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摘  要 

微纳尺度气体流动和换热机理的研究是推动 MEMS 和纳米科学与技术进一

步发展的一个关键因素。由于特征尺寸小，努森数较大，传统的模拟方法不再

适用，流动必须从分子运动的观点加以描述。直接模拟 Monte Carlo 法(DSMC)

是适用范围最广、最可靠的模拟高努森数流动的数值方法。本文在理论分析的

基础上，发展和使用 DSMC 法对微纳尺度气体流动和换热进行了模拟分析，并

探讨了其物理机制。 

为使 DSMC 适用于微纳尺度气体流动和换热的模拟，提出了一种处理压力

边界的新方法，解决了前人方法中容易发散的问题，而且收敛速度显著提高；

给出了处理非直通道进出口边界的具体方法，并对 90 度转角微通道内的气体流

动进行了模拟，模拟结果与前人的实验数据基本符合，但转角处未发现流动分

离现象。 

对微尺度气体流动和常规尺度稀薄气体流动进行了相似性分析，总结归纳

了微尺度气体流动与稀薄气体流动的相似性条件，即：几何形状和边界条件相

似，同名准则数相等，且气体满足热完全气体假设。使用 DSMC 方法数值验证

了上述相似性条件的正确性。 

对于不满足热完全气体假设的 van der Waals 气体，分析并指出了现有模拟

方法存在的问题及其原因，提出了一种基于 Enskog 方程的新算法——广义

Enskog Monte Carlo 法(GEMC)，GEMC 引入了广义分子碰撞模型以反映分子间

吸引势对碰撞截面的影响，考虑了气体稠密效应对分子间碰撞率的强化，引入

了考虑分子间吸引势的内能转化模型。与其它方法相比，新算法对输运系数的

计算结果与实验数据符合得最好。GEMC 的模拟表明，van der Waals 效应使得

气体流动在通道壁面的阻力系数减小。 

为实现跨流区流动的全粒子法耦合求解，发展了一种适用于近连续区气体

流动模拟的新方法——驰豫时间 Monte Carlo 法(RTMC)。 

使用 DSMC 方法对微纳尺度气体轴承和微型 Laval 喷管内的气体流动和换

热进行了模拟分析，并针对各自的设计要求提出了优化建议。 

关键词：微纳尺度，气体流动，DSMC，相似性，van der Waals 效应
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Abstract 

The investigation of micro- and nanoscale gas flow and heat transfer is the key 

for the further developments of MEMS and nano science and technology. The 

Knudsen number becomes large enough due to the decreased characteristic length. 

The classical simulation methods are no longer suitable, and the flow must be 

described from a molecular point of view. The direct simulation Monte Carlo method 

(DSMC) is the most suitable and reliable numerical method for high-Knudsen- 

number flows. Based on theoretical analyses, the present dissertation studied the 

micro- and nanoscale gas flows and heat transfer by using the DSMC method, and 

then discussed their mechanism. 

In order to make the DSMC method applicable for the simulations of the micro 

and nanoscale gas flow and heat transfer, a new method was developed to deal with 

the pressure boundary implements. The new method avoided the computational 

divergence in the previous methods, and a higher convergence speed was obtained. 

The inlet and outlet boundary implements for a non-straight channel were detailedly 

presented. With these new methods, gas flows in a micro channel with a 90 degree 

corner were simulated, the results agreed with the existed experimental data 

qualitatively and no vortex flow appeared at the corner. 

The similarity was theoretically analyzed between microscale gas flows and 

normal-scale rarefied gas flows. The similarity qualifications were summarized as: 

similar geometries and boundary conditions, equal homonymous dimensionless 

criterions, and thermal perfect gas. This similarity rule was also numerically verified 

using the DSMC simulations for different scale flows. 

The disadvantages of the existing methods for dense gas flow simulation, in 

which the thermal perfect gas assumption breaks down, were analyzed and the 

mechanisms were presented. To correctly simulate the van der Waals gas flow, an 

Enskog-equation-based new algorithm, generalized Enskog Monte Carlo method 

(GEMC), was proposed. In GEMC, a generalized collision model was introduced to 
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embody the effect of intermolecular attractive potentials on the collision cross section. 

The intermolecular collision rate was enhanced by considering the dense gas effect. A 

new internal energy transition model affected by the intermolecular attractive 

potential was also introduced into the new algorithm. By comparing the transport 

coefficients with the experimental data, the new algorithm was perfectly verified. The 

dense gas flows in micro and nanoscale channels were studied using the GEMC 

method, and the results showed that the van der Waals effect decreased the skin 

friction coefficient. 

To implement the particle-only coupling simulations of multi-flow-regime flows, 

the present paper developed a new method, relax time Monte Carlo method (RTMC), 

based on the BGK equation. The RTMC method is more suitable for near continuum 

flows than DSMC. 

Gas flows and heat transfer in micro and nanoscale gas slider bearings and 

micronozzles were simulated and analyzed using DSMC. The optimizations were 

suggested based on the numerical results and the design requirements. 

 

Key words: micro- and nanoscale, gas flow, DSMC, similarity, van der Waals effect 
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主要符号对照表 

a  当地声速[m/s]；或吸引势强度[Pa] 

A  进出口的截面面积[m
2
] 

b  分子瞄准距离[m] 

2b  定义为 32 / 3 ，第二阶 virial 系数[m
3
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B  随机数，可以表示为 ln( )f mpB R C   

'c  分子热运动速度[m/s] 

rc  相对速度[m/s] 
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d  分子的碰撞直径[m] 

D  气体扩散系数 

tD  喷管喉部宽度[m] 

f  分子速度分布函数 

0f  分子平衡分布函数 

F  分子数通量(m
-2
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tF  喷管推力[N] 

H , h  通道宽度[m] 

spI  喷管比冲[s] 

k  Boltzmann 常数[J/K] 

Kn  努森数 

L  通道长度[m]；特征尺度[m] 

yL  (子)网格划分尺度[m] 

m  分子质量[kg] 

rm  折合质量[kg] 

Ma  马赫数 
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n  分子数密度[m
-3
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N  网格内的分子总数 

cN  分子碰撞数 

sampleN  采样数 

totalN  最终的计算分子数 

p  气体压强[Pa] 

cP  临界压力[Pa] 

peakP  轴承的峰值压力[Pa] 

Pr  普朗特数 

q  分子数通量[s
-1

]；壁面的热流通量[J/m s] 

R  通用气体常数[J/kg·K] 

Re  雷诺数 

fR  0 和 1 之间均匀随机数 

s  分子速度比，定义为 s U 或 s V  

T  气体温度[K] 

*T  无量纲温度 * /T kT   

cT  临界温度[K] 

trT
 平动温度[K] 

rotT
 转动温度[K] 

u , v  分子速度分量[m/s] 

U ,V  气体的宏观速度分量[m/s] 

mv  分子平均速度[m/s] 

cV  网格体积[m
3
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w  轴承的负载系数 

Y  稠密气体碰撞强化算子 

Z  松弛数 

RZ  旋转松弛数 
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第一章  引  言 

随着 MEMS 和纳米技术的飞速发展，人们对微纳米尺度的物理现象及其物

理机制的深入认识有了迫切的要求。然而，由于加工水平和测量技术的限制，

微纳尺度流动和换热的实验研究遇到了极大的困难，这使得理论分析和数值模

拟成为研究微纳米流动和换热问题的主要手段。本章主要介绍微纳米尺度流动

换热研究的应用背景和研究现状，在综合分析研究现状的基础上，介绍本文的

研究内容。 

1.1 研究背景 

1.1.1 MEMS与纳米技术 

在过去的十余年时间里，MEMS 技术和纳米科技得到了前所未有的发展，

人们正在从米、毫米的宏观世界逐渐走进微米、纳米的微细观世界[1-4]。 

一提到 MEMS(微电子机械系统)和纳米技术，就不能不提及早在 1959 年诺

贝尔物理学奖获得者 Richard P. Feynmann 在美国物理学会年会上作的“There’s 

Plenty of Room at the Bottom”的报告[5]，在报告中，Feynmann 博士科学的预见

了制造技术将沿两个途径发展：一个是从宏观到微观，即 Top-Down 的途径，另

一个是从最小构造模块的分子开始，进行物质构筑，即 Bottom-Up 的途径。经

过大量科学家数十年的研究，特别是上个世纪八十年代后期以来，Feynmann 的

这两个构想分别在 MEMS 技术和纳米技术中得到了体现[6-8]。 

1.1.1.1 MEMS(微电子机械系统) 

一般来说，狭义的 MEMS 技术主要指加工技术，它是以微电子加工技术为

基础发展而来，除了氧化、扩散、光刻和离子注入等标准 IC 工艺外，目前还开

发出大量新型微加工技术。目前通用的 MEMS 加工工艺主要包括：体硅加工方

法 (Bulk Silicon Micromachining)，表面硅加工方法 (Surface Silicon Micro- 

machining)、LIGA(德语 LIthographie Galvanoformung Abformung 的缩写)方法及

电子放电加工(EDM)方法等[6]。 
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广义的 MEMS 则不单指加工技术，是指基于（但不限于）IC 工艺设计并制

造、可批量生产、集电子元件与机械器件于一体的微小系统[8-10]。关于 MEMS

的定义，有以下 5 点需要注意[9]： 

 一般来说，MEMS 的特征尺度在 1 毫米到 1 微米之间，它区别于一般

常规(macro)尺度(即大于 1 厘米尺度)的传统“机械”，但也并非进入物

理上的微观层次，因此多数的经典理论仍然适用； 

 基于硅微加工(microfabrication)技术设计制造，但绝不限于此； 

 与微电子芯片相同，可以大批量生产，因此生产成本降低，使其“性价

比”较传统机械制造技术有大幅度的提高； 

 MEMS 中的“机械”不限于狭义的机械力学中的机械，它代表一切具

有能量转化、传输等功能效应，例如力、热、声、光、磁，甚至化学和

生物等； 

 MEMS 的目标是微机械和微电子集成的微系统，即具有智能的微系统。 

从 MEMS 的定义可以看出，MEMS 的目的不仅在于缩小尺寸，还在于通过

微型化和集成化来探索新原理、开发新功能的元件和系统，开辟一个新技术领

域，形成一个新产业。MEMS 具有尺寸小，重量轻，响应快；精度高，性能好；

可以集成控制、感应和执行等多种功能；生产成本低，生产周期短，能耗低；

易制、易用、易改造；对环境的损害小；基于新思想、新原理的发明创造多，

研究潜力大等特点。MEMS 在工业、国防、航空航天、航海、医学和生物工程、

农业和家庭服务等领域有着潜在的巨大应用前景[10]。 

1.1.1.2 纳米技术 

纳米技术(Nanotechnology)是指在 0.1~100nm 尺度内研究电子、原子和分子

等运动规律和特性，并以在纳米水平上设计、装配和操纵器件为目标的学科，

其内容涵盖了纳米物理学、纳米电子学、纳米材料学、纳米机械学以及纳米计

量学在内的诸多学科[11,12]。 

鉴于纳米科技较 MEMS 对未来具有更为深远的意义，各主要科技强国对其

研究展开了激烈的竞争，各国相继制定了纳米技术研究开发政策，增加了科研

经费，以求在新的世界科技格局中处于领先地位。近五年来，纳米技术研究也
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取得了突飞猛进的发展[4,7]。2001 年 5 月，美国 Connell 大学的科学家研制出了

世界上第一台生物分子纳米发动机，其螺旋桨长约 750 nm，宽约 150nm；2002

年 1 月，加州大学研制出的分子发动机，整台设备直径 11nm，高 11nm，可带

动比自身大十几倍的物体[13]；2003 年 7 月，Berkeley 大学研制出了世界上最小

的人造发动机，其发动机的宽度仅有 500nm
[14]；2004 年 2 月在荷兰召开的 IEEE 

MEMS’04 会议上日本学者演示了在 10nm 的小球上刻画的立体三维世界地图

[15]。随着纳米技术的发展，MEMS 领域中众多术语的词头正在由 Micro 更替为

Nano，体现了纳米技术的冲击和微型化的步伐。 

尽管 MEMS 和纳米科技走了截然相反的两条道路，但从整体上看，微米技

术与纳米技术之间还是一种相互交叉融合和相互促进的关系[13]。一方面，通过

MEMS 技术的集成，可以将基于 Nano 效应的功能和特性转变成为新的器件和系

统，正如美国前 DARPA 的 MEMS 主管 A. Pisano 在 Nanotech 2003 会议上指出

的“MEMS 技术将担任纳米科学走向纳米技术的桥梁”；另一方面，MEMS 同

样需要通过利用纳米科学技术来寻求新的突破，纳米科技将成为微米技术拓展

敏感事物和认识事物的窗口。从国外的研发状况看，微米纳米技术相互融合已

经成为趋势和主流，一些基于微纳集成的科研计划和基础设施应运而生，例如

美国 Los Alamos 国家实验室成立了集成纳米技术中心(CINT)，法国将于 2004 年

正式建成微米纳米技术发明中心，德国“微系统技术 2000 未来计划”也将微纳

接口列为未来重要领域，德国 Karlsruhe 研究中心将在其中期计划中将微系统计

划和纳米技术计划合并到一个计划中。2003 年在德国柏林召开的 NAMIX 第一

届会议以及在法国 Grenoble 召开的 MINATEC 2003 都将会议主题定为微纳集成

和接口[16]。 

1.1.2 微纳尺度流动与换热研究的驱动力 

MEMS 技术以及纳米加工技术的发展为微纳尺度科学(物理问题等的研究)

的发展提供了可能的研究平台；然而，如前文所述，在其发展过程中过于强调

了加工技术的重要性，而对其内部物理问题的研究重视不够，以致于“加工水

平的发展速度超越了对其内部存在的非常规物理问题的理解程度”[17]，后劲不

足。以 MEMS 研究为例，在度过了 10 年多的研究高潮之后，已经开始走下坡路

了。据称，目前在美国单以 MEMS 加工为课题的项目申请美国国家的研究资金
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资助已经非常困难了。一些国际著名学者已经认识到了这个问题的严峻性，为

了在现有加工水平的基础上进一步发展 MEMS 以及尽量避免纳米科技的发展重

蹈此覆辙，纷纷撰文呼吁重视微纳尺度物理问题的基础性研究[7,8,17-19]。 

其实，在微纳尺度下的确存在很多亟待解决的流动和换热问题[8,17-21]。以气

体流动为例，气体在微通道内流动时的阻力是增大了还是减小了一直以来都是

人们争论的焦点[22]。近年来，由于微小卫星技术的发展及其在通讯和气象等方

面的重要应用前景，为其提供轨道保持和转换以及姿态位置精确控制动力来源

的微推进系统受到了各国学者的广泛关注[23,24]。图1-1显示了MIT学者R. L. Bayt

制造的一种喉部尺寸小于 20 微米的 Laval 喷管[25]。由于面体比的增加，这种喷

管能否产生超音速气流曾受到了质疑，直到 Bayt 用实验验证了出口超音速气流

的存在，并指出微喷管的推力重量比可以比常规喷管大成千上万倍[23,24]。但是，

对于这种微喷管内跨音速、跨流区气流的流动和换热机理人们尚无准确认识，

以至于对其性能的预测在雷诺数小于 1500 时严重偏离了实验数据[25]，如何对其

进行准确预测和分析是目前研究的难点和热点。另一个纳米尺度气体流动和换

热的实例来源于计算机中使用的硬盘驱动器。图 1-2 显示了 IBM 的一款新型的

硬盘驱动器。为了尽可能的提高硬盘读取数据的速度和准确性，其内部读写头

和盘面磁道之间的距离要尽可能的小而且保持平稳，若距离过大，读写头不能

准确读写数据；若距离过小，读写头就会卡死在盘面上。对读写头和磁道之间

气体夹层内的流动和换热进行准确分析和预测对硬盘设计来说是至关重要的。

据报道，在最新的 IBM 硬盘中，读写头和盘面之间的距离已经小于 20 纳米[26,27]，

此时常规的气体流动控制方程已不再适用，使用新的可靠的方法对其进行分析

预测是目前科学家们努力的方向[28-32]。 
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图 1-1 喉部尺寸小于 20 微米的微型 Laval 喷管[25]
 

 

图 1-2  IBM25Gbit/in
2 硬盘驱动器[26]

 

综上所述，对微纳尺度下流动和换热现象的深入研究是 MEMS 和纳米科技

进一步发展的必然需要，也是工程实际应用的迫切需求。近两年来，微纳尺度

的流动和换热问题已经成为国际研究的一个热点问题。一些学术组织如 AIAA

和 ASME 等召开的与微流体研究相关学术会议的数量和规模在增大，例如，
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ASME 从 2003 年开始主办的“Microchannels and Minichannels”的国际年会就是

主要探讨微小尺度通道内的流动和换热问题的；MEMS 领域的专业刊物，例如

《Journal of Micromechanics and Microengineering》中关于物理机制问题的文章

数量和比例在增加，微尺度热物理问题的专业刊物《Microscale Thermophysical 

Engineering》的影响力在逐年提高，另一本专门探讨微流体和纳流体的杂志

《Microfluidics and Nanofluidics》也于 2004 年由 Springer 出版社开始出版发行。 

1.1.3 微纳尺度气体流动和换热数值模拟研究的必要性 

1.1.3.1 实验研究的困难 

对微尺度气体流动的实验研究要追溯到上个世纪初，1909 年 Knudsen 对微

米通道内的气体流动阻力特性进行了实验研究，并指出其内部存在稀薄气体效

应[33]。随着加工技术的发展，上个世纪 90 年代至今许多学者对微尺度通道内的

流动和换热作了大量的实验研究[34-37]。然而，对这些实验做细致的分析可以发

现，尽管 MEMS 的发展使得这些实验成为可能，但仍然存在很多问题和困难。

一方面，MEMS 加工水平依然是限制实验水平的主要因素。由于尺度微小，加

工所能保持的一致性和可重复性受到限制，这使得实验结果即便在定性上都可

能差别很大[22]。另一方面，由于测量水平的限制，实验可以测量得到的数据通

常是敏感程度最弱的、各种因素综合作用的物理量，例如压力分布或热流量等，

而对于表征流动和换热细节的物理量，目前还没有有效的测量方法。因此实验

结果对我们来说仿佛一个“黑匣子”，不能直接反映微尺度流动和换热的机理

问题，而对实验结果的分析也会因不同的假想模型而有所不同，实验数据往往

只充当一个模型验证的作用。 

1.1.3.2 理论研究的困难 

努森数 Kn 是稀薄气体动力学中用来表征气体稀薄程度的无量纲数，其定义

为 

/( / )c

Kn
L d dx

 

 
              (1-1) 

根据努森数的大小，气体流动可以划分为 4 个区[38,39]： 
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Kn <10
-3

      连续介质区 

10
-3

< Kn <0.1     滑移区 

0.1< Kn <10      过渡区 

Kn >10       自由分子流区 

在连续区，气体流动可以通过连续介质控制方程加以描述；否则连续介质

假设失效，但在滑移区，气体流动和换热仍然可以通过 N-S 方程加滑移修正得

到求解；在过渡区和自由分子流区，气体流动必须使用粒子运动的观点加以描

述，此时其控制方程为 Boltzmann 方程。 

微纳米尺度的气体流动由于其特征尺寸小，尽管气体并非真的稀薄，但其

努森数仍然会比较大。根据努森数对气体流动的分类，当微纳气体流动处在过

渡区时，可以对其进行描述的只有 Boltzmann 方程。 

1
( , )i i i

i i i jj
i i

f f f
J f f

t m

    
    

     
v X

r v
       (1-2) 

其中： ( , )i jJ f f 为碰撞积分项。 

Boltzmann 方程的碰撞积分项非常复杂，目前仍无普遍适用的数学表达式。

前人只对最简单的几种流动情况给出过其数学表达式，例如一维直通道的稳态

流动和无碰撞自由分子流等[40-43]。为了求解 Boltzmann 方程，前人尝试了不同的

简化模型，其中最著名的当属BGK模型[44]以及由其衍生出的各种求解方法[45-47]，

但深入的研究表明，基于 BGK 模型的求解方法只适用于努森数小于 1 的情况[47]。 

综上所述，微纳气体流动和换热本身的特点以及其控制方程 Boltzmann 方

程的复杂性给理论研究带来了巨大的困难和挑战。 

鉴于微纳尺度气体流动和换热实验研究以及理论研究中所遇到的目前难以

克服的困难，数值模拟成了唯一可以寄予希望的方法。所幸近 10 年来计算机水

平和计算技术得到了突飞猛进的发展，使得使用复杂的数值模拟技术对微纳米

气体流动及换热机理进行深入的研究成为了可能。 
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1.2 研究现状 

1.2.1 微纳尺度流动和换热的模拟方法 

Mohamed Gad-el-Hak 在 1999 年的一篇综述中给出了如图 1-3 所示的流动模

拟方法的分类[17]，其中涉及到的模拟方法几乎涵盖了微尺度流动模拟所能用到

的所有方法。 

 

图 1-3  流动模拟方法的分类[17]
 

1.2.1.1 基于连续介质假定的方法 

对于处于滑移区的气体流动，尽管连续介质假定已经失效，但由于努森数

小(Kn<0.1)，分子间断效应还不明显，因此仍然可以使用基于连续介质假定的方

程加壁面滑移修正来描述。N-S 方程的滑移修正是目前使用最为广泛的方法

[38-39]，Maxwell 根据滑移理论对壁面处的气体速度和温度进行了复杂的分析，并

给出了著名的 Maxwell-Smoluchowski 滑移条件[48]；Kennard 对其进行了简化处

理，得到了目前应用广泛的一阶滑移边界条件[49]。一阶滑移边界条件适用范围

有限，一般只适用于努森数小于 0.1 的情况，Beskok 发展了一阶滑移边界条件，

引入了高阶滑移边界条件，并在此基础上提出了著名的 µ-Flow 模型[38]。新的边

界条件可以适用于努森数小于 0.3 的流动[38,39]。 

钱学森先生曾指出，对 Boltzmann 方程使用 Chapman-Enskog 展开的二阶近
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似所导出的 Burnett 方程，在努森数不太小和大马赫数下应可以给出比

Navier-Stokes 方程更好的结果，但同时也要在边界上提出更为复杂的条件[50]。

由于 Burnett 方程的复杂性和数值求解时遇到对高频扰动的不稳定性问题，曾使

它的可靠性遭到了质疑[51]。但最近在与 DSMC 以及实验结果的对比研究中表明，

增广 Burnett 方程在滑移区的确优于 N-S 方程[52,54]。 

不论是 N-S 方程还是 Burnett 方程的滑移修正方法，其显著的优点就是计算

效率高，特别是对于单组分、单流区(滑移区)、亚音速以及形状简单通道内的气

体流动和换热的模拟；同时，它们的缺点也是显而易见的，当流动涉及到多组

分，特别是含有化学反应，或流动跨流区，或流动马赫数比较大，或流动边界

复杂时，基于连续介质假定和滑移修正的方法将遇到困难。 

1.2.1.2 基于Boltzmann方程的方法 

当流动处于或部分处于过渡区时，只做边界上的滑移修正不能对气体流动

做出正确的预测，气体流动应该由 Boltzmann 方程加以描述。 

对 Boltzmann 方程直接离散求解是模拟高努森数气体流动最直接的求解方

法，可使用的离散方法包括有限差分法和有限单元法等。而使用这种方法最大

的问题是必需的节点数（或有限单元数）非常大。例如对于只在一个空间维上

存在梯度的一维稳态问题，分布函数在速度空间上是轴对称的，在相空间上需

要一个三维数组。由于速度空间域可以无限扩展。因此，必须对有限的范围进

行封闭，以致在此范围之外只能有少数可以忽略的分子，但要预测这些范围的

恰当位置是非常困难的。这个问题在高超音速流动或高温流情况下尤其严格，

因为即使相对气体主体来说很少的一部分高速气体分子对宏观流动性质都可能

有很大的影响。当速度分布函数为二维或者三维的时候，在相空间上需要一个

五维数组。若流动为非稳态，则时间也是一个独立变量。若每一维使用 100 个

网格间距，三维稳态流动的 Boltzmann 方程求解则需要 10
14 个网格点。对于气体

混合物中的每个气体分子都要进行耦合联立方程组的求解。若考虑到其他因素

的影响，例如化学反应和热辐射等，则 Boltzmann 方程的求解会遇到几乎不可克

服的困难。正是因为这些困难，对 Boltzmann 方程的直接求解只限于一些流动几

何区域简单、单原子气体、中低马赫数的情况。尽管如此，求解碰撞项所需要
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的巨大的计算量仍然是个问题。第一个成功对 Boltzmann 方程进行直接数值求解

