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微纳通道内稠密气体流动和换热的 

Monte Carlo模拟*

王沫然**  李志信 

(清华大学工程力学系, 北京 100084) 

摘要    使用 Enskog 模拟 Monte Carlo 法(ESMC)对稠密气体在微纳通道内的流

动和换热进行了模拟, 并与直接模拟 Monte Carlo 法(DSMC)和一致性 Boltzmann
算法(CBA)所得的结果进行了对比, 对微纳通道内稠密气体流动和换热特性进行

了分析. 结果表明, 当气体密度较大时, 稠密气体效应对流动和换热的影响不可

忽略, 这种效应使得通道内壁面阻力系数减小, 且壁面换热特性也与不考虑稠密

气体效应时有所不同.  
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微纳电子机械系统(MEMS/NEMS)内部的流动和换热问题一直是制约和推动

其进一步发展的重要理论问题, 是目前研究的热点[1,2]. 微纳通道内的气体流动

因其特征尺度减小而表现出与常规尺度条件下不尽相同的流动和换热特性. 一
般来说, 即使在常温常压下, 气体的平均自由程也可与特征尺度相比拟, Knudsen
数较大, 此时的流动可能处于滑移区甚至过渡区, 气体的流动表现出明显的“稀
薄气体效应”. 气体在固壁面的速度滑移和温度跳跃现象已经得到了理论和实验

的验证[3].  
钱学森等人[4]曾对稀薄气体流动的相似性作过详尽的分析, 近年来, 一些学

者把这种相似性分析引入到微尺度气体流动研究中[5~7], 并指出, 当气体满足理

想气体状态方程时, 微尺度气体流动与常规尺度下稀薄气体流动具有相似性[7]. 
这为微气体流动的研究带来了很大的方便, 大量的稀薄气体理论和模拟方法已

经成功应用于微流动领域[3,7]. 然而, 在MEMS/NEMS中还会遇到这样的情况, 即
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气体流动不仅处于高Knudsen数而且处在高压(高密度)条件下[8], 此时不仅基于

连续介质假定的理论和方法不能给出准确的解释和预测, 而且由于理想气体假

设不再成立, 常规的稀薄气体理论和方法也不再适用. Alexander等人[9]提出了一

种一致性Boltzmann算法(CBA), 试图对基于稀薄气体假设和理想气体假设的直

接模拟Monte Carlo法(DSMC)[10]进行修正, 通过粒子碰撞后附加位移的方法引入

van der Waals方程代替理想气体状态方程, 使之扩展到稠密气体甚至液体的模拟, 
并已经在核子流[11]、气液表面特性[12]以及非理想气体微纳流动[13]的模拟中得到

了成功应用. 然而值得注意的是, 由于附加位移在改变气体状态方程的同时也改

变了气体的传输特性, 因此, 当气体分子的总体积占系统体积的比例较高时, 气
体的传输特性会偏离真实值, 从而造成模拟失效[14~16].  

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[17]

2
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其中 , Θ (x)为 Heaviside 函数 , r 为坐标 , ˆσ=σ σ

ˆ

, σ 为分子直径 , , 

, 
1≡ −g v v
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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[18], 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[19], 提出了

可以对Enskog方程直接求解的Monte Carlo法[20~22], 其中, Montanero和Santos[20]提

出类似Nanbu的DSMC方法的Enskog模拟Monte Carlo法(ESMC), 随后他们[21]和

Frezzotti[22]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. 本文发展了后一种ESMC方法, 使用这种方法对微

纳米通道内Knudsen数高密度的气体流动进行模拟分析, 探讨了其流动和换热特

性.  

1  数值方法 

1.1  Enskog 模拟 Monte Carlo 法(ESMC) 

本文所使用的Enskog模拟Monte Carlo法 (ESMC)最早是由Montanero和
Santos[20,21]提出的, 类似于DSMC, 它也是使用大量粒子代替气体真实分子, 通过
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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 λΔ )且计算时间步长小于

分子平均碰撞时间( t τΔ < )时 , 粒子的运动和碰撞过程可以解耦 , 这个过程与

DSMC[10]非常类似. 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:  

(ⅰ) 对于粒子 i, 随机选取一个方向 .  ˆiσ

(ⅱ) 在 ˆi iσ+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.  
(ⅲ) 粒子 i和粒子 j的碰撞在几率大于 Bˆ( , )i i iχ σ ω+ ⋅r r σ 时被接受, 其中, Bω

为基于 Boltzmann 方程的二元碰撞几率.  
(ⅳ) 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 . 

(ⅴ) 对下一个粒子重复全过程.  

1.2  碰撞修正因子的确定 

根据稠密气体的Enskog理论[23], 当稠密气体的密度使得气体分子的总体积

与系统的体积相比不可忽略时, 分子就不能当成点粒子对待, 因此, 由Boltzmann
方程得到的碰撞频率需要考虑密度对碰撞过程的影响加以修正. 直观来讲, 稠密

气体的碰撞频率因分子占有一定的空间而增大为 /V V ′ , 其中, V ′ = (1−4nπσ 
3/3). 

然而, 当考虑粒子间的三元碰撞时, 碰撞频率还要减小 , 此时碰

撞几率的修正因子可以表示为 

3(1 11 π /12)n σ−

 1 11 / 8( )
1 2

ηχ η
η

−
=

−
, 32 π

3
nη σ= . (2) 

(2)式仅在η < 0.03 时可以认为是准确成立的, 当考虑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. 在本文的计算中, 综合考虑各种因素后

使用了如下的修正因子表达式[23]:  

 2( ) 1 0.625 0.2869 0.1103 .3χ η η η= + + + η  (3) 

可以证明这一表达式低于Frezzotti[22]和Kortemeyer等人[11]所给出的表达式的

值, 而与Garcia等人[24]在CBA中的修正因子表达式的值非常接近.  

