
 

 

多参数入射条件下分子碰撞对适应系数的影响*
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有效的气体-表面相互作用参数对准确预测气体在稀薄环境中的流动特性至关重要. 然而微观分子碰撞

模型中不同分子动力学模拟方法得到的适应系数差异很大. 为了准确描述非平衡环境中分子碰撞与动量、能

量适应的关系, 本文采用分子动力学模拟研究了氩与铂表面的相互作用. 通过单个散射 (SS)和连续散射 (CS)

方法系统地讨论了气-气碰撞对适应系数的影响. 比较了两种方法在不同表面形态、表面温度、入射气体分子

速度等影响因素下的气体-表面相互作用特性. 得到了适应系数与表面温度、入射速度等参数之间的依赖关

系. 通过分析两种模拟方法的差异, 揭示了多参数入射条件下适应系数变化的物理机制, 为建立更精准的气

体-表面相互作用模型提供了重要基础和依据.
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 1   引　言

微纳米机电系统 (MEMS/NEMS)、高超声速飞

行器热防护系统等领域的快速发展 [1–4], 推动了对

稀薄气体流动机理的多学科交叉研究. 气体的稀薄

程度通常采用努森数 (Kn)量化, 其定义为气体分

子平均自由程与特征长度的比值. 根据 Kn 的范围,

流动可分为: 连续流 (Kn < 0.001)、滑移流 (0.001 <

Kn < 0.1)、过渡流 (0.1 < Kn < 10)、自由分子流

(Kn > 10). 当 0.001 < Kn < 0.1时, 气体的连续

性假设依然成立, 但简单的无滑移边界条件不再适

用. 此时Maxwell[5] 等线性或非线性滑移模型 [6] 开

始作为边界条件以扩展 Navier-Stokes (NS)方程

的适用性. 固体表面附近分子的动量输运处于非平

衡状态, 该非平衡层通常称为 Knudsen层, 其厚度

约等于邻近表面的平均自由程. 随着 Kn 的增大,

Knudsen层中会出现速度滑移和温度跳跃等现象,

该层也会逐渐从近壁区向主流区延伸. 当 Kn 较大

时, NS方程无法准确描述滑移现象, 因此需采用

Burnett[7] 或高阶 Burnett[8] 方程等方法求解稀薄

气体流动. 然而, 这些方法在边界条件和计算稳定

性方面仍然存在一些问题. 由于玻尔兹曼方程的非

线性碰撞项的高维特性, 其对稀薄气体流动的直接

求解受到限制. 直接模拟蒙特卡罗 (DSMC)方法

能够准确处理分子碰撞过程, 并模拟各种复杂的稀

薄流动系统. DSMC使用经验、半经验气体-表面

相互作用模型来描述气体分子与表面之间的相互

作用, 如Maxwell模型[5] 和CLL (Cercignani-Lampis-

Lord)模型 [9].  Maxwell模型是最早提出的气体 -

表面相互作用模型, 该模型假设气体分子与表面

碰撞后, 部分分子发生漫反射, 其余发生镜面反射.
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CL模型由 Cercignani和 Lampis[10] 首次提出, 该

模型满足归一化和互易性原理, 且恒为正. Lord进

一步发展该模型并应用于 DSMC, 形成了 CLL模

型. 上述模型中使用的参数称为适应系数 (ACs).

ACs包括三种类型: 切向动量适应系数 (TMAC)、

法向动量适应系数 (NMAC)和能量适应系数

(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. 虽然这些气体-表面

相互作用模型在许多情况下有效, 并在工程实践中

广泛应用, 但仍存在一些缺点 [11]. 例如, 这两种模

型忽略了气体与表面之间的动量和能量适应与气

体分子入射状态的关系. 在极度非平衡条件下, 这

些模型也无法很好地复现实验中反射速度的现象.

本质上, 气体分子与表面的碰撞过程涉及微观的分

子间相互作用和宏观的气体-表面相互作用模型,

属于典型的多尺度物理现象. 在微观层面, 入射分

子之间以及与表面原子间通过复杂的相互作用, 如

吸附、碰撞等传递能量从而改变运动状态; 在宏观

层面, 这种相互作用通过气体-表面相互作用模型

被统计平均为边界条件, 进而影响整体流场特性.

ACs高度依赖于势阱深度、表面温度、入射速度以

及表面粗糙等条件 [12,13]. 不同方法得到的 ACs存

在较大差异, 但在工程实践中通常采用经验取值.

因此, 需要深入研究气体-表面相互作用过程, 探

索 ACs随入射参数变化的机制, 并深化多参数入

射条件下气体-表面相互作用机理的认识.

ACs的获取方法通常有直接测量法、间接测

量法和数值模拟三类. 分子束实验是常用的直接测

量方法, 该方法通过固定入射气体分子的角度和能

量, 收集反射分子的速度和角度分布来获得 ACs.

众多研究者采用分子束实验方法, 针对不同入射气

体分子在各种材料和形态表面上的散射进行了研

究 [14–19]. 结果表明, ACs对表面材料和形态高度敏

感, 不同研究者的测量结果差异显著. 即使是同一

种入射气体和表面材料, 在不同势能值下的测量结

果也有差距. 有研究者 [20] 通过分子束实验研究了

氮气在玻璃等洁净表面材料的能量转移特性, 发现

了逆向散射的现象. 此外, Minton等 [21] 指出, 在气

动力减速过程中, 气体与表面的碰撞可有效地将平

动能转化为表面热能. 间接测量方法利用稀薄气体

流动的宏观特性, 通过理论模型计算 ACs. 由于表

面形态和温度波动等因素在大多数实验中未明确

指定, 因此在稀薄条件下准确测量宏观特性具有很

大挑战. Tekasakul等 [22] 采用悬浮转子法, 测量了

Kn 在 0.002—0.21范围内氦、氩等气体对钢表面

的 TMAC, 结果为 0.847—0.938. 随后, Jousten[23]

通过悬浮转子法测量了氮气在不锈钢表面的 ACs,

发现 ACs与温度具有弱相关性. 由于间接测量法

仅能测量 TMAC或 EAC, 因此无法适用于 CLL

等多参数气体-表面相互作用模型.

