeerrssttaanndd  tthhee  

bbeehhaavviioorr  ooff  ppuurree  wwaatteerr  iinn  nnaannoossccaallee..      

  

  ((IIIIII))FFiinnaallllyy,,ccoonnttrrooll  aanndd  ssttuuddyy  nnaannoojjeett  pprriinnttiinngg  ssyysstteemm..  

  

  

  

KKeeyy  WWoorrdd：：MMoolleeccuullaarr  ddyynnaammiiccss  ssiimmuullaattiioonn,,  nnaannoossccaallee  ,,  NNaannoojjeecctt..
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第一章、緒論 

1.1研究目的與動機 

放眼望去，奈米已成為提高產品身價的重要形容詞，似乎只要是

奈米級的各種產品，就會有好品質，當然價錢也會變高，重要的是，

消費者依然願意花較高的費用換取較好的品質，例如: 奈米光粉底就

比一般粉底貴一至二倍，卻廣受女性消費者的喜愛，其受歡迎的原因

是奈米光粉底的粒子十分微小，可以將粗大毛孔完全填滿，讓臉蛋呈

現光滑透徹，這是就經濟而言 ; 對於醫療上的研究，也有極大的貢獻

跟期待，例如: 利用奈米載體的投藥標識，期望在未來的日子裡，藥

物可以只均勻分布於患部，而不是靠服藥的方式，造成高劑量藥物均

勻分佈於全身，可將服藥的副作用降到最低 ; 當然，也有運用在安全

上的實例，如: 奈米防爆隔熱紙，因為能與玻璃完全緊密地接合，可

使駕駛人發生車禍時，不被碎玻璃噴刺到，將傷害降到最低 ; 奈米科

技的開發與應用，確實替現在的科技產業帶來無限商機。 

 還有工業上的研究，隨著精密加工技術的不斷進步，微小化、

輕量化已成為趨勢。在此趨勢下奈米科技倍受矚目，因為奈米科技符

合現今工業上的自動化、微小化、降低成本、降低時程等要求。因此

全世界幾乎都在奈米科技上展開相關研究，也因為其創造性與影響力

十分廣泛，奈米科技成為 21 世紀的革命性產業，將使人類生活發生

劇變的科技技術，不僅在現有的科學與技術領域創造出新事物的可能

性，更打破過往的應用限制。 

當全世界將大量資金投入奈米科技研究的同時，奈米尺度物質的

製備與量測就成為最重要的關鍵，但人類對於奈米科技還在摸索中，
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無論是製作或測量上都得花費大量的時間和金錢，對於奈米科技研發

過程中會浪費許多資源。所以期望運用電腦模擬使奈米科技研發過程

變的有效率且節省資金。 

當電腦模擬技術的概念逐漸形成，就會被廣泛使用在各個領域。

近年來常見的模擬有實體模擬、流場模擬、噴嘴模擬、模流分析模擬

等，這些模擬技術都是為了降低研發成本。 

其中,噴墨列印技術能夠以低成本、快速、高精確的定量微液滴體

積，並且透過電腦協助，將液滴精確的置於定位，是一個極具潛力的

材料微分配技術，本研究將藉由分子模擬的方式，進行乙二醇水溶液

的奈米噴流時液滴形成及其穩定性現象探討，藉此來有效控制液滴大

小及位置。 

奈米噴流行為特殊的現象使得預測變得困難，將利用分子動力學

(Molecular Dynamics, MD)理論，以分子為基本元素做模擬預測，以求

得更精準的奈米尺度噴流行為。 

隨著這些科技的發展微小化將是其發展趨勢，為了面對更細微的

奈米尺度加工技術，本研究將採用分子動力學之方法來分析奈米尺度

下的噴流行為。微流體的應用相當廣泛，目前較受矚目的技術是微射

出成型技術(Micro molding)、生物晶片(Bio-chip)等精密高科技產業，

當然也包含本研究的微噴流技術(Nanojet)。 

微噴流技術:另一微奈米尺度最具發展潛力的技術是微噴流技

術，因其具有低成本、快速、高精確微定量等絕佳的量產化條件，且

隨著所能控制的精度增加，其應用層面也相對不斷增加，此技術除了

在液滴控制、定位控制上的應用外，並且提供了一個極具潛力的材料
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微分配技術，從早期的噴墨印表機、IC封裝的應用到現在的生物晶片

(Bio-Chip)、有機薄膜電晶體(Organic Thin-Film Transistor, OTFT)、高

分子電激發光二極體(Polymer Light Emitting Diode, PLED)等方面

上，都一再的顯示此技術的優越性。 

噴墨技術潛在應用面相當的廣泛，在此簡介以下應用:生物晶片之

引子和探針陣列、全彩 PLED製程、電子構裝中的錫球成長、TFT-LCD

的彩色濾光片。 

 

 

 

 

 

圖 1.1  生物晶片之探針陣列及成品[34] 

 

 

 

 

圖 1.2  全彩 PLED成品圖(2種像素) [35] 
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圖 1.3  錫球成長的專利噴嘴[36] 
 

 

 

 

 

圖 1.4  電子構裝中的錫球成長及成品[37] 
 

 

     

 

 

          

圖 1.5  液晶顯示器(LCD) [38] 
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圖 1.6  TFT-LCD的彩色濾光片[39] 
 

然而，分子動力學最大的限制在於電腦的運算能力，當處理的系

統分子數目過於龐大時，所需的模擬時間將會過久，而浪費大量的時

間等待結果，不符何其模擬的初衷，因此過往一直未能擴大分子動力

學的應用領域。而近十年來因個人電腦效能快速提升、記憶體容量一

再擴充，使得分子動力模擬奈米尺度行為已成為可行之範圍。 

國立清華大學的 CAE 實驗室，張榮語教授近年來所指導的學生

全力研究分子動力學，成果如圖 1.7~圖 1.22，帶領國內利用分子動力

學進行模擬的研究。 
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圖 1.7 噴流模擬[42] 
 
 
 
 

圖 1.8 縫合線模擬排向行為[43] 
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圖 1.9 高分子流場分析模擬[44] 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

圖 1.10 高分子壓印模擬[45] 
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圖 1.11 高分子噴出模擬[46] 
 

1.2 流體微觀理論 

本研究模擬奈米尺度噴流行為中的流體，選擇的流體是純水，所

以先分析了解流體於模擬時，分為哪些類型，主要被分為兩大類型，

分別為： 

1. 分子流場模型(微觀):以分子為基本單位，根據分子間的交互作

用及能量關係來分析流體之行為，藉由直接測量和統計平均

來求取流場之性質。 

2. 連續流場模型(巨觀):以質量、能量、動量等守恆定律發展出的
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連續方程式，如 Navier-Stokes方程式、Euler方程式等，將流

場視為連續體作計算。 

 

  因為巨觀時，做一些忽略的假設，而導致模擬現象不真實，而分子

流場模型就能較真實的描述流場行為，總言而之，微觀流體行為有別

於往常巨觀下的連續體，以往忽略的因素：如表面張力 (Surface 

Tension)、凡得瓦爾力(Van Der Waals Forces)、靜電力(Electrostatic 

Force)、空間力(Steric Force)，與介面之間的現象如邊界滑動…等，將

重新被考慮其效應。 

  所以初步研究，必須先將純水溶液在奈米尺度下的物性及流動行

為，利用分子動力學(MD)理論分析透徹，所以接下來先介紹分子動力

學理論。 

1.3分子動力學理論 

當研究與應用的尺度隨著科技的進步而逐漸縮小時，過去適用於

巨觀模擬分析的連續方程式，因為其忽略許多微小尺度所存在的效

應，使得適用範圍將逐漸不足以涵蓋現今發展的奈米科技技術，因

此，以分子觀點出發的分子行為模擬就成為一項重要的分析方法。 

1.3.1分子動力學方法介紹 

分子模擬的技術可以區分為兩種，一則是以統計隨機處理預測的

蒙地卡羅(Monte Carlo, MC)，一則是根據牛頓運動定律預測的分子動

力(Molecular Dynamics, MD)，也因為本質方法上的差異使其所適用

的物理行為也不盡相同。 
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蒙地卡羅分子模擬(MC)方法是採用隨機亂數的方式，因此無法真

實模擬物質的動態現象，大多數被使用在計算物質靜態平衡或穩定狀

態的性質探討，相較於分子動力模擬具有較快速找到穩態結構的優

點；相反的，分子動力模擬所需耗費的時間雖然較長，但是可以真實

模擬分子的動態行為，提供流動分子的完整行為描述，藉此可用來了

解流體在奈米尺度下的流動行為。 

分子動力學的理論是將分子視為一個質點，藉由計算分子間受力

情形進而模擬出分子運動軌跡的科學，可用來模擬真實狀態的分子行

為並且藉此來求得系統的各種特殊性質；分子間的作用力計算方式採

用古典力學(牛頓運動定律)的物理行為。 

分子動子學最早被提出來約在 50 年代，由於分子動力學模擬需

要龐大的計算量，而當時提出此理論的年代背景中，並不具有足夠運

算速率的電腦來進行此研究，僅能模擬簡單而少量的系統行為，近十

年來由於電腦科技快速蓬勃的發展，其處理資料量和運算速率遠遠勝

於從前，分子動力學技術因而又逐漸受到重視成為許多科學家的焦

點。 

1.3.2分子動力學模擬之優點 

分子動力學最大的優點在於模擬的單元為奈米級尺寸的分子，可

精準的探討分子間交互作用的行為。然而研究實驗所能控制的精度還

未達分子級的程度，對於此極微小的研究仍有很大的困難。 

即便觀測實驗成果，雖然目前已有不少測量的儀器設備，如:原子

力顯微鏡 (Atomic Force Microscope ,AFM)、掃描式電子顯微鏡

(Scanning Electron Microscopy ,SEM) 或 穿 透 式 電 子 顯 微 鏡

(Transmission Electron Microscopy ,TEM)等，但除了儀器價格昂貴(百
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萬~千萬)外，在量測上也有相當多的限制，且仍無法觀測奈米尺度的

