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有限容积方法数值求解声子玻尔兹曼方程中的
偏置误差及其影响规律

冯相友,陶文铨

(西安交通大学热流科学与工程教育部重点实验室,710049,西安)

摘要:为了进一步厘清有限容积方法(FVM)在数值求解声子玻尔兹曼方程(BTE)中的误差机制,
在普遍认为的假散射和射线效应误差外,发现了一种新的误差来源———偏置误差,并分析了其

影响规律。首先,基于两个热传导算例中的温度、热流计算偏差的分析,定义了偏置误差的概

念。偏置误差是在采用迎风偏置格式离散对流项时,同一界面上不同方向声子能量所取上游节

点不同,所产生的热流计算偏差。然后,对偏置误差的影响因素进行了分析。最后,探究了高阶

格式特征线分布对偏置误差的影响规律。结果表明:影响偏置误差的因素主要有3个,即网格

克努森数 KnΔ (声子平均自由程与网格宽度的比值)、格式的偏置特性、结果的分布线型;在一般

情况下,算例的1/KnΔ 越大、所用离散格式特征线偏离零偏置线的程度越大、结果线型的非线性

越强,其偏置误差越大;偏置误差的影响趋势可以由格式特征线偏离零偏置线的方向定性确定,
若格式特征线在零偏置线之下,偏置误差会导致计算中高估热流,格式特征线在零偏置线之上

则相反。该研究为声子BTE在求解微纳尺度传热问题中,合理选择对流项离散格式和结果的误

差评估提供了理论支持。
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OffsetErrorandItsInfluenceintheNumericalSolutionofPhonon
BoltzmannTransportEquationUsingtheFiniteVolumeMethod

FENGXiangyou,TAOWenquan
(KeyLaboratoryofThermo-FluidScience&EngineeringofMOE,Xi’anJiaotongUniversity,Xi’an710049,China)

Abstract:TofurtherclarifytheerrormechanismsinthenumericalsolutionofthephononBoltzmann
transportequation(BTE)usingthefinitevolumemethod(FVM),anewerrorsource—offseterror,is
identifiedanditsinfluencelawisanalyzed,inadditiontothewidelyrecognizedfalsescatteringand
rayeffecterrors.First,basedontheanalysisoftemperatureandheatfluxdeviationsintwoheat
conductioncases,theconceptofoffseterrorisdefined:offseterrorreferstotheheatflux
calculationdeviationarisingfromtheuseofupwind-biasedschemesfordiscretizingtheconvection
term,wherephononenergiesfromdifferentdirectionsonthesameinterfaceadoptdifferent
upstreamnodes.Subsequently,thefactorsinfluencingoffseterrorareanalyzed.Finally,the
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influenceofhigher-orderschemecharacteristiclinedistributionsonoffseterrorareinvestigated.
Theresearchresultsindicatethatthreemainfactorsaffectoffseterror:thegridKnudsennumber
KnΔ(ratioofphononmeanfreepathtogridwidth),theoffsetcharacteristicsofthescheme,and
thedistributionpatternoftheresults.Generally,larger1/KnΔ,greaterdeviationofthediscretization
scheme’scharacteristiclinesfromthezero-offsetline,andstrongernonlinearityoftheresult
distributionpatternleadtolargeroffseterrors.Theinfluencetrendofoffseterrorcanbe
qualitativelydeterminedbythedirectionofthescheme’scharacteristiclinesdeviatingfromthe
zero-offsetline.Ifthecharacteristiclinesliebelowthezero-offsetline,offseterrortendsto
overestimatetheheatflux;conversely,iftheylieabovethezero-offsetline,ittendsto
underestimatetheheatflux.Thisstudyprovidestheoreticalsupportfortheselectionof
convectiontermdiscretizationschemesanderrorevaluationofresultsinsolvingmicro/nanoscale
heattransferproblemsusingthephononBTE.
Keywords:phononBoltzmanntransportequation;finitevolumemethod;offseterror;discretization