分子动力学 (MD)模拟的兴起为气体-表面相

互作用研究提供了全新视角, 常用的模拟方式主要

有两类, 即微纳米平板流动和单个散射 (SS)方法.

在微纳米平板流动模拟中, 气体分子入射表面的速

度和角度具有较大随机性, 其与表面的动量和能量

适应程度取决于气流状态. Arya等 [24] 研究了微纳

米平板模型中壁面滑移现象, 发现 ACs强烈依赖

于表面粗糙度和气体与表面之间的势阱深度. 此

外, 一些研究者探索了 Kn 与 ACs的关系 [25,26], 结

果表明随着 Kn 增大, 气体分子与表面的适应程度

不断降低. 并且在较低的系统温度下, ACs对温度

表现出更高的敏感性 [27]. 在微纳米通道气体流动

的模拟中, 可观察到壁面附近存在温度跳跃和密度

分层等现象. 然而, 由于气体分子过于密集, 难以

捕捉表面散射细节. 此外, 该方法仅能获得等温低

速条件下气体分子的 TMAC, 而 NMAC和 EAC

无法通过此方法获取. SS方法的入射气体分子状

态分为两种. 第一种是通过采样获得满足特定温度

的速度分布, 使入射分子具有热运动速度并叠加宏

观速度特征,  从而捕捉表面散射特性并扩展

ACs适用范围. Peddakotla等 [28] 研究了氩与铂和

石墨表面的相互作用, 并与 CLL模型的结果进行

了对比验证, 分析了不同入射参数对 ACs的影响.

Sipkens和 Daun  [29] 则更关注原子势能与热适应

系数的关系, 讨论了表面相变和粗糙度对气体分子

能量适应的影响, 并探索了铁、铜、硅表面在宽温

域下的热适应特性. 第二种是固定入射气体分子的

角度和能量, 以获得不同入射状态下气体分子在表

面的散射特性. 许多研究者 [30–32] 使用该方法研究

了不同入射角度、速度等条件下气体分子在表面的

散射特性.  然而表面温度和稀薄程度等因素对

ACs的影响机制尚未建立普适性规律, 不同研究

结论存在矛盾. 现有模拟主要针对光滑表面, 而实

际表面的粗糙、吸附层动态变化以及化学反应 (如

氧化催化)等因素的影响仍需进一步探索.

目前, 尚未有文献完整给出上述数值模拟方式
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的选择标准. 大多数研究基于气体稀薄程度进行选

择, 但这种方式并不精确, 因为影响 ACs的因素众

多. 许多研究者 [33,34] 发现, 无论是高空高马赫数下

航天飞行器的表面 [35] 还是微纳米管道中, 气体分

子均会与表面发生吸附行为, 且吸附分子会显著影

响入射分子的散射特性. 传统的 SS方法忽略了气

体分子之间的相互作用, 事实上气-气碰撞导致的

能量传递会在某些条件下提高气体分子与表面的

适应程度. 除了上述数值方法, 部分研究者尝试对

气体-表面相互作用模型进行修改 [36], 并得到模型

参数随入射能量、入射角度和气体类型的依赖关

系. 此外, 一些研究者采用机器学习方法构建了基

于数据的新气体-表面相互作用模型 [37,38], 或开发

了基于物理机理的新模型 [39,40].

总的来说, 数值模拟与唯象模型结合依然是研

究气体-表面相互作用的有效途径. 近期, Tao和

Wang[41] 提出了一种新的连续散射方法 (CS). 通

过不同入射参数下氩在石墨表面的散射, 对比研究

了单个散射 (SS)方法与 CS方法的适用性. CS方

法可以看作是 SS方法的一种扩展, 利用入射频率

来维持系统的稀薄程度. 由于不同材料和入射条件

下 ACs差异显著, 且表面形态 (光滑或粗糙)的影

响不可忽略. 因此, 不同形态表面及多参数入射条

件下 CS与 SS方法的差异有待验证. 本文针对现

有方法忽略分子间碰撞与表面形态差异的缺陷, 通

过MD模拟揭示多种参数 (表面温度、入射速度

等)对 ACs的影响机制. 利用单原子惰性气体氩在

金属铂表面散射的分子动力学模型, 对比了不同形

态表面下 CS和 SS方法的模拟结果, 讨论了两种

模拟方法的差异.

 2   数值模拟

 2.1    模拟细节

31.36 Å× 31.36 Å× 50.00 Å

本文采用开源软件 LAMMPS进行 MD模拟,

Ovito用于模拟系统可视化. 模拟盒子尺寸设置为

 , 如图 1所示. 由于模

拟能量传递通常需要使用恒温固体边界条件 [42],

因此本文采用基于朗之万方程的 Phantom壁面模

型 [43–47]. 该模型将壁面原子分为上中下 3层, 其中

壁面最下方为固定层, 维持壁面结构稳定并为上部

原子提供刚性支撑; 中间为 Phantom层, 受朗之

万恒温器控制 (包含阻尼项、随机力项和弹簧力

项), 保持恒定温度; 最上方为真实原子层, 直接与

气体分子相互作用并受势函数作用. 壁面原子采

用 FCC(100)晶格排布, 晶格常数为 3.92 Å. 在 x

和 y 方向施加周期性边界条件以简化计算.
  