1.3  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

N
= u∑ , (4) 

其中, Uj 表示 j 网格的宏观平均速度, Nj 表示 j 网格内的粒子数.  
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 tr rot(3 ) /(3 )T T Tζ ζ= + + , (5) 

其中, Ttr 代表平动温度, Trot 代表转动温度, ζ 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:  

 
22

tr 2( ) / 3T mv m v= − ⋅ k , (6) 

 rot rot
2 ( /T
k

)ε ζ= , (7) 

其中, v 为分子的速度, k 为 Boltzmann 常数, εrot 为单个分子的转动能.  
壁面的阻力系数可以表示为 
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其中, 下标 i 和 r 分别表示入射和出射分子, N0 为气体分子数, Δt 为采样时间间隔.  
壁面的热流通量 q 可以表示为 
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2  模拟结果与分析 

本文对稠密气体微纳通道内的流动和换热进行了模拟, 与标准 DSMC 方法

以及 CBA 方法所得结果进行了对比, 并分析了微纳通道内稠密气体流动和换热

的特点.  
如图 1 所示, 气体在长度为 L 宽度为 H 的二维直通道内流动, 入口的无穷远

来流数密度 n∞、速度 u∞和温度 T∞给定. 在本文的模拟中, 通道尺寸为 L = 0.05 μm
和 H = 0.01 μm, 计算区域划分为 100×60 个均匀矩形网格, 每个网格内又被分为

2×2 个子网格; 工作气体为氮气, 其气体特性参见表 1, 其中 m 为分子质量, ζ 为

分子的内能自由度, dref为分子的参考直径, Tref为参考温度, ω为黏度温度率; 来流

速度 u∞ = 200 m/s, 来流温度 T∞ = 300 K, 通道壁面温度 Tw = 300 K. 对于三种方

法, 气体的分子模型都采用可变硬球模型(VHS), 气体与固壁面的作用采用漫反

射模型. 对于所有算例, 总的模拟粒子数都超过 105, 总的采样数都超过 3×106.  

 
图 1  物理模型及边界条件示意图 
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表 1  氮气的物性[10]

m/kg ζ dref/m Tref/K ω 

4.65×10−26 2 4.17×10−10 273 0.74 
 

图 2 显示了无穷远来流数密度 n∞ = 1.29×1026 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. 由于黏性的作用, 均匀气

体来流在入口附近受到边界层的挤压, 速度下降, 远小于来流速度, 同时气体温

度由于压力升高而高于来流温度; 与之对应, 在出口处, 由于气体膨胀, 气体平 
均速度增大, 平均温度也会低于来流温度. 由于文中给出的是通道中心线上的速

度和温度分布, 在出口处由于速度剖面“饱和”, 中心线上的速度略有下降. 对于 

 

图 2  η = 0.0196 时通道中心线上速度和温度的沿程变化 
(a) 速度分布, (b) 温度分布 
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这种工况, η = 0.0196, 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完全退化为 DSMC, 也验证了 ESMC 程序

的正确性. 
图 3 显示了 n∞ = 2.59×1027 时的情况. 图中不仅对比了 ESMC 和 DSMC 在通

道中心线上的速度和温度, 同时还对比了 CBA 的模拟结果. 对于这种工况, η = 
0.393, 稠密气体效应明显, ESMC 与 DSMC 的速度模拟结果有很大差异, 而与 
CBA的结果符合较好; 而对于温度分布, 两种针对稠密气体的模拟方法(ESMC和
CBA[5])的结果差异较大, 而ESMC和DSMC的结果比较接近, ESMC所得的温度分

布在通道的前半程略高于DSMC的结果, 而在后半程差异较小. 造成ESMC和

CBA在温度分布上有较大差异的可能有两方面的原因: 一是CBA模型的引入 
 

 

图 3  η = 0.393 时通道中心线上速度和温度的沿程变化 
(a) 速度分布, (b) 温度分布 
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造成了对气体传输特性的影响, 从而带来了计算宏观流动换热特性的偏差[14~16]; 
另一个因素可能在于ESMC所使用的硬球模型没有反映气体稠密时分子间作用力

的影响. 对此, 还需要作进一步的研究和分析. 
图 4 对比了稠密气体流动时(η = 0.393)ESMC 和 DSMC 对壁面阻力特性和换

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. 
 

 

图 4  η = 0.393 时通道壁面阻力和换热特性 
(a) 壁面阻力系数分布, (b) 壁面热通量分布 
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3  结论 

本文发展了 Enskog 方程的 Monte Carlo 模拟方法(ESMC), 根据 Enskog 稠密

气体理论重新确定了碰撞修正因子的表达式, 并对稠密气体微纳通道内的流动

和换热进行了模拟和分析. 模拟结果表明, 当η很小时, ESMC完全退化成DSMC; 
当η较大时, 考虑稠密气体效应所得到的速度场与不考虑稠密气体效应的速度场

差异较大, 而 ESMC 与 CBA 的结果符合很好; ESMC 的温度场计算结果与 DSMC
结果差别不明显, 而与 CBA 结果存在较大差异, 其原因需要进一步研究. 考虑稠

密气体效应时的壁面阻力系数明显低于不考虑时的结果; 壁面的换热特性也与

不考虑稠密气体效应时有所不同, 在通道的前半段考虑稠密气体效应的热流通

量要低于不考虑的结果, 而在后半段情况恰好相反.  
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