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能量守恒耗散粒子动力学 (eDPD)是一种研究热输运过程的介观尺度数值模拟方法, 然而在 eDPD系统

内引入 Boussinesq假设以研究自然对流问题时, eDPD系统自身的热膨胀性对模拟结果的影响常常被忽略.

首先研究了 eDPD系统的热膨胀性 , 通过模拟获得 eDPD系统的热膨胀系数 b; 并由此模拟了不同瑞利数

Ra、不同几何结构下的自然对流; 利用 eDPD系统自身的热膨胀性, 在不引入 Boussinesq假设的前提下获得

了合理的温度场和速度场, 与相同 Ra 数下有限体积法模拟结果相比, 误差明显小于以往研究中相同条件下

的对比误差 . 研究表明在 eDPD系统中引入 Boussinesq假设时 , 需要考虑 eDPD系统自身热膨胀性的影响 ,

并且进一步对 Ra 数的计算进行了修正.
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1   引　言

耗散粒子动力学 (dissipative particle dynam-

ics, DPD)是一种介观尺度流体动力学数值模拟方

法 , 由 Hoogerbrugge和 Koelman[1] 于 1992年提

出, 随后 Español和Warren[2] 构筑了该方法的理

论框架. DPD被称为“弥补宏观尺度和微观尺度之

间空白的方法”[3]. DPD系统中以离散粒子作为动

量载体, 粒子在离散的时间和空间上运动, 这些粒

子的运动状态等价于一个指定范围内大量分子的

集中行为体现, 也即 DPD研究介观尺度上粗粒化

粒子的运动状态.

传统的 DPD模拟的是等温系统, 不能模拟介

观尺度上粒子之间热输运问题, Avalos和Mackie [4]

与 Español[5] 在 DPD的基础上提出了能量守恒耗

散粒子动力学 (eDPD), 可描述介观尺度上的粒子

间的能量传递. Ripoll等 [6,7] 通过与一维、二维传热

问题的理论对比验证了 eDPD模型对于模拟热输

运过程的可行性; Mackie等  [8,9] 构建了 eDPD参

数与热传导系数以及热扩散率之间的关系; Lukes[10]

通过量纲分析对 eDPD进行了模拟参数与物理

参数之间的映射研究 . 近年来 Homman等 [11] 和

Stoltz[12] 分别研究了 eDPD并行迭代算法以及算

法稳定性, 以谋求更大的时间步长. 随着理论基础

的不断完善, eDPD被广泛应用到各个领域. Abu-

Nada完成了一系列基于 eDPD的研究, 从固体导

热问题 [13,14] 到 Rayleigh-Bénard(RB)以及封闭空

腔中的自然对流问题等 [15,16], 显示 eDPD能模拟

复杂自然、受迫热对流等过程 [17,18]. 但是上述研究

中当瑞利数 Ra 较小时, Abu-Nada使用 eDPD的

模拟结果不理想, 模拟方腔内自然对流时, 相同条件
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下的 eDPD模拟结果与有限体积法 (finite volume

method, FVM)模拟结果等温线对比存在较大误

差. 我们分析, 误差的主要原因是以往研究中没有考

虑 eDPD本身热膨胀性, 这部分热膨胀性在适当

的条件下也会产生相应的自然对流, 如果忽略其带

来的影响则会在 Ra 数量级较小时带来较大的误差.

在 Abu-Nada等的研究中, eDPD系统被视为

不可压缩系统, 直接引入 Boussinesq假设来提供

模拟中所需的浮升力. 然而 Mai-Duy等 [19] 和 Pan

等 [20] 的研究显示由于 DPD采用粒子间“软”相互

作用, DPD系统本身具有一定的可压缩性, 在系统

温度较高或保守力足够大的情况下才可认为系统

近似不可压缩. 因此通常情况下 eDPD研究自然

对流问题时应当考虑系统自身热膨胀性的作用, 否

则会使 Ra 数的计算结果与实际的 Ra 数出现较大

偏差, 体现在等温线对比图上就会使相同温度的等

温线无法精确拟合.

