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摘要  基于 SC 模型提出了一种新的描述气液相变过程的格子 Boltzmann 模型. 通过对单

组分相变过程的模拟, 验证了该模型的正确性. 通过对 vdW 流体的模拟以及与 Maxwell
构建原理的对比, 发现相对于 SC 和 Zhang 模型, 新模型能够得到与理论解相近的结果, 
计算产生的最大伪速度介于 SC 和 Zhang 模型之间, 但扩大了温度的变化范围, 提高了模

型的最大分离密度比, 使得新模型计算更加稳定, 适用范围更加广泛. 根据工程热力学

中的对比态原理, 以工程中常用氨和水两种工质为例, 利用新模型分别模拟不同状态方

程控制下的相变过程, 并与实验值进行了比较, 结果表明 P-R 状态方程更加适合描述氨

和水等物质的相变过程, 特别地, P-R 状态方程模拟结果与氨的实验值更加接近, 结果具

有重要工程意义. 
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格子 Boltzmann 方法(LBM)是最近二十几年来发

展起来的一种从介观层次模拟流体动力学的方法 , 
该方法具有微观粒子特性 , 它可以方便地描述不同

相之间的相互作用 , 清晰地捕捉到两相界面 . 因此, 
在模拟复杂流动和传热问题上具有常规方法所没有

的优势 , 从而为研究多相及相变流系统提供了一种

有效的途径[1~3]. 自 1993 年 Shan 和 Chen[4]建立第一

个基于场均理论的伪势模型以来(SC 模型), 该模型

在模拟气泡运动、相分离以及多孔介质中多相流动等

方面已经取得巨大的成功[5~13]. 但由于 SC 模型在处

理有效密度时涉及到开根号 , 因此对根号内的表达

式值有严格为正数的要求 , 这就大大限制了该模型

的适用性. Yuan 等人[14]通过调节 g值的符号来保证有

效密度具有真实意义. Zhang等人[15]在 2003年建立的

模型是改变 SC 模型中处理体积力的方式, 让体积力

项直接参与格子演化方程的演化(Zhang 模型). 该模

型巧妙地避开了 SC 模型中有效密度中的根号内出现

负号的问题, 但未对速度进行修正, 因而伪速度过大, 
导致模型的稳定性差. 基于上述模型存在的问题, 本
文改变 SC 模型中处理体积力的方式, 使其避开利用

有效密度及其梯度来求体积力 , 并对速度进行了修

正 , 而建立了一种新的描述气液相变过程的格子

Boltzmann 理论模型. 该模型在单组分相变过程的模

拟中得到了验证. 为验证新模型的优越性, 利用其模

拟 ven der Waals(vdW)流体, 发现模拟结果相对于 SC
模型的模拟结果更加接近 Maxwell 构建求得的理论

解, 最大伪速度介于 SC 和 Zhang 模型之间, 但温度

变化范围和最大分离密度比均较 SC和 Zhang模型大.  
同时就我们所知, 多相格子 Boltzmann 模型到目

前为止大多是基于理论研究 , 具体结合实际物质相

变过程的研究文献非常少 , 为了进一步揭示新模型

的工程应用性 , 探索性地利用新模型模拟不同状态
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方程控制下氨以及水的相变过程 . 发现模拟氨以及

水时 , Peng-Robinson(P-R)状态方程更接近实验值 , 
且 P-R状态方程更适合用来描述氨的相变过程. 本文

所得结果具有重要的理论和工程意义 , 理论上新模

型发展了多相格子 Boltzmann 模型, 改进了模型的稳

定性和适用性; 工程上通过对不同状态方程的评价, 
得到了可以较为理想地描述实际氨和水这两种物质

的状态方程——P-R 状态方程, 为进一步从介观尺度

对工程实际问题中的相变过程的模拟奠定了重要的

基础.  

