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摘要：随着对航天器长寿命、高可靠、高性能要求的不断提高，污染逐渐成为影响任务成功的重要因素之

一。数值模拟是评估分子污染的主要手段之一。文章对航天器分子污染计算方法进行了总结，详细介绍了污染

源、污染沉积及效应、污染传输的模型以及计算方法。 
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1  引言 

随着航天器的发展对长寿命、高可靠、高性能等

要求越来越突出，以前通常忽略的环境因素可能也会

影响系统性能甚至导致其失效，例如污染环境效应。

污染是指非要求外来物影响系统、分系统、部件、零

件的工作和性能，继而造成危害和不可忽略的影响。

可大致分为分子污染、颗粒污染以及羽流污染。分子

污染指分子悬浮在表面附近或沉积于表面造成的污

染。本文针对航天器分子污染进行分析和计算。 

2  分子污染概述 

2.1  污染源分析 

有机材料放气是航天器分子污染的主要来源。有

关研究人员试验发现[1-2]，在一般有机材料应用温度

范围内，材料放气的主要产物为水分子。表 1 列出了

放气产物中的大分子污染物[3]。 

表 1  典型大分子污染物 
Table 1  Typical molecular contaminants 

放气产物类别 可能来源 典型/常见污染物

邻苯二甲酸酯 聚酯/聚氨酯 
邻苯二甲酸 
二乙基己基酯 

苯酚 环氧 
4-肉桂苯酚 
双酚-A 

苯并咪唑 聚酰亚胺 
n-苯基邻苯 
二甲酰亚胺 

芳香烃 多种来源 
二芳基乙烷 
十二氢苯并菲 

芳香胺 聚氨酯/环氧 4-十四烷基苯胺

硅酮 硅酮 甲基苯基硅氧烷

烯烃 多种来源 
三十碳六烯 
A-葎草烯 

脂肪烃 多种来源 
10-十九烷酮 

十四醛 

 

 

2.2  分子污染影响 

分子污染造成的影响是多方面的，主要包括： 

(1) 沉积造成的表面性能退化，例如影响热控

表面的发射率或吸收率，进而影响卫星表面以及某

些光学组件的温度，降低光学元器件的工作性能，

使太阳能电池输出功率下降，影响表面电性能如电

导率等； 

(2) 在航天器内部或周围形成的气体环境导致

局部气体密度增高，高压装置可能会发生电晕放电； 

(3) 分子污染物还会与周围环境相互作用，使

污染效应进一步加强，如紫外辐照会使有机沉积物

质变暗，更顽强地吸附于敏感表面上；原子氧也会

与硅树脂污染物作用，使它变为永久沉积于敏感表

面的硅酸盐层，造成太阳光吸收率大大增加。 

2.3  污染预估的目的及步骤 

污染分析及预估的目的在于校核卫星的设计，

为总体部门提供优化设计方案；将模拟结果作为航

天器污染控制的基本依据，由此制定污染控制计划，

对设计、研制和使用各阶段的污染指标进行分配。 

一般污染分析流程如图 1 所示[4]。首先需要确

认关键的子系统及关键（敏感）表面、污染源；接

着确定需要进行分析的污染传输类型，如直接流、

返回流等，获得有关数据后，输入分析软件或模型

进行系统分析，获得污染沉积及其效应的结果；最

后，将结果与污染控制要求进行比较，满足要求就进

入污染监测环节，不满足要求则需要更换材料或者更

改设计，然后再进行上述分析，直到达到要求为止。 
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图 1  污染分析流程 
Fig. 1  Flowchart of contamination analysis 

3  放气过程分析方法 

放气研究的主要目的是建立放气过程随温度

和时间变化的一般函数关系，以在短期试验测定的

基础上对材料长期放气过程作出准确预示。 

一般认为放气有 3 种过程起作用：(1) 材料内

部和表面吸附的气体分子解吸，例如 H2O、N2 等，

它们为地面加工、测试、储存、装卸、发射过程中

吸附的；(2) 材料内含的稀释剂、未聚合的单体、

增塑剂、润滑剂等扩散及从表面解吸；(3) 材料基

体由于材料暴露于其他环境而产生裂解。例如热环

境、太阳辐照、带电粒子辐照、原子氧环境、微流

星及碎片环境、静电放电等。相对于材料内已有分

子，这些产物分子量较低（挥发性高）。 

3.1  扩散模型 

一般认为，扩散是材料放气的主要机制。对于

有限厚度 h 的无限大平板材料，某种放气产物的

Fick 扩散方程为 


2

2
,

C C D f x t
t x

 
 