的方法是由 Nordsieck、Hicks
[55]和 Yen

[56]提出来的，他们使用传统的有限差分技

术，求解了一维稳态流动问题。Tcheremissine 于 1973 年将这种方法扩展到了二

维稳态流动[57]。对碰撞积分求解的 Monte Carlo 方法由 Tcheremissine
[58]和 Tan

等[59]提出。 

Boltzmann 方程直接离散求解方法的主要缺点在于必须指定速度相的限制

网格，这导致了计算量与方法易用性的矛盾。任何减少计算量的努力都会使方

法更难使用。 

另一种可以对 Boltzmann 方程求解的方法是格子 Boltzmann 方法(LBM)，它

从更早的格子气自动机发展而来[60]。格子 Boltzmann 方法本质上是一种介于宏

观和微观之间的模拟方法，它使用运动分子的分布函数来代替在格子中运动的

气体分子，气体质量(密度)只能沿格子联线的方向传递[61,62]；格子 Boltzmann 方

法避开了格子气自动机从整体型粒子数到实型粒子平均分布的统计平均过程，

从而大大消除了统计误差。从理论上讲，格子 Boltzmann 方法可以看成是 N-S

方程差分法逼近的一种无限稳定格式[63]。由于 LBM 较宏观的 N-S 方程更接近微

观层次，因此更能反映流动的细节，通常被用来研究流动的物理机制问题[64]。

近两年来，LBM 也开始应用在 MEMS 的气体流动模拟中[65-69]，但其采用的通过

改变壁面附近格子点上的驰豫时间以反映速度滑移的方法仍值得进一步深入探

讨。 

采用格子 Boltzmann 方法模拟微纳尺度气体流动存在两个主要缺陷：一、

从理论上讲，LBM 并非针对 Boltzmann 方程的模拟方法，而是基于 Boltzmann

方程的简化模型——BGK 方程，因此该方法从本质上不适于高努森数流动的模

拟，一般来说，适用的努森数小于 1
[47]；二、尽管 LBM 方法较下面介绍的粒子

法有更高的计算效率，但却付出了物理真实性的代价，事实上，这种方法应该

更准确的称之为提供了气体的相似物，而不是气体模型[61,62]。 

1.2.1.3 粒子法 

鉴于直接从 Boltzmann 方程出发的数值模拟方法所遇到的困难，一些学者

根据气体分子的运动特性提出并发展了粒子法的模拟方法。经过多年的发展，
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目前的粒子模拟方法已经有许多种，这里着重介绍两种最典型、影响力最大的

方法：分子动力学方法和直接模拟 Monte Carlo 法。 

分子动力学模拟(MDS)是基于第一原理性方程和确定性理论的模拟方法

[70-72]。此方法在设置分子的初始状态时可以使用随机过程，而计算随后的分子

运动，包括分子之间碰撞和边界相互作用则是确定性的。当分子横截面交叠时

认为碰撞发生。此方法的计算时间与模拟分子数的平方成正比。MDS 最主要的

难题是，对于给定的分子尺寸、流动区域和气体密度，模拟的分子数并非一个

自由参数。表征流动的最佳分子数与平均自由程的三次方成正比。例如，对于

一个分子直径为 4×10
-10

m 的气体流动，这个分子数可以由下式给出： 

3 2

03856( / )N n n n               (1-3) 

其中 n0 为标准状况下的气体数密度。若考虑 MD 模拟在各个方向延伸 30 个平均

自由程的三维流场，在标准数密度下大概有 10
8 个模拟分子。然而，对于密度为

标准密度的 100 倍的情况下，需要模拟的分子数就降为 10
4 个，这个数量很容易

在计算中达到。因此，使用真实分子直径的 MD 计算更适合于稠密气体，而且

MD 模拟的大部分应用例子也都证明如此[71]。另一个极端情况，考虑密度比在

10
-6 量级的稀薄气体情况，方程(1-3)表明此时需要模拟的分子数大概在 10

20 个。

若 MD 方法应用于如此低密度的情况，正确的平均自由程只能由如下方法获得：

即用少量的大分子来代替大量的小分子。但这将导致不正确的状态方程以及错

误的气体输运系数，从而使模拟流场出现偏差。还需要注意的一点是许多二维

MD 计算都是使用的圆柱形分子而不是球形分子，这会导致非物理真实的宏观特

性[70]。MD 方法被证明是适合模拟稠密气体或液体，而不适合模拟稀薄气体[71]。 

另一种非常重要的粒子模拟方法是直接模拟 Monte Carlo 法(DSMC)，它基

于气体稀薄和分子混沌假设，在这两个假设下，气体分子之间可以只考虑二元

碰撞为主体，当计算的时间步长小于分子平均碰撞时间时，分子的运动和碰撞

可以解耦。DSMC 另一重要特点是每一个模拟粒子可以代表大量真实分子，因

此在碰撞后模拟粒子的速度和能量可以通过统计规律随机分配。尽管对单个粒

子来说速度和能量具有随机性，但其总体上保持了动量和能量的守恒[73,74]。

DSMC 方法是由 Bird 于 1963 年首次提出并应用于单原子气体的松弛问题，而应

用于流动则是 1964 年对激波结构问题的求解。尽管 DSMC 是一种唯象的模拟方
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法，但可以证明它与稀薄气体的 Boltzmann 方程具有一致性[75,76]。DSMC 方法在

航空航天领域得到了大量实验的验证[77,78]，已经成为其他新方法在过渡区适用性

的一个评价标准[79]，近些年，DSMC 也应用在微尺度气体流动和换热的模拟分

析中[80-85]。 

一般认为，DSMC 只能模拟稀薄气体的流动和换热，Bird 还建议所模拟的

气体密度不要大于标准状况下气体密度的两倍[74]。近些年，这种情况有所改善。

Alexander 等[86-89]提出了一致性 Boltzmann 算法(CBA)，试图对 DSMC 进行修正，

通过在粒子碰撞后引入附加位移的方法，使气体符合 van der Waals 方程，使之

扩展到稠密气体甚至液体的模拟，并已经在核子流[90]、气液表面特性[91]以及非

理想气体微纳流动[92]的模拟中得到了成功应用。另外一些学者则直接从对稠密

气体精确描述的 Enskog 方程出发，借鉴 DSMC 对 Boltzmann 方程求解的做法，

提出了可以对 Enskog 方程直接求解的 Monte Carlo 法[93-95]。尽管这两种方法还

不很成熟，但其目的殊途同归，都是把 DSMC 扩展到稠密气体流动和换热的模

拟分析中。 

与其他几种方法相比，DSMC 具有以下几个重要特点： 

 它是一种介观的模拟方法，既能反映气体分子运动的微观特性，又具有

可以承受的计算量要求，因此适用于微气体流动的模拟； 

 基于真实分子运动的物理模型，可以反映真实物理本质，且高效； 

 可以处理非常复杂几何形状和复杂流态的流场； 

 DSMC 的计算过程不依赖于逆碰撞的存在，因此可以应用于复杂的物

理化学过程； 

 与分子动力学模拟相比，DSMC 便于引入更真实的分子模型； 

 得到了广泛的实验验证，且理论上与 Boltzmann 具有一致性。 

因此，本文选取 DSMC 方法作为主要模拟方法对微纳尺度的气体流动和换

热进行模拟分析。 

1.2.2 使用Monte Carlo法模拟微流动的研究现状 

使用 DSMC 方法或其衍生的各种修正方法对微纳尺度气体流动和换热进行

模拟分析已经有近 10 年的历史了，人们开发了新的分子碰撞模型、提出了新的

边界处理办法、发展和尝试了新的算法以满足对 M/NEMS 中存在的各种气体流
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动和换热状况的模拟要求。本节主要对上世纪 90 年代以来的最具影响力和具有

深远意义的模型、算法及其应用加以综述。更早的综述可以参看文献[73,74]。 

1.2.2.1 分子碰撞模型 

分子间碰撞模型对于 DSMC 的准确性来说是非常重要的，在 Bird 的书中介

绍了多种传统的模型，并着重介绍了可变硬球模型(VHS)和可变软球模型(VSS)，

它们目前分别大量的应用在常温和高温的气体流动和换热的模拟中[77-85]。然而，

在 MEMS 器件的应用中通常会遇到系统温度小于常温的情况，此时气体分子间

吸引势的作用不可忽略。近几年来，一些学者对此作了深入的研究，引入了一

些新的分子碰撞模型对 DSMC 方法进行了改进，以期使之适用于低于常温的流

动工况。表 1-1 列出了近期的几种比较有影响的分子碰撞模型，更早的模型可参

见文献[74]。 

1.2.2.2 边界条件的处理 

边界条件的处理一般包括气体-固壁边界处的处理和出入口处边界条件的

处理两部分，在 Bird 的书[74]中已经对气-固边界的处理作了详细的论述，那些方

法特别是漫反射模型已经在微尺度流动模拟中得到了广泛的应用。近年来也有

学者对一些特殊情况下的气-固边界处理作了进一步的分析并提出了新的模型

[103-105]，但这些新模型还有待于实践的验证。 

本节主要综述了微尺度模拟中常用的出入口边界处理方法的研究进展，如

表 1-2 所示。 
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表1-1 近10年来的典型分子碰撞模型 

时间 研究者 主题 主要贡献 

1993 Hassan & Hash
[97]

 广义硬球模型 

(GHS) 

考虑到分子间吸引势的作用，

首次提出了广义硬球模型，并

对激波结构进行了模拟。 

1994 

1995 

Hash, et al
[98]

 

Kunc, et al
 [99]

 

广义硬球模型 

(GHS) 

根据实验数据拟和给出了模型

参数，并对广义硬球模型的内

能转换模型进行了改进和完

善。 

1994 Choquet
[100]

 热力学非平衡态的

转动能量 

对热力学非平衡态的转动能量

进行了细致分析，给出了不同

模型碰撞后的转动能量分配规

律。 

2002 Fan
[101]

 (樊菁) 广义软球模型 考虑了散射角的影响，在 GHS

的基础上首次提出了广义软球

模型，并使用理论数值解对模

型参数进行了拟和，给出了通

用的拟和参数，并考虑了分子

极性的影响。 

2002 Matsumoto 
[102]

 可变球模型 对逆幂律分子和LJ分子的可变

球分子模型进行了系统的分

析，并指出了分子碰撞的散射

律对宏观的输运现象影响很

小。 
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表1-2 关于进出口边界处理方法的研究 

时间 研究者 主题 主要贡献 

1990 Ikegawa & 

Kobayashi
 [106]

 

稀薄气体流动

DSMC 模拟方法的

改进 

首次提出了使用“通量法”实现

压力边界条件的处理方法。 

1996 Piekos & Breuer
[107]

 微通道气体流动的

DSMC 模拟 

发展了“通量法”，并首次使用

DSMC 对微尺度气体流动进行

了模拟。 

1998 Nance et al
[108]

 微尺度流动模拟的

压力边界实现方法 

在出口处引入了“特征法”，避

免了“通量法”造成的模拟发散

的问题。 

2000 

2002 

Liou & Fang 
[109]

 

Liou & Fang 
[110]

 

MEMS 流动模拟的

压力边界条件的隐

式方法 

在入口处提出了使用统计平均

量代替通量法计算进入流场粒

子的速度采样值。 

2001 Wu et al
[111]

 

Wu et al
[112]

 

微通道内气体流动

的 DSMC 模拟分析 

在通道进出口处都是用通量法

实现压力边界；首次给出了非直

通道的模拟结果，但没给出理论

依据和技术细节。 

2004 Wang&Li
[113,114]

 带转角的微通道的

DSMC 模拟 

给出了非直通道进出口处边界

的详细处理方法，并对 90 度转

角的微通道内气体流动和换热

进行了模拟。 

 

1.2.2.3 低速流动的模拟算法 

在使用 DSMC 模拟微尺度流动和换热的初期，人们主要研究了微通道内的

高速流动，特别是超音速的流动[77,78]。但在实际 MEMS 应用中存在大量的低速

流动情况，例如流动的特征速度小于 1 m/s，此时使用 DSMC 模拟所需要付出的
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计算代价是巨大的，气体的主流速度很容易湮没在分子热运动的噪声之中。另

外人们还发现，由于计算机只能使用伪随机数代替真正的随机数，因此当气体

主流速度小于 0.01(或更大的值)时，不论如何增大计算采样数，都无法得到清晰

的流场结果。因此，一些学者开发了新的改进算法以期准确模拟低速气体流动。 

Pan 等[115,116]在分析了扰动误差的影响因素之后，提出了两种减小扰动误差

的改进方案：一种是人为降低气体的温度[115]，另一种是人为增大气体分子的质

量——即大分子模型[116]。第一种方法无法计算温度对流动的影响，因此实用性

很小。第二种方法也因分子参数的改变影响到了气体宏观特性和流动的无量纲

特征量，已被证明是失效的[117]。事实上，最新的理论分析已经证明[118]，若不改

变气体流动的马赫数，根本无法改变标准的 DSMC 流程的收敛特性。 

另一种用以减小低速气体流动模拟扰动误差的方法是中科院力学所樊菁和

沈青[84]提出的信息保存法(DSMC-IP)。IP 法建议赋予 DSMC 方法中每个模拟分

子 2 个速度：一个是分子速度，用来计算分子运动轨迹，计算规则与标准 DSMC

相同；另一个是信息速度，对应于单个模拟分子所代表的大量真实分子的集体

速度，宏观物理量如速度、表面切应力等可通过统计平均信息速度获得[80,120]。

美国的 Boyd 教授在此基础上也作了大量的改进和发展工作[119]。IP 法对 MEMS

中气体流动的模拟与实验数据的吻合程度比较令人满意[84]，目前，IP 方法在推

广到有温度变化的流场和更为复杂的流动模拟中也取得了一定的进展，但仍处

在尝试阶段，有待于进一步大量工作的验证[80,121]。 

鉴于本文所涉及的微尺度流动的主流速度远大于 10m/s，本文仍采用标准的

DSMC 流程。 

1.2.2.4 稠密气体模拟算法及应用 

正如 1.2.1 节所分析的，由于标准的 DSMC 方法无法模拟稠密气体流动，

一些学者发展了不同的模型或算法对其进行改进。表 1-3 列举了一些重要的算法

及其发展和应用。 
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表1-3 模拟稠密微气体流动的算法及应用 

时间 研究者 主要贡献 

1995 Alexander et al 
[86]

 首次提出了一致性 Boltzmann 算法(CBA)，对 DSMC

进行了修正，得到了 van der Waals 方程 

1996 Montanero&Santos
[93]

 首次提出了基于 Enskog 方程的 Monte Carlo 法 

1996 Kortemeyer et al 
[90]

 首次使用 CBA 对核子流进行了模拟 

1997 

 

2002 

Garcia et al 
[88]

 

Alexander et al
 [87]

 

Garcia & Wagner
 [89]

 

对由 CBA 引起的气体输运特性的改变提出了改进

方案 

1997 Montanero&Santos
[94]

 

Frezzotti 
[95]

 

对基于 Enskog 方程的 Monte Carlo 法进行了改进，

提出了与 Bird 的 DSMC 相似的流程 ESMC 

2000 Hadjiconstantinou et al 

[91]
 

使用 CBA 对汽液界面的表面特性进行了分析 

1.2.2.5 并行计算与耦合计算 

由于 DSMC 对计算的网格尺寸和时间步长有严格的限制，因此当计算区域

几何尺寸比较特殊，例如长宽比非常大，或者计算区域的几何形状非常复杂时，

DSMC 的计算量就会变得非常大；另一方面，若计算区域的特征尺度变化比较

剧烈，或者气体流动过程中压力、温度等参数变化比较大，在同一系统中的流

动可能处在不同的流区，此时只采用一种计算方法很难进行有效模拟，若只使

用 DSMC 进行模拟，其计算量是巨大的。这两种情况下通常所采用的解决方法

是并行计算或多种方法耦合计算。表 1-4 列举了前人在并行计算和耦合计算方面

的一些经典工作。 
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表1-4 DSMC的并行计算和耦合计算的研究 

时间 研究者 主题 主要贡献 

1991 Wilmoth
 [122]

 DSMC 的并行算法 提出了区域分解法 

1999 LeBeau
 [123]

 DSMC 的并行算法

及应用 

详细介绍了DSMC的并行计算实现

方法，是一篇经典文献。 

2001 Bartel et al 
[124]

 二维并行算法 详尽的介绍了算法及程序实现 

2003 Wu & Lian 
[125]

 三维并行算法 介绍了三维并行算法及应用 

1996 Hash&Hassan
[126]

 N-S/DSMC 耦合 交接面上使用通量守恒方程 

1996 Bourgat et al
[127]

 Boltzmann/NS 耦合 通过壁面摩擦力实现 Boltzmann 方

程和 N-S 方程的耦合 

1997 Tallec et al
[128]

 Boltzmann/NS 耦合 通过交接面上的半通量实现耦合 

1998 Tiwari
[129]

 Boltzmann 方程和

Euler 方程的耦合 

使用自动区域分解法耦合 

1999 Douglas et al
[130]

 

Boyd 
[131]

 

等离子推进器的羽

流模拟 

实现了 PIC/DSMC 的全粒子法耦合 

1999 

2003 

Garcia et al 
[132]

 

Wijesinghe et al 

[133]
 

CFD/DSMC 多尺度

耦合 

使用自适应网格和算法精炼技术实

现连续法和 DSMC 的耦合 

2001 

2002 

Macrossan
 [134]

 

吴, 等[135,136]
 

近连续流的全粒子

法耦合模拟 

实现了 EPSM/DSMC 全粒子法耦合 

2002 Zeifman et al
[137]

 激光切削羽流 实现了 MD/DSMC 耦合模拟 

2002 Aktas&Aluru
[138]

 CFD/DSMC 多尺度

耦合 

在连续区使用有限云雾法(FCM)与

DSMC 实现全粒子法耦合，是目前

耦合效果最好的一种方法。 

2002 

2003 

Wang et al 
[139]

 

Sun et al 
[140]

 

CFD/DSMC 多尺度

耦合 

使用 DSMC-IP 法和连续方程耦合

求解 
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从发展趋势来看，多方法多尺度的耦合模拟是当前以至未来一段时间内的

研究热点。然而从研究现状来看，尽管许多学者在传统 CFD 方法和 DSMC 方法

的耦合研究上作了很多开创性和深入的工作，但其效果仍很难让人满意，近来，

一些学者采用的在连续区或近连续区使用粒子法模拟，再在全流场采取全粒子

法耦合模拟的方法得到了很好的效果[138]，其耦合结果与标准解之间的符合程度

是最好的。因此可以看出，全粒子法耦合求解似乎有更为广阔的前景。 

1.3 微纳气体流动和换热研究的问题与挑战 

综上所述，微纳尺度气体流动和换热的研究在 MEMS 和纳米科技中有着广

阔的应用前景，但目前仍处在研究的初级阶段，理论基础尚不完善，实验研究

困难重重，数值模拟方法成了当前最主要的研究手段。在众多数值模拟研究方

法中，直接模拟 Monte Carlo 法是最适于微纳尺度气体流动和换热模拟的方法，

因此如何完善其算法和程序是目前所面临的一个重要问题。 

就目前微纳尺度气体流动的研究现状而言，由于尺度的减小，微尺度流动

可以与稀薄流动具有相同的无量纲准则数，而且实验研究也证明了微尺度气体

流动在壁面处表现出了与稀薄气体流动类似的滑移特性，因此一般认为微尺度

气体流动与常规尺度稀薄气体流动具有相似性[17,80,121]。然而值得注意的是，尽

管微纳尺度的流动可与常规尺度稀薄气体流动具有相同的高努森数，但内部机

制是不同的：一种是由于特征尺度的减小；另一种是来自气体分子平均自由程

的增大。因此二者之间除了表象的相似之外，必然还存在内部物理机制的差异。

微纳尺度气体流动和换热的物理机制是目前一个悬而未决的问题。 

如前文所述，对于存在跨流区流动的复杂系统，单使用 DSMC 一种方法模

拟，其计算量往往是难以承受的，多尺度耦合求解是目前最有前景的一种方法。

对比前人在耦合方法上所作的工作可知，全粒子法耦合求解是耦合效果最好的

方法，因此开发适用于连续区及近连续区流动的高效粒子模拟方法仍是目前面

临的一个挑战。 

1.4 本文研究的主要内容 

通过前面的分析，本文主要针对微尺度的气体流动和换热，在一定理论研
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究的基础上，使用数值模拟的方法探讨其流动和换热的机理。主要内容包括： 

1．改进和完善标准 DSMC 程序，使其适用于微尺度气体流动和换热的模

拟。Bird 的标准 DSMC 程序是针对简单稀薄气体流动的模拟，为将其应用于微

尺度流动和换热，有必要深入理解其内在过程以及模拟参数对模拟结果的影响

因素，并在此基础上对其进行改进和完善，使其满足维尺度的气体流动和换热

的模拟要求。 

2．根据气体分子理论，对微纳尺度气体流动与常规尺度稀薄气体流动之间

相似性推导的最基本假设进行分析，探讨其适用条件，并选取适当分子碰撞模

型的 DSMC 方法对其进行数值验证。 

3．针对不满足相似性的微纳尺度稠密气体流动，在分析现有模拟方法所存

在问题的基础上，开发新的算法对其进行数值模拟，并探讨 van der Waals 效应

对微纳尺度气体流动和换热的影响。 

4．针对 DSMC 模拟效率较低的近连续区气体流动，在前人工作的基础上，

发展基于 BGK方程的新算法，并探讨跨流区复杂流动全粒子耦合模拟的可能性。 

5．对两种典型的微纳尺度器件内的气体流动和换热进行模拟分析，并对器

件的优化设计提出建议。 
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第二章  数值方法 

如前文所述，对于 MEMS/NEMS 中出现的微纳尺度气体流动和换热现象，

由于其特征尺度小，努森数大，基于连续介质假定的传统模拟方法不能给出准

确预测，必须采用基于分子运动及统计规律的方法进行模拟。在众多模拟高努

森数流动的粒子法中，Bird 提出的直接模拟 Monte Carlo 法(DSMC)无疑是适用

范围最广的一种。本章在详细介绍 DSMC 的基本思想、基本过程和基本模型的

基础上讨论了主要模拟参数对计算结果的影响，并对进出口边界的处理方法作

了改进。 

2.1 直接模拟Monte Carlo法(DSMC) 

直接模拟 Monte Carlo 法最初是由澳大利亚学者 G. A. Bird 提出[73,74]，用来

模拟稀薄气体流动的一种基于分子运动和随机-统计规律的方法。DSMC 曾在上

世纪七、八十年代成功应用于航空航天领域超音速稀薄气体的流动分析[77,78]，进

入上世纪九十年代，一些学者还把 DSMC 模拟应用在微小尺度高努森数气体流

动和换热的分析中，得到了与实验数据吻合较好的结果[80-85]。近年来，DSMC

方法已经发展成为检验其他新方法在高努森数流区适用性的一个标准[79]。 

本节将主要介绍 DSMC 的基本思想、标准 DSMC 的基本过程以及目前

DSMC 所使用的处理分子间碰撞和分子-壁面碰撞的几种主要模型。 

2.1.1 基本思想 

由于描述高努森数气体流动的控制方程 Boltzmann 方程中的碰撞项目前仍

难以用数学语言精确描述，因此还无法对其进行直接的理论和数值求解 [42]。

Bird
[73]于 1963 年首次提出了一种直接从气体流动的分子运动物理机制出发的方

法——直接模拟 Monte Carlo 法(DSMC)。它通过计算成千上万的模拟粒子的运

动和碰撞再现了气体分子的运动过程，使气体流动的动力学方程得到求解。在

模拟过程中，每个模拟粒子代表大量的真实气体分子，在分子混沌和气体稀薄

的基本假设条件下，只考虑粒子间的二元碰撞，从而当计算时间步长小于分子

的平均物理碰撞时间时，分子的运动与分子间碰撞可以解耦。每个模拟粒子代
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表大量的真实气体分子，在处理粒子间相互碰撞时，碰撞后的速度和能量按照

