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摘要 本文用变径刚球模型 与 工
一

模型借助直接模拟 蒙

特卡罗方法模拟正激波结构与反射问题
。

直接模拟显示了分子间作用力幂次对激波剖面的

影响
,

平动 自由度经激波的非平衡效应
,

双组分气体经激波的组分分离效应
,

有转动 自由

度激发 双原子分子 气体中激波结构
、

传播和反射
、

双原子轻分子作为载体的混合气体 激

波结构中重气体的温度超出等
。

关键词 级波结构
,

激波反射
,

直接模拟蒙特卡罗法
。

引 言

激波结构问题一直是分子气体动力学的重要研究对象
,

研究非平衡效应激波结构也

是一个合适的流场
,

因为它是一个简单的一维问题
,

但它可以检验各种分子模型
, 在恰

当选择的马赫数下又能包括热力学与化学非平衡引起的许多现象
。

用
一

方程求 解 激

波结构仅在激波马赫数 小于 时适用
,

一般总要借助于过渡领域的方法
。

直接模 拟

蒙特卡罗方法 川是研究激波结构的有力工具
,

可以较容易地处理多组分有内自

由度激发及化学反应的情况
。

本文用 模型 〔” 模拟分子间力的 作 用
,

用 转
牡 模型〔 〕

模拟碰撞中内自由度与平动 自由度间的能量交换
,

研究了分子 间 作

用力幂次对单原子气体中激波密度剖面的影响 模型与普通逆幂律模型的比较
,

平动 自由度经激波的非平衡效应
,

双组分气体经激波的组分分离效应
,

有转动 自由度激

发的 双原子分子 气体中的激波结构及传播和反射
,

双原子轻分子作为载体的混合气体

激波结构中重气体的温度的超出等
。

一
、

计算方法与分子碰撞模型

直接模拟蒙特卡罗方法 在计算机上通过追踪几千个分子的运动与碰撞来模

拟真实的气体流动
。

每个分子赋予合适的位置坐标
、

速度和内能
,

并在运动和碰撞过程

中经受变化
。

运动和碰撞分别考虑
,

模拟中的时间参数与实际时间相同
,

而流动总是作
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为非定常流动进行模拟
,

定常流动是非定常流动的大时间下的极限
。

在物理空间划分网

格
,

其中布置足够多的分子
,

碰撞对从这些分子中选取
,

并对之求和取样得到流场的宏

观量
。

边界条件对单个分子提出
。

碰撞作为三维现象进行计算
,

最简单的模型是刚球模

豁翼嚣瓢籍瓢霜黑器默严”“ ”咋还要引入

用 方法研究激波结构
,

可以通过令活塞推动气体也可通过令激波上下 游 的

顺向和逆向运动的分子在有限区域的运动和碰撞来产生激波
。

利用前者可以同时研究激

波的传播和反射的规律
,

本文采用此法
。

令一镜面反射的活塞以速度 。。

运动
,

推 动 静

止气体产生激波
, “ ,

与激波马赫数 有如下关系
“ 二 、二 愁一 〔 ,

,

〕
一

。 为静止气体中的声速 ,

为比热比
。

为使计算区域有限
,

在距活塞足够远 的 , 二

处
,

置另一镜面反射壁 ,

括塞与反射壁间划分为 个网格
,

每个网格尺寸 △, 犬

汽 平均 自由程
。

初始时每网格内布置 令 个分子
,

其位置在空间均匀分布
,

其

热运动速度则遵循 分布
。

在时间间隔 △ 二 二 只 。 。

甄 最可几速度 内
,

将

分子运动
、

活塞运动及分子在壁面的反射一起考虑
。

再分别考虑 夕
二

时间内分子间的有

代表性的碰撞
,

每发生一次碰撞
,

时间计算器前进一等值 △
‘

△
。

〔 、 〕△二 , , 、 , 一

其中
、 。 、

为初始
、

组分及混合气体数密度
, ,

际 为每 个 模 拟 分子

代表的真实分子数
, 二 , 。 。 为每个模拟 分子代表的真实分子数 , 和 为两格 △劣

中当时的分子数
,

几 为
、

分子何碰撞截面
, 价 为分子间相对速度

。
尸和 尸 表

征做撞对中 五和 分子的有效性
,

对于模拟分子代表真实分子少的组分 加权因子小

总是为
