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适应系数是稀薄气体动力学中的重要参数, 反映了气体分子与固体表面的动量和能量适应程度, 常常用

于稀薄气体数值模拟的边界条件中. 本文构建了单个气体分子 Ar与金属 Pt表面相互作用的物理模型, 通过

Phontom模型来构造固体壁面以反映真实物理特性. 采用分子动力学方法模拟了气体分子在固体表面的碰

撞过程, 通过速度抽样使得入射气体具有宏观速度特征, 根据入射前和反射后气体分子的平均动量和能量计

算出切向动量适应系数、法向动量适应系数和能量适应系数, 分别在光滑和粗糙表面下分析了适应系数随宏

观切向速度和宏观法向速度的变化规律. 结果显示, 适应系数对于气体的宏观速度和表面粗糙度均表现出了

很强的相关性. 切向速度的增大使得气体分子与表面的作用时间缩短, 适应系数减小, 对于气固适应有消极

的作用. 当切向速度较大时会发生动量由切向向法向转移的情况. 法向速度的增大对于光滑表面而言有助于

气体分子与表面的动量和能量适应, 对于粗糙表面而言却呈现相反的规律.
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1   引　言

由于稀薄气体流动在微纳机电系统、真空技

术、航天工程以及过程工艺比如多相催化、气体分

离薄膜等方面的广泛应用, 有关稀薄气体流动机理

的研究备受重视 [1−5]. 气体与固体表面的相互作用

作为稀薄气体流动的关键问题, 可以为物理吸附状

态、能量转换机制以及分子碰撞的细节等稀薄气体

流动边界问题提供极有价值的信息 [6]. 然而由于物

理上的复杂性, 目前对气-固相互作用规律的研究

还不充分, 因此有必要对其展开深入研究.

Kn = λ/L

λ

气体的稀薄程度由克努森数 (  , 其

中   为气体分子平均自由程, L 为流动特征长度)

来量化. 随着克努森数的增大, 气体稀薄程度增加,

此时连续性假设不再适用, 必须使用动能理论来描

α

1− α

述分子的输运. 许多基于玻尔兹曼方程的粒子类数

值方法, 比如直接模拟蒙特卡罗法 (DSMC)、网格

粒子法 (PIC)以及格子玻尔兹曼法 (LBM), 可以

很好地模拟稀薄气体流动 [7−9]. 粒子类方法具备合

适的处理分子间碰撞的模型, 能够模拟复杂的稀薄

流动系统. 然而, 由于稀薄条件下气体分子间碰撞

频率的减小, 气体与固体表面的相互作用则起主导

作用 [10]. 为了模拟气体在固体边界处的散射现象,

粒子类方法中通常需引入散射核模型来描述气体

在表面的散射规律. Maxwell提出了最早的散射核

模型 [11], 他认为气体分子与表面碰撞后,   部分气

体分子在表面发生漫反射, 即该部分气体与表面完

全适应, 剩余的  部分气体分子在表面发生镜

面反射, 反射气体分子仍然保留了入射气体分子的

信息. 另一个广泛使用的散射核模型为CLL模型[12,13],

由 Cercignani和 Lampis最先提出并由 Lord进一
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步发展. CLL模型是一种满足归一化条件和互易

