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直接模拟蒙特卡罗方法下的逆温度抽样算法
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摘要 : 从分子动力学出发 ,讨论了直接模拟蒙特卡罗方法中分子平均总能量、平均平动能以及边界

热流密度的抽样方法.通过对与边界发生碰撞的分子进行统计平均 ,得到了分子反射能量与入射能

量以及边界热流密度的关系式.在此基础上 ,通过结合壁面漫反射模型下分子反射速度的抽样方

法 ,发展了一种从边界热流求得与壁面碰撞分子的平均反射特征温度的逆温度抽样算法.数值结果

表明 :该算法能够由分子反射能量准确求得分子反射特征温度 ,进而求得分子反射速度 ,从而将边

界热流信息带入流场.该方法为实现壁面处给定热流边界条件下的直接模拟蒙特卡罗方法提供了

途径.
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Abstract : Based on the p rinciple of molecular dynamics , a sampling met hod in Direct Simulation

Monte Carlo (DSMC) met hod for molecular total and t ranslational energy , and t he heat flux vec2
tor nearby t he wall boundary is p ropo sed. An important relationship among t he mean incident en2
ergy , reflective energy and t he wall boundary heat flux is obtained by statistically averaging t he

energy values of t hose molecules colliding wit h wall . Combining the generating met hod of molec2
ular reflective t hermal velocities according to diff use reflection model , an algorit hm named as In2
verse Temperat ure Sampling ( ITS) is developed , which enables to evaluate the molecular reflec2
tive characteristic temperature f rom t he molecular incident energy and t he boundary heat flux.

The numerical result s show t hat t he molecular reflective temperature is accurately sampled wit h

t his algorit hm , t hus the information of heat flux at wall boundary is imposed to the flow field. In

t his way , t he constant heat flux boundary condition in DSMC method can be implemented.

Keywords : inverse temperature sampling ; constant heat flux boundary ; direct simulation Monte

Carlo

　　微对流传热问题广泛地存在于仪器科学、微电

子学、生物工程及一些先进的微能量系统中[1 ] .目

前 ,人们已经普遍认识到微电子机械系统 ( M EMS)

中特征尺寸远远低于常规问题 ,由于此时气体已不

满足连续介质的假设 ,N2S方程也就不再适用[ 2 ] ,从

而应从分子层次上研究分子本身的运动以统计出其

宏观特性. Bird等人[3 ]在 20 世纪 60年代基于稀薄

气体流动数值模拟研究的需要 ,提出了一种计算气
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体流动与传热问题的方法 ,即直接模拟蒙特卡罗

(DSMC)方法.实践证明 ,该方法对于研究稀薄气体

的流动传热问题是一种有效的工具[3 ] .

对于 DSMC方法在微通道流动传热中的模拟 ,

人们开展了广泛的研究 ,也取得了很大进展[4Ο6 ] .

Fan 等人[7 ]提出了一种 DSMCΟIP方法 ,成功地模拟

了低速 Couet te、Poiseuille 和 Rayleigh 流动 ; Cai[ 8 ]

将该方法发展到二维 ,计算了二维微通道内气体的

流动 ,其特征流速仅仅为 2 m/ s ,所得结果与实验结

果符合良好 ,其碰撞模型采用的是简单的二元弹性

碰撞 ,而且基于壁面边界绝热的假设. Pan[ 9 ]调查了

DSMC方法统计误差的分布特点 ,发展了 MΟDSMC

方法 ,但其计算仅局限于一维 ,且没有温度梯度.可

见 ,上述研究均没有考虑通道内的换热特性.然而 ,

作为一种有效的散热方式 ,M EMS中气体与壁面一

般都存在着温差与换热 ,微通道中的温差不仅会影

响通道中气体的流动与应力 ,还会带来如黏性加热

和热蠕性等效应[1 ] ,因此研究微通道内热特性对

M EMS 的研制、运行均有着十分重要的意义.

