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中文摘要

在再生式冷却系统中，航空煤油被用作冷却剂去吸收机体产生的热量。在实

际工作过程中，航空煤油往往处于亚超临界状态，其热物性变化规律与常温常压

下有很大不同，因此准确地预测亚超临界航空煤油的各个热物性具有重要的实际

意义。本文针对国产 RP-3航空煤油，采用多种手段对其替代模型的构建方法及其
热物性展开了研究，关注的热物性包括密度、定压比热容、粘度以及热导率。本文

完成的主要工作如下：

构建了适用于计算 RP-3航空煤油在亚超临界状态下热物性的 C4+替代模型。
本文结合遗传算法与广义对应态法则，在四组分替代模型的基础上针对 RP-3航空
煤油的不同热物性分别进行了模型优化，同时考虑到裂解和自氧化过程对热物性

的影响，进一步提出了模型的修正方法。基于所构建的替代模型，生成了 RP-3航
空煤油的热物性数据库，并开发了相应的的热物性查询软件。

提出了基于人工神经网络的热物性模型构建方法，通过广义对应态法则获得

的数据进行了模型训练，分别采用三组分模型、十组分模型以及 RP-3航空煤油的
实验数据对模型构建方法进行了验证，同时与所构建的 C4+替代模型进行了对比，
比较了两种模型构建方法的特点和优劣。

采用分子动力学方法对航空煤油的热物性进行了研究，比较了不同分子力场

的模拟准确性，验证了适用于模拟亚超临界状态下碳氢混合物热物性的最优分子

力场。基于最优分子力场，所提出的替代模型进行了模拟，并与广义对应态法则

的计算结果进行了对比，表明了两种方法在计算亚超临界煤油热物性上的有效性。

关键词：航空煤油；热物性；遗传算法；分子模拟；超临界
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ABSTRACT

In regenerative cooling systems, aviation kerosene is often used as coolant to ab-
sorb heat from the engines. For srcamjet applications, the pressure in cooling channels
is often above the critical pressure of most aviation kerosene. Under such states, ther-
mophysical properties of aviation kerosene are significantly different from those under
normal temperatures and pressures, and it is of great practical significance to accurately
predict thermophysical properties of aviation kerosene at sub-supercritical states. In this
thesis, the methodology for surrogate fuel formulation and the thermophysical properties
of aviation kerosene RP-3 including density, constant-pressure heat capacity, viscosity,
and thermal conductivity are studied by various methods. In this thesis, the following
work has been completed:

The C4+ surrogate models for thermophysical properties of aviation kerosene RP-
3 are proposed by using genetic algorithm and extended-corresponding states principle
based on the previous C4 surrogate model. Especially, the effects of pyrolysis and au-
toxidation reactions have been equivalently introduced to the corrections of the surrogate
fuels. Based on the proposed surrogate models, the thermophysical database of aviation
kerosene RP-3 are generated, and the software for querying the corresponding thermo-
physical properties is developed.

A methodology for surrogate fuel formulation via artificial neural network is devel-
oped. The neural network models are trained with the database calculated by extended-
corresponding states principle. The methodology is validated with three-component sur-
rogate model, ten-component surrogate model and experimental data of aviation kerosene
RP-3. A comparison is conducted between surrogate models formulated with artificial
neural network and C4+ surrogate models, and the characteristics of the two approaches
are discussed.

The thermophysical properties of aviation kerosene RP-3 are studied by molecular
dynamics simulation. The accuracy for the prediction of different thermophysical prop-
erties is compared between multiple force fields and the best one is selected. Thermo-
physical properties of the surrogate models developed in this thesis are simulated. The
simulated results are compared with those calculated with extended-corresponding states
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principle. The results indicate that both the two methods are effective in calculating ther-
mophysical properties of sub-supercritical hydrocarbon mixtures.

Keywords: Aviation kerosene; thermophysical properties; genetic algorithm;
molecular dynamic simulation; supercritical
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第 1章 绪论

1.1 研究背景

飞行器研究的一个主要方向是提高飞行速度，在大气层内，当飞行器的飞行

速度超过 5倍声速时，其就被称为高超声速飞行器 [1]。由于飞行隐蔽性强，飞行速

度快，因此具有重要的战略意义以及应用价值 [2]。包括美国、俄罗斯在内的世界主

要国家都把高超声速飞行技术列为了重点研发方向之一，并不断地加大投资和研

发力度 [3]。

由于高超声速飞行器必须具有极高的速度和机动性，因此必须配备强力的动

力推进系统，在飞行马赫数超过 5时，传统的涡轮及涡喷发动机不再能够满足需
要。在高超声速飞行器的研制中，比冲高、动力性能强的超燃冲压发动机是必不

可少的一部分 [4]。由于飞行速度快，来流气体总温很高，同时伴随着燃烧室内燃料

燃烧产生的热量，燃烧室内的温度相当高，甚至可以超过3 000K，同时壁面最高
热流可以超过3MW ⋅ m−2 [5]。一般的材料无法承受这样的极端热条件，因此超燃

冲压发动机中的冷却技术也是研究的重点内容之一。

发动机中的热防护技术一般可以分为两类，一类是被动热防护技术，被动热

防护不需要额外提供动力，只靠材料或者结构的设计将热量传递出去 [6]。另一类

为主动热防护技术，通过采用冷却工质通过对流换热等方式对结构进行散热，其

冷却能力一般要高于被动冷却技术。在主动热防护技术中，再生式冷却由于冷却

效果较好，且不需要携带额外的冷却剂，同时燃料的热能得到了有效的利用，在目

前得到了较为广泛的应用 [7]，如图1.1所示。其基本思路是在航空煤油进入燃烧室
之前，先用作冷却剂在冷却通道内吸收热量 [8-11]，在流动吸热的过程中，煤油的温

度也会逐渐增加 [12-13]，直至达到裂解温度。

对于超燃冲压发动机冷却系统，冷却通道内的压力一般在3MPa～7MPa，高
于大部分航空煤油的临界压力 [15]。在高压下，流体的热物性与常压情况有较大的

区别 [16]，对压力和温度的变化也非常敏感，这也对分析煤油在冷却通道内流动与

传热等过程带来了困难和挑战。因此，准确地预测航空煤油在亚超临界状态下的

各个热物性随温度和压力的变化，对后续流动传热、喷注等过程的研究，以及发

动机热管理系统的设计等具有重要的意义。下面本文先对亚超临界流体及其热物

性变化规律做出基本的介绍，之后从实验研究和替代模型两方面，总结目前对于

1



图 1.1 再生冷却工作过程示意图 [14]

RP-3航空煤油热物性的研究情况。

1.2 亚超临界流体热物性

1.2.1 超临界流体概述

由于亚超临界流体的热物性变化规律具有相当程度的相似性，因此本文以

研究较为充分的水为例，对亚超临界流体做出基本的介绍。水的临界温度 𝑇𝑟 =
373.95 °C，临界压力 𝑃𝑐𝑟 = 22.064MPa。图1.2为水在不同温度和压力下的相态情
况。

当压力小于临界压力、温度小于临界温度时，水有气态和液态的分别。将水

蒸气逐渐加压至饱和蒸汽压时，水蒸汽会发生液化，直至全部变成液态水。而当

温度超过临界温度时，此时无论如何对水蒸气加压，水蒸气都不会液化，气液两

态的差别消失。将临界温度处水蒸气的饱和压力定义为水的临界压力，在相图中，

温度和压力都达到临界值的位置被标记为临界点。

当压力超过临界压力时，虽然流体并没有气相和液相的分别，但是在某一温度

前后，流体仍然有类似于液相和气相之间的分别，其热物性变化规律有较大的不

同，将超临界压力下这一温度定义为拟临界温度。在拟临界温度附近流体各热物

性均有较为显著的改变，尤其是定压比热容会突然上升，在温度超过拟临界值后

有迅速下降。为方便对拟临界温度的定义，一般将这一峰值温度定义为该超临界

压力下的拟临界温度，对应的压力和温度在相图中被表示为拟临界点 [17]，由拟临

界点构成的曲线被标记为拟临界线。本文关注的主要是压力高于临界压力的 RP-3
航空煤油的热物性，为方便描述，在文中统一简称其处于亚超临界状态。

图1.3为不同压力下水的密度、定压比热容、粘度以及热导率随温度的变化情
况。可以观察到各个热物性在临界点或拟临界点附近强烈的变化，其中密度、粘
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图 1.2 水的物质状态随温度和压力的变化情况 [17]

度、热导率有显著的降低，比热容在拟临界温度处出现一尖锐的峰值后又迅速下

降，在远离拟临界点后，物性变化又逐渐变得平缓。总体而言，如图1.2所示，在
拟临界线右侧的区域，流体呈现出类气相的性质，而在拟临界线左侧呈现出高密

度的液相特点。同时可以注意到，随着压力的增加，在跨临界区域流体物性变化

不再显著，且拟临界温度也随着压力的增加而相应升高。由于热物性对温度、压

力十分敏感且在拟临界点附近变化非常剧烈，这也给准确预测流体在亚超临界状

态下的各种热物性带来了困难和挑战。而由于航空煤油的真实构成非常复杂，既

包含烷烃，也包含芳香烃等在内各式各样不同的组分 [18]，在实际加热过程中又会

出现包括裂解、自氧化在内的各种物理化学变化 [19]，因此对其热物性的准确预测

就更加困难。

1.2.2 RP-3航空煤油热物性的实验研究

由于在亚超临界状态下流体的热物性变化十分显著，在高温高压下对航空煤

油的物性进行测量也具有相当程度的难度，对不同热物性的测量方法也十分不同，
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因此目前对于 RP-3 航空煤油在亚超临界状态下的各热物性的实验测量结果还较
为有限，某一种热物性的实验数据基本只有一组报道，且实验测量的压力范围也

往往小于5MPa。目前关于 RP-3航空煤油主要有以下实验结果：
1. Deng et al. [20] 采用一种基于质量守恒方程的密度测量方法，对温度范围
为295K～796K，压力范围为压力为0.1MPa～5MPa的 RP-3 航空煤油的密
度进行了测量。

2. Deng et al. [21]基于流体压降的原理测量了 RP-3航空煤油在温度范围298K～
788K，压力范围2.33MPa～5MPa的粘度进行了测量。

3. Deng et al. [22] 用真空流量-热量测量仪对 RP-3 航空煤油在温度范围
为292.1K～823.9K，压力范围2.4MPa～5.98MPa的定压比热容进行了测量。

4. Gao et al. [23] 等发展了一种在高温高压条件下通过流动量热计测量定压比热
容的方法，并测量了296.2K～719.0K和2.4MPa～4.0MPa的范围内 RP-3航空
煤油的定压比热容。

5. Xu et al. [24] 采用瞬态热线法，测量了 RP-3 航空煤油在温度范围为285K～
513K，压力范围为0.1MPa～5MPa的热导率。
图1.4绘制了3MPa下 RP-3航空煤油的各热物性的实验测量结果随温度的变化

情况，其中热导率只有较低温度处的实验数据。据文献 [25]中的报道，RP-3航空煤
油的临界压力约为2.34MPa，临界温度约为646K，因此在3MPa下 RP-3航空煤油
已经出于超临界状态下。密度、粘度以及定压比热容在660K附近均有明显的改变，
密度、粘度均迅速降低，比热容突然上升后又迅速下降。上述的实验数据是本文

对 RP-3航空煤油替代模型研究的基础与计算结果的参考。
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图 1.4 3MPa下航空煤油 RP-3各热物性实验测量值随温度的变化 [20-22,24]
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1.2.3 替代模型

流体在亚超临界状态下的热物性对温度和压力极为敏感，由于实验测量的压

力往往间隔较大，这种离散性也会导致各热物性数据的插值误差较大。而数值模

拟的范围及区域可以任意选定，同时模拟结果可以得到实验无法获得的细节信息，

对于进一步理解航空煤油的性质具有重要的意义。由于航空煤油的组成十分复杂，

不可能对其所有的组分进行模拟，因此目前广泛采用替代模型的方法来对实际的

航空煤油进行近似，即选取几种典型的组分构成简化的混合物，来代替实际复杂

的航空煤油。在构建了合适的替代模型之后，即可采用特定的计算方法对所感兴

趣的物性展开研究。

由于替代模型在燃料性质的研究中具有极其重要的意义，因此以往的研究人

员从实验和模拟等方面对替代模型已经展开了大量的研究。针对不同种类的燃料

如柴油 [26]、生物燃料 [27]、航空煤油 [18]等，由于其构成不同，因此其对应的替代燃

料中所选取的组分和比例也有较为明显的差别。即使在同一类燃料中，根据燃料

配比、生产工艺等的不同，不同燃料的替代模型彼此间的差异也较为明显 [18]。另

一方面，即使是针对同一种燃料，根据所感兴趣的性质或者所研究的工况不同，所

提出的替代模型之间的区别也比较大 [28]，彼此之间的可借鉴性也相对较小。

总体而言，针对同一种燃料的替代模型，大致可以分为物理模型和化学模型

两类 [29]，其中物理模型主要用于模拟燃料的物理特性，比如密度、粘度、定压比

热容、声速、热导率等性质，通过物理模型提供的性质参数，可以用于模拟航空煤

油的储存、流动传热、喷注等过程的研究；而化学模型则主要用于预测航空煤油

的化学性质，如层流火焰传播速度、着火延迟时间、以及化学反应速率等特性，以

及用于裂解、燃烧反应机理等过程的研究 [30]。本文主要讨论 RP-3航空煤油在亚
超临界状态下热物性的变化，因此所关注的主要是物理替代模型。

为预测 RP-3航空煤油的物理性质变化，国内外的学者已经做出了大量的研究，
并提出了许多种基于不同组分的替代模型。范学军等 [29]基于 RP-3航空煤油的成
分分析，提出了由正癸烷、三甲基环己烷，以及正丙基苯组成的三组分替代物模型，

计算结果表明在超临界压力下，该模型在预测流量时较为准确，然而针对粘度、比

热容等热物性的模型计算结果与实验值仍存在较大的偏差；裴鑫岩等 [28] 基于热

物性变化的相似性，提出了由正癸烷、正十一烷，三甲基苯，以及 1-甲基-2-戊基
环己烷构成的四组分替代物模型，虽然其可以定性地反应 RP-3各热物性变化的趋
势，但其计算结果与实验值的相对误差随着压力的提高而显著增大；为研究 RP-3
航空煤油在超临界压力下流动换热的情况,Zhong et al. [15] 提出了更为复杂的十组
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分替代物模型，然而根据 Xu et al. [31]的对比分析表明，十组分替代模型在各个模
型中的表现并不为最优，且会高估 RP-3的准临界温度；Yu et al. [32]基于官能团与
分子结构的匹配性，提出了由正十二烷、2,5-二甲基己烷、以及甲苯组成的三组分
替代物模型，以同时预测 RP-3航空煤油的物理性质和化学性质。计算结果表明该
模型各物性的计算值与实验值吻合整体相对较好，但会低估 RP-3航空煤油在超临
界压力下的拟临界温度；为构建同时预测 RP-3航空煤油物理性质及化学性质的替
代模型，Liu et al. [33]通过优化方法匹配碳氢比、平均分子量、辛烷值、低位热值、
密度以及粘度，提出了由正癸烷、正十二烷、异十六烷、甲基环己烷、甲苯构成的

五组分替代物模型，但计算结果表明该模型预测常温常压下 RP-3航空煤油的物理
化学性质表现较好，而预测超临界状态下 RP-3航空煤油各热物性的值与实验值差
别较大。

表1.1列出了上述几种替代物模型关于密度、定压比热容、粘度以及热导率计
算值和RP-3航空煤油实验值之间的相对偏差情况，其中压力范围为3MPa～5MPa，
针对密度、定压比热容和粘度，比较的温度范围为300K～750K；针对热导率，由
于目前的实验数据有限，比较的温度范围为300K～500K。从表中的结果可以看到，
现有替代物模型预测 RP-3航空煤油上述几个物性的相对偏差仍然较大，且往往一
个模型预测一个物性的表现较好，却无法同时准确预测另一个物性，或者无法准

确预测拟临界温度。且在温度较高时（如 𝑇 > 690K），所有模型的计算结果与实
验值的相对偏差均逐渐随着温度的增加而增大，甚至和实验值出现了完全不同的

趋势。

表 1.1 不同替代模型各热物性的计算值与 RP-3航空煤油实验值的平均相对偏差及最大
偏差情况

作者 组分数目
𝜌 𝜂 𝐶𝑝 𝜆

𝑇𝑝𝑐
c

Max (%) a Ave (%)b Max (%) Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%) Ave (%)

Mawid et al. [34] 4 108.86 12.85 115.53 23.51 31.68 14.62 13.36 10.56 ✓
范学军等 [29] 3 70.42 12.85 47.92 10.46 56.05 13.40 3.36 1.68 ↓
Zhong et al. [15] 10 141.87 21.01 176.73 40.28 49.55 14.27 18.19 14.88 ↑
裴鑫岩等 [28] 4 123.77 23.34 136.81 28.95 31.12 13.47 11.46 7.99 ✓
Yu et al. [32] 3 91.02 11.71 29.03 7.99 46.75 12.51 10.03 7.33 ↓
Liu et al. [33] 5 109.04 12.00 77.56 31.12 41.91 13.39 5.57 3.46 ↓
a 最大相对偏差
b 平均相对偏差
c 拟临界温度, ✓, ↑, ↓分别代表准确预测、高估及低估
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1.3 本文主要内容

从上述的讨论和分析可以看到，现有替代物模型在预测 RP-3航空煤油在亚超
临界状态下的各个热物性上仍有一定的不足，对模型构建方法以及热物性变化的

研究上也相对较为缺乏。目前亟需针对 RP-3航空煤油构建新的替代物模型，以用
来准确计算其在亚超临界状态下的各种热物性。

已有的 RP-3 航空煤油的替代模型的主要是根据与实际煤油的构成相似性开
发的，这类替代模型可以整体上定性预测实际航空煤油的各种物理化学性质，然而

却损失了预测特定物性的精度与灵活性。由于航空煤油是由上百种物质构成的混

合物，仅用几种代表性组分必然难以准确地复现实际航空煤油的所有性质，最终

导致模型计算值和实验值相对偏差较大。而由于在研究航空煤油的传热或喷雾特

性时，关注的首要问题是准确地预测其各热物性随温度和压力的变化情况，而较

少涉及反应机理方面的研究，因此实际上不需要建立一个统一的热物性模型。为

不同的热物性开发不同的替代物模型，具有获得最高精度以及灵活性的潜力，将

不同模型计算的热物性整合成一组数据库后，可将其作为一个整体进行后续的流

动以及传热分析。因此，本文的研究目标主要包括以下几点：

1. 采用多种手段对航空煤油替代模型的构建方法及其热物性展开研究。
2. 针对不同热物性，分别开发适用于 RP-3航空煤油在亚超临界状态下的高精
度热物性计算模型，关注的物性主要包括 RP-3航空煤油的密度、粘度、定
压比热容及热导率。

3. 在新开发模型的基础上，构建 RP-3的热物性数据库，并开发相应的热物性
查询接口。

本篇论文各章按照如下的方式组织：

1. 第一章对超燃冲压发动机的发展及其冷却问题做出了介绍，介绍了亚超临界
流体热物性变化的一般规律，并从实验和计算两方面介绍了亚超临界 RP-3
航空煤油的热物性的研究现状，交代本论文研究的主要内容。

2. 第二章针对不同热物性，采用遗传算法结合广义对应态法则，通过最小化模
型计算值和实验值间的相对偏差，对 RP-3航空煤油的热物性替代模型展开
优化。同时为考虑裂解和自氧化过程对物性的影响，对优化后的模型引入修

正，构建适用于计算 RP-3航空煤油在亚超临界状态下的热物性的 C4+替代
模型。最后介绍所开发的热物性查询接口 RP3thermalor。

3. 第三章讨论了基于人工神经网络的热物性模型构建方法，用三组分替代模型、
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十组分替代模型、以及 RP-3航空煤油的热物性实验数据对所提出的方法进
行了验证，同时与第二章中所提出的 C4+替代模型进行了对比，比较了不同
模型构建方法的优劣。