性原理并且恒为正的散射核模型, 包含两个独立参

数, 用于反映不同方向的散射特性, 因此 CLL模型

在描述气体散射规律方面比 Maxwell模型更为灵

活. 上述散射核模型中使用的参数称为适应系数,

适应系数包括三种不同类型, 分别为切向动量适应

系数 (TMAC), 法向动量适应系数 (NMAC)以及

能量适应系数 (EAC), 分别表征气体分子的切向

动量、法向动量以及能量对表面的适应程度. 在稀

薄气体动力学相关的各种模拟方法中, 适应系数是

边界条件的核心参数 [14,15]. 不仅在散射核模型中适

应系数必须给定, 在通过连续介质方程求解滑移流

动时附加的滑移边界条件和温度阶跃条件中 ,

TMAC和 EAC也是必须用到的参数 [16,17]. 由此可

见, 适应系数在稀薄气体流动的边界条件中扮演着

重要的角色, 是描述气-固相互作用的核心参数, 能

否准确地模拟稀薄气体流动, 很大程度上取决于适

应系数的取值能否符合气体在表面的散射规律. 然

而, 由于适应系数的影响规律众多, 针对不同的问

题, 适应系数的值难以确定, 很多工程问题中只是

经验性地将适应系数取值为 1, 这必然会导致流场

模拟结果的不精确. 为了构造更加符合物理实际的

边界条件, 使得稀薄气体流动的数值模拟更加精

确, 必须从气体分子与表面相互作用的微观过程展

开研究, 充分了解气体分子在与表面碰撞过程中的

动量和能量交换机理, 理清适应系数与来流条件和

固体表面条件之间的复杂关系.

分子动力学 (MD)方法 [18] 是研究气-固相互作

用的有力手段 [19,20], 不引入任何假设, 许多学者都

证实了分子动力学的结果能够很好地符合已有的

实验结果 [21,22]. 此外, 分子动力学方法还以可以对

一些实验所不能实现的极端流场环境下的流动机

理开展研究 [23]. 通过分子动力学方法, 前人开展了

许多气 -固相互作用以及适应系数方面的研究 .

Cao等 [24] 采用MD方法研究了微通道内的气体流

动, 发现 TMAC随着温度升高的递减规律符合指

数衰减率, 且在较低的温度下, TMAC对于温度的

敏感性更大. Finger等 [25] 研究了 He气体分子在

金属铜表面的散射特性, 研究了气体入射角度、入

射能量、表面晶体构型以及表面吸附层对气体分子

散射特性和切向动量输运的影响. Sun和 Li[26−28]

采用二维 MD方法, 在流动过程中对气体分子与

表面的碰撞进行跟踪, 统计得到气体分子的入射及

N2 CO2

反射速度, 从而直接计算得到气体分子对表面的适

应系数, 并进一步研究了表面构型、表面温度和物

理吸附等因素对适应系数的影响规律. Kovalev和

Yakunchikov[22] 通过 MD方法研究了氢气在石墨

表面的散射过程, 发现当气体分子温度升高时, 表

面温度的影响会减弱, 当温度较低时, 由于表面的

物理吸附, 适应系数会增大. Prabha和 Sathian[29]

基于 MD方法模拟光滑纳米通道内的气体流动来

研究气-固相互作用特性, 发现 EAC随表面温差的

变化呈现出自然对数的关系, 动量的切向分量与分

子入射速度表现出很强的相关性. Pham等 [30] 采

用 Kulginov势能函数描述 Ar原子与金属 Pt之间

的势能相互作用, 进一步研究了表面构型、入射角

度以及表面温度对 TMAC的影响规律. Liang和

Keblinski[31] 采用大规模MD方法模拟了单原子和

双原子气体在 Au表面的流动, 研究了气固相互作

用强度、气固原子质量比、固体弹性刚度对热适应

系数和动量适应系数的影响规律. Reinhold等 [32]

构建了真实气体分子 Ar,  和   在真实表面的

散射系统, 研究了散射后的角度分布和 TMAC的

变化规律. Lim等 [33] 采用MD方法研究了 He, Ne,

Ar, Kr和 Xe等惰性气体的流动, 发现随着气体分

子质量的增大, TMAC增大或减小的情况均会出

现. Yakunchikov等 [34] 通过惰性气体在石墨表面

的散射研究了气体分子质量、大小以及气-固作用

势能对 TMAC和 EAC的影响规律. 张冉等 [35] 模

拟了过渡区纳米通道内剪切力驱动的气体流动, 探

究了通道高度和气-固相互作用势能系数对 TMAC

的影响规律.