一定的统计规律随机分配，而保证系统的动量和能量的总体守恒。由于模拟中

的时间参数与真实流动中的物理时间相同，因此 DSMC 的计算都是非定常的，

定常流动可通过增大模拟时间得到。 

Bird 曾经指出 [75]，从 DSMC 使用的最基本原则出发，同样可以导出

Boltzmann 方程。Wagner
[76]在稍晚一些的文献中严格证明了 DSMC 与 Boltzmann

方程具有一致性。事实上，两者均建立在分子混沌和稀薄气体假设基础上，其

物理本质是相通的。而且 DSMC 方法不依赖于逆碰撞的存在，因此还可以应用

于诸如三体化学反应这样的复杂现象中。由于 DSMC 更接近物理模型的本质，

在处理模拟分子与表面相互作用的问题上，引入较为复杂的或更真实的模型更

加容易，而将真实模型引入 Boltzmann 方程，再进行数学求解是极其困难的。特

别是对于处理一些同时具有化学反应和辐射的气体流动问题，目前还不存在

Boltzmann 方程的表达式，而用 DSMC 方法则可以较容易的解决。即使是对于那

些 Boltzmann 方程可以表达的不包括化学反应和辐射等过程的问题，由于处理碰

撞项的数学困难，直接求解 Boltzmann 方程也是比较复杂的，只限于比较简单的

几何形状流场，而 DSMC 方法则甚至可以较容易的模拟复杂的三维流场。可以

说，流场越复杂，DSMC 方法就越显示出其优越性。当然 DSMC 方法也有其局

限性，例如误差波动，对模拟分子数、空间网格划分及时间步长的严格要求等，

但众多实例表明，只要这些条件得到了满足，DSMC 方法都可以得到令人满意

的结果。 

2.1.2 程序流程 

标准 DSMC 的程序流程如图 2-1 所示，即：在仿真的开始阶段，所有的粒

子都被均匀的随机分布到网格中，在每个时间步中，粒子先以各自的速度平移

一小段距离，并完成与边界的可能碰撞，然后粒子按一定顺序标号。在每个网

格中，根据一定的原则选取“碰撞对”，并计算粒子碰撞后的速度和内能。流

动的宏观特性通过统计规律采样计算得到。重复上述的步骤直到统计误差满足

要求。 
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图 2-1 标准 DSMC 的流程图 

2.1.3 分子间碰撞模型 

DSMC 模拟的适用性依赖于分子间碰撞模型的合理选取。Bird 介绍了多种

分子碰撞模型，例如硬球模型、逆幂律分子模型和可变软球模型等。一般来说，

简单的模型适用的范围有限，复杂的模型计算效率较差。本节只简单介绍后面

章节中可能用到的几种主要的分子碰撞模型，更详细的论述请参见 Bird 的著作
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[74]或沈青的中文著作[80]。 

硬球模型(hard sphere, HS)是最简单的分子模型。当两个分子中心距离小于

两分子半径之和时，分子发生碰撞，此时的总碰撞截面积 

2

12T d                 (2-1) 

其中 12d 表示两碰撞分子半径和。对于同种气体， 12d d 。碰撞后的分子满足均

匀散射率： 

2arccos( / )b d               (2-2) 

其中b 为分子瞄准距离。 

对于硬球模型，其粘性碰撞截面积和动量传递截面积可以表示为 

2

3
T                 (2-3) 

M T                 (2-4) 

值得注意的是，硬球模型中的硬球分子直径并非真实气体的分子直径，而

是通过气体粘性系数反推得到的一个表象直径，其具体关系式为： 

 
1 2

1 25
/ /

16
ref refd mkT  

 
  
 

          (2-5) 

由上式可以看出，硬球模型具有固定不变的碰撞截面，而研究表明真实的

气体分子的碰撞截面积是随着相对速度的增大而减小的，这样才能保证气体粘

度与温度T 的关系与实际气体中一致。根据这一思想，Bird 提出了一种可变硬

球模型(variable hard sphere, VHS)
[74]，在这种模型假设下，分子具有硬球模型一

样的均匀散射率，但令其碰撞截面积正比于相对速度的逆幂次： 

     
2 2

, ,/ / /T T ref ref r r refd d c c


 


          (2-6) 

根据这一关系，可以得到可变硬球模型的粘度表达式 

 
1/ 2

1/ 2

2

, ,

15 (4 / )

8 (4 ) T ref r ref

k m T
mk

c

 


 

 




 

         (2-7) 

若假设粘性系数与温度的幂律为，即 
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T                 (2-8) 

则令 

1

2
                  (2-9) 

得到 VHS 模型的分子直径的表达式为 

    
1/ 2

1/ 2

1/ 2

15 8

(9 / 2 )

ref

VHS

ref t

m kT
d







   

 
 
  
 

          (2-10) 

其中 21

2
t r rm c  ， rm 为分子折合质量， rc 为分子相对速度。 

注意到，硬球模型和可变硬球模型都符合碰撞后的均匀散射率，这一假设

所导致的直接结果是粘性碰撞截面与动量碰撞截面的比值为一常值，这与真实

气体的理论分析相差甚远。特别是当考虑多组分混合气体中扩散起重要作用时，

这一假设所导致的与实验数据的偏差非常大。Koura 等[141,142]分析了产生这种效

果的原因，认为硬球模型的均匀散射律导致气体分子“过硬”了，并提出了可

变软球模型(variable soft sphere, VSS)，在 VSS 模型中，其他规律还与 VHS 一样，

散射律则变化为： 

1/2arccos ( / )b d                   (2-11) 

对于实际气体，通常 2> >1，此时 VSS 模型的偏转角小于 VHS 模型的偏

转角。对于单组分气体，可以得到如下的关系式 

2

12T d                  (2-12) 

4

( 1)( 2)
T


 

 


 
             (2-13) 

2

1
M T 





               (2-14) 

此时气体的粘度为 

 
1/ 2

1/ 2

2

, ,

5( 1)( 2) (4 / )

16 (4 )
VSS

T ref r ref

k m T
mk

c

 



 
 

  

 


 
       (2-15) 

模拟分子的直径可以通过下式确定 
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     
1/ 2

1/ 2

1/ 2

5 1 2

16 (9 / 2 )

ref

VSS

ref t

m kT
d





  

    

  
 
  
 

        (2-16) 

前面介绍的这三种分子碰撞模型都是建立在分子间只受相互排斥力作用基

础上的，分子间作用力满足逆幂律。对于温度变化较大的流动，粘度对温度的

变化就不能只依靠一个方幂简单描述得了，特别是当温度较低时，分子间的吸

引势作用不可忽略。Hassan 等[97,98]提出了广义硬球模型(Generalized hard sphere, 

GHS, 或称概括化硬球模型[80]
)，引入了分子间吸引势作用对碰撞的影响。在 GHS

中，分子碰撞散射律与硬球模型相同，总碰撞截面通过与相对动能的关系反映

吸引和排斥两种作用的影响， 

2

j

tT
j





 



 
  

 
               (2-17) 

其中： 和 为气体分子固有参数， 为分子中心距势能为零处的距离， 为势

井深。若式(2-17)只取一项，则与 VHS 模型相同，只相差常数关系不同。通常

GHS 模型取两项求和形式，其中参数 j 和 j 需要通过输运系数关系式与实验数

据的拟和得到[98]，常用到的输运系数关系式为气体粘性系数和扩散系数的表达

式 

   
1 2

1
1/ 2

1 1 2 22

15
4 4

8
GHS

mkT

kT kT

 
  

    




      
           

       

   (2-18) 

   
1 2

1
1/ 2

1 1 2 22

2 /3
3 3

8

r
GHS

kT m
D

n kT kT

 
  

   




      
          

       

  (2-19) 

使用 GHS 模型时常常会遇到这样一个问题，即使用实验数据拟和参数的时

候很难得到一组参数使得拟和结果在粘性系数和扩散系数两方面都与实验数据

符合很好，为此，Kunc 等[143]不得不给出区分不同吸引强度下的拟和值，但从其

结果来看，拟和效果仍然差强人意，而且使用者有时很难区分吸引势的强度，

给模型的使用带来了不便。细致的考察发现，造成这种情况的原因是 GHS 还延

续着硬球模型的碰撞散射律，粘性碰撞截面和动量碰撞截面之比为一固定值，

严重偏离了真实气体的情况。人们很自然地想到了使用软球模型的散射律去修

正它。樊菁[99]
2002 年把软球模型的散射律引入到广义碰撞模型中，提出了广义
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软球模型(Generalized soft sphere, GSS, 或称概括化软球模型[80]
)。GSS 模型的散

射律满足式(2-11)，碰撞截面满足式(2-17)。GSS 模型摒弃了使用实验数据拟和

参数的做法，采用对求解气体粘性系数和扩散系数时引入的积分项
*(1,1) 和

*(2,2) 随 /kT  的变化关系的理论数值解进行最小二乘法拟和的方法，这样确定

的拟和参数几乎与气体的种类无关，具有较大的适用性。GSS 模型还考虑了分

子极性对碰撞截面的影响。用 GSS 模型计算得到的气体粘性系数和扩散系数在

整个温度区都与实验或理论值符合较好，而其他方法在温度很低或很高时候都

与实验数据有一定偏差。 

2.1.4 碰撞率与碰撞对的选取 

对于考虑二元碰撞为主体的稀薄气体来说，Boltzmann 方程可以给出在平衡

态下的分子平均碰撞率， 

T rn c                  (2-20) 

而单位时间单位体积下的气体分子总碰撞次数为 

21 1

2 2
c T rN n n c                (2-21) 

在 DSMC 中，正确的实现 t 时间步长中的碰撞次数是非常重要的。根据式

(2-21)，在 t 时间内网格中发生的碰撞次数为 

2 2
t T r

N nN
N t c t                  (2-22) 

其中 N 是网格内的分子数。式(2-22)的实现有很多方法，例如 Bird 最初的

时间计数器(Time Counter, TC)法[73]、Koura 等的无碰撞(Null Collision, NC)法[144]

以及樊菁等的随机采样频率法(Randomly Sampled Frequency, RSF)
[145]，Bird 建议

采用无时间计数器(No Time Counter, NTC)方法[74]，目前已经在模拟中被广泛而

成功的应用。在 NTC 方法中，分子碰撞对的数目可以表示为 

 
max

/
2

NTC N T r c

N N
N F c t V             (2-23) 

其中，N 是网格内模拟粒子的时间统计平均值， NF 为一个模拟粒子所代表

的真实分子数，即分子权重， cV 为网格体积，  
maxT rc 通过在网格内的迭代找
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出。对于寻找出来的碰撞对，其碰撞的几率为 

max( )

T r
NTC

T r

c
P

c




               (2-24) 

2.1.5 内能转换模型 

对于二维以上的 DSMC 模拟来说，需要考虑分子碰撞时的动能与内能之间

的相互转换，特别是当考虑到气体的换热问题时，这个问题就更加重要了，不

仅要知道能量在碰撞后是如何分配的，还要保证总体能量的守恒，同时还要保

证内能的激发与松弛速率与实验所给的结果一致。最著名的分子内能转化模型

是 Larsen 和 Bergnakke 提出的一种唯象模型[146]，目前得到了最广泛的应用。

Larsen-Bergnakke 模型的中心思想是假设碰撞中的动能和内能遵循能量守恒，碰

撞后的内能按照动能和内能组合的平衡分布取值，而能量松弛过程的速率根据

调节弹性碰撞和非弹性碰撞的比率加以确定，使其满足实验得到的结果。关于

碰撞后能量分布的论述在许多文献中都有详细地介绍，参见 Bird 的书[74]中 5.3

节或沈青的书[80]
7.4 节，本文不再冗述。 

Larsen-Bergnakke 模型中另一个比较重要的部分就是非弹性碰撞几率的确

定。一般认为非弹性碰撞的几率与松弛数成反比，即 

(1/ )P Z                 (2-25) 

然而，在很多情况下这一表达式并不正确。这一几率函数的形式很大程度

上依赖于使用这一几率进行选取的方法以及所指定的松弛率方程的形式[147]。

Bird 在其标准程序中使用了式(2-25)所示的碰撞率公式，它是对每个碰撞的粒子

都单独进行一次松弛判断[74]。Hash 等[98]提出了另外一种松弛方法，即对每个碰

撞对进行一次松弛判断，若满足松弛条件，两个粒子都视为非弹性碰撞。对于

这种处理方法，Lumpkin 等[148]给出了更为精确的旋转松弛的几率函数， 

 1 / /R R t RP Z                 (2-26) 

其中： t 为相对平动自由度， R 为碰撞分子的转动自由度之和， RZ 为转动松弛

数。近来还有一些学者使用 Parker 公式[149]以反映松弛数随温度的变化关系。 

对于本文所涉及的计算，若分子模型采用 VHS 或 VSS，则非弹性碰撞几率

使用式(2-25)所示的形式；若分子模型采用 GHS 或 GSS 模型，则非弹性碰撞几
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率使用式(2-26)所示的形式。 

2.1.6 边界上的处理 

边界条件历来是计算流体力学(CFD)中比较重要的部分。在 DSMC 中，气

体分子与表面的相互作用是计算壁面阻力和换热特性的基础，因此，提出和应

用与实际情况相符的分子－表面相互作用模型是正确预测物体在气体中受力受

热的前提条件。由于这一问题在物理上的复杂性，目前无论是理论上还是实验

上的研究都尚不完善[103-105]。 

处理气体分子与壁面相互作用的模型主要有镜面反射模型、漫反射模型以

及 Maxwell 型边界条件(即镜面反射和漫反射相结合的边界条件)。近年来，

Cercignani 和 Lampis 提出了一种唯象模型，后经 Lord 发展并在 DSMC 中程序实

现，这就是著名的 CLL 反射模型[150-151]。 

对于绝大多数 MEMS/NEMS 中的气体流动，一般来说，来流气体能量不太

高，真空度不太大，表面温度通常在常温附近，若壁面没有经过特殊的处理，

则漫反射模型都是适用的。目前使用 DSMC 模拟微尺度气体流动的绝大多数工

作都使用了这一模型，取得了非常好的效果，并得到了实验的验证[79-85]。本文

也主要使用漫反射模型模拟分子与壁面的相互作用。 

完全漫反射模型假设离开壁面的分子以壁面温度的平衡分布(即 Maxwell 分

布)散射， 

2
3

2
2

( )
2

r

w

mc

kT

r r r

w

m
f c n e

kT

 
  

 
            (2-27) 

对于进出口边界上的处理将在 2.4 节中作详细论述。 

2.1.7 宏观量统计 

流场的宏观物理特性可以通过如下的统计公式计算得到： 

1
j

j

U u
N

                 (2-28) 

其中： jU 表示 j 网格的宏观平均速度， jN 表示 j 网格内的粒子数。 

nm                  (2-29) 
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(3 ) /(3 )tr rotT T T                 (2-30) 

其中： trT 代表平动温度， rotT 代表转动温度， 为内能自由度。忽略振动温度。

平动温度和转动温度由下面公式计算： 

 2
22 / 3trT mv m v k               (2-31) 

2
( / )rot rotT

k
                 (2-32) 

其中： v为分子的速度， k 为 Boltzmann 常数， rot 为单个分子的转动动能。 

壁面的阻力系数可以表示为： 

0 2

2

( ) ( ) 1

1 (1 ) 2

2

i r

f

mu mu N
C u

t x
u





 

 

           
     

 
     (2-33) 

其中：下标 i 和 r 分别表示入射和出射分子； 0N 为气体分子数； t 为采样时间

间隔。 

壁面的热流通量 q 可以表示为： 

    0

(1 )

tr rot tr roti r
N

q
t x

      
 

 

   
        (2-34) 

对于热完全气体来说，气体的压力可以通过克拉柏龙方程求得： 

P RT nkT                 (2-35) 

2.2 程序的验证 

本文在 Bird 标准程序[74]的基础上进行了发展和改进，使其适用于更为复杂

的流动模拟。在使用本文的程序之前，有必要对其进行验证。本节分别与标准

程序的模拟结果和滑移理论解析结果进行了对比，验证了程序的正确性。 

2.2.1 与标准程序的对比 

首先，使用本文的程序和 Bird 的标准程序对同一算例进行了模拟，对比了

模拟结果。选取的算例为 Bird 书中的经典算例，即，超音速气流横掠平板的流

动。物理模型如图 2-2 所示，计算区域为 1×0.6 m，底板长度为 0.9 m，来流马赫
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数为 4.0，来流努森数为 0.0431，来流气体温度为 300 K，底板温度为 500K。来

流气体选为氮气，其气体特性参数参见文献[74]中的表 A1 和 A2。两种方法都选

取 VHS 模型，网格采用 100×60(2×2)均匀矩形网格。 

 

图 2-2 横掠平板超音速流的物理模型 

图 2-3 对比了两个程序计算所得流场的密度、温度和速度的等值线图。图

中左侧一列是标准程序计算的结果(a)，右侧是本文程序计算的结果(b)。计算中

的采样数为 1×10
5。由于本文所选取的时间步长比较合理，因此较之标准程序所

的结果略显光滑，当继续加大计算采样数时，两者结果是完全一致的。对于时

间步长的选取将在下一节详细介绍。 

x

y
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(a)                                 (b) 

图 2-3  本文程序与标准程序计算结果对比 

由于本文的程序在表面处理上作了改进，可以处理多个表面。因此还需要

对模拟的表面特性加以验证。图 2-4 显示了两个程序计算所得壁面阻力特性和换

热特性的对比。与图 2-3 所表现的规律相同，两种方法所得到的表面阻力系数和

换热通量的结果在定性上和定量上都符合很好，而本文程序的收敛性较好，但

当加大采样量时，两者将完全重合。 
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(a)                                 (b) 

图 2-4  壁面阻力特性和换热特性计算结果的对比 

与标准程序计算结果的对比表明，发展后的程序与标准程序具有同样的准

确性。 

2.2.2 与滑移理论结果的对比 

为了验证程序的正确性，本文还对两种经典二维微通道流动，Couette 流动

和 Poiseuille 流动，进行了模拟，并与滑移区理论解作了对比。两种流动的通道

尺寸取为 5µm×1µm，模拟中使用了 50×50 的均匀矩形网格。 

2.2.2.1  微尺度Couette流动 

对于处在滑移区的微尺度 Couette 流动，根据 Beskok 等[38]提出的二阶滑移边
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界条件，可以得到无量纲速度分布为： 

2

2
2 1

v

v

v

v

y
Kn

hu

U
Kn













 

 
 

             (2-36) 

其中：U 为移动壁的速度， h 为两壁间距， v 为动量协调系数。 

根据 Maxwell 的一阶滑移速度和温度跳跃理论还可以得到 Couette 流动的温

度分布： 

2
2 22 2

1 Pr 1 Pr

w T T

T Tg w

T T y y Kn Kn

h hT T

  

   

      
              

    (2-37) 

其中： wT 为壁面的温度， gT 为壁面处气体的温度， T 为热协调系数。 

使用 DSMC 方法对壁面移动速度为 300 m/s、壁温为 273 K 及进出口压力为

标准大气压的氮气 Couette 流动作了模拟，并与理论解进行了对比。图 2-5 所示

为对比结果，其中 T 、 和Pr 分别取值为 1.0、1.4 和 0.72
[152]。结果显示 DSMC

模拟与理论结果符合得很好，其相对误差小于 2.5%。 
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(a)无量纲速度分布                (b)无量纲温度分布 

图 2-5  Couette 流动的 DSMC 模拟结果与滑移理论解析解的对比 
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2.2.2.2  微尺度Poiseuille流动 

对于 Poiseuille 流动，一阶和二阶的无量纲速度分布滑移理论解为[38]： 

2
1

4
c

u y y
Kn Kn

h hu

    
        

     

          (2-38) 

2
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1 4 1
c

u y y Kn Kn

h h Kn Knu

    
        

      

         (2-39) 

其中： cu 为当地中心线上的速度。 

根据上面两式，可以推出沿壁面的无量纲速度滑移的一阶和二阶近似表达

式为： 

1

4

s

c

u
Kn Kn

u

 
  

 
              (2-40) 
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1 4 1
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u Kn Kn

Kn Knu

 
  

  
            (2-41) 

本文对多组工况下的 Poiseuille 流动进行了模拟。壁面温度和来流温度设为

300 K。图 2-6 显示了不同工况下通道中心截面处无量纲速度的剖面图，并与一

阶和二阶的滑移理论解进行了对比，当地 Kn 也标示在图中。 
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图 2-6  Poiseuille 流动 DSMC 模拟结果与滑移理论解的对比 



第二章   数值方法  

 - 36 - 

对于努森数较小的情况(Kn=0.0386)，流动处在滑移区，一阶和二阶解析结

果差异很小，且与 DSMC 模拟结果符合较好；随着努森数的增大，不同阶的解

析解出现差异；对于努森数较大的情况(Kn=0.5371)，流动处在过渡区，一阶解

析解与二阶解析解差异明显，DSMC 与二阶解析解符合较好。这一对比结果符

合物理上的分析。 

图 2-7 还对比了两种工况下滑移速度的沿程分布，其中第一种工况的努森

数分布区间为从 0.0358 到 0.0958，第二种工况的努森数分布区间为从 0.268 到

1.077。对于第一种工况，流动处于滑移区，不同阶次的近似解差别很小，而且

DSMC 与它们符合很好；第二种工况的努森数较大，流动处于过渡区，DSMC

与高阶的滑移近似相对符合较好，在进出口处由于进出口效应而有所不同[153]，

而一阶近似的结果则严重偏离 DSMC 的结果。 

 

图 2-7  DSMC 与滑移理论解的无量纲滑移速度的沿程分布对比 

通过对微尺度 Couette 流动和 Poiseuille 流动的模拟以及与滑移理论解的对

比，进一步验证了本文程序的正确性。 
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2.3 模拟参数对模拟结果的影响 

对于几乎所有的数值模拟方法，模拟参数都是一个非常敏感的话题，因为

它们直接影响模拟结果的正确性和准确性。网格尺寸和时间步长是 DSMC 两个

最重要的参数，已有学者从理论上作了详细的分析，本文则在数值上对其选择

加以限定，另外还讨论了 Bird 的子网格技术对网格划分的影响。近年来，一些

学者试图通过改变分子参数，例如分子质量或分子直径等，以期减小 DSMC 的

扰动误差，但深入的研究表明，对于某种气体来说，其分子参数对模拟的影响

是相互关联的，改变其中的一个或几个，所造成的影响往往是改变后的结果不

能重现原始的流动，因此这些方法通常被证明是不可行的。本文采用数值的方

法探讨了分子参数对模拟结果的影响。 

2.3.1 网格尺寸的影响 

Bird 在其 DSMC 理论中指出，网格的划分需要满足网格的最大尺寸小于当

地的分子平均自由程。这一要求一直以来被认为是纯经验性的结论，直到

Alexander 等[154,155]和 Hadjiconstantinou
[157]从理论上研究了 DSMC 方法的输运系

数随网格尺寸的变化规律，才给这一“经验”以理论依据。 

气体输运系数随网格尺寸的变化规律可以表示为： 

2 2
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5 16
1 1 0.113

16 45

y yL LmkT
 

   

   
         

   

       (2-42) 
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 
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         

   

      (2-43) 

其中： 0 为气体粘度的准确值， 0 为气体热导率的准确值， yL 为网格特征尺寸。

从式(2-42)和式(2-43)可以看出，气体输运系数的误差随网格尺寸的增大而增大，

当网格尺寸与当地的分子平均自由程相等时，气体粘度和热导率的误差分别为

11.3%和 4.53%。因此一般只要取网格尺寸小于平均自由程，所得到的模拟结果

都认为是可靠的。不过近来也有学者研究表明[158]，在流动方向上的网格划分即

使网格尺寸是平均自由程的 100 倍时仍然可以得到正确结果。对此，有必要进

行数值验证与研究。 
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选取了不同划分尺寸的网格对同一个一维 Couette 流动进行了模拟，对比了