,

对于模拟分子代表真实分子多的组分 加权因子大 有时为 。 ,

有 时 为
,

为 士的几率等于加权因子比
,

以模拟真实碰撞效果 。 △ 保证在模拟气体中有与实际 相

同的碰撞频率
。

在 斌个 么 二

后伍
,

二 ,

对于 , 。 一 ,

对于 、
一

可得定

常激波结构
。

一般选择 二 二 二才
, 。 ,

二 、 , ,

△ 二 , 二 , 可以保证激波结构不 受 反

射壁面影响
,

合适地选择较小的
二 ,

可得激波在壁面 二 介 处 的反射的模拟
。

’

为模拟分子间作用力采用变径刚球 模型〔, “,

即分子在碰撞中遵循刚球一样的

散布规律 , 但其直径是变化的 , 分子的碰撞截面随相对速度 的变化与逆幂律 分 子 的

碰搜总截面随 的变化相同 一

一 ’“ , 。一 粉一 一

, 为逆幂律分子间作用力 二 叮

的方幂
。

平均碰撞率正比于 。毛
一 ’。 。

计算中应用这

种分子模型
,

即在选择分子对时令中选几率正比于
,

的 一 。 即 刁一 , 一 次方
,

同时在计算增量 △
。

的表达式中 用下式

一
· , 阴

·

于 〔 一 。 冷
·。 , 〕一

一

共中 爪
, 为参考温度

, 。 。 , 为参考温度下的参考截面
。

为模拟双原子分子的激波结构
,

要引人转动 自由度并考虑平动和转动间能量的交换
,

即考虑非弹性碰撞
。

为此采用了与

模型相适应的
一

模型 ￡ 」。

分子的转动 或振动 松弛的非弹性碰

撞数 或 在文 〔 〕中根据直接模拟与实验给出松弛时间比较而定出
。

对于 分
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子
,

根据文〔 〕中收集的实验数据 在 到 之间变化
。

关于
一

模型中能量交换的

实现
,

详见文〔 〕
、

〔 〕
、

〔 〕的讨论
。

二
、

计算结果与讨论

分子间作用力幂次对激波厚度的影响
,

平动温度的分离效应

激波过渡区的密度剖面是激波结构的重要特征
,

激波剖面所占范围大小因分子模型

不同而异
。

文中采用 模型
,

分子间作用力幂次 分别取为 刚球模型
、 、

及 分子
,

计算了 数为 时的单原子分子气体的激波结构
,

所得密度 剖

面很好显示了 刀 由大变小 分子由刚球逐渐变
‘

软
,

时激波厚度的增加
,

见图
。

图中给

出了利用逆幂律分子模型在同样流动条件与幂次参数下的直接统 计 模 拟 结 果 取 自文

〔 〕
。

从图中可见
,

用 模型得到的结果 与原始逆幂律模型的模拟结果相符很 好
。

这里要指出
,

文〔 〕中结果表达时
, ‘ 坐标由刚球模型给出的平均 自由程归一化

模型 之一 拼 二 犷 , , 一

“ 为粘性系数
,

为气体常数
。

而图 中
,

空间坐标用 模型的平均自由程归一化

参看文〔 〕
。

模型 之一 “ 一 。 一 。 二
’ 一 ‘ 户 一

在将逆幂律模型结果在图 中表达时
,

已考虑了 几 几 一 一 。 一 。 这一因

子对于不同分子模型的不同数值
。

单原子分子的结果还显示了平动 自由度经激波的非平

衡效应
,

即基于波前进方向速度分量的纵向温度与基于与之垂直的速度分量的横向温度

的不同
,

以及纵向温度对平动动力论温度的超出
,

见图
。

一 刀

户 一
一

一

,

声升

毛
沂夕

连白︺户
月妇卜

一 一 一 一

几

一上一 习

图 勺对 中激波 密度剖面的影响

模型 本文结果 与逆幂律模型 〔“ 〕

直接模拟结果的比较

刀

已 」

一 多

图

一 一

单原子气休
,
勺二 激波纵向温

度
、

横向温度及平动动力论温度剖面
,

, 勺 。

二

混合气体的组分分离效应

双组分混合气体中激波结构表现出组分间的分离效应
,

引起广泛兴趣
。

文中对
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的氖和 的氦的混合气体在 为 时用 模型进行了直接模拟
。