总结前人的工作, 我们发现, 气体分子在固体

表面的适应系数随温度、势能系数、表面构型、分

子质量、分子类型、入射角度等众多因素影响, 展

现出了丰富的变化规律. 然而对于具有一定宏观速

度的来流条件, 其对适应系数的影响规律尚未见系

统深入的研究. 事实上, 在临近空间稀薄大气环境

下, 自由来流作用在航天飞行器的表面时不但有很

大的宏观速度, 而且会与表面形成一定的夹角, 导

致法向速度分量的影响也不容忽视. 而且真实情况

下的固体表面总是具有一定的粗糙度 [36,37], 且粗糙

度的尺寸相比于表面力场势阱深度并不是小量, 粗

糙度的存在会大大改变表面的势能分布 [38], 因此

本文还探究了宏观速度与粗糙度的耦合效应的影

响. 本文构建的物理模型为单个分子与表面的相互
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作用, 采用该模型只关注气体分子与表面的相互作

用, 避免计算主流区的流动时占据大量计算时间,

大大提高了计算效率, 且气体分子的入射条件可以

灵活控制, 气-固相互作用信息易于获得, 方便对相

关问题的研究.

本文构建了单分子氩气与金属铂表面的相互

作用模型, 基于 MD方法模拟了气体分子在固体

表面的散射过程, 通过速度取样法统计出气体分子

入射前和反射后的平均动量和能量, 计算出气体分

子的 TMAC, NMAC以及 EAC, 进一步分析了在

光滑和粗糙表面下, 来流宏观切向和法向速度对气

体在固体表面的动量和能量交换的影响规律. 

2   气体-表面相互作用模型

本文采用分子动力学方法研究气体分子 Ar在

金属 Pt表面的散射过程, 其物理模型如图 1所示.

固体壁面采用 Phantom模型 [39] 来构造, 该模型在

模拟壁面原子结构、处理壁面原子与气体分子间的

能量交换等方面都比较真实. 该模型包含三层壁面

原子: 第一层为真实原子层, 与气体分子直接发生

相互作用, 该层依靠虚拟弹簧力和势能函数模拟壁

面原子的运动; 第二层为缓冲层, 将真实原子层与

气体分子相互作用的力、动量、能量向基底原子传

递, 其原子的运动由连接第一层和第三层的虚拟弹

簧力维持; 第三层为基底, 原子位置固定以稳定

壁面.

  
Ar

Active atoms

Phantom atoms

Fixed atoms

Z

X

Y

图 1    气体分子在固体表面散射的物理模型

Fig. 1. Physical model for scattering gas molecules on solid

surfaces.
 

1.15σ

壁面原子按照面心立方晶格点阵 (FCC)排列,

其 (100)晶面与气体分子相接触, 晶格常数 A =

 , X 和 Y 方向上采用周期性边界条件. 为了

考察粗糙度对气体与表面相互作用的影响, 本文通

过一种典型的金字塔模型来构造表面粗糙度 [40],

其几何形状示意图见图 2. 根据能量最低原理, 块

状粗糙度由于具有较大的表面自由能而不太稳定,

其粗糙单元的上层原子会逐渐迁移到较低位置, 最

终会演变成具有较小表面能的金字塔形结构. 因此

本文采取的粗糙度模型合乎物理实际, 在结构上具

有很好的稳定性. 本文采用两种不同大小的粗糙度

单元, 高度分别为 0.5 A和 1.0 A.

 
 

0.5 A

0
.5

 
A

1
.0

 
A

1.5 A 2.5 A


0



0

图 2    表面粗糙度的纳米构型

Fig. 2. Schematic diagram of the roughness geometry.
 

气体分子与壁面原子之间的相互作用采用截

断 Lennard-Jones(L-J)6-12势能函数 [41] 来模拟 ,

其函数表达式为 

ULJ (rij) = 4εArPt

{[(
σArPt
rij

)12

−
(
σArPt
rij

)6
]

−

[(
σArPt
rc

)12

−
(
σArPt
rc

)6
]}

, (1)

σArPt εArPt rij

rc 3.0σArPt

其中  为长度参数,   为能量参数;   为分子

间距离,   为截断半径, 取值为  . 为了计算

方便, 计算中采用 Ar原子的质量、能量参数以及

长度参数为基本单位进行约化. 相关参数的值列于

表 1.

 
 

表 1    分子动力学模拟中的参数

Table 1.    Parametersin the MD simulations.

