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[摘　要 ]　利用基于分子模型的统计模拟方法———信息保存方法 ( IP)统计模拟了实验条件下微槽道气体流动 ,仔

细讨论了用 IP方法模拟长槽道稀薄气流时遇到的问题 ,并给出了解决的方法 ,即采取守恒形式的控制方程避免质

量流量计算误差积累 ,并利用超松弛方法使收敛过程加速.将 IP计算结果与压力分布和质量流量实验数据进行了

比较.

[关键词 ]　微机电系统 ; 微槽道气流 ; 稀薄气体效应 ; 统计模拟 ; 直接模拟 Monte Carlo方法

[中图分类号 ]　V211 [文献标识码 ]　A

0　引言
由于微机电系统 (MEMS)发展的需要 ,微尺度气

体流动成为当前研究热点.微型槽道几何形状规则

简单 ,便于理论分析和实验测量 ,是许多MEMS器械

的基本单元. 针对微槽道气流 ,人们做了大量工

作[1～9 ] .希望藉此加深对微尺度气体运动特性认识 ,

为MEMS优化设计提供指导.

在微尺度气流中 ,稀薄气体效应将变得重要.这

种效应通常用 Knudsen数表征

Kn = λ/ L , (1)

其中λ是气体分子平均自由程 ,L 是流动特征长度.

根据 Kn 数的大小 ,可以将流动划分为 4 个区

域[10 ,11]
:连续介质区 ( Kn < 0101) ,滑流区 (0101 < Kn

< 011) ,过渡区 (011 < Kn < 10) ,自由分子流区 ( Kn

> 10) .经典流体力学适用于连续介质区.在滑流区 ,

Navier2Stokes方程仍然成立 ,但需要引入物面滑移速

度和温度跳跃.在过渡区域和自由分子流 ,连续介质

假设和 Navier2Stokes方程不再成立 ,必须采取分子

气体动力学的观点和方法进行研究.

标准状态下的空气分子的平均自由程为

0106μm ,微槽道气流实验[1～7 ]的特征长度约为1μm.

因此当槽道出口处压强和温度分别为 1 atm和室温

时 ,其 Kn数约为 0106.当工质气体的分子碰撞直径

比较小时 ,如氦气 , Kn 数会超过 011甚至达到 1左

右 ,整个槽道中稀薄气体效应愈加显著 ,肯定有的地

方处于过渡区域.研究表明[1～8 ]
:由于稀薄气体效应

的影响 ,Navier2Stokes方程和无滑移边界条件给出的

微槽道气流的流量和压力分布与测量数据有着显著

差别 ;在引入滑移速度边界条件后 ,Navier2Stokes解

与测量数据吻合.有的工作常调节切向动量适应系

数σ,把 Navier2Stokes加滑流解的适应范围扩大.当

Kn数进一步增大 ,不得不引入不现实的σ[4 ,5 ]来使

滑移 Navier2Stokes的结果与实验结果相符.这表明

基于连续介质的方法已不再适用.

直接模拟Monte Carlo (DSMC)方法[11 ]是分析稀

薄气体流动的主要工具.过去 40年间 ,它成功应用

于航天领域的各种高超声速气流.作为一种统计方

法 ,DSMC面临的基本困难是宏观物理量计算结果

中的统计散布.统计散布源于无规则的热运动速度 ,

其量阶为 vm / N ,其中 vm = 2 RT为最可几热运动

速度 , N 为统计样本个数.为获得统计意义下收敛

的计算结果 ,统计散布必须小于宏观物理量本身.微

尺度槽道实验中 , 入口处的气流速度约为

20 cm·s - 1
.室温下空气的最可几热运动速度约为

400 m·s - 1
.为将 vm / N的量阶减小到 2 cm·s - 1

,统

计样本数需达到 4 ×108 .获得大样本数所需的计算

量是目前计算机无法承受的.因此 ,有些研究者认

为[12 ,13 ]
DSMC 方法不适合处理 MEMS 中微尺度气

流.这种看法也符合当前情况.例如微槽道气流的实

验结果已有大量报道 ,但尚无相应的 DSMC计算结
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果报道. DSMC 模拟限于超声速甚至高超声速情

况[12 ,14 ]
,与MEMS中实际条件相去甚远.文 [ 15 ]对微

槽道气体流动用 DSMC方法进行模拟 ,速度达到了

10 m·s - 1的较低水平 ,由于巨大的统计散布 ,文 [ 15 ]

仅模拟了很短的槽道流动 (L～30μm) .