模拟结果。算例中平板间距为 10 µm，下板静止不动，上板的运动速度为 211 m/s。

气体为氮气，采用 VHS 模型，气体参数参见 Bird 的书[74]。时间步长取为分子平

均碰撞时间的一半，不采用子网格。所有算例的总粒子数都相同，且保证对于

最细致的网格划分其中每个网格内的粒子数都超过 20 个。总的采样数相同，为

8×10
5。 

图 2-8 对比了不同网格尺寸的模拟结果，同时对比了滑移解析解的结果。

由于来流努森数非常小(0.005)，在速度分布曲线上很难看出差别，但在温度分布

图中可以清晰地看到，当网格尺度大于分子平均自由程时，温度分布明显偏离

滑移理论解，而当网格尺寸小于平均自由程时，不同的网格尺寸得到的结果几

乎是一致的，且与滑移解符合很好。 
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(a) 速度分布                          (b) 温度分布 

图 2-8 不同网格尺寸的模拟结果对比 

与第一版[73]相比，Bird 在其著作的第二版中引入了子网格技术[74]，其作用

在于保证粒子始终能和其附近最接近的粒子进行碰撞。通过模拟发现，子网格

的作用相当于网格的二次划分，子网格的大小实际上相当于式(2-42)中 yL 的大

小。图 2-9 显示了网格划分相同但子网格划分不同的模拟结果，其中 bx 为子网

格的大小。可以看出所反映的规律与图 2-8 中类似。 
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(a) 速度分布                         (b) 温度分布 

图 2-9  不同子网格划分的模拟结果对比 

基于图 2-9 所反映的规律，进一步对比了网格划分不同，但子网格划分相

同且满足小于分子平均自由程条件的模拟结果，如图。2-10 所示。与预期结果

一致，尽管网格划分未必满足要求，但只要子网格的大小满足小于分子平均自

由程的条件，最终的结果都是正确的。 
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(a) 速度分布                        (b) 温度分布 

图 2-10  网格划分不同、子网格大小相同的模拟结果对比 

除了网格的大小，还对网格均匀性对计算结果的影响作了讨论。DSMC 程

序中提供了等比关系渐疏网格，比例参数由 IFC 因子控制。图 2-11 对比了不同

IFC 值的模拟结果，对于均匀网格 IFC=1。图 2-11 表明，当网格尺寸满足计算
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要求时，模拟结果与网格的均匀性无关。 
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(a) 速度分布                       (b) 温度分布 

图 2-11  非均匀网格划分的模拟结果对比 

以上结果表明，DSMC 模拟要求子网格尺寸要小于气体分子平均自由程。

当网格划分满足要求时，DSMC 模拟结果具有网格无关性。 

2.3.2 时间步长的影响 

Garcia 等[156,157]给出了如下所示气体输运系数随时间步长的变化关系： 
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其中：D为气体的自扩散系数， 0c 为气体分子的最可几速率， 0t 可以代表分子

平均碰撞时间。与网格划分的关系类似，DSMC 得到的气体输运系数与真实值

之间的偏差随时间步长的增大而增大，当时间步长远小于分子平均碰撞时间时，

误差可以忽略。 
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对上面提到的 Couette 流动算例选取不同的时间步长进行了模拟对比，几何

条件和边界条件与前面的例子相同，网格划分保证满足计算要求。模拟结果如

图 2-12 所示，其中 t 代表分子平均碰撞时间。 
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(a) 速度分布                        (b) 温度分布 

图 2-12  不同时间步长的模拟结果对比 

与网格划分类似，当时间步长小于 t 时，计算结果与理论结果符合较好，

且满足时间步长无关性；当时间步长大于 t 时，计算结果严重偏离准确值。而

且，时间步长的大小不仅影响温度分布，对速度分布也有剧烈影响，时间步长

的偏大造成滑移长度偏大。 

2.3.3 单元网格内分子数的影响 

为了尽可能减少单个分子的随机状态对整个网格内的流场特性统计量的影

响，Bird 建议在每个网格内至少有 20-30 个模拟粒子[74]。这一条件在很多论文中

被转述为“网格内至少安排 20-30 个模拟分子才能得到正确的结果”[159,160]。其

实这种转述并不严谨，由于 DSMC 中采用的是时间平均技术，因此对于稳态流

动的模拟，单元网格内的模拟粒子数并不是决定模拟结果正确性的因素，它主

要影响扰动误差的大小。为了说明这一问题，使用不同模拟分子数模拟了同一

问题，并进行了对比。 

对于 2.3.1 中的 Couette 流动，根据前面的讨论，保证网格划分和时间步长

都严格满足所限定的条件。图 2-13 对比了初始状态下网格内分子数分别为 5 个、
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10 个、20 个和 30 个的情况，其中，单元分子数为 5 个的时候采样数为 1×10
6，

其他情况采样数均为 5×10
5。从图 2-13 可以看出，模拟粒子数对速度分布的模拟

几乎没有任何影响，对于温度分布的影响也只限于扰动误差，对温度分布的整

体规律没有影响。 
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(a) 速度分布                        (b) 温度分布 

图 2-13  单位网格内分子数不同的模拟结果对比 

2.3.4 分子质量的影响 

近年来，为了在使用 DSMC 模拟低速微尺度流动时尽量减小扰动误差，一

些学者采用改变分子参数的办法，例如改变分子质量[116]或改变分子直径[84]。下

面探讨分子质量和分子直径等因素对模拟结果的影响。 

对于前文所述的微尺度 Couette 流动，在保证网格尺寸和时间步长满足要求

的条件下，为了尽量减小扰动误差，初始状态的分子数超过 40 个，人为改变了

氮气的分子质量，对比其他参数相同时分子质量对模拟结果的影响。图 2-14 所

示为采用三种构造分子质量与氮气真实分子质量的模拟结果。可以看出，当其

他物性参数相同时，只改变分子的质量对速度分布的影响微弱，而对温度分布

的影响很大，分子质量越大，壁面的温度跳跃值越高。观察温度分布可以发现，

分子质量越大，对于相同的采样数扰动误差越小，这与理论分析是一致的[116]。 
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(a) 速度分布                        (b) 温度分布 

图 2-14  采用不同分子质量的模拟结果对比 

2.3.5 分子直径的影响 

图 2-15 对比了采用三种构造分子直径与氮气真实分子直径计算所得的微尺

度 Couette 流的速度分布和温度分布。与分子质量的影响不同，分子直径不仅对

温度分布有较大影响，而且直接影响速度分布，这一点同样可以由理论分析得

到。值得注意的是，分子直径的增大使得滑移长度减小，同时温度跳跃值也减

小。 
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(a) 速度分布                        (b) 温度分布 

图 2-15  采用不同分子直径的模拟结果对比 
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2.3.6 粘性律的影响 

气体的粘度－温度律同样是气体的固有特性参数之一，Macrossan 等[161]通

过改变粘性律的方法研究了激波结构，Torczynski 等[162]则研究不同粘性律对稀

薄气体中固体微粒的受力情况。本文通过人为改变氮气的粘性律，研究粘性律

对流动和换热的影响。 

从图 2-16 中可以看出，粘性律对 Couette 流动的速度分布和温度分布都有

影响，粘性律的增大可以导致速度滑移和温度跳跃的增强。 
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(a) 速度分布                        (b) 温度分布 

图 2-16 粘性律对模拟结果的影响 

2.3.7 碰撞率的影响 

DSMC 方法是基于气体稀薄假设的，即只考虑了气体分子间的二元碰撞，

DSMC 的碰撞率也可以通过稀薄气体的 Boltzmann 方程严格推导得到。但气体密

度增大到稀薄假设不再严格成立时，需要考虑气体分子的三元甚至多元碰撞效

应，分子的碰撞率将由此得到强化。本文通过数值方法探讨了碰撞率对气体流

动模拟结果的影响。结果如图 2-17 所示，碰撞率对速度分布和温度分布都有明

显影响。碰撞率的强化将会使壁面的速度滑移和温度跳跃效应减弱。 
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(a) 速度分布                        (b) 温度分布 

图 2-17  碰撞率对模拟结果的影响 

2.4 进出口边界条件的处理 

正如 2.2 节中所述，边界条件的处理对 DSMC 模拟结果的影响是非常大的。

本节主要介绍 DSMC 在进出口边界上的处理方法。 

本节在总结前人工作的基础上，提出了两种边界条件处理的改进方法：一

种是对进出口气流方向不一致情况下的边界处理；另一种是对压力边界条件提

出一种改进方案。 

2.4.1 前人的进出口边界条件处理方法及分析 

标准的 DSMC 程序在处理进出口边界时，采用的特征量是来流气体的数密

度 n 、无穷远均匀来流的速度u 和温度T。这种处理方法有两个主要特点： 

 进出口气体状态无差别，无法人为设定进出口状态； 

 来流为均匀来流且进出口流动方向一致。 

对于常规尺度的模拟，DSMC 主要用来求解一些高速或超高速的流动，此

时在出口边界上也采用简单的均匀速度处理方法没有任何问题，这种边界的处

理已经被绝大多数的 DSMC 研究者所采用[77]。另一种成功的做法是在出口边界

上赋以“真空”边界条件，这种处理方法所得的结果也得到了实验的验证[74,82,163]。

然而，在微尺度情况下所遇到的流动通常是亚音速的通道内流动，而且实验所

能测得的宏观量通常是压力和温度等，因此，采用传统的无穷远处数密度和速
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度作为边界条件只适于做理论上的探讨，所得到的结果难以直接与实验结果相

对比。另一方面，在微系统中大量的出现非直通道的情况[164,165]，常规的 DSMC

处理方法需要进行改进才能对这种流动进行模拟。 

对于压力边界的处理方法，Ikegawa 等[106]最早作了研究，并提出在边界上

采用“通量法”来计算粒子的分布速度，这种方法的缺点是程序处理上比较复

杂，且容易发散；Piekos 和 Breuer
[107]随后对其作了发展，通过对比设定数密度

与由理想气体关系式计算所得值之间的差异来确定粒子的速度；Nance 等[108]为

了解决粒子法容易发散的问题，借用了传统 CFD 的特征法的思想，在出口边界

上使用特征关系式以确定粒子速度；Liou 和 Fang
[109,110]则在此基础上，采用在

入口处统计平均值作为分布粒子的采样量，这种方法程序处理最简单，但实践

证明收敛速度较慢。本文在此基础上，提出一种新的压力边界处理方法，新方

法避免了发散的产生，而且计算收敛性有所提高。 

对于进出口气流方向不一致的情况，其边界条件的处理方法鲜有报道，台

湾国立交通大学的 Wu 等[111]对此作了研究，并模拟了三通通道内的气体流动，

但其文献中没有对边界处理的详细介绍。本文在分析了传统直通道边界条件的

基础上，提出了处理这种非直通道进出口边界条件的具体方法。 

2.4.2 压力边界处理的新方法 

正如前面所提到的，传统的 DSMC 模拟超音速流所使用的边界条件通常是

无穷远均匀气流的数密度 n 、速度u 和温度T，而在微尺度的低速流动中，气

体的数密度和速度很难在实验中准确测量，因此，使用 DSMC 模拟微尺度流动

时，需要用压力边界代替数密度边界。一般来说，在实验中容易测量得到的量

有入口的压力 inP 和温度 inT 以及出口的压力 eP ，若这几个量确定，流动已确定。 

2.4.2.1 入口边界 

由于在入口处的温度和压力已知，因此只需要确定从入口界面进入计算区

域的粒子速度。Ikegawa 等[106]、Nance 等[108]和 Wu 等[111]通过使用入口处通量来

确定入口处分子的分布速度 

 
 

j

in j
in

n n
u

n A

 
               (2-47) 
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其中：下标 j 表示网格位置，A 为网格边界处面积，n 为气体数密度， n 为通过

边界处在某一方向上的粒子数通量，其具体可以表示为 

2

0 exp( ) (1 ( )

2

nc q q erf q
n





   
            (2-48) 

其中： cosq s  ；s 为速度比 0/U c 或 0/V c ； 0c 为分子最可几速度， 为速度向

量与边界法向的夹角。Ikegawa 方法与 Nance 方法的区别在于前者将式(2-48)应

用于整个边界的平均而后者只应用在单个网格内，且前者应用实际的粒子数统

计值而后者采用 Maxwell 分布的计算值。 

不过从式(2-48)可以看出，采用通量来确定入口速度的方法，由于时间步长

的限制，分子分母都为小量，因此这种方法可能会由于随机扰动造成计算的发

散。Liou 等[110]提出了一种较简单的方法，即用入口界面处各网格内的速度统计

量作为新进入粒子的速度分布量 

 in jj
u u                 (2-49) 

这种方法程序处理非常简单，而且可以证明在数学上与 Nance 的方法是统

一的，但由于在速度项上缺乏反映压力信息的量，因此其缺点是收敛速度慢。 

为了加快收敛速度，本文提出，借用传统 CFD 中的特征化理论以尽快反映

入口压力信息： 

( )
in j

in j j

j j

P P
u u

a


                (2-50) 

in jv v                  (2-51) 

对于热完全气体，入口的数密度可以从理想气体状态方程计算得到 

in
in

in

P
n

kT
                 (2-52) 

其中： a是当地声速， k 是 Boltzmann 常数。 

2.4.2.2 出口边界 

在出口边界上采用类似的压力边界处理方法，可以得到如下公式： 
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2
( )

( )

e j

e j j

j

P P

a
 


                (2-53) 

( )
j e

e j j

j j

P P
u u

a


                (2-54) 

( )e j jv v                 (2-55) 

( ) / ( )e j e e jT P R                  (2-56) 

( ) ( ) /e j e jn M               (2-57) 

其中：R 是气体常数，M 为分子质量。方程(2-53)-(2-57)所描述的是 x 方向的出

口条件，对于 y 方向的出口，式(2-54)和式(2-55)改写为： 

( )e j ju u                 (2-58) 

( )
j e

e j j

j j

p p
v v

a


                (2-59) 

边界网格内的宏观量统计值，可以通过如下的统计公式得到： 

1
j

j

U u
N

                 (2-60) 

1
j

j

V v
N

                 (2-61) 

j jn M                  (2-62) 

(3 ) /(3 )j tr rotT T T                 (2-63) 

j j jP n kT                 (2-64) 

其中：N 为网格内的采样粒子数， trT 为平动温度， rotT 为转动温度， 为转动自

由度。 

这样，公式(2-50)~(2-64)就完成了压力边界条件向标准 DSMC 边界条件的转

化。 
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2.4.2.3 对比与验证 

在标准 DSMC 程序的基础上，使用所提出的新的压力边界处理方法，对微

通道内压力驱动的气体流动进行了模拟，并与基于传统连续介质假设所得到的

解析解和数值解作了对比。 

物理模型如图 2-18 所示，计算区域尺寸 L=5 µm，h=1 µm，工作流体为氮

气。入口压力 inP =1.5×10
5
 Pa、入口温度 inT =300 K，出口压力 eP ＝0.5×10

5
 Pa，通

道壁面温度 wT =300 K。分子间碰撞模型为可变硬球(VHS)模型，壁面上为漫反射

模型；采用 50×50 的均匀矩形网格，每个网格单元中分为 4×4 的子网格。 

 

图 2-18  压力驱动微通道内气体流动的物理模型 

在 Liou 等的文章中[109]报道了 Liou 的压力边界处理方法较之以前的压力处

理方法效率高，所以，下面主要对比了新方法与 Liou 的方法的结果，包括准确

性和收敛速度。事实上，作者在工作中还发现几种基于粒子通量的方法很难得

到预期的结果。图 2-19 对比了采用两种压力边界处理方法所得到的通道中心处

的压力分布，图中同时对比了 Fluent 商用程序在无滑移条件下的数值模拟结果

(NS Simulation)以及 Arkilic 无滑移和滑移近似的解析解[35]。图 2-19 表明，本文

所提出的压力边界处理方法得到的压力分布与 Liou 等的方法得到的压力分布几

乎完全重合，这验证了新方法的正确性。Arkilic 的滑移近似解与 DSMC 的模拟

结果差别较小，而无滑移近似解和无滑移数值解都与 DSMC 的结果有所差别。 
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图 2-19  沿通道中心线上的压力分布结果对比 

图 2-20 显示了采用两种压力边界处理方法所得进出口平均压力随采样数的

演化过程，对比了它们的收敛特性。为了清晰起见，只对比了前 6000 个采样的

情况。从图 2-20 可以看出，新的压力边界处理方法的收敛性要明显优于 Liou 等

的方法。这也验证了理论分析的结论。 
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(a) 归一化的入口压力 
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(b) 归一化的出口压力 

图 2-20 进出口的平均压力的演化对比 



第二章   数值方法  

 - 52 - 

2.4.3 转角通道的速度边界处理方法 

在前人的模拟中，气流大多数是按照一个方向流动(至少在进出口处)，这种

情况可以很容易的在 DSMC 程序中实现。然而，在实际应用中总会遇到一些复

杂的气体通道，例如带有 90 度转角的流动就经常出现在 MEMS 系统中[164,165]。

对于这种流动的模拟，很少见到相关的报道。Wu 等[111]曾经对 T 型三通通道的

流动做过模拟，但没有给出具体的边界处理方法。本节将详细讨论这种带有转

角流动的边界条件处理方法。 

通常认为气体在流动过程中也会保持准平衡态，因此不论是从上游入口还

是下游出口进入计算区域的粒子都可以认为其符合 Maxwell 速度分布函数， 

3
2 '2

0 3
2

exp( )f c





               (2-65) 

通过 Maxwell 分布可以计算出进入计算区域的分子数通量。首先考虑沿 x

正方向的入口，在入口边界，进入计算区域的分子沿流向的热运动速度 'u 应该在

,jU   区间，且其分布函数满足： 

'

' 2 '2( )exp( )ju
f u s u                (2-66) 

在程序中实现无穷边界是非常困难的，因此常采用截断值3 mpC 代替，其

中 mpC 代表当地分子的最可几速率， 

2mp jC RT                (2-67) 

因此速度 'u 的随机采样区间为 ,3j mpU C  ，此时进入计算区域的分子沿流

线的总体速度可以表示为： 

,( 3 )j in mp fu U C R                (2-68) 

其中： fR 为 0 和 1 之间的均匀分布随机数。而截面方向的速度分量为 

,cos j inv B V                (2-69) 

sinw B                  (2-70) 

其中： B 的取值范围为 0 和之间，其分布函数满足： 

2 2exp( )Bf B                (2-71) 
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根据统计规则， B 可以表示为： 

ln( )f mpB R C                (2-72) 

式(2-69)和(2-70)中的满足 0 和 2 之间的均匀分布，即， 

2 fR                  (2-73) 

类似的，考虑沿 x 方向的出口边界，从出口下游进入计算区域的分子沿流

线的热运动速度取值区间在 3 ,mp jC U   ，若出口的流线方向沿 y 方向，则这个

区间在 3 ,mp jC V   。因此，最终在出口边界上进入计算区域的分子速度分量分

布， 

对于 x 方向的出口： 

,( 3 )j out mp fu U C R                (2-74) 

,cos j outv B V                (2-75) 

sinw B                  (2-76) 

对于 y 方向的出口： 

,cos j outu B U                (2-77) 

,( 3 )j out mp fv V C R                (2-78) 

sinw B                  (2-79) 

2.4.4 压力驱动下90度转角流动的模拟 

新的压力边界处理方法以及带有转角通道的进出口速度处理方法已经得到

了诸多算例的验证，并已经成功应用在多种不同类型微通道气体流动的模拟与

预测中[113,167]。下面以一个压力驱动下 90 度转角气体流动的算例为例介绍它们

的应用。 

物理问题如图 2-21 所示，两个长 L 的直通道直角相联，通道宽 H。Lee 等
[165]对特征尺度 cL ＝1.1 µm 的转角通道进行了实验研究，结果表明通道的阻力损

失大于直通道的滑移理论预测值，Lee 等将这种阻力损失增大现象归结为转角下

游的流动分离。 
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图 2-21 转角通道的几何参数和边界条件示意 

在所模拟的转角流动中，参数尽可能与 Lee 等的实验参数相同，以便对比，

其中，L=5 µm，H=1 µm，出口压力 eP 保持 1×10
5
 Pa，入口来流气温 inT =300 K，

入口压力 inP 的变化范围从 2.0×10
5
 Pa 到 3.0×10

5
 Pa。模拟中使用 100×100 的均匀

网格，每个网格内又划分 3×3 的子网格。 

图 2-22 所示为不同入口压力下沿通道的平均温度分布，其中温度为通道截

面平均的体温度(bulk temperature)。横坐标为通道中心线上的归一化位置，其中

转角的位置位于 0.5
2( / 2)

x

L H



处。由图 2-22 可知，温度沿通道的变化除在转

角处的尖峰之外其他都与直通道内的温度分布非常类似。图 2-23 显示了沿通道

的马赫数变化规律，其分布特点与两个独立的直通道压力驱动的情况很相像。

在通道转角处，流动非常缓慢，其马赫数甚至小于入口处的值。图 2-24 所示为

不同压力驱动下的流动沿通道的平均压力分布，在转角处，压力会出现突然增

大的现象，在转角的上游，压力几乎成线性分布，在转角的下游，压力分布表

现出明显的非线性分布规律，这一特点与 Lee 等的实验结果非常吻合[166]。 



第二章   数值方法  

 - 55 - 

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

284

286

288

290

292

294

296

298

300

x/2(L-0.5H)

T
  
  
 (

K
)

2.00 10
5
 Pa

2.25 10
5
 Pa

2.50 10
5
 Pa

2.75 10
5
 Pa

3.00 10
5
 Pa

 

图 2-22 平均温度分布 
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图 2-23 马赫数分布 
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图 2-24 压力分布 

 

图 2-25 转角流动的流线图(背景为密度等值图) 
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Lee 等[165]通过滑移理论的分析将转角通道流动的阻力增大现象归结为转角

下游的流动分离。图 2-25 所示为入口压力为 3.0×10
5
 Pa 条件下的流线，表明即

使在这样的压力驱动下，转角的下游并没有出现流动的分离现象，因此 Lee 等

的结论以及转角通道阻力增大的原因尚需进一步探讨。 

2.5 小结 

数值探讨了网格尺寸和时间步长以及其它模拟参数对模拟结果的影响，结

果表明，只有在满足网格尺寸小于气体的平均自由程且时间步长小于气体分子

的平均碰撞时间的条件下才能保证 DSMC 模拟结果的正确性；对于存在子网格

划分的情况，需要保证子网格的尺寸小于气体平均自由程，而放宽对网格尺寸

的要求；当网格划分和时间步长满足要求时，模拟结果具有网格无关性和时间

步长无关性。这一结果验证了前人的理论分析。其他模拟参数(例如分子质量、

分子参考直径、粘性-温度律等)对模拟所得的温度场或速度场也有重要影响，单

独改变其中的一个或几个都可能影响模拟结果的正确性。 

分析了微尺度气体流动的特点，在前人工作的基础上提出了一种实现压力

边界的新方法，新方法在入口处借鉴了传统 CFD 处理边界时的特征化理论，既

避免了“通量法”容易发散的缺点，又较“均值法”更快的反映入口的压力信

息。新方法与已有方法相比，模拟结果吻合很好，收敛速度显著提高。 

通过理论推导给出了有转角通道的进出口处边界处理的具体方法，并对压

力驱动 90 度转角微通道内的气体流动进行了模拟分析，所得结果在定性上与已

有的实验数据基本符合。模拟结果未发现转角处有涡流产生，所以，对前人关

于转角处可能由于流动分离导致流动阻力增大的分析提出了质疑。 
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第三章 微气体流动与稀薄气体流动的相似性分析 

通过前面两章的介绍可以看出，对微尺度气体流动的分析、模拟以及实验

结果都表明，微尺度气体的流动和换热存在明显的稀薄气体效应，即在壁面处

出现速度滑移和温度跳跃现象。这不禁让人想到两者之间存在着某种相似关系，

本章在前人研究结果的基础上分析了这种相似关系及其适用条件。 

3.1 前人对稀薄气体流动相似性的讨论 

稀薄气体流动因其在航空航天领域有着重要的应用背景而得到了非常广泛

而深入的研究[168]。特别是在研究航天飞机高轨道飞行性能时，稀薄气体流动的

相似性曾经起到了非常重要的作用[169]。 

一般说来，当考虑两个不同尺度的不可压流体的流动相似时，相似准则数

为雷诺数，Re；当考虑了气体的可压缩效应时，需增加马赫数， Ma，为相似

准则；对于稀薄气体流动，努森数Kn的大小将直接影响气体在壁面处的速度和

温度边界条件，因此也是一个表征其流动特性的重要参数。然而，对于稀薄气

体来说，这三个量并非彼此独立，许多学者经过推导得到了如下的关系式

[17,80,121,170]： 

2 Re

Ma
Kn


               (3-1) 