scheme;microscale/nanoscaleheattransfer

  热失效是半导体器件的主要失效形式之一,器
件的热分析对其安全稳定运行至关重要。随着半导

体产业和微加工工艺水平的不断发展,目前半导体

器件尺度已达到nm级[1]。然而,现有的研究已经

通过理论和实验证明,微纳尺度下的传热过程存在

明显的尺度效应,经典傅里叶热传导定律不再能够

进行准确描述[2-3],人们迫切希望掌握微纳米尺度下

的热传递规律和器件的热分析方法。为此,学者们

开发了一系列更机理的方法来分析该尺度下的热传

递现象,如分子动力学方法[4]、原子格林函数方

法[5]、声子玻尔兹曼方程(BTE)方法[6]等。然而,基
于原子或分子水平的模型通常受限于目前的算力,
难以用于直接计算nm级到μm级器件中的传热过

程。根据固体物理学中关于晶格振动的理论,绝缘

体和半导体的热传导主要由原子振动能量的元激

发———声子的迁移所表现的[7]。当研究的尺度远大

于声子的波长时,相干效应可以忽略,声子可以被当

作粒子处理。此时,玻尔兹曼方程可用于对声子行

为的描述,并被证明有效[8]。声子BTE方法不再关

注于每个原子的运动状态,简化后可以应用于更大

的计算尺度,甚至可以过渡到宏观范畴。
声子BTE是一个高维的输运方程,通常需要采

用数值方法进行求解。目前,声子BTE主要有两大

类数值求解方法:蒙特卡罗方法(统计性方法)[9]和
确定性方法。前者基于统计方法,通常所需的计算

量很大且易受到统计量的影响[10]。相较于蒙特卡

罗方法,确定性方法所需的计算量可以大幅降低。
目前,常用于求解声子BTE的确定性方法主要有两

种:有限容积方法(FVM)与离散坐标法(DOM)相

结合的 数 值 求 解 方 法[11-13];格 子 波 尔 兹 曼 方 法

(LBM)[14]。本文的工 作 主 要 对 FVM 求 解 声 子

BTE的数值方法进行分析。
声子传递与热辐射中光子传递具有相似性,

FVM求解声子BTE的数值方法最早发展自FVM
对热辐射问题的求解[15-17]。为了降低BTE的维度

以便于求解,通常需要将速度空间和物理空间分别

进行离散,再通过散射项进行耦合。FVM 可以方

便地对物理空间进行离散,而对于速度的离散则需

要采用DOM。在DOM中,用有限个速度的方向来

近似描述整个4π空间立体角中连续的速度方向,并
保证各阶矩的一致性[18]。目前普遍认为,FVM 与

DOM相结合的数值方法有两个主要的误差来源,
即射线效应和假散射[19]。射线效应主要出现在弹

道机制(声子的自由程与研究尺度相当或大于所研

究的尺度)下,由于DOM中所取离散速度方向的不

足,计算结果表现出沿速度离散方向上的不合理射

线状分布。假散射则是指在空间离散中,数值格式

的精度不足所导致的场被“抹平”的现象,在计算流

体力学和数值传热学中也被称为假扩散或者数值

扩散[20]。
除了上述的两个误差来源外,一些在计算实践

中所出现的“反常现象”同样值得关注。Wang[21]研
究发现,在弹道导热机制下,一阶迎风格式的结果与

高阶格式一致,但是当问题趋近于扩散机制时,一阶

迎风格式计算的结果会高估热流,当计算网格加密

后,一阶迎风格式的结果偏差会减小。Heieh等[22]

指出,当问题趋近于扩散机制时,相比于弹道输运,
采用一阶迎风格式需要更细密的网格,认为在扩散

28
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机制下,数值计算的假散射比弹道机制下更强。在最

近的研究中,Hu等[23]同样指出了一阶迎风格式在网

格尺寸上的限制,认为一阶迎风格式所采用的计算网

格尺寸应小于声子的平均自由程才能保证计算的精

度,相应地,扩散机制下需要更细密的网格。
上述研究仅发现一阶迎风格式存在误差或限

制,并未对其产生原因进行深入分析探讨,或仅将其

归结于假散射的影响,不利于后续学者在选用离散

格式和计算网格尺寸时的清晰判断。本文针对该问

题进行了详细分析,经过分析发现,这种偏差是由一

种区别于假散射的偏置误差所导致的。

1 声子BTE模型及其数值求解方法

1.1 声子玻尔兹曼方程

采用单弛豫时间模型简化后的声子玻尔兹曼方

程为[24]

∂n
∂t+vg·

Δ

n=n0-n
τ

(1)

式中:n=n(t,r,̂s,ω,p)为声子的分布函数,是
关于时间t、位置矢量r、单位方向矢量̂s、频率ω和声

子支p的函数;vg=vg(̂s,ω,p)为声子的群速度;τ
为声子散射的弛豫时间;n0 为平衡分布函数,满足

波色-爱因斯坦平衡分布[25]

n0 = 1
exp(ћω/kBT)-1

(2)

式中:ћ=h/(2π)为约化普朗克常数;kB 为玻尔兹曼

常数;T为体系的温度。相比于声子数分布,传热研究

通常更关注于能量的分布,因此定义声子的局部频带

能量为(认为导热介质的布里渊区为各向同性)

e=e(t,r,̂s,ω,p)=ћωnD(ω)/4π (3)

e0 =e0(t,r,ω,p)=ћωn0D(ω)/4π (4)
式中:D(ω)为声子的态密度,表示单位频带中声子

态的数量;e即为某声子支p在某一频率的单位空间

立体角内的能量密度;e0 为声子能量的平衡分布函

数。将式(3)和式(4)代入式(1),得到

∂e
∂t+vg·

Δ

e=e0-e
τ

(5)

局部总能量(能量密度)可通过e在总频率范围和4π
立体角内积分,并对所有声子支求和得到

U(t,r)=∑
p∫

ωmax,p

ωmin,p∫4πe(t,r,̂s,ω,p)dΩdω
(6)

在局部热平衡下,局部温度可以由局部能量、波色-
爱因斯坦平衡分布和声子态密度确定[26]

U(t,r)=∑
p∫

ωmax,p

ωmin,p

ћωD(ω)
exp(ћω/kBT)-1

dω (7)