1  基本模型 

1.1  SC 模型 

单组分多相格子 Boltzmann 演化方程为[4] 

eq( , ) ( , ) ( ( , ) ( , )) / ,i i i i if t t t f t f t f t τ+ Δ + Δ − = − −x e x x x (1) 

式中 i=0, 1, …N为每个格点不同的离散速度方向; ei
为各个离散方向上的速度矢量; x 为位置矢量; ∆t 为
格子离散的时间步长 ; τ 为无量纲松弛时间 ; 若

c=∆x/∆t=1.0, 则在 D2Q9 模型中平衡态分布函数为 

 
eq eq 2

eq 2 4 eq 2 2

( , ) [1 3 /

4.5( ) / 1.5( ) / ],
i i i

i

f t w c

c c

ρ= + ⋅

                 + ⋅ −

x e u

e u u
 

(2)
 

式中权重系数 w0=4/9, wi=1/9, i=1, …4, wi=1/36, 
i=5, …8; c为格子速度; ∆x为格子步长; 宏观密度为

ii
fρ = ∑ ; 宏观动量为 i ii

fρ = ∑u e . 粒子间的相互

作用力为[14] 

 0( ) ( ( )) ( ( )),c gψ ρ ψ ρ= − ∇F x x x  (3) 

式中 c0 为常数, 与所选取的格子模型有关, 在 D2Q9
模型中 c0=6.0; g 表征各相粒子相互间的作用强度; 

( ( ))ψ ρ x 为有效密度 . 在该模型中是通过改变 (2)式
中的平衡态速度来反映粒子间相互作用力的影响 , 
因此平衡态速度为 eq /τ ρ= +u u F , 流体的真实速度

为 /(2 )ρ= +U u F .  
如果粒子间的相互作用力满足(3)式 , 通过利用

Chapman-Enskog 展开技术, 可得到流体的状态方程:  

 2 2
s 0 [ ( ( ))] / 2,p c c gρ ψ ρ= + x  (4) 

式中 cs 为声速, 1/ 3sc = . 因此对于任何形式的状态

方程均能找到其对应的有效密度[14]: 

 2
s 0( ( )) 2( ) /( ).p c c gψ ρ ρ= −x  (5) 

因此在模型求解的过程中需保证上式根号内严格为

正值, 这样 ( ( ))ψ ρ x 才具有真实意义.  

1.2  Zhang 模型 

将 LBM 模型推广到多相流中, 最关键的一步是

如何将粒子间的相互作用力(体积力)引入格子模型

中, Zhang 等人提出改变 SC 模型中处理体积力的形

式, 直接将体积力项添加到格子演化方程式(1)的右

边, 参与方程的演化. 忽略高阶项, 体积力项可以简

化成[16]
0( , ) ( , ) /i i it w t Tδ =F x e M x , 式中 T0 为常数, 与

选取的模型有关, ( , )tM x 为局部动量, 而整个系统动

量守恒, 因此有[17] 

 2( , ) ( , ) ( , ) /( ),i ii
t U t D U t bc= −∇ − +∑M x x e x e  (6) 

式中 2
s( , ) ( )( , )U t p c tρ= −x x , ( , )p tx 为任意形式的状

态方程, D 为维数, 该模型避开了物理意义不明确的

有效密度及其梯度. 但未对速度进行修正, 导致伪速

度过大, 温度的取值范围小, 数值求解不稳定.  