入射区域

相互作用区域

真实原子层

Phantom层

固定原子层






壁面

图 1　分子动力学模拟盒子示意图

Fig. 1. MD simulation box schematic.
 

σ = 3.405 Å ε = 1.01× 10−2 eV

σ = 2.94 Å ε = 6.82× 10−3 eV
10.00 Å

300 K
Vg 300 K Vp

Vg = nVp n = 1

模拟中, 铂原子间采用 EAM势函数 [48]; 氩原

子间使用 Lennard-Jones势函数 ,  平衡距离为

 , 势阱深度为  ; 氩与

铂原子间的相互作用同样使用 Lennard-Jones势

函数,  参数为   和   
[49].

不同势函数的截断半径均为  .  模拟系统

采用 NVE系综, 时间步长为 1 fs. 初始化时使用

Berendsen恒温器平衡真实原子层中的铂原子 ,

1 ns后撤去. 所有模拟案例都将入射角 q 和方位

角 j 设为 45°, 如图 2所示. 其中 q 定义为气体分子速

度与表面法线的夹角, j 定义为分子速度在切平面

上的投影与 x 轴的夹角. 除非另有说明, 默认表面

温度为  . 为便于对比不同入射条件的影响, 本

文所述入射速度  均以  最概然速度  为基

准进行无量纲化, 即   , 默认情况下   .

最概然速度公式如下所示: 

Vp =

√
2kBT

m
, (1)

 

入射平面











图 2    气体分子入射角度示意图

Fig. 2. Schematic diagram of the incident angle of  gas mo-

lecules.
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kB其中,   为玻尔兹曼常数, T 为气体温度, m 为气

体分子质量.

35 ps

在 CS和 SS两种模拟方法中, 气体分子均在

入射区域内随机生成, 该区域与壁面最上层原子的

垂直距离略大于势函数截断距离, 入射区域与表面

之间为相互作用区域. 气体分子与表面碰撞后存在

三种可能轨迹: 直接反射、多次碰撞后反射, 或因

法向动能充分耗散而长时间被表面势阱捕获. 为控

制模拟时长, 每个样本的模拟时间被限制在  .

若气体分子在该时限内未离开相互作用区域, 则判

定其被吸附; 反之, 则将气体分子进入相互作用区

域时的速度记为入射速度, 离开时的速度作为反射

速度, 用于计算 ACs.

为研究表面形态对分子碰撞及 ACs的影响,

本文构建了 5种类型的表面: 光滑表面 (Smooth)、

一维正弦粗糙表面 (1Dsin)、二维正弦粗糙表面

(2Dsin)、金字塔形粗糙表面 (Pyramid)以及随机

粗糙表面 (Random), 如图 3所示. 各粗糙表面的

最大高度统一为 5.88 Å.

 
 

(a) (b)

(c) (d)

图 3　不同粗糙形态表面示意图　(a) 一维正弦粗糙表面;

(b) 二维正弦粗糙表面; (c) 金字塔形粗糙表面; (d) 随机粗

糙表面

Fig. 3. Schematic diagrams of surfaces with different rough-

ness morphologies: (a) 1D sinusoidal rough surface; (b) 2D

sinusoidal  rough  surface;  (c)  pyramidal  rough  surface;

(d) random rough surface.
 

一维正弦粗糙结构通过下式构建: 

Z = A |sin(ωx)|+ k, (2)

A = 20.0 Å ω = 2π/35 rad · Å−1
k = 1.0 Å

式中, A 为振幅, 控制曲面起伏的高度; w 控制正弦

的周期; k 为偏距, 控制曲面的上下位置. 本文中

 ,   ,   .

二维正弦粗糙结构通过下式构建: 

Z = A |sin(ωx)× sin(ωy)|+ k, (3)

A=19.6 Å ω=2π/31.5 rad · Å−1
k=2.2Å式中,   ,   ,   .

金字塔形粗糙结构构建参考了 Pham等 [50] 的

论文, 其上底长宽为 7.84 Å、下底长宽为 15.68 Å.

本文采用原子沉积的方式在光滑表面上构造了具

有相同晶面取向和晶格常数的随机粗糙结构. 沉积

原子初始位置在入射区域随机生成, 初始速度按

300 K Maxwell-Boltzmann (MB)分布设定. 沉积

过程中, 采用简单的速度缩放方法保持表面温度恒

定为 30 K, 以抑制表面原子振动控制粗糙形态. 沉

积结束后整个模拟系统采用 300 K的环境温度并

以 1 fs的时间步长进行退火处理, 以消除沉积应力

并使表面弛豫至平衡状态. 在涉及随机粗糙表面的

所有模拟案例中 (包括每次气-固碰撞)均使用相同

的表面形态, 以确保模拟条件的一致性和结果的可

重复性.