如果声子的分布函数偏离了平衡态,通过式(7)得到

的温度为相同局部能量下所对应平衡态的温度,将
其称作伪温度[9,27]。虽然伪温度没有一个明确的物

理意义,但是它可以描述局部能量的高低,并且将其

作为温度计算平衡分布函数可以保证散射过程的能

量守恒。热流可以通过下式计算[26]

q(t,r)=

∑
p∫

ωmax,p

ωmin,p∫4πe(t,r,̂s,ω,p)vg(̂s,ω,p)dΩdω
(8)

1.2 声子BTE的边界条件

为求解式(5)所示能量形式的声子BTE,需要

给定求解的边界条件。常见的边界条件有热化边界

条件(定 温 边 界)、绝 热 边 界 条 件、周 期 性 边 界

条件[28]。
(1)热化边界条件。该类型边界条件适用于给

定计算域边界温度的情况,类似于辐射传热中的黑

体边界,边界上声子的分布由特定温度下的平衡分

布函数eeq给出

e(rb,̂s,ω,p)=eeq(Tb,ω,p),̂s·nb<0
(9)

式中:Tb为边界的温度;rb为边界位置矢量;nb为边

界面指向计算域外的法向量。
(2)绝热边界条件。绝热边界通过声子在边界

处的完全反射实现,反射方式主要分为镜面反射和

漫反射。对于镜面反射,反射声子能量与相对应入

射声子能量保持相等

e(rb,̂s,ω,p)=e(rb,̂s',ω,p), ̂s·nb<0
(10)

式中:̂s'为与̂s相对应的入射方向。对于漫反射,反
射声子能量在半球空间中均匀分布,且保证边界上

的能量守恒

e(rb,̂s,ω,p)=

∫̂s'·nb>0
e(rb,̂s',ω,p)|̂s'·nb|dΩ

∫̂s·nb<0
|̂s·nb|dΩ

, ̂s·nb<0

(11)
  (3)周期性边界条件。周期性边界条件保证了

声子模态热流的周期性

e(rb1,̂s,ω,p)-eeq(Tb1
,ω,p)=

e(rb2,̂s,ω,p)-eeq(Tb2
,ω,p) (12)

式中:下标b1 和b2 分别表示相关联的两个周期性

边界。
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1.3 灰体模型

虽然声子BTE模型相比于原子级的计算方法

大幅降低了所需计算量,但是晶格振动中众多声子

模态及其相互作用,仍然使声子BTE的求解需要巨

大的计算量。灰体模型是一种常见的简化方法,即
认为声子只有一种模态,其群速度、弛豫时间等参数

取为整体模态的平均值。灰体模型可用来定性研究

热传导问题的尺度效应,且在扩散机制下可以与宏

观的热扩散模型很好地吻合。
为节省验证计算的时间,本文后续对晶体管二

维简化模型的计算采用二维灰体模型。在二维灰体

模型中,认为声子以单一群速度在2π方向范围内发

射、迁移、散射。此时,声子的频带能量e(t,r,̂s)
仅是关于时间、位置和方向的函数。

需要注意的是,二维灰体模型与三维灰体模型

的二维约化并不是完全等价的。文献 [14]和文献

[25]分别提出了不同的方法将三维的平均声子群速

度约化到二维,本文在此不对其进行讨论。为保证

在扩散机制下得到与热扩散模型一致的结果,本文

采用文献 [29-30]中导热系数张量的计算式,给定

二维灰体模型中声子平均群速度、弛豫时间与导热

系数的关系为

1
2πρcV∫

2π

0
vg􀱋vgτdθ=λ (13)

其中

∫
2π

0
vg􀱋vgdθ=

v2g∫
2π

0

cosθcosθ cosθsinθ
sinθcosθ sinθsinθ
􀭠
􀭡

􀪁
􀪁 􀭤

􀭥

􀪁
􀪁 dθ=v2g

π 0
0 π
􀭠
􀭡

􀪁
􀪁 􀭤

􀭥

􀪁
􀪁

(14)
将式(14)代入式(13),得到

1
2ρcVv2gτ

1 0
0 1
􀭠
􀭡

􀪁
􀪁 􀭤

􀭥

􀪁
􀪁 =λ (15)

式中:ρ、cV 分别为材料的密度、比定容热容;λ为材

料导热系数张量。灰体模型与非灰模型以及不同维

度模型之间的差异主要体现在对声子在速度空间

(波矢空间)分布上的简化,而单个模态声子在物理

空间上的离散求解是基本一致的。本文研究的偏置

误差问题主要是在物理空间离散过程中产生的,在
不同模型中都存在。因此,本文后续基于一维和二

维灰体模型所得到的结论也同样适用于三维模型和

非灰模型。

1.4 数值求解方法

在灰体模型下,声子的局部能量e(t,r,̂s)除了是

关于时间和位置的函数外,还是关于声子迁移方向的

函数。因此,在数值求解过程中除了需要对e(t,r,̂s)
进行物理空间上的离散外,还需要对其进行速度方

向上的离散,离散格式见图1。方向上的离散可以

采用离散坐标法,即用有限个特定的速度方向来近

似描述2π角度内连续的速度方向分布,且要保证第

零阶、一阶、二阶矩与连续情况下相等。类比于三维

的离散坐标法[18],二维离散方向及其权重应满足

∫2πdθ=2π=∑
N

i=1
wi (16)