 
，         (1) 

式中：C 为放气产物的浓度分布，即  ,C C x t ；t

为时间；x 为距离；D 为扩散系数；  ,f x t 表示材

料本体内挥发性组分的生成速率。 

扩散系数 D 与温度 T 之间关系为 

 0 exp ED D RT
 ，           (2) 

式中：D0 为常系数；E 为扩散激活能；R 为普适气

体常数。上述问题的定解条件一般为 

 
0

0

0x x h

t

C C

C x
 



  


  
。               (3)

该定解问题是方程为非齐次、而边界条件为齐次的

标准抛物型方程。在  ,f x t 给定条件下，只要确

知初始条件 (x)的具体形式，就可对它求解。一般

认为初始浓度为一常数，即
0 0tC C  。 

上述用扩散方程描述的模型存在的主要问题

是如何从试验数据中获得关键输入参数，即扩散

系数 D、扩散激活能 E 和污染物初始浓度 C0。已

有的一些试验数据仅针对水分子等小分子物质，

对于分子污染关心的大分子污染物相关试验数据

极少。 

3.2  工程经验模型 

由于存在参数难以精确估计，采用工程经验模

型拟合放气测试数据是另外一种经常采用的方法。

污染初步分析时可采用材料放气总量参数。通过

ASTM E595 标准可获得被测试材料在加热至 

125 ℃，真空度优于 710-3 Pa，持续时间 24 h 条

件下的总质损（TML）、收集的可凝挥发物（CVCM）

和水气回收量（WVR）。在初步的污染分析中可以

使用这些参数估算放气量。 

若需获得放气过程的详细信息，可采用放气量

的幂级数模型或指数模型： 
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im
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式中：m 为材料放气量；Eq 为激活能；R 为普适气

体常数；Ts 为材料温度；a,b,c 为待定常数。 

上述模型对于放气产物单一的材料拟合效果

较好。对于多组分的放气产物，需要采用叠加形式

的模型，即 

1

K

i
i

m W


  ，            (6) 

式中：Wi 为待定系数；mi 一般用幂级数表示。 

试验时，需按阶梯式地升高材料加热温度，例

如从 25 ℃升至 125 ℃，每 25 ℃为一个台阶，每

个台阶持续时间 4 h 以上。按照式(6)对试验数据分

段拟合，获得总的放气特性方程。 

3.3  小结 

放气过程分析是以获得材料放气成分特性参

数为基础，重要的参数包括放气激活能 Eq、扩散

系数 D、扩散激活能 E 和污染物初始浓度 C0。这

些参数的估算需要试验数据支持，因此污染源分析

应首先建立材料放气试验设备以及较为详尽的材

料放气特性数据库。 

4  沉积量分析方法 

污染分子与表面的相互作用涉及到多种因素，

机理复杂。在工程应用中，认为除原子氧及紫外辐

照造成的固化效应外，污染物在表面的吸附属于不

饱和的多层吸附。因此进行沉积计算分析的关键在

于建立黏附系数模型（sticking coefficient model）。

国外研究人员通过对实际问题进行简化获得描述

沉积总量的平均黏附系数模型及描述沉积量变化

的瞬态黏附系数模型。 

4.1  平均黏附系数模型 

若假设表面黏附系数与污染物入射通量无关，

与已沉积污染物类型和质量无关，不与已沉积污染

物发生反应，则可将黏附系数表示为敏感表面温度

和/或污染源温度的函数。通过不同污染源温度（或

敏感表面温度）组合的试验数据拟合函数中的常系

数，即可建立模型。 

常用的模型有以下两种，分别应用于

COMOVA 软件[5]和 SPACE 软件[6]平台上。 

COMOVA 软件平台采用的模型为 

  1

1 exp C

C

S T
T T

T






 

   


 
，        (7)

式中：S(T)为平均黏附系数；TC

为捕获温度； CT

为过渡参数。 
SPACE 软件平台使用模型： 

  jT T
S T

T





i ，          (8) 

式中：S(T)为平均黏附系数；Tj 为接收表面的温度；

Ti 为污染源表面的温度； 为试验拟合常数，在

SPACE 软件中取值 200。 

T

应用上述两个模型时需要注意，对于不同的污

染源及敏感表面组合，模型的常数数值一般不相

同，需要通过试验确定，不能采用经验数值。式(8)