相互作用 σ/nm ε/J mass/kg

Ar-Ar 0.3405 1.670× 10−21 6.633× 10−26 

Pt-Pt 0.2770 52.07× 10−21 32.36× 10−26 

Ar-Pt 0.3085 0.894× 10−21 —
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分子间的作用力通过邻位列表法来处理, 运动

方程通过 velocity-Verlet算法来积分. 在计算过程

中, 为了使壁面始终保持在给定的温度下, 我们对

壁面原子进行速度标定, 其公式如下: 

v′i = vi
√
T/TC, (2)

TC

(x, y, z = 3.0σArPt)

rc

rc

其中  为期望温度, 本文取值为 300 K. 计算时间

步长取为 0.0005, 前 5万时间步为壁面弛豫时间.

由于气体的散射在各个切向方向是各向同性的 [22],

因此不妨将气体分子始终沿着 x 轴正方向入射. 每

次模拟的初始时刻, 氩原子处于坐标 

的位置 (坐标原点在 z 方向选取为表面最上层原子

的位置), x 和 y 是均匀随机分布的变量. 入射气体

分子的初始高度与表面最上层原子的距离刚好等

于气-固相互作用截断半径   . MD模拟的分子运

动通过短程力来控制, 由 (1)式可以看出, 若气体

分子与表面的距离大于等于截断半径   , 气-固相

互作用力趋于零, 可忽略不计. 只有当气体分子与

壁面的距离小于截断半径时, 气-固相互作用才变

得重要. 因此这一入射高度值的选取保证了初始时

刻气体分子不受表面力场的作用, 同时也避免了多

余的计算时间步.

单分子入射分子动力学包含两种不同的实施

途径 [32].第一种为分子束法, 受分子束实验启发, 入

射气体分子的能量和角度固定以减小系统的复杂

性, 用于细致研究入射角和反射角的关系. 第二种

为采样法, 入射气体分子的速度符合特定温度下

的 Maxwell-Boltzmann分布, 因为可以模拟自由

来流条件下的气-固相互作用问题. 本文采用采样

法, 入射气体分子的初始速度可以表达为宏观速度

与符合 Maxwell-Boltzmann分布的热运动速度的

叠加: 

F (u′) =

(
mAr

2πkBT

)1/2

exp

(
−mAr(u

′ − u0)
2

2πkBT

)
,

F (w′) = 2

(
mAr

2kBT

)1/2

w′ exp

(
−mAr(w

′ − w0)
2

2πkBT

)
,

(3)

u′, w′ u0, w0

kB = 1.3806× 10−23 JK−1

式中,   分别为切向和法向热运动速度;  

分别为切向和法向宏观速度 ; T 为气体温度 ;

 为玻尔兹曼常数. 气体与

壁面可能发生多次碰撞, 判断散射过程结束的标志

为气体分子的高度大于初始时刻的高度值, 因为此

时气-固相互作用力消失, 气体分子不再受到表面

力场的作用, 从而离开表面区域, 标志着散射过程

的结束. 为了保证计算结果的准确性, 对于每个来

流条件, 均计算了 30万次气体分子在表面上的散射.

σt σn

α

气体与表面的相互作用的切向动量适应系数

 (TMAC)、法向动量适应系数   (NMAC)以及

能量适应系数  (EAC)的定义式分别为: 

σt =
τi − τr
τi − τw

, (4)
 

σn =
|pi| − |pr|
|pi| − |pw|

, (5)
 

α =
qi − qr
qi − qw

, (6)

τ

τw = 0 pw = (mArπkBTw/2)1/2 qw = 2kBTw

其中,    为气体分子的平均切向动量, p 为气体分

子的平均法向动量, q 为气体分子的平均能量, 下

标 i, r和 w分别代表气体分子入射前、反射后以及

与表面完全适应后的状态. 通过对与表面完全适应

后的反射气体分子的速度分布函数进行积分, 可得

 ,   ,   
[28].