1.3  模型改进  

为了克服上述模型存在的问题, 本文改变 SC 模

型中利用有效密度及其梯度来求粒子间相互作用力

(体积力)的形式, 并对速度进行了修正, 而提出了一

种新的描述气液相变过程的单组分格子 Boltzmann
理论模型. 将(3)式改写成 

 2
0( ) ( ( )) / 2.c g ψ ρ= − ∇F x x  (7) 

结合(1), (2)和(7)式以及保证系统质量和动量守

恒 , 利用 Chapman-Enskog 展开技术 , 忽略高阶项 , 
可获得 Navier-Stokes 方程[18]:  

 ( ) 0tρ ρ∂ + ∇ ⋅ =u , ( ) ( ),t pρ ρν∂ + ⋅∇ = −∇ + ∇ ⋅ ∇u u u u (8) 

式中压力 p 满足(4)式, 且 2
s( ) ( )p c ρ∇ = ∇ − F x ; 因此

体积力的形式可改写成 

 2
s( ) ( ) ( , ).p c U tρ= −∇ − = −∇F x x  (9) 

在 D2Q9 模型中, 对上式的离散见文献[14]. 平
衡态速度和真实速度的求取方式与 SC 模型一致.  

相比较上述两模型 , 新模型做了如下改进 : (1) 
体积力只与状态方程有关 , 避免了求解有效密度及
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其梯度; (2) 对速度进行了修正, 扩大了温度变化范

围, 提高了模型最大分离密度比.  

2  模型的验证 

2.1  单组分相变现象模拟 

为验证模型的正确性, 在新模型中, 选取状态方

程 2 2
s 0 0 0[ (1 exp( / ))] / 2p c c gρ ρ ρ ρ= + − − , ρ0 为任意常数, 

为方便计算, 取 ρ0=1.0; 初始时刻计算区域平均密度

ρ=0.693; 压力 p对密度 ρ求一阶和二阶导数, 并令其

等于零 , 可得到临界点 (拐点 )的数值 : c 0 ln 2ρ ρ= , 

c 02 /(9 )g ρ= − . 令温度 T=−1/g, 则临界温度 Tc=−1/gc.
采用 256×256 网格, 松弛时间 τ=1.0, 四周采用周期

性边界条件, 给初始密度一个 1.0%的小扰动. 图 1 给

出了经过 20000 步迭代后最大和最小密度随 T/Tc 的

变化曲线. 当 T/Tc<1.0 时, 密度出现分离, 表明了相

变的发生; 反之当 T/Tc>1.0 时, 密度不分离, 可以认

为 临 界 点 处 在 T/Tc=1.0 附 近 . 因 此 可 得 到

T=Tc=4.5= −1/gc, 这个数值与上述计算结果甚为吻

合. 图 2 给出了 T/Tc=0.90, 迭代时间 t=200, 600, 
2000, 20000 时的密度分布图, 图中黑色部分是密度

较低(气相)区域 , 白色部分是密度较高(液相)区域 . 
从图中可以发现 , 随着时间的推移气相区域明显增

大, 液相区域减小, 但最终维持 t=20000的形状不变. 
这些结果与文献结果甚为吻合[4,19,20]. 

2.2  模型对比 

为验证新模型的优越性 , 利用上述三个模型模

拟 vdW 流体的相变过程. vdW 流体状态方程为 

 

图 1  最大和最小密度随 lu lu
c/T T 值的变化曲线图 

 
图 2  迭代 200, 600, 2000, 20000 步时的密度分布图 

 lu lu lu lu lu lu lu lu 2/(1 ) ( ) ,p R T b aρ ρ ρ= − −  (10) 

式中 Rlu=1.0, alu=9/49, blu=2/21[21]; 上标“lu”表示格

子单位; 通过对上式求一阶和二阶导数, 并令其等于

零, 可获得临界参数与方程系数之间的关系为 lu
cT =  

lu lu lu8 /(27 )a R b , lu lu lu 2
c /(27( ) )p a b= , lu lu

c 1/(3 )bρ = . τ
均取 1.0; 初始密度均取其临界密度; 为使方程演化, 
均给初始密度一个 1.0%的扰动. 