 2.2    计算方法

ACs是量化气体分子与固体表面碰撞后动量

和能量适应程度的无量纲参数. 针对气体-表面相

互作用, 定义 TMAC[51], NMAC[51] 以及 EAC[52] 公

式如下: 

σt =
τi − τr
τi − τw

, (4)
 

σn =
pi − pr
pi − pw

, (5)
 

α =
Ei − Er

Ei − Ew
, (6)

τw = 0 pw =

(mArπkBTw/2)1/2 mAr kB

Tw Ew = 2kBTw

pi pw

其中, t, p, E 分别表示气体分子的平均切向动量、

法向动量与总能量; 下标 i, r, w分别对应入射前

状态、反射后状态以及与表面完全适应状态. 物理

上, 气体分子与表面完全适应时, 分子的动量和能

量与表面一致. 因此对与表面完全适应后的气体分

子速度分布函数进行积分,  可得   ,   

 (  为氩原子质量、  为玻尔兹

曼常数、   为表面温度),    
[53]. 需要注

意的是, 当入射气体分子法向动量  与  接近时,

(5)式的分母趋近于零 ,  会导致数值不稳定 [36],

EAC也存在类似问题 [29]. 此外, 由于吸附分子无

法参与反射过程 (其理论 ACs均为 1, 与实际散射

行为不符), 因此应对上述计算得到的 ACs进行吸
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附修正, 修正公式如下所示: 

ACModify = AC× (1− ξ) + ξ, (7)

式中, AC泛指 TMAC, NMAC和 EAC, x 为吸附

气体分子数量占模拟样本总数的比例.

因开放系统中难以确定特征长度 (L)和努森

数 (Kn), 本文采用等效平均自由程 (MFP)间接控

制模拟系统的稀薄程度 [41]: 

MFP =
Asur ×∆t×∆ns × Vg

4πd2
√
π , (8)

∆t Asur

Vg ∆ns

5.0 nm

式中,    为时间步长,    为表面积, d 为气体分

子直径,   为入射分子速度,   为入射频率. 默

认情况下, MFP设为   , 后续模拟案例中讨

论了不同MFP对 ACs的影响. 为了验证样本量对

ACs收敛性的影响 , 图 4展示了光滑表面下 CS

与 SS方法随样本量增加得到的 ACs. 可以看出,

两种方法得到的 ACs分别在样本量大于 6000和

8000时收敛, 统计误差小于 1%. 为确保统计精度,

所有模拟案例均采用了 10000个入射气体分子.
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图 4　光滑表面下 CS与 SS方法 ACs随样本量的变化　

(a) SS方法; (b) CS方法

Fig. 4. Variation  of  ACs  with  sample  size  for  CS  and  SS

methods on a smooth surface: (a) SS method; (b) CS meth-

od.

 3   结果和讨论

 3.1    ACs 随稀薄程度的变化

为验证模拟方法的正确性,  本文复现了

Kammara等 [28] 关于氩-铂相互作用的 MD模拟.

他们采用 MB分布描述入射气体分子在切向的速

度分布, 并使用修正的MB分布描述法向速度, 以

比较 CLL模型与MD模拟的反射气体分子分布特

征, 结果如图 5所示. 可以看出, 在宏观切向速度

100—500 m/s的范围内, 本文 SS方法得到 TMAC

与 Kammara等 [28] 的结果最大偏差小于 6%, CS

方法作为 SS方法的扩展因此也是可行的.
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图 5　本文和 Kammara等 [28] 得到的 TMAC结果对比

Fig. 5. Comparison of TMAC results obtained in this work

and by Kammara[28].
 

237 K 1.013× 105 Pa
6.9× 10−8 m

标准条件 (温度   ,  压强   )

下, 空气分子的 MFP约为   . 当 MFP

趋近于 0时, 气体分子入射频率趋于无穷大. 相反,

MFP趋近于无穷大时气体分子入射间隔时间趋于

无穷. 受限于物理特性和计算资源, 模拟这两种极

限条件下的气体-表面相互作用成本过高且不切实

际. 因此本文选取了 2.0—60.0 nm范围的 MFP,

以确保模拟结果的准确与计算效率的平衡.

Prabha和 Sathian[26] 的研究表明, 在微纳米

平板流动中, 气-气碰撞能提高气体分子与表面的

动量和能量适应, 使 ACs随 Kn 减小而增大, 并最

终趋近于 1. 然而, 这一趋势在 CS方法中并不成

立. 原因在于, Prabha模型中通过沿流动方向施加

恒定加速度驱动流体, 缩短了分子在表面相互作用

区的滞留时间, 从而避免了高密度气体分子对后入

射分子的阻碍作用. 而在 CS方法中, 由于缺乏恒

定加速度, 相互作用区内高密度气体分子会阻碍后
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入射分子与表面的动量和能量适应. 因此, 在高入

射频率 (MFP = 2.0 nm)下, 先入射分子会因频繁

气-气碰撞而增强与表面的能量适应, 导致难以逃

离表面势阱, 进而提高相互作用区气体密度, 阻碍

后入射分子适应, 最终使 ACs较低 (如图 6所示).

为验证气体密度的阻碍作用, 本文进一步计算了

MFP为 0.2, 0.5和 1.0 nm时光滑表面的 ACs, 结

果如表 1所列, 其值随MFP减小呈单调递减趋势.
 
 

表 1    光滑表面下 MFP为 2.0, 1.0, 0.5, 0.2 nm时得到

的适应系数

Table 1.    Accommodation  coefficients  obtained  on  a

smooth surface at MFP is 2.0, 1.0, 0.5, and 0.2 nm.

MFP/nm TMAC NMAC EAC

2.0 0.669 0.533 0.538

1.0 0.637 0.446 0.498

0.5 0.612 0.408 0.425

0.2 0.491 0.269 0.278
 

相反, 中等入射频率 (2.0 nm<MFP<10.0 nm)

下, 随着相互作用区内分子数量减少, 气体密度的

阻碍作用减弱. 因此图 6中不同形态表面的 ACs

均呈上升趋势.