本文首先通过模拟获得 eDPD系统的热膨胀

系数 b, 随后在不引入 Boussinesq假设的前提下,

利用 eDPD系统自身的热膨胀性, 研究了不同 Ra

数、不同几何结构下的自然对流问题, 获得了合理

的温度场和速度场. 在相同条件下与 FVM的模拟

结果进行对比, 误差要小于 Abu-Nada等 [13−18] 的

模拟误差. 依靠 eDPD系统自身的热膨胀性可以

形成自然对流, 表明在引入Boussinesq假设时, 需要

考虑 eDPD系统本身热膨胀性的影响. 本文以 Ra

为 15000时同心圆环内自然对流的模拟为例, 分

析 eDPD系统热膨胀性对不可压缩假设下采用 Bo-

ussinesq假设进行自然对流模拟所产生的影响. 进

一步, 本文对 Ra 数的计算进行修正, 结合实际模

拟的 Ra 数大小, 对系统自身引入 Boussinesq假设

的条件进行评估. 

2   能量守恒耗散粒子动力学模型

rc

与分子动力学类似, eDPD方法是一种在一定

的截断半径  内基于粒子与相邻粒子之间相互作

用的粒子方法, 粒子的运动符合牛顿第二定律: 

dri
dt

= vi,
dvi

dt
= Fi, (1)

 

dvi

dt
=

(
fC
ij + fD

ij + fR
ij

)
. (2)

vi Fi ri这里,   表示粒子速度,   表示粒子受到的力,  

fC
ij ,f

D
ij fR

ij表示粒子的位置,    和   分别为保守力、耗

散力和随机力, 分别表示为 

fC
ij =

∑
j ̸=i

aijω
c (rij) eij , (3)

 

fD
ij =

∑
j ̸=i

−γijω
D (rij) (eij · vij) eij , (4)

 

fR
ij =

∑
j ̸=i

σijω
R (rij) ζij∆t−

1
2 eij , (5)

aij

aij = A · kB(Ti + Tj)/2 kB

Ti Tj ζij

ζij ζji

γij σij

eij vij

∆t

ωD ωC

ωR

式中,    为粒子之间的保守力系数与温度有关,

这里我们取  , A = 18.75,  

是玻尔兹曼常数,   和  是粒子温度;   是高斯

白噪音, 同时具有对称性, 即    =   , 以此保证

整体的动量守恒;   和  是耗散力系数和随机力

系数;    是粒子 i 和粒子 j 的单位向量;    是粒

子 i 和粒子 j 之间的相对速度;   是时间步长; 耗

散力   权函数与保守力权函数   和随机力权函

数  之间的关系分别为 

ωD (rij) = ωC (rij) =


(
1− rij

rc

)
, rij ⩽ rc,

0, rij > rc,

(6)

 

ωD(rij)=
[
ωR(rij)

]2
=


(
1− rij

rc

)s

, rij ⩽ rc,

0, rij > rc,

(7)

rij = |ri − rj |其中    是粒子 i 和粒子 j 之间的距离.

传统的 DPD模型里能量不守恒, 只能对恒温

的模型进行模拟计算. 因此 eDPD在 DPD模型的

基础上引入粒子内能变量, 使DPD方程中包含能量

项, 流体粒子之间的热量传递通过可以下式表示 [21]: 

CV
dTi

dt
=

(
qviscij + qcondij + qRij

)
, (8)

CV Ti

qviscij , qcondij , qRij

式中,    为粒子的定容比热容;    为粒子温度;

 分别为黏性热通量、碰撞热通量和随

机热通量, 分别为 

qcondij =
∑
j ̸=i

κijω
2 (rij)

(
1

Ti
− 1

Tj

)
, (9)

 

qviscij =
∑
j ̸=i

1

2CV

{
ω2 (rij)

[
γij(eij · vij)

2 −
σ2
ij

m

]

− σijω (rij) (eij · vij) ζij

}
,

(10)
 

qRij =
∑
j ̸=i

αijω (rij)∆t−
1
2 ζeij , (11)
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κij αij

ζeij

ζeij ζeji

ω

其中,    和   分别表示碰撞热通量系数和随机

热通量系数,   为随机热流中的随机变量, 具有反

对称性, 即    = −   , 保证了能量守恒, 权函数

 随着粒子之间的距离单调递减, 超过截断半径之

后就为 0, 如 (6)式和 (7)式所示.

