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2DMD应用于微通道内气体流动研究 
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摘要  为了将 2DMD(二维分子动力学)方法应用于微通道内气体流动的研究, 以平衡状态气体分子速
度的分布函数为基础, 得到了分子平均速率、平均碰撞频率、平均自由程和动力黏度的理论形式, 以及
二维体系气体流动的滑移边界条件. 在此基础上, 应用 2DMD 方法模拟了气体在亚微米通道内的滑移
流动, 并与 3D模拟的计算结果和计算量进行了对比分析.  

关键词  分子动力学  二维体系  微尺度流动  稀薄气体效应 

近年来, 微/纳电子机械系统(MEMS /NEMS)快
速发展并在国际上成为一个新兴的技术和科学前沿
[1,2]. 微米乃至纳米构件中的流体输运特性既是微纳
机械操控中经常遇到的问题, 也是学科发展急需解
决的关键科学问题. 相对于常规尺度而言, 微纳尺度
下的气体流动有很大的不同, 如边界速度滑移和温
度跳跃、粗糙度效应、表面力效应等[3], 这些现象根
本上源自微观粒子的相互作用, 迫切需要从分子/原
子水平探索微纳尺度流动的规律.  

分子动力学(MD)模拟方法近年来在微纳尺度流
动研究中获得了重要的应用. 然而, 由于计算机运算
速度和存储容量的限制, 能够模拟计算的三维流动
体系还限于纳米尺度水平[4~7]. 二维分子动力学于 20
世纪七八十年代在物理吸附和二维固体熔化问题中

受到广泛关注, 并且已在相平衡和热力学性质方面
取得了一些有意义的结果 [8,9]. 二维分子动力学
(2DMD)模拟技术可以通过降维来增加模拟系统的规
模 , 近些年在微通道流动研究中也得到初步应用
[10,11]. 然而, 对其理论基础和计算方法, 文献中还缺
乏细致的分析.  

本文以平衡状态分子速度和速率分布函数为基

础, 得到了二维体系的分子平均速率、平均碰撞频
率、平均自由程和动力黏度的理论形式, 推导了二维
气体流动的滑移边界条件, 然后应用于微通道内气
体滑移流动的分子动力学模拟研究.  

1  二维体系的气体分子运动理论 
为了建立二维体系稀薄气体平衡态性质以及动

量输运的理论基础, 首先引入和常规气体分子运动
论相似的几个假设: (1) 分子体系的混沌性假设, 即
平衡态分子按位置和速度的分布是均匀的, 粒子在

发生碰撞前不相关并且在统计上是独立的; (2) 基于
硬球分子模型的理想气体假设, 即分子直径固定, 弹
性碰撞的时间可以忽略并且遵守经典力学规律; (3) 
气体密度不能过分低, 从而可以建立宏观量和微观
粒子性质的联系.  

按照能量均分原理 , 二维体系的热力学参数定
义为  
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t

1 1 ,
2 imv kT

N
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 P nkT=  (2) 
式中, T为温度, P为压强, n为数密度, N为分子数, m为

分子的质量, tε 为分子的平均动能, vi为第i个分子的
速度, k为Boltzmann常数. 特别指出, 由于降维, P的
量纲为N·m−1, n的量纲为m−2.  

首先 , 我们推导作为理论基础的分子速度分布
函数. 按照 Maxwell-Boltzmann 的“各态历经假说”, 
二维体系分子速度的分布函数具有基本形式 

  (3) 
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积分常数 A 与β 由如下条件决定: 即(1) 按分布概率
的归一化, 对所有的速度积分速度分布函数应等于 1; 
(2) 分子动能的平均值应等于 kT. 因此有 
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联立方程(4)、(5)可以求解得到: ,  .
2π 2

m mA
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从而得到速度分布函数为 
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由此, 气体分子的速率分布函数为 
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可见 , 二维体系的速度和速率分布函数由于降
维已和三维体系不同. 对于硬球分子体系, 相对速度
的速度分布函数可以写为 
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本文基于以上分布函数得到的二维气体分子体

系相关物理量和三维的对比如表 1所示.  