式(3-1)的意义在于将稀薄气体流动三个相似准则数简化为任意两个的组

合。通常习惯上选择 Kn和Ma或者Ma和Re的组合作为两种稀薄气体流动的相

似准则数。 

很少有人对此相似性的条件进行深入分析，沈青[80]在其著作中将这种相似

性限定为“不太高速的流动”，并指出，对于航天领域的高速流动，应以 Birkhoff
[169]

提出的双体碰撞模拟律(Binary collision modeling law)为相似判别准则，即除两个

无量纲数外还要求两个流动的气体静温相等。 
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3.2 微气体流动与稀薄气体流动的相似性条件 

由于特征尺度的减小，微尺度气体流动可以表现出与稀薄气体流动相同的

努森数，一些学者因此将稀薄气体的相似性直接推广到微尺度气体流动[80,121,170]。

然而，直观上来说，微尺度气体流动和稀薄气体流动既有相似之处，也存在不

同。因此有必要对这两种流动相似性的条件进行深入分析。 

三个无量纲数的定义为： 

Re
UL


                (3-2) 

U
Ma

a
                (3-3) 

Kn
L


                (3-4) 

根据气体的分子理论[170]，对于只考虑分子间排斥力的光滑弹性硬球分子模

型的热完全气体来说，气体的运动粘度与分子平均自由程之间的一阶近似关系

可以表示为： 

1
0.499

2
m mv v


  


              (3-5) 

其中： mv 为分子平均速度，其大小略高于声速： 

8
mv a


                (3-6) 

联立式(3-2)至(3-6)即可以得到关系式(3-1)。在整个推导过程中，所使用的

唯一假设为式(3-5)，其成立的条件与热完全气体成立的条件相一致[172]。更深入

的研究表明，若考虑到气体密度对气体宏观特性的影响（稠密气体效应），则

两个不同尺度流动的三个无量纲数不可能同时相等。因此，可以认为，微尺度

气体流动与稀薄气体流动可以相似的必要条件为气体满足热完全气体假设。 

气体分子理论对热完全气体的描述为：它是一种理想化的气体，不考虑气

体分子之间的内聚力和分子本身的体积，仅考虑分子的热运动（包括分子间的

碰撞）[173]。气体动力学对热完全气体条件的限定为：温度远大于临界温度且压

力远小于临界压力的简单气体（所谓简单气体，即不应该发生离解、电离以及
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化学反应等现象）[174]；热完全气体满足克拉珀龙方程（又称理想气体状态方程），

它与理想气体的区别仅在于，热完全气体考虑气体粘性和导热性而理想气体不

考虑。热力学对理想气体状态方程成立的条件作了进一步定量的限定，即压力

不太高(P<1000 atm)，温度不太高也不太低(30 K<T<2500 K)并且速度不太高

(Ma<5)的简单气体满足理想气体状态方程[175]。 

事实上，前人所给的适用范围过于宽松了，从热完全气体的分子理论描述

出发，这个范围应该由考虑了分子间吸引势以及分子体积影响的结果与热完全

气体的结果对比给出，这样所得到的压力和温度范围应该是耦合的，而且还应

与气体的种类有关。详细的过程将在下一章中介绍。这里示例的给出氮气的热

完全气体状态方程的简化条件：P<10 atm 以及 100 K<T<2000 K。 

至此，微尺度气体流动与稀薄气体流动的相似性条件可以归纳为：几何形

状和边界条件相似、两个同名准则数 Kn 和 Ma(或 Kn 和 Re，或 Ma 和 Re)相等，

且气体满足热完全气体假设。 

3.3 相似性的数值验证 

使用 DSMC 方法对微尺度气体流动与稀薄气体流动的相似性进行了数值验

证。根据第二章的介绍，可变硬球模型(VHS)是一种只考虑分子间排斥力、分子

间碰撞满足弹性碰撞规律的分子模型[74]，这与式(3-5)的成立条件基本一致；标

准DSMC的碰撞率由硬球Boltzmann方程确定，由无时间计数器(NTC)法选择“碰

撞对”来实现，没有考虑气体密度对气体性质的影响。因此，使用可变硬球模

型的 DSMC 方法与热完全气体假设成立的条件是一致的。 

下面分别对亚音速通道内流和超音速横掠平板外流两种典型流动进行模

拟，在保证几何形状和边界条件相似以及同名准则数相等的条件下对比了不同

尺度的模拟结果。 

3.3.1 亚音速通道流动的相似性数值验证 

如图 3-1 所示，无穷远处速度为u的均匀来流流过一平行平板通道，通道

的长宽比 : 5:1L H  ，来流气体温度为T，通道壁面温度为 wT 。以通道的宽度

为特征尺度，保持来流的努森数和马赫数相同，考虑通道尺寸从米的量级变化

到纳米量级的 4 种情况。对所有的工况使用 100×60 的矩形均匀网格，每个网格
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内划分为 2×2 的子网格。工质为氮气，其特性参数见表 3-1
[74]，其中m 为分子质

量， 为内能自由度，dref 为分子参考直径，Tref 为参考温度，为粘性温度律。

其他模拟参数参见表 3-2，其中 n为无穷远来流的数密度，Ntotal为最终的模拟粒

子数，Nsample为总采样数。 

 

图 3-1 平行平板通道流动的几何参数和边界条件 

表3-1 氮气的特性参数 

m  

(kg) 

  dref 

(m) 

Tref 

(K) 

 

4.65×10
-26

 2 4.17×10
-10

 273 0.74 

表3-2 亚音速通道流动的模拟参数 

工况 H(m) Kn Ma T(K) Tw(K) n Ntotal Nsample 

1 1  

1 

 

0.57 

 

300 

 

300 

1.294×10
18

 101133 1011050 

2 1×10
-3

 1.294×10
21

 101253 1005050 

3 1×10
-6

 1.294×10
24

 101552 1010050 

4 1×10
-8

 1.294×10
26

 101329 1010050 

图 3-2 所示为通道进出口处的速度和温度剖面，图中对比了不同尺度的结

果。从图 3-2 可以看出，尽管 4 种情况的尺度不同，气体的密度不同，但由于流

动的努森数和马赫数相同，它们的速度分布和温度分布几乎完全相同。图中各

曲线的波动来源于统计误差。 
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(a) 入口处的速度剖面 
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(b) 出口处的速度剖面 
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(c) 入口处的温度剖面 
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(d) 出口处的温度剖面 

图 3-2 通道进出口处的速度和温度分布 

图 3-3 给出了通道中心线上的密度和压力分布，为保证不同尺度的努森数
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相同，各算例间的密度和压力存在差异，图中用各自的无穷远来流的密度和压

力进行了无量纲化处理。经无量纲化处理过的密度和压力分布不再随尺度的不

同而有所差异，四条曲线完全一致。 

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

0.8

1

1.2

1.4

1.6

1.8

x/l


/



meter scale

milimeter scale

micrometer scale

nanometer scale

 

(a) 无量纲密度分布 
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(b) 无量纲压力分布 

图 3-3 通道中心线上的无量纲压力分布和密度分布 
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对不同尺度亚音速通道内流的模拟表明，微尺度流动与稀薄气体流动具有

相似性。 

3.3.2 超音速横掠平板流动的相似性数值验证 

为了做进一步的验证，还使用 DSMC 对不同尺度的超音速横掠平板流动进

行了模拟。 

物理模型如图 3-4 所示，计算区域长为 L，宽为 H，保持 : 1:0.6L H  ，在

计算区域的底部横放一平板，长为 0.9wL L 。工质为氮气，其他模拟参数参见

表 3-3。 

 

图 3-4 超音速横掠平板流动的物理模型 

表3-3 超音速横掠平板流动的模拟参数 

工况 L(m) Kn Ma T(K) Tw(K) n Ntotal Nsample 

1 1×10
0
  

0.0216 

 

4.0 

 

300 

 

500 

1×10
20

 37640 500000 

2 1×10
-3

 1×10
23

 37693 500000 

3 1×10
-6

 1×10
26

 37453 500000 

4 1×10
-8

 1×10
28

 37660 500000 

图 3-5 显示了计算区域右边界处沿 y 方向上的速度分布和温度分布，由于

气体速度很大，模拟所得的曲线非常光滑，不同尺度的速度和温度分布几乎重

合在一条线上。 

x

y
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(b) 温度分布 

图 3-5 右边界处 Y 方向的速度和温度分布 

图 3-6 对比了计算区域右边界处沿 y 方向上的无量纲化的密度分布。图 3-7

则显示了沿壁面的切应力分布。对于不同尺度的情况，为了保证努森数相同，
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气体密度是不同的。为了消除密度对切应力的影响因素，图 3-7 中纵坐标取为切

应力与无穷远来流密度之比。 
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图 3-6 右边界 Y 方向上的无量纲密度分布 
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图 3-7 底边界 X 方向的无量纲压力分布 

对超音速横掠平板外流的 DSMC 模拟结果也证明了微尺度流动与稀薄气体
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流动之间在热完全气体的假设下存在相似性。 

3.4 小结 

在前人稀薄气体流动相似性研究的基础上，分析了微尺度气体流动与稀薄

气体流动之间的相似性条件，即除了要求二者之间几何形状和边界条件相似、

两个同名准则数(Kn 和 Ma 或 Kn 和 Re，或 Ma 和 Re)相等之外，气体还必须满

足热完全气体假设。 

采用可描述热完全气体的可变硬球(VHS)模型，分别对气体在平行平板通道

内的亚音速流动和超音速气流横掠平板的流动进行了 DSMC 模拟，对比了尺度

从米的量级到纳米量级的模拟结果。结果表明在相似性条件下，不同尺度气体

流动的无量纲速度场和温度场相同，从而数值验证了微尺度气体流动与稀薄气

体流动之间的相似性。 

微尺度气体流动与常规尺度稀薄气体流动在一定条件下相似的意义在于：

一方面，许多稀薄气体流动的已有成果可以通过相似律直接应用到微气体流动；

另一方面，对微尺度气体流动细节的研究可以通过相似律放大到相应的常规尺

度稀薄气体流动中进行，这为实验研究带来了很大的方便。 
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第四章  微纳尺度稠密气体流动的van der Waals效应 

前一章介绍了当气体满足理想气体状态方程，且同名准则数相等时，微尺

度气体流动可以与稀薄气体流动相似。但当气体密度大到一定程度时，热完全

气体假设不再成立，此时必须考虑 van der Waals 效应对气体流动和换热的影响。

本章在分析现有对稠密气体流动的模拟方法的基础上，提出了一种基于 Enskog

方程的新的 Monte Carlo 法，并对微纳尺度稠密气体流动和换热中的 van der 

Waals 效应进行了模拟和分析。 

4.1 微纳尺度稠密气体流动的特点与模拟中的困难 

近年来，随着加工水平的不断进步，亚微米量级的通道或狭缝内的气体流

动研究已经越来越受到人们的关注[8]。以 IBM 的硬盘驱动器为例[26-28]，目前其

读写头与盘面磁道之间的距离已经接近 10 纳米，这一距离远远小于空气在标准

状况下的分子平均自由程（约 65 纳米），而且随着对读写速度要求的不断提高，

这一距离还有可能会进一步减小。另一方面，由于读写头与盘面之间的相对运

动速度较大，在读写点附近的气体压力可能会很大（大于 10 个大气压），此时

理想气体状态方程可能失效[30]。如何对这种微纳尺度下的稠密气体流动进行准

确的模拟与预测是一个非常重要的理论问题和工程问题。 

一般来说，微纳尺度的稠密气体流动有两个重要的特点：一个是气体稠密，

理想气体状态方程不再适用，van der Waals 效应不可忽略；另一个是流动的特征

尺度小，尽管是稠密气体，但努森数仍然很大，流动很可能处在过渡区。 

正如在第二章中所述，对于处在过渡区内的气体流动，直接模拟 Monte Carlo

法(DSMC)是唯一有效的模拟方法。而从理论上来说，标准的直接模拟 Monte 

Carlo 法受限于稀薄气体假设，它只能给出密度最低阶的气体状态方程，即理

想气体状态方程。另外还注意到，直接模拟 Monte Carlo 法中的碰撞率和输运

系数都是粒子横截面的函数而状态方程不是，这可能是造成 DSMC 无法体现稠

密气体内 van der Waals 效应的原因[87]。 
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4.2 两种现有的模拟方法 

前人对微纳尺度稠密气体的模拟作了开创性的工作，主要可分为两条路线，

一种是对现有的基于 Boltzmann 方程的 DSMC 进行修正，另一种是直接从描述

稠密气体流动的 Enskog 方程出发，提出新的方法。 

Alexander 等[86]于 1995 年发表在《Physical Review Letters》上的文章提出了

一致性 Boltzmann 算法(CBA)，对标准 DSMC 方法进行了修正。CBA 通过在粒

子碰撞后附加一定量位移的方法引入van der Waals方程代替理想气体状态方程，

从而使 DSMC 扩展到了稠密气体甚至液体的模拟。CBA 已经在核子流[90]以及汽

液表面特性[91]等模拟和定性分析中得到了重要应用。 

Montanero 等[93]
1996 年发表于《Physical Review E》上的文章提出了一种基

于修正 Enskog 理论(RET)的新型 Monte Carlo 法——Enskog 模拟 Monte Carlo 法

(ESMC)。ESMC 法借用了很多 DSMC 中的处理技术，并在强激波预测[176]和二

元混合物剪切粘度[177]等研究中得到了应用。 

本节发展了这两种方法，分别使用这两种方法首次对微纳尺度稠密气体通

道内流动进行了模拟，并对比了两种方法的模拟结果，分析了两种方法各自存

在的问题。 

4.2.1 一致性Boltzmann算法(CBA)  

一致性 Boltzmann 算法(CBA)于 1995 年首次提出[86]，并经过了随后几年的

发展[87-89]，它主要用来将标准 DSMC 方法扩展到稠密的 van der Waals 流体。对

于 van der Waals 流体，分子间不仅受到对方的排斥力作用，还需考虑相互之间

的吸引势，从而使气体满足 van der Waals 状态方程。在 CBA 中，这种吸引势不

是靠力的作用体现，而是通过在粒子碰撞后附加位移的办法实现。具体过程描

述如下。 

根据 Virial 理论，van der Waals 流体的压强可以表示为当地分子数密度(n)、

温度(T)以及分子质量(m)的函数， 

1

3
P nkT m                (4-1) 

其中 ij ijv r   表示在粒子碰撞过程中的碰撞对(粒子 i 和粒子 j)，的速度改变
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量与粒子中心连线矢量的点积；为单位时间单位体积的粒子碰撞率。在标准

DSMC 中，由于粒子碰撞后的位置与各自的速度变化量无关，因此式(4-1)的右

边第二项为零。 

如图 4-1 所示，对于分子直径为 的硬球气体，CBA 使用在粒子碰撞后附

加位移
^

dd 的方法来修正，其中
^

d 为单位向量，其表达式为 

' ' '^

' ' '

( ) ( )

| ( ) ( ) | | |

i j i j r r

i j i j r r

v v v v
d

v v v v

   
 

   

v v

v v
         (4-2) 

其中 rv 为碰撞对的相对速度，不带上标的为碰撞前的速度，带上标的为碰撞后

的速度。碰撞后，碰撞对粒子的移动位移分别为 

'( ) ( ) ( )i i it t t t t    r r v d            (4-3) 

'( ) ( ) ( )j j jt t t t t    r r v d           (4-4) 

 

(a) 碰撞前                  (b) 碰撞后及附加位移 

图 4-1  CBA 过程图解 

通过附加位移的引入可以得到对 virial 量的修正 /kT m   ，此时若

使用 Boltzmann(稀薄气体)碰撞率 2 22 /B n kT m   ，气体压强可以表示为

2(1 )P nkT b n  ，其中 3

2

2

3
b  为第二阶 virial 系数。 

考虑到气体稠密时密度的影响，引入稠密气体 Enskog 理论对碰撞律的修正

( )E BY n   ，则 CBA 可以给出与 Markov 假设相对应的气体状态方程和高密度
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下的气体输运系数。 

引入 CBA 对 DSMC 进行修正还需要考虑系统平衡的影响，更加详细的推

导得到了如下的 van der Waals 方程[87]， 

21vdWP an
b nY

nkT kT
               (4-5) 

此时的附加位移为 

2

vdW a

a
d d

b YkT


                (4-6) 

至此，CBA 理论完成了对 DSMC 的修正，并使之可以用于稠密的 van der 

Waals 气体的流动模拟。Hadjiconstantinou 等[91]甚至使用 CBA 对汽液表面特性

作了模拟和定性分析。然而要使用 CBA 对通道内的稠密气体流动进行定量研究

还需要对一些参数进行分析确定，本文主要作了以下几方面工作。 

1．Y 算子的确定 

根据稠密气体的 Enskog 理论[178]，当稠密气体的密度大到使得气体分子的

总体积与系统总体积相比不可忽略时，气体分子将不能再当作点粒子处理，由

Bolztmann 方程得到的分子碰撞率需要考虑到密度对碰撞过程的影响加以修正。 

直观地讲，由于气体分子占有一部分空间的体积，分子间的碰撞几率将提

高： 

'

' B

V

V
                  (4-7) 

其中 ' 34
1

3
V n 

 
  
 

。 

另外，考虑到分子间的三元碰撞效应和相互屏蔽作用，实际的碰撞率还需

减小 311
1

12
n 

 
 

 
。综合考虑这些因素之后，修正的分子碰撞率为 

( )HS BY n                 (4-8) 

其中： 
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3

3

11
1

1 11 812( )
4 1 2

1
3

n

Y n

n









 




          (4-9) 

32

3
n                   (4-10) 

然而，式(4-9)仅在 0.03  时可以认为是准确成立的，当考虑到粒子间的四

元或四元以上的碰撞时，这一修正因子显然是被高估了[178]。在综合考虑各种因

素后，本文使用了如下的修正因子表达式： 

2 3( ) 1 0.625 0.2869 0.1103Y n                (4-11) 

可以证明这一表达式低于 Frezzotti
[95]和 Kortemeyer 等[90]所给出的表达式的

值，而与 Garcia 等[179]所给的修正因子表达式的值非常接近。 

2．吸引势强度 a的确定 

从经典的热力学理论出发得到的 van der Waals 方程为[180]
 

2

'

'

RT a
P

v b v
 


               (4-12) 

其中： R 为气体常数， cT 为临界温度， cP 为临界压力， 'a 和 'b 为方程参数，且

理论分析表明：
2 2

27
'

64

c

c

R T
a

P
 。 

对比式(4-12)和式(4-5)可以得到吸引势强度 a的表达式： 

2 2
227

64

c

c

R T
a m

P
               (4-13) 

确定了两个重要的参数表达式之后，本节使用 CBA 方法对微纳尺度通道内

稠密气体的流动及换热进行了数值模拟。通道几何形状及边界条件如图 4-2 所

示，与第三章图 3-1 所示的算例非常类似，通道长宽比 /L H 保持常数 5，工质

为氮气，其热力学参数参见表 4-1。共模拟了 3 个算例，模拟参数见表 4-2，壁

面温度 wT =300K，通道尺度从 1 微米变化到 0.01 微米，分子数密度从 2.59×10
25

变化到 2.59×10
27。 
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图 4-2 微通道的几何参数和边界条件 

表4-1 氮气的热力学参数 

R  (J/kg·K) cT  (K) cP  (Pa) 

296.8 126.2 3.39×10
6 

表4-2 模拟参数表 

算例 L 

(µm) 

H 

(µm) 

Kn u 

(m/s) 

T 

(K) 

n Ntotal Nsample 

1 5 1 0.05 200 300 2.59×10
25

 57042 500000 

2 0.5 0.1 0.05 200 300 2.59×10
26

 57117 301050 

3 0.05 0.01 0.05 200 300 2.59×10
27

 99687 257050 

图 4-3 所示对比了不同算例的出入口处的速度分布和温度分布，图中还对

比了对算例 3 使用标准 DSMC 方法模拟的结果。根据第三章的论述，若完全气

体状态方程成立，不同尺度的气体流动具有相似性。从图 4-3 可以看出，对于算

例 1，由于其来流气体分子数密度不大（n=2.59× 10
25），与标准状况下的空气

密度相当，此时的理想气体状态方程还适用，因此图中与标准 DSMC 的结果符

合很好。这也说明 CBA 修正在低密度时可以退化成标准 DSMC 方法，验证了程

序的正确性。当来流气体的分子数密度增大到一定程度，以算例 2 为例（n=2.59 

×10
26），与相同温度下 10 个大气压的空气密度相当，此时的温度分布和速度分

布开始偏离标准 DSMC 的结果，van der Waals 效应开始显现。随着来流气体分

子数密度的继续增大，如算例 3（n=2.59 ×10
27），CBA 结果偏离标准 DSMC

结果的程度也增大，图中为点实线所示，这说明 van der Waals 效应对气体流动
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的影响随气体密度的增大而增大。 
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图 4-3 Kn=0.05 时不同通道尺寸的通道流动出入口处的速度和温度分布 

根据第二章中对壁面阻力系数和热流通量的定义，图 4-4 和图 4-5 分别对比

了三个算例壁面阻力系数和热流通量沿壁面的分布，与图 4-3 类似，同时对比了

使用标准 DSMC 方法对算例 3 的模拟结果。由于热流通量与气体分子数密度相

关，图 4-5 中使用来流气体的摩尔流量作了归一化处理。结果表明，van der Waals

效应影响了通道内稠密气体的壁面阻力特性和换热特性。就本文所涉及的算例

而言，CBA 模拟结果表明，稠密气体的 van der Waals 效应使得壁面的阻力系数

增大，换热特性在通道的前半部分减小，后半部分增大。 
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图 4-4 不同尺度通道壁面的阻力系数 
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图 4-5 不同尺度通道壁面的热流通量 
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至此，CBA 对稠密气体 van der Waals 效应的模拟似乎是“成功”的，然而，

正如《Physical Review E》的审稿人所指出的，附加位移不仅会改变气体的状态

方程，而且会影响气体的粘度和热导率等宏观输运系数，而且这种影响随着气

体密度的增大而增大。尽管 Garcia 等[89]曾努力尝试对此作进一步的改进，但效

果很有限。正如 Garcia 教授本人所说[181]，目前还没有有效的改进方法，而这一

状况可能与 CBA 的特点有关。 

另外，使用 CBA 模拟通道流动时在壁面碰撞的处理上也出现一定困难，粒

子由于运动碰撞到壁面上可以遵循漫反射原则与壁面发生碰撞，而由于附加位

移导致粒子与壁面发生碰撞的反射规则还没有一个合理的物理模型和数学描

述，目前暂时采用漫反射模型，但其物理机制难以令人信服，对此，Garcia 教授

也承认还没有充分考虑[181]。对此本文认为，CBA 结果所反映的 van der Waals

效应导致避免阻力系数增大的结论尚需验证。 

4.2.2 Enskog模拟Monte Carlo法(ESMC) 

由于一致性 Boltzmann 算法(CBA)本身存在一些目前尚难以克服的缺点，因

此需要直接从描述稠密气体流动的 Enskog 方程出发，对微纳尺度的稠密气体流

动和换热特性进行了研究。 

Enskog 于 1922 年对基于硬球模型的 Boltzmann 方程进行了修正，并提出了

著名的 Enskog 方程，以期反映气体稠密性的影响，其具体形式为： 

2

1
ˆ ˆ ˆ( , , ) ( )( )f t d d

t


  
      

  
 v r v v σ σ g σ g

r
 

 
'

1

1

[ , ( , , )

( , , ) ( , )

( , , ) ( , , )].

f t

f t

f t f t







  

 

'
r r - σ r v

r - σ v r r σ

r v r σ v

         (4-14) 

其中： ( )x 为 Heaviside 函数， r 为坐标， ˆσ σ， 为分子直径， 1 g v v ，

' ˆ ˆ( )  v v σ g σ， '