γij σij耗散力系数  和随机力系数  , 它们之间满

足耗散涨落定理. 当此关系得以满足时, 系统的温

度将保持在给定值 T 附近, 这一功能也被称为恒

温器, 由 (12)—(14)式来实现: 

γij =
σ2
ij (Ti + Tj)

4kBTiTj
, (12)

 

αij =
√

2kBκij , (13)
 

κij =
C2

vko(Ti + Tj)
2

4kB
, (14)

kB ko

λ αC

其中  是玻尔兹曼常数, 而  是用来调整传导系

数的参数. 在 eDPD模拟中, (7)式的 s = 2, s 也

可以取其他值用来调节流体的黏性. 与 DPD一样

可以通过对于热能的积分得到 eDPD中各参数与

实际热物性的理论公式. 其中最重要的就是热传导

系数  和热扩散率  . 根据 Ripoll[22] 的研究推导

可得 

αC =
1

d

(
C̄V ρπko

∫ ∞

0

r3ωC (rij)

)
, (15)

C̄V C̄V = CV /kB d其中  是无量纲的定容比热,   ;   是

维度. 在三维情况下可得 

αC =
16C̄V ρπkor5c

(s+ 1) (s+ 2) (s+ 3) (s+ 4) (s+ 5)
. (16)

λ = αCρC̄V λ而热传导系数满足  的关系, 从而可得 

的理论值. 

3   结果和讨论
 

3.1    eDPD 系统物性参数设置与热膨胀系
数的计算

在自然对流问题的模拟中两个重要的无量纲

参数分别是瑞利数 Ra 和普朗特数 Pr, 可以通过下

式计算得到 

Ra =
gβ (TH − TC)H

3

νCαC
, P r =

νC
αC

. (17)

νC

αC

其中 g 为重力, b 为热膨胀系数, TH 为高温温度,

TC 为低温温度 , H 为计算域的高度 ,    为运动

黏度 ,    为热扩散率 , 下标 C表示该物理量为

低温温度对应的物理量. Ra 的大小能判断流体的

自然对流是否能产生, 以及自然对流的强烈程度;

Pr 则反映了流体中能量和动量迁移过程中的相互

影响.

在以往研究中 eDPD系统被视为不可压缩系

统, Ra 中的热膨胀系数 b 是基于 Boussinesq假设

的输入量. 然而如前所述, 根据Mai-Duy[19] 和 Pan

等 [20] 的研究 eDPD系统不能直接视为不可压缩系

统. 本文研究了 eDPD系统的热膨胀系数 b, 通过

以下方式计算: 首先构建 3个方向为周期性边界条

件的正方体计算域, 通过调整计算域体积, 实现不

同平均温度下的等压环境, 等压条件下正方体计算

域初始密度 r0 = 4, 粒子质量 m = 1, 比热容 CV =

27800, 保守力系数 a = 18.75, 随机力系数 s =３,

介观导热系数 k0 = 0.000126, 系统温度 T 变化范

围为 1—1.8, 所有参数均为无量纲参数. 压强设置

为 35, 等压条件下, 密度 r 随着温度 T 变化的规律

如图 1所示, 拟合后得到 r = 0.59279T 2−2.681T +
6.2659 . 图 1也显示了压强分别为 51和 68时, 密

度与温度之间的关系, 表明压强对上述 eDPD系

统的热膨胀性影响不大.
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3.0
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



=0.59279 2-2.681+6.26259

图 1　不同压强下 eDPD密度随温度的变化

Fig. 1. Density variation of eDPD with temperature at dif-

ferent pressure level.
 

根据定义, 热膨胀系数 b 由下式计算得到 

β =
1

V

dV
dT

= −1

ρ

dρ
dT

, (18)

将 r = 0.59279T 2−2.681T + 6.2659代入 (18)式,

得到 eDPD系统自身热膨胀系数 b 随温度 T 变化

的规律: 

β = −0.3952T + 0.8937. (19)

b 在温度 T=1—1.8的范围内变化趋势如图 2

所示.
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基于泊肃叶流动, 在上述系统参数条件下可以

得到系统的动力黏性系数 μ = 1.077, 对应的运

动黏性系数 n = μ/r=0.265, 与相同条件下的理论

解 [23] 一致.
 

3.2    eDPD 模型验证

−30 ⩽
基于 eDPD系统自身的热膨胀性, 模拟了方

腔中 RB问题. 如图 3所示, 方腔模拟区域为 

x ⩽ 30,−15 ⩽ y ⩽ 15,−2 ⩽ z ⩽ 2,   z 方向施加周期

性边界条件. 上板为冷板, 温度 TC = 1.0; 下板为热

板, 温度 TH = 1.8; 左右两板为互相平行的绝热板,

W/H 始终保持为 2, 方腔内流体粒子受到向下的

重力, g = 0.02. 将绝热板的 a, s, k0 都设置为 0以实

现绝热条件, 并施加麦克斯韦反射边界条件从而防止

流体粒子穿透. 模拟时间步长为 0.02, 每 5000步

对区域数据进行平均统计, 总步数为 100000步.