∫2πŝdθ=0=∑
N

i=1
wîsi (17)

∫2πŝ􀱋ŝdθ=π
1 0
0 1
􀭠
􀭡

􀪁
􀪁 􀭤

􀭥

􀪁
􀪁 =∑

N

i=1
wîsi􀱋ŝi (18)

式中:wi 为所对应离散方向̂si 的权重;N 为离散方

向的总数。采用图1所示的离散方式,选取8个离

散方向,相应的权重为

w1 =w2 = … =w8 =2π8
(19)

  对声子的速度方向进行离散后,可以将声子能

量按照离散的速度方向分为ei(i=1,2,…,n),
每个方向上的声子能量都满足

∂ei

∂t+vĝsi·

Δ

ei =e0-ei

τ
(20)

局部总能量为

U(t,r)=∑
N

i=1
wiei(t,r) (21)

热流可由下式表示

q(t,r)=∑
N

i=1
wiei(t,r)vĝsi (22)

图1 一种速度方向离散格式

Fig.1Adiscretizationschemeforthedirectionofvelocity

  式(20)中在方向上离散后的声子能量ei 仅是

关于时间和位置的函数,可以通过经典的FVM 方

法进行数值求解[31]。以一维问题为例,将式(20)在
Δt时间间隔和图2所示的控制体上积分,可以得到

e(t+Δt)i -e(t)i

Δt Δx+ (̂si·nx)vg[(ei)e-(ei)w](t+Δt)=

e0-ei

τ  
(t+Δt)

Δx (23)

48
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式中:nx 为x 方向上的单位方向向量;下标e、w 分

别表示东、西界面。对于东、西界面上能量的计算,
为保证结果的稳定性,通常需要采用一些稳定的格

式,如一阶迎风格式。与求解宏观对流方程不同的

是,式(23)对每个方向上的声子能量都要进行求解,
并通过散射项进行耦合,这也是数值求解声子BTE
需要更大计算量的原因。

图2 一维控制体示意图

Fig.2Schematicdiagramofone-dimensionalcontrolvolume

2 偏置误差的定义与评估

2.1 一阶迎风格式的偏差

如图3所示,考虑一个一维、长度为L 介质中

的稳态热传导问题,给定左、右两侧边界上的总能。
在速度方向的离散上,将总能分为向左、向右迁移

的两部分e1 和e2,它们的权重相等。将e1 和e2 分别

采用式(23)进行数值离散求解,约去式中的非稳态

项,散射项中的平衡分布为

e0 =e1+e2
2

(24)

  在边界的处理上,计算域边界采用热化边界。
即认为边界处于平衡态,左侧和右侧边界上发射的

声子能量分别为

e1,l=e0,l=Ul/2
e2,r=e0,r=Ur/2

(25)

式中:Ul=1、Ur =0分别为左、右侧边界上的总

能。对于边界上的来流声子能量,处理为无反射的

完全黑体吸收。计算所采用的一维网格数量为60。

图3 一维热传导问题示意图

Fig.3Schematicdiagramofone-dimensionalheatconduction

problem

由于声子BTE中对流项与宏观输运方程中的

对流项一样,具有强烈的方向性,需要选择合适的离

散格式以保证结果的稳定性和有界性(计算结果不

会出现非物理的越界)[32]。在声子BTE的求解上,

文献中常用的格式有一阶迎风格式[11,22,24,26]、二阶

迎风格式[23]以及一些高阶有界格式如 SMART
(sharpandmonotonicalgorithmforrealistictransport)

格式[13,33]。不同离散格式的区别主要表现在式(23)

中控制体界面热流的计算,如对于东界面,热流的计

算式为

qe =∑
N

i=1

[(̂si·nx)vg](ei)e (26)

不同格式获得 (ei)e 的方法不同,在热流的计算上也

会产生差异。

分别采用一阶迎风格式、二阶迎风以及高阶有

界格式SMART来离散声子BTE中的对流项,并
对比上述的热传导问题的结果。以介质长度L 作

为特征长度,定义克努森数

Kn= Λ
L

(27)

式中:Λ=vgτ为声子迁移的平均自由程。

图4为不同Kn 下局部总能在无量纲位置坐标

X =x/L上的分布和无量纲热流。无量纲热流的定

义为

q* = 2q
(Ul-Ur)vg

(28)

从计 算 结 果 可 以 看 出,一 阶 迎 风、二 阶 迎 风 和

SMART格式局部总能差别很小;但是在热流的计

算结果上,当Kn取较小值时(趋近于扩散导热),一
阶迎风格式计算的热流相比于另外两种格式明显偏

高。上述现象与文献 [21]中的计算结果一致。

(a)不同Kn下的总能分布
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(b)不同Kn下的无量纲热流