当入射频率进一步降低 (MFP > 10.0 nm)时,

气-气碰撞减少, 例如在光滑表面上, 其占总碰撞

次数的比例从 MFP = 10.0 nm时的 16.39%降至

MFP = 20.0 nm时的 5.57%. 因此, 气体密度的阻碍

作用变得可忽略, 促进作用也随之减弱. 由于光滑

表面缺乏粗糙结构, 切向动量适应主要依赖气-气

碰撞增强, 因此 TMAC降低. 而对于粗糙表面, 气

体分子在粗糙结构间的多次横向碰撞延长了相互

作用时间 (定义为气体分子从进入到离开相互作用

区的时间差), 增强了切向动量适应. 从而抵消气-

气碰撞减少导致的 TMAC降低, 并使 TMAC略

微增加 (当MFP从 10.0 nm增至 20.0 nm时, 光滑

表面反射分子的平均切向动量损失率从 66.17%降

至 65.19%, 而 2D正弦粗糙表面的损失率从 90.66%

升至 91.54%). 如图 7所示, 随着MFP从 10.0 nm

增至 20.0 nm, 光滑表面的平均气体-表面相互作用

时间减少 1.49 ps, 而粗糙表面基本保持不变.
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图 7　不同形态表面和MFP下的平均气体-表面相互作用

时间

Fig. 7. Average  gas-surface  interaction  time  on  surfaces

with different morphologies at varying MFP.
 

同时, 气-气碰撞减少会使入射气体分子的初

始法向动能损失降低, 从而导致分子能更深入表面

势场, 进而增强光滑表面的法向动量适应. 对于粗

糙表面, 气-气碰撞减少会使入射分子轨迹缺乏多

样性. 由于粗糙结构的存在, 分子沿单一轨迹入射

时无法深入表面势场, 导致法向动量适应程度降

低. 例如, 当MFP从 10.0 nm增至 20.0 nm时, 气

体分子与光滑表面顶层原子的平均最小距离减小
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图 6    不同形态表面下 CS方法随MFP变化得到的 ACs与 SS方法的 ACs对比　(a) 光滑表面; (b) 二维正弦粗糙表面; (c) 随机

粗糙表面

Fig. 6. Comparison of ACs obtained by the CS method with varying MFP and by the SS method on surfaces with different morpho-

logies: (a) Smooth surface; (b) 2D sinusoidal rough surface; (c) random rough surface.
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0.06 Å 0.37 Å , 而 2D正弦粗糙表面增加   . EAC反

映气体分子总能量对表面的适应程度, 主要依赖反

射分子平均速度变化对其平动能的影响. 因此, 随

着入射频率进一步降低, 光滑表面的 NMAC略微

降低, 粗糙表面的 NMAC显著降低, 所有表面的

EAC均呈下降趋势. 光滑表面和粗糙表面上动量

分量变化趋势的差异, 源于表面形态对切向和法向

动量适应的影响不同. 张冉等 [54] 的研究也支持这

一观点.

为量化气体密度对适应程度的影响, 进一步对

比了 SS与 CS方法的模拟结果. 在相同形态表面

下,  将 CS方法在不同 MFP下得到的 ACs减去

SS方法的 ACs, 得到正负最大差值 (如表 2所列).

然后, 将其除以对应表面下 SS方法的 ACs, 得到

偏差范围介于–14.88%—5.21%之间. 正偏差表明

气体密度促进适应, 负偏差则表明其阻碍适应.
 
 

表 2    不同形态表面和 MFP下 CS与 SS方法 ACs的

正负最大差值

Table 2.    Maximum  positive  and  negative  differences  in

ACs between CS and SS methods on surfaces with differ-

ent morphologies at varying MFP.

表面形态 正负最大差值 TMAC NMAC EAC

Smooth
正差值 0.007 0.002 0.028

负差值 –0.028 –0.070 –0.004

2Dsin
正差值 0.020 0.024 0.018

负差值 –0.143 –0.052 –0.013

Random
正差值 0.018 0.017 0.017

负差值 –0.064 –0.080 –0.022
 

随着 MFP增加, 本文获得的 ACs与 Tao和

Wang[41] 报道的单调变化趋势存在差异 (本文

TMAC和 EAC计算方式与他们相同, NMAC不

同). 这些差异源于气体分子入射速度和表面材料

等参数的共同作用. 低 MFP和低速入射条件下,

频繁的气-气碰撞会增加吸附概率和相互作用区气

体密度 (如图 8所示). 过高的气体密度会使阻碍作

用显著. 相比之下, 高速入射条件下, 相互作用区

内气体密度较低, 密度的阻碍作用可忽略, 但气-气

碰撞与气-固碰撞在能量传递方式上的差异 (如

3.3节所述), 会抑制能量适应. Tao和Wang[41] 研

究中采用高速入射和光滑碳 (0001)表面, 因此随

着MFP增加, TMAC下降而 EAC上升.
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图 8　不同形态表面和MFP下气体分子的吸附概率

Fig. 8. Sticking  probability  of  gas  molecules  on  surfaces

with different morphologies at varying MFP.
 

此外,  铂原子质量 (195 u)远重于碳 (12 u),

而氩原子 (40 u)质量介于两者之间. 质量差异使

氩原子与铂表面碰撞时易反弹 (法向动量反转, 切

向动量损失小). 相反, 与碳表面碰撞时易发生多次

碰撞从而增强适应. 因此, 在相同入射条件下, 碳

表面的动量和能量适应程度高于铂表面. 该结果揭

示了气体密度和表面材料对适应过程的影响, 为

Tao和Wang[41] 的研究提供了补充.

 3.2    ACs 随表面温度的变化

图 9展示了不同形态表面下 CS和 SS方法获

得的 ACs随表面温度升高 (300—900 K)的变化

趋势. 结果表明, 不同形态表面下两种方法的TMAC

和 EAC均呈下降趋势, 除光滑表面的 NMAC保

持稳定外, 粗糙表面的 NMAC均呈下降趋势. ACs

各分量的趋势差异表明, 温度效应和表面形态之间

存在复杂的相互作用机制.