通过改变温度和重力的大小以调整 Ra, Pr 始

终保持为 1. 分别得到 Ra 为 1600, 1800, 2000, 4000

时的自然对流温度云图和速度矢量图, 如图 4和

图 5所示. 值得注意的是, 模拟中设置的无量纲重
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图 2    eDPD系统热膨胀系数随温度的变化

Fig. 2. Variation  of  thermal  expansion  coefficient  of  eDPD

system with temperature.
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图 3    eDPD模拟方腔内 RB问题的模型

Fig. 3. Model  of  eDPD  to  simulate  RB  problem  in  square

cavity.
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图 4    eDPD模拟不同瑞利数下自然对流的温度云图　(a) Ra = 1600; (b) Ra = 1800; (c) Ra = 2000; (d) Ra = 4000

Fig. 4. Temperature clouds of natural convection under different Rayleigh numbers simulated by eDPD: (a) Ra = 1600; (b) Ra =

1800; (c) Ra = 2000; (d) Ra = 4000.
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力应小于 0.1, 无量纲温差也须小于 1, 否则会使

eDPD模型的边界产生较大的滑移, 并且使系统热

膨胀性降低 [19,20], 从而导致模拟的速度场、温度场

与实际结果产生较大误差. 基于 eDPD模拟中温

度云图与速度矢量图随 Ra 的变化情况, 可以判断

产生自然对流的临界瑞利数 Ra 在 1600—1800之

间. 当 Ra 小于 1600时流体的传热方式以热传导

为主, Ra 大于 1800时流体的传热方式以热对流为

主. 此时从能量守恒耗散粒子动力学的控制方程来

分析, 由于 eDPD粒子之间存在随机力, 具有随机

效应. 当传热方式发生改变时, 从介观尺度来看系

统的自然对流产生并非对称发生的, 而是随机地从

某处开始产生微小的环流. 随着 Ra 不断的增大,

小的环流带动整个流体最终形成稳定较大的两个

环流, 这也符合 Ra 可以反映自然对流的激烈程度

的特点.

本文得到的临界 Ra 的范围与 Koschmieder

和 Pallas[24] 实验得到的临界瑞利数 Ra = 1675相

吻合, 同时也符合 Abu-Nada[15] 得到的临界瑞利

数 Ra = 1707的结果 ; 此外 Zhang和Önskog  [25]

通过朗之万方法基于热通量变化也得到临界瑞利

数 Ra 为 1708的结论. 显示, 利用 eDPD自身的热

膨胀性能够有效描述自然对流的发生.
 

3.3    eDPD 模拟方腔内 RB 问题

基于 eDPD系统自身的热膨胀性 , 对不同

Ra条件下方腔内自然对流 RB问题进行了验证.

在 3.2节参数设置基础上通过调节重力加速度 ,

将自然对流模型的 Ra 降低到 3100, Pr 始终保

持为 1, 模拟结果归一化后得到的温度云图如

图 6所示.
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图 5    eDPD模拟不同瑞利数下自然对流的速度矢量图　(a) Ra = 1600; (b) Ra = 1800; (c) Ra = 2000; (d) Ra = 4000

Fig. 5. Natural  convection  velocity  vectors  at  different  Rayleigh  numbers  by  eDPD simulations:  (a) Ra = 1600;  (b) Ra = 1800;

(c) Ra = 2000; (d) Ra = 4000.
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图 6    eDPD模拟 Ra 为 3100时方腔内自然对流的温度云图

Fig. 6. eDPD simulation of the temperature cloud of natur-

al convection in the square cavity when Ra is 3100.
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FVM针对偏微分方程进行数值求解, 它将求

解区域划分为有限数量的体积元, 并在每个体积元

内计算它们与相邻体积元之间的通量. 本文使用

FVM模拟相同的自然对流做对照组, 左右两边同

样设置为绝热边界条件, 上下板温差为 0.8, 下板

设置为热源, 计算域的尺寸、液体的密度、黏性、比

热容、热扩散率、热膨胀系数、重力加速度等参数

都与 eDPD系统建模完成之后所得到的参数一致,

Ra 和 Pr 都是无量纲参数, 通过 (17)式计算后使

FVM的 Ra 也为 3100, Pr 也为 1. 在此基础上每

隔 0.04个单位提取等温线, eDPD的等温线与相

同 Ra 的 FVM模拟结果对比如图 7所示, 可以看

到 eDPD的模拟结果与 FVM模拟结果误差很小,

整体误差小于 0.7%, 边界最大误差小于 1.8%.