表 1  二维和三维气体分子体系的物理量 
物理量 二维 三维 

平均速率 π
2
kTv
m

=  
8
π
kTv
m

=  

平均相对速率 2rv v=  2rv v=  

碰撞频率 2 2nvχ σ=  22πnvχ σ=  

平均自由程 
1

2 2n
λ

σ
=  2

1
2πn

λ
σ

=  

分子通量 1
π

nvψ =  
1
4

nvψ =  

动力黏度 2
π

nmvµ λ=  
1
2

nmvµ λ=  
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2  滑移边界条件 
气体分子在气固界面处的运动具有不可“穿透

性”, 气体分子和壁面的动量交换依赖于其间的碰撞
频率. 严格地说, 分子和壁面间的碰撞频率总是有限
的, 气体流动和壁面在界面处也总会存在着切向的
速度差, 即滑移速度(us).  

如图 1所示, 对于固壁界面附近二维体系气体流
动的情况, 引入切向动量协调系数ς (或称漫反射分
数), 它表示入射到壁面的分子损失切向动量的份额. 
单位时间单位壁面长度入射分子所携带的切向总动

量为 

 in s
1 1 ,
π 2 d

uI nvmu d
z

µ= +  (9) 

那么, 反射分子所携带的切向总动量可计为 
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有 
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利用前面得到的各物理量的表达式, 可以得到 

 
 

图 1  边界速度滑移示意图 
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得到的二维流动体系滑移边界条件和三维 Maxwell
滑移边界条件具有相同的形式 . 定义滑移系数α = 
(2−ς)/ς, 其大小取决于分子在固体壁面的漫反射分
数, 和气体分子与壁面原子的微观作用性质以及壁
面粗糙度等因素有关. 当气体分子在固体壁面发生
漫反射时, 有ς = 1, α = 1.  

这样, 滑移长度Ls可以定义为 
  (13) ,sL αλ=
相对流动体系特征尺度H的无量纲滑移长度ls = Ls/H
为 
  (14) s ,l Knα=
式中, Kn = λ/H为二维体系气体流动的 Knudsen数, 
同样反映了气体流动的稀薄程度.  

3  2DMD模拟细节 

3.1  模拟方法 

本文模拟的 Couette 流动系统如图 2 所示. 上下
两平行固体壁面由铂(Pt)原子构成, 两壁面分别以相
同的速率 U=158 m/s沿 x轴向相反的方向运动, 氩气
(Ar)在两壁面形成的通道内作剪切流动. 流动体系在
x方向为周期性边界条件. 壁面间距 H = 0.11 µm.  

分子之间的势能作用均采用 Lennard-Jones(LJ)
势能模型, 即 

 
12 6

LJ 4V
r r
σ σε ,

⎡ ⎤⎛ ⎞ ⎛ ⎞= −⎢ ⎥⎜ ⎟ ⎜ ⎟
⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎢ ⎥⎣ ⎦

 (15) 

其中, ε 为能量参数, σ 为分子直径, r为分子之间的距
离. 模拟中各参数的选取见表 2. 
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图 2  分子动力学模拟 Couette流系统示意图 
 

表 2  LJ势能模型参数 
参数 数值 参数 数值 
εAr-Ar 1.67×10−21 J εPt-Ar 0.894×10−21 J 
σAr-Ar 3.405×10−10 m σPt-Ar 3.085×10−10 m

 
壁面铂原子按面心立方晶格(FCC)[111]面晶格

排列并在晶格平衡位置附近作简谐振动, 振动的弹
性系数 E由 Einstein理论获得, 即 

 
4 2 2 2

2
16π k mE

h
θ=  (16) 

其中, k为 Boltzmann常数, h为 Prantl常数, m为原子
质量, θ = 180 K为 Einstein温度.  

模拟计算中 , 分子相空间的演化采用Leapfrog- 
Verlet算法[12], 分子运动方程的积分时间步长为∆t = 
0.21×10−15s, 系统温度控制在T = 273 K. 为减少粒
子间相互作用的计算时间, 模拟中主要采取两项措
施: (A)进行势能截断, 取rcut=2.5 σAr-Ar, 认为超过该
距离的势能作用相对于动能可以忽略不计; (B)采用
Link-cell方法, 即利用合适的尺度对系统进行网格划
分, 只有在相邻或同一网格内的粒子才计算其相互
作用. 模拟计算前 1000000 时间步为系统平衡时间, 
统计结果不少于 3000000时间步.  

