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摘 要：探讨势函数对伪势格子 Boltzmann模型基于PR状态方程计算饱和水气液两相密度的影响，发现选取合 

适的势函数形式虽可使模拟结果与 Maxwell理论解吻合 良好，但其与实验值的差距却较大，需修正 PR方程。基 

于伪势模型分析文献中的PR型状态方程发现，单独修正引力或斥力项，均无法同时兼顾计算精度和模型适用的 

温度范围。为此，本文基于该模型同时对 PR方程的引、斥力项系数进行修正，得到 了一个新的能够准确地描述饱 

和水气液两相性质的状态方程。 
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1 己l 古  够准确地描述饱和水气液两相性质的状态方程。 

在现有多相格子Boltzmann(LB)模型中，伪势 

模型可方便描述流体粒子间的相互作用，其作用力 

源于相邻粒子间作用势，其形式有，(1)有效密度形 

式 。引。(2)状态方程形式 ．5]。(3)复合形式 一 。 

这类模型能揭示多相流的物理本质，且编程简单， 

故近年来得到较为充分的发展。然而，基于上述任 

意形式计算粒子间作用力均涉及状态方程。PR 

状态方程[8]因包含参数少、灵活性大且能较好地描 

述物质气液两相行为，因而在工程上得到较为广泛 

的应用。为进一步拓宽该方程的应用范围，人们对 

其进行了大量的修正或完善工作，包括(1)修正引 

力项，即修正弓l力项 系数 a与温度 的函数关系 

式D 引。(2)修正斥力项，即采用体积平移法修正 

引力项系数 b[1g ]。(3)同时修正引、斥力项系 

数 。 

Hu等[7]基于伪势模型对 PR方程进行修正， 

但未给出引人参数的具体物理含义。本文将基于 

伪势模型找出合适的势函数形式，使得模拟结果尽 

可能地接近 Maxwell理论解；然后，利用其对 PR 

方程引、斥力系数进行修正，从而获得一个新的能 
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2 计算模型及相关理论 

伪势模型演化方程可表示为[4 ] 

( + elAt，t+ At)一 ( ， )一 f+ S‘ (1) 

式中 S 为体积力项，碰撞项 ，一一( 一 叼)／r， 

松弛时间 r一 0．5+3v／(cAx)， 为物质粘度，Ax 

为格子步长，格子速度c—Ax／At。At为时间步长， 

和 分别为 时刻位置 处离散方向i上的粒 

子和平衡态分布函数[4．5]，e 为离散方向i上的速 

度矢量。流体宏观密度lD和速度 lI 分别为 
8 8 

ID一∑ ，pu =∑ (2) 
i 0 f=0 

伪势模型作用势形式有，(1)有效密度形式， 

最初在计算有效密度时涉及开根号[1]，难以保证有 

效密度具有明确的物理意义，为此，Zeng等[3]对其 

进行了改进。(2)状态方程形式，最初计算稳定性 

较差 ，为此，Kupershtokh[。 对其进行了改进，取 

得一定的效果。(3)复合形式，Kupershtokh[5]尝 

试结合两种状态方程形式[4 构建了一个复合形 

式的势函数，Gong等[6 则结合两种有效密度形 

式 。 提出了一个复合形式的势函数，Hu等啪结 

合有效密度叫和状态方程形式 构建了一个新的 

势函数形式为 

V=G{Agt(x)~(x )+[(1--A)／gf1]U(x )}(3) 

式中，有效密度 ( )和U( )形式参考文献E7]。 

体积力项 s 一 (ID， +AtF／ID)一 叼(ID，U )，其 
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中粒子间的相互作用力为 

F一 一 VV (4) 

1 上  

流体真实速度lI=寺△ F／lD+1／p∑ei 。 
i一 0 

3 势函数对模拟结果的影响 

采用 200×200的计算网格；为避免表面张力 

对计算区域内密度分布的影响，初始假定相界面平 

直；四周采用周期性边界；式(3)中状态方程为 PR 

方程，状态方程系数及其内部各参数取值参考文献 

[3]。为判断模拟结果的准确性，定义其与 Max— 

well理论解之间的平均相对误差为 
一 i N 

~Theo
一  1∑ l[ (丁 )一pT e。(丁 )] (T )l(5) 

’ i— l 

计算时，丁件 一T =10 K，其中T =643．15 K。若 

将上标为 Theo的量换成实验值，则可根据式(5) 