继续调整重力大小, 其他条件保持不变, 将

Ra 提高到 7300, Pr 保持为 1, 如图 8所示对比关

系, 仍获得较好的对比结果, 整体误差小于 1.1%,

边界处最大误差小于 2.4%. 在绝热边界处, eDPD

的温度值略微偏离 FVM结果, 主要是由于 eDPD

中无滑移边界的不完全满足所导致的.

在此基础上再进一步对比 eDPD和 FVM的

速度场. 将速度场沿着 X＝0.5和 X＝1.5取 VX 沿

着 Y 方向分布, 沿着 X = 0.3和 X = 1.0方向取

VY 沿着 Y 方向分布, 得到 VX, VY 速度场度场归

一化之后与 FVM的模拟结果对比, 如图 9所示.

由图 9可知, 在不同 X 坐标方位上, eDPD与

FVM的速度场同样吻合较好, 由于无滑移边界条

件不完全满足, 从而导致速度场在边界处存在一定

的偏差. 此外, 由于 eDPD中的介观热波动效应,

统计的速度存在一定波动, 在速度极值处也有一定

差异. 该现象也存在于以往研究的 eDPD自然对

流模拟之中 [15,16].

本文中 eDPD模拟方腔内自然对流整体误差为

1.1%, 相较于 Abu-Nada在相同条件下基于 Bouss-

inesq假设 [15,16] 的模拟误差已有明显改善. 综上所

述, 不需要引入 Boussinesq假设, 基于系统自身的

热膨胀性的 eDPD可有效模拟不同 Ra 数下的自

然对流 RB问题. 

3.4    eDPD 模拟同心圆环和偏心圆环内自然
对流

通过同心圆环自然对流问题的模拟, 进一步验

证了基于系统自身的热膨胀性的 eDPD对复杂几

何结构中自然对流问题模拟的可行性. 图 10为同

心圆环几何模型示意图, 内圆半径 Ri = 10, 外圆

半径 Ro = 30, 内圆温度为高温 TH = 1.8, 外圆温

度为低温 Tc = 1.0, 其余模拟参数与 3.3节中自然

对流 RB问题中的设置相同. 同心圆环的 Ra 数和

Pr 数由下式得到 

Ra =
gβ (TH − TC) (Ro −Ri)

3

νCαC
;Pr =

νC
αC

. (20)

调整重力 g 的大小和改变 Ro 大小来获得不

同 Ra 下的同心圆环自然对流, Pr 始终保持为 1,

可以得到 Ra 从 1000—10400时 eDPD模拟结果

与 FVM模拟结果的等温线对比图, 如图 11所示,

其中图 11(a)和图 11(b)中的 Ro = 30, 图 11(c)

和图 11(d)中 Ro = 40.

由等温线对比结果可知, 在同心圆环自然对流

问题的模拟中, eDPD与 FVM结果在 Ra 数较小

的情况下, 如图 11(a)和图 11(b)所示, 对比结果
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图  7    Ra 为 3100时 eDPD和 FVM模拟的方腔内自然对

流温度等温线对比图

Fig. 7. Comparison of  natural  convection  temperature   iso-

therms in the square cavity simulated by eDPD and FVM

at 3100 of Ra.
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图  8    Ra 为 7300时 eDPD和 FVM模拟的方腔内自然对
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Fig. 8. Comparison of  natural  convection  temperature   iso-

therms in the square cavity simulated by eDPD and FVM

at 7300 of Ra.
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误差较小, 整体误差小于 1.4%; 当 Ra 提高后, 如

图 11(c)和图 11(d)所示, 温度在圆环左右两侧产

生了较明显的偏差, 不过整体误差仍小于 2.7%, 低

温边界处最大误差小于 3.9%, 原因在于此处的流

体速度较大, 边界条件的影响比较显著, 导致统计

过程中温度受到较大影响, 不过整体模拟结果的精

度相比相同条件下基于 Boussinesq假设的研究也

有了明显的提高 [21,26]. 同时, 通过改变内圆位置模

拟了偏心圆环的自然对流, 如图 12所示. 类似于

同心圆环模拟, 温度在速度变化较大处仍存在较大

偏差, 该现象证明为了实现 eDPD对自然问题的

准确模拟, 不仅需要考虑热膨胀性产生的影响, 同

时也应引入更完善的无滑移边界条件 [27].