表面温度升高对 ACs的影响可归纳为两个核

心机制的协同作用: 1) 表面原子热振动; 2)表面与

气体分子间的能量传递效应.

随着表面温度升高, 不同形态表面下的 TMAC

和 EAC均降低, 主要源于表面原子热振动增强和

能量传递效应. 表面温度从 300 K升至 400 K时,

铂原子均方位移增加约 33%, 显著增强原子热振

动. 同时, 当表面温度高于气体分子等效温度 (由

速度条件确定, 如 (1)式所示)时, 高温表面会向气

体分子传递能量, 降低其在表面势阱中的吸附概

率, 从而缩短相互作用时间, 进而抑制适应过程.

如图 10所示, 光滑表面下 SS方法的吸附概率从
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300K 900K

300 K 15.51 ps 900 K 9.79 ps

 时的 9.18%降至   时的 0.59%, 降幅达

93.57%. TMAC依赖气-固碰撞次数和相互作用时

间, 因此随温度升高而下降. EAC下降源于两方面

因素: 一是相互作用时间缩短限制了能量适应 (如

图 11所示, 光滑表面下 SS方法的平均相互作用

时间从  时的  降至  时的  );

二是表面向气体分子传递能量, 使其保留更多初始

动能. 这一趋势在光滑和粗糙表面均存在, 表明气

体-表面相互作用的主导性超越了表面形态的差异.

图 9(a)中粉线为 Borisov等 [52] 通过实验测得的

氩-铂体系 EAC结果, 该实验采用改进的非稳态低

压热线法, 直接测量了不同表面温度下的 EAC值.

虽因实验原理限制, 不同温度点对应不同的氩原子

入射速度, 但其结果可视为一种参考. 可以看出,

本文计算结果与该实验数据在整体趋势上具有良

好一致性, 均表现出表面温度升高时 EAC逐渐减
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图 9    不同形态表面和表面温度下 CS与 SS方法得到的ACs对比图　(a) 光滑表面; (b) 一维正弦粗糙表面; (c) 二维正弦粗糙表面;

(d) 金字塔形粗糙表面; (e) 随机粗糙表面

Fig. 9. Comparison of ACs obtained by CS and SS methods on surfaces with different morphologies at varying surface temperatures:

(a) Smooth surface; (b) 1D sinusoidal rough surface; (c) 2D sinusoidal rough surface; (d) pyramidal rough surface; (e) random rough

surface.
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图 10    不同形态表面下 CS与 SS方法吸附概率随表面温

度的变化

Fig. 10. Variation  of  sticking  probabilities  for  CS  and  SS

methods  with  surface  temperature  on  surfaces  with  differ-

ent morphologies.
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图 11    光滑及 2D正弦粗糙表面下 CS与 SS方法平均气

体-表面相互作用时间随表面温度的变化

Fig. 11. Variation  of  average  gas-surface  interaction  time

with surface temperature for CS and SS methods on smooth

and 2D sinusoidal rough surfaces.
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小的规律, 进一步验证了表面温度升高抑制能量适

应结论的可靠性.

Sdr

Sdr = Areal/Aproj Areal

Aproj

Sdr 300K 900K

300K 900K

此外, 高温下表面原子热振动平滑了粗糙表面

的粗糙结构 (采用时均表面面积比  来衡量表面

的粗糙度,  其值越大表面越粗糙 ,  计算公式为

 , 其中   为时均实际表面面积 ,

 为投影面积. 计算表明, 对于 2D正弦粗糙表

面,   从  时的 1.21降至  时的 1.07), 削

弱了粗糙结构对适应过程的促进作用,  导致其

TMAC和 EAC降幅大于光滑表面. 如表 3所列,

当表面温度从  升至   时, 光滑表面 (SS

方法)的 TMAC降低了 0.21,  EAC降低了 0.14,

而粗糙表面的 TMAC降幅均超过 0.22, EAC降幅

均超过 0.20.
 
 

表 3    不同形态表面下 SS方法在 300 K和 900 K表面

温度得到的 ACs的差值
Table 3.    Differences in ACs obtained by the SS method

on surfaces with different morphologies at surface temper-

atures of 300 K and 900 K.

表面形态 TMAC NMAC EAC

Smooth 0.213 0.009 0.140

1Dsin 0.325 0.124 0.270

2Dsin 0.335 0.141 0.249

Pyramid 0.286 0.107 0.226

Random 0.236 0.111 0.224
 

Sdr

与 TMAC和 EAC不同, NMAC的变化趋势

在不同形态表面存在显著差异. 这反映了光滑和粗

糙表面原子热振动对法向动量适应的影响不同. 对

于光滑表面, 原子热振动引起的纳米级起伏可等效

为表面粗糙度的增加, 从而增强法向动量适应. 相

反, 粗糙表面主要受原子热振动的抑制作用主导.

热振动平滑了粗糙表面的粗糙结构 (如上一段所述

 下降), 削弱了其诱导多次气-固碰撞的能力, 从

而抑制法向动量适应. 在光滑表面, 原子热振动的

促进效应与能量传递效应相互抵消, 使其 NMAC

未呈现出明显下降趋势. 而在粗糙表面, 原子热振

动的抑制效应和能量传递效应叠加, 共同导致粗糙

表面的 NMAC下降.

值得注意的是, 随着表面温度升高, CS与 SS

方法获得的 EAC值高度接近. 这源于高温表面向

气体分子传递能量主导了适应过程. 同时吸附概率

降低减少了相互作用区内分子数量, 使剩余的气-

气碰撞对 EAC的影响较弱. 图 12展示了光滑表

面下 CS方法入射分子的典型碰撞轨迹, 直观地呈

现了气-气碰撞的影响. 这一现象在光滑和粗糙表

面均可观察到, 因为 EAC对碰撞轨迹细节不敏感,

其变化主要由气体-表面相互作用主导的能量适应

过程决定.
  

