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摘要  复杂流动中的多尺度结构对理论和工程研究都是巨大的挑战, 而多尺度方法也成为其必然的选
择. 粒子方法(particle method, PM)是多尺度方法的理想组件和有力的研究手段. 以此为背景, 从拟颗粒
模拟出发, 比较了一些粒子方法在模拟中的精度和效率, 综述了不同粒子方法在复杂流动多尺度模拟
中的作用, 介绍了基础和应用研究上的一些进展, 并对今后的研究方向进行了展望. 
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工业过程和自然界的流动现象实际上大多属于

复杂流动, 多相流、多组分、湍流和非牛顿流普遍存
在 . 它们千变万化的行为已成为复杂性研究关注的
热点, 并为它提供了非常不错的实验对象. 而同时它
们也困扰着相关的工程领域 , 使从实验室到工业过
程的放大或规模化过程缺乏理论指导和模拟手段 . 
而在很大程度上 , 这种复杂性和尺度效应是复杂流
动中动态结构的多尺度性质所决定的 . 仅从微观上
描述这些结构即使可能也是不经济的 , 而仅从宏观
上描述显然也是不够的 , 这样多尺度方法就自然成
为处理这种复杂性的切实手段 . 多尺度方法总体上
在 20世纪 90年代后才引起广泛关注, 目前它的应用
也还相当有限. 单尺度方法现在依然流行, 但它们不
仅会掩盖所考虑尺度之下结构的效应也会抹平大尺

度上的结构, 从而造成显著的误差, 特别是对于那些
对结构敏感的传递和反应过程. 按照文献[1]的划分, 
多尺度方法大致有 3 种类型: 描述型, 即在同一模拟
的不同时空区域采用不同尺度的描述; 关联型, 即由
小尺度模拟为上一尺度的模拟提供本构关系; 变分
型 , 即不同尺度上的模型通过稳定性条件相关联给
出系统的总体描述. 按上述顺序, 它们的侧重点也从
数值方法转向系统机理的理论阐述 . 其中关联型方
法的历史相对较长 , 如通过分子动力学 (molecular 
dynamics, MD)模拟测量流体物性作为Navier-Stokes 
(N-S)方程数值求解的参量来预测多孔介质的渗透率
就已体现了它的基本思想 . 大涡模拟 (large eddy 
simulation, LES[2])和雷诺应力模型也是这方面的典
型实例. 但近来尝试最多的还是描述型方法, 如MD
模拟与有限元计算相结合描述材料中裂纹的发展[3~5]

和微流动过程 [6,7]. 变分型方法还很不成熟 , 但我们
相信它对复杂性研究有着更深远的意义 , 当然它的

发展还依赖于通过其他多尺度方法积累的认识 . 对
气固两相流, 能量最小多尺度模型(energy minimiza-
tion multi-scale, EMMS[8,1])是这一类型中比较典型的
实例.  

虽然多尺度方法提供了处理复杂性的一个合理

框架 , 其成功还依赖于不同尺度上的模型组件的优
劣. 对此, 所谓的粒子方法(particle methods, PMs)是
很有吸引力的候选组件 , 而拟颗粒模拟(pseudo-par- 
ticle modeling, PPM)[9,10]等方法就是这方面的具体实

例. 这将是本文讨论的重点.  

1  粒子方法与复杂流动的多尺度模拟 
PM 是计算力学和计算化学, 特别是复杂流动模

拟的一类新方法 . 它们从大量离散粒子的运动和相
互作用中重构连续介质的行为. 巧合的是, PM 也建

立在不同尺度上, 这至少为它们与多尺度模型的“无
缝”耦合提供了结构上的便利. 与描述型方法中传统
的粒子-连续介质耦合相比, 采用不同 PM 的粒子-粒
子耦合由于物理模型的相近本质而更加自恰和灵活.  

在微尺度上, 粒子主要呈现分子属性, 即有显著
的热运动并以简单的保守力相互作用 . 像压力和黏
度这样的连续介质属性需要对许多粒子进行积分统

计才能获得 . 分子动力学模拟 (molecular dynamics, 
MD[11,12]) 可能是微观上最早出现的PM, 现在也可看
作是各种PM的一个原型. 在宏观上, 粒子可大致被
看作物质微元的拉格朗日(Lagrange)表达, 粒子间的
应力和能量耗散与它们的状态变量相关 . 其典型例
子是光滑粒子动力学(smoothed particle hydrodynam-
ics, SPH[13~16]), 移动粒子半隐式方法(moving particle 
semi-implicit, MPS[17,18])一定意义上也属此类. 而在
位于两者之间的介观尺度上 , 有耗散粒子动力学
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(dissipative particle dynamics, DPD[19])及其后续发展
的一些模型(参见文献[20,21]). 这类粒子既有热运动
又耗散能量, 大致可认为是分子团的一种物理模型.  