動態行為。 

此外奈米材料的製作和控制仍有許多困難，假使能利用分子動力

學進行模擬分析，不單系統參數控制簡單，就連現象觀測也都能藉由

電腦繪圖而容易了解，除此之外，對於某些超乎常態的高溫、高壓也

都能輕易的進行假設分析探討，除了省時、省力外，也能有效節省實

驗的成本。 

1.3.3分子動力學目前之應用 

分子動力學模擬在除了被使用在探討分子、原子的材料性質或結

構物性外，在近年來也開始被使用在微小特殊元件的探討研究上。 

在目前分子動力學使用的最多且最成熟的，是在於分子生物上的

探討，例如:蛋白質結構分析、DNA基因片段、生物酵素反應機制等，

可以藉由分子動力學模擬瞭解其結構形成與反應物性，藉此來研究反

應機制與探討反應條件之影響。再加上近年來熱門的奈米材料也可藉

由分子動力學模擬來預測其形成之結構與條件，藉以幫助一些現象的

探討，如:奈米碳管、碳球(C60)之形成、微奈米流道行為或微結構電

子顯微鏡等，不只使得微奈米尺度的研究更便於瞭解，更可提供一個

具體的行為過程來進行分析。在過去十年來，分子動力學也經常被使

用在許多巨觀現象的研究，諸如:破壞力學、相變化行為、擴散現象、

滲透現象、雷射激發，或一些材料性質、熱力參數的探討，可以幫助

現象的細部結構研究，並可透過模擬來找尋適當的參數條件。 

1-4噴墨技術簡介 

噴墨列印技術依照所使用的技術不同，其設計也相當多樣化，且
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都有相當廣泛的應用潛力，圖 1-12 即為依不同技術所做的分類。一

般來說主要可分為連續式（Continuous）和供需式（Drop-On Demand, 

DOD）兩種方式。 

 

 

圖 1.12噴墨列印技術 

連續式主要是利用墨水源連續產生墨滴，接著經過電場使得墨滴

帶有電荷，再藉由靜電或電磁方式使得墨滴上下偏向，將所要使用的
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墨滴偏向列印的基材上，而不用的墨滴則偏向集墨管回收；依照偏向

方法的不同，可以分為位元偏向式（Binary Deflection）和多重偏向

式（Multiple Deflection），分別如圖 1-13和圖 1-14所示。其中兩者的

優點皆為列印速度快且適用的化學藥品多；缺點為初始系統貴、解析

度低，且只適用低黏度墨水，這一類的應用主要是戶外的大型海報。 

 

 

圖 1.13 連續式：位元偏向式 

 

 

 

圖 1.14 連續式：多重偏向式 

 

目前最廣泛使用的噴墨列印技術為供需式，而其中熱泡式
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（Thermal Bubble）和壓電式（Piezoelectric）為市場上的主流。熱泡

式是利用加熱噴嘴內部的薄膜電阻而產生高溫，使得墨水瞬間沸騰形

成氣泡，再藉由壓力上升產生的力量，將墨水由噴嘴噴出；熱泡式之

優點為設計簡單、價格便宜及速度快，缺點則是受熱應力的作用，噴

墨頭容易損耗。熱泡式主要可分為頂噴型（Roof-Shooter）和側噴型

（Side-Shooter），如圖 1-15及圖 1-16所示。 

 

 

圖 1.15  熱泡式：頂噴型 

 

圖 1.16  熱泡式：側噴型[2] 
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壓電式噴墨技術是利用壓電材料（Piezoelectric Material）施加電

壓後會產生形變，進而推擠噴嘴內墨水產生高壓而將墨滴噴出；優點

為無熱應力反覆作用因此不易損壞、墨滴大小容易控制，缺點為製造

技術困難且昂貴。依不同壓電產生的形變機制，壓電式又可分為收縮

管型（Squeeze Tube Mode）、彎曲型（Bend Mode）、推擠型（Push Mode）

及剪切型（Shear Mode），分別如圖 1-17、圖 1-18、圖 1-19及圖 1-20

所示。 

 

 

 

 

 

 
圖 1.17  壓電式：收縮管型 

 

 

圖 1.18  壓電式：彎曲型 
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圖 1.19  壓電式：推擠型 

 

 

 

 

 

圖 1.20  壓電式：剪切型 

 

1-5 水勢能簡介 

介紹水分子勢能模型，水分子為最常使用的溶劑，因此也發展的最

早，目前使用在水分子的勢能函式相當繁多，依水分子模型種類如圖

1.21，可以被區分為四大類，分別為： 

a.五點水分子勢能(5-site Water Model) 

BNS potential(1972)、ST2 potential (1974) 
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b.四點水分子勢能(4-site Water Model) 

TIP4P potential(1983) 

c.三點水分子勢能(3-site Water Model) 

SPC potential(1981)、SPC/E potential (1987) 

d.Fitting to ab initio Water Model 

MCY potential (1976)、CC potential (1984) 

 

 

 

 

圖 1.21 水分子模型種類[40] 

由於水分子勢能模型種類相當繁多，發展上也各有優缺點，在過

去文獻中有許多水勢能的相關比較，一般而言，SPC、TIP4P 水勢能

模型是較經常被使用的水勢能模型，由於這兩種模擬方法較為容易，

而模擬出的相關性質也都與實際數值相接近。 

一、TIP4P potential 

TIP4P potential為The transferable Intermolecular Potential function 

4 Particles的簡稱，其模型的形狀如圖1.22所示。 
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圖 1.22 TIP4P水分子模型示意圖 

除了氫原子和氧原子外，在質心部位增加了一個帶電點帶有負電

荷，並且將氧原子的電荷省略，最重要的假設為此水分子勢能模型將

氫氧的鍵距以及鍵角都加以固定，故此水分子並不會有鍵角的變化和

鍵長的拉伸，以如此來代表整個水分子的勢能行為，也因此有計算上

較快速的優點，其勢能函式如下所示： 

)()(
2

612 ∑∑+−=
µ µ

µ

v v

v

ij

ij

ij

ij
ij r

eqq
r
C

r
A

rU  (1– 1) 

所使用的參數如表1.1。 

表 1.1 TIP4P水分子勢能參數 

TIP4P 參數值 
rOH(nm) 0.09572 
rOM(nm) 0.015 
∠HOH(o) 104.52 
Aij(kcal/mol)Å12 6 x 105 
Cij(kcal/mol)Å 6 610 
qH(C) 0.52e 
qM(C) -1.04e 
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二、SPC/E potential 

為三點式水分子勢能之一，由Berendsen等人於1981年所提出來的

勢能函式，所使用的水分子勢能模型是以三個原子的點位置來進行模

擬，其勢能形狀如圖1.23。 

 

圖 1.23  SPC/E分子模型圖 

三個點分別為帶正電的兩個氫原子和帶負電的氧原子，其勢能函

式如(1-2)所示： 

)()()(4)(
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⎦
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⎢
⎣

⎡
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µ µ

µσσε
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rr

rU  (1 – 2) 

與先前的勢能函式是相同的，只在於分子的帶電量以及每個分子

相互間的位置和參數的改變，其參數如表 1.2。 

表 1.2 SPC/E水分子勢能參數 
SPC/E 參數值 
rOH(nm) 0.100 

∠HOH(o) 109.47 

σ (nm) 0.3166 
2110−×ε (J) 1.0797 

qH(C) 0.4238 e 

qO(C) -0.8476 e 
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第二章、噴流文獻回顧 

液體噴流（Liquid Jet）的研究已有相當的歷史，並且在很早就已

經證實可藉由適當的控制，讓噴流斷裂（Breakup）產生液滴。早期

由 Lord Rayleigh提出線性理論（Linear Theory），他假設一無限長，

起始為靜止，不考慮黏度和周圍氣體影響，且為不可壓縮的液體噴

流，當給予一軸對稱的擾動後，半徑隨著表面張力(γ)之擾動的變化

為 

( )ikztr −+= ακ exp1                                     (2-1) 

而擾動的增長速率(α)為 

( )( )
( )

21
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γα                             (2-2) 

  其中κ為所給予的擾動，α為擾動的增長速率，k為波數，γ為表

面張力，ρ為流體密度，a為液柱的初始半徑。 

  其中長度和時間由初始半徑和 a/vc 將其無因次化，vc 為毛細波

（Capillary-Wave）速度， ( ) 21avC ργ= ，由上可知，整個擾動是穩定或

非穩定主要根據波數 k＜1或 k＞1而定，或者說 πλ >a2 或 πλ <a2

（λ為波長）而定，而當波數等於 0.697時，此時α為最大值；若波

數小於 1，則由上述的分析可知，當 ( ) 1exp =tακ 時噴流將會斷裂。

而 Rayleigh[1]在之後的研究發現，有時在主液滴和噴流間會有尾隨液

滴（Satellite Drop）出現，並用線性理論去解釋，不過後來証明這種

現象是屬於非線性的行為。 
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液滴生成現象相當的複雜，且液滴形成有時會伴隨著尾隨液滴的

產生，因此開始有學者針對這種現象進行研究，所以有非線性的探討

出現；例如 1968 年 Yuen[2]和 1970 年 Nayfeh[3]分別藉由理論推導來研

究非線的影響；而在 1970 年 Goedde和 Yuen[4]由實驗來觀察非線性的

影響，他們發現尾隨液滴會隨著波數的減少而增大,由圖中可看出。 

 

 

