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［摘要］& 提出新的碰撞模型，通过模拟几种只含两种质量粒子的一维链的能量传递，研究质量分布对热导的

影响’ 得出的 ! ( " 图显示质量比在" 到) 之间时，链上的温度分布存在部分梯度，当质量比大于 ) 时，链上粒子

的温度分布不存在梯度，整体处于单一温度值 ! 附近，而且平均温度仅与链上粒子的质量分布有关’
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:& 引言

当材料的两端存在温度梯度，则热量会从高温端传向低温端’ 若材料是均匀的块体，则从高温端到低

温端温度是线性变化的，即存在温度梯度’ 但是对于低维系统往往出现与高维系统不同的性质’ 近些年来，

由 E2LJ-. 动力学进行演化的低维系统的热导研究吸引了很多人的兴趣’ 热导与系统的大小究竟有没有关

系？热导与决定它的微观动力学的联系又是什么？为了研究低维系统的热传递，人们提出了很多模型，诸

如谐振链模型、单原子 9-4/ 模型、* ( P 模型［"］、离散 !@ 模型［!］、V-32.JW 模型［)］、*1H 模型［@，>］、双原子 9-5
4/ 模型［A］等等，发现采用的模型不同，会得到不同的结论，有的不存在温度梯度，有的则存在温度梯度’ 这

些模型都是同一类原子在相互作用势下的模型’ 由于气体中能量的传递是靠气体分子之间的完全弹性碰

撞进行的，X:/3 ?［%］曾通过气体分子弹性碰撞模拟不同质量的一维无序气体原子链的热导问题，发现当两

种原子的质量差别很小，接近 " 时，模拟结果显示存在一个非平庸的稳定态，但是对于原子质量差别较大

时，以及准周期质量分布的一维原子链的热导问题研究结果很少’
本文提出气体分子弹性碰撞模型，并考虑气体分子运动的热效应及热力学第二定律等因素，结合统计

平均的方法模拟单原子链、双原子链、准周期性的 *+,-./00+ 链、广义 *+,-./00+ 链、123+-454-6,7+.8 链和

9:625;-3<2 链及无序链的热导，研究质量分布对热导的影响’
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!" 模型描述

我们从气体分子通过弹性碰撞传递能量得到启发，采用分子弹性碰撞模型来研究一维链中能量的传

递情况，进而得到原子链上各点温度分布，即 ! # " 图$
首先，有一维的宽度均匀分布的 " 个格子，每个格子中有 ! 个粒子，因此粒子也是均匀分布的，设第 #

个格子中粒子的质量为$#（质量单位 % &’，&’ 为玻尔兹曼常数）；并假设粒子间无其他相互作用，每个粒子

的速度均取为其热平衡时的平均速度，速度的方向随机选取，若对第 # 个粒子产生的随机数 !# ( "，第 # 个

粒子速度方向向左；若 !# ) "，则向右*
若一维链的两端存在温度差，即第 ! 个粒子和第 " 个粒子分别与高温热源 !+ 和低温热源 !, 相接触

（!+ ) !,），两个端点的速度与温度之间满足如下的热力学关系：

-! %
&’!
$!!

，-" %
&’!
$!"

*

除端点两个粒子外，当一维原子链处于热动平衡时，第 # 个粒子的速度与温度满足如下的热力学关系：

!
% $# ( -%# ) % !