PM在多尺度模拟中的作用可用图 1来说明. PM
最显著的优势是数值方法上的简单性和并行性 , 特
别是对传统连续介质计算流体力学 (computational 
fluid dynamics, CFD)具有挑战性的复杂流动而言, 如
间断性、自由表面、多体运动边界、大变形、裂纹和

非牛顿流等 . 即便由于VOF(volume of fluid[22])、
ALE(arbitrary Lagrangian-Euler[23]) 、 虚 拟 区 域

(fictitious domain[24])、界面跟踪 (front-tracking[25,26])
和水平集(level set, 参见文献[27])等技术的发展, 经
典的有限差分和有限元等数值方法已有了长足的进

步, PM 的方便性依然很有吸引力. 对描述型方法来
说, PM提供了从微观到宏观不同尺度的统一形式的
物理描述手段 , 将极大地方便这类多尺度方法的具
体实现, 特别是对与流动耦合的复杂物理化学过程, 
如流动变形中的相界面上的相变过程. 

当然总的来说, PM 的计算量都比较大, 但对微
观和一些介观(如超微颗粒和高聚物胶团等)的结构
与行为的描述来说 , 由于没有“天然”的连续介质模
型, 它们几乎是自然的选择. 实际上随着纳米材料的

广泛应用和微制造技术的出现 , 工程上对所处理体
系的微观和介观特性也越来越关注 , 已不再局限于
传统的颗粒、液滴和气泡表面等的传递和反应过程. 
可见对关联型方法来说, PM 也非常重要, 因为上一
尺度需要的本构关系来自对下一尺度的封闭的统计

描述 , 但到目前为止理论推导还只在相当简单的系
统上取得了成功, 如一般气体的状态方程等. 这里的
一个实质性困难在于: 对平衡或准平衡系统来说, 这
种描述只需要少数几个变量; 而对于复杂流动中典
型的非线性系统而言 , 对平衡态的远离使统计行为
的自由度, 亦即描述中需要的独立变量数急剧增加. 
这时模拟对于实验的优势在于其结果的任何细节都

能详尽而无干扰地加以研究 . 特别是我们能采用简
化或理想的系统进行“数字实验”并依然保证结果具

有清楚的物理意义 , 这样就提供了一条逐步探索复
杂性的道路 . 而这对物理实验来说是不可能或非常
昂贵的.  

对变分型方法来说, PM 也是探索多尺度结构形

成的统一机理的有力手段, 特别是在微观上. 聚式流 

  

 
 

图 1  粒子方法在复杂流动多尺度模拟中的作用 

842   www.scichina.com 



 
 
 
 
 
 
 
评 述  第 50 卷 第 9 期  2005 年 5 月   

 
态化系统是复杂流动呈现强非线性的典型实例 [28]. 
研究该系统的一个显著困难是不同尺度的结构间没

有足够的尺度分隔, 从而使统计处理相当困难, 小尺
度上的统计性质还存在很大涨落时 , 大尺度上的结
构已经开始呈现了 , 因此关联型多尺度方法难以应
用而需要采用变分型方法. 采用PM, 我们已初步发
现颗粒流体系统中宏观上的流体动力学复杂性可以

追溯到连续介质假设能够成立的尺度之下 [10,29], 并
且在那里已能找到变分型方法所需的稳定性条件[29].  

当然, PM本来并不是为了探索复杂性或为了构
成多尺度方法而提出的, 因此还有很大的改进余地. 
我们从 1996 年开始探索PPM和宏观拟颗粒模拟
(macro-scale pseudo-particle modeling[30,31] MaPPM)正
是希望通过结合已有方法的优势找到更适合多尺度

模拟的PM.  

2  拟颗粒模拟——探索复杂性的手段 
PPM是结合直接模拟蒙特卡洛(direct simulation 

Monte-Carlo, DSMC[32]; 参见[33]的评论)和MD模拟
提出的一种颗粒流体系统微观模拟方法. 如图 2所示, 
每个拟颗粒(pseudo-particle, PP)具有 4 个属性: 质量
(mf), 直径 (df), 位置(P)和速度(v), 其中mf和df 可以
是模拟中的常量. 在每一步中, 所有PP按统一的时间
步长独立运动, 并可能承受外力. 在每一步结束时, 
如果两个 PP间的距离 |P1−P2|小于其半径之和
(d1+d2)/2, 并且P1−P2和v1−v2的内积为负 , 则它们将
像两个刚性圆球一样碰撞, 即 
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其中 e 是恢复系数, 但一般 PP 间的碰撞是完全弹性
的, 即取 e=1. PP按新的速度移动到新的位置并以此
循环. 碰撞处理的顺序是在算法中预先给定的, 但能
保证它们发生的空间均匀性和各向同性.  