上述模拟对比表明 , 在使用 eDPD进行自

然对流模拟研究的过程中, 系统自身热膨胀性的

作用不应该被忽略; 考虑热膨胀性可以减小以往

研究中在 Boussinesq假设下 eDPD与 FVM之

间的模拟误差. 最后, 本文将对比探讨热膨胀性在

传统基于 Boussinesq假设的 eDPD模拟中的具体

影响. 

3.5    eDPD 引入Boussinesq 假设的自然对流
问题模拟

在上述研究的基础上, 进一步讨论用 eDPD

模拟自然对流时引入 Boussinesq假设的适用条件.

基于不可压缩条件, 通常引入 Boussinesq假设后

粒子的运动方程由下式控制: 

dvi

dt
=

(
fC
ij + fD

ij + fR
ij

)
+ βB (T − To) , (21)

βB g T

To

其中热膨胀系数为  , 重力向量为  ,   为流体温

度,   为初始温度.
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图 9    Ra 为 7300时 eDPD和 FVM模拟的方腔内自然对流速度线对比图　(a) X = 0.5时 VX 沿 Y 方向变化曲线; (b) X = 1.5时

VX 沿 Y 方向变化曲线; (c) X = 0.3时 VY 沿 Y 方向变化曲线; (d) X = 1.0时 VY 沿 Y 方向变化曲线

Fig. 9. Comparison  of  natural  convection  velocity  profile  in  the  square  cavity  simulated  by  eDPD  and  FVM  when Ra  is  7300:

(a) Variation curve of VX along Y-direction at X = 0.5; (b) variation curve of VX along Y-direction at X = 1.5; (c) variation curve

of VY along the Y-direction at X = 0.3; (d) variation curve of VY along the Y-direction at X = 1.0.
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图 10    同心圆环模型示意图

Fig. 10. Schematic diagram of the concentric ring model.
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由于认为流体不可压缩, 流体自身热膨胀性的

影响在上述算法中被忽略. 为提高 eDPD模拟自

然对流的精度, 本文根据所需模拟的 Ra 数量级来

判断是否引入 Boussinesq假设: 当按 (18)式通过

调整重力、温差、计算域大小, 结合 eDPD系统自

身的热膨胀系数, 就能得到所需模拟的自然对流

的 Ra 数时, 那么只需要充分考虑系统自身的热膨

胀性即可; 该可压缩条件下的 eDPD自身的热膨
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图 11    不同 Ra 的 eDPD和 FVM同心圆环自然对流等温线对比图　(a) Ra = 1000; (b) Ra = 4100; (c) Ra = 7200; (d) Ra = 10400

Fig. 11. Comparison of natural convection isotherms of eDPD and FVM simulation for concentric rings at different Ra: (a) Ra =

1000; (b) Ra = 4100; (c) Ra = 7200; (d) Ra = 10400.
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图 12    eDPD和 FVM偏心圆环自然对流等温线对比图　(a) Ra = 4100; (b) Ra = 10400

Fig. 12. Comparison of eDPD and FVM eccentric circular natural convection isotherms: (a) Ra = 4100; (b) Ra = 10400.
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胀性产生的浮升力已经可以满足相应自然对流的

模拟, 3.3和 3.4节中方腔内 RB问题的模拟和同

心圆环内自然对流的模拟均证明模拟精度已足够

准确; 所模拟的自然对流 Ra 数量级在 103 以下时,

不需要引入 Boussinesq假设, 仅仅依靠 eDPD自

身热膨胀性可完成相应自然对流问题的模拟.

当所需模拟的 Ra 数量级增大时, 根据图 1可

知系统自身所能提供的热膨胀系数有限, 图 2也表

明温度的取值范围有限, 无量纲温差不能超过 1,

设置无量纲重力应小于 0.1, 否则边界会产生较大

的滑移. 所以由 (18)式可知只能扩大计算域的大

小来得到所需模拟的自然对流的 Ra, 但这会大大

增加计算成本, 为提高计算效率、节约计算资源,

可以在考虑可压缩条件对 eDPD系统自身的热膨

胀性影响的同时引入 Boussinesq假设, 以此来实

现更大数量级 Ra 数的自然对流模拟.