针对 DSMC方法模拟低速稀薄气流所遇到的困

难 ,我们提出信息保存 (information preservation ,简称

IP)法[16 ,17 ]
. IP方法有效地解决了 DSMC方法中的统

计涨落问题 ,已成功应用于多种流动.对单方向流动

问题 ,如 Couette 流动、Poiseuille 流动和 Rayleigh 问

题 ,IP结果在过渡区域与实验数据、Boltzmann 解和

DSMC结果符合得很好 ,在连续介质和自由分子流

与极限精确解吻合 ;对二维流动 ,如NACA 0012翼型

绕流[18 ]、平板绕流[19 ]、过滤器中的流动[20 ] , IP方法

也给出令人满意的结果. IP方法也已用于实验条件

微槽道气流的模拟 ,并获得与实验数据符合的流向

压力分布[21 ]
.针对 IP方法模拟实验条件微槽道气流

遇到的问题 ,本文做了进一步研究 ,提出了解决方

案 ,并模拟了两种实验条件[1 ,5 ]的微槽道气流.

1　IP方法
DSMC方法以分子作为研究对象 ,每个分子的

质量、动量和能量输运通过分子运动实现 ,这样的输

运方式适合于全部流动领域.但是 ,分子个别的、无

规则行为会引起宏观物理量计算结果的统计涨落.

连续介质方法 ,如 Navier2Stokes方程 ,以大量分子的

集体行为作为研究对象.这些集体行为通常由宏观

密度、速度和温度表征 ,并通过本构关系描述.宏观

物理量不受分子个别的、无规则行为的影响 ,但是现

有的质量、动量和能量输运本构关系只在连续介质

领域适用. IP方法结合了 DSMC方法和连续介质方

法的优点 ,即利用分子运动输运大量分子的集体行

为. IP具体做法是 ,赋予 DSMC方法中每个模拟分子

两个速度.一个是分子速度 ,用来计算分子运动轨

迹 ,计算规则与 DSMC方法相同 ;另一个是信息速

度 ,对应于单个模拟分子所代表的大量真实分子的

集体速度.信息速度有别于宏观速度 ,后者对应于许

多模拟分子所代表的真实分子的速度的平均.

IP方法中 ,流场的宏观速度是通过对分子所携

带的信息速度取样及统计平均获得的.动量输运以

及粘性作用通过分子碰撞和运动直接实现.二维情

况下 ,每个网格都要满足质量守恒方程

9ρ
9t

+
9 (ρu)

9x
+

9 (ρv)
9y

= 0 , (2)

用方程 (2)和统计平均获得的流场宏观速度 u和 v ,

可以求出每个时间步长网格密度的变化量Δρ.非均

匀压力分布对信息速度有反作用 ,

9 (ρu)
9t

= -
9P
9x

, (3)

9 (ρv)
9t

= -
9P
9y

, (4)

其中 P =ρRT.由方程 (3)和 (4)可以求出每个分子

在每个时间步长的信息速度增量. IP方法的具体实

施细节见文[16～18 ] .

求解槽道流动会遇到用统计模拟方法模拟低速

流动的另一个困难 ,即入口出口边界条件的相互影

响问题. DSMC方法要求在边界上规定压强 p和速

度 u两个参数.但同时在出入口固定 p和 u则过度

规定了边界条件.我们采取固定出入口的 p ,而 u是

变化的 ,通过模拟不断修正得到收敛的解[21 ,22 ]
.这样

DSMC(和 IP)的求解总是逐渐收敛的过程.