圖 2-1 不同頻率噴流情形 

1971 年 Rutland 和 Jameson[5]也由實驗觀察而得，尾隨液滴的大

小的確隨著波數的減小而增大。 

1977 年 Pimbley和 Lee[6]藉由實驗觀察尾隨液滴的形成，他們由

實驗得知，連接液滴的絲狀液流（Ligament）的分離處，可能發生在

前端、後端或前後端同時發生，絲狀液流可能是從下游處先分離，或

為從上游處分離；另外生成的尾隨液滴可能會與鄰近的主液滴合併，

如果絲狀液流同時在前後端分離，此時生成的尾隨液滴其速度與主液

滴相同，因此不會有合併的情形發生；另外當振幅小的時候，尾隨液

滴會與後方的液滴結合，而振幅大的時候則與前方液滴結合，而噴墨

列印技術所希望的現象，即是尾隨液滴不與主液滴結合的情形。 
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圖 2-2尾隨液滴往前端合併 

 

圖 2-3液滴尾隨情況圖 

 

 



 

23 

 

在噴墨的模擬上，歷史如下: 

    1974 年 Lee[7]首先提出了無黏度的模型，用以描述液體噴流形成

液 滴(而在多年後，考慮黏度效應的模型才被提出，如 1994 年 Eggers

和 Dupont[8]) 。 

1981 年 Kyser[9]等人提出半經驗式的模型(DOD噴流的型式) 。 

1982 年 Fromm[10]使用了軸對稱的 Navier-Stokes分析。 

1984 年 Fromm[11]說明了當雷諾數（Reynolds Number）和韋伯數

（Weber Number）比值小時，操作條件必須使用較強的壓力。 

1984 年 Bogy 和 Talke[12]利用實驗和模擬進行壓電式的研究，他

們改變不同的凹槽（Cavity）長度，比較液滴的生成時間、速度等。 

1985 年 Allen 等人[13]利用軸對稱方式計算氣泡成長和液滴的生

成。 

1992 年 Asai[14]利用三維的 Navier-Stokes方程式模擬氣泡的增長

和液滴射出的行為，並討論墨水的性質對液滴大小和速度的影響。 

1998 年 Ho等人[15.16]提出了新的設計概念來消除跟隨液滴，並增

加液滴的射出頻率。 

1999 年 Chen[17]等人，由模擬與實驗研究壓電式噴墨頭，討論壓

力變化和液滴生成情形。 

2002 年 Liou[18]等人結合 VOF（Volume of Fluid）進行三維模擬，

研究液滴形成及其界面變化；2002 年 Brünahl[19]等人進行壓電式剪切

型驅動器（Actuator）的研究，討論不同條件對液滴的影響。 

 

改善噴墨列印技術列印品質及速度，一直是我們追求的目標，因

此對於縮小液滴體積，增加噴墨頭上的噴嘴數目，增加射出速率，降

低尾隨液滴干擾問題等，皆有相當多的研究投入；然而當尺寸小至奈

米尺度時，傳統連續力學的適用性是一個相當大的問號，而且在如此
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小的尺度下，整個噴流所表現行為，可能與連續力學下有所差異，因

此對於奈米噴流的研究，勢必改用其它方法進行。 

 
利用分子模擬進行液體噴流的研究方面，分別如下:  

1993 年 Koplik 與 Banavar[20]進行界面斷離（Rupture）的研究，

為他們研究液柱斷離形成液滴的過程圖，系統由一開始的液柱逐漸斷

離，然後慢慢調整，最後成為圓球；他們改變不同的液柱半徑，並將

液柱斷離的時間與線性理論做比較，得到了不錯的結果。 

 

圖 2-4液柱斷離過程圖（Koplik & Banavar） 
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1998 年 Kawano[21]也進行了液柱在兩相斷離的研究，如圖 2.5，

他加大了系統邊長與液柱半徑的比值，所生成的液滴顆數並不像

Koplik與 Banavar僅有單顆，而下圖所生成的顆數較多，這是因為上

圖的液柱半徑較大；而 Kawano也將結果與 Rayleigh的線性理論相比

較，且得到相當不錯的結果。 

 

 

 

 

 

 

圖 2-5液柱斷離過程圖（Kawano） 

 

2000 年 Moseler和 Landman[22]進行奈米噴流的研究，如圖 2.6、

2.7，他們成功的模擬連續噴流現象，進而討論整個液流的形成、穩

定性及分離的現象，並且利用連續力學的概念，將 LE（Lubrication 

Equation）加上一修正項項成為 SLE（ Stochastic Lubrication 

Equation），且由所得的 SLE 與分子模擬比較，得到與分子模擬相當

吻合的結果。Landman等人所模擬的奈米噴流情形，這是考慮分子與

噴嘴有潤溼（Wetting）現象，由圖中可看出液柱及液滴皆出現非對稱

情形，且伴隨著蒸發的分子；而在傳統連續力學模擬中，一般常見的



 

26 

方式是將 Navier-Stokes方程式簡化成一維軸對稱，因此在噴流過程中

有些現象無法忠實的呈現，雖然有人採用三維的模擬方式，可有效的

描述非對稱情況，但是當尺度小至奈米級時，對於分子間作用力所產

生的現象，仍然無法用巨觀的 Navier-Stokes方程式來描述，在液滴形

成前，在液流頸部（Neck）MD 是呈現雙錐形，利用連續力學的 LE

所得到的結果呈現細長的液流，SLE模擬所得到的結果則與MD相當

穩合。 

 

圖 2-6 奈米噴流過程圖 

 

圖 2-7液體噴流預測情形 
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2001 年 Goto[23]等人經由實驗與模擬進行研究，他們主要是利用

雷射熔射法（Laser Ablation），將一種有機分子注入另一種有機分子

表面，如何成功的將分子射出，如圖 2.8、2.9。 

  

圖 2-8 雷射熔射法情況一

 

圖 2-9 雷射熔射法情況二 
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而在奈米噴流的實驗上，Voigt[24~27]等人做了一系列的研究，他

們由製作的奈米噴嘴，進行不同條件的奈米級蝕刻研究，他們發現，

當基板與噴嘴的距離小於噴嘴的半徑時，蝕刻的寬度會趨近於噴嘴的

直徑，亦即可產生約 100 nm的高解析度；而因為單一噴嘴蝕刻速度

太慢，所以為了克服這個問題，他們同時也發展了奈米噴嘴陣列，如

圖 2.10。 

 

圖 2-10 奈米噴嘴陣列 

     而奈米噴嘴製作的過程，利用聚焦式離子束（Focused Ion-Beam）

在金字塔型的矽後方鑽孔，而噴嘴的幾何主要受到離子束流動分佈

（Profile）的影響，因此經由適當的調整控制，可得到理想的噴嘴幾

何。 

 

奈米噴流的應用相當的廣泛，而當小至奈米級時，利用噴流的特

性，可對 MEMS或 NEMS的設備進行偵測和修補，或者製造精細的

奈米結構，例如 EUV（Extreme Ultraviolet）光罩，如圖 2.11，另外也

可對表面進行平坦化，此有助微光學元件的製作，而對於生物細胞或

分子，也有其相當的應用，所以對於奈米噴流的研究，將有助於未來

在各領域的發展。 
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圖 2-11 奈米噴嘴的製造 

2002 年 Tanner[30]模擬 C30的同分異構物在奈米尺度下剪切流場

(Shear Flow)中的行為，如圖 2.12。研究發現高分子之黏度與其支鏈

程度、第一正向應力有關，且在同一外加剪切應力下，支鏈越少的高

分子的滑動(Slip)程度越大。 

 

 

 

 
 

圖 2.12剪切流場示意圖 
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2003年Xi-Jun Fan[31]利用分子動力研究奈米尺度下較複雜系統之

孔道流動，同時也利用有限元素法來做分析，如圖2.13。結果以分子

動力學模擬的結果會有渦流(Vortex)現象產生，並且在收縮管處有明

顯的滑動現象，但是以有限元素法模擬的結果則為無渦流的蠕流

(Creeping flow)。 

 

 

 

 
圖 2.13 收縮管流之模擬 

  2004年Te-Hua Fang[32]等人研究氬(Ar)在奈米噴流過程中孔洞及溫

度造成的影響，如圖2.14、2.15。根據分析，噴出的原子在溫度上升

時分布的更平均。當溫度下降，原子更輕易的集中在中間區域，當奈

米噴流孔洞更大時，噴出原子的量增加且更集中在中間區域，壓力分

布的現象可用分子動力學模擬得知。 

 

 

 

 
 
 
 

圖 2.14 相同孔徑不同溫度之噴流 
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圖 2.15 相同溫度不同管徑之噴流 

 
   另外分子動力學的發展史與電腦的發展史息息相關，Metropolis

在 1953 年第一個在 MANIAC 電腦上以蒙地卡羅法(MC)來模擬液體

。而後 Alder 和 Wainwright[20]在 1957 年提出硬球(Hard Sphere)碰撞

理論來模擬分子間的交互作用，為分子動力模擬(MD)的開端。 

   1964 年，Rahman[21]第一個應用真實的勢能模型來模擬液態氬(Ar)

。很快的在 1968 年 Berne[22]等人已經能模擬雙原子分子的行為，而

後 1974 年 Rahman 和 Stillinger[23]完成水分子的模擬，如圖 2.16。然

而當分子動力學架構完備，往後的進展更是快速。在 1977 年，

McCammon[24]第一個完成模擬蛋白質的研究。之後分子動力學更廣泛

應用於各個領域之中。如蛋白質摺疊、DNA 結構、高分子物性、材

料性質…等等。 
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圖 2.16 水分子與 DNA的模擬 

2002年，Masakazu Matsumoto、Shinji Saito 、 Iwao Ohmine[41]

應用真實的勢能模型來模擬液態水分子的結冰模擬，如圖2.17。 

 

 
 
 
 
 
 

圖 2.17 水分子結冰模擬[41] 
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2006 年清華大學林俊儀  [50]以分子動力學模擬奈米壓印製程

(Nano imprinting)。圖 2.25顯示高分子在壓印加工時，最大壓力及最

大剪切應力出現在模具轉角處。 

  

  

  

  

  

  