2.1  物理背景和与其他 PM的比较 

PPM对从源头上探索复杂流动的机理是理想的
方法. 归根到底, 流动行为的复杂性决定于微观上的
两种因素: 大量流体分子的相对位移和相互作用. 作
为对文献[1]指出的复杂系统中普遍特征的印证, 我
们注意到: 在两种机制相互竞争因而必定相互协调

时, 复杂结构和复杂行为最容易被观察到, 如乳液系
统和所谓的软物质(包括生物系统); 而如果是分子的
位移或者分子间相互作用占主导地位时(前者如稀薄
气体, 后者如单晶体), 在粒子排布上的复杂性就不
显著. 大多数PM显式地含有这两种机制, 这在数值
计算中可视为算子分裂 , 但在PPM中具有更明确和
更简洁的物理意义.  
 

 
 

图 2  拟颗粒模拟中的颗粒流体系统 
 

显然, PPM的碰撞动力学和硬球MD的相同, 故
其质量、动量和能量守恒都能达到机器的字长精度; 
但它的碰撞搜索过程却与软球MD的相同 , 而硬球
MD的碰撞搜索过程是相当耗时且难以实现并行处理
的. 实际上, 这种处理背后蕴涵的物理模型和MD有
很大的差别, 而更类似于DSMC模型, 但它与DSMC
的本质区别是后者的碰撞遵循设定的统计规律 , 这
些规律只在很少的情况才直接反映真实的物理过程, 
如稀薄气体. 在其他情况下, 尽管DSMC也能正确地
复现宏观的流体动力学行为 , 但从分子运动形成流
动的自然过程却被掩盖了, 代之以一种人为的过程. 
对于其他一些PM也是这样 , 比如在格子波尔兹曼
(LBM[34])和格子气自动机(LGA[35])中, 微观物理图景
的人为简化更加明显 . 而PPM中的PP则可以视为理
想的物理粒子, 就像其他常用的模型粒子, 如硬球分
子及Lennard-Jones 分子一样. 其粒子碰撞过程基本
上是确定性的, 取决于每个邻近粒子的具体状态, 并
且在物理上是合理的. 波尔兹曼方程(稀薄条件下)和
H-定理等统计规律也是从更小的尺度上复现出来 , 
而不是预先设定.  

PP与真实分子在流体动力学行为方面的物理一
致性已从不同方面都得到了证实. 定性上, 我们注意
到该模型允许速度较快的PP在碰撞时相互接近, 这
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与具有较高动能的分子碰撞截面收缩非常一致 . 在
稠密气体的平衡态模拟中, PPM成功产生了PP速度自
相关函数的长时尾现象 [10], 它表明邻近粒子的速度
与位置是相关的 , 而这在统计处理中通常认为是相
互独立的 . 这反映出流体在分子尺度上就已经有了
明显的流体动力学行为的痕迹.  

其他证据来自对PP流体的统计物性, 这也是决
定模型有效性的关键问题 . 这在早前已从理论上进
行了评价  

1), 虽然只是很初步的. 最近我们又对此进
行了系统的模拟测量, 一些初步的结果已经报道 [36] . 
图 3 是在不同强度(g)的重力作用下的平面Poiseuille
流随时间的发展过程 . 其中的无滑移边界条件是通
过使PP碰壁原路返回而实现的. 正如牛顿流体所表
现的那样, 最后的流型呈抛物线型, 测得的动力学黏
度 (见图 4)与平均流速(Vm)无关. 图 5 显示了 2D和
3D的PP流体的可压缩性因子, 由此可得状态方程的表
达式为p=4ηZv0

2/π, 其中约化单位量取如下值: df =2, 
mf =1, 时间步长Δt =1. 表达式中v0是PP脉动的均方 

根速度. 基于上述结果, PP流体的性质就可以对应到
所模拟的物理流体. 虽然为显示更复杂流体的性质, 
要给 PP 粒子加入新的属性, 但我们注意到简单的牛
顿流体就足以产生复杂的流动. 

2.2  拟颗粒与固体颗粒间的作用方式 

作为一种PM, PPM将固体颗粒离散为一群受约
束的PP, 它们同样与自由流体PP作用, 只是所受的撞
击不是“立即生效”, 而是先对整个颗粒求和, 再按刚
体动力学分配到每个组成粒子. MD模拟[37]预示如果

这些粒子的排列能形成一定的粗糙度 , 无滑移边界
条件就能自然满足. 但这种方式不能保证动能守恒. 
另一个办法是直接处理流体PP和表面由受约束的光
滑PP组成的固体颗粒的碰撞, 这样固体颗粒的速度、
角速度(vs, ωs)和流体的速度(vf) 就能由动量、角动量
及动能守恒方程解出. 