如果气体分子与表面的作用时间超过 30 ps,

则代表气体分子在表面发生了吸附, 其解吸附后的

动量遵从漫反射规律, 即发生了完全的动量适应,

这种情况下的适应系数均为 1, 所以应当对上述计

算得到的适应系数进行吸附修正, 即 

ACModify = AC · (1− ξ) + ξ, (7)

ξ式中 AC 为三种适应系数的统称,   表示气体分子

在表面的吸附概率. 

3   结果与讨论
 

3.1    光滑表面下宏观速度的影响分析
 

3.1.1    宏观切向速度对适应系数的影响规律

pi = pw

首先, 将法向宏观速度分量设为 0, 仅改变切

向宏观速度分量的值, 研究其对气体分子表面适应

的影响规律. 由于宏观法向速度为 0, 则有  ,

导致在计算 NMAC时出现奇异值, 且系统为温度

保持在 300 K的等温流动, 因此, 在这组算例中,

只计算了 TMAC.

Vt = 0.2σ/τ Vt = 4.0σ/τ

图 3为不同宏观切向速度下的 TMAC, 由图

可知, TMAC随着切向速度的增大而减小, TMAC

的数值从   时的 0.37降低到  

时的 0.11, 可见来流宏观切向速度的增大对气体分

子与表面的动量适应具有明显消极的影响, 来流宏
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观切向速度越大, 则气体对表面的切向动量适应情

况越差. 为了考察其中的原因, 本文统计了不同来

流切向速度大小下、气体分子与表面的相互作用时

间, 如图 4所示. 从图中可知, 由于来流切向速度

的增大, 气体分子与表面作用时间随之减小, 进而

导致气体分子与表面的适应程度减弱, 气体分子仍

能在一定程度上保持其原有的宏观切向速度特征.
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t(/)

T
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A
C

=300 K, n=0

图 3    不同宏观切向速度下的切向动量适应系数

Fig. 3. TMAC values of gas molecular under different mac-

roscopic tangential velocities.
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图 4    不同宏观切向速度下气体分子与表面作用时间

Fig. 4. Time of gas-solid interaction under different macro-

scopic tangential velocities.
  

3.1.2    宏观法向速度对适应系数的影响规律

0.2σ/τ 4.0σ/τ

0.5σ/τ 1.0σ/τ

1.5σ/τ 2.0σ/τ

为了考察法向速度对适应系数的影响, 在本小

节中设置 4组算例 , 气体的宏观切向速度和

3.1.1小节一样, 在   到   之间变化, 4组

算例的宏观法向速度分别为为   ,    ,

 ,   . 通过计算, 我们得到了不同法向速

度和切向速度下的 TMAC, NMAC和 EAC, 分别

如图 5、图 6和图 7所示.

由图 5可知, 在不同的法向速度下, TMAC随

2.0σ/τ

切向速度的变化趋势一致, 切向速度的增大均会导

致 TMAC的减小. 在切向速度小于   时, 法

向速度的变化对气体分子 TMAC的影响很小. 当
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图  5    不同宏观切向速度及法向速度下的切向动量适应

系数

Fig. 5. TMAC values of gas molecular under different mac-

roscopic tangential and normal velocities. 
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图  6    不同宏观切向速度及法向速度下的法向动量适应

系数

Fig. 6. NMAC values of gas molecular under different mac-

roscopic tangential and normal velocities. 
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图 7    不同宏观切向及法向速度下的法向能量适应系数

Fig. 7. EAC values of gas molecular under different macro-

scopic tangential and normal velocities. 
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2.0σ/τ切向速度大于  后, 法向速度的增大对气体分

子切向动量与表面适应的促进作用开始显现出来.

总的来说, 法向速度的变化对 TMAC影响较小.

当来流切向速度较小时, 法向速度的增大对气体分

子与表面的切向动量没有太大影响, 当切向速度比

较大时, 法向速度的增大对气体分子与表面的切向

动量适应有积极作用.