圖 2.18 奈米壓印製程模擬[50]  

  2006 年交通大學曾煥錩[51][47]以分子動力學模擬奈米尺度下高分

子之擠出流場(Extrusion Flow)。圖 2.19顯示擠出過程中有模口膨脹之

現象產生。 

 

 

 

 

圖 2.19 奈米擠出流場模擬[47][51] 



 

34 

 2006 年清華大學戴啟夫[49]以分子動力學模擬奈米尺度下固態之

聚乙烯高分子受到兩側牆面的剪切而產生的碎裂情形。圖 2.20 之虛

線為初始狀態的速度分佈，實線為經過一段時間後的速度分佈。 

 

 

 

 

 
圖 2.20 奈米固態薄膜受剪切力碎裂之模擬[49] 

   圖 2-21[52]為以分子動力學模擬高分子在剪切流場中的行為，

在得出分子鏈的基本相關數據後，代入性質方程式後得到相關連續力

學性質，例如：黏度、彈性係數、彈性模組等，並探討在剪切流道中

的現象。 

 

 

 

 

 

圖 2-21  模擬收縮擴張流埸[52] 

Z/σ 
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  2006 年的戴啟夫[50]，以分子動力學模擬 PE 高分子的玻璃轉

移溫度，在 x、y、z三個方向採用週期性邊界來模擬塊狀巨觀的情形，

圖 2-22[50]即為其模擬塊狀性質的示意圖，其測得數值符合實驗數據。 

 

 

 

 

 

圖 2-22  模擬塊狀性質示意圖[50] 
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第三章、研究方法 

3.1分子動力學理論 

分子動力學是一門藉由計算分子間受力情形，進而模擬出分子運

動軌跡的科學，可用來模擬真實狀態的分子行為，並且藉此 1 來求得

系統中的各種特殊性質；整個分子間的作用力計算方式採用古典力學

(牛頓運動定律)的物理行為。針對分子動力學理論和研究方法分別敘

述如下。 

3.1.1分子動力學基本假設 

分子動力學是以牛頓力學作為基本架構，理論計算中做了以下假

設： 

一、所有分子皆遵守古典牛頓力學的運動定律 

將分子間交互的作用力單純的簡化在勢能方程式上，忽略

其他效應的作用現象。 

二、粒子的交互作用滿足疊加原理 

意即將所有對分子作用的各種效應累加在一起，包括量子

效應和多體作用力，將其整合於一勢能函式上，因此，當以量

子力學或其他散射實驗測量方法所求得的分子勢能函式，即總

括了所有的分子受力效應，之後再利用古典力學來建立分子的

運動方程式。 

三、假設每個分子均為球型，並以質心作計算 
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3.1.2分子動力學模擬流程架構 

根據上節所述的基本假設，再搭配合適的數值演算法與分子勢

能，就可以進行分子動力學模擬計算，而完整的分子動力學中有幾個

主要基本架構，可以分為五個部分： 

一、初始化條件 

分子動力學模擬的起始，需先給定模擬系統的初始狀態，由於

系統內的分子間受力是根據牛頓運動定律求得，因此在系統沒

有特殊需求的情況下，在初始設定只需給定初始位置r與初始

速度 v。 

二、系統控制 

根據模擬的系統類型，需針對此模擬系統狀態條件分別作控

制，控制的部分包括溫度(T)控制、壓力(P)控制、體積(V)控制、

邊界條件設定等。 

三、分子受力的計算 

分子受力的計算為分子動力學的核心，根據牛頓運動定律並配

合適當的分子勢能函式，計算出系統分子在當時所受加速度

a，以便對下個時間分子運動軌跡作預測。 

四、位置的預測 

將已知的分子位置r和速度 v，再加上計算所得的加速度a，配

合適當的數值演算法，即可求得新的步進時間(Time Step)下，

分子的新位置與速度。 

五、計算性質參數 

在計算上列分子運動行為時，可以得到每個步進時間下每個分

子的r、v、a等相關數值，將這些數值經過統計平均處理過後，
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就可以將原本的微觀性質(Microscopic Properties)計算出巨觀性

質(Macroscopic Properties)如系統溫度、系統壓力、流體黏度、

應力張量、熱力學性質等。 

整合以上每個基本架構，就可以構成完整分子動力學的運算過

程，其模擬流程圖如圖 3.1所示。 

 
圖 3.1 分子動力學模擬流程圖 

3.1.3分子動力學系統初始化 

執行分子動力學模擬的第一個步驟，就是將系統內所包含的分子

進行初始化，主要處理在於設定分子的初始位置(r0)和初始速度(v0)，

模擬系統初始化設定— 
模擬分子的位置r初始化 
模擬分子的速度 v初始化 

迴圈

依牛頓運動定律&分子勢能方程式— 
模擬分子的所受加速度a  

數值方法求解運動方程式— 
求得模擬分子於(t +△t)時的位置r  
求得模擬分子於(t +△t)時的速度 v  

結束判斷

根據模擬過程中的
資料統計分析相關
參數性質特性 

未
達
最
後
時
間 

t = t +△t 

是 

否 
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由初始化的好壞將會影響到系統穩定與否，不佳初始化設定甚至會導

致模擬計算發散。 

3.1.3.1 系統位置初始化 

位置初始化通常會以真實物質最穩定的狀態來設定，如此一來，

不僅可以使系統較快達到穩定狀態，同時也可避免不必要的模擬錯

誤，因此，一般分子初始位置設定會依照物質的種類來區分，當固態

分子設定初始位置時通常會採用其個別晶體的結構，若為氣態或液態

時就會使用任意的晶體位置或亂數設定。 

固態分子初始位置設定依照自然界的原子排向結晶狀況決定，在

自然界存在的結晶分別有三種堆積結構，其中分別所代表的結構有:

面心立方晶體結構(Face-Centered Cubic Crystal Structure) 、體心立方

晶體結構(Body-Centered Cubic Crystal Structure)、六方最密堆積晶體

結構(Hexagona Close-Packed Crystal Structure) 。 

當所安排的分子呈現氣態或液態時，也可以使用上列的晶格排列

作為其初始位置，只需使系統進行適當的模擬時間讓粒子呈現較真實

的混亂分布，又或是初始就給定亂數的位置，可以根據Maxwell分布

曲線來篩選亂數，但須注意兩粒子間的距離不能過近，否則會因受力

過大而產生外溢的現象。 

此外，當模擬具有特殊鍵結的分子結構時，如:高分子鏈、蛋白質

結構等，通常會以平衡鍵長與平衡鍵角作為其起始結構，或是採用蒙

地卡羅(MC)方法製造出較穩定結構的初始位置。 
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3.1.3.2 系統速度初始化 

 執行分子動力學速度初始化時，最常使用的方法是採用亂數給定

速度，但為了使模擬初始合理化，通常會根據Maxwell分布曲線來篩

選亂數的給定，並將亂數速度限定在一個速度範圍內，此外，如有特

殊的模擬系統需求時，將會另外考慮初始化動量歸零或是角動量歸

零。 

1.初始動量歸零 

先將所有分子的初始動量累加，再平均求得每個粒子的平均動

量，將每個分子減去此平均動量，則初始總動量即歸零。 

i

N

k
kkii

new
i mm

N
m /1

⎟
⎠

⎞
⎜
⎝

⎛
−= ∑ vvv  (3 – 1) 

2.初始角動量歸零 

類似於動量歸零的方法，將所有粒子的角動量累加後平均，再將

各個粒子的角動量減去此角動量則可使角動量歸零。 

 

3.1.4分子動力學系統控制 

分子動力學模擬依據所模擬的系統，因應所採用的邊界條件、分

子控制方法不同，而有不同的處理方式，根據模擬系統種類可區分為

三類： 

一、微正則系綜(Microcanonical Ensemble) 

為 NVE 系統，模擬過程中，粒子數(N)、系統體積(V)以及系統總能

量(E)為一定值。 
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二、正則系綜(Canonical Ensemble)： 

為 NVT系統，模擬過程中，粒子數(N)、系統體積(V)以及系統溫度(T)

為一定值。 

三、NPT系統： 

模擬過程中，粒子數(N)、系統溫度(T)以及系統壓力(P)為一定值。 

  分別根據模擬系統需求作系統控制的動作，以下將針對如何設定系

統溫度控制、分子動力學求解運動方程式以及模擬系統時間間隔分別

作討論。 
 

3.1.4.1系統溫度控制 

於恆溫的模擬系統中，需要使整體系統的溫度(T)保持一定值，由

於溫度乃是系統分子動能總合的表現，因此透過分子速度的調整，即

可維持系統的溫度；調整粒子速度的方法有下列幾種： 

一、Simple Velocity Scaling 

直接根據氣體動力學理論和動能方程式可得式(3 – 2)和式(3 – 3)： 

kTU k 2
3

=  (3 – 2) 

∑ ⋅=
i

iiik m
N

U vv
2
1  (3 – 3) 

其中 kU 表示分子動能之總和，N為系統總粒子數，m表示分子的

質量，v表示分子運動速度，k為 Boltzmann’s常數，結合二式則可以

得到： 

∑ ⋅=
i

iiim
Nk

T vv
3

1  (3 – 4) 
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意即溫度即分子的速度平方總和，由式(3-4)就可以計算系統真正

的溫度 TA，若我們設定的溫度為 TD，則分子的速度就可由式(3-5)直

接進行調整： 

A

Dnew

T
T

vv =  (3 – 5) 

若為流動系統時，則分子動能總和需先減去流場之平均速度 iU ，

才能代表系統分子之真實動能總和。 

( )∑ −=
i

iiik m
N

U 2

2
1 Uv  (3 – 6) 

二、Nosé-Hoover Thermostat 

W.G. Hoover[30]於1986年根據S. Nosé[31]所提出的修正牛頓運動方

程式作進一步的改寫，因此，此方程式稱為 Nosé-Hoover Thermostat： 

i

i
i m

p
v =  (3 – 7) 

iii pFp ⋅−= ζ  (3 – 8) 

⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
−= ∑

i
D

i

i gkT
mQdt

d 21 pζ  (3 – 9) 

其中 ζ稱為摩擦係數(Friction Coefficient)，g為系統自由度，Q為

溫控質量 =Q 2τDgkT ，τ 為控溫的特徵時間，利用此三式，可修正每個

分子的受力關係，進而達到修正系統的速度來控制系統的溫度，

Nosé-Hoover Thermostat是 NVT系統中最常被使用的方法。 

此方法的優點在於能夠維持系統能量恆定，較能描述真實分子運

動之行為。 
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3.1.4.2模擬時間步進 

時間步進(Time Step)為每次預測分子位置的時間差，時間步進選

取的大小將直接影響到模擬結果的準確性，其大小可以視系統變化程

度、分子間作用力的變化而有所增減，時間步進的選取也會隨著系統

密度增加、溫度上升、壓力增加而縮小。 

使用時間步進過大會使模擬失真，時間步進過小則會拉長計算時

間，時間步進大小的決定通常由系統種類而定，一般可參考文獻所使

用之時間步進，或藉由嘗試修改時間步進來觀察其變化結果加以修

正。 

在過去相關的分子動力學文獻中[28]，也曾經有提出使用多重時間

步進(Multiple Time Step)分別對不同作用力使用不同的時間步進，當

計算作用範圍大但作用力較小的作用力如凡得瓦爾力，可使用較長的

時間步進，而作用範圍小且作用力大的作用力如鍵的拉伸、彎曲、扭

轉，則採用較小的時間步進。 

 

3.1.5分子動力學求解運動方程式 

分子動力學中的求解運動方程式，主要是利用泰勒展開式將每個

分子的位置和速度進行展開： 

)()(
6
1)(

2
1)()()( 43

3

3
2

2

2

tOt
dt

tdt
dt

tdt
dt

tdttt ∆+∆+∆+∆+=∆+
rrrrr  (3 – 10) 
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6
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2
1)()()( 43

3

3
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dt

tdt
dt

tdt
dt

tdttt ∆+∆+∆+∆+=∆+
vvvvv  (3 – 11) 
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再根據此二式，推導出 Gear Predictor-Corrector Algorithm 

有限差分型式的演算方法： 

由 A. Rahman[29]首先將 Predictor-Corrector使用在分子動力學上， 

Gear[30]再將此方法整理為一個完整方法；此求解運動方程式方法的處

理過程分成三個部分，分別為預測(Prediction)、計算(Evaluation)和修

正(Correction)。 

首先利用已知的數值計算出下個時間間隔分子的位置與其位置

的微分值，第二個步驟求出預測位置的分子所受的加速度，最後再將

此加速度和上個時間間隔的加速度差值修正預測，求出正確的粒子位

置和速度，以下針對五階 Predict-Corrector方法作展開。 

1.預測：首先使用泰勒展開式對位置、速度、加速度以及更多的微分

項作預測，其展開式如下： 
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 (3 – 12)

 
上標羅馬數字代表微分次數。 

2.計算：由牛頓第二運動定律求出在新預測位置每個分子所受的力，

並轉換為分子加速度。 

rF ˆ))(()(
r

ttrUtt
∂

∆+∂
−=∆+  (3 – 13) 

I
i m

tttt )()( ∆+
=∆+

Fa  (3 – 14) 

3.修正：將步驟 2 計算出的 )( ttII ∆+∆r 與步驟 3 中的 )( tti ∆+a 相減求出
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差值： 

)]()([)( tttttt II
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將原先預測值做修正： 
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於式(3 -28)中的 0α 、 1α 、 2α 、 3α 、 4α 、 5α 為 Gear Predict-Corrector

的常數值，會隨著演算法計算階數(q)不同而改變參數值，其數值如表

3.1所示。 

表 3.1 三～五階 Gear Predict-Corrector Algorithm 參數表 
αi q = 3 q = 4 q = 5 

α0 6
1  120

19  16
3  

α1 6
5  4

3  360
251  

α2 1 1 1 

α3 3
1  2

1  18
11  

α4 － 12
1  6

1  

α5 － － 60
1  

 

3.1.6分子動力學簡化方法 

分子動力學的過程相當耗費計算時間，主要的原因在於模擬系統
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的大小和模擬時間的長短，可以預期的是分子數目通常都需要龐大的

數量，而模擬的時間間隔數通常也在數十萬以上，因此適當的簡化計

算過程為分子動力學中重要的一環，否則很難將模擬時間控制在合理

的範圍內，如此一來，即使能正確模擬出重要的現象，但無法在合理

時間內完成模擬也是不合實際的。 

由於過去的的電腦運算速率相較於現今明顯不足，因此，在早期

就有許多簡化計算的方法提供分子動力學，以下就常見的簡化方法作

個別介紹。 

3.1.6.1 分子勢能截斷法(Cutoff Distance) 

不論分子間使用的勢能方程式為何種類型，當分子與分子間的距

離超過某一段距離後，分子間的作用力將會變的極小，以

Lennard-Jones 勢能方程式為例，其勢能方程式對距離的關係圖(圖

3.2)： 

因此可以設定一個截斷距離(Cutoff Distance，rc)，當分子間的距

離大於此距離時，直接假設此兩分子間的作用力為零，如此一來，就

可節省要計算遠距離的分子作用力，且因於截斷距離外之分子作用力

影響微乎其微，對分子預測幾乎不造成影響，卻由能有效簡化龐大的

計算量；大部分的分子動力學文獻，都會採用分子勢能截斷法來進行

模擬。 

截斷距離長度的選擇，是由勢能函式的變化程度決定的，如模擬

系統僅包含簡單分子，且不考慮靜電效應與庫倫力時，通常所使用的

截斷距離約在 2.5σ~3.0σ 之間，σ 為兩分子間平衡距離；反之，若考

慮具有電荷的分子行為時，則截斷距離會選擇在 5σ 以上甚至超過
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10σ。 
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圖 3.2 Lennard-Jones勢能方程式及作用力 

3.1.6.2Verlet鄰近列表法(Neighbor List) 

分子動力學模擬最耗時的部分在於判斷兩分子間距離，當系統特

別龐大時，此種判斷會更為耗時，即便是分子勢能截斷法，也需先求

得分子間距離，因此，運算量會隨著分子數目的平方關係成長，一旦

系統內分子數過多時，則會大量拖累運算速度；於是在 1967 年 Verlet

提出鄰近列表法[9]來減少判斷分子間距離之運算。 

鄰近列表法的基本觀念，在系統中的任一分子，其周圍的分子於

短時間內變動並不會太大，意即於此段時間內，此分子僅需和周圍鄰

近固定的分子計算作用力，可以不用對整個系統的分子作計算；當此

方法使用在越大的系統時，加速的效果更為顯著。 

Potential U*(r) 

Force F*(r) 
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鄰近列表法的使用方法，先將分子 i 列表半徑(List Distance ,rl)內

的分子都列入清單中，在接下來的時間間隔中，分子 i只需對清單內

的分子作距離計算，持續到下一次的更新列表，而鄰近列表清單只需

要數個或數十個時間間隔後再予與更新。 

其中列表半徑和清單列表的頻率是相互影響的，選擇的決定依據

在於，位於列表半徑外的分子能否在下次清單更新前，進入影響分子

的截斷距離內，一般而言，當分子的移動速度越快，相對的列表更新

頻率增高或者是列表半徑要增加。 

圖 3.3 為鄰近列表法的簡易的示意圖： 

 
圖 3.3 鄰近列表法示意圖 

圖 3.3顯示以 1號分子為中心，2到 13號為其周圍的分子，虛線

圓圈為 1號分子截斷半徑的範圍，實線圓圈則為列表半徑的範圍，每

個時間間隔下，1號分子要計算分子間距離時僅需考慮到 2到 9號分

子，因為 10和 13號分子在下次列表前，都無法進入截斷距離的範圍

內，故不需要列入計算 

8 

7 
3 

1 

2 

6 

10 

11 

4 

5 

9 
13 

12 
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3.1.6.3 Cell-linking 列表法 

鄰近列表法可以有效的減少每個分子對距離較遠分子作用力的

計算，但是每當進行列表更新時，仍舊是個耗時的龐大計算，因此隨

後 Verlet又提出了 Cell-linking 列表法，此方法使運算量僅與分子數目

成一次方關係，大量減少運算量，並且可與鄰近列表法做結合，更有

效率的節省計算時所花費的時間。 

此方法的概念是先將模擬的系統切割成若干等大小的方格

(Cell)，如圖 3.4所示。 

 
圖 3.4 Cell-linking 列表法示意圖 

判斷出系統中每個分子所處的方格，當欲計算系統某一個分子受

力情形時，只需找尋在分子所屬方格周圍附近，未超過參考距離的數

個方格內的分子來判斷即可，不需要對整個系統的分子個別做搜尋判

斷，而考慮使用的距離應為截斷距離，但絕大部分此方法都會和鄰近

列表法同時使用，則參考距離就採用列表半徑。 

在圖 3.3 中，以一個 2D 系統為例，當要計算位於深色方格中的

分子受力時，只需要考慮以深色方格為中心，且未超過考慮距離的九
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個方格中的分子，同理當使用在 3D系統時，每一個方格中的分子也

只需要考慮周圍 27 個方格中的分子，相較原先需要考慮整個系統其

他分子的方法簡化了許多。 

此外，切割方格的大小也會影響其運算效率，當切割的越大時多

餘的判斷會增加，而相反的切割的過小，也會造成找尋的方格數增

加，因此選定一個適當的方格長度也是相當重要的，一般而言，選定

列表距離的一半通常會有較佳的效率。 

3.1.6.4 列表式勢能(Tabulated Potential) 

計算分子受力為分子動力學的主要核心，計算的方法是將兩分子

間的距離帶入微分後的勢能方程式得到受力情形，而分子間距離通常

也只在零到截斷距離的長度而已，出現相同分子距離的機會相當大，

且受力情形和分子間距離的變化並不是太大，因此在 1999 年由 D. 