4. 第四章采用分子动力学方法对航空煤油替代模型的热物性展开呀牛。基于超
临界压力下正癸烷热物性的实验数据，比较了不同分子力场的表现，得到了

适用于模拟亚超临界状态下烷烃热物性的最优分子力场。基于所获得的最优

分子力场，对第二章中优化的热物性模型进行了模拟，并与广义对应态法则

的计算结果进行了对比，说明两种方法在计算亚超临界碳氢混合物热物性上

的有效性。
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第 2章 C4+模型构建

本章针对 RP-3航空煤油的密度、定压比热容、粘度以及热导率，结合遗传算
法和广义对应态法则，构建了单一热物性替代模型。首先在四组分模型基础上，针

对 RP-3 航空煤油的各个热物性进行了模型优化。同时为考虑裂解和自氧化过程
对物性的影响，在优化后的模型中进一步引入新的修正，最终构建了适用于计算

RP-3航空煤油在亚超临界状态下的热物性的 C4+替代模型。本章首先简要介绍遗
传算法和广义对应态法则的基本原理，之后给出了热物性模型优化的流程，并分

析了针对 RP-3航空煤油各热物性的模型构建及计算结果，最后介绍了所开发的热
物性查询软件。

2.1 广义对应态法则

对应态法则 [35] 揭示了不同流体之间的相似性，根据对应态原理,如果两种流
体分子满足严格共形的条件，那么存在以下关系：

𝑎𝑟
𝑥 (𝜌𝑥, 𝑇𝑥) = 𝑎𝑟

0 (𝜌𝑥ℎ𝑥,0, 𝑇𝑥/𝑓𝑥,0) , (2-1)

其中 𝑎为残余海姆霍兹自由能，𝑇 为绝对温度，𝜌为流体密度。下标 x,0分别指目
标流体和参考流体。比例因子 ℎ𝑥,0 和 𝑓𝑥,0 被称为等效物质还原系数，是两种流体

临界参数的函数，

ℎ𝑥,0 =
𝜌𝑐

0
𝜌𝑐

𝑥
, 𝑓𝑥,0 = 𝑇 𝑐

𝑥
𝑇 𝑐

0
, (2-2)

其中下标 c指代变量对应的临界值。基于上述表达式，未知流体的热力学关系可以
用性质已知的参考流体来计算。参考流体的性质可以用实验数据或状态方程、经

验关系式等方式计算。然而只有球型、弱极性的流体分子满足上述对应态原理，对

于大部分真实流体，该法则不再适用。因此，在广义对应态法则中，两个形状因子

𝜃𝑥,0, 𝜙𝑥,0被引入到了比例因子中，用以反映分子极性的影响，

𝑓𝑥,0 = (𝑇 𝑐
𝑥 /𝑇 𝑐

0 ) 𝜃𝑥,0 (𝑇 ∗
𝑥 , 𝑉𝑥

∗, 𝜔𝑥)
ℎ𝑥,0 = (𝑉 𝑐

𝑥 /𝑉 𝑐
0 ) 𝜙𝑥,0 (𝑇𝑥

∗, 𝑉𝑥
∗, 𝜔𝑥) ,

(2-3)

其中 𝑉 指代对应流体的比容，星号指代减去临界参数后的约化参数。𝜃𝑥,0, 𝜙𝑥,0 是

偏心因子 𝜔以及约化变量 𝑇 ∗
𝑥 , 𝑉 ∗

𝑥 的函数。在混合物的情况下，可以构造一等效的
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假设纯流体，其标度因子通过范德瓦尔斯混合法则定义为

ℎ𝑥,0 =
𝑛

∑
𝑖=1

𝑛

∑
𝑗=1

𝑥𝑖𝑥𝑗ℎ𝑖,𝑗 (2-4)

及

𝑓𝑥,0ℎ𝑥,0 =
𝑛

∑
𝑖=1

𝑛

∑
𝑗=1

𝑥𝑖𝑥𝑗𝑓𝑖,𝑗ℎ𝑖,𝑗 (2-5)

在方程中 𝑥𝑖指代组分 i在混合物中的比例。交叉项被定义为:

𝑓𝑖𝑗 = √𝑓𝑖𝑓𝑗 (1 − 𝑘𝑖𝑗) (2-6)

及

ℎ𝑖𝑗 = (ℎ1/3
𝑖 + ℎ1/3

𝑗 )
3

(1 − 𝑙𝑖𝑗) /8, (2-7)

其中 𝑘𝑖𝑗 和 𝑙𝑖,𝑗 为相互作用系数。对于广义对应态法则更多的细节，可参考文

献 [36-37]。

对于输运参数包括粘度和热导率的计算，Ely和 Hanley [38-39]提出的基于广义
对应态法则的模型被广泛采用。在该模型中，未知流体的输运参数（如粘度）可以

用参考流体单位的参数来计算，

𝜂𝑥(𝜌, 𝑇 ) = 𝜂0 (𝜌𝑥,0ℎ𝑥,0, 𝑇𝑥,0/𝑓𝑥,0) 𝐹𝜂, (2-8)

其中

𝐹𝜂 = (
𝑀𝑥
𝑀0 )

1/2
𝑓 1/2

𝑥,0 ℎ−2/3
𝑥,0 , (2-9)

𝑀 为流体分子的摩尔质量。参考流体的粘度可以用以下经验表达式来描述：

𝜂0 (𝜌0, 𝑇0) = 𝜂(1)
0 (𝑇0) + 𝜂(2)

0 (𝑇0) 𝜌0 + 𝛥𝜂0 (𝜌0, 𝑇0) 𝑋𝜂, (2-10)

其中 𝜂(1)
0 代表稀薄气体部分的粘度, 𝜂(2)

0 为粘度的一阶修正, 𝛥𝜂0 描述流体在高密度

情况下的粘度修正。更多有关输运参数的计算方法可以参考文献 [38-39]。

在超临界压力下计算碳氢燃料热物理性质的扩展对应态方法已被广泛采用，

本文使用 supertrapp 程序 [40] 计算替代模型的热力学和输运性质，该程序结合了

广义对应态法则方法和碳氢化合物参数数据库，其有效性已在许多研究中得到证

实 [41-44]。
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2.2 遗传算法

一个最优化问题的提法可以分为两部分：

1. 针对所研究的问题构造一个合适的目标函数
2. 在满足一系列的有关约束下，找到一组参数，使得目标函数达到最优值
本文所讨论的热物性替代模型优化问题中，目标函数是针对 RP-3航空煤油的

某一热物性，各温度、压力处模型计算值和实验值之间相对误差之和，优化目标为

使该误差函数达到最小。所想要找到的一组参数，就是替代模型中各组分的摩尔

分数。参数所需满足的约束是各组分摩尔分数之和应为 1。
遗传算法 [45]是对自然选择压力下种群进化过程进行模拟，以求解最优化问题

的一种算法。在一个生态系统中，一个种群存在性状各异的许多个体，适应环境

的个体被保留，不适应环境的个体被淘汰。随着种群的繁衍，伴随着变异和基因

重组，种群中会产生适应度越来越高的个体。在环境条件不变的情况下，种群最

终发展到最适应环境的状态。

在遗传算法中，构造的目标函数代表着个体对环境的适应程度，每一组参数

代表种群中的一个个体。因此模仿种群在自然选择下逐渐进化的过程，就是一族

参数逐渐向能够使得目标函数达到最优值的参数的收敛过程。对于任何一个优化

问题，只要能够定义适应度函数，均可采用遗传算法进行求解，因此遗传算法的应

用非常广泛。遗传算法一般由以下几个步骤组成：种群初始化、评估适应度、选择

个体、交叉变异等，其基本流程如图2.1所示。
自从遗传算法被提出以后，许多工作注重于提高算法的搜索能力，如小生境

算法 [46],并行重组退火算法 [47]，以及自适应遗传算法等 [48]。本文采用了确定性拥

挤算法 [49]，来进行模型的迭代优化。研究表明确定性拥挤算法在各类复杂度的问

题上的表现均较好 [50]。确定性拥挤算法比较不同个体之间的相似性，让相似的个

体之间进行竞争并删除适应度较低的个体，以增强算法的局部搜索能力。确定性

拥挤算法的伪代码如图2.2所示。

2.3 模型构建流程

2.3.1 组分选取

要开发航空煤油的替代模型，首先要确定的替代模型中包含的基础组分。若

选取的组分过少，则可能会导致可调整的变量过少，使模型不具备能够准确地复现

实际航空煤油热物性的可能性；而若选取的组分过多，则会导致优化自由度过大，
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种群初始化

评估适应度函数

选择个体进行交配

交叉、变异，产生子代个体

是否结束？N

直

至

达

到

停

止

标

准

输出最优个体，结束

图 2.1 遗传算法流程图

随机生成 n个个体 ;
Repeat for g generations:

Do n/2 times:
随机选取两个个体, 𝑝1 ,𝑝2 ;
交叉、重组，生成两个子代 𝑐1,𝑐2 ;
if 𝑑 (𝑝1, 𝑐1) + 𝑑 (𝑝2, 𝑐2)] ⩽ [𝑑 (𝑝1, 𝑐2) + 𝑑 (𝑝2, 𝑐1) then

if 𝑓 (𝑐1) > 𝑓 (𝑝1) then用 𝑐1 替换 𝑝1;
if 𝑓 (𝑐2) > 𝑓 (𝑝2) then用 𝑐2 替换 𝑝2;

else
if 𝑓 (𝑐2) > 𝑓 (𝑝1) then用 𝑐2 替换 𝑝1;
if 𝑓 (𝑐1) > 𝑓 (𝑝2) then用 𝑐1 替换 𝑝2;

图 2.2 确定性拥挤算法示意图 [50]
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难以找到最优解。Xu et al. [31] 比较了典型的几种替代物模型在超临界压力下预测
RP-3航空煤油的各个热物性的表现，并与已有的实验数据进行了对比，其研究结
果表明 Mawid et al. [34] 提出的四组分模型（以下简称为 C4模型，组分如表2.1所
示）各种替代物模型之中表现最好，可以准确地预测 RP-3航空煤油在超临界压力
下的拟临界温度，且可以相对较好地预测 RP-3航空煤油的各个热物性变化。因此
可以认为这四种组分是对 RP-3航空煤油较好的近似，因此本文在模型构建时也选
取和 C4模型相同的四个组分。

表 2.1 C4模型组分及摩尔分数

组分 化学式 摩尔分数

正癸烷 C10H22 0.2030

正十二烷 C12H26 0.3810

甲基环己烷 C7H14 0.1470

正丁苯 C10H14 0.2690

2.3.2 模型优化

优化的主要流程如图2.3所示。由于替代模型中含有四个组分, 因此其可用三
个 (0, 1)之间的浮点数来表示。优化过程中采用格雷码编码来增强算法的局部搜索
能力 [51]。在将编码转换为摩尔分数之后，调用 supertapp计算对应替代模型各温度
压力下的物性。适应度函数被定义为模型计算值和实验值各温度、压力下的相对

偏差之和的倒数。热物性数据的实验值来自文献 [20-22,24]。基于适应度函数，模型

可按照确定性拥挤算法定义的规则迭代优化。在一定的迭代次数过后，模型收敛

到最优模型。为便于对优化流程进行控制以及调用 supertrapp的 fortran程序，本文
未调用已有的优化库，而是基于 python的 Numpy [52] 等库编写了模型优化的整个
过程及调用时的具体接口。

2.3.3 模型修正

在模型优化的基础上，为进一步提高替代模型的预测精度，本文进一步考虑

了裂解和自氧化过程对物性的影响。裂解通常在相对较高的温度下发生（如 𝑇 ⩾
670K），煤油中的长链分子裂解成小分子有机物，从而对物性产生显著影响。自氧
化是一种吸热过程，航空煤油与溶解氧相互作用的温度约为 𝑇 ⩽ 530K。自氧化过
程不会显著改变煤油的成分，而由于反应吸热，其对热容量会有显着影响 [28]。
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正癸烷

正十二烷

甲基环己烷

正丁苯

组分

0 1 1 0 1 1 0
0 1 0 1 1 0 1
1 0 1 0 0 1 0

编码

格雷码

0
0.2830
0.4250
0.7800
1

解码

0.2830
0.1420
0.3550
0.2200

摩尔分数

交叉

变异

supertrapp

计算适应度函数

转换

最优替

代模型

迭代优化

确定性拥挤算法

图 2.3 替代模型优化流程示意图

考虑到这两个过程对于热物性的影响，本文在优化后的替代模型中进一步引

入修正，以降低模型计算值和实验值之间的偏差，如图2.4中所示。对于密度和粘
度，在高温范围内将新的组分引入到优化的替代模型中（对于密度替代模型为环

戊烷，对于粘度替代模型为正十八烷），以代表由裂解引起的成分变化。新组分不

是真正的裂解产物，而是综合反映裂解对其性质的影响。新引入的组分的摩尔分

数设定为温度和压力的函数。将 (𝑇 , 𝑃 )处使得模型计算值和实验值之间的相对偏
差最小的新组分摩尔分数定义为最优摩尔分数，通过拟合最优摩尔分数，得到新

组分的摩尔分数表达式 𝑓(𝑇 , 𝑃 )。由于比热容同时受到两个过程的显著影响，因此
本文并没有在比热容模型引入新的组分，而是对计算结果进行了数值修正。由于

缺乏高温下的实验数据，因此本文未对热导率模型进行进一步修正。当获得了高

温区的实验数据后，可采用同样的方式进行处理。

C4模型

组分优化

进一步提高

C4+模型

裂解

自氧化

• 引入新的特征组分
• 遍历 (𝑇 , 𝑃 ) 处新组分
的最优摩尔分数

• 拟合 𝑓(𝑇 , 𝑃 )

修正 𝐶𝑝 计算结果

图 2.4 C4+模型构建流程示意图
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2.4 结果与讨论

本部分将讨论针对密度、粘度、定压比热容以及热导率的 C4+模型的具体形
式，并分析比较 C4模型及 C4+模型计算值和实验值的相对误差。

2.4.1 密度

表 2.2 C4模型与 C4+密度模型对比

组分 化学式
摩尔分数

C4 C4+ (𝜌)

正癸烷 C10H22 0.2030 0.6220 × (1 − 𝑓(𝑇 ))a

正十二烷 C12H26 0.3810 0.1100 × (1 − 𝑓(𝑇 ))
甲基环己烷 C7H14 0.1470 0
正丁苯 C10H14 0.2690 0.2680 × (1 − 𝑓(𝑇 ))
环戊烷 C5H10 0 𝑓(𝑇 )
a 𝑓(𝑇 ) = max (0.00767𝑇 − 5.29, 0)

表 2.2表明了 C4模型以及 C4+密度模型的各组分及其摩尔分数。在优化后的
C4+模型中，正癸烷占据了最高的比例，甲基环己烷的摩尔分数变为 0。这说明正
癸烷与 RP-3航空煤油有较大程度的相似性，在一定程度上也表明了正癸烷单组分
模型也是航空煤油 RP-3的一种替代模型的选择，和文献 [31]中的分析一致。此外，

低密度组分环戊烷在高温时添加到了替代模型中，以减小在高温区由裂解引起的

模型计算值与实验值之间的偏差。本文发现在实验值的温度和压力范围内，环戊

烷的最优摩尔分数在不同的超临界压力下均近似随温度线性增长。因此，通过对

函数系数进行拟合，得到在 C4+密度模型中环戊烷的摩尔分数函数表达式，

𝑓(𝑇 ) = max (0.0076𝑇 − 5.29, 0) , (2-11)

其为温度的线性函数。𝑓(𝑇 )的最小值为 0，此时 C4+密度模型就是优化后的组分
固定的包含三个组分的替代模型。

图 2.5是 3MPa下两模型的密度计算值和实验值的对比，其中密度的实验值来
自于文献 [20]，图中同样画出了两模型计算值与实验值的相对偏差。可以看出整体

上，C4+密度模型计算值与实验值接近，且 C4模型的相对偏差随着温度的升高而
增大，模型的可靠性在 𝑇 ⩾ 690K后迅速下降，然而新构建的替代模型则仍具有较
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图 2.5 3MPa下 C4模型和 C4+密度模型计算值与 RP-3航空煤油密度实验值对比

好的预测能力，这表明了引入修正的必要性。

表 2.3 不同超临界压力下 C4模型与 C4+密度模型的计算值与实验值的最大相对偏差与
平均相对偏差对比

替代模型
3MPa 4MPa 5MPa

Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%)

C4 11.43 49.22 17.56 108.06 10.73 99.25
C4+ 2.66 14.83 3.21 14.33 4.07 13.77

表 2.3列出了两模型计算值和实验值在不同超临界压力下的相对偏差情况，更
加清晰地表明了本文新构建的替代模型相比原始 C4模型的精度有了较大地提高。
C4模型的密度平均相对偏差大于 10%且最大相对偏差高于 108%。然而新构建的
C4+模型的平均相对偏差小于 5%，且最大相对偏差也仅有 14.83%。模型预测精度
的提高源自于优化及高温修正两部分的共同作用。

2.4.2 粘度

优化后的 C4+粘度模型各组分的摩尔分数如表 2.4所示。优化后正癸烷的所占
比例仍然保持最高，正丁苯的摩尔分数趋近于 0，这进一步说明了正癸烷与 RP-3
航空煤油的相似性。在温度较高时，将正十八烷引入到了 C4+粘度模型中，以增
强模型在高温区的预测能力。在实验范围内，本文发现正十八烷的最优摩尔分数

与温度和压力均近似呈线性关系。因此，通过对函数中的参数进行拟合，得到 C4+
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表 2.4 C4模型与 C4+粘度模型对比

组分 化学式
摩尔分数

C4 C4+ (𝜂)

正癸烷 C10H22 0.2030 0.6320 × (1 − 𝑔(𝑇 , 𝑃 )) a

正十二烷 C12H26 0.3810 0.1520 × (1 − 𝑔(𝑇 , 𝑃 ))
甲基环己烷 C7H14 0.1470 0.2160 × (1 − 𝑔(𝑇 , 𝑃 ))
正丁苯 C10H14 0.2690 0
正十八烷 C18H38 0 𝑔(𝑇 , 𝑃 )
a 𝑔(𝑇 , 𝑃 ) = max (0.0054𝑇 − 0.19𝑃 − 2.97, 0)

粘度模型中正十八烷的摩尔分数函数为，

𝑔(𝑇 , 𝑃 ) = max (0.0054𝑇 − 0.19𝑃 − 2.97, 0) , (2-12)

其为温度和压力的线性函数。𝑔(𝑇 , 𝑃 )的最小值为 0，此时 C4+粘度模型就是组分
固定的优化后的含三组分的替代模型。
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图 2.6 C4模型和 C4+模型在3MPa下粘度计算值和实验值对比

图 2.6为3MPa下两模型的粘度计算值和实验值的对比，图中同样标注了模型
计算值和实验值的相对偏差情况，其中实验值来自文献 [21]。从图中可以看出新构

建模型的表现相比 C4模型有了较大的提高，尤其是可以准确预测跨临界区域粘度
的变化。此外，由于修正的引入，模型在高温区仍旧具有较好地预测能力。

在不同压力下详细的误差分析如表 2.5所示。原始 C4模型的平均相对误差始
终大于 20%，且在3MPa下最大相对偏差大于 110%。然而 C4+模型的相对偏差和
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表 2.5 不同超临界压力下 C4模型与 C4+模型粘度计算值与实验值的最大相对偏差与平
均相对偏差对比

替代模型
3MPa 4MPa 5MPa

Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%)

C4 25.44 115.54 23.74 56.66 21.35 45.90
C4+ 3.70 9.06 3.23 7.46 3.11 7.41

最大偏差分别小于 4%及 10%。结果表明新构建的模型可以很好的还原 RP-3航空
煤油粘度的实验值。

2.4.3 定压比热容

表 2.6 C4模型与 C4+比热容模型对比

组分 化学式
摩尔分数

C4 C4+ (𝐶𝑝)a

正癸烷 C10H22 0.2030 0.6850
正十二烷 C12H26 0.3810 0.2913
甲基环己烷 C7H14 0.1470 0.0237
正丁苯 C10H14 0.2690 0
a 计算结果乘以 𝑅, 𝑅 = 7.78 × 10−4𝑇 +

0.7104

表 2.6列出了优化后模型中各组分的摩尔分，其中正丁苯的摩尔分数变为 0而
正癸烷仍占据最高的比例。然而，由于裂解和自氧化过程，优化后模型的计算比热

容仍然显著低于实验值. 为进一步提高模型的预测精度，本文发现在任何压力下，
计算比热容与实验值之比随着温度近似呈线性增加。因此，修正项

𝑅 = 7.78 × 10−4𝑇 + 0.7104, (2-13)

由线性拟合得到。C4+模型最终比热容的计算结果是 𝑅和优化模型计算结果的乘
积。

图 2.7展示了在3.02MPa下两模型的定压比热容计算值与实验值的对比，其中
实验值来自文献 [22]，图中同样标注了模型计算值和实验值之间的相对偏差。可以

看到 C4模型计算值与实验值的相对偏差随着温度的增加而增加，而新构建模型在
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图 2.7 3.02MPa下 C4模型和 C4+模型比热容计算值和实验值的对比

整个温度区间上都有着较好的表现。

表 2.7 不同超临界压力下 C4模型与 C4+模型定压比热容的计算值与实验值的最大相对
偏差与平均相对偏差对比

替代模型
3.02MPa 4.02MPa 4.98MPa 5.98MPa

Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%)