计算模拟结果与实验值之间的平均相对误差。 

改变A值，不仅会改变模型计算的气液两相 

密度与Maxwell理论解之间的平均相对误差，而 

且还会改变模型适应的温度范围，如图 1所示。当 

A一1．25时，模型计算结果与 Maxwell理论解吻 

合良好，平均相对误差均不超过 1．0 ，且模型适 

用的温度范围达[0．575 ，Tc]。可见，选择合适 

的势函数形式模型可准确地计算 PR状态方程的 

气液两相密度。然而，此时模型计算结果却与实验 

值存在较大的差距，平均相对误差分别为 33．30 9，6 

和 1O。72 ，如图2所示。据此可说明该方程并不 

太适合描述饱和水的热力学性质。因此，有必要对 

PR方程系数进行修正。 

4 状态方程系数对模拟结果的影响 

4．1 引力项系数对模拟结果的影响 

为提高 PR方程计算气相密度的精度，学者对 

其引力项进行了大量的修正工作，见表 1。本文基 

于表 1的 PR型状态方程，利用伪势模型探讨引力 

项中的a函数形式对模拟结果的影响，据此说明引 

力项系数对状态方程计算精度的影响。 

当A=1．25时，模型可准确地预测表 1中任 
一 状态方程的饱和密度共存曲线，模型计算模拟结 

果与实验值之间的平均相对误差列入表 2。由表 2 

111： T|T： 

(a)Vapor and liquid branch (b)Liquid branch 

图1 势函数对模型计算结果的影响 

Fig．1 Effects of the potential function on the simulations 

r／ ／ 

Ca)Vapor and liquid branch (b)Liquid branch 

图2 基于 PR状态方程计算的饱和水气液两相密度与实验值的对比 
Fig．2 Comparison of the saturated density of water and vapor obtained from simulations with experimental data for PR EOS 
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可知，在 MPR1至 MPR10中，模型基于 MPR4计 

算的饱和水气相密度与实验值之间的平均相对误 

差最大，为 568．5 ，但液相密度与实验值之间的 

平均相对误差最小，为9．56 ，模型适应的温度范 

围最宽，为[0．435 ，Tc]；模型基于 MPR9计算的 

饱和水气相密度与实验值之间的平均相对误差最 

小，为 6．39 ，但液相密度与实验值间的平均相对 

误差最大，为 14．04 ，且模型适用的温度范围相 

对较小，为[O．597 ， ]。可见，修正引力项系数 

a与温度之间的函数关系，可大幅度地提高状态方 

程计算气相密度精度。 

4．2 斥力项系数对模拟结果的影响 

为提高状态方程计算液相密度的精度，一般引 

入体积平移量 c对斥力项系数6进行修正，列入 

表 3。本文基于表 3中PR型方程，利用伪势模型 

探讨斥力项中c的函数式对模拟结果的影响，以此 

揭示斥力项系数对状态方程计算精度的影响。 

当A=1．25时，模型可准确地预测表 3中任 
一 状态方程的饱和密度共存曲线，模型计算模拟结 

果与实验值之间的平均相对误差列入表 2。据此 

表数据可知，在 MPR11至 MPR14中，模型基于 

MPR11计算的饱和水气液两相密度与实验值的平 

均相对误差均最大，分别为 3O．O9 和 17．33 ，但 

模型适用的温度范围最大，为[O．545 ， ]；模型 

基于 MPR14计算的饱和水液相密度与实验值间 

的平均相对误差最小，为 4．95 ，气相密度与实验 

值间的相对误差仅为 5．57 ，但模型适用的温度 

范围相对较小，为[O．629Tc，Tc]。可见，修正斥力 

项，即修正体积平移量 c(T)，仅可较大幅度地提高 

状态方程计算饱和水气液两相密度的精度。 

表 1 PR型状态方程引力项中的a函数形式 

Tab．1 a—function in the attractive term of the PR-type EOS 

表 2 模型适用的温度范围以及模拟结果与实验值之间的平均相对误差 
Tab．2 Applicable temperature range of the model and the average relative error 

between the simulations and experimental data 

状态方程 e ex p／ e ／ 温度范围 状态方程 ￡e xp。p ／ 。Ieix p d／ 温度范围 

PR 33．30 10．72 [0．558Tc，Tc] MPR9 6．39 14．O4 [0．597 Tc，Tc] 

MPR1 30．54 10．60 Eo．578Tc，Tc] MPR10 17．94 13．63 [O．648T ，Tc] 

MPR2 34．45 10．21 Eo．583丁￡，Tc] MPR11 30．09 17．33 [0．545T ， ] 

MPR3 33．67 10．33 [O．596 ，Tc] MPR12 15．85 9．18 [0．568Tc，Tc] 

MPR4 568．5 9．56 [O．435Tc， ] MPR13 5．54 1O．41 [0．576Tc，L] 

MPR5 33．16 10．47 [0．586 ， ] MPR14 5．57 4．95 [0．629 。Tc] 

MPR6 33．58 10．63 [0．548 ， ] MPR15 29．03 18．08 [0．605 ， ] 

MPR7 33．63 10．86 [O．549 ， ] MPR16 32．87 11．49 [0．575 ， ] 

MPR8 33．97 10．52 [0．564Tc， ] NPRT 1．86 0．82 [O．575T ， ] 
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5 新的 PR型状态方程 

以饱和水气液两相密度实验值为基准，基于伪 

势模型同时对 PR方程的引、斥力项系数进行修 

正，构建了一个新的 PR型(NPRT)状态方程为 

RT 口口 (T) ⋯  P
一 一 二  ) 

一

D 口 十 D 十 D 一 D 

式中 a (T)可根据模型预测结果拟合而得 

t(T)一[1 q-T／(co)(1一~／， )] 厂(T) (7) 