的模型仅在较小的温度范围内有效。 

4.2  瞬态黏附系数模型 

随着污染研究的深入，在获得大量污染物在敏

感表面动态吸附解吸的数据后，国外研究人员提出

了不同的瞬态黏附系数模型。 

4.2.1  多组分瞬态黏附系数模型 

为了表征黏附系数随时间的变化，M. C. Fong

和 A. L. Lee 提出了一种多组分黏附系数模型[7-8]。 

假设污染物入射通量在积分时间段 t 内是常

数，且源表面和敏感表面的温度在该时间段内也是

常数。又假设吸附作用为一阶 Arrhenius 类型，则

根据吸附动力学微分方程有 

 1    d
d i

m
m m


，         (9)  

式中：m 为污染沉积速率；m 为污染物入射通量；

为已沉积量；σ为反射系数；τ为驻留时间，

τ可以表示为 

 d  i

dm









RT

E
exp d

0
 

，           (10)

其中，Ed 为解吸热；R 为气体常数；T 为敏感表

面温度；τ0 为污染分子在敏感表面的平均振动时

间。 

根据黏附系数的定义，得到 
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对式(10)积分，并结合式(11)，则得到瞬态黏

附系数表达式为 

t
(1 )exp

 
 

S =  

。       (12) 

由公式(12)可以得到时间段 t 内的平均黏附系数 S

为 

0

0

d t
(1 ) 1 exp

d
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t
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对于 n 种放气成分的材料，其平均黏附系数可

以表示为 
n n

1
i=1 i=1

n
0

i=1 0

t
(1 ) 1 exp

t

E Et
(1 ) exp 1 exp exp 14

t RT t RT
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式中 xi 表示的是成分 i 的组分分数。 

式(14)表明，要获得特定温度下的平均黏附系

数，需要放气产物中各组分的精确含量和解吸热。

M. C. Fong 和 A. L. Lee 对 DC-704 硅油和 R-2560

硅胶的试验数据进行了分析，分别采用单组分模型

和多组分模型进行预估，模型结果与试验数据符合

较好。 

但是，该模型需要的输入参数过多，大大降低

了其应用性，并且输入参数是模型误差的主要来

源。首先，解吸热的正确估计没有给出具体方法，

随意性很大；其次，材料放气成分的组分及含量随

着时间变化（例如 R-2560），也受到材料加热温度

的影响，使模型变得更为复杂；再次，对于不同温

度、不同材料等，需要调节σ才能使模型与试验数

据符合得更好，但该参数取值的随意性较大。 

4.2.2  基于覆盖度的瞬态黏附系数模型 

与多组分通用黏附系数模型中的公式(9)类

似，在不考虑环境影响时，敏感表面的污染沉积速

率为污染物入射速率与解吸速率的差，即 

 。            (15)    d im m m

美国 Aerospace 公司的 G. S. Arnold 等人认为

解吸速率与表面温度及污染分子的覆盖度相关，据

此建立了基于覆盖度的黏附系数模型表达式[9]。 

(1) 解吸速率模型 

首先定义 3 种覆盖度类型，即亚单层

（sub-monolayer）、不完全覆盖的多层吸附（multilayer 

with incomplete coverage）、饱和覆盖（ saturation 

coverage）。根据对文献的调研分析，G. S. Arnold 提

出了如下模型[10]： 

   
   

  d

d  

l

l

K T n nn

t k T n n n

  
 

，       (16) 

式中：n 为吸附于表面的污染物数密度；K(T)和 k(T)

分别为饱和覆盖及亚单层覆盖时的解吸速率；nl 

为单分子层数密度， 
2

3
0

l

N
n

M

   
   

，            (17)

其中，N0 为阿伏加德罗常数；M 为相对分子质量。

对于不完全覆盖的多层吸附，Zeiner 提出了一种过

渡函数模型[9]： 

   
 

d
1 exp
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n k T n
K T
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。  (18) 

对于饱和覆盖，解吸速率即为 Langmuir 蒸发

速率。考虑理想气体方程，则有： 

   
1

2
0
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N
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 。     (19) 

对于亚单层覆盖解吸速率，认为单分子层的解吸速

率与饱和覆盖解吸速率相等，    lk T n K T 。则

k(T)表达式为 

   
1 2

2
0

b 02π

N M
k T P T

k TM N
  

   
  

3


。    (20) 