C4 14.38 31.86 14.00 27.96 15.06 28.40 14.86 28.89
C4+ 4.61 20.07 2.35 10.24 4.70 2.24 1.65 5.81

表2.7列出了不同超临界压力下 C4模型和 C4+模型定压比热容计算值与实验
值的相对误差。结果表明新提出的 C4+模型相比原始 C4模型精度有了较大提高，
原始 C4模型计算值与实验值的相对与最大偏差分别大于 14%和 30%。然而新提
出的模型的相对偏差始终小于 5%，最大相对偏差 20.34%出现在3.02MPa的拟临
界点附近，主要是由与比热容的变化过于显著。

2.4.4 热导率

由于热导率实验值的最高温度范围小于500K，因此仅进行了模型优化过程，而
未进行进一步修正。在缺少实验值的情况下，为保证优化后模型仍能够准确预测拟

临界温度，对优化过程做出了额外限制。若模型不能够准确预测拟临界温度，则适

应度函数被直接设置为 0。优化后 C4+热导率模型中各组分的摩尔分数如表2.8所
示。正丁苯在新模型中的摩尔分数超过 80%，同时，正癸烷和甲基环己烷的摩尔
分数为 0。值得注意的是热导率优化模型中的各组分的摩尔分数和其他物性有着
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表 2.8 C4模型与 C4+热导率模型对比

组分 化学式
摩尔分数

C4 C4+ (𝜆)

正癸烷 C10H22 0.2030 0.1430
正十二烷 C12H26 0.3810 0

甲基环己烷 C7H14 0.1470 0

正丁苯 C10H14 0.2690 0.8570

较大区别，这可能是由于实验数据不足导致的。
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图 2.8 3MPa下 C4模型与 C4+模型热导率计算值和 RP-3实验值对比

图2.8比较了 C4 模型和 C4+ 模型在3MPa下热导率的计算值与实验值及相对
误差情况。热导率实验值来自文献 [24]。结果表明新构建的模型的精度相比于 C4
模型有所提升，同时，新模型仍能够准确地预测航空煤油 RP-3的拟临界温度。
在不同超临界压力下对于热导率详细的误差分析如表2.5所示，其中用于分析

的温度小于500K。在各超临界压力下，C4模型计算值和实验值的平均相对偏差大
于 9%，最大相对偏差大于 12%。然而对于优化后的 C4+模型，计算值与实验值的
平均偏差小于 5%，最大偏差也小于 7%。虽然在实验值的范围内，新构建的模型
的预测精度更高，然而在高温区模型是否仍然准确，需要进一步的实验值确定。

21



表 2.9 不同超临界压力下 C4模型与 C4+模型热导率的计算值与实验值的最大相对偏差
与平均相对偏差对比

替代模型
3MPa 4MPa 5MPa

Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%) Ave (%) Max (%)

C4 9.94 12.06 10.05 12.65 10.65 13.34
C4+ 4.21 5.80 4.26 6.29 4.76 6.88

2.5 物性查询数据库及软件

基于所构建的 C4+ 替代模型，生成了压力范围为3MPa～10MPa，温度范围
为300K～750K的密度、粘度、定压比热容、热导率以及热沉的数据库。基于所构
建的数据库，开发了用于查询 RP-3航空煤油热物性的软件 RP-3thermalor。由于热
导率实验数据的温度小于500K，因此对高于500K的热导率计算结果并没有经过
实验验证，因此无法评估计算结果的准确程度。但在获得了实验数据之后，可以

按照同样的方法更新替代模型以及数据库，以对软件进行升级，软件的主体查询

流程并不发生改变。

软件的基本使用流程如下所示，图2.9为软件的初始界面，初始界面中给出了
5中可以选择的物性，包括密度、粘度、定压比热容、热导率以及热沉，假如使用
者需要查询 RP-3航空煤油的密度，则键入 0后按回车键即可。
在输入想要查询的物性之后，软件给出了输入需要查询温度区间的提示，如

图2.10所示。按照提示输入想要查询的温度的最小值、最大值以及间隔即可，用英
文逗号分隔。

系统可以自动处理当间隔与最大值和最小值不匹配的情况。同时若用户输入

的数值不合法，会有相应的提示以及正确的输入示例，不会出现因非法输入导致

程序崩溃的现象，如图2.11
在用户输入了查询温度后，软件会要求用户输入所需要查询的压力范围

（图2.12），同样按照提示输入想要查询压力的最小值，最大值以及间隔即可。若用
户输入的数值不合法，会有相应的提示以及正确的输入示例，不会出现因非法输

入导致程序崩溃的现象。

在用户输入了需要查询的物性，温度及压力范围后，系统会提示用户输入想要

输出结果的文件名，在用户输入之后，系统会自动将结果输入到软件所在的文件

夹中，并命名为用户所指定的文件名。同时，系统会提示用户是否需要继续查询，

22



图 2.9 RP-3航空煤油热物性查询软件界面

图 2.10 输入查询温度

图 2.11 输入非法温度后的提示
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图 2.12 输入查询压力

如果用户键入 Y，则返回初始界面；若用户键入 N，则程序自动退出，如图2.13所
示。

图 2.13 保存输出文件

结果保存到.csv 文件中，图2.14为3.5MPa下300K～750K的密度查询结果，
在.csv文件中按列排布，可方便地使用用于后续仿真模拟等。

图 2.14 输出结果（3.5MPa下 RP-3航空煤油的密度变化）
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2.6 本章小结

本章构建了适用于预测 RP-3航空煤油在亚超临界状态下热物性的 C4+模型，
C4+模型的详细形式如表2.10所示。模型中的基本组分包括正癸烷,正十二烷,甲基
环己烷以及正丁苯。各组分的摩尔分数通过最小化对应物性模型计算值与实验值

的相对误差优化得到。在优化后的模型基础上，进一步引入了修正，以反映裂解

和自氧化过程对物性的影响。对于密度、粘度模型，新组分引入到了优化模型中，

以反映裂解的影响；对于定压比热容模型，在计算结果中引入数值修正，以同时反

映裂解和自氧化过程的影响; 对于热导率模型，由于目前缺少高温区的实验数据,
仅对模型做了优化。对比结果表明本部分所提出的 C4+模型可以较为准确地预测
RP-3在超临界压力下的各个热物性。基于所构建的 C4+模型，生成了热物性数据
库，并开发了 RP-3航空煤油热物性查询软件 RP-3thermalor。

表 2.10 C4模型与 C4+模型对比

组分 化学式

摩尔分数

C4
C4+

𝜌 𝜂 𝐶𝑝
a 𝜆

正癸烷 C10H22 0.2030 0.6220 × (1 − 𝑓(𝑇 ))b 0.6320 × (1 − 𝑔(𝑇 , 𝑃 ))c 0.6850 0.1430
正十二烷 C12H26 0.3810 0.1100 × (1 − 𝑓(𝑇 )) 0.1520 × (1 − 𝑔(𝑇 , 𝑃 )) 0.2913 0
甲基环己烷 C7H14 0.1470 0 0.2160 × (1 − 𝑔(𝑇 , 𝑃 )) 0.0237 0
正丁苯 C10H14 0.2690 0.2680 × (1 − 𝑓(𝑇 )) 0 0 0.8570
环戊烷 C6H12 0 𝑓(𝑇 ) 0 0 0
正十八烷 C18H38 0 0 𝑔(𝑇 , 𝑃 ) 0 0
a Multiply calculated data by (7.78 × 10−4𝑇 + 0.7104)
b 𝑓(𝑇 ) = max (0.00767𝑇 − 5.29, 0)
c 𝑔(𝑇 , 𝑃 ) = max (0.0054𝑇 − 0.19𝑃 − 2.97, 0)
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第 3章 基于神经网络的热物性替代模型构建

本章首先介绍人工神经网络的一般原理，之后叙述了基于人工神经网络的热

物性替代模型构建方法，在训练了神经网络模型后，用三组分替代模型、十组分替

代模型、以及 RP-3航空煤油热物性的实验数据对所提方法进行了验证，同时与第
二章中所提出的 C4+替代模型进行了对比，比较了两种模型构建方法的特点与优
劣。

3.1 人工神经网络

3.1.1 基本结构

在各种机器学习算法中，人工神经网络（ANN）由于其结构清晰简单、适用
范围广，因此得到了广泛地研究与讨论，并已经被用于解决各种各样的分类或回

归问题。ANN是一种模拟模仿生物神经结构的网络结构模型，模型中包含由若干
个神经元组成的多层结构。通过学习不同层中不同神经元之间的连接强度，使得

整个网络结构“记忆”其所接受的信息，并做出相应的预测。

一个基本的人工神经元模型由图3.1所示，神经元接收来自上一层的所有神经
元的输出信号，由于与不同神经元的连接强度不同，因此在接收输出信号时，会对

来自不同神经元的信号赋予不同的权重和偏置。在接收到来自其他节点的输入后，

将总输入通过激活函数后，直接输出结果或者将输出继续传递给下一层的神经元。

图 3.1 典型的人工神经元结构示意图 [53]

26



常见的激活函数有阶跃函数（式(3-2)）、sigmoid函数（式(3-1)）等，其函数图像
如图3.2所示，由于阶跃函数不连续，因此实际应用中常采用连续、可导的 sigmoid
函数作为激活函数。

𝑠𝑖𝑔𝑚𝑜𝑖𝑑(𝑥) = 1
1 + e−𝑥 (3-1)

𝑠𝑔𝑛(𝑥) =
{

0, 𝑥 < 0
1, 𝑥 ⩾ 0

(3-2)

−10 −5 0 5 10

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0
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图 3.2 阶跃函数和 sigmoid函数

一般的多层 ANN由三部分构成，包括输入层、输出层以及中间若干层隐藏层，
如图3.3所示。理论上，当神经网络的激活函数为非多项式函数且层数足够多时，对
任何函数都可以作出近似 [54]。在实际应用过程中需要对隐藏层的层数以及每一层

的节点数目进行选择和调整。

3.1.2 反向传播算法

初始的神经网络由于没有接收任何信息，因此其不具备预测能力，预测误差

和实际值差异很大，而随着训练数据的逐渐输入，通过反向传播算法与梯度下降

算法联合，调整网络中各结点的偏置和权重，逐渐减小相对误差。随着逐步迭代

的进行，最终网络神经网络达到收敛，预测数据和期望值间的相对误差达到最小。

有关反向传播算法的具体推导，读者可参考文献 [53]。
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图 3.3 典型的神经网络结构示意图

3.2 模型构建流程

基于 ANN 的模型构建流程如图3.4所示，在本文的 ANN 模型中，输入为压
力及该压力下各温度处的物性，由于在亚超临界状态下流体的热物性随温度变化

幅度很大，因此在输入层对物性的值取对数，以使其分布更加平稳，减小数据间

绝对差异；模型构建同样以四组分模型为基础，选取和四组分模型中同样的四个

组分，ANN输出为四个组分的摩尔分数，因此输出层共有四个节点。由于必须保
证输出后各组分的摩尔分数之和为 1，因此在输出层后通过 softmax 函数归一化，
最终得到通过该压力处的热物性变化曲线反推得的替代模型中各组分的摩尔分数。

softmax函数如式(3-3)所示，其中 𝑖代表第 𝑖个输出节点的值，𝐾 为输出节点的总
数目。神经网络的搭建以及训练过程采用开源深度学习库 Pytorch [55]进行。

28



softmax (𝑥𝑖) = 𝑒𝑥𝑖

∑𝐾
𝑘=1 𝑒𝑥𝑘

(3-3)

p

𝑓1

𝑓𝑛−1

𝑓𝑛

⋮ ⋮ ⋮ ⋮ ⋮

c1

c2

c3

c4

softm
ax

Input layer
压力 + 对应压力
下不同温度处取

对数后的热物性.

Hidden layer Output layer 替代模型

摩尔分数

归一化𝜎 = 5正太分布噪声

图 3.4 基于神经网络的替代模型构建流程示意图

3.3 神经网络模型训练

训练 ANN模型的过程大致可以分为如下几步：
1. 同时随机生成2MPa～10MPa的压力和四种组分的摩尔分数
2. 调用 supertrapp计算对应压力下对应模型不同温度处的热物性，构建训练集
3. 将对应的压力和物性输入到ANN中，将ANN预测的替代模型摩尔分数和生
成的摩尔分数做比较，即可求得预测误差

4. 采用批量梯度下降方法，对 ANN进行训练
由于实际航空煤油的热物性必然和模型计算值存在一定的差别，而 ANN需要

在训练集和预测集独立同分布的条件下表现才能较好，因此为增强模型鲁棒性，对

输入数据施加高斯分布噪声。同时在 ANN的每一层后执行批规范化（Batch Nor-
malization）[56]，以进一步增强模型的稳定性和泛化能力。
图3.5为针对各热物性的 ANN模型在训练过程中的训练集及预测集的均方误

差（MSE）的变化，随着迭代次数的增加，ANN逐渐达到收敛。值得注意的是，热
导率 ANN模型的 MSE的下降并不明显，这主要是由于选取用于输入 ANN的温
度值限制在500K之前，由于在拟临界温度之前热导率几乎不随压力变化，各个模
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型间差异也并不大，导致问题的唯一性较差。
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图 3.5 各模型训练过程中训练集误差与测试集误差随迭代次数的变化情况

3.4 方法验证

本部分分别采用不同超临界压力下，三组分替代物模型 [29]以及十组分替代物

模型 [15] 的密度、粘度的计算数据，输入给对所训练好的 ANN模型中，检测所预
测的四组分模型的结果，即等价于用所选取的四个组分去构建三组分混合物及十

足分混合物的等效热物性替代模型，说明该模型构建方法的有效性，同时检验所

选取的四组分的热物性覆盖能力。这两个替代模型的组分及摩尔分数如表3.1所示，
其均被广泛地使用在 RP-3航空煤油的对流换热研究中。
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表 3.1 三组分和十组分替代模型组分及摩尔分数

组分 化学式
摩尔分数

C3 C10

正辛烷 C8H18 0 0.0600

正癸烷 C10H22 0.4900 0.1000

正十二烷 C12H26 0 0.2000

正十三烷 C13H28 0 0.0800

正十四烷 C14H30 0 0.1000

正十六烷 C16H34 0 0.1000

甲基环己烷 C7H14 0 0.2000

1,3-二甲基环戊烷 C7H14 0 0.0800

1,3,5-三甲基环己烷 C9H18 0.4400 0

丙基苯 C9H12 0.0700 0.0500

甲基萘 C11H10 0 0.0300

3.4.1 三组分替代物模型

图3.2分别为3MPa～8MPa用三组分模型密度计算结果输入给密度 ANN模型
后，输出的四个组份的摩尔分数。从结果可以看出，不同压力下预测的各组分的

摩尔分数基本保持不变，均稳定在平均值附近。这说明对于理想情况下，在某一

个压力下的物性变化曲线基本已经包含了这个混合物的组成信息。且对于所选取

的四个组分来说，用其去对其他混合物构建替代模型时，各组分的摩尔分数最优

解也相对较为单一，这使得在优化过程中算法比较容易找到全局最优解。

表 3.2 基于三组分模型密度的 ANN预测结果

组分 3MPa 4MPa 5MPa 6MPa 7MPa 8MPa Average

正癸烷 0.3955 0.3474 0.2982 0.2660 0.2606 0.2538 0.3036

正十二烷 0.1242 0.1343 0.1497 0.1653 0.1686 0.1640 0.1510

甲基环己烷 0.3159 0.3760 0.4151 0.4327 0.4386 0.4494 0.4046

正定苯 0.1644 0.1423 0.1370 0.1360 0.1322 0.1329 0.1408

图3.6为3MPa～8MPa下用 ANN预测取平均值后的四组分替代模型的密度计
算结果与三组分模型计算结果的对比。可以看到，在不同压力下四组分模型和三
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组分模型的密度计算结果几乎完全一致，这说明 ANN的模型预测效果很好，预测
得到的模型是原有混合物的一个很好的近似。尽管备选的四个组分与三组分模型

中不完全相同，但是仍然可以通过调整各组分的摩尔分数，来实现对三组分模型

密度的近似。这说明所选取的四个组分可能覆盖的热物性的范围较广，是构建航

空煤油热物性替代模型的较好的选择。
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图 3.6 不同压力下取平均后的四组分模型与三组分模型密度计算结果的对比

32



图3.3为用三组分模型分别在3MPa～8MPa下计算的粘度输入给粘度 ANN模
型后，预测得到的四组分摩尔分数。在压力小于等于6MPa时，各压力下预测得到
的摩尔分数基本保持一致；然而在压力高于6MPa时，预测的摩尔分数变化较大，
且除了正十二烷的摩尔分数均几乎为 0外，变动并没有呈现出一般的规律。这很
可能是由于随着压力的增加，压力对热物性的影响逐渐减小，且流体热物性在跨

临界区的突变现象也基本消失，导致在物性变化曲线所携带的有效信息减少，替

代模型多解的情况开始出现。

表 3.3 基于三组分模型粘度的 ANN预测结果

组分 3MPa 4MPa 5MPa 6MPa 7MPa 8MPa Average

正癸烷 0.7537 0.7198 0.7234 0.7051 0.6015 0.5346 0.6730

正十二烷 0.0005 0.0007 0.0005 0.0004 0.0009 0.0007 0.0006

甲基环己烷 0.1755 0.2082 0.1926 0.2107 0.2971 0.3078 0.2320

正定苯 0.0703 0.0713 0.0835 0.0838 0.1004 0.1570 0.0944

图3.7为3MPa～8MPa下用 ANN预测取平均值后的四组分替代模型的粘度计
算结果与三组分模型计算结果的对比。可以看到，在不同压力下四组分模型和三

组分模型的密度计算结果几乎完全一致，ANN预测得到的平均模型是三组分模型
的很好的近似。从计算结果也可以明显地看到，随着压力的增加，粘度在跨临界

区的反常变化几乎消失，不同压力下粘度随温度的变化情况基本完全一致，这也

说明了压力高时摩尔分数预测波动变大的原因。

3.4.2 十组分替代模型

上一小节对对三组分模型的 ANN预测结果进行了讨论，本节对更为复杂的十
组分的情况进行讨论。表3.4为分别在3MPa～8MPa下，用十组分模型密度计算结
果输入给 ANN模型后，输出的四个组份的摩尔分数。从结果可以看出，和三组分
模型时的情况一致，不同压力下预测的各组分的摩尔分数基本保持不变，均稳定

在平均值附近。

图3.8为3MPa～8MPa下用 ANN预测取平均值后的四组分替代模型与十组分
模型密度计算结果的对比。可以看到，在不同压力下四组分模型和十组分模型的

密度计算结果的一致性很好，这说明十组分模型的密度变化可以完全用四个组分

来进行近似，即使包含了更多组分，其所蕴含的信息并没有增加，四个组分已经足

够可以逼近大部分情况下混合物在超临界压力下密度的变化情况。
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图 3.7 不同压力下 ANN预测的四组分替代模型与三组分混合物粘度计算结果的对比
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图 3.8 不同压力下 ANN预测的四组分替代模型与十组分替代模型密度计算结果的对比
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表 3.4 基于十组分模型密度的 ANN预测结果

组分 3MPa 4MPa 5MPa 6MPa 7MPa 8MPa Average

正癸烷 0.0892 0.0731 0.0924 0.1110 0.1212 0.1256 0.1021

正十二烷 0.6240 0.6691 0.6356 0.6045 0.5854 0.5715 0.6150

甲基环己烷 0.0641 0.0591 0.0642 0.0711 0.0762 0.0830 0.0696

正定苯 0.2227 0.1986 0.2078 0.2134 0.2172 0.2199 0.2133

图3.5为用十组分模型分别在3MPa～8MPa下计算的粘度输入给粘度 ANN模
型后，预测得到的四组分摩尔分数。可以看到，在各个压力下，得到的摩尔分数预

测结果偏差并不大。

表 3.5 基于十组分模型粘度的 ANN预测结果

组分 3MPa 4MPa 5MPa 6MPa 7MPa 8MPa Average

正癸烷 0.0036 0.0097 0.0098 0.0081 0.0066 0.0077 0.0076

正十二烷 0.7797 0.8065 0.8116 0.8203 0.8234 0.8297 0.8119

甲基环己烷 0.0595 0.0527 0.0505 0.0443 0.0416 0.0424 0.0485

正定苯 0.1572 0.1311 0.1280 0.1273 0.1284 0.1202 0.1320

图3.9为3MPa～8MPa下用 ANN预测取平均值后的四组分替代模型的粘度计
算结果与十组分模型计算结果的对比。可以看到，在不同压力下四组分模型和十

组分模型的粘度计算结果几乎完全一致，这也进一步说明了引入更多的组分并没

有起到实质上的作用。

从以上分析可以看出，在构建航空煤油热物性的替代模型时，所选取的组分

应该满足以下两个标准：一是在选取不同的摩尔分数分配时，其热物性变化情况

应该覆盖尽可能多的情况，保证对于给定的煤油热物性的实验值变化曲线，能够

找到一组能够复现其变化的摩尔分数的解；二是在满足上述条件下，这一组解应

该尽可能单一，保证优化过程能够找到全局最优解。基于以上讨论，可以认为本

文所选取的四个组分，是构建航空煤油热物性替代物模型的一组较好的选择。

3.5 RP-3航空煤油模型构建

在本小节中，采用 RP-3航空煤油热物性的实验值，输入到训练好的 ANN模
型中，同时与第二章所提出的 C4+模型进行了对比。
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图 3.9 不同压力下 ANN预测的四组分替代模型与十组分混合物粘度计算结果的对比
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3.5.1 密度