 
图 3  平面 Poiseuille流形成过程的拟颗粒模拟 

                     
1) 葛蔚. 流态化系统的多尺度计算机模拟. 哈尔滨工业大学博士学位论文, 1998 
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图 4  模拟中测量的PP流体的运动黏度νf = μf/ρf 

 

 
 

图 5  PP流体的可压缩性因子 
 

但是要用受约束的PP精确表示颗粒的轮廓, 颗
粒必须比流体PP大得多, 可能已明显超过流场描述
的精度要求从而增加了计算量 . 这时最好还是用光
滑曲线描述颗粒的轮廓 , 从而必须考虑接触点上的
切向力或摩擦力, 以保证无滑移边界条件. 因为流体
PP按定义是不带旋转的, 在与颗粒的碰撞中将它们
处理为质点是简单而合理的 . 这样它们之间的相对
速度vf−v s−ω s×(P f−P s)在碰撞前后应该是反对称的, 
并能保证动量守恒. 与角动量和动能守恒相结合, 可
建立一个封闭的二次方程组 ,  而它的一个解是
ωs1=−ωs0, 这是不合理的, 应被排除, 这样两个粒子 

碰撞后的速度就能被惟一确定了1). 
实际上 , 前面的讨论与多尺度模拟中的一个中

心问题—不同尺度间的关联密切相关 . 通过无滑
移边界条件的合理实现, PP 的微观运动和颗粒的宏
观运动就在物理上一致地关联起来了 . 所以颗粒流
体系统的 PPM 模拟是一种典型的 PM 多尺度计算. 
目前我们正在尝试含有胶体颗粒、复杂聚合物分子和

PP的三尺度 PM计算.  

2.3  PPＭ在颗粒-流体系统微观模拟中的应用 

进行 PPM 模拟和做物理实验非常相似. 显然, 
对这样一个精细的方法 , 即便是对单颗粒绕流这样
的问题其计算量也是相当大的. 因而, 仔细地挑选和
优化模拟参数成了 PPM 模拟计算成功的一个重要因
素 . 模拟中通常会遇到比可优化的参数更多的约束
和限制 , 从而不得不忽略或放松一些次要的限制条
件. 例如, 对不可压缩流, 只要马赫数 Ma 远小于 1, 
其值可以放得很大. 优化的结果通常是 PP 只比固体
颗粒小一至二个数量级, 因此, 转换成有量纲值后, 
PP 要比实际的分子大得多, 就此而言, 它们不是几
何和计算意义上的分子. 实际上, 与此优化相对应的
物理过程是用一个简单的系统 , 即一个粒子数更少
的系统, 来模拟真实的系统. 其代价是流动行为的较
大涨落和不可避免的计算误差引起的背景噪声的出

现. 与连续方法中的数值误差相比, 这种误差具有清
晰的物理意义 , 它反映了微观尺度上分子随机运动
的残余. 由于各种守恒量都保持到机器字长的精度, 
误差能得到很好的控制, 因而算法的鲁棒性很好. 只
要有足够的计算能力, PP 的大小和模拟误差的降低
理论上是没有限制的.  

PPM中的拉格朗日处理方式有一个独特优势 : 
动量传递过程中自然耦合了质量和能量的传递而无

需额外的计算 , 所有过程都可以从分子水平上进行
研究. 然而, 作为一种物理模型, 传质系数是PP的状
态函数 , 这就在模拟参数的选择时又增加了一个约
束, 因而也限制了其应用范围. 一种初步的解决方法
是PP除了承担它们在PPM中原有的“任务”外, 还作
为每种传递组分的承载体 . 每次碰撞的质量传递量
与两个粒子上每种组分的浓度有关, 比如对粒子(1, 
2), 传递量为δ Ci,1 2=ki(Ci,1−Ci,2), 其中Ci和ki分别是

组分 i的相对浓度和碰撞质量传递系数 .  通过调整 

                       
1) 李廷华. 拟颗粒的物性统计及其在颗粒流体系统模拟中的应用. 中国科学院过程工程研究所硕士学位论文, 2004 
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ki可以得到合乎要求的传质速率. 事实上, 我们最近
的尝试表明传热和反应流也可用非常类似的方法.  

作为示例, 我们模拟了较大颗粒的流化现象, 所
用气体的密度与常温常压下的空气相近而黏度很高. 
设传质组分“a”在固体颗粒中的浓度恒为Ca. 流场中
Ca的动态分布如图 6所示. 随着组分从固体颗粒表面
释放, 扩散到流体中并随之对流, 该组分逐渐集中到
密相中, 因为那里的固体颗粒密度较高, 滑移速度也
较小. 这种不均匀实际上降低了整体的传质速率, 因
为在密相中的浓度梯度小, 在稀相中又缺乏供给源, 
即固体颗粒. 但我们也能发现团聚物(如图 6 中圆圈
和箭头所示)引起的两相间强烈的质量交换现象, 而
这又加强了质量的传递. 因此, 正是这两种因素的竞
争决定了采用流化床能否促进传质过程 , 这样对预
测性模拟来说, 抓住详细的动态流动结构就至关重要. 