1 1
ˆ ˆ( )  v v σ g σ。 

毫无疑问，Enskog 方程较之 Boltzmann 方程更难于求解。近年来一些学者

在不改变原方程固有特征的条件下提出了简化的动力学模型[183]，另外一些学者

则借鉴直接模拟 Monte Carlo 法(DSMC)对 Boltzmann 方程精确求解的做法，提出

了可以对 Enskog 方程直接求解的 Monte Carlo 法[93-95]，其中，Montanero 和



第四章  微纳尺度稠密气体流动的van der Waals效应  

 - 78 - 

Santos
[93]提出类似 Nanbu 的 DSMC 方法的 Enskog 模拟 Monte Carlo 法(ESMC)，

随后他们[94]和 Frezzotti
[95]分别指出，类似 Bird 的 DSMC 的新 ESMC 方法有更好

的计算效率并可以准确做到动量和能量的守恒。然而需要指出的是，前人对稠

密气体模拟方法的研究还处在定性的探索阶段。本文使用后一种 ESMC 方法，

并使用这种方法对微纳米通道内高努森数高密度的气体流动进行模拟分析。 

Enskog 模拟 Monte Carlo 法(ESMC)与标准 DSMC 非常类似，它使用大量模

拟粒子代替气体真实分子，通过计算粒子的运动和碰撞再现了气体分子的运动

过程，从而使控制方程得到求解。当计算网格的特征尺寸远小于气体的平均自

由程（ L  ）且计算时间步长小于分子平均碰撞时间( t   )时，粒子的运动

和碰撞过程可以解耦。ESMC 与 DSMC 的不同之处在于处理碰撞的过程不尽相

同。ESMC 在处理粒子 1,....,i N 的碰撞过程中主要采取以下步骤： 

1) 对于粒子 i ，随机选取一个方向 ˆ
iσ ； 

2) 在 ˆ
i ir σ 的方向上选取临近粒子，若网格内没有同类粒子 j ，在相邻网

格内选取； 

3) 粒子 i 和粒子 j 的碰撞在几率大于 ˆ( , )i i i BY   r r σ 时被接受，其中 B 为

基于 Boltzmann 方程的二元碰撞几率； 

4) 若碰撞被接受，碰撞后的速度为 ' ˆ ˆ( )i i i ij i  v v σ g σ ， ' ˆ ˆ( )j j i ij i  v v σ g σ ； 

5) 对下一个粒子重复全过程。 

与 CBA 中类似，由于气体稠密而导致的气体分子碰撞率增大的修正因子Y

由式(4-11)确定。 

使用 ESMC 方法对图 4-2 所示尺寸为 L=0.05 µm 和 H=0.01 µm 的微通道内

氮气流动进行了模拟，氮气的分子参数参见表 4-1。来流速度u =200 m/s，来流

温度T =300 K，通道壁面温度 wT =300 K。 

图4-6显示了无穷远来流数密度n=1.29×10
26时沿通道中心线上的速度分布

和温度分布，图中分别对比了 ESMC 和 DSMC 的结果。对于这种工况，气体密

度不是很高（与标准状况下大气密度的 5 倍相当），稠密气体效应还不明显，

ESMC 和 DSMC 的结果符合很好。这说明 ESMC 在气体密度不是很大时退化为

DSMC，从而验证了 ESMC 程序的正确性。 
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(a) 速度分布                       (b) 温度分布 

图 4-6  来流气体密度 n=1.29×10
26时通道中心线上速度和温度变化 

图 4-7 显示了 n=2.59×10
27 时的情况。图中对比了 ESMC 和 DSMC 在通道

中心线上的速度和温度。对于这种工况，由于气体密度很大（相当于标准状况

下大气密度的 100 倍），稠密气体效应明显，ESMC 与 DSMC 对速度的模拟结

果差异很大，而温度分布则差异较小。 
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(a) 速度分布                        (b) 温度分布 

图 4-7  来流气体密度 n=2.59×10
27时通道中心线上速度和温度变化  

图 4-8 对比了稠密气体流动时（n=2.59×10
27）ESMC 和 DSMC 对壁面阻力
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特性和换热特性的模拟结果。可以看出，当考虑到气体的稠密效应时，所预测

得到的流动阻力系数要小于 DSMC 的预测值；考虑稠密气体效应时，壁面的换

热特性也有所不同，在通道的前半段换热流通量要明显低于 DSMC 的结果，而

在通道的后半段的热流通量要比 DSMC 的结果略高。 
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(a) 壁面阻力系数分布                (b) 壁面热通量分布 

图 4-8  来流气体密度 n=2.59×10
27时通道壁面阻力和换热特性 

4.2.3 两种方法的结果对比及存在的问题分析 

注意到 4.2.1 节中的算例 3 与 4.2.2 节中的算例 2 的物理问题相同，但使用

不同的模拟方法，所得到的壁面阻力系数与 DSMC 方法的对比结果截然相反，

因此有必要将其放在一起做详细的对比和分析。 

图 4-9 对比了三种方法在通道中心线上速度和温度分布的模拟结果。在速

度分布图中，CBA 和 ESMC 都表现出了明显的稠密气体效应，两种方法模拟出

的速度分布符合很好，而与 DSMC 的模拟结果明显偏离。而对于温度分布，ESMC

的结果与 DSMC 的结果差异较小，而 CBA 结果与其他两种方法的差异较大。其

原因可能在于在ESMC中没有反映出气体分子间吸引势对气体内能转换的影响，

而CBA通过附加位移的办法体现了这种作用，因此 ESMC在这方面还有待改进。 
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(a) 速度分布                   (b) 温度分布 

图 4-9  中心线上速度和温度分布对比(n=2.59×10
27
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(a) 壁面阻力系数分布                (b) 壁面热流通量分布 

图 4-10  壁面阻力和换热特性结果对比(n=2.59×10
27

) 

图 4-10 对比了三种方法对壁面阻力特性和换热特性的模拟结果。可以看出，

ESMC 和 CBA 计算所得的壁面阻力系数与 DSMC 的对比结果在定性上恰好相

反，CBA 得到的阻力系数大于 DSMC 的结果，而 ESMC 得到的阻力系数小于

DSMC 的结果。其原因如前面分析 CBA 的结果时所述，CBA 在处理边界上还不

很完善。从壁面热流通量的对比可以看出，在通道的前半段(x/L<0.4)，CBA 与

ESMC 的结果符合很好，而在后半段(x/L>0.5)，CBA 的结果显著高于 ESMC 和
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DSMC 的结果。一方面，CBA 算法本身对气体输运系数(如气体热导率等)的影

响可能是造成这一偏差的原因，另一方面，如前面对 ESMC 的分析所述，ESMC

对分子间吸引势的忽略也可能是原因之一。 

4.3 广义Enskog蒙特卡洛法 

通过前面的介绍可以看出，现有的模拟方法经过发展和改进之后仍然难以

完全准确地模拟 van der Waals 气体流动和换热，因此有必要在前人工作的基础

上开发一种新的算法，以期在综合考虑各种影响因素的基础上，准确模拟非理

想气体的 van der Waals 效应。 

本文所提出的新方法是建立在 Enskog 方程基础上的 Monte Carlo 法，所采

用的路线为：首先对 Lennard-Jones 流体的吸引势进行了分析，引入广义分子碰

撞模型；考虑有限气体密度对分子碰撞率和气体输运系数的影响，得到非理想

气体的状态方程，即 van der Waals 方程；引入考虑分子间吸引势的内能转换模

型，从而完成新方法的程序流程。 

4.3.1 L-J流体的广义分子碰撞模型 

在理想气体或完全气体假设中，气体分子只受到其他分子的排斥力作用，

而对于真实气体，分子间除了在较小的距离时受到排斥力之外，在距离更远时

还受到彼此之间的弱吸引力的作用。这一作用可以由著名的 L-J (6-12)模型作简

单的描述[171]： 

12 6

( ) 4r
r r

 
 

    
     

     

            (4-15) 

更加系统的研究表明，这一模型对大多数非极性分子的气体是适用的，例

如绝大多数的单原子和双原子气体以及空气，而对于诸如氨气和水蒸气等极性

分子气体来说，还需要考虑分子间的静电力对分子间作用势的影响，

Stockmayer
[171,184]在考虑了这种效应之后对 L-J 模型进行了改进，对于极性分子，

引入一表征分子极化度的无量纲参数 ，分子间的作用势可以表示为： 

12 6 3

( ) 4r
r r r

  
  

      
        

       

          (4-16) 
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这就是著名的 Stockmayer 势函数，它已经成功的应用在许多极性分子气体

的分析中。本节后面的推导主要以非极性分子为对象，对于极性分子气体，可

以根据式(4-16)进行类似的推导，或参见文献[101]。 

对于考虑到分子间吸引势的 L-J 流体的分子间碰撞过程，一些学者作了相

关研究，Hassan 等[97]提出过广义硬球模型（GHS），樊菁教授[101]进一步将其扩

展为广义软球模型（GSS），以解决其动量碰撞截面积与粘性碰撞截面积之比偏

离真实值的问题。根据前人的模型，对于 L-J 流体分子间的碰撞总截面可以表示

为： 

2

j

tT
j

E





 



 
  

 
               (4-17) 

其中： T 为碰撞总截面面积， tE 为碰撞分子的相对平动能， j 和 j 为待定参

数，可以通过对气体传输特性的实验数据拟和确定[98]，但这种方法确定的参数

值受实验数据和气体种类的限制，使用起来很不方便。本文借鉴樊菁在 GSS 模

型中的方法[101]，通过拟和理论数据[184]的方法确定参数值，因此获得的参数具有

一定的普适性。 

对于简单气体，粘性系数和自扩散系数的一阶近似可以表示为温度的函数： 

 
1/ 2

2 (2,2)

5

16

mkT





 
  

  

              (4-18) 

 
1/ 2

2 (1,1)

2 /3

16

rkT m
D

n






 
  

  

             (4-19) 

其中： 

(1,1)* 2 5

2 0

1
exp( ) Dd   





              (4-20) 

(2,2)* 2 7

2 0

1
exp( )

2
d   





             (4-21) 

其中： 2 /tE kT  ，  和 D 分别为粘性横截面积和动量横截面积。 

对于 GSS 模型，这两个积分可以表示为： 
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(1,1)

**

1
(3 )

( 1)

j

j j T


 
 

 
   


           (4-22) 

(2,2)

** *

1
(4 )

( 1)( 2)

j

j j T


 
  

 
   

 
         (4-23) 

其中： * 为软球模型的散射率， * /T kT  ， (...) 为 Gamma 函数。一般来说，

参数 j 和 j 的值可以通过式(4-20)及(4-21)的解析解与式(4-22)及(4-23)的对比

确定。然而，这样的积分关系式只能在逆幂律(IPL)和硬球散射率的特殊条件下

有解析解。而对于 L-J(6-12)这样的复杂势函数，无法给出解析解。Hirschfelder

等人[184]通过数值方法求得了这几个积分函数值随无量纲温度 * /T kT  的变化

规律，并列于表中，参见参考文献[184]的表 Table I-M。这样，可以通过最小二

乘法对表中的数据拟和来确定各参数的值。与 Hassan 等[98]通过实验数据拟和的

方法相比，这种方法对不同种类的气体可以有更广泛的适用性。 

本文采用式(4-22)及(4-23)的两项求和形式，并使用不同的方法对参数进行

了拟和，从综合的指标看，所得到最佳的拟和参数组合与樊菁的拟和结果一致，

即 1 =3.962， 2 =4.558， 1 =0.133， 2 =1.25 以及 * 1.5  。图 4-11 给出了不同

拟和参数值与理论数值解的对比，其中圆点所示为 Hirsch-Felder 等的理论数值

解，实线为本文所使用的拟和参数值，其他曲线所表示的为 Hassan 等在 GHS 模

型中给出的拟和参数。可以看出，除 Hassan 等在 1994 年所给出的氮气的实验数

据拟和参数在
*(2,2) 图中与理论数值解符合较好外，其他模拟参数所得曲线都与

理论数值解有较大偏差，只有本文所使用的参数不论在
*(1,1) 还是

*(2,2) 图中都

与理论数值解符合得很好。 
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图 4-11 不同拟和数据之间的对比 
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4.3.2 碰撞率的强化 

根据稠密气体的 Enskog 理论，考虑到气体密度对分子间碰撞率的影响，正

如 4.2 节中所介绍的，稠密气体的碰撞率与稀薄气体的碰撞率应有如下关系： 

( )E BY n                  (4-24) 

其中： ( )Y n 由式(4-11)确定。 

再根据标准 Enskog 理论(SET)，由于气体分子碰撞率的强化，稠密气体的

压力可以表示为 

 0 21 ( )p knT b nY n               (4-25) 

然而，Enskog 在考虑到了 2b nY 与气体可压缩性之间的密切关系之后提出了

一种不同的过程，并阐明，当气体分子处在相互之间弱引力场的作用之下时，

气体的状态方程应当修正为[171]： 

 2

0 21 ( )p a knT b nY n               (4-26) 

其中 a为吸引势强度，其大小可以通过式(4-13)确定。 

不难看出，式(4-26)正是 van der Waals 方程。 

4.3.3 van der Waals流体的输运系数 

根据稠密气体的 Enskog 理论，稠密气体的输运系数可以通过如下关系式建

立起与相同温度下低密度气体的传输特性之间的联系[171]： 

' 1

2 2 2( ) 0.8 0.7614b n b nY b nY                (4-27) 

' 1

2 2 2( ) 1.2 0.7574b n b nY b nY                (4-28) 

其中：为气体粘度，为气体导热系数；不带上标的代表低密度气体，带上标

的代表稠密气体。 

根据式(4-18)、(4-23)以及(4-27)，本文对比了不同模型或方法所得到的气体

粘度与实验值随温度和密度的变化。图 4-12 显示了氮气粘度随温度变化的曲线，

其中实验数据来自文献[184]中的表16和表28。采用的分子参数为m=4.65×10
-26

 kg, 

 =3.68×10
-10

 m, / k =91.46 K。从图中可以看出，只有本文所使用的方法不论

在低温区还是在高温区都与实验数据符合较好。 
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图 4-12 不同方法得到的粘度随温度变化与实验对比 
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图 4-13 不同方法得到的粘度随密度变化与实验数据对比 

图 4-13 对比了 50°C 时氮气的粘度随密度变化的理论值和实验数据，其中

实验数据来自文献[184]的表 28，图中只对比了 150 个大气压下的数据，对于更
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高的压力下的实验值与所有方法差异都很大，数据来源于 1931 年，因此难以确

定在更高压力时实验数据的准确性。从图中可以看出，在这个温度下，Enskog

理论值和本文所采用的方法都与实验数据符合较好，ESMC 与实验值的差异也不

大，而 DSMC 和 CBA 所得到的气体粘度随密度的变化与实验值有较大差异。 

4.3.4 Larsen-Borgnakke内能转换模型 

通过前面的介绍，本文提出了基于 Enskog 理论的、既考虑了分子间吸引势

又考虑了气体稠密性影响的分子模型，为了能在此基础上完成算法，还需要对

分子间碰撞时的内能转换模型加以说明。 

通常所使用的内能转换模型为 Borgnakke-Larsen 模型，在这个模型中，一

部分碰撞为非弹性碰撞，碰撞后的平动能和内能根据平衡分布采样得到，另一

部分碰撞则可以看成弹性碰撞，即动能内能之间没有相互转换。 

对于分子间的非弹性碰撞，碰撞后的总能量可以表示成相对平动能和内能

之和， 

c t iE E E                 (4-29) 

内能为 iE 的分子分布函数 

1 exp( / )
iE i if E E kT                (4-30) 

其中： 为碰撞对平均自由度。平动能 tE 的分布函数， 

3
2

2

2
(2 / ) exp( / )

t

r T
E t t

r T r

m
f E E kT

m kT c






 
  

 
       (4-31) 

因此，内能为 iE ，平动能为 tE 的碰撞对的几率正比于
iEf 和

tEf 之积， 

1( ) exp( / )
i tE E T t c t cf f E E E E kT             (4-32) 

对于每一个碰撞对的非弹性碰撞，碰撞后的能量都可以通过式(4-32)的“接

受-拒绝法”重新分配。然而这种方法最大的缺陷就是计算效率非常低，

Borgnakke-Larsen 法提出了根据自由度均分能量的方法并确保系统的能量平衡。

根据这一原理，碰撞分子的平均动能可以表示为 

( / 2)t tE kT                (4-33) 
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其中：
   2 1

1 2
1

1 2 1 2

2 2
/ (2 ) / (2 ) ( / ) 1

t
kT  

 
 

     

  
   

      

 

通过这一变换，碰撞后能量分布的过程大大简化，甚至可以采用 DSMC 中

的类似过程，唯一额外的计算量在于对网格内温度的计算。 

Borgnakke-Larsen 方法的另一个重要的问题是对非弹性碰撞几率的确定。最

直接的想法是 

(1/ )P Z                 (4-34) 

其中： Z 为松弛数。但这一公式过于粗糙了，并在很多场合中被证明是不

正确的[147]。Lumpkin 等[148]提出了旋转松弛的选取方法 

 (1 / ) /R R t RP Z                (4-35) 

其中： R 为碰撞分子的旋转自由度， t 为相对平动自由度， RZ 为旋转松弛数。 

还有学者提出了与温度相关的 RZ 的 Parker 公式[98,149]，目前这种方法得到了

广泛认可和应用，对于广义分子碰撞模型，Parker 公式可以写为： 

*

1
1 ,

1/ 2
* * 2 *

2
(2 )

2

(3 ) 2 5
2 (2 )

2 3 2 4

j

j

j R

R

j

j j j

T
Z

T
Z

T T T

T T T






 

  
  



   
   
   

          
               

          





                 (4-36) 

至此，一种新的基于 Enskog 方程的 Monte Carlo 算法建立起来了，并且基

于这种方法的气体输运系数得到了实验的验证。本文的目标是以最方便简洁的

方法实现对 van der Waals 气体流动的模拟，因此，以 Bird 的标准 DSMC 程序为

母体，对其进行必要的修改，这样既可以充分继承 DSMC 程序中一些高效的处

理方法，又大大降低了工作量。 

由于新方法基于广义分子碰撞模型(Generalized collision model)和 Enskog方

程，因此称其为广义 Enskog 蒙特卡洛(Generalized Enskog Monte Carlo)法，简称

GEMC。 
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4.4 van der Waals效应对微气体流动和换热的影响 

从前面的介绍中可以看出，对于稠密的 van der Waals 气体流动和换热的模

拟，GEMC 较之 CBA、ESMC 以及 DSMC 等几种方法在理论上具有优越性，且

输运系数已经得到了实验数据的验证。因此，本节将对 4.2.3 节中的算例使用

GEMC 方法进行模拟，并将模拟结果与其他方法进行对比，以便分析 van der 

Waals 效应对微纳尺度气体流动和换热的影响。 

对于图 4-2 所示的尺寸为 L=0.05 µm，H=0.01 µm 的微通道内氮气流动，来

流速度u =200 m/s，来流温度T =300 K，通道壁面温度 wT =300 K。图 4-14 显示

了几种方法所模拟出的通道中心线上的速度分布，与 DSMC 的结果相比，在

GEMC 模拟得到的通道中心线上的速度增加了(10%左右)，这一点与 ESMC 和

CBA 方法在定性上是一致的；与 ESMC 和 CBA 的模拟结果相比，速度的增加

量要略小(5%左右)，不同方法间输运系数的差别可能是造成这一偏差的原因之

一。另外，ESMC 和 CBA 都使用的是标准 DSMC 的内能转换模型，即没有考虑

分子间吸引势作用的 Borgnakke-Larsen 模型，这也可能是造成其速度偏大的一个

原因。 
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图 4-14  通道中心线上的速度分布 
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图 4-15 对比了不同方法模拟出的中心线上的温度分布。由于 DSMC 和

ESMC 方法都没有考虑到分子间吸引势的作用，模拟得到的温度分布差异较小，

但都明显小于 GEMC 的结果；GEMC 和 CBA 虽然采取的手段不同，但都考虑

了分子间吸引势的作用，因此这两种方法给出的温度分布比较接近，但又不完

全符合，在通道的前半部分，GEMC 得到的温度高于 CBA 的结果，在通道的后

半部分则正好相反。与前面的分析相同，气体输运系数的偏差和内能转化模型

的差异是造成 CBA 方法偏离 GEMC 结果的主要原因。 
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图 4-15  通道中心线上的温度分布对比 

图 4-16 所示为通道壁面阻力系数的沿程分布。4.2 节中 ESMC 和 CBA 对壁

面阻力系数的计算结果得到了截然相反的结论，图 4-16 中的结果应该可以对这

种情况加以澄清。从图中可以看出，GEMC 计算得到的壁面阻力系数与 ESMC

的结果符合较好，即 van der Waals 效应使得气体在微通道内的流动阻力系数减

小。其原因可能在于考虑了分子本身所占有的体积之后，van der Waals 效应减小

了气体的可压缩性，从而导致通道内的流动阻力减小。 
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图 4-16 通道壁面阻力系数 

图 4-17 显示了通道壁面热流通量的沿程分布。对于来流气温与壁温相同的

这种流动情况，GEMC、ESMC 以及 CBA 在通道的前半段的壁面热流通量都小

于 DSMC 的值，而在通道的后半段都略大于 DSMC 的值。 
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图 4-17 壁面热流通量对比 
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本文还对来流气温大于或小于通道壁温的通道壁面热流作了细致模拟，结

果表明，CBA 方法对不同情况的模拟结果与 DSMC 的对比会出现定性上的不同，

而 GEMC 对不同情况的模拟与 DSMC 的对比在定性上结果一致，即，在通道前

半部分，热流通量小于 DSMC 的结果，而在后半部分会略大于 DSMC 的结果，

甚至趋于一致。 

4.5 小结 

发展并使用已有的用来模拟微尺度稠密气体流动的两种方法 (一致性

Boltzmann 算法和 Enskog 模拟 Monte Carlo 法)对微纳尺度直通道内的稠密气体

流动和换热进行了模拟，并与 DSMC 的模拟结果作了对比。两种方法对通道壁

面阻力系数的预测与 DSMC 模拟结果的定性对比得到的结论截然相反，温度场

也存在较大差异。通过对算法的深入分析，发现一致性 Boltzmann 算法(CBA)改

变气体状态方程的同时也改变了气体的输运系数，且在壁面处理时出现困难；

而 Enskog 模拟 Monte Carlo(ESMC)法在分子碰撞模型和内能转换模型中存在不

足。 

考虑到已有的两种方法都存在缺陷，在综合考虑了气体的稠密效应和分子

间吸引势的作用之后，提出了一种基于 Enskog 方程的新的 Monte Carlo 法

(GEMC)。新方法分析了 L-J 流体分子间作用势对碰撞截面的影响，引入了广义

分子碰撞模型；根据 Enskog 理论考虑了气体稠密效应对分子间碰撞率的强化；

引入了考虑到分子间吸引势的内能转化模型。与其他方法相比，GEMC 对输运

系数的计算结果与实验数据符合得最好，验证了其正确性。 

使用 GEMC 方法模拟了稠密气体在微纳尺度通道内的流动和换热，结果表

明稠密效应使气体在通道内流动的壁面阻力系数减小，壁面热流通量在通道的

前半部分减小，而在后半部分略有增加。 
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第五章  近连续区气体流动与换热的Monte Carlo模拟 

通过前面章节的介绍可以看出，当努森数比较大时，完全气体的流动可以

通过基于 Boltzmann 方程的 DSMC 进行模拟分析；稠密的 van der Waals 气体可

以通过基于 Enskog 方程的 GEMC 进行模拟分析。当气体流动处于近连续区，即

努森数较小时，这两种方法都遇到计算量的问题。本章发展了基于 BGK 方程的

Monte Carlo 法，为微尺度下跨流区流动的全粒子耦合模拟作了有益的探索。 

5.1 近连续区气体流动DSMC模拟的难点 

对于标准的 DSMC 模拟，影响其计算量的最主要因素为流动的马赫数，这

一点在最近的文献上有比较系统全面的论述[185]。前人的文献中很少提及努森数

对计算量的影响，大多数研究只注意到需要多少计算步可以达到相应的误差限

要求，而忽略了每一个计算步所需的计算时间。事实上，对于相同流速的气体

流动，影响每一个计算步所需计算量的因素除了模拟粒子数之外，还有努森数。

研究表明，当其他条件相同时，模拟粒子间碰撞的次数与努森数成近似的反比

关系。也就是说，当气体努森数很小时，所需计算的粒子间碰撞次数会非常大，

此时 DSMC 的计算量主要集中在粒子间碰撞的模拟上。这个特点给 DSMC 模拟

近连续区的气体流动带来了很大困难，有时甚至导致模拟无法实现。 

对于系统内只有处于单一近连续区的气体流动来说，可以直接使用基于连

续介质假设的滑移修正方法进行模拟[38]；而对于在同一个系统内既有滑移区的

流动又有过渡区的流动甚至还有自由分子流区的复杂流动来说，任何一种单一

的方法求解都是非常困难的。近年来，很多学者在 N-S 方程与 DSMC 方法的耦

合上作了开创性的工作[126-128,186]，但客观地说，成果有限，耦合方法得到的模拟

结果与标准解相比其符合程度还不能令人完全满意。另一些学者则探讨了对近

连续区流动也采用粒子法模拟，然后在全流区使用两种粒子法联合求解的办法，

这种方法在 FCM-DSMC
[187]以及 PIC-DSMC

[188]的应用中取得了成功。 

本章就是从这种思想出发，希望能找到一种可以对近连续区气体流动实现

高效模拟的 Monte Carlo 方法，为今后的耦合求解打下基础。 
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5.2 模拟近连续区气体流动与换热的Monte Carlo法 