实验微槽道的长高比很大.例如 ,文 [ 1 ,5 ]中的

微槽道长高比分别为 2 500和 3 333.流场沿槽道法

向变化较快 ,需要采取细网格 ;在流向 ,变化相对缓

慢 ,采取粗网格对计算结果影响不大[21～23 ]
.即使如

此 ,实际计算中流向网格数仍远大于法向网格数 (表

1) .如果采用非守恒格式 ,每个网格质量流量的计算

误差 (高阶小量)经过大量网格积淀后 ,会造成槽道

流动总质量不守恒.实际求解总是从槽道流向各截

面的质量流量不同的初始流场开始 ,通过一个非定

常过程逐步达到各截面质量流量相同 ,即收敛的结

果.用非守恒格式不能达到调节各截面质量流量为

守恒的目的.解决这个问题的方法是采用守恒形式

求解连续方程.以连续方程 (2)中 9 (ρu) / 9x 项为

例 ,守恒形式的二阶中心差分格式为

9 (ρu)
9x

=

-
(ρi - 1 , j ui - 1 , j +ρi , j ui , j ) - (ρi +1 , j ui +1 , j +ρi , j ui , j )

2Δx
,

(5)

下标 i 和 j分别代表 x和 y方向的网格标号.在每个

时间步长 ,守恒格式使得每个网格均满足质量守恒
表 1　计算参数

Table 1　Computational parameters

情形 A B [1 ] C[5 ]

网格 (流向×法向) 60×15 300×30 400×15

TMAC 110 110 110

ω 110 1 000 1 000

计算时间 (CPU小时) 12 48 60
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要求 ,可避免非守恒格式存在的计算误差积累现象.

IP方法是粒子方法和守恒方程的结合 ,因此也

面临着求解守恒方程普遍存在的稳定性和收敛性问

题.与 DSMC方法相比 , IP方法的统计散布小得多 ;

但是 ,对于求解守恒方程的 IP算法部分而言 ,其扰

动影响不容忽视.例如 ,宏观速度量阶为 011 m·s - 1、

样本数为 3×10
4 时 ,统计噪声方差约为 215 %.在一

个大的计算区域 ,一个网格的统计扰动会波及相邻

网格.统计扰动之间的非线性相互作用严重影响计

算稳定性.解决这个问题的方法是 ,在每个时间步长

取样平均后 ,利用最小二乘法 ,分别对每个网格 x

和 y方向的质量流量ρu和ρv进行数值拟合 ,消除统

计散布.所获得的曲线是光滑的 ,给出了该时间步长

内消除统计涨落后的质量流量分布.以此为基础 ,利

用连续性方程 ,可以求出每个网格的密度增量Δρ,

这一增量为原密度ρ的 10 - 8 ～ 10- 9 量级.为加快收

敛速度 ,用超松弛方法对网格原密度ρ进行修正 ,

ρt +ΔT
i , j = ρt

i , j +ωΔρt
i , j , (6)

其中ω是松弛因子.前述对质量流量拟合的方法可

以适用于很大的ω而保持稳定性 ,实际计算中 ,ω初

始取值介于 100和 2 000之间.随着计算结果逐步趋

于收敛 ,ω值逐步减小至 1 ,质量流量的拟合强度也

减弱.这样在计算达到收敛后 ,最终结果是严格满足

守恒方程的.

在单方向流动 IP方法实践中[16 ,17 ]
,模拟分子所

携带的信息宏观量对 DSMC过程没有影响.但用 IP

方法求解槽道流动的一个特殊之处是 , IP方法通过

出入边界上的速度变化同时改变了 DSMC的边界条

件[21 ,22 ] ,从而影响了 DSMC的模拟过程 ,使统计模拟

得以收敛.