该模拟在装有 1.13 GHz Intel PⅢ CPU 的 HP 
DL360 服务器上完成, 每周约能执行 50 万步. 由于
PP 的脉动较强烈, 每个粒子周围的流场无法得到满
意的分辨率, 这只能借助并行计算才能实现. 但是仅
用了 50 万个 PP, 就能比较合理地复现固体颗粒的局
部行为. 实际上, 模拟中观察到的 U-型和倒 U-型团
聚物在定性上与激光片光源在并流上行气-固流动中 

的测量相符[38]. 从数值模拟的角度看, 这一结果有些
出人意料, 但从物理的角度看, 这自然可以看作是PP
在远小于基于分子混沌假设的统计所预测的尺度上

已经开始表现出集体行为、或者说流动行为的明显 
迹象. 因此, 问题是我们是否能从分子水平上直接解
释宏观的流体行为, 而不是首先通过连续介质描述. 
PPM模拟中揭示的接近分子水平的细节 , 从数值模
拟的角度看是导致其效率低下的不受欢迎的副产品, 
而对这种可能性的探究来说 , 就变成了其他采用统
计处理的PM方法 , 如DSMC和LBM等 , 所无法提供
的非常有价值的信息. 利用这个有力的工具, 我们最
近检验了EMMS模型中稳定性条件的适用性 , 并在
研究局部和瞬时占主导作用的颗粒和流体运动趋势

如何通过形成多尺度不均匀结构达到全局和长期的

协调中得到了重要的结果 [29], 这为自恰地关联分子
和宏观尺度的行为预示了一种有希望的方法.  

3  宏观拟颗粒模拟及其他相关粒子方法 
如果说微观 PM更适合研究复杂流动的机理, 那

么宏观 PM 在大多数情况下为工程应用提供了更直

接的接口. 它们遇到的困难主要是技术上的, 即我们
更关心其数值算法的精度、稳定性和效率等. 下面的

 

 
图 6  模拟得到的一种从颗粒表面释放的气体组分“a”的分布 

截图对应的时间自t=3.0×106, 每帧间隔为 20000时间步 
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讨论将局限于 MaPPM 类型的 PM, 它可以看作对
SPH的扩展.  

MaPPM 的数学基础是将流体力学中所含的算
子, 如梯度、散度和Laplace算子, 表达为邻近点(粒子)
间方向导数可叠加的加权平均形式. 如表 1所总结的, 
由此可系统地推导出许多离散格式. 具体来说, 被加
权的函数可以是fi, fi−fa或fi + fa, 分别记为I, N和P. 其
中f 和 a分别是所考虑的函数和点, 而i表示相邻点.
而权函数, 或称“核”可以被求 0 到 2 阶的导数. 权函
数的形式是另一重要因素, 初步研究显示 [39]高阶连

续的样条一般是不错的选择 . 这里我们将对几种典
型格式的表现作一比较 , 统一采用作用域为 r = 
|rai|<R的 5段样条为权函数[40]: 
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其中 s=3r/R, 而 A是为满足下式而设的归一系数:  

( )d 1.
r R

W
<

=∫ r v  

在二维算例中其值为 63/478 π . 但在实际计算中, 这
一积分只局限于少量邻近粒子而dv被离散为 mfi/ρi. 
 

表 1  MaPPM中梯度和 Laplace算子的不同格式 
算子 格式 表达式 

N0 2
( )ia

iai
i

f W rD
rρ∑ r  

N1 
( )ia

iai
i

f W r
rρ
′−∑ r  

I0 2
( )i

iai
i

f W rD
rρ∑ r  

I1 
( )i

iai
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f W r
rρ
′−∑ r  
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( )i a

iai
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f f W rD
rρ

+∑ r  

af∇  

P1 
( )i i

iai
i

f f W r
rρ
′− −∑ r  

MPS 2
( )2

( )
ia

i
i

f W rD
r W r

∑ ∑
 

MaP 2
( ) ( )ia

iai
i

f W rD
rρ

∇
⋅∑ r  afΔ a)

SPH 
( )2 ia

i
i

f W r
rρ
′−∑  

a) Laplace算子还有许多其他格式, 这里的 3种格式分别按采用

它们的模型命名. MaP中 ( )iaf∇ 的离散格式为 N0, 但其他格式以后也

应能被考虑  

为修正数值误差, “核”的归一直接通过设 

f1 i
iai

i

m
A W

ρ
= ∑  

实现. 由此获得的各格式的表达见表 2, 其中mf ≡ 1, 
R ≡ 1.  