表3.6为 ANN构建的密度替代模型和 C4+模型的对比，可以看到不同压力下
ANN 预测的摩尔分数波动相对较大，这很可能是由于实验中存在的误差导致的。
同时，采用ANN方法构建的模型（以下简称ANN模型）中各组分摩尔分数和 C4+
模型相比有较大的差别。这表明说明了实际航空煤油在亚超临界状态下的密度的

变化规律较易近似，替代模型组合不唯一造成的。

表 3.6 密度模型预测结果

Species
ANN

C4+
3MPa 4MPa 5MPa Average

n-decane 0.4454 0.2988 0.2414 0.3285 0.6220

n-dodecane 0.2382 0.2210 0.2716 0.2436 0.1100

methycyclohexane 0.1348 0.2239 0.1583 0.1723 0

n-butylbenzene 0.1816 0.2563 0.3287 0.2556 0.2680

图3.10比较了不同压力下两模型的密度计算结果和实验值对比。在各个压力
下，690K之前 ANN模型和 C4+密度模型计算的结果基本完全一致，这说明两种
模型构建方法均可用于实际航空煤油的密度模型构建。而在温度大于690K时，C4+
密度模型的计算结果仍能够复现实验结果，而 ANN模型的计算结果和实验值的偏
差开始增大，这进一步说明了高温处计算结果的差异并不是由替代模型引起的，需

要引入修正项以复现实验值。

3.5.2 粘度

表3.7为 ANN构建的粘度模型和 C4+模型的各组分的摩尔分数对比。针对粘
度，ANN模型和 C4+粘度模型的各组分的摩尔分数较为接近。其中，正癸烷占据
了较大的比例，而正丁苯的摩尔分数均趋近于 0。同时，这说明相比于密度，真实
航空煤油粘度的变化规律更难近似，其替代模型的最优解较为单一，而基于遗传

算法和基于 ANN的模型构建方法均能找到最优解。
图3.11为下各个超临界压力下 ANN模型和 C4+模型粘度计算值和 RP-3航空

煤油实验值的对比，可以看到在温度较低时，ANN模型和 C4+模型的计算结果基
本重合，与实验值吻合良好。而随着温度的升高，ANN模型的粘度计算值与实验
值的偏差开始增大，而 C4+模型则始终与实验值一致，这进一步说明了高温修正
的必要性与有效性。
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图 3.10 不同压力下密度 C4+模型以及 ANN模型计算结果与实验值对比
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图 3.11 不同压力下粘度 C4+模型以及 ANN模型计算结果与实验值对比
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表 3.7 粘度模型预测结果

Species
ANN

C4+
3MPa 4MPa 5MPa Average

n-decane 0.6814 0.5865 0.5190 0.5957 0.6320

n-dodecane 0.1928 0.1841 0.1875 0.1881 0.1520

methycyclohexane 0.1194 0.2239 0.2883 0.2106 0.2160

n-butylbenzene 0.0064 0.0055 0.0052 0.0056 0

3.5.3 定压比热容

表3.8为采用 GA和 ANN方法构建的定压比热容替代模型。在两模型中正丁
苯的摩尔分数均变为 0，而在 GA模型中，正癸烷的摩尔分数同样占据最高比例。
但值得注意的是，ANN模型中个压力下得到的摩尔分数结果相差非常大，这是由
于实际航空煤油的比热容受到的外界影响很大，与模型计算值存在很大差别，此

时训练集和预测集的分布有很大不同，导致 ANN预测失效。

表 3.8 定压比热容模型预测结果

Species
ANN

C4+
3MPa 4MPa 5MPa Average

n-decane 0.0263 0.4717 0.5206 0.3396 0.6850

n-dodecane 0.6048 0.0134 0.0003 0.2071 0.2913

methycyclohexane 0.3687 0.5149 0.4702 0.4533 0.0237

n-butylbenzene 0 0 0 0 0

图3.12为下各模型的定压比热容计算值与实验值的对比，由于自氧化等原因使
得模型计算比热容始终低于实际比热容，而用于训练 ANN的训练集是理想情况下
的比热容计算值，ANN构建的替代模型无法很好地处理预测集与训练集差异较大
的问题，因此所构建的模型无法准确预测拟临界温度，计算值与实验值的差异较

大。

3.5.4 热导率

由于目前只有较低温度处的 RP-3航空煤油的热导率实验数据，因此用于输入
和训练 ANN的实验数据也只采用 𝑇 < 500K的热导率数值。表3.9为 ANN方法构
建的热导率替代模型与 C4+替代模型的对比。可以看到 C4+模型与 ANN模型相
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图 3.12 不同压力下定压比热容 C4+模型以及 ANN模型计算结果与实验值对比
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差很大，这也是由于实验数据过少，自由度过大所导致的。

表 3.9 热导率模型预测结果

Species
ANN

C4+
3MPa 4MPa 5MPa Average

n-decane 0.1174 0.1080 0.1229 0.1161 0.1430

n-dodecane 0.0508 0.0463 0.0579 0.0517 0

methycyclohexane 0.5651 0.5680 0.6437 0.5923 0

n-butylbenzene 0.2667 0.2778 0.1754 0.2400 0.8570

图3.13为不同超临界压力下 ANN 模型和 C4+ 模型热导率的计算结果与实验
值的对比。可以看到虽然 ANN模型的计算结果与实验值更加接近，但由于 ANN
的训练过程较为固定，难以像遗传算法一样对模型预测的假临界温度进行限制，因

此 ANN模型无法准确地预测 RP-3航空煤油的拟临界点的位置。这说明针对在实
际航空煤油的替代模型构建过程中，基于遗传算法的优化方法具有更高的灵活性。

3.6 本章小节

提出了基于人工神经网络的热物性模型构建方法，用三组分替代模型、十组

分替代模型、以及 RP-3航空煤油热物性的实验数据对所提方法进行了验证，同时
与第二章中所提出的 C4+替代模型进行了对比。结果表明所选定的四个组分可以
对三组分替代模型和十组分替代模型作出很好的近似，是构建替代模型较好的一

个组合。

对于实际航空煤油，针对密度和粘度，两种方法均能构建高精度的替代模型；

对于定压比热容，遗传算法能够构建更优的模型，神经网络由于泛化能力较差，其

构建模型的预测精度反而不如原始模型；针对热导率，只采用 𝑇 < 500K的实验数
据进行了模型构建，其中遗传算法可以通过约束适应度函数，使得模型在提高精

度的同时仍能准确预测拟临界温度，而神经网络则较难对其训练过程进行控制。

总体而言，基于遗传算法的模型构建方法更加稳定、灵活，更适合用于实际

航空煤油热物性替代模型的构建；而基于神经网络的模型构建方法的鲁棒性较差，

但模型构建速度要比遗传算法快几个数量级，可以适用于参数化快速生成大量模

型，以研究替代模型的影响因素等。
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图 3.13 不同压力下热导率 C4+模型以及 ANN模型计算结果与实验值对比
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第 4章 煤油热物性的分子动力学模拟

本章采用分子动力学模拟对亚超临界状态下航空煤油的热物性展开了研究。

首先介绍分子动力学的一般原理以及用于输运性质计算的的 Green-Kubo方法。之
后以正癸烷作为参考对象，比较了不同分子力场模拟密度和粘度的准确程度。基

于所得到的最优分子力场，对本文第二章所优化得到的 RP-3的密度和粘度替代模
型进行了模拟，并与基于广义对应态法则得到的计算结果进行了对比。

4.1 分子动力学模拟

4.1.1 基本原理

分子动力学模拟是一种基于计算各原子之间的受力求解运动方程，以获得体

系在相空间中的运动轨迹，进而按照统计力学的原理即统计系统宏观特性的一种

模拟方法。图4.1展示了一次分子模拟的主要流程 [57]。

给定体系中每个分子的初始位置 𝑟𝑖(0)和速度 𝑣𝑖(0)

计算每个分子的受力 𝐹𝑖 和加速度 𝑎𝑖

求解运动方程，更新各分子的位置和速度

统计感兴趣的物理量

统计性质是

否发生变化？Y

直

至

体

系

达

到

平

衡

输出统计结果，结束

图 4.1 分子动力学模拟流程图
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4.1.2 势能函数

势能函数是用来描述分子或原子之间相互作用能量和位置之间的关系的数学

表达式，基于势能函数的导数，可以求得所受到的合力。以两体作用势为例，若定

义两个原子之间的距离为 𝑟𝑖𝑗，则粒子 j作用在粒子 i上的合力及 x方向的分力分
别为：

𝐹 (𝑟𝑖𝑗) = −
∂𝑈(𝑟𝑖𝑗)

∂𝑟𝑖𝑗
,

𝐹𝑥(𝑟𝑖𝑗) = −
∂𝑈(𝑟𝑖𝑗)

∂𝑥 = −
∂𝑈(𝑟𝑖𝑗)

∂𝑟𝑖𝑗

∂𝑟𝑖𝑗
∂𝑥 =

(𝑥𝑖 − 𝑥𝑗)
𝑟𝑖𝑗

∂𝑈(𝑟𝑖𝑗)
∂𝑟𝑖𝑗

,
(4-1)

y分量和 z分量有类似的表达式。在计算得到受力之后，即可计算下一步各粒子的
位置和速度。

一个复杂的分子体系，其间的相互作用非常复杂，包括范德华力、键结作用

能、静电相互作用等等。一般而言，一个体系中包含的势能大体可以分为以下几

个部分：[58]

𝑈 = 𝑈nb + 𝑈b + 𝑈𝜃 + 𝑈𝜙 + 𝑈𝜒 + 𝑈el (4-2)

其中等式右边分别为范德华力（非键结势能）、键结势能、键角弯曲势能、二面角

扭曲势能、离平面振动势能以及库伦相互作用势能。分子力场即是针对某些体系，

给出这些相互作用势能的一般函数表达式；同时采用拟合实验数据等方式，确定

表达式中具体的某些参数。

基于所研究体系的特点的不同，为了简化处理，不同分子力场可能略去了不

同的势能项，而对所研究体系比较关键的势能又用较复杂的函数形式描述。同时，

各个力场中参数的拟合方法也不尽相同，传统分子力场可能通过拟合某些物性的

实验数据获得，而比如 compass力场则直接对 DFT计算数据进行拟合。各个分子
力场均有其适用范围及优缺点，模拟结果的准确性很大程度上依赖于所选取的分

子力场。尤其是针对亚超临界状态下碳氢混合物的分子动力学模拟，部分分子力

场即使是针对有机物开发的，而由于力场中的参数是用常温常压下的实验数据拟

合的，模拟的准确性也会大幅降低。因此，对于亚超临界航空煤油替代模型的热

物性模拟，有必要对不同分子力场下模拟的准确性做出全面的评估。

4.1.3 积分算法

牛顿运动方程的积分是分子动力学模拟中最耗时的一部分，由于分子动力学

模拟往往需要数十万甚至上百万步才能让体系达到平衡，因此必须采用稳定且精
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度较高的数值算法对运动方程进行积分。速度形式的 Verlet算法 [59]，因其具有二

阶精度，且数值稳定性较好，且可以得到同一时间步上的位置与速度，因此被广泛

采用：

1. 计算第 𝑛 + 1/2步的速度：𝑣𝑛+1/2
𝑖 = 𝑣𝑛

𝑖 + 1
2 d𝑡𝐹 𝑛

𝑖 /𝑚𝑖

2. 计算第 𝑛 + 1步的位置：𝑟𝑛+1
𝑖 = 𝑟𝑛

𝑖 + 𝑣𝑛+1/2
𝑖 d𝑡

3. 计算第 𝑛 + 1步的速度：𝑣𝑛+1
𝑖 = 𝑣𝑛+1/2

𝑖 + 1
2 d𝑡𝐹 𝑛+1

𝑖 /𝑚𝑖

4.1.4 控温控压算法

自然的分子动力学模拟按照牛顿运动方程进行积分，其等价于在 NVE系综中
进行模拟，即体系的总粒子数、体积和总能量保持不变。然而在许多实际情况下，

常常需要在指定温度和压力下进行模拟，相当于系统出于 NPT系综中，体系的原
子数 N，压力 P及体系温度 T保持恒定，这时候需要对原有的模拟进行相应的调
整。在各种控温控压算法中，Nose-Hoover方法 [60] 通过引入阻尼系数，扩展体系

的拉格朗日方程来实现在 NVT或 NPT系综中的模拟。该方法被广泛应用于各种
非 NVE系综的模拟，在大多数问题中被证明是一种有效、稳定的方法。

4.1.5 输运性质模拟

输运性质的分子动力学模拟一般可以分为非平衡分子动力学模拟（NEMD）和
平衡分子动力学模拟（EMD）两种。NEMD方法通过施加速度梯度或者温度梯度，
统计体系稳定后的剪切力或热流，即可计算得出所研究体系的粘度以及热导率。由

于实际的分子动力学模拟只能对较小体系展开研究，因此相比于宏观的真实状态，

NEMD 方法必须施加极大的速度或者温度梯度，这往往存在更明显的尺寸效应。
而 EMD 模拟方法基于线性响应理论，通过统计系统动力学变量在平衡态附近的
涨落来计算输运性质，尺寸效应较小。Green-Kubo理论指出输运系数可表示为相
应物理量的自相关函数的积分。基于 Green-Kubo公式，粘度可用如下的公式来计
算：[61]

𝜂 = 𝑉
3𝑘𝐵𝑇

∞

∫
0

∑𝛼 ∑
𝛽

⟨𝑃𝛼𝛽(0)𝑃𝛼,𝛽⟩𝑑𝑡, (4-3)

其中 𝜂 是剪切粘度，𝑉 和 𝑇 分别代表体系的体积和温度。𝑘𝐵 为玻尔兹曼常数

1.3806504 × 10−23𝐽/𝐾。𝛼, 𝛽 指代 x、y、z 方向。𝑃𝛼𝛽(𝑡) 为 t 时刻 𝛼𝛽 方向的压力
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张量，其可用维里定理计算：

𝑃𝛼,𝛽(𝑡) = 1
𝑉

⎡⎢⎢⎣

𝑁

∑
𝑖=1

𝑚𝑘𝑣𝑖𝛼𝑣𝑖𝛽 +
𝑁−1

∑
𝑖=1

𝑁

∑
𝑗>𝑖

𝑟𝑖𝑗𝛼𝑓𝑖𝑗𝛼
⎤⎥⎥⎦

, (4-4)

其中 𝑁 为系统中模拟的分子数，𝑚𝑖 为分子 𝑖的质量，𝑣𝑖𝛼 和 𝑣𝑖𝛽 分别是分子 𝑖在 𝛼
和 𝛽 方向的速度分量，𝑟𝑖𝑗𝛼 与 𝑓𝑖𝑗𝛼 分别指代分子 𝑖与分子 𝑗之间在 𝛼方向的位移和
作用力。在本文中，体系的粘度采用 EMD模拟以及 Green-Kubo公式计算。

4.2 煤油热物性的分子模拟

分子动力学模拟已被证明是研究亚超临界流体物性的有效方法。Liu et al. [62],
Yang et al. [63,63,64]等比较了H2-CO2-H2O三元混合物的在超临界压力下的密度、粘
度、热导率以及定压比热容的最佳力场，并采用 EMD模拟对各热物性进行了模拟
计算。其研究结果表明在选取了合适的分子力场之后，无论是热力学性质还是输运

性质，模拟结果与实验结果均具有良好的一致性；Chen et al. [65]采用 opls-aa力场
和 EMD模拟研究了超临界状态下甲烷、正己烷以及正十二烷的粘度，其模拟结果
表明在该力场下，粘度模拟值和实验值值的最大相对偏差甚至超过了 100%；Chen
et al. [66]采用 oplss-aa力场和 EMD模拟分析了不同超临界压力下正十二烷的粘度，
其发现在压力较低时，模拟结果和实验结果的相对误差超过了 75%。上述的研究
表明分子力场对于物性模拟结果有着至关重要的影响。然而目前对于超临界状态

下烷烃物性的分子模拟，主要采取的力场仍然是 opls-aa力场，尚缺乏针对不同分
子力场之间系统的比较。此外，对于碳氢化合物的分子动力学模拟一般集中在单

组份纯净物上，如正癸烷、正十二烷等，对于碳氢混合物的模拟的讨论尚不充分。

本章比较了三种典型分子力场的模拟表现，包括 trappe力场 [67]、l-opls-aa力
场 [68] 以及 compass力场 [69]。其中 trappe力场是一种典型的粗粒化分子力场，在
trappe力场中CH3，CH2都被视作一个假想的原子，因此其所需的计算量较小，但

适用范围也相应较低；opls-aa力场是一种典型的全原子分子力场，很多有机溶剂
体系，都采用了该力场进行模拟，其也被广泛地用于烷烃的分子模拟中，l-opls-aa
力场是在 opls-aa力场的基础上针对长链烷烃分子改进的分子力场，其对长链烷烃
的模拟效果更好，准确性更高；compass力场的势能函数相比于其他分子力场更为
复杂，力场参数通过拟合第一性原理计算数据得到，其所需计算量更大。
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4.2.1 模型构建流程

本文的模拟对象为包括长链烷烃、环烷烃及苯类物质的混合物。构建模拟体

系的数据结构文件时主要流程如下：

1. 通过 gassview [70] 绘制烷烃的分子结构，生成基本分子结构的 pdb 文件。
图4.2为所构建的正癸烷、正十二烷、甲基环己烷以及正丁苯的分子，其中
正定苯中苯环内各碳原子以介于单双键之间的方式相连接，图中只是示意其

连接结构，键结的具体信息由力场参数给定计算。由于 trappe力场是粗粒化
分子力场，无法对碳原子和氢原子进行识别，因此为其单独生成结构文件。

2. 通过 packmol [71] 导入分子结构的 pdb 文件，随机进行空间排布，生成系统
结构的 pdb文件。系统 pdb文件中包括系统中各原子的类型以及位置信息。
图4.3为未经修正的 C4+密度模型的模拟前系统内各分子的分布情况。在进
行混合物的模拟时，所模拟系统的总分子数选取为 1000个，其中各组分分
子数目按照其摩尔分数比例选取。以密度 C4+模型为例，由于其由 62.2%正
癸烷、11%正十二烷以及 26.8%正定苯构成，因此模拟系统中共包含 622个
正癸烷分子，110个正十二烷分子以及 268个正定苯分子。

3. 在获得了系统结构的数据文件后，采用 moltemplate [72]对各原子分配其所需
的力场参数，根据所选择力场的不同不同，分配的力场参数的形式与数值也

有所不同。moltemplate是一个开源的 lammps [73]前处理程序，既可以对数据
结构文件中的分子进行复制、旋转等变化操作，也可以按照力场形式自定义

势函数文件，最终导出成 lammps所接受的输入文件。
4. 在力场参数、系统结构文件都设置完成后，采用 lammps对体系进行分子动
力学模拟。lammps是一开源的大规模并行化分子动力学模拟软件，其可以对
各种系综、相态的体系进行模拟，支持多种势函数，同时使用者可以根据需

求扩展相应的输入接口，目前在分子模拟领域被广泛使用 [62]。

4.2.2 正癸烷的密度模拟

4.2.2.1 模拟细节

为减小尺寸影响，模拟中共采用 1000个正癸烷分子。在指定温度下，体系先在
NVT系综中模拟50 ps，之后在 NPT系综中模拟50 ps，使体系达到平衡状态，之后
继续模拟50 ps进行采样，最终将采样的50 ps内的密度平均结果作为模拟结果。由
于体系离临界点较近，扰动较大，因此收敛较为困难。为保证体系能够达到平衡，

在指定压力下，拟临界温度之前的模拟时间步长选取为0.4 fs，拟临界温度之后的
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(a)正癸烷 (b)正十二烷

(c)甲基环己烷 (d)正丁苯

图 4.2 分子结构示意图

图 4.3 正癸烷、正十二烷、以及正定苯构成的模拟系统
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模拟时间步长选取为0.1 fs