以同心圆环自然对流为例, 图 13为按照以往

研究简单把 eDPD视为不可压缩系统, 直接引入

Boussinesq假设, 得到理论瑞利数 Ra 为 11600的

eDPD模拟结果与 FVM模拟结果的对比图. 由图 13

可知, 此时 eDPD结果即使在速度较小的区域也

明显偏离 FVM的结果, 整体误差为 14.6%. 由此

可以判断在该数量级的 Ra 下使用 eDPD模拟自

然对流时, 不考虑 eDPD自身热膨胀性的影响, 误

差会比较明显, 这是因为 eDPD系统自身具有一

定的热膨胀性, 当通过自身热膨胀性所得到的 Ra

大于自然对流产生的临界点时就会有自然对流产

生, 此时引入 Boussinesq假设得到的 Ra 并非是当

前自然对流对应的真实 Ra, 需要综合考虑系统本

身和引入 Boussinesq假设的影响 , 才能真实反

映当前自然对流所对应的 Ra, 这也是直接引入

Boussinesq假设 eDPD模拟结果与 FVM误差较

大的原因.

随后在引入 Boussinesq假设的基础上, 考虑

系统热膨胀性对模拟结果的影响. 由粒子运动方

程 (21)和浮升力公式 

f bouyancy = gβB (T − To) (22)

可知, Boussinesq假设本质上给 eDPD粒子施加

一个体力以提供实现自然对流所需的浮升力, 在

eDPD中这个力的施加方式和重力一致. 要保持良

好的边界条件, 浮升力取值范围也应该和重力一样

小于 0.1, 同时如要满足无量纲温差不能超过 1, 那

βB么可以得到 Boussinesq假设中的  取值范围为
  {

g < 0.1

gβB (T − To) < 0.1
⇒ βB < 1. (23)

由此可知 Boussinesq假设极限条件下可以提供 3—

10倍于系统自身的热膨胀系数.

基于上述分析可知, Boussinesq假设产生的作

用与 eDPD自身热膨胀性的作用产生了叠加影响.

通过计算可知, 本节中 eDPD构建的同心圆环模

型自身热膨胀性对应的瑞利数 Ra1 为 3400, 在此

基础上按照以往研究中引入 Boussinesq假设对应

的瑞利数 Ra2 为 11600, 最终 Ra 总和应为 15000.

在相同条件下考虑热膨胀性的 eDPD模拟结果,

与 Ra 为 15000的 FVM模拟结果对比如图 14所

示. 结果显示误差显著减小, 整体误差降低至 3.2%.

上述结果证明 eDPD此时模拟的自然对流所对应

的 Ra 更接近 15000而不是 11600, 说明模拟该数

量级 Ra 的自然对流时, 由系统自身热膨胀性产生

的浮升力在实际计算中应该被充分考虑, 否则模拟

所得的自然对流所对应的 Ra 与预设需要得到的

Ra 会有较大偏差, 从而导致模拟准确度受到较大

影响. 由结果还可以继续推断出当采用 eDPD继

续模拟更大数量级 Ra 的自然对流时, 可在考虑自

身热膨胀性的条件下, 通过结合 Boussinesq假设

实现大 Ra 的模拟; 并且系统热膨胀性对整体热膨

胀系数影响会随着所需模拟的 Ra 增大而减小; 这

种情况下引入的 Boussinesq假设可以达到提高计
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图 13    不考虑 eDPD自身热膨胀性时同心圆环自然对流

等温线对比图

Fig. 13. Comparison of natural convection isotherms in con-

centric  rings  without  considering  the  thermal  expansion  of

the eDPD system.
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算效率的目的. 综上所述, 应当考虑 eDPD自身的

热膨胀性对整体自然对流的影响. 

4   结　论

本文基于 eDPD系统的热膨胀性, 首先获得

了 eDPD系统自身的热膨胀系数 b, 在此基础上模

拟了不同 Ra 数下, 方腔内 RB问题、同心圆环和偏

心圆环的自然对流问题. 通过对 Ra 从 1600—4000

之间的方腔内 RB问题温度场和速度场的变化进

行分析, 显示流体产生自然对流的临界瑞利数 Ra

在 1600—1800之间, 该结果与现有研究结果一致;

之后定量分析了在 eDPD系统中 Ra 数为 3100和

7300时方腔内 RB问题的温度场和速度场, 并与

FVM的模拟结果对比, 最大误差小于 2.4%.