Fang[10 ]研究了气体在直通道及周期性突缩通道内

气体的流动换热特点 , He[11 ]研究了壁面与流体的

温差对气体稀薄性及可压缩性的影响 ,其所采用的

壁面热边界条件均为给定温度.在分子与壁面碰撞

时 ,由于温度是确定分子与壁面碰撞后的反射速度、

平动能、转动能等参数的重要参量 ,且在给定壁温的

边界条件中温度是以显式的方式给定的 ,故处理起

来相对比较容易.在实际应用中 ,由于 M EMS运行

时的自身发热 ,相应壁面处给定热流的边界条件在

微通道问题中是普遍存在的 ,但目前为止尚未见到

有关对给定壁面热流边界条件的处理方法的报道 ,

因此在给定壁面热流边界的条件下 ,研究微通道内

稀薄气体的 DSMC处理方法有着十分重要的意义.

1　逆温度抽样 ( ITS)算法

111　宏观参数的确定

对于大多数工程计算 ,人们关心的是流体的宏

观物理量 ,而不是每一个分子的状态 ,所以用

DSMC方法计算出每一个模拟分子的状态参数后 ,

将用大量模拟分子的状态参数统计出宏观的物理参

数.对于任意一个随机变量η,如果试验次数 N 足够

大 ,则可以用算术平均值η来近似其数学期望值

M (η) ,即

η =
1
N ∑

N

i = 1

ηi ≈ M (η) (1)

　　对单一气体 ,该体积内气体宏观速度为 c0 ,即

为该体积内所有分子速度的平均值 ,其大小为

c0 = ( u2
0 + v2

0 + w2
0 ) 1/ 2 = ( �u2 + �v2 + �w2 ) 1/ 2 (2)

式中 : u、v、w 为分子绝对运动速度 c的分量 ; u0、v0、

w0 为流体宏观运动速度 c0 的分量.设 c′为分子热

运动速度 , u′、v′、w′为它的 3个分量 ,则

c′= c - c0 　　c0 = c (3)

温度 T、自由度ζ与能量ε之间的关系为

ε=εtr +εrot +εvib =
ζ
2

k T (4)

εtr =
3
2

k T tr =
1
2

m c′2 =
1
2

m ( u′2 + v′2 + w′2 )

(5)

该体积内的总温度、流体的宏观温度则按自由度加

权平均计算

T =
3 Ttr +ζrot Trot +ζvib Tvib

3 +ζrot +ζvib
(6)

式中 : Ttr为平动温度 ,也叫迁移温度 ; Trot为转动温

度 ; Tvib为振动温度 ;3表示迁移自由度为 3个 ,因为

在 DSMC方法中 ,每个模拟分子均赋予 3个速度分

量 u、v、w ;ζrot、ζvib分别表示分子的转动与振动自由

度.对于单原子气体分子 ,计算中只需考虑其平动能

量 ,此时碰撞为弹性的 ,双原子分子与多原子分子不

仅具有迁移能量而且具有转动能量和振动能量 ,其

碰撞为非弹性的.由于气体的振动特征温度很高 (如

氮气分子的振动特征温度为 3 337 K) ,大多数工况

的温度不足以激发工质分子的振动能量 ,所以通常

不考虑分子的振动[3 ] .

112　物面气动特性的确定

当气体分子与固体壁面碰撞时 ,碰撞的充分度

和碰撞能量均与壁面性质有关 ,反射分子的特征温

度可按下式进行调整[2 ]

αc =
Ei - Er

Ei - Ew
(7)

式中 :αc 称为物面热协调系数 ,αc ∈[0 , 1 ] ; Ei、Er 分

别表示入射分子与从物面反射回的气体流场的分子

所具有的平均能量 ; Ew 表示当反射回的气体流场中

分子的温度与实际物面温度 Tw 相等时气体分子所

具有的平均能量.两种极限情况即 :αc = 1 ,称为完全

热协调 ,此时 Er = Ew ,也就是 Tr = Tw ,反射分子完

全吸收了壁面的温度 ;αc = 0 ,称为完全不协调 ,此时

Er = Ei ,也就是 Tr = Ti ,分子在反射前后温度不变.