图4 3种格式总能及无量纲热流的计算结果

Fig.4 Energydistributionandheatfluxcalculatedusing

threeschemes

一维热传导问题中给定了边界上温度,虽然3
种格式计算温度的差异很小,但采用一阶迎风格式

计算热流会导致一个偏差。再考虑一个二维晶体管

模型中的稳态传热问题,给定发热源的大小,考察不

同格式所计算温度场的差异。如图5所示,在晶体

管栅极下方附近设置一个方形的发热源,发热源宽

度Ls =0.1L。模型底部设置为定温Tc(热化)边
界,上表面和两侧设置为绝热边界,采用漫散射模型

进行计算,计算所采用的网格数量为60×40。定义

无量纲坐标和温度

X = x
L
; Y = y

L
(29)

T* =
(T-Tc)cVρvg

8SL
(30)

图5 二维晶体管模型

Fig.5Two-dimensionalmodelofatransistor

式中:S为热源功率,计算中材料的比热密度参数简

单设为cVρ=1J/(m3·K)。根据一维算例的结果可

以发现,一阶迎风格式在Kn 较小,即趋近于扩散导

热机制时,会产生计算偏差。因此,在该二维算例中,
主要对比近扩散机制下的结果。以热源宽度Ls 作为

特征长度来定义克努森数Kn=Λ/Ls,在本文中Kn

设置为0.025,认为传热过程近似为扩散机制主导,
此时声子的平均自由程Λ=0.0025L,声子迁移的

群速度设置为0.4L/s。
图6展示了一阶迎风、二阶迎风、SMART格式

的计算结果与热扩散方程结果的对比。可以看出,
在给定热源的情况下,一阶迎风格式的结果与另外

两种格式和热扩散方程的结果差了约6倍。这是值

得注意的,如果计算中采用一阶迎风格式,那么有可

能获得不真实的解。除此之外,在该二维算例中,二
阶迎风与SMART格式的结果也不再保持一致。

SMART格式的结果更接近于热扩散方程的解,而
二阶迎风格式计算的温度则偏低。

(a)Y=0.5处的温度分布

(b)X=0.755处的温度分布

图6 二维温度场的计算结果

Fig.6Resultsofthetwo-dimensionaltemperaturefield

从两个算例可以发现,采用一阶迎风格式离散

声子BTE中的对流项,得到的计算结果可能会出现

较大的偏差,尤其在问题趋近于扩散导热机制的情

况下。当给定计算域的边界温度时,一阶迎风格式
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所计算的热流会产生偏差;当给定发热源或热流时,
一阶迎风格式所计算的温度就会出现偏差。此外,
当声子能量不是线性分布时,高阶精度的格式也会

产生计算偏差。

2.2 偏置误差的提出及其影响因素

由图4、图6计算结果可以看出,一阶迎风格式

的结果产生了很大偏差,作者认为不可将其简单归

为假散射,原因有:①一阶迎风格式的计算结果出现

了数倍的偏差,这样大的偏差很难仅由假散射造成;

②在一维算例中,一阶迎风格式计算的总能分布并

未有显著偏差,但热流的计算结果却显著偏离了另

外两种格式,这与假散射所表现出的特性不符;③假

散射表现为所求解物理场被 “抹平”,但是有些格式

会反过来导致计算结果偏高,该现象将在下一节中

给出验证。因此,导致一阶迎风格式产生偏差的,可
能还存在另外一种误差来源。

在一维算例中,3种格式的计算结果在总能的

分布上偏差很小,但是在热流计算上,一阶迎风格式

造成了一倍左右的偏差(Kn=0.01)。在该一维问

题中,速度方向上的离散仅选取了向左和向右两个

方向,根据式(26),在图2中东界面e上的热流为

qe =vg[(e1)e-(e2)e] (31)
当采用一阶迎风格式获得东界面上的声子能量时,
式(31)表示为

qe =vg[(e1)P -(e2)E] (32)
可以发现,由于e1、e2方向的不同,在东界面上分别取

得不同的上游节点值(e1)P 和(e2)E。对流项的迎风离

散,导致不同方向上的声子能量在同一界面上取得了

不同节点上的值,这可能会导致热流计算的偏差。
假设声子能量为线性分布,当问题趋近于扩散

机制时,认为所有方向上声子能量的分布一致。图

7给出了e1 和e2 的分布,它们均呈线性,且斜率一

致。根据式(32),一阶迎风格式计算的热流q'会大

于实际的热流q(图中标注q与q'需乘以声子迁移的

群速度大小才为热流量,为简化标注,在图中将其省

略),这也是造成一阶迎风格式计算热流偏大的原

因。从图7中可以看出,q'相比于实际热流q,正好高

出了一个从P点到E 点声子能量的变化量与声子迁

移速度的乘积,即

Δq=q'-q=-dedxΔxvg (33)

式中:Δx为点P 和点E 之间的距离。由于e1、e2在x
方向上梯度一致,因此在式(33)中不再对梯度项做

区分。将由于格式迎风偏置所产生的热流计算偏差

Δq定义为偏置误差。根据式(20),在稳态下有

vgdedx=e0-e1
τ

(34)

vgdedx=-e0-e2
τ

(35)