随后模拟同心圆环自然对流问题 , 将 Ra 从

1000—10400之间同心圆环自然对流的温度场与

FVM的模拟结果进行对比, 最大误差小于 3.9%,

在小 Ra 数下, 本文通过 eDPD自身热膨胀性得到

的自然对流误差要远小于以往研究中的误差. 通过

分析偏心圆环的自然对流问题模拟结果, 显示由

于 eDPD中的介观热波动效应, 统计的速度存在

一定波动, 加上边界不能完全满足无滑移条件, 导

致模拟结果在边界处和极值处存在一定的偏差, 未

来需要进一步完善.

最后本文探讨了在 eDPD系统中自身热膨胀

性对于引入Boussinesq假设的影响, 并对相应的 Ra

数进行修正. 按照以往的研究, 以同心圆环内自然

对流模拟为例, eDPD直接引入 Boussinesq假设得

到的瑞利数 Ra 为 11600, 与 Ra 为 11600的 FVM

模拟所得温度场对比, 发现误差为 14.6%; 而考虑

自身热膨胀性后引入 Boussinesq假设, 相同条件

下的同心圆环自身热膨胀性所对应的 Ra1 为 3400,

引入 Boussinesq假设对应的 Ra2 为 11600, 两者影

响相互叠加, 整体的 Ra 达到 15000, eDPD模拟结

果与 Ra 为 15000的 FVM温度场模拟结果拟合误

差大大减小, 误差降低至 3.2%.

进一步, 本文根据所需模拟的 Ra 数量级来判

断是否引入 Boussinesq假设: 当所需模拟的自然

对流的 Ra 依靠 eDPD系统自身的热膨胀系数就

能达到, 那么只需要充分考虑系统热膨胀性导致的

浮升力带来的影响即可, 此时模拟精度已足够准

确, 不需要引入 Boussinesq假设; 当所需模拟的 Ra

数量级增大时, 由于系统自身所能提供的热膨胀系

数有限, 只能扩大计算域的大小, 但这会增加计算

成本, 可以在考虑系统自身热膨胀性影响的同时,

引入 Boussinesq假设实现较大 Ra 的自然对流模

拟; 随着所需模拟的 Ra 增大, eDPD自身的热膨

胀性对整体自然对流的影响会减弱, 这种情况下引

入的 Boussinesq假设可以达到提高计算效率的目

的. 综上所述, 应当充分考虑 eDPD自身的热膨胀

性对整体自然对流的影响, 以提高自然对流模拟的

有效性. 本文的工作可为 eDPD方法研究自然对

流问题提供新的见解.
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Abstract

Energy conservation dissipative particle dynamics (eDPD) is a mesoscale numerical simulation method of

studying the heat transport process. In previous studies, when the Boussinesq assumption was introduced into

the eDPD system to study the natural  convection,  the system was generally considered to be incompressible,

and the effect of the thermal expansion of the eDPD system itself on the simulation results was often neglected,

which would cause errors in the simulation.  In the present study,  the thermal expansion characteristic  of  the

eDPD system is first investigated, and the thermal expansion coefficient b of the eDPD system is obtained by
eDPD simulation. Then, based on the thermal expansion characteristic of the eDPD system itself, the natural

convection  is  simulated  with  different  values  of  Rayleigh  number  Ra  and  different  geometries,  specifically,

square cavity, concentric rings, and eccentric rings, and reasonable temperature and velocity fields are obtained,

and they are in agreement with the simulated results by the finite volume method (FVM). The error between

the  eDPD  simulation,  in  which  the  natural  convection  is  driven  by  thermal  expansion  of  the  eDPD  system

itself,  and  FVM  simulated  result  is  considerably  smaller  than  the  errors  observed  in  previous  studies  where

Boussinesq  assumption  was  directly  adopted  to  simulate  natural  convection  phenomena  while  neglecting  the

thermal  expansion  effect  of  eDPD  system.  It  is  shown  that  the  effect  of  the  eDPD  system’s  own  thermal

expansion  characteristic  needs  to  be  considered  when  introducing  the  Boussinesq  assumption  in  the  eDPD

system, and further, the calculation of the Ra number is modified in this paper.

Keywords: energy  conservation  dissipative  particle  dynamics,  Boussinesq  hypothesis,  natural  convection,
thermal expansion
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