4.2.2.2 结果与讨论

图4.4为在3MPa下采用不同分子力场得到的不同温度处密度模拟结果与实验
值及 supertrapp 计算结果的对比。从结果可以看到，各个分子力场的模拟结果
在300K附近与实验值均较为接近，而随着温度的升高，trappe力场和 l-opls-aa力场
的模拟结果与实验值的偏差逐渐增大，在拟临界温度附近的偏差尤为明显，trappe
力场和 l-opls-aa力场无法捕捉到密度在拟临界点附近的剧烈变化。而随着温度的
进一步升高，模拟结果又重新与实验值接近。而 compass力场的模拟结果和 super-
trapp的计算结果与实验值始终吻合良好。上述结果表明 compass力场和广义对应
态法则均是模拟超临界烷烃密度有效的手段，而传统分子力场则不能胜任。
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图 4.4 3MPa下采用不同力场得到的正癸烷密度模拟结果

4.2.3 正癸烷的粘度模拟

4.2.3.1 模拟流程及细节

仍然采用由 1000个分子构成的体系进行模拟。在指定温度和压力下，体系先
在 NVT系综中模拟50 ps，之后在 NPT系综中模拟50 ps，使体系达到平衡状态。由
于 Green-Kubo公式需要提取动力学信息，因此为使体系按照自然的牛顿运动定律
演化，将体系调整到 NVE中弛豫50 ps,之后继续在 NVE系综中模拟120 ps，计算
压力张量的自相关函数，利用 Green-Kubo公式计算粘度。拟临界温度之前的模拟
时间步长选取为0.4 fs，拟临界温度之后的步长选取为0.1 fs。
在用 EMD方法和 Green-Kubo公式对输运参数进行模拟时，由于不可能真正
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计算自相关函数到无穷远时间的积分，因此必须选取一个合理的自相关时间，对

积分上限做截断。自相关时间过长，会显著增加所需的计算量；自相关时间过短，

自相关函数还没有收敛到 0，会使得模拟结果误差较大。图4.5为采用 compass力
场模拟的300K,3MPa下正癸烷压力张量的归一化自相关函数随相关时间的变化，
在12 000 fs左右自相关函数基本收敛到 0，考虑到不同的模拟下自相关函数可能会
有所差别，最终选取自相关函数为15 000 fs。

0 5000 10000 15000

Correlation Time (fs)

−0.5

0.0

0.5

1.0

N
A

C
F

8000 10000 12000 14000
−0.1

0.0

0.11

2

3

4

5

图 4.5 compass力场模拟300K, 3MPa下正癸烷压力张量的自相关函数

由于不同独立运行的 EMD模拟的不确定性，因此必须采用不同的初始速度进
行多次模拟，将多次模拟的结果取平均值后，作为最终的模拟结果。图4.6为正癸
烷在300K, 3MPa下采用 compass力场的五次独立模拟的粘度计算结果。从结果可
以看到不同独立模拟结果之间差异较大，但是其平均值基本稳定到一固定数值。
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图 4.6 五次独立运行下 compass力场模拟300K, 3MPa下正癸烷的粘度。

52



图4.6为3MPa下采用不同力场得到的正癸烷粘度模拟结果与 supertrapp计算结
果和实验值的对比。可以看到即使在温度较低的情况下，采用 trappe力场和 l-opls-
aa力场得到的模拟结果和实验值差异也比较大，这说明相对于热力学性质，输运
性质模拟的准确性受到分子力场的影响更大。随着温度的升高，采用 trappe力场
和 l-opls-aa力场得到的模拟结果和实验值之间的相对偏差持续增大，且相对误差
在跨临界区域尤为明显。但采用 compass力场得到的模拟结果和 supertrapp计算结
果和实验值吻合程度始终较好，这说明 compass力场和广义对应态法则方法均可
较好地用于亚超临界状态下烷烃的输运性质模拟。
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图 4.7 3MPa下采用不同力场得到的正癸烷粘度模拟结果

4.3 航空煤油替代模型的物性模拟

4.3.1 密度模拟

图4.8为在3MPa下采用 compass力场在不同温度处的对优化后的 C4+密度模
型的模拟结果与实验值及 supertrapp计算结果的对比。从结果可以看到，模拟结果
与 supertrapp计算结果基本完全一致，且在690K前与实验值吻合非常良好，这既
说明了所构建模型的可靠性，也说明了基于 compass力场的分子动力学模拟以及
广义对应态法则方法，均可较好地预测航空煤油在亚超临界状态下的密度变化情

况。在690K后，模拟结果和 supertrapp计算结果仍然基本一致，但均高于实验结
果，且偏差随着温度的增加而增大。这说明计算结果在温度较高时和实验值的偏

差并不是由计算方法引起的，航空煤油很可能已经发生了裂解。
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图 4.8 优化后密度模型的 compass力场模拟结果与 supertrapp计算结果及实验值对比

4.3.2 粘度模拟

图4.9为在3MPa下采用 compass力场在不同温度处对优化后的 C4+粘度模型
的模拟结果与 supertrapp计算结果及实验值的对比。在模拟的温度范围内，模拟结
果和 supertrapp计算的结果基本完全一致，这说明了两种方法均适可用于碳氢混合
物在亚超临界状态下输运性质的计算，也说明了所构建的粘度模型可以较好地预

测 RP-3航空煤油在超临界压力下的粘度变化。在拟临界温度之后，随着温度的升
高，粘度的计算结果与实验值的偏差逐渐增大，这说明在温度较高时 RP-3航空煤
油很可能已经发生了裂解，必须采用修正方法对模型计算值进行相应调整。
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图 4.9 优化后粘度模型的 compass力场模拟结果及 supertrapp计算结果与实验值对比
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4.4 本章小节

1. 采用三种典型分子力场：l-opls-aa、trappe和 compass力场，模拟了正癸烷在
超临界压力下的密度和粘度，并将模拟结果与广义对应态法则计算结果和实

验值进行了对比。结果表明采用 compass力场的模拟结果与广义对应态法则
计算结果和实验值基本一致，而 l-oplass和 trappe力场的模拟结果与实验值
差异较大，无法用于模拟超临界压力下烷烃的热物性变化。

2. 采用 compass 力场对第二章所优化的密度和粘度模型进行了模拟，结果表
明采用 compass力场的模拟结果和广义对应态法则计算结果符合程度十分良
好，证明了两种方法均可较好地用于超临界状态下烃类混合物的热物性计算，

同时说明了所构建模型的可靠性。然而在温度较高时，计算结果和实验结果

的差异逐渐增大，这进一步说明了 RP-3航空煤油在温度较高时很可能已经
发生了裂解，其热物性变化偏离理想情况。
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第 5章 总结与展望

5.1 本文研究工作总结

本文以国产 RP-3航空煤油为研究对象，应用广义对应态法则、人工神经网络、
分子动力学模拟以及遗传算法等手段，对其在亚超临界状态下的热物性以及替代

模型的构建方法展开了研究。本文的主要研究结论如下：

1. 基于遗传算法和广义对应态法则，提出了针对航空煤油单一热物性的替代模
型构建方法。同时考虑到裂解和自氧化过程对物性的影响，进一步提出了替

代模型的修正方法，构建了适用于计算 RP-3航空煤油在亚超临界状态下的
热物性的 C4+模型。结果表明本文所构建的模型在已有的替代模型中精度最
高，各热物性计算值与实验值的平均相对偏差小于 5%。基于 C4+替代模型
模型，本文计算了 RP-3航空煤油的热物性数据库，并开发了热物性查询软
件 RP-3thermalor。

2. 提出了基于人工神经网络的热物性模型构建方法，用三组分替代模型、十组
分替代模型、以及 RP-3航空煤油热物性的实验数据对所提方法进行了验证，
同时与第二章中基于遗传算法所提出的 C4+ 替代模型进行了对比。结果表
明所选定的四个组分可以对三组分替代模型和十组分替代模型作出很好的

近似，是构建替代模型较好的一个组合。对于实际航空煤油，针对密度和粘

度，两种方法均能构建高精度的替代模型；对于定压比热容，遗传算法能够

构建更优的模型，神经网络由于泛化能力较差，其构建模型的预测精度反而

不如原始模型；针对热导率，只采用 𝑇 < 500K的实验数据进行了模型构建，
其中遗传算法可以通过约束适应度函数，使得模型在提高精度的同时仍能准

确预测拟临界温度，而神经网络则较难对其训练过程进行控制。总体而言，

基于遗传算法的模型构建方法更加稳定、灵活，更适合用于实际航空煤油热

物性替代模型的构建；而基于神经网络的模型构建方法的鲁棒性较差，但模

型构建速度要比遗传算法快几个数量级，可以适用于参数化快速生成大量模

型，以研究替代模型的影响因素等。

3. 采用分子动力学模拟对航空煤油的密度和粘度进行了研究。比较了 trappe，
l-oplsaa，compass分子力场在模拟亚超临界烷烃热物性上的准确性，结果表
明 compass力场可以较为准确地预测超临界烷烃密度和粘度的变化，而其他
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力场模拟结果的相对误差较大；采用 compass力场对所优化的密度模型和粘
度模型进行了模拟，模拟结果和广义对应态法则基本一致。在温度较低时，

计算结果与实验值吻合程度良好；在温度较高时，计算结果和实验值的偏差

开始增大。结果一方面表明了本文中所采用的两种热物性计算方法的有效

性，另一方面也说明了本文所构建的热物性模型的可靠性及模型高温修正的

必要性。

5.2 工作的思考与展望

本文评估替代模型的标准是模型计算值与航空煤油热物性的实验值之间的相

对偏差。一方面由于 RP-3航空煤油在亚超临界状态下热物性的实验测量值仍相对
较少，因此实验值的不确定性也相对较大。在有了 RP-3航空煤油热物性实验值更
多报道后，需要采用更多的实验数据对替代模型进行重新构建，同时更新所生成

的数据库。另一方面，在航空煤油热物性的计算中，可能引起的误差来源有很多，

包括广义对应态法则的计算误差、不同生产条件下 RP-3航空煤油的成分偏差、实
验测量的误差，替代模型中不同的组分和摩尔分数也会显著影响热物性的计算结

果。本文并没有对这些误差逐一进行考虑，而是将所有的误差都考虑进替代模型

中，通过构建计算值与实验值偏差最小的替代模型，来获得与实验值最为接近的

热物性数据库。在未来有必要对每一部分的误差情况仔细评估和分析。

另一方面，航空煤油是一种极其复杂的混合物，因此构建合理的简化替代物

模型，是对其进行研究的基础和关键。但正如 Yu et al. [74]所指出的，“...显而易见，
替代燃料的构建仍然是高度经验性、工程性的，在选取替代燃料组分以及匹配参

数上仍然带有高度的主观随机性。”实际上无论是匹配碳氢比、摩尔质量还是官能

团数目，以至于本文中直接匹配不同温度、压力处航空煤油的热物性，这些都只是

唯象地提出替代模型的构建方法。在进行比较时，也只能用模型计算值和实验值

的匹配程度来近似地评估各方法的适用性，并没有一套通用的理论来指导替代模

型的构建，或是直接评估替代模型与实际燃料之间的关系。有关替代燃料理论的

构建和总结，值得未来进一步地研究与讨论。
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A.1 摘要

扩展热阻问题在过去的六十年间已经被许多研究人员所讨论。本文对过去 50
年间关于扩展热阻问题的研究按年代的顺序展开介绍，其中着重描述了过去十年

关于扩展热阻问题的研究进展。由于 2003年出版的一书中已经对该问题做出了系
统性的综述，因此本文的重点是最近的进展。为保证论文的一致性，本文中矩形

平板和圆柱形圆盘散热器分别被称为矩形热流通道（flux channels）和圆形热流通
道（flux tubes）①。本文着重介绍了以下几种情况下的扩展热阻，对于多层矩形热
流通道和圆形热流通道，包括是否考虑接触热阻、热沉边界采用固定或变化的对

流换热系数、热沉平面是否只有部分热流出口、正交各向异性的热导率、温度依

赖的热导率等。

A.2 简介

热设计工程师们感兴趣的是能够准确计算器件的扩展热阻，以对电子器件以

及与多个热点相接触的散热片上的热行为作出有效的模拟。当热量从一片小的区

域通过导热的方式扩散到大区域或热沉中时，扩展热阻会产生。在与散热源或散

热片接触比很小的电子封装中，扩展成为总热阻的主要来源之一，复杂微器件的

热分析日益成为一项重要的研究问题。在这些应用中，正交各向异性性质、界面

热阻以及热导率的温度依赖关系等对于扩展热阻的预测十分重要。

扩展热阻是一种出现在不同横截面的热传导中的热阻。扩展热阻（spreading
resistance）或者收缩热阻（contriction resistance）的大体意思是一样的，因此这两
个描述经常被交替得使用。当热量从一个较小的区域传递到较大的区域时，主要

采用扩展热阻的描述；而当热量从一个较大的区域传递到较小的区域时，常采用

收缩热阻的描述 [1]。对于一个稳态的导热问题，温度场的控制方程为拉普拉斯方

程：

𝛁2𝑇 = 0 (A-1)

在半无限大的区域中，热量从一个有限的区域进入，在没有任何边界限制的情

① 热流通道实际上就是导热的固体介质
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况下，将扩展到整个半无限大空间中，如图A-1所示。在这些系统中，扩展热阻可
以用热源的平均温度 (𝑇𝑠) ,，远离热源的热沉温度 (𝑇𝑧→∞)，以及总热流量 (𝑄) [2-3]

计算。扩展热阻公式具有如下的形式 [4]：

𝑅𝑡 = ( ̄𝑇𝑠 − 𝑇𝑧→∞) /𝑄 = ̄𝜃/𝑄 (A-2)

图 A-1 半空间上任意形状的热源

热源的平均温度可以用如下积分计算：

̄𝑇𝑠 = 1
𝐴𝑠 ∬

𝐴𝑠

𝑇 (𝑥, 𝑦, 0)d𝐴𝑠 (A-3)

对于有限的区域，扩展热阻依赖于系统的边界条件。比如对于一个在圆形热

流通道上圆形截面的热源，柱面是绝热边界条件。此时在距离热源较近的区域内，

热流线是弯曲且受限的。在远离热源的区域，热流线又变得平行于圆形热流通道

的轴线。温度在距离热源的区域是多维的（即截面上温度分布不均匀），在远离热

源的区域又变成一维的（即截面上各处温度相等）[5]，这个系统如图A-2所示，可以
看到热流线和等温线是正交的。这个系统的温度分布可以通过在给定边界条件后

求解拉普拉斯方程得到。

对于绝热边界的圆形通道或者通道，总热阻由一维热阻和扩展热阻组成：

𝑅𝑡 = 𝑅1𝐷 + 𝑅𝑠 (A-4)

此外，多层器件的一维热阻可以用如下公式计算：

𝑅1𝐷 =
𝑁

∑
𝑖=1

𝑡𝑖
𝑘𝑖𝐴𝑎

+ 1
ℎ𝐴𝑎

(A-5)

总热阻可以用热源的平均温度 (𝑇𝑠) ,，远离热源的热沉温度 (𝑇𝑧→∞)，以及总
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图 A-2 在圆形通道或者通道上任意形状的热源

热流量 (𝑄)计算：

𝑅𝑡 =
̄𝑇𝑠 − 𝑇𝑧→∞

𝑄 (A-6)

一维热阻可以用如下公式计算：

𝑅1𝐷 =
̄𝑇𝑧=0 − 𝑇𝑧→∞

𝑄 (A-7)

因此扩展热阻计算公式，最早由Mikic和 Rohsenow [6]提出，有如下的形式：

𝑅𝑠 = 𝑅𝑡 − 𝑅1𝐷 =
̄𝑇𝑠 − 𝑇𝑧→∞

𝑄 −
̄𝑇𝑧=0 − 𝑇𝑧→∞

𝑄 (A-8)

𝑅𝑠 =
̄𝑇𝑠 − ̄𝑇𝑧=0

𝑄 (A-9)

值得注意的是当热源的面积和通道或圆形通道的截面积相同时，扩展热阻会

消失。然而，在许多同时具有两种热阻的电子器件中，扩展热阻仍然是热阻的主

要部分。在进行电子器件热圆形通道理的设计时，扩展热阻应当被作为一个主要

的考虑因素 [1]。

半导体微电子器件可以假设为与热源和热沉相接触的有限区域。为了计算这

一有限区域的温度场，在边界条件给定时，这一区域的温度分布应当满足拉普拉

斯方程。对于各向同性系统，热导率在各个方向都是相等的。然而对于正交各向

异性系统（orthotropic system），热导率在不同方向的值不同，此时拉普拉斯方程
变为：

𝛁 ⋅ (𝑘𝛁𝑇 ) = 0 (A-10)

对于解析模型，系统的几何形状通常都被简化为通道（矩形）或者圆形通道
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（圆形）。多层的电子器件被看作是多层的通道或者圆形通道。由于边界条件或者

性质的不同，在模拟不同体系时发展了不同的方法。同时，在扩展热阻问题的研

究中，涉及到了许多不同的因素，包括建模方法、几何结构、系统的性质和边界条

件等。图A-3展示了对扩展热阻问题建模时需要考虑的几个重要因素。

图 A-3 对扩展热阻问题建模时的几个重要因素

A.3 按年代顺序的研究总结

对扩展热阻问题的研究从 1960 年开始 [7]。关于扩展热阻问题不同的解析模

型 [5,7-8]，数值模型 [9-12]，以及实验研究 [13-14] 有了报道。对不同的体系，例如单

层 [8,15-16] 以及多层系统 [12,17-19]，轴对称系统 [20-22] 以及非轴对称系统 [15,19,23-25]

进行了研究。其中多层系统被假设为完美接触 [17] 和存在接触热阻 [19]。主要研究

的几何形状包括矩形通道 [23] 和圆形通道状通道 [26]。进一步地，系统的性质各向

同性 [8-9,15-16,23,27-28] 以及正交各向异性 [4,19,29] 也进行了研究。热导率随温度变化

的情况也有研究 [12,30-33]。不同的热源排布及边界条件也有涉及，包括单热源系

统 [1,8,23,34-35] 以及多热源系统 [19,24]。同心热源 [36] 以及偏心热源 [11,15,19,23] 的情况

也被不同的研究人员所讨论。壁面的边界条件设置为绝热边界条件 [17]或者对流边

界条件 [8,16]。热沉边界被假设为等温边界 [7,37]或者对流边界 [1,19,38-40]。同时，在大

多数文献中，热沉边界的对流换热系数都被假设为常数 [16,19,23,25]。最近，也有研

究讨论了对流换热系数沿着热沉边界变化的情况 [8,15]。本文按年代简要介绍了从

Kennedy开创性工作以来的几十年内，关于扩展热阻问题一些最有影响力的工作。
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A.3.1 1980年以前的扩展热阻问题研究

Kennedy [7]在 1960年开始了半导体中关于扩展热阻问题的的研究。他得到了
一个具有同心均匀热源以及等温热沉边界的有限体积圆柱体的解析解，Kennedy用
图的形式描述了不同几何参数对这个圆柱状半导体中扩展热阻的影响。他研究了

三种不同壁面边界条件以及热沉边界条件下的算例。这三个算例中都假设热源中

的热流是均匀的，假设热源截面中剩余的部分是绝热的。他用图展示结果的主要

原因是在当时数值求解方程仍然是不方便的。因此他用图的方式呈现结果，以便

其他的热设计工程师使用。Mikic [? ] 考虑了在半无限大区域中的接触热阻。Mikic
和 Rohesenow [6] 研究了对称、同心圆柱接触时的收缩热阻，并且对等温接触时的

收缩热阻得到了一个无穷级数表达式。Cooper 等 [41] 提出了接触热阻的概念，并

且基于等温接触点引入了热收缩参数。他们提到名义上两个平整的平面相互接触，

实际上只有几个离散的点真正发生了接触。他们研究了两个固体理想接触以及只

有几个离散的点接触时的扩展热阻。为研究这个问题，他们使用了弹性变形理论，

并且提出了一个函数，已考虑表面突出的点的影响。Yovanovich等 [42]基于宏观收

缩和微观收缩热阻的线性叠加，得到了一个计算真空中光滑的球体和粗糙平面的

总接触热阻。他还提出了一个焊点最小热阻的相关关系。

在 1970年后，许多研究人员讨论了各向同性的半无限大区域、通道、以及圆
形通道中瞬态和稳态的扩展或收缩热阻的理论模型。Yovanovich [43]考虑了接触的
抛物面之间的收缩热阻，推导了圆柱 [44] 和半空间 [45] 上的圆形接触通量收缩热阻