将式(34)、式(35)相加,再同时乘以声子的平均自由

程Λ可以得到

2dedxΛvg = (e2-e1)vg =-q (36)

将式(36)代入式(33),得到

Δq= 12
Δx
Λq (37)

定义网格克努森数KnΔ = Λ
Δx

表征网格尺寸与声子

平均自由程之间的相对大小关系。有了 KnΔ 的定

义,可以表示出一阶迎风实际计算的热流

q'= 1+0.5 1
KnΔ  q (38)

式(38)解释了一阶迎风格式的结果高估热流的原

因,同时也给出了偏差的大小。在同样的温度分布

下,一阶迎风格式计算的热流会偏高;相反,当算例

在给定热流或者热源时,采用一阶迎风格式计算的

温度梯度会偏低。正如图6所示,一阶迎风格式的

温升远小于其他格式和热扩散解,表现为“导热被

加强”。

图7 偏置误差的示意图

Fig.7Schematicdiagramoftheoffseterror

根据式(38),决定一阶迎风格式偏置误差的是

网格尺寸和声子平均自由程之比,即1/KnΔ。之所

以在本文一维算例和其他文献的计算结果中,一阶

迎风格式的结果在近扩散机制下(低 Kn)偏差更

大,是因为在网格尺寸一定的情况下,趋近于扩散机

制算例的声子平均自由程更小,1/KnΔ 更大,致使一

阶迎风格式的偏差更大。如果在近扩散机制的算

例中,加密网格,也可以降低1/KnΔ,以减小误差。
如图8所示,当采用更细密计算网格时(120×80,

240×160,480×320),1/KnΔ减小,其计算偏差也逐
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步降低,与式(38)相符。当无限加密计算网格时,

1/KnΔ 趋近于0,此时一阶迎风格式所计算的热流

也可以无限接近于真实热流。但是,计算网格的加

密会极大地加重数值计算的算力负担,在实践中难

以实现。

图8 网格疏密程度对偏置误差的影响

Fig.8Influenceofmeshdensityonoffseterror

在二维算例中,除一阶迎风格式的计算结果出

现显著偏差外,二阶迎风和SMART格式的计算结

果也产生了偏差,这主要是由声子能量的非线性分布

造成的。取图6(b)靠近热源段的近似声子能量分布

线型如图9所示。可以发现,当声子能量不为线性分

布时,二阶迎风格式对界面热流的计算也会产生偏

差。同理,其他迎风偏置格式也存在同样的问题,但
相比于偏置最大的一阶迎风格式,偏差会小得多。

图9 非线性分布的偏置误差

Fig.9Offseterrorofnonlineardistribution

通过分析,本文提出了在采用FVM 求解声子

BTE时一种区别于假散射的新的误差来源———偏

置误差。偏置误差是指当采用迎风偏置格式来离散

对流项时,在同一界面处,不同方向上声子能量迎风

节点不同,所计算的界面热流与真实值产生的偏差。
本文定义了一个无量纲量 KnΔ 来描述偏置误差的

影响。虽然式(38)所给出的定量影响规律是基于线

性声子能量分布推导得到的,但是KnΔ 仍可以对偏

置误差的大小进行评估,图8中的结果可以证明这

一点。根据式(38),当1/KnΔ=ΔxΛ >0.2时,一阶迎

风格式计算的热流将会产生10% 以上的计算偏差,
会显著影响计算的准确度。因此,当采用一阶迎风格

式时,应首先考察1/KnΔ 的大小,控制在0.2以下,
否则应该选用更高阶的格式,以降低偏置误差对结

果的影响。
偏置误差本质上是具有相向速度方向的声子在

物理空间离散时,在各自迎风方向上的偏置所造成

的偏差。该现象在一维问题、二维问题以及三维问

题中均会发生,在不同空间维度上具有共性,本文一

维算例和二维算例分析结论的一致性也证明了这一

点。受到计算时间的限制,本文未再对三维算例进

行验证,但可以预见具有一致性的结论。

3 高阶格式的偏置特性

声子BTE中的对流项与计算流体力学中对流

项相似,具有强的方向性。在选择数值离散格式时,
除了需要考虑格式的精度外,还应特别注意格式的

稳定性和有界性。在计算流体力学和数值传热学

中,已经发展了许多既具有高阶精度又能保证有界

性的高阶有界格式,这些格式也可以应用到声子

BTE对流项的离散中。本文通过三点格式的规正

变量图方法[34]来讨论这些高阶格式的偏置特性。

3.1 三点格式的规正变量方法

规正变量方法常用于三点格式的分析,三点格

式界面与节点的相对位置关系见图10。在图中,界

面f上的函数值由其控制体中心点C、上游点U 和

下游点D 得到。界面f上的函数值可以表示为

φf =f(φU,φC,φD) (39)
规正变量的定义为

􀭹φ= φ-φU

φD -φU
(40)