与此对应 ,根据与壁面碰撞后分子的反射速度不同 ,

反射模型可以分为镜面反射模型和漫反射模型.对

于镜面反射 ,分子与固壁碰撞后其平行于固壁的切
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向速度分量保持不变 ,而法向分量的大小不变 ,方向

与碰撞前相反.镜面反射要求壁面在功能上要相当

于几何对称面 ,该模型还可以推广到气体分子通过

作为几何对称线 (面)的流体边界的计算.对于漫反

射模型 ,气体分子与固壁碰撞后的速度与碰撞前的

速度完全无关 ,反射分子作为一个整体 ,在速度上满

足麦克斯韦速度分布或局域平衡态速度分布[2 ,3 ]

f ( c′) =
m

2πk T r

3
2

e
- mc′

2

2 k T r (8)

式中 :c′为分子的热运动速度 ; Tr 为反射温度.对常温

下气体进行试验发现 ,当碰撞表面粗糙且入射分子很

分散时 ,反射过程接近于漫反射 ,而且是完全热协调

的.目前 ,大多数的分析和数值计算都基于漫反射且

完全热协调的假设 ,该假设对于大部分气体的流动均

适用.根据式 (8) ,很容易抽样得到反射后分子的热运

动速度 ( u′r , v′r , w′r ) .不失一般性 ,设壁面水平放置 ,位

置为 y = yw ,分子从初始位置 ( x0 , y0 )运动并与壁面

碰撞 ,假设 y0 > yw ,则反射速度分别为[2 ]

v′r = r1 V mp ; u′r = r2 cos (θ) V mp ; w′r = r2 sin (θ) V mp

(9)

式中 : r1 = ( - ln R 3
1 ) 1/ 2 ; r2 = ( - ln R 3

2 ) 1/ 2 ;θ= 2πR 3
3 ,

R 3为 0～1之间的随机数 ;V mp为平衡气体的最概然

速率 ,取为

V mp = (2 k T r / m) 1/ 2 (10)

113　反射特征温度

根据分子动力学原理 ,表面热流密度 qw 是单位

时间单位表面积上入射分子的总能量与反射分子的

总能量之差 ,即

qw = ∑Ei - ∑Er

ΔtA
(11)

式中 :下标 i、r分别代表入射分子和反射分子 ; E表

示分子的总能量 ,包括平动、转动、振动 3 种能量 ;

Δt、A 分别为作用时间与作用面积.对于壁面边界元

M ,设Δt内共有 N M 个分子与该壁面元碰撞 ,对于

定常流动 ,当流动进入稳态后 , N M 趋于恒定值 ,则

式 (11)可写成

qw =
∑
N M

j = 1

εi , j - ∑
N M

j = 1

εr , j

ΔtA
=

N M (εi -εr )
ΔtA

(12)

这里εi、εr是εi , j和εr , j的平均值 ,即碰撞分子的平均

入射、反射能量.整理式 (12) ,得到

εr =εi -
qwΔtA

N M
(13)

由此可见 ,从平均意义上说 ,分子反射能量由入射能

量和从壁面处获得的能量两部分组成.单原子气体

分子没有转动自由度 ,仅有平动自由度 ,而常温下的

气体流动又可以不考虑分子的振动 ,则分子总的反

射能量仅有平动能 ,即

εr =εt r (14)

联合式 (5) 、(9) 、(10)可得

εtr =
1
2

m ( u′2 + v′2 + w′2 ) =
1
2

m ( r2
1 + r2

2 ) V 2
mp =

k T r ( r2
1 + r2

2 ) (15)

由式 (13)～ (15)可得

εr =εtr = k T r ( r2
1 + r2

2 ) =εi -
qwΔtA

N M
(16)

整理得

Tr =
εi

k ( r2
1 + r2

2 )
-

( qwΔtA ) / N M

k ( r2
1 + r2

2 )
(17)

式 (17)即为分子的平均反射特征温度 ,代入式 (9)可

得分子反射后的热运动速度.由式 (17)可知 ,壁面处

的热流通过影响分子的反射温度来影响分子的反射

速度 ,从而对整个流场及温度场产生作用 ,而壁面处

的热流也由此加入到流场中.