式中 

．

厂(T)一k】+ (1一k1)e Ek2(1- T， “3‘卜 卜 4‘ ～ 

f(T)也可根据模型预测结果拟合而得 

f(T)一k[忌 +(1一k6)e(--~TI,,'(T)--T,I)] (8) 

式中 k一忌5RT (O．3074一 Zc)／p ， 一口一c(T)。 

式(6)中引、斥力项系数内各参数取值列入 

表 4。式(8)与 MPR14中的体积平移量表达式完 

全相同，但其内各参数的取值不一样，列入表 4。 

同时对 PR方程引、斥力项系数进行修正的相关研 

究文献较少，由表 5可知，MPR15引入温度函数对 

引力项系数a进行修正的同时，还采用体积平移法 

对斥力项系数 b进行修正；MPR16则引入不同的 

温度函数分别对引、斥力项系数进行了修正。由 

表 2可 知，相 比 MPR15和 MPR16，模 型基 于 

NPRT计算的饱和水气液两相密度与实验值间的平 

均相对误差均最小，分别为 1．86 和 0．82 ，模型 

适用温度范围为Eo．575 ， ]；模型基于 MPR15计 

算的饱和水液相密度与实验值间的平均相对误差最 

大，为 18．O8 ，此时气相密度与实验值间的平均相 

对误 差为 29．03 ，模型适用温度范围最窄，为 

E0．605丁c， ]；模型基于 MPR16计算的饱和水气 

相密 度与实验 值间 的平 均相对误 差最 大，为 

32．87 ，此时液相密度与实验值间的平均相对误差 

为 l1．49 ，模型适用温度范围为Eo．575 ， ]。 

图 3给出了模型基于 NPRT、MPR15和 MPR16 

计算的饱和水气液两相密度与实验值的对比。可以 

看出，相比于 MPR15和 MPR16，模型基于 NPRT 

计算的饱和水气液两相密度与实验值之间吻合良 

好。结合图3和表 2可知，相对于现有文献报道的 

PR型方程，基于 NPRT计算饱和水气液两相密度 

的精度均最高；相对于 MPR9和 MPR14，NPRT 

适用的温度范围更广。 

表 3 PR型状态方程斥力项中的体积平移量 

Tab．3 Volume translation term in the repulsive term of the PR—type EOS 

表 4 NPRT和MPR14系数中各参数取值 
Tab．4 Parameters in the attractive and repulsive terms of the NPRT and M PR1 4 

表 5 具有不同形式弓I力项和斥力项系数的PR型状态方程 
Tab．5 PR—type EOS with different coefficients in the attractive and repulsive terms 



第1期 曾建邦，等：基于伪势格子Boltzmann模型修正PR状态方程 87 

q  

1|l： T|T： 

(a)Vapor and liquid branch· (b)Liquid branch 

图 3 基于 NPRT、MPR15和MPR16计算的饱和水气液两相密度与实验值的对比 

Fig．3 Comparison of the saturated density of water obtained from simulations with experimental data for NPRT，MPR15 and MPR16 

6 结 论 

基于伪势模型同时对 PR方程引、斥力项系数 

进行修正，得到 NPRT状态方程。主要结论如下。 

(1)当气液两相分离后为平直界面时，势函数 

中的权重系数A—1．25，可使模型基于任意适合描 

述物质(如水)气液两相性质状态方程计算的结果 

与 Maxwell理论解吻合良好。 

(2)修正 PR方程引力项系数，可大幅度提高 

状态方程气相密度的计算精度，却难于提高其液相 

密度的计算精度和扩大模型适用的温度范围；修正 

斥力项系数，虽然可较大幅度地提高状态方程气液 

两相密度的计算精度，但模型适用温度范围偏窄。 

(3)基于特定物质(如水)气液两相密度实验 

值，利用伪势模型构建的 NPRT状态方程，可兼顾 

模型计算精度和适用的温度范围。 

(4)结合特定物质气液两相密度实验值，基于 

伪势模型构建流体状态方程的方法可推广应用于 

构建描述其他物质气液两相性质的状态方程。 
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state based on pseudo—potential 

model simulations 
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Abstract：Exploring the effects of potential function on the saturated liquid and vapor densities of water 

calculated by pseudo—potential Lattice Boltzmann model(PLBM)based on PR equation of state(EOS)． 

Choosing proper potential function form，the simulation results agree well with the M axwell theoretical 

values，but there are noticeable differences existing between the simulation results and experimenta1 

data．The parameters in PR EOS need modifications．Analyzing the PR—type EOSs available in litera— 

tures，we find from simulations by PLBM that only modifications to the attractive or repulsive parameter 

in the PR EOS cannot increase the calculation precision of both liquid and vapor density．and at the same 

time enlarge the applicable temperature range of the PLBM．Therefore。we establish a more accurate 

PR—type EOS for saturated water and vapor by modifying both the attractive and repulsive parameters in 

the PR EOS based on PI，BM simulations． 

Key words：pseudo—potential Lattice Boltzmann model；PR equation of state；potential function； 

Maxwell law 