式(19)、(20)中，P(T)为饱和蒸气压；kb为 Boltzmann

常量。根据 Clausius-Clapeyron 方程，P(T)与蒸发

热 vH 有如下关系： 

  0
b

ln vH
P T P

k T


   。        (21) 

(2) 拟合方法 

上述函数关系中存在 4 个需估计的参数：P0、

M、ρ和△Hv。G. S. Arnold 等人采用的估计方法可

参考文献[9]。实际上，如果通过 QCM 热重分析

（QTGA）能够准确确定放气成分，则上述 4 个参

数可直接从手册中获得。 

这种方法的不足在于上述拟合方法仅能给出 
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一组不同相对分子质量的最佳拟合结果，仍需确定

哪个结果最符合实际情况。这需要相关的经验，因

而实际应用存在一些困难。从图 2 可以看出，相对

分子质量 M=329 和 M=18.56 两种参数均与试验结

果符合较好。 

 

图 2  AS4/3501-6 碳纤维/热固型环氧热重分析试验结果与 
拟合结果比较 

Fig. 2  Comparison of experimental results of AS4/3501-5 Carbon 
      Fiber/Thermoset Epoxy with the results of curve fitting 

4.3  小结 

瞬态黏附系数模型更符合实际，但与放气特性

分析类似，模型应用同样需要污染物成分的特性参

数，主要估计参数为解吸热 Ed。但是，考虑到污

染属于累积效应，在大多数情况下可以利用现有放

气特性试验设备结合平均黏附系数模型获得敏感

表面的黏附系数。 

5  污染效应分析方法 

如 2.2 节所述，容易遭受分子污染影响的表面

主要为光学表面、热控表面、太阳电池表面等。分

子污染的影响表现为对不同波长能量的反射、干涉、

散射和吸收。前 3 种现象主要依赖于污染膜厚度、

折射率等参数及沉积物形态（薄膜或液滴），而吸收

则主要由污染物的化学结构决定。一般认为，航天

器在轨运行敏感表面上分子污染沉积形成的污染膜

是均匀的薄膜，因此主要考虑其对辐射能量的吸收。 

污染膜的吸收符合 Lambert-Beer 定律。按照该

定律，透过率 T 与污染膜厚度 l 及污染物的吸收系

数 具有如下关系： 

0

lI
T e

I
 

 
式中 I0和 I 分别为入射光强及通过污染膜后的光强。 

污染膜厚度可根据污染沉积量及污染物面密

度求得。一般认为，厚 1 nm 的污染膜近似对应于

110-7g/cm2 的污染量。因此，计算污染膜吸收的

关键是获得吸收系数 。该系数与消光系数 k（复

折射率虚部）的关系为 

 4πk


  ，            (23) 

式中λ为波长。 

由于复折射率属于基本物性参数，与物体组成成

分、温度水平等有关，与表面状况有关。该参数不可

直接测量（没有直接测量复折射率的仪器），只能利

用某种试验结果结合相应理论模型，利用反问题研究

方法计算求得。国外在这方面进行了大量试验和分

析，获得了多种污染物的数据。阿诺德工程发展中心

（AEDC）的 J. A. Roux 和 B. E. Wood 等人分别对 12

种双组元发动机燃烧产物（如 H2O、CO、N2等）和

30 种材料在低温表面沉积的污染膜折射率参数进行

了测量分析 [11-15]。 

根据水的吸收系数计算得到的透过率与污染膜

厚度的关系如图 3 所示。假设敏感表面透过率为

100%，污染膜厚度单位为 nm。图中 4 条曲线分别代

表水分子的 4 个吸收峰位置：3 250 cm-1、2 240 cm-1、

1 650 cm-1 和 820 cm-1。 

 
图 3  透过率与水沉积膜厚度的关系 

Fig. 3  Relationship of transmission vs. deposition thickness 
of water molecule 

典型大分子污染物的吸收峰位置如表 2 所示。 

对于光化学沉积导致的暗化效应，G. S. Arnold

和 K. Luey 获得了 4 种污染物光化学沉积的吸收 

谱[16]，如图 4 所示。图中表示的 4 种污染物分别为：

邻苯二甲酸二乙基己基酯（ DEHP ）、双酚

（Bisphenol）、三十碳六烯（Squalene）、扩散泵油

（DC-704）。图中细实线表示效应分析中一般采用

的污染物吸收谱。比较发现，经过紫外辐照发生了

光化学沉积的污染物吸收系数增大一个数量级以

上。 

，        (22)
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表 2 典型大分子污染物吸收峰位置 
Table 2  Absorption bands of typical molecular contaminants 