2　计算条件

图 1　微槽道气体流动实验示意图 [6 ]

Fig11　Schematic diagram of microchannel gas

flows in experiment [6 ]

实验系统中的微槽道 (图 1) ,高约 1μm ,宽为几

十个μm ,长为几千μm.加工工艺包括硅底氧化刻

蚀、成形以及硅板粘合等.槽道两端为进气口和出气

口 ,分别与两个压力恒定的气源联通.气源压差驱动

槽道中气体流动.由于槽道尺寸很小 ,粘性作用显

著 ,气流速度很小 ,量阶约为 20 cm·s - 1
.

实验槽道的宽度远大于高度 ,因此可以忽略流

动的展向效应 ,将流动简化为一个二维问题 (图 2) .

采用直角坐标系 ,A 为坐标原点 , x , y 轴分别沿 AB

和AO方向.考虑到问题的对称性 ,只需模拟一半流

场 ( ABO′O) .为便于与实验比较[1 ,5 ]
,气体与固壁表

面的温度均为室温 ,并给定入口和出口压力.固壁

AB 采用完全漫反射条件 ,对称面 OO′采用镜面反射

条件.

图 2　微槽道气流计算图

Fig12　Computational domain of microchannel gas flows

3　结果与讨论
情形 A : IP和 DSMC结果的比较

槽道长度为 15μm、高度为 1μm ,流动介质为氮

气 ,入口压力 pi 和出口压力 po 分别为 112 ×10
5

Pa

和 110 ×10
5

Pa.由于流向压力梯度大 ,气流在入口

中心处的速度约为 11 m·s - 1
.同时由于槽道短 ,速度

大 ,使得计算量比较小 ,便于获得统计收敛的 DSMC

结果.

整个流场的 Kn 数变化都很小 ,介于 0104 (入

口)和 0105 (出口) .因此流动处于滑流区.图 3 和 4

分别比较了 IP方法、DSMC方法和滑移 Navier2Stokes

方程 (边界切向动量适应系数σ= 110)在 x = 715μm

处横截面的流向速度分布与全流场流向压力分布. 3

种结果符合得很好.尽管模拟选择了较大的气流速

度 ,为减小计算结果的统计散布 ,DSMC仍需要很大

的样本数 (5×10
6 ) ,而 IP方法需 2 500个样本数.

为了解初始状态对计算结果的影响 ,考虑 3种

初始压力分布 :①均匀压力场 ,其值等于入口压力和

出口压力平均 ; ②压力沿流向线性分布 ; ③滑移

Navier2Stokes压力分布. 3种初始分布经过不同的时

间演化 ,给出了相同结果.不过 ,初始均匀压力分布

需要较长的演化时间达到定常状态.

为说明 DSMC方法模拟此问题的困难 ,以滑移

N - S方程为初始条件 ,图 5 和图 6 比较了 IP 和

DSMC在入口中心处 (图 2的 O处)流向宏观的速度
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图 3　算例 A在 x = L / 2横截面流向速度比较

Fig13　Comparison of streamwise velocity distribution at

a cross section x = L/ 2 for case A.

图 4　算例 A的 IP和 DSMC流向压强分布比较

Fig14　Comparison of IP and DSMC streamwise pressure

distribution for case A.

演化过程.模拟中每个网格有大约 50 个模拟分子.

可见 ,在宏观速度为 10 m·s - 1量级时 ,DSMC方法已

有明显涨落的问题 ,需要大量的样本来降低方差以

满足对边界条件 (边界速度剖面)的收敛要求 ,这样

必然需要大量的模拟时间并减慢了收敛的速度.

情形 B : IP结果与文[1 ]实验数据的比较

Pong , Ho , Liu和 Tai [1 ]发展了第一代微槽道气

流实验和压力测量系统.微槽道高 112μm ,宽 40μm ,

长 3 000μm.来流和槽道表面的温度与室温相同.利

用微加工技术 ,直接将 6个压力传感器嵌入槽道表

面 ,测量沿流向的压力分布.图 7比较了 5种情况下

IP和实验给出的氮气流向压力分布.入口压力分别

为 25、20、15、10和 5 psig ,出口压力保持为 1 atm.计

算时间步长约为入口分子平均碰撞时间的三分之

一.计算和测量结果符合得很好.压力分布的非线性

特征由稀薄气体效应引起.文 [19 ]利用 IP方法模拟

了入口压力等于 20 psig的情况 ,也给出与实验数据

相符的结果.