由式(40)不难看出􀭹φU =0、􀭹φD =1。因此,通过变量

规正化后,􀭹φU 和􀭹φD 变成了确定的值,式(39)可以表

示为

􀭹φf =f(􀭹φC) (41)
不同格式对应着不同的f(􀭹φC),将其表示在图中,即
得到了规正变量图(NVD)。图11给出了均分网格

下(如无特别指出,本文后续分析均在均分网格下进

行)常见格式在NVD上的表示,经过点(0.5,0.75)
的格式被认为具有二阶及以上精度。
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图10 三点格式界面与节点的相对位置关系

Fig.10Relativepositionoftheinterfaceandnodesin
thethree-nodescheme

图11 均分网格下常见格式在规正变量图上的表示

Fig.11Commonschemesdefinedonuniformgridsinthe
normalizedvariablediagram

文献[34]基于规正变量图提出了对流有界性准

则(CBC),其同样适用于声子BTE中对流项的离散

格式。提出的CBC要求格式的特征线连续或分段

连续递增,且落在图12的阴影区域中,才能够保证

有界性。在计算流体力学和数值传热学领域,学者

们发展了很多高阶有界格式,如SMART、MUSCL
(monotonicupstream-centeredschemeforconservation
laws)、MINMOD (minimum modulus)、HOAB
(high-order-accurateandbounded)、OSHER(取自提

出者姓)、STOIC(second-andthird-orderinterpolation
forconvection)等,这 些 格 式 的 表 达 式 可 在 文 献

[32]中查得。接下来,将对这些高阶有界格式的偏

置特性进行分析。

图12 对流有界性准则

Fig.12Convectionboundednesscriterion

3.2 高阶有界格式的偏置特性分析

第2节的分析指出,偏置误差产生的原因是同

一界面上不同方向声子能量所对应的迎风节点不

同,进而导致采用迎风偏置格式计算界面热流时产

生的偏差。当声子能量分布为线性时,由于线性梯

度补偿,二阶及以上精度的格式并不表现出偏置误

差。但是,当声子能量分布为非线性时,高阶迎风偏

置格式也会产生计算偏差。正如图9中,e1 的二阶

迎风偏置使热流计算偏向于更大,e2 的二阶迎风偏

置使热流计算趋近于更小,但是两者的影响程度不

同,作用不能完全抵消,仍会有一定程度上的热流计

算偏差。不难发现,只有消除迎风偏置性才能从根

本上避免偏置误差,如采用对称的中心差分格式。
然而,由于对流项的强方向性,中心差分格式会导致

严重的数值不稳定问题,因此完全消除格式的偏置

性是不现实的,需要对偏置误差的影响规律进行探

究,最大程度上降低偏置误差的影响。
对于两个方向相向的声子模态,某一界面上的

热流可由式(31)计算,当界面f 上的(e1)f 越大、
(e2)f 越小时,热流的计算会被高估,反之热流被低

估。界面值偏差对热流计算的影响见图13。图中,以
中心差分格式的界面插值为基准,若某一格式的

(e1)f 插值大于中心差分格式,(e2)f 插值小于中心差

分格式,则热流被高估,反之热流则被低估。由于散

射,能量高的e1 沿迁移方向能量降低,而能量低的e2
沿迁移方向能量递增。因此,在NVD中,(e1)f 越高,
规正后的界面能量(􀭴e1)f 越偏向于上游(􀭴e1)U =0方向

(特征线更靠下);对于e2则相反,(e2)f 越低,(􀭴e2)f 越

偏向于上游(􀭴e2)U 方向。在NVD中,如果一个格式的

特征线在中心差分格式特征线之下,那么对于e1,
(e1)f 要大于中心差分格式在界面上的插值;而对于

e2,(e2)f 小于中心差分格式在界面上的插值,此时

界面上的热流将会被高估。
本文将中心差分格式的特征线称为零偏置线。在

图11中,一阶迎风格式的特征线在区间 [0,1]内都

在零偏置线之下,因此其计算结果中热流被高估。这
里选取 [0,1]区间是由于对于一般的平滑线型,大
部分的􀭹φC 取值都在区间 [0,1]中,尤其位于􀭹φC =
0.5附近的区段。一阶迎风格式的偏置情况验证了

上述分析,可以得到结论:只要一个格式在NVD中

的特征线在零偏置线(中心差分格式的特征线)之
下,一般情况下(声子能量线性分布等特殊情况除

外)都会产生偏置误差,且误差会导致热流被高估;
反之,若格式特征线在零偏置线之上,则偏置误差会

使热流低估。如果格式特征线既存在零偏置线之上

也存在零偏置线之下的部分,偏置误差对热流的影

响不再能定性分析,需要根据具体的线型判断两部

分的影响程度的相对大小。
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图13 界面值偏差对热流计算的影响