的一般表达式。然后，研究了在绝缘半空间 [46]上具有恒定通量的任意形状与环形

圆形通道 [47]环形接触以及环形接触 [45]引起的收缩热阻。

Schneider 等 [48-49] 等考虑了一个薄的圆形盘子在一个半空间上的瞬态热行

为，以及两个半无限大物体通过一个小的圆形部分接触的瞬态热行为。Brude 和
Yovanovich [50] 理论上获得了一个光滑圆球之间以及粗糙平面之间稳态的收缩热
阻。Ellison [13]使用理论及经验公式得到了一个具有挤制铝材热沉的通过强迫对流
冷却的陶瓷电子封装的热行为。他使用理论和经验方法评估了热传导和对流换热

的特性。他考虑的物理参数主要包括热导率、底层厚度、芯片维度、电极传到以及

热沉的性质，比如肋片长度、空气速度和排布等。

Yovanovich等 [43]研究了双通的，平面的，接触面积有着恒定热流通量的，分

别被共轴圆、方形以及等边三角形限制的稳态扩展热阻。他们提出了多层圆盘由

上表面圆形部分热流引起的收缩热阻的一般解 [18]。
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A.3.2 1980-1990年间扩展热阻问题研究

在这十年中，扩展热阻问题的不同方面都有所研究。瞬态情况下的扩展热

阻 [51-52] 以及稳态和瞬态收缩热阻 [20] 都有人分析。对于半空间任意情况的接触

条件下的扩展热阻问题，有一些解析和数值方法被提出 [9,38-39,53-56]。此外，对于

矩形热流通道和圆形热流通道中的扩展热阻问题研究都有所进展 [10,36,54-58]。此外，

表面层对收缩热阻的影响 [14]，以及圆形接触情况下接触边界条件对于收缩热阻的

影响也有研究 [59]。这些问题的基本概念会在下面几段中进行介绍。

Yovanovich等 [53]建立了任意单个或多个热源区域下收缩热阻的解析-数值解。
此外，椭球面接触的扩展热阻模型 [58]和半无限大区域任意均匀热源的瞬态热传导

问题也有所研究 [52]。

Martin 等 [9] 数值获得了各向同性半空间内任意形状的平面接触下的扩展

热阻。此外，Rozon 等 [10] 数值研究了不同材料界面间的几何效应。Negus 和
Yovanovich [36,54] 提出了用于求解同心圆形热流通道具有均匀热流情况下的扩展
热阻的解析-数值模型，并且计算了等温接触下圆形热流通道中的收缩热阻。此外，
Negus 等分析了各向异性粗糙表面的扩展热阻，并且得到了半空间上圆形等温热
源和等热流热源情况下收缩热阻的解析解。

Drygen等分析了涂层对稳态及瞬态半空间上具有任意轴对称形状的热源下的
扩展热阻的影响。Saabas和 Yovanovich提出了用于求解圆形接触条件下的扩展热
阻的经验-数值模型。Yovanovich回顾了热接触和跳跃以及连接热导对于点、线以
及一致粗糙表面的接触。Lemczyk和 Yovanovich研究了半空间上圆形热源的扩展
热阻，并且分析了它随比奥数的变化。此外，他们对一般的多层问题进行了建模。

Fisher和 Yovanovich从解析和实验两方面研究了和涂层表面弹性接触的球中的扩
展热阻。Negus等使用热源面积的平方根无量纲化扩展热阻，并且给出了相应的经
验公式。

A.3.3 1990-2000年间的扩展热阻问题研究

在这一段时间，发表了许多关于扩展热阻的解析和数值研究的工作。Muzychka
等，Yovanovich等，以及 Mantelli和 Yovanovich研究了工业应用中的扩展热阻问
题。此外，Yovanovich和Muzychka等系统研究了多层系统中的扩展热阻问题。

Lee等建立了焊点中扩展热阻的解析模型。Mantelli和 Yovanovich讨论了卫星
中的扩展热阻问题。Lee等和 Song等研究了不同热沉条件下电子器件中的扩展热
阻。Das和 Sadhal通过包含随机分布接触的方形区域中对两个随机接触的固体之
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间的扩展热阻做了研究。Lam和 Fischer提出了正交各向异性矩形热流通道中的解
析解。他们分析了不同面内和面向热导率比值下的扩展热阻。

Ellison分析了矩形、多层、离散热源的电路板和微电子封装中的热行为。他
研究了傅里叶级数方法，并且通过使用集总参数热阻解决了这些方法的一些限制。

他还提出了基于基于傅里叶级数展开的具有离散热源的多层矩形热流通道的解析

解。他考虑的边界条件是绝热壁面以及对流冷却。此外，他还总结了已发表的一

些研究，并且将傅里叶级数展开与集成热展开方法耦合，通过网络连接权重预测

了衬底的表面温度和热损失。Muzychka等提出了等温或者等热流条件下对于多层
半无限大圆形热流通道中的扩展热阻的解析解。

Yovanovich和 Teertstra提出了圆形热流通道中扩展热阻的数值解。Yovanovich
得到了半无限大导体中等热流热源下的收缩热阻。他考虑了任意热流接触形状的

瞬态扩展热阻。此外，Yovanovich等回顾了对圆形热流通道、半空间以及多层通
道中的扩展热阻建模问题。最终，他给出了具有对流或导热热沉的有限多层矩形

热流通道的扩展热阻的一般表达式。

A.3.4 2000年以后的扩展热阻问题研究

2000年以后，扩展热阻的不同方面从解析和数值两方面被研究。这些研究中，
比较典型的有：不同类型的圆形热流通道 [4,25,60-62]，矩形热流通道 [4,23,25,60-61]，扇

形结构 [35]，半空间 [2,62-65]；各向同性材料 [17,23,60]，各向异性材料 [66],正交各向异性
材料 [4,17,60,67]，热导率随温度变化的情况 [62]；单热源以及多热源系统 [24]；同心以及

偏心热源的情况 [4,11,23,25]；等热流 [23,35,64]，等温 [65? ]，逆抛物线 [35]，抛物线 [35]的

热流分布；热源的质心和平均温度 [17]；椭圆或 chaotuoyuan [2,63-65]，条状或圆形 [25]，

矩形 [25,63]，以及等边三角形热源 [11]；侧端冷却以及终端冷却，边界冷却，热源平

面对流，以及单层或多层系统。

Ying和 Toh，Wang和Yan以及 Rahmani和 Shokouhmand等对扩展热阻进行了
数值研究。Ying和 Toh等研究了各向异性材料的扩展热阻，Wang和 Yan等数值研
究了在圆形热流通道上的偏心圆、偏心矩形和等边三角形热源，分析了偏心度、形

状和部分边界热源条件的影响。Rahmani和 Shokouhmand等数值研究了在热导率
随温度变化的情况下，各向同性半空间和圆形热流通道中的扩展热阻。Ellison研究
了矩形平板中心上矩形热源的情况。边界是绝热的，热沉为自然对流冷却。他给出

了一些情况下扩展热阻的表达式，并且表明这些方程很容易数值求解。Vermeersch
和DeMey研究了矩形通道内的扩展热阻随自然对流换热系数的变化关系。Sadeghi
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等发展了一个通用的模型，用于计算不同几何形状下的扩展热阻。

工业实际应用中的扩展热阻也有研究。Ying和 Toh从解析和数值两方面研究
了各向异性的电子器件中的扩展热阻。Kim等建立了一个预测多电子器件多热源
情况下扩展热阻的关联式。Karmalkar等提出了一个曲线拟合模型，以快速地评估
集成电路中不同几何形状下的扩展热阻。处于这个目的，他们用一维热阻标准化

了扩展热阻，并且用接触面积拟合了所提出的标准化扩展热阻。他们提出了形式

简单的封闭的公式，并用无穷级数及有限元方法进行了验证。他们还针对同心和

偏心热源情况下的矩形热流通道和圆形热流通道构建了曲线拟合模型。为对偏心

圆形热流通道建模，他们把几何等效地转换到了矩形热流通道。Culham等分析了
在设计热沉肋片以及多层电路板时材料性质和扩展热阻所起到的影响。Lasance研
究了用于计算 LED中扩展热阻的不同方法。Guan等提出了一个近似模型，以求解
多层衬底的锥形结构中的扩展热阻问题。

Muzychka等求解了一系列有着不同几何形状、边界条件、物性变化规律的扩
展热阻问题。他们分析了各向同性、正交各向异性、同心热源、偏心热源、矩形

热流通道、圆形热流通道情况中的扩展热阻。他们得到了有着抛物线、逆抛物线、

均匀热流分布的多层均匀扇形结构中的扩展热阻的通解。此外，他们回顾了多层

正交各向异性系统中的扩展热阻问题，并对这些系统提出了简单的变换求解方法。

他们分析了在半空间上静态以及移动的矩形或椭圆形热源，结果表明如果热源面

积的平方根被用来无量纲化扩展热阻，那么这是一个若形式的函数。此外，他们获

得了各向同性的多层矩形热流通道和圆形热流通道中扩展热阻。他们考虑了边界

冷却对矩形和圆形通道中扩展热阻的影响。他们提出了多层的有着偏心矩形热源

的扩展热阻的解。他们还分析了偏心热源和不同热流分布对扩展热阻的影响。此

外，Muzychka 还发展了影响系数法，以求解离散热源情况下多层系统中的扩展
热阻及热源平均温度。此外，热源平面存在对流的情况他们也进行了考虑。最近，

Muzychka等分析了存在层间接触热阻的多层系统中的扩展热阻。
Yovanovich提出了有限体积圆柱中扩展热阻的解。在他和Marrota写的书的一

章中，对扩展热阻问题做了详细的介绍。此外，Yovanovich还写了一篇综述文章，
来回顾他对扩展热阻问题 40年的研究 [68]。

Gholami和 Bahrami研究了热导率各向异性下矩形薄片中的扩展热阻。最近，
Razavi等研究了沿热沉平面换热系数发生变化的情况。
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A.4 问题陈述

对于电子器件的解析建模来说，系统的几何形状通常被简化为一个矩形通道

或者圆形通道状通道。因为电子器件是由多层构成的，因此它经常被简化为多层

的矩形通道、圆盘或者圆形通道状通道的。此外，每一层的材料经常是被认为各

向异性的，及面向和法向的热导率是不同的。同时，不同层之间可能会存在接触

热阻。这些系统的几何形状如图A-4,A-5所示。
界面的接触热阻可以用接触热导 ℎ𝑐 来描述，ℎ𝑐 是考虑了接触区域名义厚度、

热导率等等后的等效热导。当相接触的两层的厚度远远大于界面的厚度时，这种

简化方式是有效的。因此，可以得到总热阻的表达式为：

图 A-4 多层圆形通道，接触热阻为 ℎ𝑐，正交各向异性的热导率

图 A-5 多层通道，接触热阻为 ℎ𝑐，正交各向异性的热导率

𝑅𝑡 = 𝑡𝑖
𝑘𝑖𝐴𝑏

= 1
ℎ𝑐𝐴𝑏

⇒ ℎ𝑐 = 𝑘𝑖
𝑡𝑖

(A-11)

无论是矩形通道还是圆形通道，其坐标系统都局限在每一层中，以便于对面

向和法向的不同热导率建模。每一个系统中的控制方程都是拉普拉斯方程。变量 𝜃
被定义为超过热沉温度部分的约化温度：𝜃 = 𝑇 − 𝑇𝑓。对于矩形通道，基于笛卡尔

坐标系的拉普拉斯方程可以写为：
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𝑘1,𝑥𝑦 (
∂2𝜃1
∂𝑥2 + ∂2𝜃1

∂𝑦2 ) + 𝑘1,𝑧
∂2𝜃1
∂𝑧2 = 0, 0 < 𝑧 < 𝑡1

𝑘2,𝑥𝑦 (
∂2𝜃2
∂𝑥2 + ∂2𝜃2

∂𝑦2 ) + 𝑘2,𝑧
∂2𝜃2
∂𝑧2 = 0, 0 < 𝑧 < 𝑡2

(A-12)

对于圆形通道，基于柱坐标系，拉普拉斯方程可以写为：

𝑘1,𝑟 (
∂2𝜃1
∂𝑟2 + 1

𝑟
∂𝜃1
∂𝑟 ) + 𝑘1,𝑧

∂2𝜃1
∂𝑧2 = 0, 0 < 𝑧 < 𝑡1

𝑘2,𝑟 (
∂2𝜃2
∂𝑟2 + 1

𝑟
∂𝜃2
∂𝑟 ) + 𝑘2,𝑧

∂2𝜃2
∂𝑧2 = 0, 0 < 𝑧 < 𝑡2

(A-13)

其中 𝑘1,𝑥𝑦, 𝑘2,𝑥𝑦, 𝑘1,𝑟, 𝑘2,𝑟为面向热导率，𝑘1,𝑧, 𝑘2,𝑧为法向热导率。

关于系统在热源平面的边界条件，热源区域可以使用等热流边界条件，热源

平面的其他区域可以使用绝热边界条件：

− 𝑘1,𝑧
∂𝜃1
∂𝑧 |𝑧=0

= 𝑞, Over source region

− 𝑘1,𝑧
∂𝜃1
∂𝑧 |𝑧=0

= 0, Outside source region
(A-14)

沿着界面接触区域，存在以下热流量守恒的边界条件：

𝑘1,𝑧
∂𝜃1
∂𝑧 |𝑧=𝑡1

= 𝑘2,𝑧
∂𝜃2
∂𝑧 |𝑧=0

(A-15)

此外，由于接触热阻导致的温度跳跃可以用如下的边界条件来表示：

− 𝑘1,𝑧
∂𝜃1
∂𝑧 |𝑧=𝑡1

= ℎ𝑐 [𝜃1 (𝑥, 𝑦, 𝑡1) − 𝜃2(𝑥, 𝑦, 0)

Flux channel
(A-16)

− 𝑘1,𝑧
∂𝜃1
∂𝑧 |𝑧=𝑡1

= ℎ𝑐 [𝜃1 (𝑟, 𝑡1) − 𝜃2(𝑟, 0)

Flux tube
(A-17)

沿着热沉平面的边界条件可以写为：

− 𝑘2,𝑧
∂𝜃2
∂𝑧 |𝑧=𝑡2

= ℎ𝑠𝜃2 (𝑥, 𝑦, 𝑡2)
Flux channel

(A-18)
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− 𝑘2,𝑧
∂𝜃2
∂𝑧 |𝑧=𝑡2

= ℎ𝑠𝜃2 (𝑟, 𝑡2) ,

Flux tube
(A-19)

在系统的边界为绝热边界条件，对于矩形通道，有：

∂𝜃𝑖
∂𝑥 |𝑥=0,𝑐

= 0, 𝑖 = 1, 2 (A-20)

∂𝜃𝑖
∂𝑦 |𝑦=0,𝑑

= 0, 𝑖 = 1, 2 (A-21)

对于圆形通道：

∂𝜃𝑖
∂𝑟 |𝑟=0

= 0, 𝑖 = 1, 2 (A-22)

∂𝜃𝑖
∂𝑟 |𝑟=𝑏

= 0, 𝑖 = 1, 2 (A-23)

在接下来的部分中，讨论了从正交各项异性系统到各向同性系统的转笔那，简

要地介绍了在过去十年中发展起来的无穷级数解。大部分系统完全可以就用两层

来进行建模。对于多层系统，可以采用由 Bagnall等 [69]发展的递归方法。

A.5 从正交系统到各向同性系统的转换

为了帮助获得各向异性系统的解，系统可以用拉伸坐标的方式转换到各向同

性系统 [4,19]。矩形通道中每一层的等效各向同性性质可以用如下的变量来描述：

𝜁 = 𝑧

√(𝑘1,𝑧/𝑘1,𝑥𝑦)

Top layer of the flux channel
(A-24)

𝜍 = 𝑧

√(𝑘2,𝑧/𝑘2,𝑥𝑦)

Bottom layer of the flux channel
(A-25)

通过使用变量 𝜁 和 𝜍，每层中的等效热导率和温度可以被定义为：

80



𝑘1 = √𝑘1,𝑥𝑦𝑘1,𝑧, ̄𝑡1 = 𝑡1

√(𝑘1,𝑧/𝑘1,𝑥𝑦)
, Top layer of the flux channel

𝑘2 = √𝑘2,𝑥𝑦𝑘2,𝑧, ̄𝑡2 = 𝑡2

√(𝑘2,𝑧/𝑘2,𝑥𝑦)
, Bottom layer of the flux channel

(A-26)

对于圆形通道：

𝑘1 = √𝑘1,𝑟𝑘1,𝑧, ̄𝑡1 = 𝑡1

√(𝑘1,𝑧/𝑘1,𝑟)
, Top layer of the flux tube

𝑘2 = √𝑘2,𝑟𝑘2,𝑧, ̄𝑡2 = 𝑡2

√(𝑘2,𝑧/𝑘2,𝑟)
, Bottom layer of the flux tube

(A-27)

通过对 𝑘1 和 𝑘2 的定义，可以将正交各向异性的拉普拉斯方程转变为各向同

性的形式。对于矩形通道来说，转换后的控制方程为：

∂2𝜃1
∂𝑥2 + ∂2𝜃1

∂𝑦2 + ∂2𝜃1
∂𝜁2 = 0, 0 < 𝜁 < ̄𝑡1

∂2𝜃2
∂𝑥2 + ∂2𝜃2

∂𝑦2 + ∂2𝜃2
∂𝜍2 = 0, 0 < 𝜍 < ̄𝑡2

(A-28)

对于圆形通道：

(
∂2𝜃1
∂𝑟2 + 1

𝑟
∂𝜃1
∂𝑟 ) + ∂2𝜃1

∂𝜁2 = 0, 0 < 𝜁 < ̄𝑡1

(
∂2𝜃2
∂𝑟2 + 1

𝑟
∂𝜃2
∂𝑟 ) + ∂2𝜃2

∂𝜍2 = 0, 0 < 𝜍 < ̄𝑡2
(A-29)

边界条件也应该相应地进行转换。沿着热源平面有：

− 𝑘1
∂𝜃1
∂𝜁 |𝜁=0

= 𝑞,

Over source region
− 𝑘1

∂𝜃1
∂𝜁 |𝜁=0

= 0, Outside source region

(A-30)

沿着接触界面：

𝑘1
∂𝜃1
∂𝜁 |𝜁= ̄𝑡1

= 𝑘2
∂𝜃2
∂𝜍 |𝜍=0

, Condition of equality of flux

− 𝑘1
∂𝜃1
∂𝜁 |𝜁= ̄𝑡1

= ℎ𝑐 [𝜃1 (𝑥, 𝑦, ̄𝑡1) − 𝜃2(𝑥, 𝑦, 0)] , Temperature drop for flux channel

− 𝑘1
∂𝜃1
∂𝜁 |𝜁= ̄𝑡1

= ℎ𝑐 [𝜃1 (𝑟, ̄𝑡1) − 𝜃2(𝑟, 0)] , Temperature drop for flux tube
(A-31)

沿着热沉平面：
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− 𝑘2
∂𝜃2
∂𝜍 |𝜍= ̄𝑡2

= ℎ𝑠𝜃2 (𝑥, 𝑦, ̄𝑡2) , Flux channel

− 𝑘2
∂𝜃2
∂𝜍 |𝜍= ̄𝑡2

= ℎ𝑠𝜃2 (𝑟, ̄𝑡2) , Flux tube
(A-32)

绝热边界条件保持不变。

A.6 圆形热流通道扩展热阻问题的求解

本章简述了顶面同心热源的各向同性圆柱形散热器的通解。在获得了解后，可

以将其扩展到多层系统中。各向同性圆形通道的拉普拉斯方程为：

∂2𝜃
∂𝑟2 + 1

𝑟
∂𝜃
∂𝑟 + ∂2𝜃

∂𝑧2 = 0 (A-33)

通过分离变量法，可以得到具有如下形式温度场的通解：

𝜃(𝑟, 𝑧) = 𝐴0 + 𝐵0𝑧 + [𝐴1𝐽0(𝜆𝑟) + 𝐵1𝑌0(𝜆𝑟)] [𝐴2 cosh(𝜆𝑧)
+𝐵2 sinh(𝜆𝑧)

(A-34)

前两项代表均匀的一维热传导。为仅考虑解的扩展部分，暂时忽略掉前两项。

基于均匀热传导的热阻可以加到扩展热阻上，以得到总热阻 𝑅𝑡 = 𝑅1𝐷 + 𝑅𝑠。带入

中心线的边界条件 (公式A-22)可以得到 𝐵1 = 0。系统的特征值可以用公式A-23得
到：

𝑑
𝑑𝑟 (𝐽0(𝜆𝑟))|𝑟=𝑏

= − 𝜆𝐽1(𝜆𝑟)|𝑟=𝑏 = 𝐽1(𝜆𝑏) = 0 (A-35)

特征值为：

𝛿𝑛 = 𝜆𝑛𝑏 = 3.8317, 7.0156, 10.1735.13.2327, ⋯ (A-36)