伪速度的大小是评价一个多相格子 Boltzmann
模型优劣的重要标准之一 , 这主要因为 : (1) 格子

Boltzmann 模型在模拟不可压流时 , 只有在 lu
max| |u  

s/ c 趋于零时才有效, 这里的 ulu 为流体速度, 如果伪

速度 lu
s max| |u 过大 , 则很难从真实的流体速度中区分

出伪速度, 因而难以获得有意义的结果; (2) 伪速度

过大会导致计算不稳定; (3) 如果将格子模型推广到

多相热模型中, 计算温度场时需要用到速度场, 若伪

速度过大, 会导致速度场不准确, 因此计算的温度场

就不具任何意义. 图 3 给出了 3 个模型的最大伪速度
lu
s max| |u 随 lu lu

c/T T 变化的对比曲线, 从图中可以发现, 
3 个模型中的 lu

s max| |u 随着 lu lu
c/T T 的增大都在减小 ; 

在同一温度值下 SC 模型的 lu
s max| |u 最小, 新模型的

lu
s max| |u 介于 SC 模型和 Zhang 模型之间; 在可取的温

度范围内 SC 模型的 lu
s max| |u 均小于 0.08, 新模型在

lu lu
c/ 0.86T T = 时 , lu

s max| | 0.087=u , 而 Zhang 模型在
lu lu

c/ 0.91T T = 时, lu
s max| | 0.0848=u . 图 4 给出了 3 个模

型模拟的饱和密度曲线与 Maxwell 构建求得的理论

解的对比曲线. 从图中可以发现: (1) 新模型模拟的

结果介于 SC 模型和 Zhang 模型之间, SC 模型模拟的
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结果与理论解偏离得最远, 尤其是当 lu lu
c/T T 变小时; 

(2) 新模型的温度取值范围最大 , 约为 [0.83Tc,Tc], 
而 Zhang 模型的温度取值范围最小, 约为[0.88Tc,Tc]; 
(3) 在可取的温度范围内, 新模型的密度比最大, 约
为 8.195, 而 Zhang 模型最小, 约为 5.872. 综合图 3
和 4 可以发现, 新模型伪速度的大小介于 SC 模型和

Zhang 模型之间, 但温度取值范围和密度比均较 SC 模

型和 Zhang 模型大, 因而新模型得到了一定的改进.  

3  模型的应用 

3.1  单位转换 

实际气体状态方程包含有与物质固有性质有关

的常数, 这些常数需要根据该物质的压力、密度、温

度实验数据进行曲线拟合才能得到 , 如果能消除这

些物性常数, 使得方程具备普遍性, 这样将对物质的 

 
图 3  不同模型最大伪速度的对比曲线 

 
图 4  不同模型模拟的饱和密度曲线与理论解的对比 

热力性质计算带来很大的方便. 真实单位的 vdW 状

态方程如下: 

 real real real real real real real real 2/(1 ) ( ) ,p T R b aρ ρ ρ= − −  (11) 

上标“real”表示真实单位. 通过对比态原理 , 可将真

实单位下的状态方程转化成格子单位下的状态方程, 
转化关系式为 real lu real lu

c c/p p p p= , real lu real lu
c c/ρ ρ ρ ρ= , 

real lu real lu
c c/T T T T= . 将转化关系代入(11)式可得(10)式. 

在(10)式中, 

 
lu real real real lu real lu lu

c c c c c c

lu real real lu 2 lu real real lu
c c c c

/ ( ),

( / ) , / ,  

ρ ρ

ρ ρ ρ ρ

=

=  =

R T p p R T

a a b b
 (12) 

将 lu
cρ 代入 alu 和 blu 可得 

    
lu real real lu 2 lu 2 real 2 real 2 lu

c c c c

lu real real lu lu real real lu
c c c c

( ) ( ) /(( ) ( ) ),

/( ).                

a a p R T T R p

b b p R T T R p

=

=
  (13) 