本节在前人工作的基础上，探讨并发展了近连续区气体流动及换热模拟的

Monte Carlo 法。 

5.2.1 Euler方程 

根据 Boltzmann 方程： 

1
( , )i i i

i i i jj
i i

f f f
J f f

t m

    
    

     
v X

r v
       (5-1) 

其中： ( , )i jJ f f 为粒子的碰撞积分： 

' '( , ) 2 ( ) d di j i j i j ij jJ f f f f f f g b b  v         (5-2) 

通过引入摄动参数 ，Boltzmann 方程的级数解可以表示为： 

1 1
( , )i i i

i i i jj
i i

f f f
J f f

t m 

    
    

     
v X

r v
       (5-3) 

其中，1  是分子碰撞率的一个量度，若 为小量，则表示分子间碰撞极其频繁，

气体可以认为是连续介质，并处处保持局部平衡态。此时，粒子的分布函数可

以展开成 的级数形式： 

[0] [1] 2 [2]

i i i if f f f                (5-4) 

再根据H 理论，局部平衡分布函数满足 Maxwelllian 分布： 

 
3

2
[0] 2

0exp ( ) / 2
2

i
i i i i

m
f n m kT

kT

 
   

 
v v        (5-5) 

将(5-5)式代入 Boltzmann 方程中就得到了零阶近似关系，即 Euler 方程： 
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根据前面的分析，当气体处在近连续区，分子间碰撞相对来说就会非常频

繁，此时 为一小量，气体分子在经历了一定时间步长之后仍然保持局部平衡态，

即满足 Maxwell 分布，这一观点在 Bird 的 DSMC 理论中也有类似阐述[74]。

Pullin
[189]首先提出了基于这一观点的平衡分布粒子模拟方法——EPSM，用来对

一维 Euler 方程数值求解。随后 Macrossan 等人[45]对 EPSM 作了发展并对

Taylor-Couette 流动进行了模拟。Macrossan
[134]和陈等[135,136]还使用 EPSM 与

DSMC 混合算法对近连续流动作了简单模拟。 

更深入的研究表明，EPSM 在理论上可以看作是 DSMC 在无限碰撞率下的

一种简化，然而事实上，气体在流动过程中很难达到完全的平衡态，所谓的局

部平衡只是一种近似。对此，BGK 模型作了进一步的阐述。 

5.2.2 BGK方程 

由于形如式(5-1)的 Boltzmann 方程几乎无法直接求解，前人对它提出过各

种各样的简化模型，其中最为著名的是 Bhatnager、Gross 和 Krook 三人在 1954

年提出的 BGK 模型[44]。 

0( ) ( ) ( ) ( )nf nf nf n f f
t c


  

   
  

c F
r

       (5-9) 

其中：通常可以认为 为分子碰撞频率， n 为分子数密度， 0f 为当地 Maxwell

分布函数；方程的右边为碰撞项，若定义驰豫时间 1   ，则碰撞项可以写成 

0 0( ) ( )
coll

nf n
n f f f f

t




 
     

          (5-10) 

等式(5-10)的精确解为 

0 0( ) ( (0) )exp( / )f t f f t f               (5-11) 

其中： (0) ( 0)f f t  为粒子碰撞作用之前的速度分布。因此，当经过了一段时

间的分子碰撞之后 t t  ，分子的分布函数可以表示为： 

0( ) exp( / ) (0) (1 exp( / ))f t t f t f               (5-12) 

式(5-12)表明，当分子经过一段时间的碰撞之后，最终的分子速度分布可以

看作是初始速度分布与最终状态下平衡分布的统计和。 

这里所提到的驰豫时间与碰撞时间还不是一个概念。根据 Chapman- Enskog
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理论，气体粘度可以表示为驰豫时间的函数 RT  
[171]，因此，驰豫时间可以

通过下式确定： 

RT nkT

 



                (5-13) 

5.2.3 驰豫时间Monte Carlo法——RTMC 

使用式(5-12)所示原理，Macrossan
[45,190]对 Pullin 的 EPSM 进行了修正和发

展，提出了 RTSM 方法，并使用 Matlab 语言实现了 RTSM 对一维问题的模拟[191]。

这里注意到由 EPSM 发展而来的 RTSM 在算法的实现上存在三大弊端：一，在

RTSM 中，需要跟踪每个粒子的位置和运动，即在粒子重新分布的前后，粒子的

个数、速度以及能量都需要保存，这就无形中增加了计算的存储量；二，每一

个计算时间步长，每个网格内的宏观物理量都要通过本网格内所有粒子的统计

采样规律获取，因此需要每个网格内保证大量的粒子数以减小统计误差；三，

从理论上讲，EPSM 和 RTSM 都没有关于内能转换方面的讨论，因此在扩展到

高维的时候存在缺陷。 

针对 RTSM 存在的这些问题，本文在其基础上，采用 DSMC 中的诸多处理

方法，例如：使用粒子识别(Index)技术判断粒子的位置和运动，而不用对每个粒

子跟踪；采用时均采样技术以减少对单个网格内粒子数的需求；使用

Larsen-Borgnakke 内能转换模型计算粒子速度重新分布后的能量分布。新方法实

际上具备了 RTSM 和 DSMC 两种方法的主要特点，因此为其命名为驰豫时间

Monte Carlo 法(RTMC)。 

图 5-1 显示了 RTMC 的流程，其主要步骤包括：i) 平移粒子，处理粒子与

边界的相互作用；ii) 对粒子在各个网格内标号；iii) 采样并计算各个网格内的

气体宏观特性；iv) 根据(5-13)式计算当地驰豫时间，并根据(5-12)式计算重新分

布粒子的几率；v) 每个网格内重新分布粒子。 

RTMC 与 DSMC 的区别在于使用重新分布粒子的方法代替了粒子间的相互

碰撞，因此，RTMC 的计算量与粒子间碰撞率的关系较小，当气体处于近连续

区时，RTMC的计算量不会有明显的增加，从而优于DSMC方法。RTMC与EPSM

的主要区别在于只对部分粒子重新分布而不是全部。 

从理论上讲，RTMC 是基于 BGK 模型，不适用于高努森数的情况。因此只
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探讨了 RTMC 对近连续区( 0.1Kn  时)气体流动和换热的模拟。 

 

图 5-1 RTMC 方法的流程图 

5.3 模拟结果的分析 

为了验证 RTMC 的适用性和可靠性，对亚音速通道内流动和超音速横掠平

板外流这两个经典算例进行了模拟，并将模拟结果与标准DSMC方法以及EPSM

方法作了对比。 

5.3.1 亚音速通道流动 

考虑氮气在如图 3-1 所示通道内的流动，通道尺寸为 5×1 µm，来流气体速
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度为 200 m/s，气温 300 K，来流努森数为 0.1，壁面温度为 300 K。使用了 50×10

的网格，每种算法的最终模拟粒子数约为 10
5个，最终采样数都超过 10

6。 

图 5-2 至图 5-5 显示了沿通道中心线上的密度、速度和压力分布以及沿壁面

的摩擦阻力系数。图中对比了 RTMC、DSMC 以及 EPSM 三种方法所得到的结

果。 
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图 5-2 通道中心线上的密度分布 
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图 5-3 通道中心线上的轴向速度分布 
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图 5-4 通道中心线上的压力分布 
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图 5-5 沿通道壁面的摩擦阻力系数 

从对比结果可以看出，三种方法所得到的结果在定性上基本一致，但 EPSM

的结果出现明显的波动；同 EPSM 相比，尽管 RTMC 的计算量略大，但与 DSMC

的模拟结果有更好的一致性。另外，对 EPSM 的算例进一步加大了采样数至 10
7

以上，结果没有得到明显的改善，这表明 EPSM 在算法上的缺陷难以仅用增大

计算量得到弥补。 

5.3.2 超音速横掠平板流动 

考虑超音速氮气流过一热平板，如图 3-4 所示，计算区域尺寸 L=1 m，H=0.6 

m，底部的平板长度 0.9wL L ，来流气体 Ma=4.0，T=300 K，Kn=0.022，平

板的温度为 500 K。划分网格数为 100×60，最终粒子数约为 4×10
4，总的采样数

都为 5×10
5。 

由于在 5.3.1 中证明了 EPSM 模拟二维流动时存在很大偏差，图 5-6 至图 5-8

中只对比了 RTMC 和 DSMC 的结果。图 5-6 对比了两种方法得到的密度等值线
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图，图 5-7 对比了平板末端(x/L=1)处沿 y 方向上的 x-速度分布，图 5-8 对比了沿

平板的阻力系数分布。 

  

(a) 

  

(b) 

图 5-6 密度等值线 (a) RTMC 方法；(b) DSMC 方法 

从图 5-6 至图 5-8 的对比中可以看出，对于超音速的横掠平板流动的情况，

RTMC 与 DSMC 也符合较好。 
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图 5-7 (x/L)处速度在 y 方向上的分布 
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图 5-8 沿平板壁面的阻力系数分布 
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5.3.3 计算效率的对比 

根据式(5-12)所示，RTMC 方法的计算量主要与驰豫时间 相关，而与气体

的努森数关系不大，与此形成鲜明对比的是 DSMC 方法随气体努森数的减小计

算效率下降，因此可以判断，当气体的努森数小于某一临界值时，RTMC 的计

算效率就要高于 DSMC。为了验证这一观点，对 5.3.1 中的平行平板通道流动算

例选取不同的来流努森数条件进行了对比，结果发现，当努森数为 0.05 时，RTMC

与 DSMC 的计算效率相当；当努森数为 0.01 时，DSMC 的计算效率约为 RTMC

计算效率的 60%。 

由于 RTMC 与 DSMC 的主要区别在于对分子碰撞的处理不同，其他方面类

似，因此难以给出一个统一的临界努森数，其值的大小还应该与边界条件的复

杂程度和模拟粒子数有关。 

通过对两种方法计算效率的对比可以看出，RTMC 在近连续区较之 DSMC

计算效率有所提高，另外，鉴于两种方法在算法上的相似性，可以考虑在近连

续区使用 RTMC 模拟而在远离连续区使用 DSMC 模拟，进而在全流场实现全粒

子耦合的高效模拟方法。 

5.4 小结 

由于 DSMC 的计算量与努森数近似成反比关系，因此不适于努森数较小的

近连续区流动模拟。对于密度变化剧烈或特征尺度差异较大的跨流区流动，需

要采用多种方法耦合求解。前人的研究表明全粒子法耦合求解是最有前景的方

法。 

本章在前人关于近连续区粒子模拟算法研究的基础上，提出了一种基于

BGK 方程的新算法——驰豫时间 Monte Carlo 法(RTMC)，该算法使用重新分布

粒子代替 DSMC 中计算粒子间相互碰撞的过程，从而使其在近连续区流动的模

拟中效率提高。同时，新算法充分利用了 DSMC 中的成熟技术，例如粒子识别

技术、时均采样技术和内能转换模型等，因此该方法易于与 DSMC 方法实现耦

合模拟。使用该方法的算例表明，它有望应用在同时存在近连续区、滑移区和

过渡区的跨流区流动的全粒子法耦合模拟中。
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第六章  复杂微气体流动及换热的DSMC模拟与分析 

前面的章节主要介绍了基础理论和算法方面的工作，本章将通过两个算例

介绍使用 DSMC 模拟和分析微尺度气体流动和换热情况的基本方法和研究思

路，并给出了典型工况下流动的分析结果。 

6.1 微气体滑动轴承的性能分析 

6.1.1 研究背景 

微尺度气体滑动轴承的物理背景主要来源于计算机中的硬盘驱动器。对于

新型的 IBM 硬盘驱动器，如图 6-1 所示，其读写头与盘面之间的距离已经小于

20nm
[26-28]，而这一距离远远小于空气在标准状况下的平均自由程(约 65nm)，因

此考虑“稀薄气体”效应对驱动器的设计与优化至关重要。对读写头上的受力

预测直接影响到驱动器的性能，若读写头与盘面的设计距离过高，硬盘不能准

确的读写数据；反之，读写头则可能因距离过小而卡死在盘面上。 

 

图 6-1  IBM 的 25Gbit/in
2硬盘驱动器[26] 
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读写头、盘面以及中间的气体夹层恰好构成了一个气体滑动轴承。按照经

典润滑理论，气体滑动轴承可以由基于连续介质假定的Reynolds方程来描述[192]，

对于处在滑移区的气体流动，Reynolds 方程的某些滑移修正形式可能依然适用，

而对处于过渡区的流动则必须使用基于 Boltzmann 的粒子法进行模拟[193]。 

6.1.2 前人的工作 

考察如图 6-2 所示的滑动气体微轴承结构，底部的斜面固定，顶部的水平面

以速度 U 朝 x 方向运动，气体在壁面剪切力的作用下如箭头所示方向运动。入

口气体温度为 T0，壁面的温度保持 Tw，入口和出口的气体压力为环境压力 p0。

轴承的水平长度为 L，出口处的宽度为 h0。 

 

图 6-2  气体滑动轴承结构 

6.1.2.1 传统润滑理论 

一般来说，斜面的角度很小(<1°)时，可以认为通道内的压力在竖直的截面

上是相同的。根据标准的一维润滑理论[192]，气体的压力可以由 Reynolds 方程计

算得出 

 3 6
d dp d

ph U ph
dx dx dx


 

 
 

           (6-1) 

其中：是气体的动力粘度， ( )h x 为壁间距离。 
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方程(6-1)的无量纲形式为 

 3d dP d
PH PH

dX dX dX

 
  

 
          (6-2) 

其中： /X x L ， 0/P p p ， 0/H h h ，轴承数定义为 2

0 06 /UL p h  。 

方程(6-2)适用于计算常规尺度和压力条件下的压力分布，对于微气体轴承

来说，努森数较大，稀薄气体效应不可忽略。Burgdorfer
[193]对式(6-2)进行了滑移

修正： 

 32
1 6v

v

d dP d
Kn PH PH

dX dX dX





  
     

  
       (6-3) 

其中： v 为壁面协调系数，在通常情况下 =1。 

Fukui 和 Kaneko
[194,195]发展了一个更为复杂的修正关系式： 

 3( )p

d dP d
Q Kn PH PH

dX dX dX

 
  

 
        (6-4) 

其中 ( )pQ Kn 的物理意义为 Poiseuille 流的无量纲流率。Robert
[196]对文献[194]中

( )pQ Kn 的数据表格拟和，得到了如式(6-5)所示的 ( )pQ Kn 随Kn变化的关系式： 

12
( ) 1 6 log(1 )pQ Kn A Kn Kn BKn


           (6-5) 

其中：当壁面协调系数 v =1 时， A =1.318889， B =0.387361。 

轴承的承载能力可由负载系数w表征，其定义为： 

0

0
0

( )1 L p x p
w dx

L p


              (6-6) 

6.1.2.2 前人的DSMC模拟工作 

Alexander 等[29]首先使用 DSMC 方法对微气体滑动轴承作了模拟，并证明

了 DSMC 的模拟结果与 Reynolds 方程的修正解在不同几何构型的轴承情况都是

一致的。Huang 等[30]使用三维 DSMC 方法对出口努森数高达 35 的轴承进行了模

拟，结果表明 DSMC 模拟与分子气膜润滑理论值(MGL)符合得较好。Liu 等[31]

也使用 DSMC 方法研究了滑块斜面构型对轴承性能的影响。 

前人的工作主要集中在讨论轴承的几何构型以及滑动速度对轴承性能的影
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响，对壁温以及环境压力等条件对轴承承载能力的分析不足。 

6.1.3 结果与分析 

6.1.3.1 与传统理论的对比 

首先，对 h0=25nm、U=30m/s、p0=1×10
5
Pa、Tw=300K、L=5µm、h0 : h(x=0) 

= 1 : 2、T0=300K 的氮气轴承进行了模拟，并与传统润滑理论分析中 Reynolds

方程(6-2)式及其修正形式式(6-3)和式(6-4)的计算结果作了对比。图 6-3 显示了

DSMC 模拟与连续 Reynolds 方程、一阶滑移修正 Reynolds 方程以及 Fukui 等拟

和修正 Reynolds 方程的数值解的压力分布对比。 
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图 6-3  DSMC 与传统 Reynolds 方程数值解的比较 

从图中可以看出，在轴承的前半段，各种方法得到的压力分布符合较好；

而在轴承的后半部，各种方法的模拟结果发生分离。Fukui等的修正方程与DSMC

模拟出的压力分布差异较小，而其他方法与 DSMC 相比偏离较大。注意到出口

努森数较大，Kno=2.1445，基于连续介质假定的理论预测方法在过渡区难以适用，

而拟和修正方法也必将随着轴承尺寸的进一步减小使其应用受到限制，此时基

于分子运动的 DSMC 方法是唯一可靠的方法。 
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6.1.3.2 轴承性能分析 

使用 DSMC 方法，对不同构型的微气体滑动轴承，以及轴承在不同的速度、

压力及温度条件下的流动情况进行了模拟，对轴承内的压力分布及负载能力随

外界条件的变化规律作了系统的研究。共选取了 10 个算例，其几何构型及边界

条件参数如表 6-1 所示，出口宽度 h0 的变化范围为 15nm 到 500nm，滑动速度 U

从 30m/s 变化到 300m/s，环境压力 p0从 1×10
4
Pa 到 1×10

6
Pa，壁温 Tw从 300K

变化到 500K。其他公用参数有：轴承计算的总长度 L=5µm，出入口宽度比

h0:h(x=0)=1:2，来流气体温度为 T0=300K，气体为氮气，其分子参数参考文献[74]。

所有的算例都在 P IV 2.0G Hz 的 PC 机上运行，所有算例的耗时都在 100 小时以

上。 

表6-1  算例几何构型及边界条件参数表 

算例编号 h0 (nm) U (m/s) p0 (Pa) Tw (K) 

0 15 30 1×10
5
 300 

1 25 30 1×10
5
 300 

2 50 30 1×10
5
 300 

3 500 30 1×10
5
 300 

4 500 100 1×10
5
 300 

5 500 300 1×10
5
 300 

6 25 30 1×10
5
 400 

7 25 30 1×10
5
 500 

8 25 30 1×10
4
 300 

9 25 30 1×10
6
 300 

算例 1-3 对比了不同尺寸的微气体滑动轴承。具体的模拟参数参见表 6-2，

其中 Kno为出口努森数，为轴承数，w为压力负载系数，PPeak 为压力峰值。所

有模拟的采样次数为 10
6。 
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表6-2  不同尺寸的轴承算例 

Cases h0 (nm) Kno   PPeak w  

0 15 3.5742 710.28 1.5823 0.2934 

1 25 2.1445 255.7 1.4543 0.2477 

2 50 1.1223 63.925 1.2723 0.1611 

3 500 0.1122 0.6393 1.0153 0.0090 

图 6-4 显示了三种构型轴承的压力分布。从图 6-4 和表 6-2 中可以看出，轴

承的几何参数对轴承的性能影响很大。对比算例 1 和算例 2，当出口的几何尺寸

增大一倍，轴承的压力峰值降低了 12.51%，轴承的承载能力降低了 34.98%。对

于算例 3，由于轴承数太小，几乎没有什么承载能力。 
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图 6-4  构型不同的轴承压力分布 

算例 3-5 研究了不同滑动速度对微气体滑动轴承性能的影响。具体的模拟

参数参见表 6-3。三个算例的出口努森数 Kno都为 0.1122，网格划分都为 50×50(子

网格为 4×4)的均匀矩形网格。 
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表6-3  不同滑动速度的轴承算例 

Cases U (m/s)   PPeak w  

3 30 0.6393 1.0153 0.0090 

4 100 2.1308 1.0542 0.0325 

5 300 6.3925 1.1698 0.0931 

图 6-5 显示了三个不同滑动速度条件下轴承的压力分布。从图 6-4 和表 6-3

中可以看出，滑块的滑动速度对轴承的性能影响也是很大的。对比算例 4 和算

例 5，滑动速度增大三倍，轴承的承载能力相应的增大了 2.868 倍，因此，增大

滑动速度可以以提高轴承的承载能力。 
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图 6-5  不同滑动速度的轴承压力分布 

上述计算结果表明：轴承的构型和滑动速度对气体轴承性能的影响非常大，

这一结论同样可以通过 Reynolds 方程的理论分析得到，而且与其他研究者的结

论一致。但通常在实际应用中，轴承的构型和滑动速度可调整的范围是有限的，

甚至是不可变的。当轴承的构型和滑动速度不可变时，还要考虑轴承通道的壁

温以及环境压力对轴承性能的影响，这一点通过理论分析是难以确定的。 
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算例 1、6 和 7 对比了不同壁温对气体滑动轴承性能的影响。模拟参数参见

表 6-4，其中氮气的动力粘度是根据随温度的 0.72 幂率计算得到，网格划分都为

100×50(子网格为 8×2)的均匀矩形网格。 

表6-4  不同壁温的轴承算例 

Cases Tw (K)   PPeak w  

1 300 255.7 1.4543 0.2477 

6 400 316.4 1.4882 0.2956 

7 500 373.2 1.5039 0.3239 

图 6-5 显示了三种不同壁温下轴承的压力分布。从图 6-6 和表 6-4 中可以看

出，轴承的性能随壁温的增大而略有提高。虽然相对于轴承构型和滑动速度来

说，壁温对轴承的峰值压力影响较小，但对轴承承载能力的影响较大。对所涉

及的三个算例，壁面温度从 300 K 升高到 500 K，峰值压力分别提高了 2.33%和

3.41%，但承载能力却分别提高了 19.34%和 30.76%。另外，轴承内气体的压力

分布在峰值之前受壁温的影响较大，而在峰值之后几乎不再受壁温的影响，不

同情况的压力分布趋于统一。 
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图 6-6  不同壁温的轴承压力分布 



第六章   复杂微气体流动及换热的DSMC模拟与分析  

 - 113 - 

算例 1、8 和 9 研究了环境压力对轴承性能的影响。模拟参数如表 6-5 所示。

由于缺乏气体粘度随压力的变化关系，无法具体给出轴承数的数值。 

表6-5  不同环境压力的轴承算例 

Cases p0 (Pa) PPeak w  

1 1×10
5
 1.4543 0.2477 

8 1×10
4
 1.3781 0.2154 

9 1×10
6
 1.4351 0.2368 

图 6-6 显示了三种不同环境压力下轴承的压力分布。从图 6-7 和表 6-5 可以

看出，轴承的性能随环境压力的变化而有所不同，对于所比较的三个算例，峰

值压力之间的最大差异略大于 5%，而承载能力的差异则大于 15%。由此可见，

环境压力也是研究微气体轴承的一个比较重要的因素。相对于前面的几个因素，

其影响较小，在压力变化不是很大时可以忽略。 
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图 6-7  不同环境压力下的轴承压力分布 

综上所述，可以得到如下结果：轴承的几何构型和滑动速度对轴承的性能

影响很大，对于相同长度的轴承，气体的峰值压力与轴承的承载能力随轴承出
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口尺寸的减小和滑动速度的增大而增大；当轴承的几何形状和滑动速度无法改