1.0σ/τ

1.0σ/τ

由图 6可知, 在不同的宏观法向速度下, NMAC

均随着宏观切向速度的增大而逐渐减小, 这种趋势

随着法向速度的增大而越来越不明显. 当气体的切

向速度小于  时, 法向速度对 NMAC的影响

较小. 当切向速度大于  后, 法向速度的增大

导致 NMAC明显增大, 法向速度对气体在表面的

法向动量适应的促进作用开始显现出来. 同时我们

注意到, 当来流切向速度较大且法向速度较小时,

NMAC出现了值为负的情况, 这意味着气体分子

反射后的法向动量大于入射时的法向动量, 说明气

固散射过程中发生了切向动量向法向动量的转移,

且这种动量转移程度随着切向速度的增大以及法

向速度的减小而变强.

图 7为不同来流速度下的 EAC, 从图中可以

明显地看出, 在相同的切向速度条件下, 法向速度

的增大有助于气体与表面的能量适应, 与此相反,

在相同的法向速度条件下, 切向速度的增大则不利

于气体与表面的能量适应. 气体分子与表面碰撞

时, 来流切向速度的增大使得气体分子与表面作用

时间减少, 导致气-固能量交换不充分; 而入射气体

分子的法向能量大小决定了气体分子入射到表面

势能区域的深度, 气体分子进入表面势能区域越

深 , 气体分子与表面的能量交换就越充分 , 则

EAC越大. 

3.2    粗糙表面下宏观速度的影响分析

上一节中对宏观速度在光滑表面下对气体分

子动量和能量与表面的适应规律分别展开了分析,

但大多数情况下, 固体表面往往具有一定的粗糙

度, 这就需要我们对宏观速度与粗糙度的综合性影

响展开研究. 本节计算了以不同宏观速度入射的气

体分子在不同表面上的 TMAC, NMAC和 EAC.

具有不同宏观切向速度及法向速度的气体分

子对粗糙度大小为 0.5 A的粗糙表面的 TMAC、

吸附概率、NMAC及 EAC分别如图 8—图 11所示.
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图 8    粗糙度为 0.5 A的粗糙表面下 , 不同宏观切向速度

及法向速度下的切向动量适应系数

Fig. 8. TMAC values of gas molecular on rough surfaces of

0.5  A  under  different  macroscopic  tangential  and  normal

velocities.

 
 

0 1 2 3 4

0.12

0.08

0.06

0.04

0.02

0

0.10

t(/)

S
ti
c
k
in

g
 p

ro
b
a
b
il
it
y

n=0/
n=0.5/
n=1.0/
n=1.5/

Roughness type 1

图 9    粗糙度为 0.5 A的粗糙表面下 , 不同宏观切向速度

及法向速度下的气体分子吸附概率

Fig. 9. Sticking probability  of  gas  molecular  on  rough   sur-

faces  of  0.5  A  under  different  macroscopic  tangential  and

normal velocities.

 
 

0 1 2 3 4

1.0

0.5

0

-0.5

-1.0

-1.5

t(/)

N
M

A
C

n=0.5/
n=1.0/
n=1.5/

Roughness type 1

图 10    粗糙度为 0.5 A的粗糙表面下, 不同宏观切向速度

及法向速度下的法向动量适应系数

Fig. 10. NMAC values of gas molecular on rough surfaces of

0.5  A  under  different  macroscopic  tangential  and  normal

velocities.
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图 11    粗糙度为 0.5 A的粗糙表面下, 不同宏观切向速度

及法向速度下的能量适应系数

Fig. 11. EAC values  of  gas  molecular  on  rough  surfaces  of

0.5  A  under  different  macroscopic  tangential  and  normal

velocities.
 

从图 8可知, 在不同的速度下, 对粗糙度高度

为 0.5 A的表面的 TMAC的变化范围在 0.7—

0.85之间, TMAC的数值相比于在光滑表面下大

幅度提高, 同时 TMAC的变化范围相对于光滑表

面来说却是收窄的, 这说明粗糙度的出现使气体分

子与表面的切向动量适应程度提高了, 同时也降低

了 TMAC对宏观速度变化的敏感度. 在 TMAC

和宏观速度的相关性上, TMAC随着切向速度的

增大而减小, 随着法向速度的增大而降低, 这和气

体分子对光滑表面的动量适应规律有所不同.