获取 areal 和 breal 通常有两种方式: 一种是根据任

意状态方程临界等温线在临界点的数学特征 , 即对

密度(或者比容)求一阶和二阶导数 , 并令其等于零 , 
求解方程组获得; 二是根据物质的压力、比容和温度

实验数据, 用曲线拟合的方法求得[22]. vdW 状态方程

的系数可以直接通过第一种方式获得 , 而对于一些

复杂的状态方程系数(如下文的 Redlich-Kwong(R-K), 
Redlich-Kwong Soave(RKS)和 P-R 状态方程), 可通

过第二种方式获得. 在 vdW 状态方程中,  

 
real real real 2 real

c c
real real real real

c c

27( ) /(64 ),

/(8 ),

a R T p

b R T p

=

=
 (14) 

将 areal 和 breal 代入(13)式可得格子单位下的状态方程

系数:  

 lu lu lu 2 lu
c c27( ) /(64 )a R T p= , lu lu lu lu

c c/(8 ).b R T p=  (15) 

同理, 可分别获得格子单位下的 R-K, RKS 和 P-R 状

态方程和对应系数 , 为方便书写下文将省略上标
“lu”.  

R-K 状态方程: 

  2/(1 ) /( (1 )),p RT b a T bρ ρ ρ ρ= − − +   (16) 

方程系数为 

 2 2.5
c c0.42748 ( ) /a R T p= , c c0.08664 / .b RT p=  (17) 
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RKS 状态方程: 
 2/(1 ) ( ) /(1 ),p RT b a T bρ ρ α ρ ρ= − − +  (18) 

式中 2 2
c( ) [1 (0.480 1.574 0.176 )(1 / )]T T Tα ω ω= + + − − , 

ω为偏心因子. 方程系数为 

 2 2
c c c c0.42748 ( ) / , 0.08664 / .a R T p b RT p=  =  (19) 

P-R 状态方程: 

 2 2/(1 ) ( ) /(1 2 ( ) ),p RT b a T b bρ ρ α ρ ρ ρ= − − + − (20) 

式中 2 2
c( ) [1 (0.375 1.542 0.270 )(1 / )]T T Tα ω ω= + + − − , 

ω为偏心因子. 方程系数为 

 2 2
c c c c0.45724 ( ) / , 0.0778 / .a R T p b RT p=  =  (21) 

3.2  氨以及水相变过程的模拟 

为进一步验证该模型处理实际相变问题的可行

性, 探索性地利用新模型分别模拟 R-K, RKS 和 P-R
状态方程控制下氨以及水的相变过程 , 找出不同物

质在何种状态方程下计算结果与实验值[22,23]更接近. 
在 RKS 和 P-R 状态方程中, 氨以及水的偏心因子分

别为ω氨=0.25, ω水=0.344[22]. 通过上述单位转换, 模
拟时三个状态方程的通用气体常数均取值为 R=1.0, 
系数均取值为 a=2/49, b=2/21[21].  

图 5 给出了不同状态方程控制下氨的饱和密度曲

线与实验值的对比曲线, 通过对比可发现, P-R 和 RKS
状态方程的温度取值范围相差不大, T/Tc 取值范围约

为[0.7,1.0], 而 R-K 状态方程的温度取值范围较小, 
T/Tc 取值范围约为[0.78,1.0]; 在可取的温度范围内, 
在 P-R 状态方程控制下的模拟结果中液相密度分支  