3.2  计算量分析 

我们可以估算对比 2D 和 3D 模拟的计算量. 如
果分子动力学模拟采用周期性边界条件的等边长方

形系统, 当模拟相同特征尺度和 Kn 的气体 Couette
流动时, 3D模拟所需计算的粒子数为 

 3D 2D
2 ,
π

HN N
σ

=  (17) 

 w3D w2D ,HN N
d

=  (18) 

其中, N为气体分子数, Nw为壁面原子数, σ 为气体分

子直径, d为相邻壁面原子间距. 可见, 对于尺度较大
的流动体系, 3D模拟相对 2D要计算非常多的粒子数, 
对于本文的模拟体系, 2D和 3D模拟粒子数对比如表
3所示.  

表 3  相同Kn时 2D和 3D模拟粒子数对比(壁面原子数Nw, 
2D: 2490, 3D: 1033350) 

Kn 0.009 0.017 0.037 0.056 0.072 0.084 0.10 0.116
2D 15000 7000 3000 2000 1500 1200 1000 800 
3D 3223840 1504460 644770 429850 322380 257900 214920 171940 

 
采用Link-cell方法时, 分子动力学模拟计算粒子

受力每步需计算粒子对数量NP为 
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其中, cut/M H r≈ 为模拟体系单方向 cell 数目. 在分
子动力学模拟分子受力计算中, 2DMD模拟因只计算
2个方向的作用力会比 3DMD模拟节省 1/3的计算量. 
以本文 3000个分子的 2DMD模拟算例为例, 其计算
量约为 3DMD模拟的 1/2000.  

4  模拟结果与讨论 

4.1  流动速度分布 

图 3为模拟Couette流动沿 x方向的速度分布. Kn 
= 0.009~0.116, 由稀薄气体动力学理论可知流动处于
滑移区. 在我们的 2DMD模拟中, 气体流动速度在通
道中间的大部分区域呈线性分布, 和 Navier-Stokes
连续性方程的预测相同. 但是, 在靠近壁面附件大约
为一个分子平均自由程的区域, 速度分布偏离线性
分布 , 连续性假定不再适用 , 这一区域常称为
Knudsen 层. 气体流动和壁面间存在着明显的速度差, 
即速度滑移. 速度滑移的大小和 Kn 有关, Kn 越大, 
速度滑移也越大.  

4.2  滑移边界条件 

通过对主流区速度分布的线性区延长 , 可以得
到不同 Kn时的滑移长度, 如图 4所示. 很明显, 无量
纲滑移长度和Kn成线性关系, 和(14)式揭示的线性滑
移规律相符合. 拟合ls-Kn线性关系的斜率, 可以计算
气体流动的滑移系数, 本文获得氩气在 273 K光滑铂
表面的滑移系数为 9.14, 和Yamamoto在 300 K时三维
分子动力学模拟的计算结果 9.5比较接近[13] .  
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图 3  Couette流动的速度分布 

 
 

图 4  不同 Kn时的无量纲滑移长度 
 
4.3  壁面入射和反射分子的速度分布 

根据前述气体分子运动理论和动量协调系数的

定义, 理论上可以得到壁面反射气体分子平行于壁
面方向的速度分布函数fout(v)为 
 out out in in M w( ) (1 ) ( ) ( )f v u f v u f v uς ς− = − − + − ,(21) 

式中, fin为入射分子的速度分布函数, fM为漫反射速

度分布函数((6)式). uout, uin, uw分别为反射分子、入射

分子和壁面的宏观速度, 并有uw = (uout+uin)/2. 对于
Kn = 0.056的二维气体流动, 入射和反射气体分子的
速度分布模拟统计和(21)式理论预测的对比如图 5所
示, 二者符合得很好.  

5  结论 
(1) 以平衡状态气体分子速度分布函数为基础, 

得到了二维体系分子平均速率、平均碰撞频率、平均

自由程和动力黏度的理论形式. 
(2) 推导了二维气体流动体系的滑移边界条件, 

它和三维Maxwell滑移边界条件具有相同的形式, 但
是需要采用二维体系定义的物理参数. 

 
图 5  入射和反射分子的速度分布 

 
(3) 2DMD模拟方法应用于微通道滑移流动研究, 

在模拟反映的条件下同微尺度气体流动规律一致 , 
可以减少计算量并增大模拟尺度.  
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