Fig.13Influenceoftheinterfacevaluedeviationon
heatfluxcalculation

  根据上述结论,对3个典型现有的高阶有界格

式MINMOD、HOAB和SMART进行分析,它们在

NVD上的特征线如图14所示。从其特征线和零偏

置线的位置关系可以看出:MINMOD格式在区间

[0,1]上 的 特 征 线 总 体 在 零 偏 置 线 之 下,因 此

MIMOD的计算结果会高估热流;HOAB格式在

􀭹φC =0.5附近区段上的特征线总体在零偏置线之

上,其计算结果会低估热流;SMART格式的特征线

在􀭹φC =0.5附近区段上,既存在零偏置线之上部

分,也存在零偏置线之下的部分,因此难以直接定性

分析其计算热流的偏置情况,需要根据具体问题的

线型确定。

(a)MINMOD格式

  
(b)HOAB格式

  
(c)SMART格式

图14 MINMOD、HOAB与SMART格式的特征线

Fig.14CharacteristiclinesofMINMOD,HOABandSMART

3.3 算例验证

采用2.1小节中的二维稳态算例来验证高阶有

界格式SMART、MUSCL、MINMOD、HOAB、OSHER、

STOIC的偏置特性。宇波等[35]指出,在选择离散格式

时要兼顾格式计算精度、收敛速率和健壮性的综合性

能,并提出了一种综合性能最优的ABC格式,本文也

对其偏置特性进行对比。其中,MUSCL、OSHER、

STOIC和ABC格式在NVD上的特征线由图15给出。

(a)OSHER格式

 
(b)STOIC格式

 
(c)ABC格式

 
(d)MUSCL格式

图15 OSHER、STOIC、ABC与 MUSCL格式的特征线

Fig.15CharacteristiclinesofOSHER,STOIC,ABCandMUSCL

  图16给出了上述几种高阶有界格式的计算结

果。从图中可以看出,ABC、HOAB和STOIC格式

计算的温度要高于热扩散方程的解。这3个格式的

特征线在􀭹φC =0.5附近区段,均位于零偏置线的上

方。根据前述分析,此时在计算中会低估热流。对

于该算例热源给定的情况,所计算的温升会偏高,这
与得到的结果相吻合。随着格式特征线偏离零偏置

线程度的增大,结果的偏差也越大,图17所列出的
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􀭹φC =0.5附近特征线斜率表明了这一点。在NVD
中,􀭹φC =0.5附近区段特征线在零偏置线下方的格

式 MINMOD,其计算中会高估热流,得到偏低的温

升。从图16的结果中可以发现,MINMOD格式计

算的热源温度确实远低于其他格式,验证了上述分

析。在NVD中􀭹φC =0.5附近区段,SMART、MUSCL
和OSHER格式的特征线既存在零偏置线之上部分,
也存在零偏置线之下部分,它们的偏置情况要根据

具体 线 型 确 定。从 图 16 可 以 看 出,SMART、

MUSCL和OSHER格式计算的热源温度都低于热

扩散方程的结果,可见,对于该二维问题,格式特征

线低于零偏置线的部分影响更大。从图17中格式

特征线的斜率对比可以看出,格式特征线偏离零偏

置线的程度越大,计算结果的偏差也就越大。

图16 高阶有界格式的结果

Fig.16Resultsofhigh-resolutionschemes

图17 不同格式计算的热源温度排序

Fig.17 Orderofheatsourcetemperaturescalculatedby
differentschemes

本文通过实际算例的计算结果验证了前述对高

阶有界格式偏置特性的讨论。在数值计算中,本文

所指出的偏置误差可能会与假散射误差和射线效应

同时存在并相互影响。采用一阶迎风格式时,若

1/KnΔ 较大,偏置误差会导致结果出现成倍数的计

算偏差,可以明显区别于另外两种误差来源。但是,
当采用高阶的对流项离散格式时,计算结果中难以

定量对这3种误差来源进行区分。虽然如此,但根

据上述分析可以发现,偏置误差具有较明显的方向

性,即可以通过格式特征线的分布来定性判断所造

成偏差的方向(偏大或偏小)。假散射误差影响是引

入了数值扩散项,导致计算结果的线型趋于平缓。
基于偏置误差的方向确定性和假散射误差的无方向

性特点,可以根据结果的偏差方向和线型分布,定性

对这两种误差进行区分和分析。不同误差来源之间

定量的相互耦合影响规律,还需要后续研究进一步

深入探索,但可预见的是,这种相互影响产生的误差

在数量上应比单种误差本身更小。

4 结 论

(1)本文发现了FVM在求解声子BTE中一种

新的误差来源———偏置误差。偏置误差区别于假散

射,是在采用迎风偏置格式离散对流项时,同一界面

上不同方向声子能量所取上游节点不同所产生的热

流计算偏差。
(2)网格克努森数KnΔ 和声子能量的分布线型

都会影响偏置误差。1/KnΔ 越大,声子能量分布线型

曲率变化越大,偏置误差越大。在采用一阶迎风格式

求解声子BTE时,应首先考察1/KnΔ 的大小,控制

其在0.2以下,才能保证偏置误差在10%以内,否
则应选择更高阶的格式,以保证结果的准确性。

(3)本文揭示了高阶有界格式特征线分布与其

偏置特性的影响关系。对于特征线在零偏置线之下

的格式,计算中会高估热流,若给定热流/热源,则计

算结果中的温度梯度会偏小;特征线在零偏置线之

上的格式则相反。对于1/KnΔ 较大的计算,应尽量

选择特征线靠近零偏置线的格式,以减小偏置误差,
得到可靠的结果。
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