污染物类别 吸收峰位置/cm-1 强度

碳氢化合物 3 000～2 850 强 

1 750～1 735 强 
酯 

1 300～1 050 强 

1 280～1 255 很强

1 130～1 000 强 甲基硅酮 

860～760 很强

1 280～1 255 很强

1 130～1 000 强 

1 125～1 100 很强
甲基苯基硅酮 

860～760 很强

 
图 4  典型污染物光化学沉积吸收系数 

Fig. 4  Absorption coefficient of typical contaminant in  
photochemical deposition 

6  污染传输计算方法 

6.1  传输机制 

污染分子传输过程（传输机制）依据污染分子

是否通过分子间碰撞到达敏感表面，一般可以分为

视线传输和返回流。 

(1) 视线传输（line-of-sight, LOS）：污染分子

通过与表面碰撞到达敏感表面，可以分为直接视线

传输（direct LOS）、表面反射间接视线传输（surface 

reflect LOS）、衰减视线传输（LOS with attenuation）

等几种。一般来说，污染量与两表面间距离的平方

成反比，和角系数成正比。所有传输机制中，直接

视线传输带来的污染量最大。 

(2) 返回流（return flux, RF）包括自散射（self 

scatter RF）、背景散射（ambient scatter RF）等。自

散射指放气分子之间发生碰撞而有一部分污染分

子返回敏感表面。背景散射则是放气分子与轨道环

境分子碰撞返回表面。由于要考虑分子间碰撞，返

回流最难于求解。总的来说返回流通量正比于分子

的碰撞截面和源通量。分子越重，平均速度越小，

平均自由程越小，在表面附近经受碰撞越多，相应 

的返回流越大。 

6.2  直接流计算方法 

针对直接视线传输及表面反射合适的建模方

法是角系数方法，这种方法采用的基本假设为：(1) 

不考虑分子间碰撞；(2) 出气分子发射及分子从表

面反射符合余弦规律。基于上述假设，分子传输与

辐射热传递过程有着极为相似的物理特性，因而可

以采用辐射热传递的方法及工具进行求解分析。 

设 为敏感表面 i 的入射流，Si 为该表面污染

分子的沉积系数，定义为沉积的污染分子数与入射

分子数的比，Fij 为表面 i 对表面 j 的角系数， 为

污染源表面 i 的出气速率，则： 
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为求得入射流 ，令 im
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式中： ji 为 delta 函数，当 i=j 时， ji =1；i≠j 时，

ji =0。则方程变为 
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求解此矩阵方程即可得到表面 i 的入射流 ，单位

g/cm2·s，则表面 i 沉积速率为 。 
im

i im S

6.3  返回流计算方法 

针对返回流问题，从 20 世纪 70 年代起不同研

究者发展了不同的求解方法，主要可以分为两大

类：解析求解与 Monte Carlo 数值模拟，如图 5 所

示。解析求解通过理论分析，经过对物理问题的适

当简化，获得返回流的表达式求解。而 Monte-Carlo

方法则直接通过对分子运动过程进行统计模拟，得 
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到返回流的统计值。 

 

 

 

 

图 5  返回流求解方法 
Fig. 5  Simulation methods for return flux 

本文仅对 BGK 方法和 TPMC 方法进行介绍。

其他方法的详细介绍可参考文献[17]。 

6.3.1  BGK 方法 

由于 Boltzmann 碰撞项十分复杂，导致该方程

求解十分困难。许多研究者作了很多工作试图简化

碰撞项以减少求解难度，这其中最著名的工作是

Bhatnagar、Gross、Krook 提出的模型方程，简称

为 BGK 方程[18]： 

 0
c

f f f f
f f

t t
               

c F
cr  

上式中： f 为速度分布函数； f0为局部平衡分布即

Maxwell 分布；v 为碰撞频率；c 为速度；r 为位置。 

需要注意的是研究者提出 BGK 方程时，其适

用的条件是近平衡态，而返回流问题绝对不属于

此状态。因此使用 BGK 方法需要对方法的正确性

进行分析验证。Robertson 对该问题进行分析后，

认为采用 BGK 方法是可行的。Robertson 首次将

BGK 方程用于球形航天器的返回流求解，随后这

种方法进一步发展，编制了计算机程序用于计算

航天器返回流，例如 MOLESCAT、NASAN、

COMOVA 等软件。下面给出利用 BGK 方程计算

返回流的基本思路[19-20]，具体的计算步骤可以参

考文献[21]。 

对于双组元的碰撞，BGK 方程具有如下形式： 
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式中：v 为碰撞频率；M 表示平衡态 Maxwell 速度