端与实验值最接近, 其最大相对误差约为 7.66%; 而
在 RKS 和 R-K 状态方程控制下的模拟结果中, 液相

密度分支端与实验值相差较大 , 与实验值的最大相

对误差分别约为 13.95%和 26.31%, 相比较液相密度

分支端, 在 3 个状态方程的控制下其气相密度分支端

与实验值均相差不大, 但在 P-R状态方程控制下模拟

的结果与实验值最接近, 如图 5(b)所示. 图 6 给出了

不同状态方程控制下水的饱和密度曲线与实验值的

对比, 通过观察可发现 P-R状态方程温度取值范围最

大, T/Tc取值范围约为[0.74,1.0], R-K状态方程的温度

取值范围最小, T/Tc 取值范围约为[0.78,1.0], 而在 R- 
KS 状态方程中, T/Tc 取值范围约为[0.76,1.0]; 在可取

的温度范围内, 在 P-R状态方程控制下的模拟结果中

液相密度分支端与实验值最接近 , 其最大相对误差

约为 14.70%; 而在 RKS 和 R-K 状态方程控制下的模

拟结果中液相密度分支端与实验值相差较大 , 与实

验值的最大相对误差分别约为 17.61%和 20.92%, 相
比较液相密度分支端, 在 3 个状态方程的控制下其气

相密度分支端与实验值均相差不大, 但在 P-R状态方

程控制下模拟的结果与实验值最接近, 如图 6(b)所示. 
综上所述, 相比较 R-K 和 RKS 状态方程, 选择 P-R
状态方程来描述氨以及水最佳. 

不同的状态方程有其不同的适用范围 , 从上述

分析可知, 相对于 R-K 和 RKS 状态方程, 在 P-R 状

态方程控制下 , 氨以及水的饱和密度曲线与实验值

都比较接近, 为此本文将探讨 P-R状态方程更适于描

述氨还是水. 从图 7 可以发现, 在模拟氨时其温度范

围约为[0.70Tc,Tc], 明显比模拟水时的温度范围(约 

 
图 5  不同状态方程控制下氨的饱和密度曲线与实验值的比较 

(a) 气相和液相密度分支端; (b) 气相密度分支端 
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图 6  不同状态方程控制下水的饱和密度曲线与实验值的比较 

(a) 气相和液相密度分支端; (b) 气相密度分支端 

 
图 7  P-R 状态方程控制下氨以及水的饱和密度曲线 

与实验值的比较 

为[0.74Tc,Tc])大; 模拟氨以及水时, 气相密度分支端

均与其对应实验值基本一致(如图 5 和 6 所示); 模拟

氨时, 液相密度分支端与实验值更为接近, 在其可取

的温度范围内, 其最大相对误差约为 7.66%, 而在模

拟水时 , 液相密度分支端与其对应的实验值的最大

相对误差约为 14.70%, 显然比模拟氨时的最大相对

误差大很多. 综上所述, 在利用新模型模拟氨以及水

时, P-R 状态方程更适用于描述氨的相变过程. 

4  结论与讨论 

本文基于 SC 相变模型, 改变 SC 模型中求体积

力的方式 , 巧妙回避了模型中有效密度需要开根号

的这一限制, 并对速度进行了修正, 使得新模型在保

证 SC 模型所有优点的同时, 扩大了温度调节范围, 
增大了最大分离密度比, 与 Zhang模型相比减小了伪

速度, 使得新模型的稳定性和适用性都优于 SC 和

Zhang 模型. 另外, 本文巧妙地运用对比态原理, 并
成功运用到本文提出的新模型中 , 从介观尺度模拟

了实际的氨以及水的相变过程 . 评价了不同状态方

程的优劣性 , 发现对于实际的氨和水这两种工质 , 
P-R 状态方程的模拟结果更加接近于其实验值, 特别

地, P-R 状态方程模拟结果与氨的实验值更加接近.  
从本文的工作可以看出 , 本文提出的相变格子

Boltzmann 模型, 发展了多相格子 Boltzmann 理论, 
在多相格子 Boltzmann 模型这个前沿领域迈进了一步, 
同时对氨和水的模拟结果, 具有重要的工程价值, 将
相变格子 Boltzmann 模型成功运用到了实际物质的

模拟中 , 为从介观尺度揭示实际工程相变现象的机

理奠定了理论基础. 因此, LBM 可望延伸至多相及相

变流等其他重要领域, 并发挥更大的作用. 

致谢 感谢南京理工大学动力工程学院赵凯博士富有建设性的讨论. 
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