将 Navier-Stokes 方程按上述各格式离散后, 流
体又被表示为大量粒子, 即宏观拟颗粒(MaPP), 相邻
的 MaPP 间有与它们的速度差相关的剪切应力和与
密度差相关的正应力 , 这分别与连续介质描述中的
黏性和压强相对应. 以 N0-SPH 格式为例, 对弱可压
缩的正压牛顿流体, MaPP的运动方程为 

2

2

2
( )2 ,

a

ai ia
ia

a ii iai

cV g v V V

W Vc Wg D v
rr

ρ
ρ

ρ ρ

= − ∇ + Δ →

′
= − −∑ ∑r r

 

其中c是流体的等温声速, c2=p/ρ. 因此, 与LES中的
涡方法(vortex methods[41~43])等其他一些宏观PM不同, 
MaPPM 依然可以被解释为分子从物理上粗粒化的
结果 [44], 尽管它起源于对连续的流体力学方程的
Lagrange型离散. 我们认为对于描述宏微观间有强耦
合的复杂物理过程, 如对相界面上的传递过程, 这是
一种潜在的优势, 因为这时可能需要不同PM间的耦
合.  

我们通过平面Poiseuille流和由均匀重力场驱动
的无限正交圆柱阵列的绕流对上述模型进行了模拟

检验. 每次模拟采用不同的流速、流场大小(W, H)和
宏观PP直径(df). 对后一算例, 模拟的实际上只是流
场的最小重复单元. 以前在MaPPM的一种特殊形式
[45] (这里命名为MaP)的模拟中, 壁面和圆柱由冻结
的流体颗粒组成 , 无滑移边界条件通过赋予这些粒
子镜像速度来保证. 模拟参数和主要结果在图 7中进
行了总结 . 模拟结果分别与公认的层流分析解和相
应的绕流成束圆柱的实验结果进行了比较[46].  

可以发现少量格式在几乎所有算例中都表现较

好 , 而总体来说大多数模拟中的流速低于理论或实
验值, 这归因于数值黏性和非真实的MaPP随机脉动
造成的较高的有效黏性. 一个不希望看到的性质是, 
这种误差看起来是在流动发展到一定程度后突然发

生的. 很多情况下平均流速(Vm)会偏离平稳光滑的增
长而出现明显的脉动甚至降低. 同时当压力(p)较高
时, 流体甚至会表现出一些弹性, 在一些不成功的算
例中, 它使Vm在零附近波动. 但当剪切率较高时, 如  
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图 7  平面Poiseuille流和无限大空间中的圆柱阵列绕流的平均流速(Vm) 
不同格式的结果均与与理论或实验值(见图中的横线)比较. 部分格式的结果因为很差而未列出. (a) 平面Poiseuille流, H =6, W =40, df=0.4,  

g=1e-9, v=1.39e-4, p=7.22e-5; (b) 平面Poiseuille流H=6, W=20, df=0.2, g=1e-9, v=3.46e-5, p=2.89e-4; (c) 圆柱阵列绕流, H =W =10, ds=6, 
df=0.2, g=1e-8, v=3.46e-5, p=2.89e-4; (d) 圆柱阵列绕流, H =W=10, ds=6, df=0.2, g=2e-8, v=3.46e-5, p=2.89e-4 

 
图 7(d)所示, 近壁处会发生剪切变薄, 而Vm会高于理

论值. 与传统CFD方法一样, 这种误差的根源是流体
粒子和时间步长的大小有限 , 而这似乎是无法避免
的.  

总体上, 格式 I1-MaP 比 N1-MPS, N1-SPH 和
N0-SPH 等其他可用的格式稍好一些, 尽管其表现与
具体算例密切相关. 但 I1-MaP 的计算量也明显要高
一些, 因为 Laplace 算子是从散度间接算得的. 实际
上我们必须承认, 目前对简单流动, 宏观 PM 在精度
和效率上还远不及传统的 CFD 方法. 但与后者得到
的大量改进相比, 前者还几乎没有被深入研究过, 因
此可以乐观地估计其未来的发展 . 例如通过动理学
理论可以从物理上对流体离散后的数值误差和有效

黏性进行估计. 
当然, 宏观模拟也可采用介观或微观方法, 其中

LBM和DPD是最有竞争力的选择 . 作为一种基于格

子的方法, LBM可用简单、守恒、易于并行的算法实
现. 这种介观粒子尽管具有随机性, 但计算效率仍很
高. 特别是非均匀网格 [47]和多重网格技术 [48]能明显