σ/τ

图 9为气体分子对粗糙度为 0.5 A的表面的

吸附概率随宏观速度的变化. 从图中可知, 吸附概

率对宏观速度比较敏感, 来流的速度越大, 则气体

分子的吸附概率就越小. 当来流切向与法向速度都

较低时 , 气体分子在表面的吸附概率可以达到

10%以上, 相比于在光滑表面最大的吸附概率有很

大的提高. 当来流速度逐渐增大后, 气体分子对表

面的吸附概率降低, 当法向速度大于 1.0  , 气体

分子对表面的吸附基本可以忽略.

粗糙度为 0.5 A时, 气体分子在不同来流条件

下对表面的 NMAC如图 10所示, 在图中我们仍

然发现了 NMAC为负数的情况, 这说明对于粗糙

表面, 速度分量之间发生的动量转移现象依旧存

在. 此外, 在同样的速度条件下, NMAC在粗糙表

面条件下, 相比于光滑表面要有所减小, 表明粗糙

度有助于气体分子切向与法向动量的转移.

粗糙度为 0.5 A时, 气体分子在不同来流条件

下对表面的 EAC如图 11所示, 由图可知, 对于相

同的来流法向速度, 气体分子对表面的 EAC对切

向速度的变化不敏感. 在各法向速度下, EAC的值

随切向速度的增大而产生微小波动, 其变化幅值均

小于 5%. 可见, 影响气体分子与表面能量适应的

主要因素为法向速度的大小, 法向速度越大, 气体

分子与粗糙表面的能量适应就越差 (相比于光滑表

面, 粗糙表面下的 EAC更大, 说明粗糙度有助于

气固能量的适应).

不同宏观切向速度及法向速度下, 气体分子对

粗糙度大小为 1.0 A的粗糙表面的 TMAC、吸附

几率、NMAC及 EAC分别如图 12—图 15所示 .

由图可知, 各适应系数在粗糙度为 1.0 A的情况

下, 对不同速度的变化规律和表面粗糙度为 0.5 A

时的变化规律基本一致. 但还是有一些小的变化,

主要表现在以下几个方面: 1)对于不同的来流速
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图 12    粗糙度为 1.0 A的粗糙表面下, 不同宏观切向速度

及法向速度下的切向动量适应系数

Fig. 12. TMAC values of gas molecular on rough surfaces of

1.0  A  under  different  macroscopic  tangential  and  normal

velocities. 
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图 13    粗糙度为 1.0 A的粗糙表面下, 不同宏观切向速度

及法向速度下的气体分子吸附概率

Fig. 13. Sticking probability of gas molecular on rough sur-

faces  of  1.0  A  under  different  macroscopic  tangential  and

normal velocities. 
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2.0σ/τ

2.0σ/τ

度, TMAC均在 0.95以上, 这说明随着粗糙度的

增大 , TMAC对来流速度的敏感性进一步降低 ;

2)当法向速度较大时, 气体分子在表面的吸附概

率提升, 且吸附概率表现出随切向速度的增大而明

显减小的特性; 3)随着粗糙度的增大, 气体分子在

切向速度小于   时, NMAC对来流速度变化

不敏感, 当切向速度大于  后, NMAC对来流

速度的变化开始变得明显起来; 4)在不同的速度

条件下, 气体分子的 EAC随着粗糙度的增大而显

著提升. 

4   结　论

与宏观连续流动不同, 稀薄条件下气体分子之

间的碰撞频率显著减小, 气体分子与固体表面的相

互作用对于流动的影响起主导作用. 本文从微观角

度出发, 通过构建合理的物理模型, 选取恰当的气

体-表面间相互作用势能函数, 实现了对单个气体

分子与表面碰撞的准确模拟, 研究方法真实可靠.