变时，通道壁温也是影响轴承性能的重要因素：壁温越高，轴承的承载能力越

强；环境压力不同，轴承性能也会有所不同，但当压力变化不大时，其影响可

以忽略。 

根据所得结果，若要硬盘驱动器快速准确地读取数据，需要读写头在盘面

磁道上快速平稳“滑行”，即读写头的受力平衡，由此对硬盘的设计提出以下优化

原则或建议： 

 读写头加工更加精细； 

 若环境温度升高，需增加读写头上的平衡力，或减小硬盘转速以确保数

据准确； 

6.2 微型Laval喷管内气体流动换热的模拟与性能分析 

6.2.1 研究背景 

微小航天器由于体积小，重量轻，成本低，开发、制造和发射周期短，抗

毁能力强，应用范围广(特别是在需要巨型动力系统的星级探测领域)，并能利用

多种发射方式快速灵活发射等诸多优点，从上个世纪 80 年代后期以来就一直深

受各空间技术发达国家的高度重视。有人预测，今后 50 年间微型航天器将占全

世界航天器发射总量的 70%以上，微型航天器技术将成为未来航天高技术竞争

的主要热点之一[36]。 

一般来说，推进系统重量占整个航天器重量的比例很高，对于执行星际探

测任务的飞行器来说，这一比例高到 50~60%以上[197]，因此研制体积小、重量

轻、成本低以及性能高的先进推进系统已经成为摆在各国科学家面前的一个重

要任务。 

微型航天器对其推进系统的设计与性能主要有两个方面的要求：一是比冲

大、效率高，增大推进系统的比冲和效率可以在任务一定的情况下尽可能的减

小推进器的质量；二是单推力小，对于质量小于 1 kg 的微型卫星来说，维持其

飞行轨道所需要的推力在 0.1~10 mN，而当对其进行精确的轨道控制或姿态调整

时，推力水平应当保持在 10~100 µN 之间。为了达到这些要求，Lewis 等[198,199]

提出了“数字化微推进系统”的概念，即使用阵列式的微型喷管组合实现单喷



第六章   复杂微气体流动及换热的DSMC模拟与分析  

 - 115 - 

推力小、组合推力大的要求，由于微型喷管具有天然的比冲大的特点，因此这

种“数字化微推进系统”具有很好的应用前景。图 6-8 为 Lewis 等研制的“数字

化微推进系统”的示意图。 

为了获得如此小的推力，通常采用减小喷管尺寸或减小喷腔温度和压力的

办法，这就导致了喷管喉部的雷诺数处于 10 到 500 之间，而且由于加工水平的

限制，人们在很长一段时间内都认为在微型喷管内根本无法达到超音速流动。

随着 MEMS 等高精加工技术的发展，使得加工小阻力微型喷管成为可能。Bayt
[25]

对 MEMS 加工的微型 Laval 喷管的推进性能进行了实验研究，验证了在喉部尺

寸小于 100 µm 的微型 Laval 喷管内仍然会出现超音速流动，实验结果还表明，

与传统喷管理论和数值模拟结果相比，喷管的比冲效率在雷诺数小于 1000 时严

重偏小，传统理论和数值方法在这一条件下不能给出准确预测和分析[24,25]。 

 

图 6-8 “数字化微推进系统”的示意图[199]
 

6.2.2 前人的模拟工作和存在的问题 

由于 Laval 喷管内的气体流动通常为跨音速流动，使用标准的 N-S 方程求

解器求解会遇到困难，特别是当喉部努森数比较大、通道形状复杂以及出口为

真空条件时，基于连续介质假设的 N-S 方程难以给出准确的预测和分析。Bayt
[25]

使用经过改进的 N-S 方法对喷管性能的分析表明，即使雷诺数在 1000 附近时，
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计算所得到的比冲值也远大于实验测得的实际值。 

近几年来，一些学者使用Bird的DSMC方法或者基于DSMC程序的软件(例

如 Ivanov 的 SMILE
[200]

)对微喷管的性能进行了模拟分析，结果表明，对于向真

空喷射的微型喷管来说，当气体温度比较高时，得到的模拟结果与实验结果符

合较好 [200-202]。 

然而，注意到在前人对微喷管的模拟中几乎所有人都使用了 VHS 模型

[203-205]
(喷腔温度在300 K到1000 K之间时)或者VSS模型[201,202]

(喷腔温度在1000 

K 以上时)。而实际情况是，若气体向真空环境喷射，由于气体的膨胀加速作用，

当喷腔温度在 500 K 以下时，出口气体的气温会远小于常温(300 K)。通过第二

章的介绍可知，VHS 模型和 VSS 模型都只考虑了分子间的排斥力，VHS 模型在

常温下以及 VSS 模型在中、高温下尚可得到与实验结果相吻合的模拟结果，但

对于低温气体流动，由于分子间的吸引力不可忽略，因此必须引入广义分子碰

撞模型，如 GHS 模型[97]或 GSS 模型[101]。 

6.2.3 模型的选取与验证 

本文选取了樊菁的广义软球(GSS)分子碰撞模型，其具体描述参见 2.1.3 节，

其中的模型参数为 1 =3.962， 2 =4.558， 1 =0.133， 2 =1.25 以及 * 1.5  。内

能转换模型选取了 Hash 等[98]引入的 Larsen-Borgnakke 模型，详细介绍可参见本

文的 4.3.3 节。 

在使用新模型对喷管的性能进行分析之前，首先需要对新模型引入的必要

性加以验证。如图 6-9 所示的微型 Laval 喷管，其喉部尺寸为 20 µm，扩张比为

3.8，其形状尺寸来源于实际测量[36]。考察当入口压力为一个大气压、出口为真

空条件、进口气温和壁面温度都为 300 K 的流动情况，气体为氮气，壁面边界采

用漫反射条件。为了减少计算量，只对图 6-9 所示的计算区域的一半进行了模拟，

在中心线上采用对称边界条件。网格划分和时间步长的选取满足第二章中所限

定的条件。 
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图 6-9 喉部尺寸为 20 µm、扩张比为 3.8 的微型 Laval 喷管 

图 6-10 所示为 GSS 模型与 VSS 模型对喷管中心线上的平动温度分布的模

拟结果对比。图 6-11 则显示了两种模型得到的整体温度的分布。 
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图 6-10 两种模型模拟所得的平动温度分布 
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图 6-11 两种模型模拟所得的温度分布 

从图 6-10 和图 6-11 可以看出：一、对于入口温度为 300 K 的情况，出口温

度的确远小于常温；二、当考虑了由于低温造成的分子间吸引势不可忽略的情

况后，模拟结果与不考虑低温影响的情况相比差距很大，这表明，在这种情况

下分子间的吸引势不可忽略。 

微喷管中心线上的马赫数分布如图 6-12 所示，喷管喉部的努森数小于

0.009，因此图中同时对比了使用可压缩性 N-S 方程计算所得到的结果(Fluent 6.0

软件实现)。可以看出，GSS 模型的 DSMC 与 N-S 方程的模拟结果符合较好，而

VSS 模型的模拟结果在喉部下游与前两者偏离，从而验证了使用 GSS 模型的合

理性。 
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图 6-12 不同方法模拟所得喷管中心线上马赫数分布(Knth<0.009) 

6.2.4 模拟结果与分析 

分别对入口压力从 1 atm变化到 3 atm，出口压力从 0.5 atm变化到真空条件，

来流气温变化从 300 K 到 1000 K，出口段膨胀比从 1.5 变化到 3.8，喉部尺寸从

4 µm变化到 20 µm，气体种类分别为N2, O2, CO2以及H2的算例进行了模拟分析。

所有的模拟都在 Pentium III 550 MHz 的处理器上运行，总的采样数都大于 10
5，

计算耗时都在 100 小时以上。 

本节中的模拟若没有特别说明，则认为通常的“标准计算条件”为：入口

压力 1 atm，出口压力为真空条件，来流气温 300 K，入口段膨胀比为 3.8，喉部

尺寸为 20 µm，气体为氮气，喷管构型如图 6-9 所示。 

6.2.4.1 出口压力的影响 

出口的压力对喷管内的气体流动有非常大的影响。一维理想 Laval 喷管的理

论分析表明，只要喷管背压比小于 0.528 喷管喉部下游就会出现超音速流动。当

考虑到粘性的影响，对喷管的二维分析表明，出现超音速流动的背压临界值应

该在 0.2 附近。 

对入口压力保持 1 atm，出口压力从 0.5 atm 变化到真空状态的 4 个流态进
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行了模拟。喷管内的马赫数等值图如图 6-13 所示。 

 

 

 

 

图 6-13 马赫数等值图 (出口压强分别为 0.5 atm、0.2 atm、0.1 atm 和真空) 

图 6-13 可以说明三个问题：一、音速点的位置并非如一维分析中所述恰好

在喷管的喉部，而是在喉部下游的某一位置，其原因主要在于粘性的作用；二、

当出口背压比略小于 0.528 而大于 0.2 时，喉部下游确实出现了超音速区，但在

很小的范围内耗散掉，流动又回到亚音速，因此出现了所谓的“超音速环”现

象；三、当出口背压比远小于 0.2，出口为超音速流，若出口为真空条件，则出

口速度达到最大，但此时的出口压力由于膨胀波的存在不会为零。这些现象与

传统方法预测结果在定性上差别不大，而存在定量差别。 

出口压力对喷管性能的影响是非常大的。图 6-14 显示了喷管的比冲和推力

随背压比的变化曲线。可以看出，喷管的比冲和推力都随背压比的增大而减小。

当背压比大于 0.2 时，喷管性能随之变化趋于平缓；而当背压比在 0 和 0.1 之间

变化时，这种变化则比较剧烈。这表明，若在实验中存在丝毫的真空泄漏现象，
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都会导致喷管的性能严重低于理论预测值。 
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图 6-14 喷管的比冲和推力随背压比的变化 

6.2.4.2 入口压力的影响 

保持出口为真空条件，入口压力从 1 atm 变化到 3 atm，其他条件与标准计

算条件相同。表 6-6 显示了不同入口压力条件的流动特性和喷管性能。其中雷诺

数是根据喉部截面的流场平均值计算得到。可以看出，喷管的推力几乎与入口

压力成正比，而比冲几乎不受入口压力的影响。 

表6-6 不同入口压力下的喷管性能 

P0 Reth Ft (mN) Isp (s) 

1 atm 128.06 2.47 64.99 

2 atm 258.05 5.00 65.43 

3 atm 387.52 7.52 65.54 

不同入口压力时喷管的压力沿程分布是不同的，但当都用入口压力作无量

纲处理之后可以发现统一的规律。图 6-15 显示了喷管中心线上的无量纲化压力

沿程分布，可以看出无量纲化的压力分布与入口压力的大小无关，应该只与喷
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管的通道特性有关。对于图 6-9 所示构型喷管来说，无量纲化出口压力约为 0.04。 
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图 6-15 入口压力不同时的沿程无量化压力分布 

6.2.4.3 入口温度的影响 

温度对喷管性能的影响也很大，这在近两年来对高温喷管性能分析的文献

中也有报道[201]。本文对不同入口温度的喷管进行了模拟分析，并设来流气温和

通道壁温相同。表 6-7 列出了不同入口温度条件下的流动特性和喷管性能。 

表6-7 入口温度不同时的喷管性能 

T Reth Ft (mN) Isp (s) 

300 K 128.06 2.47 64.99 

400 K 88.72 2.43 74.58 

600 K 52.42 2.35 90.22 

1000 K 26.52 2.21 113.93 

可以看出，喷管的比冲几乎随温度的增大成线性关系增大，而推力则相应

的减小，但减小的幅度要小得多。当温度从 300 K 增大到 400 K 时，比冲增大了

14.67%，而推力减小了 1.43%。 
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6.2.4.4 通道构型的影响 

喷管的构型主要包括三个主要因素：喉部尺寸、膨胀比和通道形状。对图

6-9 所示的通道，若上下壁面平移使得喉部的尺寸可以变化，考察喉部尺寸从 20 

µm 变化到 4 µm 时喉部尺寸对喷管性能的影响。图 6-16 所示为不同喉部尺寸的

喷管中心线上的沿程速度分布，图 6-17 则显示了喷管中心线上的无量纲压力分

布，喉部尺寸变化对喷管性能的影响见表 6-8。可以看出，喉部尺寸的减小导致

了流动雷诺数的减小，从而导致了喷管推力的下降，而喷管的比冲随喉部尺寸

的变化较小。 

表6-8 不同喉部尺寸的流动特性和喷管性能 

Dt 扩张比 Reth Ft 

(mN) 

Isp (s) 

20 µm 3.8 128.06 2.47 64.99 

10 µm 6.6 60.27 1.05 64.53 

4 µm 15 14.22 0.28 61.10 
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图 6-16 不同喉部尺寸喷管中心线上的速度分布 
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图 6-17 喷管中心线上的压力分布 

为了研究喷管通道形状和膨胀比对喷管性能的影响，对比研究了三种不同

构型的喷管，如图 6-9 和图 6-18 所示。图 6-18 所示的两种喷管的喉部尺寸与图

6-9 的喷管一致，都为 20 µm。其中喷管 a 的膨胀比为 1.5，喷管 b 的膨胀比与图

6-9 的喷管相同，但其通道形状有所不同。 
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(b) 

图 6-18 两种新型的喷管 

表 6-9 对比了三种喷管在标准计算条件下的喷管性能，其中 Geometry1 表

示图 6-9 的喷管，Geometry2 表示图 6-18(a)所示的喷管，Geometry3 表示图 6-18(b)

所示的喷管。计算所得的沿喷管中心线上的压力和马赫数分布如图 6-19 和图

6-20 所示。结果表明：在喉部尺寸一定的情况下，通道的形状和膨胀比对流动

的影响很大，而对喷管的性能影响很小。 

表6-9 不同通道形状的喷管性能 

Geometry Reth Ft (mN) Isp (s) 

1 128.06 2.47 64.99 

2 354.34 2.53 63.14 

3 159.29 2.60 64.59 
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图 6-19 不同通道形状的喷管研中心线上的速度分布 
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图 6-20 不同通道形状的喷管沿中心线上的压力 
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6.2.4.5 气体种类的影响 

考察气体种类对喷管性能的影响对将来微小卫星用的推进器选择最佳的工

作介质来说具有重要意义。这里选择了四种不同的气体，氮气、氧气、二氧化

碳和氢气。由于对除氮气之外的其他气体，GSS 模型所需要的几个重要参数尚

不确定，这里使用 VSS 模型进行了模拟。为了尽量减小模型引入的误差，特提

高了来流气温和壁温为 400 K，其他条件与“标准计算条件”一致。计算的结果

如表 6-10 所示。从计算结果中可以看出，气体越轻，比冲越大，而推力越小。

这一特性与微推进系统的要求完全符合，因此在设计推进系统时可以考虑尽量

选取分子量较小的气体作为工质。 

表6-10 不同种类工质的喷管性能 

气体种类 Reth Ft (mN) Isp (s) 

N2 92.79 2.58 75.27 

O2 84.94 2.58 70.35 

CO2 132.59 2.68 61.49 

H2 47.70 2.44 275.56 

综上所述，通过对微尺度 Laval 喷管内气体流动和喷管性能进行了系统详细

的分析，可以总结出以下结论： 

对于向真空喷射、来流气温和壁温小于 500 K 的 Laval 喷管，由于喉部下游

膨胀降温，使用传统的 VHS 或 VSS 模型会带来较大的计算误差，需要使用考虑

到分子间吸引势的 GSS 模型进行模拟。 

对二维喷管的模拟研究表明：出口压力对喷管的性能影响很大，出口压力

越低，这种影响就越大，并且喷管的推力和比冲随出口相对压力的增大而减小；

喷管的推力与入口压力近似成正比关系，但比冲受入口压力的影响很小；工作

温度越高，比冲越大而推力越小；当喉部尺寸一定，喷管的形状对其性能的影

响是有限的；若喷管形状给定，喉部尺寸对喷管推力的影响很大，而对比冲的

影响比较小；对不同种类的气体研究表明，其他条件相同时，分子量较小的气

体产生的推力较小，但比冲比较大。 

根据所得结果，针对微喷管比冲大和单推力小的设计要求，提出以下优化
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设计的建议： 

 减小入口压力； 

 提高入口温度； 

 在加工条件允许的情况下减小喉部尺寸； 

 尽量使用分子量小的气体作工质。 

6.3 小结 

1．将硬盘驱动器中读写头和盘面磁道之间形成的气体夹层简化为气体滑动轴承，

采用 DSMC 方法研究了各种参数对轴承性能的影响，结果表明：轴承的几何

构型和滑动速度对轴承的承载能力影响很大，对于相同长度的轴承，峰值压

力与承载能力随轴承出口尺寸的减小和滑动速度的增大而增大；当轴承的几

何形状和滑动速度无法改变时，通道壁温和环境压力也是影响轴承性能的重

要因素：壁温越高，轴承的承载能力越强；环境压力不同，轴承性能也会有

所不同。因此在设计中，需尽可能地提高读写头的加工精度；若环境温度升

高，需增加读写头上的平衡力，或减小硬盘转速以确保数据准确；若环境压

力发生剧烈变化，读写头上的平衡力需重新设计。 

2．采用 DSMC 方法模拟研究了应用在微小卫星推进系统中的微型 Laval 喷管内

的气体流动和换热，分析了外界条件对喷管推力和比冲的影响。指出当入口

气温低于 500 K 且气体向真空环境喷射时，分子间的吸引势对流动的影响不

可忽略，需选择合适的分子间碰撞模型(如 GSS 模型)进行模拟。使用 DSMC

方法对微喷管的模拟结果表明：当出口压力较小时(Pout/Pin<0.5)，微型 Laval

喷管在扩张段会出现超音速流动，但由于粘性耗散的作用，音速点并非出现

在喉部，而是在喉部的下游，若出口压力尚未接近真空(如 Pout/Pin>0.1)，候部

下游还会出现明显的“超音速环”现象。对于向真空环境喷射的喷管，喷管

的推力与入口压力近似成正比关系，但比冲受入口压力的影响很小；工作温

度越高，比冲越大而推力越小；当喉部尺寸一定，喷管的形状对其性能的影

响较小；若喷管形状给定，喉部尺寸对喷管推力的影响很大，而对比冲的影

响比较小；分子量较小的气体所产生的比冲大，且推力小。针对微喷管比冲

大和单推力小的设计要求，可以减小入口压力，或提高入口温度，或在加工
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条件允许的情况下减小喉部尺寸，或尽量使用分子量小的气体作工质。 
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第七章  结论与展望 

7.1 主要结论 

采用基于分子运动和统计规律的 Monte Carlo 模拟方法，并结合必要的理论

分析对微纳尺度气体流动和换热进行了研究，主要结论包括： 

1．从两方面改进和完善了 Bird 的标准 DSMC 程序：提出了进出口压力边界处

理的新方法，使收敛速度明显提高；给出了非直通道进出口边界的处理方法，

使 DSMC 适用于转角流动的模拟。 

2．分析确定了微尺度气体流动和稀薄气体流动的相似性条件：除满足几何形状

和边界条件相似、两个同名准则数 Kn 和 Ma（或 Kn 和 Re，或 Ma 和 Re）相

等的条件外，气体还必须满足热完全气体假设。并进行了数值验证。由此可

以推断，只要满足相似性条件，稀薄气体流动的结论适用于微气体流动，微

尺度气体流动的实验也可以在放大的模型中进行。 

3．在分析并指出原有模拟高努森数微纳尺度稠密气体流动的算法（CBA, ESMC）

存在缺陷的基础上，提出了基于 Enskog 方程的广义 Enskog 蒙特卡洛法

(GEMC)。该方法引入了广义分子碰撞模型，考虑了气体稠密效应对分子间碰

撞率的强化，还引入了考虑到分子间吸引势的内能转化模型。与其它方法相

比，该方法对输运系数的计算结果与实验数据符合得最好。用 GEMC 对微纳

尺度稠密气体在通道内的流动模拟结果表明，van der Waals 效应使得气体流

动的通道壁面阻力系数减小。 

4．在前人工作的基础上，提出了基于 BGK 方程的驰豫时间 Monte Carlo 法

(RTMC)。该方法在近连续区的计算效率高于 DSMC 方法。RTMC 的提出为

在同一系统中存在不同流区的流动实现全粒子耦合模拟作了有益的探索。 

5．使用 DSMC 方法对微气体轴承和微型 Laval 喷管内的气体流动和换热进行了

模拟分析，结果表明：对于相同长度的轴承，峰值压力与承载能力随轴承出

口尺寸的减小或滑动速度的增大而增大；当轴承的几何形状和滑动速度无法

改变时，通道壁温也是影响轴承性能的重要因素，壁温越高，轴承的承载能

力越强。微型 Laval 喷管中同样可产生超音速流动，但音速不是出现在喉部，
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而是在喉部下游；根据进出口压比的不同，扩张段可出现超音速环。对于向

真空喷射的跨声速、跨流区的微型 Laval 喷管，喷管的推力与入口压力近似

成正比关系，但比冲受入口压力的影响很小；入口温度越高或气体越轻，比

冲越大而推力越小。 

7.2 下一步工作的展望 

1．从理论上讲，本文发展的 Monte Carlo 方法已经可以适用于绝大多数稀

薄气体和微纳尺度气体的流动和换热问题的模拟研究，但由于基于随机-统计原

理的 Monte Carlo 方法本身的固有特点，若要真正的应用于实践，计算量是一个

亟待解决的问题。为解决这一问题，需要做的工作有： 

(a) 并行计算 

不论标准的 DSMC，还是本文发展的几种 Monte Carlo 方法，均具有非常好

的负载均匀性，即这些方法非常适于并行化（笔者曾经对这一特点进行过验证，

但由于时间的关系未能对并行化做深入的工作）。因此，程序的并行化是使用

本文发展和开发的算法程序模拟真实流动工况的基础。 

(b) 耦合求解 

正如第五章中所分析的，对于某些特殊的复杂流动，并非单靠增加计算量

就能对其实现准确模拟的，例如跨流区的流动等。此时，解决问题的方法之一

是多方法(多尺度)耦合求解。从前人的工作来看，全粒子耦合求解是耦合效果最

好的方法，本文已经对近连续区的流动开发了相应算法并作了验证，为下一步

的耦合求解打下了基础。 

2．另一个值得注意的问题是气体与壁面间的相互作用问题，这也是目前国

际上的一个热点问题。尽管漫反射模型满足大多数常规流况下的壁面边界处理，

但随着通道尺寸进一步减小或气体密度的增大，漫反射模型略显粗糙。引入更

为精确的壁面反射模型是下一步需要解决的重要问题。 

3．最后需要指出的是，微纳尺度气体流动和换热的研究方兴未艾，很多研

究尚处在积累阶段，对其内部物理机制的探讨需假以时日，目前尚无定论。本

文也只是做了些许基础性的工作，后来者若能在本文的基础上作进一步深入的

研究，应该能为人类对微纳尺度气体流动和换热的机理有更为清晰的认识提供
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帮助。 
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1977 年 3 月出生于吉林省舒兰市，1995 年 9 月考入清华大学工程力学系工

程热物理专业，1999 年 7 月本科毕业并获得工学学士学位，同年 9 月免试保送

清华大学工程力学系攻读动力工程及工程热物理专业工学博士至今。 

在学期间所获奖励 

2004    清华大学研究生“航天海鹰杯”学术新秀奖 (Top 8) 

2004    清华大学工程力学系“学术新秀”(Top 1) 

2004    清华大学机械学院“中日友好 NSK”优秀论文奖 

2003    “清华之友——砝码通”特等奖学金 

2002    “清华之友——东风汽车”一等奖学金 

2001    “高田”二等奖学金 

2000    “光华”二等奖学金 
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Knudsen number non-ideal gas flows. Computer & Fluids 36(8): 
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[16] M. Wang*, Z. Li. Gas mixing in microchannels using the direct 

simulation Monte Carlo method. Int. J. Heat Mass Transfer  49: 
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[17] 王沫然, 李志信. 微通道内气体流动的三维效应. 工程热物理学报 (In Press) 

[注：25(5): 840-842, 2004] 

[18] 王沫然, 王金库, 李志信. DSMC 方法的压力边界条件实现. 计算物理 (In 

Press)[注：21(3): 48-52, 2004] 

[19] 王沫然，李志信. 微尺度气体滑动轴承的数值模拟与性能分析. 摩擦学学报 
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[20] Moran Wang, Zhixin. Li. Valve-less thermally-driven moving-phase- change 

micropump. Tsinghua University Science and Technology. 9(6): 688-693, 

2004 
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(7/8): 61~64 (Inspec: 7904280) 
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技术 2003, (7/8): 65~67 (Inspec: 7875048) 
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器. 2002, (7): 1~4 
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技术. 2002, (6): 966~968 (EI: 02517284628) 
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