为了获得更多的特征值，其中每两个特征值之间都相差一个 𝜋，𝜎𝑖 − 𝜎𝑖−1 = 𝜋。
此时扩展部分的解可以写为：

𝜃𝑠(𝑟, 𝑧) =
∞

∑
𝑛=1

𝐽0 (𝜆𝑛𝑟) (𝐴𝑛 cosh (𝜆𝑛𝑧) + 𝐵𝑛 sinh (𝜆𝑛𝑧)) (A-37)

通过使用 𝑧 = 𝑡的边界条件，未知系数 𝐴𝑛和 𝐵𝑛之间的关系可以用扩展函数 𝜙
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来表示：

𝐵𝑛 = −𝐴𝑛
⎛
⎜
⎜
⎝

𝜆𝑛 tanh (𝜆𝑛𝑡) + (ℎ𝑠/𝑘1)
𝜆𝑛 + ℎ𝑠

𝑘1
tanh (𝜆𝑛𝑡)

⎞
⎟
⎟
⎠

= −𝐴𝑛𝜙 (A-38)

此时解变为：

𝜃𝑠(𝑟, 𝑧) =
∞

∑
𝑛=1

𝐴𝑛𝐽0 (𝜆𝑛𝑟) (cosh(𝜆𝑧) − 𝜙 sinh (𝜆𝑛𝑧)) (A-39)

最后一个边界条件是沿着热源平面的，代入边界条件后得到：

𝐴𝑛 = (𝑞/𝑘1) ∫𝑎
0 𝐽0 (𝜆𝑛𝑟) 𝑟 d𝑟

𝜆𝑛𝜙 ∫𝑏
0 𝐽 2

0 (𝜆𝑛𝑟) 𝑟 d𝑟
= 2𝑞𝑎

𝜙𝑘1

𝐽1 (𝛿𝑛(𝑎/𝑏))
𝛿2

𝑛𝐽 2
0 (𝛿𝑛)

(A-40)

将 𝐴𝑛的表达式带入温度的表达式中，得到了最终扩展部分的解为：

𝜃𝑠(𝑟, 𝑧) = ∑∞
𝑛=1 (

2𝑞𝑎
𝜙𝑘1

𝐽1(𝛿𝑛(𝑎/𝑏))
𝛿2

𝑛𝐽 2
0 (𝛿𝑛) ) 𝐽0 (𝛿𝑛

𝑟
𝑏) (cosh(𝛿𝑛

𝑧
𝑏 )

−𝜙𝑛 sinh(𝛿𝑛
𝑧
𝑏 ))

(A-41)

热源平面的温度分布，𝑧 = 0为：

𝜃𝑠(𝑟, 0) =
∞

∑
𝑛=1 (

2𝑞𝑎
𝜙𝑘1

𝐽1 (𝛿𝑛(𝑎/𝑏))
𝛿2

𝑛𝐽 2
0 (𝛿𝑛) )

𝐽0 (𝛿𝑛
𝑟
𝑏) (A-42)

热源区域的平均温度为：

̄𝜃𝑠 = 1
𝜋𝑎2

𝑎

∫
0

𝜃(𝑟, 0)2𝜋𝑟 d𝑟 = 4𝑞𝑏
𝑘1

∞

∑
𝑛=1

𝐽 2
1 (𝛿𝑛(𝑎/𝑏))

𝜙𝛿3
𝑛𝐽 2

0 (𝛿𝑛)
(A-43)

扩展热阻的表达式为：[6]

𝑅𝑠 =
̄𝜃𝑠 − ̄𝜃cp

𝑄 = 4𝑏
𝑘1𝜋𝑎2

∞

∑
𝑛=1

𝐽 2
1 (𝛿𝑛(𝑎/𝑏))

𝜙𝛿3
𝑛𝐽 2

0 (𝛿𝑛)
(A-44)

其中 ̄𝜃𝑐𝑝为热源平面的平均温度。总热阻为：
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𝑅𝑡 = 𝑅1𝐷 + 𝑅𝑠 = 𝑡1
𝑘1𝜋𝑏2 + 1

ℎ𝑠𝜋𝑏2 + 4𝑏
𝑘1𝜋𝑎2

∞

∑
𝑛=1

𝐽 2
1 (𝛿𝑛(𝑎/𝑏))

𝜙𝛿3
𝑛𝐽 2

0 (𝛿𝑛)
(A-45)

把这个解扩展为包含界面热阻的多层系统中时，唯一需要改变的就是重新定

义扩展函数，𝜙。
对于带有偏心热源的圆形通道，在获得未知系数及通解的特征值时存在一定

困难 (式A-34)。对于这些情况，圆形的几何可以被转化为方形，然后用简单的封闭
的公式可以获得扩展热阻 [25,70-71]。

A.7 带有偏心热源的矩形通道

各向同性的矩形通道的通解可以用分离变量法得到 [19]。求解的大致流程和前

一章中基本一致，系统的特征值，𝜆𝑚和 𝜎𝑛以及 𝛽𝑚𝑛，被定义为：

𝜆𝑚 = 𝑚𝜋
𝑎 , 𝛿𝑛 = 𝑛𝜋

𝑏 , 𝛽mn = √𝜆2
𝑚 + 𝛿2

𝑛 (A-46)

通解的形式为：

𝜃(𝑥, 𝑦, 𝑧) = 𝐴0 + 𝐵0𝑧
+ ∑∞

𝑚=1 cos (𝜆𝑚𝑥) [𝐴1 cosh (𝜆𝑚𝑧) + 𝐵1 sinh (𝜆𝑚𝑧)]
+ ∑∞

𝑛=1 cos (𝛿𝑛𝑦) [𝐴2 cosh (𝛿𝑛𝑧) + 𝐵2 sinh (𝛿𝑛𝑧)]
+ ∑∞

𝑚=1 ∑∞
𝑛=1 cos (𝜆𝑚𝑥) cos (𝛿𝑛𝑦) [𝐴3 cosh (𝛽mn𝑧) + 𝐵3 sinh (𝛽mn𝑧)]

(A-47)

其中 𝐴0 + 𝐵0𝑧代表解中均匀的部分，扩展热阻部分的形式为傅里叶展开 [23]。

通过代入热沉平面的边界条件，傅里叶系数可以用扩展函数 𝜙来表示：

𝐵𝑖 = −𝜙 (𝛾𝑛) 𝐴𝑖, 𝑖 = 1, 2, 3 (A-48)

沿热沉平面对流换热边界条件的扩展函数为：

𝜙 (𝛾𝑛) =
𝛾𝑛 tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1) + (ℎ𝑠/𝑘1)
𝛾𝑛 + (ℎ𝑠/𝑘1) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1)

(A-49)

其中 𝛾𝑛用 𝜆𝑚, 𝜎𝑛, 𝛽𝑚𝑛替代。对于理想热沉，ℎ𝑠 → ∞，代表恒定热沉温度为：
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𝜙 (𝛾𝑛) = coth (𝛾𝑛 ̄𝑡1) (A-50)

剩下的系数可以通过代入热源平面的边界条件获得。通过代入 𝑧 = 0的边界
条件，可以得到：

𝐴𝑚 = 𝑄
𝑏𝑐𝑘1𝜆𝑚𝜙 (𝜆𝑚)

∫𝑋𝑐+(𝑐/2)
𝑋𝑐−(𝑐/2) cos (𝜆𝑚𝑥) d𝑥

∫𝑎
0 cos2 (𝜆𝑚𝑥) d𝑥

=
2𝑄 [sin (((2𝑋𝑐 + 𝑐) /2) 𝜆𝑚) − sin (((2𝑋𝑐 − 𝑐) /2) 𝜆𝑚)]

𝑎𝑏𝑐𝑘1𝜆2
𝑚𝜙 (𝜆𝑚)

(A-51)

𝐴𝑛 = 𝑄
𝑎𝑑𝑘1𝛿𝑛𝜙 (𝛿𝑛)

∫𝑌𝑐+(𝑑/2)
𝑌𝑐−(𝑑/2) cos (𝛿𝑛𝑦) d𝑦

∫𝑏
0 cos2 (𝛿𝑛𝑦) d𝑦

=
2𝑄 [sin (((2𝑌𝑐 + 𝑑) /2) 𝛿𝑛) − sin (((2𝑌𝑐 − 𝑑) /2) 𝛿𝑛)]

𝑎𝑏𝑑𝑘1𝛿2
𝑛𝜙 (𝛿𝑛)

(A-52)

𝐴mn = 𝑄
𝑐𝑑𝑘1𝛽mn𝜙 (𝛽mn)

∫𝑌𝑐+(𝑑/2)
𝑌𝑐−(𝑑/2) ∫𝑋𝑐+(𝑐/2)

𝑋𝑐−(𝑐/2) cos (𝜆𝑚𝑥) cos (𝛿𝑛𝑦) d𝑥 d𝑦

∫𝑏
0 ∫𝑎

0 cos2 (𝜆𝑚𝑥) cos2 (𝛿𝑛𝑦) d𝑥 d𝑦

𝐴mn =
16𝑄 cos (𝜆𝑚𝑋𝑐) sin ((1/2)𝜆𝑚𝑐) cos (𝛿𝑛𝑌𝑐) sin ((1/2)𝛿𝑛𝑑)

𝑎𝑏𝑐𝑑𝑘1𝛽mn𝜆𝑚𝛿𝑛𝜙 (𝛽mn)

(A-53)

解中均匀系数部分的系数为：

𝐴0 = 𝑄
𝑎𝑏 (

̄𝑡1
𝑘1

+ 1
ℎ𝑠 ) , 𝐵0 = − 𝑄

𝑘1𝑎𝑏 (A-54)

为计算热阻，需要计算平均热源温度。热源平面 (𝑧 = 0)的温度分布用通解的
形式可以写为：[19]

𝜃(𝑥, 𝑦, 0) = 𝐴0 + ∑∞
𝑚=1 𝐴𝑚 cos (𝜆𝑚𝑥) + ∑∞

𝑛=1 𝐴𝑛 cos (𝛿𝑛𝑦)
+ ∑∞

𝑚=1 ∑∞
𝑛=1 𝐴mn cos (𝜆𝑚𝑥) cos (𝛿𝑛𝑦)

(A-55)

其中

𝐴𝑚 =
4𝑄 cos (𝜆𝑚𝑋𝑐) sin (𝜆𝑚(𝑐/2))

𝑎𝑏𝑐𝑘1𝜆2
𝑚𝜙 (𝜆𝑚)

(A-56)

85



𝐴𝑛 =
4𝑄 cos (𝛿𝑛𝑌𝑐) sin (𝛿𝑛(𝑑/2))

𝑎𝑏𝑑𝑘1𝛿2
𝑛𝜙 (𝛿𝑛)

(A-57)

𝐴mn =
16𝑄 cos (𝜆𝑚𝑋𝑐) sin ((1/2)𝜆𝑚𝑐) cos (𝛿𝑛𝑌𝑐) sin ((1/2)𝛿𝑛𝑑)

𝑎𝑏𝑐𝑑𝑘1𝛽mn𝜆𝑚𝛿𝑛𝜙 (𝛽mn)
(A-58)

热源平面的约化温度可以对式A-55积分得到：

̄𝜃𝑠 = 𝐴0 + 2
∞

∑
𝑚=1

𝐴𝑚
cos (𝜆𝑚𝑋𝑐) sin ((1/2)𝜆𝑚𝑐)

𝜆𝑚𝑐

+ 2
∞

∑
𝑛=1

𝐴𝑛
cos (𝛿𝑛𝑌𝑐) sin ((1/2)𝛿𝑛𝑑)

𝛿𝑛𝑑

+ 4
∞

∑
𝑚=1

∞

∑
𝑛=1

𝐴mn
cos (𝛿𝑛𝑌𝑐) sin ((1/2)𝛿𝑛𝑑) cos (𝜆𝑚𝑋𝑐) sin ((1/2)𝜆𝑚𝑐)

𝜆𝑚𝑐𝛿𝑛𝑑

(A-59)

其中 𝑋𝑐 和 𝑌𝑐 是热源中心点的坐标。

矩形通道的总热阻可以用热源平面的平均温度来定义：

𝑅𝑡 =
̄𝜃𝑠

𝑄 = 𝑅1𝐷 + 𝑅𝑠 (A-60)

其中一维热阻为：

𝑅1𝐷 = 1
𝑎𝑏 (

̄𝑡1
𝑘1

+ 1
ℎ𝑠 ) (A-61)

扩展热阻为：

𝑅𝑠 = 2
𝑄 ∑∞

𝑚=1 𝐴𝑚
cos(𝜆𝑚𝑋𝑐) sin((1/2)𝜆𝑚𝑐)

𝜆𝑚𝑐

+ 2
𝑄 ∑∞

𝑛=1 𝐴𝑛
cos(𝛿𝑛𝑌𝑐) sin((1/2)𝛿𝑛𝑑)

𝛿𝑛𝑑

+ 4
𝑄 ∑∞

𝑚=1 ∑∞
𝑛=1 𝐴mn

cos(𝛿𝑛𝑌𝑐) sin((1/2)𝛿𝑛𝑑) cos(𝜆𝑚𝑋𝑐) sin((1/2)𝜆𝑚𝑐)
𝜆𝑚𝑐𝛿𝑛𝑑

(A-62)

矩形通道内多热源的形况可以采用叠加方法进行求解 [19,23]。
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A.8 顶部平面有同轴热源的矩形通道

在电子器件中，一类最常见的几何形状是矩形通道顶部平面中心处具有热

源 [16,27]。这是上一章中的一种特殊情况，如图A-6所示。

图 A-6 多层矩形通道，正交各向异性系统，顶部热源在矩形的中心，界面接触热导为 ℎ𝑐

为便于使用对称性，热源和矩形通道的长度和宽度分别被设为

2𝑎, 2𝑏, 2𝑐, 2𝑑 [26]。问题的特征值为：

𝜆𝑚 = 𝑚𝜋
𝑐 , 𝛿𝑛 = 𝑛𝜋

𝑑 , 𝛽mn = √𝜆2
𝑚 + 𝛿2

𝑛 (A-63)

总热阻包含一维热阻和扩展热阻两部分，分别为：

𝑅1𝐷 = 1
4𝑐𝑑 (

̄𝑡1
𝑘1

+ 1
ℎ𝑠 ) (A-64)

𝑅𝑠 = 1
2𝑎2𝑐𝑑𝑘1

∞

∑
𝑚=1

sin2 (𝑎𝜆𝑚)
𝜙 (𝜆𝑚) 𝜆3

𝑚
+ 1

2𝑏2𝑐𝑑𝑘1

∞

∑
𝑛=1

sin2 (𝑏𝛿𝑛)
𝜙 (𝛿𝑛) 𝛿3

𝑛

+ 1
𝑎2𝑏2𝑐𝑑𝑘1

∞

∑
𝑚=1

∞

∑
𝑛=1

sin2 (𝑎𝜆𝑚) sin2 (𝑏𝛿𝑛)
𝜙 (𝛽mn) 𝜆2

𝑚𝛿2
𝑛𝛽mn

(A-65)

A.9 多层系统的求解

矩形通道和圆形通道的解可以扩展到多层系统的情况 [19]。唯一的区别就是扩

展函数的定义。多层系统中的扩展函数在下面几个小节给出。值得指出的是，下

面不同情况下的截面面积的定义是不同，可以用如下方式计算：
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𝐴𝑏 = 𝜋𝑏2, Base area for the cylindrical flux tube (A-66)

𝐴𝑏 = 𝑎.𝑏, Base area for the general flux channel (A-67)

𝐴𝑏 = 2𝑐2𝑑, Base area for the flux channel with central source (A-68)

为了对多层系统进行建模，Bagnall等 [69] 提出了一些扩展方法，基本的流程

都是一样的，但是采用递归方法考虑了每一层对其他层扩展函数的影响。

A.9.1 存在界面接触热阻的复合系统

对于矩形通道或圆形通道存在界面接触热阻的情况，扩展函数为：

𝜙 =
𝐶1 + 𝐶2 tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1)
𝐶1 tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1) + 𝐶2

(A-69)

其中

𝐶1 = [𝛾𝑛 tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2) + ℎ𝑠
𝑘2 ] (A-70)

并且

𝐶2 = 𝑘1
𝑘2 [

𝛾𝑛 (1 + ℎ𝑠
ℎ𝑐 ) +

(
ℎ𝑠
𝑘2

+ 𝛾2
𝑛 𝑘2
ℎ𝑐 )

tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2)]
(A-71)

此外，一维热阻 𝑅1𝐷 也会随着不同层间的热导率以及接触热阻发生变化：

𝑅1𝐷 = 1
𝐴𝑏 (

̄𝑡1
𝑘1

+ 1
ℎ𝑐

+
̄𝑡2

𝑘2
+ 1

ℎ𝑠 ) (A-72)

A.9.2 理想热沉、存在界面接触热阻的复合系统

理想热沉 ℎ𝑠 → ∞的扩展函数为：

𝜙 =
1 + ((𝛾𝑛𝑘1) /ℎ𝑐) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1) + (𝑘1/𝑘2) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1)

𝛾𝑛 (𝑘1/ℎ𝑐) + (𝑘1/𝑘2) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2) + tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1)
(A-73)
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一维热阻为：

𝑅1𝐷 = 1
𝐴𝑏 (

̄𝑡1
𝑘1

+ 1
ℎ𝑐

+
̄𝑡2

𝑘2 ) (A-74)

A.9.3 没有界面接触热阻的多层系统

理想界面的扩展函数为：

𝜙 = [𝛾𝑛 tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2) + (ℎ𝑠/𝑘2)] + (𝑘1/𝑘2) [𝛾𝑛 + (ℎ𝑠/𝑘2) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2)] tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1)
[𝛾𝑛 tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2) + (ℎ𝑠/𝑘2)] tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1) + (𝑘1/𝑘2) [𝛾𝑛 + (ℎ𝑠/𝑘2) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2)]

(A-75)
一维热阻为：

𝑅1𝐷 = 1
𝐴𝑏 (

̄𝑡1
𝑘1

+
̄𝑡2

𝑘2
+ 1

ℎ𝑠 ) (A-76)

A.9.4 理想热沉、没有界面接触热阻的复合系统

此时扩展函数的形式是最简单的：

𝜙 =
1 + (𝑘1/𝑘2) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1)
tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡1) + (𝑘1/𝑘2) tanh (𝛾𝑛 ̄𝑡2)

(A-77)

一维热阻为：

𝑅1𝐷 = 1
𝐴𝑏 (

̄𝑡1
𝑘1

+
̄𝑡2

𝑘2 ) (A-78)

上述式子中面积的部分需要根据所分析的系统代入相应的值。

A.10 影响系数法

Muzychka [17]提出了影响系数法（influence coefficient method），以求解通道中
的扩展热阻问题。在这个方法中，使用了矩阵方法取求解问题。在热源的数目超

过 5个时，这个方法可以大幅减少计算时间。不久后，Muzychka等 [19] 把解扩展

到了多层系统中，分别考虑了是否有层间接触热阻的情况。基于这个方法，第 j个
热源引起的约化温度为：
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̄𝜃𝑗 = ̄𝜃1𝑗 + ̄𝜃2𝑗 + ⋯ + ̄𝜃𝑁𝑠𝑗 = 𝑄1 ̄𝑓1𝑗 + 𝑄2 ̄𝑓2𝑗 + ⋯ + 𝑄𝑁𝑠
̄𝑓𝑁𝑠𝑗

=
𝑁𝑠

∑
𝑖=1

𝑄𝑖 ̄𝑓𝑖,𝑗
(A-79)

其中，

̄𝑓𝑖𝑗 = 𝐵𝑖
0 + ∑∞

𝑚=1 𝐵𝑖
𝑚

2 cos(𝜆𝑚𝑋𝑐,𝑗) sin((1/2)𝜆𝑚𝑐𝑗)
𝜆𝑚𝑐𝑗

+ ∑∞
𝑛=1 𝐵𝑖

𝑛
2 cos(𝛿𝑛𝑌𝑐,𝑗) sin((1/2)𝛿𝑛𝑑𝑗)

𝛿𝑛𝑑𝑗

+ ∑∞
𝑚=1 ∑∞

𝑛=1 𝐵𝑖
mn

4 cos(𝛿𝑛𝑌𝑐,𝑗) sin((1/2)𝛿𝑛𝑑𝑗) cos(𝜆𝑚𝑋𝑐,𝑗) sin((1/2)𝜆𝑚𝑐𝑗)
𝜆𝑚𝑐𝑗𝛿𝑛𝑑𝑗

(A-80)

影响系数 𝑓𝑖𝑗 受到位置和周围热源的面积影响。约化温度可以写成如下的形

式：

⎧
⎪
⎪
⎪
⎨
⎪
⎪
⎪⎩

𝜃1

𝜃2

𝜃3

⋮
𝜃𝑁𝑠

⎫
⎪
⎪
⎪
⎬
⎪
⎪
⎪
⎭

=

⎡
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎣

𝑓11 𝑓12 ⋯ 𝑓1𝑁𝑠

𝑓21 𝑓22 ⋯ 𝑓2𝑁𝑠

𝑓31 𝑓32 ⋯ 𝑓3𝑁𝑠

⋮ ⋮ ⋮ ⋮
𝑓𝑁𝑠1 𝑓𝑁𝑠2 ⋯ 𝑓𝑁𝑠𝑁𝑠

⎤
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎦

⎡
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎣

𝑄1

𝑄2

𝑄3

⋮
𝑄𝑁𝑠

⎤
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎦

⇒ {𝜃} = [𝐹𝑖𝑗] [𝑄] (A-81)

其中 𝐹𝑖𝑗 为影响系数矩阵。在这个方法中，存在互易特性：

𝑓𝑖𝑗 = 𝑓𝑗𝑖 (A-82)

通过利用互易特性，当热源数目超过 5时，计算时间可以大幅减小。总体上，
对于一个有 N个热源的系统，需要计算的系数数目为 (𝑁2

𝑠 + 𝑁𝑠)/2.