图 5　算例 A入口中心线处 DSMC速度演化过程

Fig15　Evolution of streamwise velocity at the inlet

center given by DSMC for case A.

图 6　算例 A入口中心线处 IP速度演化过程

Fig16　Evolution of streamwise velocity at the inlet

center given by IP for case A.

情形 C : IP结果与文[5 ]实验数据的比较

Shih、Ho、Liu 和 Tai
[5 ]发展的第二代微槽道气

流实验和测量系统 ,微槽道高和宽仍然为 112μm和

40μm ,长度增加为 4 000μm ,来流和槽道表面的温度

与室温相同.沿流向布置了 13 个压力传感器.图 8

比较了 3种情况下 IP和实验给出的氦气流向压力

分布.入口压力分别为 19、1316 和 817 psig ,出口压

力保持为 1 atm.计算时间步长约为入口分子平均碰

撞时间的三分之一. IP结果和实验数据比较令人满

意.个别传感器在实验过程中出现故障 ,没有给出测

量数据.

图 9给出了不同时刻质量流量分布 (入口压力

为 1910 psig) .三角和圆圈符号分别对应于初始模拟

阶段和收敛阶段一个时间步长内取样、统计平均给

出的质量流量分布.尽管计算的入口和出口压力与

实验相同 ,但是计算的初始压力分布采取滑移 Navi2
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图 7　算例 B的 IP流向压强分布与实验数据比较

Fig17　Comparison of streamwise pressure distributions

given by IP and experiment for case B.

图 8　算例 C的 IP流向压强分布与实验数据比较

Fig18　Comparison of streamwise pressure distributions

given by IP and experiment for case C.

er2Stokes解 ,与实际压力分布不同.压力分布与槽道

表面剪应力的不平衡导致横截面气流平均速度在出

口附近增加 ,在入口附近减小.这使得压力分布逐渐

趋于实际 ,质量流量趋于守恒.在流动达到定常后 ,

多步采样给出的结果 (实线)消除了单步结果存在的

统计涨落.图 10给出质量流量与入口压力的关系 ,

IP结果与实验数据符合得很好.

4　结论
本文利用 IP方法对微槽道气流进行了模拟.模

拟的 Kn数范围从 0105 到 01135 ,流动处于滑流区

域.针对 IP方法模拟长槽道所遇到的收敛性与稳定

性问题 ,本文提出采用守恒格式的必要性以及对数

据光滑处理后采用超松弛方法加快收敛速度的方

法.对各类算例的试验表明 , IP方法具有很快的收

图 9　算例 C入口压强为 20psig流量分布的演化过程

Fig19　Evolution of mass flux distribution for case

C of a inlet pressure of 20 psig.

图 10　算例 C的质量流量分布与 IP结果对比

Fig110　Comparison of mass flux given by IP

and experiment for case C.

敛速度 ,在现有的 PC机上可以有效的模拟实际应

用中的微槽道气体流动问题. IP结果与压力分布和

质量流量的实验数据以及 DSMC结果的比较是令人

满意的.
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RAREFIED GAS FLOWS IN MICRO2CHANNELS

XIE Chong ,　FAN Jing ,　SHEN Ching

( Institute of Mechanics , Chinese Academy of Sciences , Beijing 100080 , China)

[ Abstract ]　A kinetic approach , named as the information preservation ( IP) technique , is used to simulate rarefied gas flows in micro2chan2
nels under conditions where experimental data are available with about several thousand microns of channel lengths and about 01135 of the larg2
est Knudsen number at the outlet. Some issues for IP calculation of the long micro2channels such as the computational stability and convergence

speed are addressed. The calculated stream2wise pressure distributions and mass fluxes are in agreement with experimental data.

[ Key words]　MEMS; microchannel gas flow ; rarefied effect ; statistical simulation ; DSMC
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