图 12　CS方法入射气体分子的典型碰撞轨迹图

Fig. 12. Typical  collision  trajectories  of  incident  gas  mo-

lecules under the CS method.

 3.3    ACs 随入射速度的变化

3.2节中探讨了表面温度对 ACs的影响, 本节

则固定其他变量, 聚焦气体分子入射速度的影响.

入射速度直接决定气体分子初始动能, 影响其与表

面的动量和能量适应.

Vg Vp

Vg

Vp

1.85Å 1.62Å

4.44 ps

基于 CS和 SS方法, 本节计算了不同形态表

面下, 入射速度  在 2—4倍  范围内的 ACs. 如

图 13所示 ,  两种方法得到的 TMAC, NMAC和

EAC均随入射速度增加而降低. 高速入射条件下,

ACs的变化主要由两种机制共同作用: 一方面, 较

高的入射速度使气体分子能够更深入表面势场, 从

而增强能量适应. 图 14为光滑表面 yoz 平面势能

分布示意图, 用于说明不同势能区域的相对分布关

系. 图中不同颜色仅用于区分势能区域, 并不表示

定量势能值. 根据气体-表面相互作用可将其划分

为四个区: Zone 1 (无相互作用区)、Zone 2 (吸引

区)、Zone 3 (排斥区)、Zone 4 (壁面原子势能区).

光滑表面下 SS方法的计算结果表明, 当  从 2倍

增至 4倍  时, 气体分子在 Zone 3与表面顶层原

子的平均最小距离由  减小至  . 另一方

面, 相互作用时间缩短限制了气体分子动量和能量

的充分适应, 是 ACs下降的主要因素. 图 15表明,

不同形态表面下 CS和 SS方法的平均气体-表面

相互作用时间均随入射速度升高而降低 (最小降幅

为  ). CS和 SS方法 ACs趋势的一致性表

明, 在高速入射条件下, 气-气碰撞对 ACs整体变

化趋势的影响有限.
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尽管趋势一致, 但相同入射速度下, 两种方法

得到的 ACs的具体值存在差异. 这反映了高速入

射条件下, 气-气碰撞在不同形态表面具有促进和

抑制适应的双重作用. 促进作用源于其引入的额外

散射机制, 增加了气-固碰撞次数, 从而促进适应.

另一方面, 抑制作用则源于气-气碰撞与气-固碰撞

的能量传递方式存在差异. 气-固碰撞中, 能量通过

碰撞转化为晶格振动并被控温层耗散; 而气-气碰

撞将能量在气体分子间重分布, 但总量守恒无法耗

散, 需通过后续气-固碰撞耗散至壁面. 这使得气-

固碰撞次数更多, 单次气-固碰撞的能量传递效率

低于直接气固碰撞. 高速入射条件下, 相互作用时

间缩短导致了气-气碰撞与直接气-固碰撞对有限时

间的竞争. 本文通过在光滑表面 Zone 2与 Zone 3

之间设置虚拟平面, 定义气体分子从进入到离开平

面为一次气-固碰撞, 统计了两种方法的总气-固碰

撞次数及平均单次碰撞能量损失值, 如图 16所示.
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图 13    不同形态表面和入射速度下 CS与 SS方法得到的 ACs对比图　(a) 光滑表面; (b) 一维正弦粗糙表面; (c) 二维正弦粗糙

表面; (d) 金字塔形粗糙表面; (e) 随机粗糙表面

Fig. 13. Comparison of ACs obtained by CS and SS methods on surfaces with different morphologies at varying incident velocities:

(a) Smooth surface; (b) 1D sinusoidal rough surface; (c) 2D sinusoidal rough surface; (d) pyramidal rough surface; (e) random rough

surface.
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图 14    光滑表面 yoz 平面势能分布示意图

Fig. 14. Schematic diagram of potential energy distribution

in the yoz plane on a smooth surface.
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图 15    不同形态表面和入射速度下 CS与 SS方法的平均

气体-表面相互作用时间

Fig. 15. Average gas-surface interaction time for CS and SS

methods on surfaces with different morphologies at varying

incident velocities.
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Vg 2Vp 4Vp结果表明, 在   为   —  的范围内, CS方法

下总气-固碰撞次数均高于 SS方法, 且 CS方法的

平均单次碰撞能量损失值低于 SS方法.
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图 16　不同入射速度下光滑表面 CS与 SS方法的总气-固

碰撞次数和平均单次碰撞能量损失值

Fig. 16. Total gas-solid collision counts and average energy

loss per collision for CS and SS methods on a smooth sur-

face at varying Incident velocities.
 

气-气碰撞的双重作用导致了不同形态表面下

TMAC和 NMAC的差异. 由于切向动量适应依赖

于气体分子与表面的横向碰撞, 而光滑表面缺乏

粗糙结构, 无法提供此类碰撞, 因此高速入射条件

下气-气碰撞对切向动量适应的促进作用较弱. 同

时也因气体分子与光滑表面的切向动量适应程度

本身较低而难以体现抑制作用, 导致光滑表面下

CS与 SS方法的 TMAC值相近. 相比之下, 气-气

碰撞通过增加气-固碰撞次数, 从而增强了法向动

量适应. 尽管存在抑制作用, 但增加的碰撞次数足

以抵消损失, 使 CS方法的 NMAC高于 SS方法.