Wolff等人提出以列表式勢能[32]來簡化計算的步驟。 

在開始分子模擬前，先將分子間距與此間距下的作用力計算出並

存入記憶體中，而後只需將分子間距離算出後直接找出對應的作用

力，不需經過函式的計算來節省時間；因此，D. Wolff等人提出利用

此方法將勢能方程式切割成好幾個等分，製作成階梯供查詢，圖 3.5

為Morse勢能方程式分割為 50個等分後製作而成的列表式勢能圖。 



 

51 

r (Angstroms)

M
or

se
E

ne
rg

y

0 1 2 3 4 5 6 7 8
-100

-50

0

50

100

150

200

 
圖 3.5 Morse 列表式勢能圖 

使用此列表式勢能需注意於作用力分割的精細度，當分割階梯越

多模擬會越準確，但是使用的記憶體相對會增加，容易造成電腦的負

擔；分割的階梯越少其階層的變化越大，容易造成誤差，因此階梯分

割的精細度需根據勢能方程式的變化以及系統平均分子間距離的情

形來做調整。 

列表式勢能方法通常只用在相當複雜的勢能函式，如多體勢能或

Morse等勢能方程式，在計算過程中會使用到需大量浮點運算的算式

如指數運算，其求解時間明顯會比列表後直接取值慢，使用此方法可

以節省這類運算的時間，但使用在簡單運算的勢能方程式，如

Lennard-Jones勢能方程式，則沒有太明顯的加速效果。 
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3.1.7分子動力學性質計算 

分子動力學可以準確利用牛頓定律模擬分子行為狀態，但所得資

訊原先僅有表觀狀態，即分子運動軌跡狀態而非真實世界中所觀測到

的性質，因此需要經過統計力學相關推導才能引入巨觀的性質行為，

所包含的相關函式如下： 

一、基本性質 

1.溫度(Temperature) 

在微觀角度下，我們所得到的資訊並非溫度，而是由分子運動所

攜帶的能量，因此如果要得知模擬系統的溫度，就需要藉由計算所得

的分子速度分析而得： 

><= kE
N

T
3
2  (3 – 18) 

2

2
1 mvEk =  (3 – 19) 

2.能量(Potential energy) 

由已知的分子間勢能可推導出系統能量之變化，由於分子勢能計

算都會採用截斷距離來處理，因此還需要增加一項長距離(long range)

勢能進行修正，式(3 – 22)為相同分子於截斷半徑外的能量總和： 

LRcutofftotal UUU +=  (3 – 20) 
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3.壓力(Pressure) 

分子尺度所造成的壓力可分為兩個部分，第一部份是分子通過一
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平面的動量通量(Momentum Flux)，第二個部分則是分子間引力造成

的能量場差，因此壓力表示式可寫為： 

∑ ∑∑
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⋅+⋅−=
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N

i

N

ij
ijijiiim

V
P Frvv

3
1

 (3 – 23) 

4.數目密度分布(Local Number Density) 

用來形容系統分子間的分佈距離關係，可用來作為判斷系統分子

相態的工具： 
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 (3 – 24) 

 N為以分子為中心，r為半徑厚度， r∆ 的圓球薄殼中的分子數目，

V為此薄殼圓球體積。 

 

3-2勢能函數選擇 

3.2.1分子間勢能: 
對於分子間的勢能函數，在本研究中採用 Lennard-Jones勢能 
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式中σ為兩分子間勢能等於零的距離，ε為兩分子間的最低能量，上

述兩參數皆隨分子種類不同而不同，而 rij為兩分子間的距離。為了節

省計算量，因此在模擬時使用截斷半徑，所以勢能改寫為： 
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因為採用截斷半徑，所以勢能函數並不是呈現平滑曲線，這可能會導

致總能量無法守恆，為了避免這種情況發生，因此對整個函數做平

移，而上式改寫為： 

( ) ( ) ( ) ( )
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                  (3 – 28) 

式中 rc為截斷半徑。 

 

對於金屬原子的模擬，一般都採用多體勢能，由相關的文獻可

知，在各種情況下都有準確的描述，但是因為多體勢能在計算上相當

耗費時間，且就本研究的系統中，金屬原子皆處於晶格位置掁盪，因

此我們採用較簡單的Morse勢能來描述，其勢能函數如下： 

( ) ( ) ( )[ ]00 22 rrrr
ijMorse

ijij eeDrU −−−− −= αα
          (3 – 29) 

在計算分子間作用力時，系統中可能包含不同的原子或分子，因

此計算時，分子交互間的參數由 Lorentz-Berthelot Mixing Rule求得，

其關係式如下： 
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( )baab σσσ +=
2
1

                         (3 – 30) 

baab εεε =                                (3 – 31) 

本研究所使用的 Lennard-Jones 參數如下表所示，其中氫原子與氧原

子間的能量是由Materials Studio而得，而 Lennard-Jones勢能採用的

截斷半徑為 3.0 CH2σ ，Morse勢能的截斷半徑為 2.7 CH2σ 。 

 

non-bonding potential 參數如下： 

非鍵結的分子間交互影響以 L-J分子勢能模型描述： 
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3.2.2分子內勢能數據: 

本研究所模擬的系統中，因為包含氫分子，氧分子以及 CH2 

bead，所以需要考慮分子內勢能，其中包含拉伸鍵能（Bond-Stretching 

Energy）、彎曲鍵能（Bond-Bending Energy）及扭轉鍵能（Bond-Torsion 

Energy）等，函式分別如下： 

1. bond stretching potential：  

伸縮勢位能是假想利彈簧描述鍵結間的簡協運動，因此以虎克定      
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律來描述其行為。其中式中 ks為伸縮常數，req為平衡鍵長。拉伸勢

能以類似彈簧的簡諧運動描述： 

2
0 )( rrkU ss −=                                        (3 – 33) 

2.bond bending potential：  

    鍵角的彎曲位勢能亦相似虎克定律，不同於是描述鍵結間鍵角

的   簡協運動，其中式中 ks 為鍵角彎曲常數，θ 為三個鄰近原子

間的鍵角，θ0為平衡鍵角。兩相鄰鍵結會有穩定鍵角產生，使用類

虎克勢能描述： 

 2
0 )( θθ −= bb kU                                    (3 – 34) 

 
 

 

3. Electrostatic energy  

ij

ji

ji
ele r

eqq
U

2

∑∑=                               (3 – 35) 
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第四章 模擬系統 

4.1 純水物性的模擬系統 

一．模擬系統介紹 

    純水物性的測量有許多的方法，其中的 PVT 性質是最常見

的方式，所以在此我們就使用分子動力學去模擬分子的 PVT 性質,與

文獻相互驗證。 

    我們選擇與文獻相同條件的模擬系統來模擬水分子,以便數

據比較,系統如下,在一正立方體的系統中，保持固定的水分子個數

(216 個水分子)，所以系統的總粒子數不改變，僅改變不同組別的系

統體積，以得到不同的密度，再改變系統的溫度，即可得到不同密度

的壓力作圖。 

二．模擬方法 

    首先我們為了以少量的粒子去模擬巨觀的性質，我們在三個

方向(X,Y,Z)都使用了週期性邊界，以達到在各個方向都是無限大的情

形，以得到類似巨觀的性質。 

    系統為 PVT系統，所以系統中的粒子總數，一直保持恒定。

系統控溫則是採用 Nose-Hoovêr Thermostate，使系統的溫度維持不

變。在預測粒子運動軌跡的方程式則是用五階 Gear Predictor-Corrector

方程式。 
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    粒子間作用力包含了凡得瓦爾作用力(Van der Waals force)、

鍵結拉伸 (bond-stretching)、鍵角彎曲 (bond-bending)及庫侖靜電力

(electrostatic force)，而為了使模擬較有效率，我們採用截斷半徑 rc=2

σ在計算凡得瓦力上，在截斷半徑距離外的作用力很小，故可以忽略。 

        以表格化列出各函式的方程式及參數： 

Potential Parameter 

Lennard-Jones ε/k=78.113(K) ; σ= 0.3166 (nm) 

Bond Stretching  K s_OH=553(kcal/mol)； r0 = 0.154 (nm) 

Bond Bending Kθ_OH = 100(kcal/mol*rad2) , θ0= 109.47 ° 

Electrostatic energy q1(O)=-0.8476 e,q2(H)=0.4238e 

表 4.1 分子勢能參數表 
 

表 4.2 分子勢能函式表 

Potential Function 

Lennard-Jones 
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4.2 奈米噴流模擬系統 

一.系統介紹 

噴墨技術潛在應用面相當的廣泛，可應用在許多高科技的產業中,

如生物晶片之引子和探針陣列、全彩 PLED製程、電子構裝中的錫球

成長、TFT-LCD的彩色濾光片。而在未來奈米噴流也是一定是一項不

可或缺的重要技術。 

首先是噴管的部分，我們所用的金屬是金(Au)原子，圓管內直徑

長為 7nm，外直徑長為 8nm，即管壁厚度有 0.5nm，噴頭內直徑為

3nm，噴管總長為 17.5nm，由 5708 個金原子構成，再來是擋板的部

份，為邊長 8.73nm的正方形板子，厚度為 1nm，擋板則由 3200個金

原子構成，最後介紹系統中水分子粒子數為 22500顆(7500個 H2O)，

整個系統粒子數為 31408個粒子，系統圖形如圖 4-1所示: 

  

 

 

 

 

 

    圖 4-1系統示意圖 
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二.模擬方法說明 

    我們定義 x軸為噴出流體的方向、yz平面為噴管截面積，因

為系統中 xyz方向都有邊界，所以不採用週期性邊界，目的只能以有

限的分子數量來模擬此噴流系統。 

    在金屬勢能方面，在這我們是使用非線性的彈性勢能[]，方

程式如下: 