A.11 在 x, y, z方向上具有不同热导率的通道

Gholami和 Bahrami [72] 等研究了在不同方向上有不同热导率的石墨材料的扩
展热阻。他们所讨论的系统为矩形通道，其中热量只能从热源平面以及热沉平面

中离散的几个位置流入和流出。除了热源和热沉的热流出口外，其余部分都是绝

缘的，如图??所示。他们简要介绍了一下一个热源入口和一个热沉出口时的解，之
后通过叠加方法，将这个解扩展到了多热源和多热沉出口的情况。
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图 A-7 具有多个热点、各向异性的矩形结构

控制方程和边界条件可以用如下的无量纲参数来定义：

𝜖 = 𝑊
𝐿 , 𝜖𝐻 = 𝐻

𝐿 , 𝑥∗ = 𝑥
𝐿, 𝑦∗ = 𝑦

𝑊 , 𝑧∗ = 𝑧
𝐻

𝑎∗
𝑖 = 𝑎𝑖

𝐿 , 𝑏∗
𝑖 = 𝑏𝑖

𝑊 , 𝑞∗
𝑖(𝑥,𝑦) =

𝐿𝑊 𝑞𝑖(𝑥,𝑦)
𝑄0

, 𝜃 = 𝐿𝑘0
𝑄0

(𝑇 − 𝑇0)
(A-83)

𝜅𝑥 = √
𝑘0
𝑘𝑥

, 𝜅𝑦 = √
𝑘0
𝑘𝑦

, 𝜅𝑧 = √
𝑘0
𝑘𝑧

, 𝑅∗ = 𝐿𝑘𝑧𝑅 (A-84)

其中𝑄0是任意的参考热流，𝑘0是任意的参考热导率。无量纲形式的控制方程

和边界条件可以表示为：

𝛁2𝜃 = 1
𝜅2

𝑥

∂2𝜃
∂𝑥∗2 + 1

𝜖2𝜅2
𝑦

∂2𝜃
∂𝑦∗2 + 1

𝜖2
𝐻𝜅2

𝑧

∂2𝜃
∂𝑧∗2 = 0 (A-85)

∂𝜃
∂𝑥∗ = 0 at 𝑥∗ = 0, 𝑥∗ = 1
∂𝜃
∂𝑦∗ = 0 at 𝑦∗ = 0, 𝑦∗ = 1

(A-86)

热源和热沉边界用第二类边界条件来表示，沿着热源平面有：

∂𝜃
∂𝑥∗ = 0 at 𝑥∗ = 0, 𝑥∗ = 1
∂𝜃
∂𝑦∗ = 0 at 𝑦∗ = 0, 𝑦∗ = 1

(A-87)

沿着热沉平面，

at 𝑧∗ = 1 →
⎧
⎪
⎨
⎪
⎩

∂𝜃
∂𝑧∗ =

𝜅2
2𝜖𝐻
𝜖 𝑞′∗

𝑖(𝑥,𝑦) at spotidomain,

∂𝜃
∂𝑧∗ = 0 at remainder

(A-88)
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通解的形式可以用分离变量法得到：

𝜃 = 𝐴0𝑧∗ +
∞

∑
𝑚=1

cos (𝜆𝜅𝑥𝑥∗) [𝐴𝑚 cosh (𝜆𝜖𝐻𝜅𝑧𝑧∗) + 𝐵𝑚 sinh (𝜆𝜖𝐻𝜅𝑧𝑧∗)]

+
∞

∑
𝑛=1

cos (𝛿𝜖𝜅𝑦𝑦∗) [𝐴𝑛 cosh (𝛿𝜖𝐻𝜅𝑧𝑧∗) + 𝐵𝑛 sinh (𝛿𝜖𝐻𝜅𝑧𝑧∗)]

+
∞

∑
𝑛=1

∞

∑
𝑚=1

cos (𝜆𝜅𝑥𝑥∗) cos (𝛿𝜖𝜅𝑦𝑦∗) [𝐴𝑚𝑛 cosh (𝛽𝜖𝐻𝜅𝑧𝑧∗)

+𝐵mn sinh (𝛽𝜖𝐻𝜅𝑧𝑧∗)]

(A-89)

其中系统的特征值为：

𝜆 = 𝑚𝜋
𝜅𝑥

, 𝛿 = 𝑛𝜋
𝜅𝑦𝜖 , 𝛽 = √𝜆2 + 𝛿2 (A-90)

为了代入沿着热源和热忱平面离散的第二类边界条件，采用了二维傅里叶展

开。对于一个只有一个处于顶部平面（用上标 t表示）的热源，一个处于底部平面
（用上标 b表示）的热沉的系统来说，解中各系数为：

𝐴0 = 𝜅2
𝑧𝜖𝐻
𝜖 𝑠𝑡

00 = 𝜅2
𝑧𝜖𝐻
𝜖 𝑠𝑏

00, 𝐵𝑚 =
2𝜅𝑧𝑠𝑡

𝑚0
𝜖𝜆 , 𝐵𝑛 =

2𝜅𝑧𝑠𝑡
0𝑛

𝜖𝛿

𝐵mn = 4𝜅𝑧𝑠𝑡
mn

𝜖𝛽 , 𝐴𝑚 = 2𝜅𝑧
𝜖𝜆 (𝑆𝑏

𝑚0 csch (𝜆𝜖𝐻) − 𝑠𝑡
𝑚0 coth (𝜆𝜖𝐻))

𝐴𝑛 = 2𝜅𝑧
𝜖𝛿 (𝑆𝑏

0𝑛 csch (𝛿𝜖𝐻) − 𝑠𝑡
0𝑛 coth (𝛿𝜖𝐻))

𝐴mn = 4𝜅𝑧
𝜖𝛽 (𝑆𝑏

mn csch (𝛽𝜖𝐻) − 𝑠𝑡
mn coth (𝛽𝜖𝐻))

(A-91)

其中多出的系数是通过傅里叶展开获得的：

𝑠𝑡/𝑏
00 = ∬𝑡/𝑏 𝑞∗

(𝑥,𝑦) d𝑥∗ d𝑦∗, 𝑠𝑡/𝑏
𝑚0 = ∬𝑡/𝑏 𝑞∗

(𝑥,𝑦) cos (𝜆𝜅𝑥𝑥∗) d𝑥∗ d𝑦∗

𝑠𝑡/𝑏
0𝑛 = ∬𝑡/𝑏 𝑞∗

(𝑥,𝑦) cos (𝛿𝜖𝜅𝑦𝑦∗) d𝑦∗ d𝑥∗

𝑠𝑡/𝑏
mn = ∬𝑡/𝑏 𝑞∗

(𝑥,𝑦) cos (𝜆𝜅𝑥𝑥∗) cos (𝛿𝜖𝜅𝑦𝑦∗) d𝑥∗ d𝑦∗
(A-92)
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A.12 热导率随温度变化的情况

一些半导体材料的热导率是依赖于温度的。在实际系统的热分析中，应该考

虑热导率的温度依赖关系。Bagnall等 [12] 通过基尔霍夫变换，求解了温度依赖热

导率情况下的热传导问题。非线性稳态的热传导方程为：

𝛁 ⋅ (𝑘𝛁𝑇 ) = 0 (A-93)

其中 𝑘 = 𝑘(𝑇 )是依赖于温度的。为把这个方程转换为拉普拉斯方程，可以定
义一个表观温度 𝜃𝛼：

𝜃𝑎 = 𝑇0 + 1
𝑘0

𝑇

∫
𝑇0

𝑘(𝜏)d𝜏 (A-94)

基于表观温度的定义，非线性的热传导方程可以转换为拉普拉斯方程：

𝛁2𝜃𝑎 = 0 (A-95)

所有的边界条件都应该被相应用表观温度来表示。基于上述的转换，可以直

接用之前的求解办法解决这个问题。最终，得到的表观温度应该通过基尔霍夫逆

变换转换回非线性的温度。方法的具体流程可以参考文献 [12]。

A.12.1 第一类边界条件

为了便于阐释对第一类边界条件做基尔霍夫变换的过程，可以假设热导率随

温度线性变化 𝑘(𝑇 ) = 𝑈 + 𝑉 𝑇。这种情况下，基于表观温度的表达式，可以获得变
换后的第一类边界条件：

𝜃𝑎 = 𝑇0 + 1
𝑘0

𝑇

∫
𝑇0

𝑘(𝜏)d𝜏 = 𝑇0 + 1
𝑘0

𝑇

∫
𝑇0

(𝑈 + 𝑉 𝜏)d𝜏

= 𝑇0 + 1
𝑘0 (𝑈𝑇 + 1

2𝑉 𝑇 2 − 𝑈𝑇0 − 1
2𝑉 𝑇 2

0 )

(A-96)

可以看到，表观温度在热导率随温度变化的问题中，被转换成了真实温度的

复杂的表达式。因此，对第一类边界条件采用基尔霍夫变换后会在扩展热阻问题

的求解过程中增加一些复杂度。
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A.12.2 第二类边界条件

第二类边界条件为热流边界条件：

→ 𝒒 = − → 𝒏 ⋅ 𝑘𝛁𝑇 (A-97)

基于表观温度，第二类边界可以写为：

𝑘𝛁𝑇 = 𝑘0𝛁𝜃𝑎 (A-98)

因此，基于表观温度的热流保持了和真实温度下的热流的同样形式：

→ 𝒒 = − → 𝒏 ⋅ 𝑘𝛁𝑇 = − → 𝒏 ⋅ 𝑘0𝛁𝜃𝑎 (A-99)

A.12.3 第三类边界条件

第三类边界条件可以写为：

− → 𝑛.𝑘𝛁𝑇 = ℎ (𝑇 − 𝑇∞) (A-100)

正如上部分所讨论的，应该分别满足 − → 𝒏 ⋅ 𝑘𝛁𝑇 = − → 𝒏 ⋅ 𝑘0𝛁𝜃𝑎 以及

𝑇 = 𝐾−1 {𝜃𝑎} ≠ 𝜃𝑎。因此对流边界条件是 𝜃𝛼 的非线性函数：

− → 𝒏 ⋅ 𝑘0𝛁𝜃𝑎 = ℎ (𝐾−1 {𝜃𝑎} − 𝑇∞) ≠ ℎ (𝜃𝑎 − 𝑇∞) (A-101)

由于这种非线性，基尔霍夫变换不能够应用于第三类边界条件中。最近，Bagnall
等 [12]提出了一种近似求解第三类边界条件的方法。在矩形热流通道和圆形热流通

道的情况下，真实温度和表观温度都被假设为与热沉平面温度近似相等。为了获

得何时的参考温度 𝑇0，这个问题被假设为一维、顶部为热源平面的热流边界条件，

底部为热沉平面的对流换热边界条件。因此，参考温度被假设为：

𝜃𝑎 ≈ 𝑇0 = ̄𝑇base = 𝑄
𝐴𝑏

1
ℎ𝑠

+ 𝑇∞ (A-102)

半导体中，热导率的温度依赖关系一般可以表示为：
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𝑘(𝑇 ) = 𝑘ref (
𝑇ref
𝑇 )

𝑛
(A-103)

对于多层系统，应用基尔霍夫变换的限制为在各层中，温度依赖关系中的指

数 𝑛应该相等。在热导率随温度变化的情况下，矩形热流通道或者圆形热流通道
中的温度可以通过基尔霍夫逆变换得到。对于 𝑛 > 1的半导体，真实温度为：

𝑇 = 𝐾 {𝜃𝑎}
−1 = 𝑇0 [

1 + (𝜃𝑎 − 𝑇0) (1 − 𝑛)
𝑇0 ]

(1/1−𝑛)

(A-104)

具体的过程可以参考 Bagnall等人的工作 [12]。

A.13 沿热沉平面对流换热系数改变的二维热流通道

热沉平面的对流换热系数在过去的研究中都被认为是不变的。然而，热沉形

状的设计是为了将热量从系统的热点中散去。因此，在大多数电子器件中，热沉

平面的换热系数都不是常数。Razavi等 [8,15] 考虑了沿热沉平面换热系数不同的热

流通道。他们研究的系统如图A-8,-A-10所示。

图 A-8 变换热系数的对称热流通道

图 A-9 变换热系数的非对称的热流通道

如上文所提到的，热沉边界条件是变换热系数的对流冷却边界：

∂𝜃
∂𝑧|𝑧=𝑡

= −ℎ(𝑥)
𝑘 𝜃 (A-105)
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图 A-10 沿热沉平面换热系数呈线性变化的热流通道

通解的形式为：

𝜃(𝑥, 𝑧) =
∞

∑
𝑛=1

cos (𝜆𝑛𝑥) (𝐶𝑛 cosh (𝜆𝑛𝑧) + 𝐷𝑛 sinh (𝜆𝑛𝑧)) (A-106)

代入右侧边界条件，可以得到：

𝜆𝑛 sin (𝜆𝑛𝑐) = ℎ𝑒
𝑘 cos (𝜆𝑛𝑐) (A-107)

设 𝐵𝑖𝑒 = (ℎ𝑒𝑐/𝑘)及 𝜎𝑛 = 𝜆𝑛𝑐，则系统的特征值可以写成：

𝛿𝑛 sin (𝛿𝑛) = 𝐵𝑖𝑒 cos (𝛿𝑛) , 𝑛 = 1, 2, 3, ⋯ (A-108)

通过代入热沉平面的边界条件，可以建立 𝐶𝑛和 𝐷𝑛和扩展函数的关系：

𝐷𝑛 = −𝐶𝑛 (
𝜆𝑛 sinh(𝜆𝑛𝑡)+(ℎ(𝑥)/𝑘) cosh(𝜆𝑛𝑡)
𝜆𝑛 cosh(𝜆𝑛𝑡)+(ℎ(𝑥)/𝑘) sinh(𝜆𝑛𝑡))

𝐷𝑛 = −𝐶𝑛𝜙𝑛(𝑥)
(A-109)

由于换热系数依赖于位置 𝑥，扩展函数也是 𝑥的函数。对于多层系统，扩展函
数的形式会更加复杂。现在，通解中唯一的未知数是 𝐶𝑛：

𝜃(𝑥, 𝑧) =
∞

∑
𝑛=1

𝐶𝑛 cos (𝛿𝑛(𝑥/𝑐)) (cosh (𝛿𝑛(𝑧/𝑐)) − 𝜙𝑛(𝑥) sinh (𝛿𝑛(𝑧/𝑐))) (A-110)

为了得到 𝐶𝑛，不能够采用正交各向异性的性质，因为此时扩展函数是依赖于

𝑥的。作者采用了最小二乘法去对热源平面的边界条件：
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𝐼𝑁 =
𝑥1

∫
0

[− 𝑘∂𝜃
∂𝑧|𝑧=0

− 𝑓(𝑥)] d𝑥

+
𝑥2

∫
𝑥1

[− 𝑘∂𝜃
∂𝑧|𝑧=0

− 𝑔(𝑥)]
2
d𝑥

+
𝑐

∫
𝑥2

[− 𝑘∂𝜃
∂𝑧|𝑧=0

− 𝑝(𝑥)]
2
d𝑥

(A-111)

其中，

𝑓(𝑥) = − 𝑘 ∂𝜃
∂𝑧 |𝑧=0

= 0, 0 < 𝑥 < 𝑥1

𝑔(𝑥) = − 𝑘 ∂𝜃
∂𝑧 |𝑧=0

= 𝑞, 𝑥1 < 𝑥 < 𝑥2

𝑝(𝑥) = − 𝑘 ∂𝜃
∂𝑧 |𝑧=0

= 0, 𝑥2 < 𝑥 < 𝑐
(A-112)

把式A-112代入式A-111中，得到：

𝐼𝑁 =
𝑥1

∫
0

[
−𝑘

∞

∑
𝑛=1

−𝐶𝑛 (
𝛿𝑛
𝑐 ) 𝜙𝑛(𝑥) cos(

𝛿𝑛𝑥
𝑐 ) − 0

]

2

d𝑥

+
𝑥2

∫
𝑥1

[
−𝑘

∞

∑
𝑛=1

−𝐶𝑛 (
𝛿𝑛
𝑐 ) 𝜙𝑛(𝑥) cos(

𝛿𝑛𝑥
𝑐 ) − 𝑞

]

2

d𝑥

+
𝑐

∫
𝑥2

[
−𝑘

∞

∑
𝑛=1

−𝐶𝑛 (
𝛿𝑛
𝑐 ) 𝜙𝑛(𝑥) cos(

𝛿𝑛𝑥
𝑐 ) − 0

]

2

d𝑥

(A-113)

最后一个未知数 𝐶𝑛可以用数值程序去通过最小化 𝐼𝑁 来求解：

∂𝐼𝑁
∂𝐶𝑛

= 0 𝑛 = 1, 2, ⋯ 𝑁 (A-114)

最终，热阻可以通过热源平均温度来定义：

𝑅𝑡 =
̄𝜃𝑠

𝑄 = 𝑐
𝑞 (𝑥2 − 𝑥1)

2 𝑑

∞

∑
𝑛=1

𝐶𝑛 (sin ((𝛿𝑛𝑥2/𝑐)) − sin ((𝛿𝑛𝑥1/𝑐)))
𝛿𝑛

(A-115)
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其中 𝑑 是热流通道的宽度。

A.14 解析解和有限元仿真的对比

在这一章中，通过一个案例比较了无穷级数解析解和有限元分析的结果 [19]。

这个案例是一个高电子迁移率的氮化镓晶体管，其几何和排布情况如图A-11所示。

图 A-11 10个热源的两层氮化镓排布

在器件的顶层，有 10 个长度为0.5mm，宽度为75mm，彼此距离为50mm的
热源。器件的顶层是各项同性的，热导率为 𝑘1 = 150W ⋅ m−1 ⋅ K。底层是正交
各向异性的，𝑘2,𝑥𝑦 = 490W ⋅ m−1 ⋅ K, 𝑘2,𝑧 = 390W ⋅ m−1 ⋅ K。两层之间存在界
面热导 ℎ𝑐 = 9.28 × 107W ⋅ m−1 ⋅ K，热沉的对流换热系数和温度分别为：ℎ𝑠 =
3.27 × 105W/m2K, 𝑇𝑓 = 20 °C。分别由解析解和 FEA计算的热源平均以及质心温
度如表A-1所示 [19]。两种方法结果的差别小于 0.1%。

表 A-1 热源平均及质心温度

为比较两种方法的计算效率，图A-12展示了这两种方法所需的计算时间。无
论热源数目如何改变，解析模型大概只需要 22s的时间去计算，然而当热源数目
从 2个增加到 10个时，FEA所需要的时间从 4分钟增加到了 8小时。因为热源的
尺度相比于系统其他的特征长度很小，因此必须在热源附近画极密的网格。尽管

FEA方法更加灵活，但是它的计算时间要远长于解析模型，尤其是在包括多个离
散热源的热传导问题中。
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图 A-12 解析方法和有限元方法所需的计算时间

A.15 总结

在过去 60年间，研究人员针对扩展热阻的很多方面展开了研究。由于问题的
复杂性，每篇文献所研究的对象，都在几何、性质或者边界条件上做出了一定程

度的简化。尽管提出了大量的模型，但仍有一些缺陷是应该被解决的。作者认为，

以下几种情况是值得进一步研究的：

1. 边界条件更加灵活的情况，比如沿着热沉平面分别指定不同的换热系数。在
电子器件中，这是一个很实际的边界条件。比如热沉平面与冷却通道相连，

或者系统中存在不同高度或者距离不同的肋片时。

2. 在热源和热沉平面具有多个指定的热流进入或流出的多层系统。
3. 在热沉平面热传递特性更加复杂的多层系统。
4. 考察在热传递情况更加复杂的多层系统中，正交各向异性性质和热导率的温
度依赖性对问题的影响。

5. 此外，进一步研究不同方向具有不同热导率的情况也会进一步增加以往发表
文章的价值。
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