提高计算复杂流动的效率 , 并已应用到具有工业应
用价值的模拟中, 如搅拌槽的模拟[49]. 通过大量的格
点 , 它还能简单而又高分辨率地描述复杂的几何形
状. 但格子方式也带来严重的制约. 除了缺乏伽利略
不变性, LBM高效率的另一个代价是在伴随流场计
算得到的介观粒子分布信息还不足以复现能代替唯

象描述的复杂流动行为的物理机制. 例如, LBM中的
表面张力和相变模型并未比传统CFD有实质的改进
[50,51]. 而对质量、动量和能量传递耦合的问题, 特别
是当材料物性有显著变化时, LBM的物理本质还可
能使它比纯粹的宏观方法更不灵活 . 因此尽管气液
或液液体系已有多种LBM实现 [52,53], 它并不是这方
面最有优势的方法[51].  
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这些不足对格子方法有共性, 并与非格子方法, 
如MaPPM和DPD形成了鲜明对比. 改进的DPD模型
[54,21]的诱人之处是在粒子作用中自恰地引入了热脉

动 , 这对未知物性的复杂流体和布朗运动等的介观
模拟是重要的. 但对简单流体的宏观模拟(未必是简
单流动), 没有显式地引入脉动的模型能获得更高的
效率和精度 , 如MaPPM. 尽管在绕球和绕圆柱等经
典的模拟算例中DPD复现了典型的牛顿流体行为[55], 
但直接的模拟参数和流体物性间的精确对应依然相

当困难, 特别是对高度非平衡的过程. 实际上, 耗散
粒子很难表现出简单的流体物性 [56], 这对广泛的工
程应用来说可能是一个主要障碍.  

4  粒子模拟的通用并行计算 
从实际考虑 , 计算量总是各种粒子方法的主要

限制. 所幸PM的算法是内在并行的, 即粒子间的作
用是局部和可叠加的 . 这对空间分解的大规模并行
处理(massive parallel processing, MPP)是最合适的, 
而且能用优化的通用软件和专门硬件来实现 . 它能
将最终用户从大量编程工作中解放出来并提高计算

效率[57,45].  
对于粒子模拟的通用软件平台 , 比较理想的方

式是用户可通过脚本描述其应用实例和选用的模型

与算法. 它一般是从终端以客户-服务器方式将几何
和物理数据以及对问题的其他描述一起传到 MPP 系
统上的. 安装在 MPP 系统上的解释器负责解读脚本, 
调用前处理程序产生初始数据并分配给各计算节点. 
同时动态链接算法与模型库(可采用面向对象设计和
模板技术)中的程序框架和模块被当场编译成求解器. 
通过这种方法 , 平台的通用性和效率均能得到较好
的保证. 后处理程序也能在 MPP 系统上并行, 因而
可以将分析后的数据传回终端 , 这样就减少了网络
的负载.  

求解器可采用主从模式. 从节点(通常有大量成
阵列的节点)负责计算由主节点分配的被模拟系统的
某个空间区域 . 负载信息和全局统计结果上传到主
节点 , 主节点然后向从节点发出调整其计算区域或
(和)控制操作的指令. 实际上长程作用也可看作是一
种特殊的控制方式 . 由于负载平衡总会带来相当的
通讯和计算开销 , 它最好是在负载不平衡性超过一
定阀值后再进行, 所以应该不是很频繁的. 为了精确
和高效 , 可以用矩阵描述从节点内子区域上的负载
分布, 而非一个整体的负载信息, 而负载调整的幅度

被圆整到这些子区域的边界上. 
 

 
 

图 8  104个固体颗粒在 2.4×106个拟颗粒组成的流体中 
流化的拟颗粒模拟 

Res=0.83; Re=115 (相对于管壁内径); ρs/ρg=443 
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图 9  无边界颗粒悬浮的流场细节(原图见文献[58]) 
左: 整个模拟流场; 右: 加框处的局部放大. 从颗粒中心出发的箭头表示颗粒速度的方向, 其长度表示速度模值. 流场中的箭头代
表其尾部处流速的方向而当地的背景色代表其大小. 图中虚线指示: a, 颗粒通过“追尾”现象形成团聚; b, 聚团与稀相的界面 

 
在开发此平台的过程中 , 其并行计算的可扩展

性在PPM和MaPPM模拟中都得到了证实. 我们采用
PPM模型, 通过 16 个处理器的一维区域分解并行计
算1), 实现了 104固体颗粒和 106 PP的流态化2), 并显

示了实验中能观察到的典型的多尺度结构(图 8). 而
采用MaPPM模拟了 1024个固体颗粒从初始的均匀分
布产生团聚的过程, 其中流体由约 5×106个MaPP组
成 [58] . 模拟最多用了 1024 个处理器, 区域分解的 