  6
4
34

2
221

642
R

R
Hr

R
HRHU

crcr
nonlinear ++=               (4 –1) 

其中 H1=57，H2=20，H3=50，R為粒子與原始晶格位置的距離，

dcr為粒子的臨界位移距離。 

    在高分子勢能方面，與上節所使用的勢能相同，而水分子與

金屬之間的作用力勢能則也是使用 Lennar-Jones Potential 來模擬，所

使用的參數如下表 4.3: 

 

Lennard-Jones εwf / k σwf 

Au-H2O 632.6(K) 0.29(nm) 

 

表 4.3  Au-H2O間作用力參數 

    控溫的方法在水分子方面是使用 Nose-Hoovêr Thermostate，

而在金屬部分則是使用 Simple Velocity Scaling 去使金屬的溫度達到

恆定。在預測運動軌跡的數值方法與上節一樣是使用五階的 Gear 

Predictor-Corrector。 



 

61 

4.3 奈米噴流系統中純水塊狀的製備 

我們將 7500個水分子的初始位置排列成一個立方體，如圖 4.2， 

 

 

 

    圖 4.2 水分子初始位置(X-Y平面的視角及側面圖)                   

 

直到水分子達 steady-state後,虛擬牆開始加壓，將系統壓到密度為 1.67 

g/cm3 的塊狀水，如下圖 4.3,且為了方便放入系統，經過仔細地設計

條件安排，邊長剛好小於噴流系統中噴管的內半徑，再將塊狀水放入

噴管後，前後架上虛擬牆，讓過分被擠壓的水分子膨脹成圓柱形，如

下圖 4.4，且密度剛好約為 1 g/cm3，因為經過計算可得知，圓柱的體

積是立方體的 1.67倍。 

 

 

 

 

圖 4.3  壓塊水分子(1.67 g/cm3) 
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圖 4.4  置於系統中平衡後成圓柱狀(密度約 1 g/cm3) 

    再來我們看看分子於系統的分佈，為了方便觀察，我們將噴管切

半，如下圖 4.5，是我們將塊狀的水分子放入系統的側面圖，及圖 4.6

是前後加上擋板，水分子自然膨脹成圓柱形的狀況。 

 

 

 

  圖 4.5  塊狀放入系統 

 

 

 

 

 

圖 4.6  水分子自然膨脹於噴管中 
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表 4.3噴流系統參數表 

統模擬設定 系統模擬條件與參數 

金屬板控溫 Simple Velocity Scaling 

水分子控溫 Nosé-Hoover thermostat 

金屬板初使晶格 FCC晶格 

數值演算法 5th order Gear Predict-Corrector 

金屬粒子數 5708(噴管)+3200(板子) 

水分子粒子數 22500(7500個水分子) 

總粒子數 31408 

時間間隔△t 1(fs) 
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第五章、研究結果與討論 

 5-1 水分子物性研究 

以分子動力模擬水分子，並且探討溫度與壓力的關係。置入系統

中的水分子個數固定為 216個，針對其密度分五組作討論。 

    分別為密度 0.95 g/cm3、0.975 g/cm3、1.0 g/cm3、1.025 g/cm3、1.05 

g/cm3，在不同溫度下，可獲得系統壓力值，再將溫度對壓力作圖，

圖中包含了五組不同之密度，在固定密度下。圖中每個點的壓力，皆

經過不同模擬時間的平衡後才能統計而得，因為越低溫需要越久的平

衡時間，我們選擇與文獻相同的平衡時間，如表 5.1。 

表 5.1 不同溫度的系統平衡時間 
T(K) 423 393 373 363 333 303 273 243 213 183 153 

t(ns) 0.5 0.5 0.5 0.5 1 1 5 5 10 30 100 

     從表 5.1中，可以發現當系統溫度越低時，需要平衡的時間就

越長，因為當溫度降低時，水分子的動能會大幅的降低，以至於不易

達到平衡，然而我們模擬的系統，每一個時間步進是 1fs，所以當溫

度 153K的系統需要 100ns才能確定達平衡，需要 100,000,000個時間

步進，需要花上 10天的工作天，所以這個物性的統計十分費時。     
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     水分子的 P-T圖結果如下圖 5.1可與文獻[33]圖 5.2比較 

 

 

 

 

 

 

圖 5.1 水分子的 P-T圖 
 

 

 

 

 

 

圖 5.2 文獻的 P-T圖 

為了方便比較，我們將 X 軸及 Y 軸的座標取到相同，將相同密

度的符號與文獻相同，且將文獻中較高密度及較低密度的數據刪除，

再將數據重疊以便比較，如圖 5.3，可以發現我們模擬出來的結果都

略比文獻結果低一些，因為我們為了確保系統已達平衡，所以都有將

平衡時間增加 100ps才停止程式，所以又更加準確。 
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圖 5.3 比較 P-T圖 

5.2 不同溫度下之噴流研究 

    噴墨過程中，液滴大小及蒸發粒子是重要的課題，其液滴大小主

要影響噴印時的準確度，而奈米尺度下的加工蒸發會造成成本的損

失，由於加工的環境不一定在室溫下，所以我們選擇討論不同溫度

下，研究噴流系統的現象。。 

    研究中將討論三組不同的溫度，但我們將選擇介於水的沸點與凝

固點之間(373K~273K)，如表 5.2，比較各項性質的差異。 

Case Temperature(K) 

1 348 

2 298 

3 278 

 
表 5.2 不同溫度的噴流系統 
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5.2.1瞬時圖與現象觀察 

研究中探討不同溫度下之噴流系統，由瞬時圖，圖 5.4，可看出

在 T=278(K)時，水分子蒸發粒子最少。當溫度提高至 T=298(K)時，

水分子蒸發粒子增加。在升溫到 T=348(K)時蒸發現象更加明顯。 

還有當噴流開始產生後，因為表面張力的緣故，會有部分的水分

子吸附於噴嘴的表面，吸附成會隨著時間的增加而逐漸增厚，由我們

模擬出來的現象中，也發現到不同溫度下的吸附現象，可觀察下面瞬

時放大圖 5.5，並無明顯變化。 

再來我們觀察液滴的形成，低溫的環境下做噴流的行為似乎比較

適合，第一是因為蒸發的水分子較少可減少成本的流失，尤其是在奈

米尺度下的噴流系統，都是運用極少量的液體，相較之下，蒸發的量

就很可觀了，第二我們可以發現低溫的環境下噴流較為俐落，無衛星

液滴的產生，液滴形狀圓滿且大小適中，很適合精密加工中，需要準

確控制液滴。 

然而在室溫的環境下做噴流的行為，由觀察可知，較容易產生出

第二顆液滴，且液滴的大小略小一些。再來看看高溫的環境下做噴流

的行為，由觀察而知，更加不適合，因為蒸發現象太明顯且有發生小

小的衛星液滴，不易控制。 
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    (a) T=278(K)                (b) T=298(K)             (c) T=348(K) 

圖 5.4 瞬時圖 
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圖 5.5 瞬時放大圖 

5.2.2液滴於板子上的圖形 

接著探討不同溫度下之噴流系統，針對液滴打在板子上的瞬時

圖，由觀察可再次證明，噴流的行為適合在低溫的環境下進行，如圖

5.6，可看出在 T=278(K)時，水滴打在板子上後呈現圓形的點，散落

的水分子最少，且液滴擊中在板子的正中央。當溫度提高至 T=298(K)

時，水滴打在板子上後依然呈現圓形，但有些空隙，且散落的水分子

增加，液滴擊中在板子的中央偏右。在升溫到 T=348(K)時，水滴打
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在板子上後不再是圓形，有大空隙不緊密，且散落的水分子更多，還

有雜點的產生，這些雜點會造成精密加工中很大的困擾。 

 

 

 

 

 

圖 5.6 液滴於板子上的圖形 
 

5.2.3速度分佈圖 

     我們將噴嘴內部的 X方向速度與 Y方向速度對位置作圖，資料

平均是從時間 50ps到程式結束(時間為 200ps)，圖中標示的 0.1~6.1nm

為 Y軸位置，以噴嘴出口處為 0。 

      圖 5.7為噴嘴內部 X方向速度分佈圖，我們可以發現到，在噴

嘴後端的速度較慢，約為 40m/sec，隨著位置靠近收縮處，速度開始

增加，然而當位置達到出口處，最大可以超過 500m/sec，在靠近壁面

處，因分子受到壁面原子的作用，所以速度較慢，在 Y 軸不同位置

上，速度大致相同；另外，我們也不難發現，圖中有明顯的滑動現象，

這是因為在奈米尺度下，金屬原子以晶格排列的粗糙度已經小於奈

米，所以對流體而言，整個管壁表面幾乎為完全平滑，因此才會有滑

動現象的產生；當然，若壁面材料對內部流體有較小的吸引力，也會

產生較明顯的滑動現象。 
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      圖 5.8為噴嘴內部 Y方向速度分佈圖，由圖中，我們可以發現

靠近壁面處的位置，因受到壁面原子的吸引，所以速度幾乎為 0，當

位置準備進入收縮處時，雖然同樣受到壁面原子的影響，但速度值明

顯比後端低，這是因為隨著管內直徑越來越小，分子被往中心

(Y=5.5nm)方向推擠，所以 Y方向位於小於 5.5nm處，速度為正值，

大於 5.5nm處，速度為負值，但是，以 5.5nm為中心，其速度值是呈

對稱的。 

 

 

  

 

圖 5.7 噴嘴內部 X方向速度分佈圖 

 

 

 

 

 

 

圖 5.8 噴嘴內部 Y方向速度分佈圖 
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5.2.4平均壓力圖 