% &!，

其中 ( -#
% ) 为第 # 个粒子热平衡时的速度平方的统计平均*

假设一维原子链中热量是通过粒子间的完全弹性碰撞传递的，即考虑两个前后相邻的粒子，第 # . ! 个

与第 # 个粒子，速度的方向由随机数 !# .! 和 !# 确定，采用如下的方法让粒子实现碰撞，令

$#

$#.!
% #，

碰撞前速度大小分别为 -#.!，& 和 -#，&，则碰撞后速度大小 -#.! 和 -# 由以下 ’ 种情况分别进行计算：

（!）!# .! ( "，!# ) "，第 # . ! 个粒子向左，第 # 个粒子向右，两粒子不相碰，速度保持不变，

-#.! % -#.! &，-# % -# & *
（"）!# .! ( "，!# ( "，第 # . ! 个粒子向左，第 # 个粒子向左，

(* 若 -#.! ) -#，两粒子不相碰，速度保持不变，

-#.! % -#.!，&，-# % -#，& *
)* 若 -#.! ( -#，两粒子相碰，且是同方向追尾碰撞，

-#.! %
%#-#，& /（! . #）-#.!，&

! / #
，-# %

（# . !）-#，& / %-#.!，&

! / #
*

（#）!# .! ) "，!# ) "，第 # . ! 个粒子向右，第 # 个粒子向右，

(* 若 -#.! ) -#，两粒子相碰，且是同方向追尾碰撞，

-#.! %
%#-#，& /（! . #）-#.!，&

! / #
，-# %

（# . !）-#，& / %-#.!，&

! / #
*

)* 若 -#.! ( -#，两粒子不相碰，速度保持不变，

-#.! % -#.!，&，-# % -#，& *
（$）!# .! ) "，!# ( "，第 # . ! 个粒子向右，第 # 个粒子向左，两粒子相碰，且是对碰，

-#.! %
. %#-#，& /（! . #）-#.!，&

! / #
，-# %

（! . #）-#，& / %-#.!，&

! / #
*

在碰撞过程中，粒子是以从高温端向低温端的顺序进行碰撞的* 每个粒子都要与左右两个粒子进行碰

撞，碰撞的先后顺序由左右两个粒子的温度决定* 每个粒子先与温度高的相邻粒子碰撞，碰撞后，不经过热

平衡处理，即仍保持速度方向不变，继续与另一相邻粒子碰撞* 考虑热力学第二定律：热量不能自动由低温

传向高温，所以在模拟中我们加入碰撞限制条件，能量只能从高温粒子传向低温粒子，取消不符合此条件

的碰撞*

%" 模拟结果与讨论

粒子总数取为 " % %&&，!+ % ’&& *，!, % +&& *，" 取为 &, -，即粒子向右运动和向左运动的概率相同*
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初始时，一维链未与热源接触，链上各原子温度为零，当接触热源后，经过足够多次的碰撞，即 !"# 万次碰

撞，一维链处于热动平衡状态后，开始统计每个粒子速度平方的平均值，统计碰撞次数达到 "# 万次，进而

得出每个粒子的温度，画出温度 ! 粒子数图像" 用上述模型可以分别研究以下几种一维原子链：单原子链、

双原子链、准周期性的 $%&’()**% 链、广义 $%&’()**% 链、+,-%’./.’0&1%(2 链和 340,/5’-6, 链7
（!）双原子链的序列为：#$#$#$⋯7
（"）$%&’()**% 链的序列是由规则 #4#$，$4# 从单个元素（ 如 #）产生的，这样产生的序列为：

#$##$#$#⋯"
（#）第一类广义 $%&’()**% 链的序列是由规则 #4#%$，$4# 从单个元素（如 #）产生的，% 8 9 时就是

$%&’()**% 序列7 % 8 : 的第一类广义 $%&’()**% 序列为：##$##$#⋯"
（$）+,-%’./.’0&1%(2 链的序列是由规则 #4#$，$4## 从单个元素（ 如 #）产生的，这样产生的序列

为：#$###$#$⋯"
（%）340,/5’-6, 链的序列是由规则 #4#$，$4$# 从单个元素（ 如 #）产生的，这样产生的序列为：

#$$#$##$⋯"
这里把 # 看作大质量粒子，$ 看作小质量粒子，粒子按这些序列排列即形成质量分布不同的一维链7

令小质量粒子质量为一个质量单位，大质量粒子与小质量粒子的质量比为 !7

对于一维单原子链，模拟结果显示于图 97 可看出，单原子链的温度分布无梯度变化，这一结果与谐振

链模型和单原子 3’.) 模型［;］的结果相似，与 <4)- = 的结果也类似［>］7 除端口几个原子外，整体处于单一

温度值 &’，&’ 与两端热源温度的关系通过数值拟合得到下述关系式：

& ’ 8 #? @A" @:A&( B #? A@! A>!&) 7
无论热源温度以及温度差值为多少，原子链的温度总遵循此关系7 若在我们模拟碰撞的过程中，固定碰撞