用 相 同

数 目的模拟分子模拟了数密度比很大的两种组分
,

利用了加权 因 子 的 概念
,

在较小的
‘

时 二 ,

为得定常激波结构
,

要在较大时间间隔
,

二 后取样
。

结果在图 与

图 中给出
。

图 给出了组分的密度剖面
,

可明显看出组分的分离效应
。

与文 〔 〕中的

实验结果基本相符
。

计算结果还显示出较重组分氢的纵向温度超出效应
,

见图
。

︸‘六幻次,一,︸,︸,

夕

匕 , ,

卫

一
’

几
·

能

,

,,’丫︹卜卜﹄一
引

图
一

与 混合气体中
二 激波密度剖面
七

二

生

图 与 混合气体中
激波的平行温度剖面

·

解

。

写
履

双原子分子的激波结构及正激泣在固壁的反射

研究双原子分子经激波压缩时内能的激发与松弛过程是有意义的
。

由于转动松弛时

间与平动松弛时间有相同的量级
,

平动
、

转动间的祸合是双原子分子邀波松弛过程的重
要特征

,

本文用 与
一

模型
,

模拟分子的非弹性磷撞
,

所模拟

一

一
‘ 二

、

计算
结果

笋户介

卜 对
护︺

勺一

﹂
一

﹂

邸
实验结果〔”

从

一 一 一 一

图 分子激波密度剖面直接模拟
十 模型 与实验结果比较

飞
· 叹

飞 ‘
、

毛 卜 飞

心 卜 毛 毛 一 。〔 」矛

趁 入 口。 断“

图 双原子分子气体 中激波的传播与反射
、

乙一 和 时
一

激波路径
丁 ℃

从
一

丫 飞 ,

,

为一 一 吕 ‘

一 下
,

琳
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一

卜罗模拟 寸

的
,

分子的转动松弛非弹性碰撞数 取为
。

对于几个 值计算了激波密度剖面
,

并与文〔幻的实验结果进行了比较
,

见图
。

图 给出了 二 一

图中激波的路径 为平均

碰撞时间
,

直线
、

是
一

关系式对双原子分子 和单原子分

子 护 二 的结果
。

直接模拟所得的激波路径
,

当 时很快与 直线相 符
,

的结果则介于
、

直线间但最终仍与 直线相符
。

直接模拟计算还给出了激波

在壁面反射后参数的变化
。

以温度为例
,

气体动力学给出 区与 区的温度比为〔‘。 〕

了
’ 、 ,

〔 , 一 , 一 夕一 〕〔 尹一 ’一

卜 一 丫 〕〔 , 〕
一

可见当 二 时
, 犷 , , 一 一 , , 丫 一 , 。

对于单原子分子的直接统计

模拟给出 当 时
, 、 单原子 二

。

反射区双原子分子的温度模拟结果见图 所附

细韦图
。

所得
, 二

、

了 厂了
, 二

,

均与气体动力学预言结果相符较好
。

混合气体中载体为双原子分子时重组分单原子分子的温度超出

双组分混合气体中一组分为单原子分子另 一组分为双原子分子时
,

单原子分子 较小

密度 的纵向温度的超 出 表 现 得 特 别 突

出〔’‘ 〕。

图 给出 时
, 。 一 ,

阴 。 情况下
,

重组分 单原子分

子 的平行温度的超出
。 , ,

为激波前

后的温度
,

从图可见 一 , 一 ,

达

到约为 之值
,

其中
’

为重组分平行温

度
。

轻组分为双原子分 子
,

位 分别取

为
、 、 、 。

尽管轻组分转动温度对

不同 值为不同
,

但重组分平行 温度的

超出表现出对 值的不敏感
。

这样的数

值实验还期待与实验结果的比较
。

混合气体中重组分单原子分子的温度

超出引起许多研究者的兴趣
,

这在 届国

一

一

重组分平行温度

轻组分平行

乃

⋯
川︺

不同
,

轻组分跨动、度

一 一 一 一

图 单原子分子 重组分 与双原子分子 轻组分

混合气体巾经激波的温度剖面

。 ·

飞 一

际稀薄气体动 力学会议上得到反映
。

我们用第二节中提到的第二种方法对这一问题进行

模拟得到了更为准确的结果
,

并给出了温度超出机制的解释和预言超出值的半经验公式
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