采用速度取样法获得不同来流条件下气体分子的

入射速度, 通过模拟得到反射速度, 然后由入射和

反射的平均动量和能量计算得到了气体分子对光

滑和粗糙表面的 TMAC, NMAC, EAC以及气体

分子在表面的吸附概率, 探讨了切向速度、法向速

度以及表面粗糙度对适应系数的影响规律, 并对其

中的影响机理进行分析, 结论如下:

1)在宏观法向速度确定的情况下, 对于相同

状 况 的 表 面 , 气 体 分 子 的 TMAC,  NMAC和

EAC都随着切向速度的增大而降低, 表明切向速

度的增大对气体分子与表面的切向动量、法向动量

及总的能量适应都有着一定的消极作用; 当切向速

度较大时会发生动量由切向向法向转移的情况, 而

这种转移趋势会随着切向速度的增大而变得更加

明显;

2)法向速度对动量和能量适应系数的影响较

为复杂, 对于光滑和粗糙的表面, 适应系数对法向

系数的变化规律呈现出了相反的规律; 对于光滑表

面, 法向速度的增大有助于气体分子与表面的切向

动量和能量适应; 而对于粗糙表面, 气体分子与表

面的切向动量和能量适应程度却随着法向速度的

增大而减弱;

3)气体分子对表面的适应系数对来流宏观速

度以及表面粗糙度都表现出了一定的相关性, 传统

散射核模型以及滑移边界条件采用不变的常数来

表征气体分子与表面的适应规律是不合理的; 同

时, 气体分子在固体表面发生的动量和能量的转移

现象也是改进边界条件的重点. 这些从微观角度发

现的现象对于理解稀薄气体流动机理, 提高粒子类

数值模拟方法的准确性具有重要意义.
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Abstract

The accommodation coefficient is an important parameter in the field of rarefied gas dynamics, representing

the adaptation level of the momentum and energy between gas molecules and solid surfaces, which is frequently

used in the boundary conditions of numerical simulation of rarefied gas flow. In this paper, a physical model of

the interaction between a single gas molecule Ar and the metal Pt surface is constructed, which greatly saves

computational  resources  by  omitting  the  collision  between  gas  molecules  in  the  bulk  flow.  The  Pt  surface  is

constructed by the Phontom model to reflect real  physical  properties.  The surface roughness is  modeled by a

typical pyramid model, which is physically realistic and stable in structure. The molecular dynamics method is

used to simulate the collision process of the gas molecules on the solid surface. The velocity sampling method is

used  so  that  the  incident  gas  molecules  possess  the  characteristics  of  macroscopic  velocity.  According  to  the

average  momentum  and  energy  of  the  gas  molecules  before  incidence  and  after  reflection,  the  tangential

momentum accommodation coefficients (TMACs), the normal momentum accommodation coefficients (NMACs)

and  the  energy  accommodation  coefficients  (EACs)  are  obtained.  Moreover,  the  variation  regularities  of  the

accommodation coefficients  with the macroscopic  tangential  velocity and the macroscopic  normal  velocity are

analyzed  under  the  smooth  and  rough  surface,  respectively.  The  results  indicate  that  the  accommodation

coefficients have a strong correlation to macroscopic velocity and roughness. The increase of tangential velocity

shortens  the  interaction  time  of  gas  molecules  with  solid  surface,  which  results  in  the  decrease  of  TMAC,

NMAC and  EAC  of  gas  molecules,  indicating  that  the  tangential  velocity  has  a  negative  effect  on  gas-solid

adaptation. In addition, the momentum is found to be transformed from the tangential direction to the normal

direction  at  a  large  tangential  velocity,  and  this  transformation  tendency  becomes  more  apparent  as  the

tangential  velocity  increases.  However,  the  influence  of  normal  velocity  on  the  momentum  and  energy

accommodation  coefficient  is  different.  With  regard  to  the  smooth  surface,  the  increase  of  normal  velocity

contributes to the tangential momentum and energy adaptation of gas molecules with the surface. While for the

rough surface, the adaptation level of tangential momentum and energy between gas molecules and the surface

is weakened as the normal velocity increases. This paper reveals the mechanism of gas molecules scattering on

the  surface  from a  microscopic  point  of  view,  which  is  quite  different  from the  macroscopic  phenomena.  The

conclusions of this paper indicate the irrationality of traditional scattering kernel models to represent the degree

of  accommodation  through  constant  values,  which  is  of  great  significance  for  the  improvement  of  boundary

conditions in rarefied gas flows.
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