与光滑表面相比, 粗糙表面本身能提高气-固碰撞

次数. 因此, 气-气碰撞的抑制作用占主导地位, 因

为其间接耗散能量的方式在相互作用时间缩短的

高速入射条件下, 降低了整体能量传递效率, 导致

粗糙表面 CS方法的 TMAC和 NMAC均低于 SS

方法.

Vg 2Vp 4Vp

为量化不同形态表面下 SS与 CS方法 ACs

的差异, 计算了   在   —  范围内两者 ACs

的相对偏差平均值 (相对偏差定义为两者 ACs差

值的绝对值除以 SS方法的 ACs), 如图 17所示.

结果表明, 不同形态表面下两种方法的 EAC均差

异显著, 其中 2D正弦粗糙表面的 EAC相对偏差

平均值最大, 达 11.43%. 说明高速入射条件下直接

气-固碰撞具有较高的能量传递效率.

 4   结　论

本文通过分子动力学模拟, 对比研究了 CS和

SS方法下气体分子在不同形态表面的散射行为.

系统分析了表面温度和气体分子入射速度等关键

参数对 ACs的影响, 并深入探讨了气-气碰撞与气-

固碰撞在动量与能量适应过程中的作用机理与差

异. 结果表明以下几点.

1) 气体密度对气体分子与表面的动量和能量

适应, 存在促进与阻碍的双重作用: 当 MFP较小

时, 相互作用区内过高的气体密度会阻碍后入射分

子适应, 导致 ACs较低; MFP适中时, 气-气碰撞

通过增加气-固碰撞次数, 从而促进适应. 在 2.0—

60.0 nm的MFP范围内, CS与 SS方法 ACs的偏

差范围为–14.88% —5.21%, 印证了上述气体密度

的双重效应. 此外, 当MFP较大时, 不同形态表面

对切向和法向动量适应的影响不同.

2) 表面温度升高与入射速度增加均会降低

ACs, 主要原因是相互作用时间缩短限制了气体与

表面的动量和能量适应. 温度升高对不同形态表面

的 NMAC影响不同, 原因是表面原子热振动使光

滑表面产生纳米级起伏增强适应, 而使粗糙表面的

粗糙结构平滑化抑制适应. 高速入射条件下, 气-气

碰撞存在促进和抑制适应过程的双重作用. 这种双

重作用受表面形态调控, 在光滑表面促进 NMAC,

在粗糙表面抑制 TMAC和 NMAC, 在不同形态表

面均抑制 EAC.

与文献结果对比表明, 不同表面材料下得到

的 ACs随入射参数的变化趋势存在差异. 针对特
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图 17    不同形态表面和入射速度下 CS与 SS方法的 ACs

的相对偏差平均值

Fig. 17. Average relative deviations of ACs between CS and

SS methods on surfaces with different morphologies at vary-

ing incident velocities.
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定入射参数和表面材料, 建立综合 ACs模型, 有助

于 DSMC模拟获取宏观气动特性, 以提升工程应

用精度, 这是下一步努力的方向. 未来可扩展至化

学反应或多组分气体体系.
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Abstract

In rarefied gas flows, accommodation coeffcients (ACs) serve as core parameters for gas-surface interactions

and  play  a  crucial  role  in  the  accuracy  of  mesoscopic  model  simulations.  However,  there  exist  significant

discrepancies  in  the  ACs  obtained  by  different  molecular  dynamics  simulation  methods.  To  accurately

characterize  the  momentum and  energy  accommodation  properties  of  rarefied  gases  with  solid  surfaces  under

non-equilibrium  conditions,  this  study  systematically  investigates  the  gas-surface  interactions  between  argon

molecules and platinum surfaces using molecular dynamics (MD) methods. By using single scattering (SS) and

continuous scattering (CS) methods,  the effects of  gas-gas collisions on tangential  momentum accommodation

coeffcient  (TMAC),  normal  momentum  accommodation  coeffcient  (NMAC),  and  energy  accommodation

coeffcients  (EAC)  are  compared  and  analyzed,  as  well  as  the  operating  rules  of  parameters  such  as  surface

morphology, surface temperature, incident velocity, and mean free path (MFP). The results demonstrate that

gas density exerts a dual effect on momentum and energy accommodation: at smaller MFP, the high gas density

within  the  interaction  region  impedes  the  accommodation  of  subsequent  incident  molecules  with  the  surface,

resulting  in  lower  ACs;  at  moderate  MFP,  gas-gas  collisions  promote  the  accommodation  by  increasing  the

frequency of gas-surface collisions, thereby enhancing ACs. Within the MFP range of 2.0–60.0 nm, the deviation

in ACs between the CS and SS methods ranges from –14.88% to 5.21%, validating the dual role of gas density.

Furthermore, at larger MFP, the TMAC and NMAC obtained via the CS method exhibit different trends with

the  increase  of  MFP  across  surfaces  of  varying  morphologies.  In  contrast  to  gas  density,  increases  in  both

surface temperature and incident velocity shorten the interaction time, resulting in reduced ACs. Notably, the

effect  of  temperature  varies  across  surfaces  with  different  morphologies:  elevated  temperatures  on  smooth

surfaces  enhance  the  thermal  fluctuations  of  surface  atoms,  thereby  increasing  NMAC,  while  elevated

temperatures  on  rough  surfaces  make  the  rough  structures  smoother,  thereby  suppressing  accommodation.

Under high-speed incident conditions, gas-gas collisions enhance NMAC on smooth surfaces, inhibit both TMAC

and NMAC on rough surfaces, and suppress EAC across all surfaces. In addition, the ACs obtained via both the

CS and SS methods decrease with the increase of incident velocity on surfaces of different morphologies.
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