顺序，即粒子先与左端粒子碰撞，然后再与右端粒子碰撞，则模拟结果显示单原子链的温度分布呈梯度分

布7 这一结果说明，产生温度分布无梯度变化的原因，是由于两端热源同时向中间各低温粒子传递能量，可

能导致粒子间对碰，反而导致粒子温度降低，最终导致温度不能按梯度分布7 即这两种能量传递共同竞争

导致温度分布不成梯度，中间各粒子的温度处于一个单一温度值7
从单原子链的结果看，新模型具有一定的合理性，在这基础上来讨论一下质量比不为 9 时的情况7 对

于一维的原子链，当质量比 ! 介于 9 到 @ 之间时，双原子链、$%&’()**% 链、第一类广义 $%&’()**% 链（% 8 :）、

+,-%’./.’0&1%(2 链和 340,/5’-6, 链上的温度分布是存在部分梯度的7 图 :（)）显示了质量比 ! 值在 9 到 @
之间时，双原子链的温度梯度与质量比 ! 的关系，由图可知在 ! 为 9? 9 左右时，温度梯度的绝对值最大，随

着 ! 的增大，温度分布的斜率越来越小，! 大约在 @ 时，斜率接近于零，链上温度分布不再具有线性，除端口

几个原子外，整体处于单一温度值 & 附近7 图 :（&）显示了 ! 8 9? "9 时，几种原子链上的温度分布情况7 发

现几种原子链在此时的温度分布情况基本相同7
图 @ 给出了质量比 ! 8 > 时，双原子链、随机链、$%&’()**% 链、第一类广义 $%&’()**% 链（% 8 :）、+,-%’./

.’0&1%(2 链和 340,/5’-6, 链的 &*+ 图，除随机链振荡较大外，温度分布都没有呈现梯度特征7 除随机链外，

其他链的温度分布都是整体处于某一温度值附近，此温度值对于不同的原子链是不同的7
—;@—
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根据图 ! 的结果，当 ! " # 时，链的温度分布不再呈现梯度特征$ 图 % 显示的是双原子链、随机链、&’(
)*+,--’ 链、第一类广义 &’)*+,--’ 链（! . !）、/01’*2(2*3)4’+5 链和 6730(8*190 链的平均温度与 ! 值的关系"
当 ! 大约为 : 时，这几种链的平均温度达到最低值，随着 ! 的增大，链的平均温度又继续增加$ 由图 % 可以

看出，除随机链平均温度振荡较大外，平均温度随 ! 的变化趋势基本分为三种：双原子链、&’)*+,--’ 链、/1’(
*2(2*3)4’+5 链的平均温度随 ! 的增加逐渐趋近一个较低的值 !;< =；随机链和 &’)*+,--’ 链（! . !）处于较

高的平均温度值 #>< =；6730(8*190 链则处于高温热源和低温热源之间为 #?< =$ 另外这几种链的曲线之间

的差别与不同质量粒子所占的比率无关，主要是由链上粒子质量分布不同造成的，这从图 % 上可以推断

出，因为双原子链、随机链、6730(8*190 链的大质量粒子所占比例都是 ><@，但是却趋于不同的温度$

#A 总结

本文提出一种碰撞模型，模拟了单原子链的能量传递，还模拟了几种只含两种质量粒子的一维链，包

括双原子链、&’)*+,--’ 链、/01’*2(2*3)4’+5 链、6730(8*190 链等的能量传递，得出质量分布不同的一维链的

#$% 图像$ 当一维链达到平衡后，质量比在 ? 到 # 之间时，链上的温度分布存在部分梯度，当质量比大于 #，

链上粒子的温度分布不存在梯度，整体处于单一温度值 # 附近$ 不同原子链的平均温度不同，几种原子链

基本都是在 ! . : 左右时，链的平均温度达到最低值，另外发现平均温度仅与链上粒子的质量分布有关，而

与大质量和小质量粒子在链上所占的比率无关$
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