2　模型考核及讨论

由于目前尚无相关试验数据可供参考 ,本文将

通过与预知的壁面温度相比较来考核 ITS算法的

有效性.考虑图 1 所示的边界元 ,设有 N 个单原子

气体分子与温度为 T w 的边界发生碰撞 ,分子入射

特征温度 Ti = Tw .假定壁面完全热协调 ,则分子反

射特征温度 Tr = Tw .若碰撞为漫反射 ,可以仅考虑

分子的反射速度 ( u′r , v′r , w′r ) .设壁面处绝热 ,即式

(17)中 qw = 0 ,考核步骤如下 :

(1)由式 (9) 、(10) ,计算得到各个分子的反射速

度 ( u′r , v′r , w′r ) ;

(2)由式 (16) ,求得 N 个分子的平均反射能量

εr ;

(3)由式 (17) ,求得反射后分子的宏观抽样温度

Tr ;

(4)将 Tr 与 Ti 比较.

图 1　壁面边界元示意图
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设 Tw 分别为 273、300、350、400、500 K ,计算得

到 Tr ,结果如图 2 所示.可见 ,在各个入射温度下 ,

经过 1 000 次抽样后的 Tr 均与期望值 Ti 符合良

好 ,而且不会随着抽样次数的增加而变化. 因此 ,

ITS算法能够实现从分子动能到特征温度的抽样.

图 2　ITS方法所得温度

DSMC方法在本质上与其他通过求解 N2S方

程来模拟流动传热问题的方法不同 ,它直接从分子

运动的机理着手 ,以分子运动论为依据 ,用有限个仿

真模拟分子代替大量的真实气体分子 ,通过跟踪仿

真分子的运动轨迹 ,记录各个仿真分子的状态参数 ,

最后将这些仿真分子做统计平均 ,从而得到气体宏

观的状态参数.在分子运动过程中 ,分子通过与壁面

碰撞以及分子之间的相互碰撞来改变运动轨迹 ,进

而传递能量.分子在其时间步长内沿直线运动 ,当其

步进轨迹与边界交汇时分子就与壁面发生碰撞 ,根

据不同的分子Ο壁面碰撞模型可获得分子反射速度
及运动方向 ,同时也完成了分子与壁面的能量交换

处理.当壁面边界为给定热流边界条件时 ,此时壁面

处温度为未知.依据上述 ITS算法 ,先由式 (16)求

得反射分子的平均能量 ,进而可求得分子的反射特

征温度.考虑边界元 M ,将所有与边界元 M 碰撞的

分子的反射特征温度加权平均作为边界元 M 的壁

面温度 ,然后由更新后的壁面温度求得分子反射速

度及能量.由此 ,边界处的信息通过与边界发生碰撞

的分子传入到整个流场 ,并对流场产生作用 ,壁面处

给定热流边界条件的 DSMC方法从而得以实施.

3　结　论

本文由分子动力学原理出发 ,根据气体宏观温

度、能量的抽样以及壁面边界热流密度的计算方法 ,

得到了气体平均反射能量与其平均入射能量和从边

界吸收能量的关系.在此基础上 ,发展了 ITS算法 ,

该方法能准确地由壁面处气体分子的反射能量抽样

得到气体的反射特征温度 ,它与 DSMC方法的结合

为在 DSMC方法下处理壁面给定热流边界条件提

供了可行之路.
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