     統計資料一樣採長時間平均，我們將系統的壓力對位置作圖，

資料平均是從時間 50ps 到程式結束(時間為 200ps)，由圖 5.9 中，壓

力逐漸下降的原因，是因為噴嘴內部的水分子逐漸變少，使得壓力處

於此種情況，比實際驅動壓力小；另外，因為我們假設噴管外部接近

真空狀態，所以壓力從內部到出口時非常快速地下降，在噴嘴外側的

壓力則趨近於 0。  

 

 

 

 

 

 

圖 5.9壓力趨勢圖 

 

5.2.5密度分佈 

研究中探討不同溫度下之噴流系統，由密度分佈圖，圖 5.10，可

看出在溫度 278K時，噴管中的密度最大，因為低溫下，分子能量較

低，移動較慢，所以管內密度最不均勻，反之，在溫度 348K時，管

內密度較均勻。 
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另外，再一樣的距離 36nm之下，低溫的環境下做噴流的行為，

液滴抵達板子的時間較長，需要 63ps。當溫度提高至 298K時，噴管

中的密度漸漸變小，且室溫的環境下做噴流的行為，液滴抵達板子的

時間為 60ps。再升溫到 348K時發現高溫的環境下做噴流的行為，液

滴抵達板子的時間最短只需要 51ps。此現象十分合理，因為高溫下，

分子能量較高，移動較快，所以溫度 348K時，液滴最快到達板子。 

 

(a) T=278(K)                

 

 

 

 

(b) T=298(K)             
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(c) T=348(K) 

 

 

 

 

圖 5.10 密度分佈圖 

 

5.2.6 流場圖   

   另外，我們特地將低溫 278K 及高溫 348K 於 39ps 的瞬時密度圖

加上流場做比較，如圖 5.11，由觀察而得到一個訊息，當液體於出口

處靠近管壁的粒子，會多一個垂直噴出方向的力，以至於有些微散射

現象，會影響到分子往正確的方向前進，然而在低溫的環境下做噴流

的行為，比在高溫的環境下，流線發散的角度較小，可見在低溫的環

境下確實比較適合做出準確的噴流行為。 

 

 

 

 

圖 5.11 流場分佈圖 
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5.2.7壓力瞬時分佈圖 

我們特地將系統開始擠壓的前 5ps壓力分佈圖做比較與分析，圖

5.12即為壓力瞬時分佈圖，我們可以發現剛開始啟動活塞時，也就是

時間為 21ps 時，管內水分子因為突然受到一個外來的力，且分子還

來不及位移，於是活塞前形成極大的壓力區塊。 

在時間為 22ps 時，我們可以看到受到驅動壓力的影響，開始產

生位移，於是活塞前壓力區塊獲得洩壓。 

在時間為 23ps 時，分子向噴口位移，因為管內直徑逐漸變小，

造成噴口處產生極大壓力區塊。 

時間為 24ps時，水分子噴出系統外，於是管內也漸漸獲得洩壓。 

所以，時間於 25ps 後，管內壓力就較均勻，不會特別集中於某

一區域。 

我們也可以發現系統溫度不同，壓力分佈圖沒太大差別，只有些

微不同，在溫度 278K時，因為接近凝固點，水分子能量最低，分子

移動較慢，所以於時間為 21ps 時，活塞前的壓力區塊範圍最大，反

之，溫度為 348K時，水分子能量較高，分子移動速率較低溫快，活

塞前的壓力區塊範圍最小。 
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圖 5.12 壓力瞬時分佈圖 
 
 

5.3 噴印研究 

    當我們已知，在低溫的環境下確實比較適合做出準確的噴流行

為。那接著希望能控制噴印的量，我們選擇討論相同平均速度下，相

同推進時間，利用不同的推進距離，討論三組不同的水量噴在板子上

的現象，比較各項性質的差異，條件如表 5.3。 
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CCaassee  
距距離離((nnmm))  

11  44..9911  
22  22..445566  
33  11..222288  

 
             表 5.3 不同量的噴印測試 

5.3.1推出的水個數 

我們在此噴印研究中，將探討相同平均速度下，不同的水量，因

為我們想利用活塞推進的距離來控制噴出的水量，但實際的噴出水分

子個數，須靠我們將粒子數對時間做圖才能知道，如圖 5.13，分別是

活塞推進 4.91nm，2.456nm，1.228nm。由圖中明確的顯示各別噴出

的水分子數，活塞推進 4.91nm大約可以推出 4233個水分子；活塞推

進 2.456nm大約可以推出 2033個水分子；活塞推進 1.228nm大約可

以推出 1003個水分子。 

Case1 
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Case2 

 

 

 

 

 

 

Case3 

 

 

 

 

 

 

圖 5.13管內與管外的原子數 
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5.3.2瞬時圖 

奈米尺度下的噴印系統，最令人困擾的是，驅動力給予流體的能

量不夠大，以至於大量分子未離開噴頭而吸附在噴頭上形成一大顆液

珠，如圖 5.14，這樣的情況不符合經濟效應，因為實際噴出的量，卻

只有少部分噴印在板子上，有大量的分子積在噴頭的部份，所以在加

工時還要每次清理噴頭，且浪費成本。  

 

 

 

圖 5.14噴頭形成液珠 

所以，經過我們數次的模擬實驗發現，活塞給予流體的瞬間壓力

很重要，能讓分子內能增加，就有足夠的動能飛向板子；所以我們將

選擇活塞的速度，雖然都是相同的平均速度 50m/s，在程式中，經無

因次化後，是每ㄧ個時間步進，活塞前進 0.00075的距離，所以我們

現在針對不同噴出的量，給予不同的瞬時速度。 

所以我們將 case1每 200個時間步進，活塞前進 0.15的距離；case2

每 100個時間步進，活塞前進 0.075的距離；case3每 50個時間步進，

活塞前進 0.0375的距離。 

這樣的設定，讓不同量的噴印動作都在相同時間下完成，且效果

不錯，沒有一大顆液珠在噴頭上形成，瞬時圖如圖 5.15 
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            case1                  case2                 case3 

圖 5.15 瞬時圖 

 

我們看到 case1的水分子明顯獲得了比 case2及 case3還大的能量

且分子吸附在噴頭的量明顯變少，且板子上液體的厚度與噴出的量幾

乎成正比。 

另外，雖然噴出時間相同，但飛行中的液滴，其中 case3 還需要



 

81 

一段蠻長的時間才能抵達板子，因為能量不夠，速度變慢。 

5.3.3壓力分佈圖 

我們從壓力分佈圖發現，Case1 獲得了最大的瞬間壓力將近

300MPa，Case2獲得最大的瞬間壓力不到 200 MPa，Case3所獲得的

壓力曲線最溫和都不超過 100MPa，如圖 5.16。  

case1                

 

 

 

case2           

 

 

 

case3 

 

 

                                          圖 5.16 壓力分佈圖 
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5.3.4分子個數分佈圖   

   我們想更了解此噴印究竟有多少水分子抵達板子上，所以做了水

分子個數對位置的做圖，如圖 5.17 

                                                  

                                                   case1 

 

 

 

                                                  case2 

 

 

 

 

                                                  case3 

 

圖 5.17 水分子分佈圖 
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     我們可以發現噴嘴吸附的分子明顯變少，且數量在 case1 約有

80個水分子，在 case2約有 120個水分子，在 case3約有 100個水分

子，沒有特別的規律性；但板子上的水分子，就幾乎與活塞前進距離

成正比，如圖 5.18，在 case1約有 4153個水分子於板子上，在 case2

約有 1913個水分子於板子上，在 case3約有 903個水分子於板子上，

這是一個極大的好消息，表示藉由這次模擬我們能做到定量的掌控，

但要注意越多的量，需要越大的瞬間壓力給予分子飛行的能量。 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 5.18 水分子個數與推進距離作圖 
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第六章、結論與未來展望 

    研究中探討不同溫度噴流過程及不同瞬時推速的噴印過程，由實

驗結果可知，我們由瞬時圖中液滴的形成、液滴形狀、分子蒸發現象、

衛星液滴的產生、打在板子上的圖形、及流場，各項分析顯示出，在

溫度較低時，是最適合做精密計算的奈米噴流加工。 

    當噴流系統溫度為 T=278(K)時，可看出其蒸發現象較

T=298,348(K)時相對較低。此外液滴打在板子上的情況也是最優良。

且較不易產生衛星液滴，十分利於精密加工。 

    所以接著噴印的模擬過程就選定溫度為 278K，重大發現，只要

有足夠的趨動壓力，抵達板子上的水分子會幾乎與活塞前進距離成正

比，因分子於噴頭吸附的量變少。 

    期待在未來利用噴墨的加工技術越來越高科技且微小化，可以經

由本研究中的模擬系統預先嘗試，降低成本，減少失誤及錯誤估計的

損失，在研究中假設噴流系統中成分為純水，實際上噴流系統中成分

都較為複雜，所以希望未來可以模擬出更多樣化的物質，讓我們的模

擬系統更加接近實際情況，得到更加準確的訊息。 

     希望我們能在未來全球都全力投入奈米科技的研發時，給予人

類對微加工的摸索及了解能有所幫助。 
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Appendix A 減縮單位轉換 

 由於防止計算數值過小而造成電腦計算溢位的問題，因此通常都

會採用減縮單位來處理計算數值。 

 本研究中模擬的基本單位為水分子中的 O，因此所有減縮單位皆

以此為基本單位，主要設定的部分為氧分子的質量、特徵長度與能

量，以及其他衍生的參數性質，如表 A.1所示。 

表 A.1 減縮單位換算表 

減縮單位相關參數數值 SI制單位 
Mass     m  1.8x10-2(kg/mole) 

Length   σ  3.166x10-10(m) 

Energy   ε  648.923(J/mole) 

Time     τ  1.667x10-12(s) 

Density 1(g/cm3) 

Pressure 2.04966x1032(Pa/mole) 

Temperature 78.113(K) 
 

 