                      
1) 王小伟, 张家元, 葛蔚, 等. 颗粒流体系统 PPM模拟的并行计算 
2) 张家元. 两相流及颗粒流的离散模拟与应用. 中国科学院过程工程研究所博士学位论文, 2004 
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粒度很细并采用了动态负载平衡 [59], 但其效率仍基
本随处理器数目线性增长. 图 9 是文献[58]中模拟结
果的截图 , 其模拟的分辨率超过双流体模型两个量
级以上 , 亦即图示的整个模拟区域相当于双流体模
型处理的一个计算网格. 虽然MaPPM目前只在简单
流动中定量检验过 , 但我们发现所模拟的团聚过程
是合理的. 在第 2节我们已采用PPM复现了均匀悬浮
失稳后形成团聚物的过程 [10], 而现在获得了详细的
流场信息后 , 我们还能比较明确地鉴别出单个的团
聚物. 如图 9 中的封闭虚线所示, 其界面上流速存在
显著的梯度 , 即团聚物像河流中的沙洲一样被主流
区域分割 . 正如低Reynolds数流体力学 [60]中描述的

那样 , 流动的不稳定性会使后面的颗粒掉进前面颗
粒的尾涡中, 而这是团聚物形成的典型途径. 图 9 中
多处能观察到这个现象, 如U形虚线所示处. 

对此动态过程的进一步分析能告诉我们更多关

于颗粒流体系统中多尺度结构形成机理的信息 , 并
量化这些非均匀结构的统计性质, 即本构关系(甚至
在宏观尺度之上). 而很多传统模拟方法, 如双流体
模型 [61,62]和离散颗粒模型 [63,64]目前处理的就是这一

尺度, 但借用了均匀系统中的经验本构关系, 如相间
曳力系数[65,66]. PM正好能用来提高传统方法的精度
并将它们引入关联型多尺度方法领域.  

5  结论与展望 
多尺度结构是复杂系统的显著特征 , 而相应过

程的放大或小型化有必要采用多尺度模拟 , 粒子方
法(PM)是其不同尺度模型的合适选择.  

在经典物理学能适用的整个范围内 , 分子动力
学(MD)模型处于最基本的层次, 它最适合复杂流体
在埃(Angstrom)量级尺度的过程, 如聚合物乳液中胶
束的形成 [67]. 而流体力学行为的起源一般可追溯到
纳米尺度, 对此, 直接模拟Monte Carlo(DSMC)和拟
颗粒模拟(PPM)分别适合稀薄和稠密的气体, 而耗散
粒子动力学(DPD)适合复杂流体, 如聚合物. 连续介
质模型不足以描述的微流动[68]应该是它们很有前景

的应用领域. 在亚微米尺度, 一般要考虑引起布朗运
动的分子运动的涨落 , 对此格子Boltzmann(LBM)和
DPD方法从分辨率和效率的平衡上考虑更胜一筹 . 
但问题是在很多情况下这两种方法中蕴涵的介观物

理机制对复现典型的流动行为来说分别是太简单或

太复杂了 , 因此它们要在这个尺度上更广泛地应用
尚待更多改进 . 在微米尺度以上传统的流体动力学

描述一般是有效的 , 因此宏观粒子方法 , 如MaPPM
类型的, 对有复杂和动态间断性的流动更有优势, 而
LBM更适合复杂边界条件下的低Reynolds数流动(如
多孔介质中的流动)和颗粒流体悬浮 [69,70]. 但与传统
CFD方法相比 , 其精度和效率的提高还有很大的潜
力待挖掘. 

当然一种PM也可用于它不常用的方面. 当介观
或宏观模拟缺乏合适的本构关系时总是可以借助微

观方法. 而实际上宏观方法也可应用于微观尺度, 因
为物理上各种粒子总是可以被看作某种(复杂的)分
子并作统计力学处理 [71] . 这也预示着可能存在一种
通过系统地改变一些参数就能应用于多个尺度的广

阔范围的“通用粒子”. 虽然这一前景还比较遥远, 但
借用其他PM的优势是改进一种PM、扩大其应用范围
的切实途径. 如应用DPD的热耗散理论并参考LBM
简化粒子间作用很有希望改进M a P P M .  而在 
PP碰撞中引入与相对切向速度相同(而不是通常的相
反)的剪切应力可能降低 PPM中的有效黏度, 从而以
类似的计算量模拟更高 Reynolds 数的现象. 当然我
们必须注意这些结合不会使模拟和实际参数间的理

论对应变得复杂, 如在 DPD中那样.  
总而言之, 基于现有的各种 PM和更多新方法的

加入 , 多尺度模拟可以找到更方便的方式来无缝地
连接或逐级串联不同尺度的模型以实现高效的大规

模并行处理 , 从而最终解决复杂流动模拟的计算量
问题, 并对其机理有更深入的认识.  
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