分布。双组元的 Maxwell 速度分布可表示为 
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式中：下标 ii 表示某组分自碰撞；ij 表示组分间分

子碰撞；Vij为平均速度。 返回流求解方法 

V


 


1

，  (28) 

若认为返回流问题为处于近自由分子流条件，

则放气分子的分布函数 f1 可以表示为 解析方法 MonteCarlo 模拟 

1 1,0
ˆf f f 

  
式中：f1,0 为自由分子流解，表示的是放气分子从

污染源逸出遭遇碰撞前的分布；f1 为碰撞引起的偏

离。当只考虑由于分子间碰撞引起的返回流问题

时，返回的污染分子速度指向航天器表面，f1,0 等

于零。将式(29)代入 BGK 方程，可得 
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式中，v11，v12 分别为自散射和背景散射的碰撞频

率。 

f1可以表示成自散射 f11与背景散射 f12的叠加， 

1 11 1
ˆ ˆ ˆf f f 

。则式(30)可变换为 
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式(31)描述自散射的返回流，式(32)描述背景散射

的返回流。求解这两个方程，可以得到返回流率

（return flux） 
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式中： j 为 1 代表自散射； j 为 2 代表背景散射；

 为敏感表面的法线方向与返回流速度矢量反

方 向 的 夹 角 ； 碰 撞 频 率 v11 1 1 111.11 n V  ，

11 2 2 121.023v n V  ；f1j 为散射分子的分布函数，其

表达式为 
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其中 α1j为返回流速度矢量与平均速度矢量的夹角；

g1j为考虑散射返回分子之间的碰撞对 f1j的修正，远

小于 f1j，可忽略不计；s1j为速度比， 1
1 1

12j j
j

m
s V

kT
 。 

根据 BGK 方法的公式很容易看出返回流与分

子量 1/2 次方成正比。 

，   (31) 

。  (27)

，          (29) BGK 一次 Sciadone TPMC 
方法 碰撞 方法 

DSMC

，(30) 

。 (26) 

，       (32) 

， (33)
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 当航天器是简单的球形或者平板等形状时，可

以得出解析形式返回流表达式，但对于复杂几何构

型则需要数值求解。 

6.3.2  TPMC 方法 

TPMC 方法应用硬球碰撞模型，考虑二体弹性

碰撞，采用统计方法对大量单个放气分子的运动、

碰撞和轨迹进行模拟，以获得相应的散射分布和返

回流比率。返回流比率定义为返回放气表面的样本

分子数与总的抽样分子数的比。 

该方法假设： 

(1) 放气分子流和环境分子流服从麦克斯韦

速率分布； 

(2) 放气分子飞离表面时其方向服从余弦分布。 

TPMC 方法模拟的流程如图 6 所示，其模拟的

基本步骤[22]为： 

(1) 根据航天器轨道环境及放气表面特性设

置初始参数及边界条件。 

(2) 设置放气分子位置及速度。随机布置放气分

子的初始坐标，按照 Maxwell 分布律赋予分子速度。 

(3) 抽样分子的自由程。分子在空间运动自由程

λ1后会与其他分子发生碰撞。自由程 λ服从 Maxwell

指数分布规律，因此 λ1可通过随机抽样得出， 

 fR1ln01  
 

式中：Rf 为随机数；λ0 为平均自由程。抽样得到分

子自由程后，可计算得到粒子新的位置。 

(4) 判断粒子是否仍处于计算区域内，若否，则

结束对该粒子的跟踪，重新产生一个试验粒子并跟踪。 

(5) 判断分子是否返回放气表面，若否，计算

分子碰撞后速度，转到步骤(3)继续计算；若是，结

束对该粒子的跟踪，重新产生一个试验粒子并跟踪。 

(6) 当跟踪粒子达到需要的样本数后，计算返

回流比率并输出结果。从上述计算过程可以看出，

TPMC 方法不需要划分空间网格，仅在计算返回流

表面分布时需要划分网格，因此极大地减少了编程

的工作量。并且，TPMC 方法每个循环仅追踪单个

放气分子，可利用并行计算等技术提高计算效率。

对复杂几何形体，表面网格划分可采用成熟软件包

实现。但在步骤(5)中，需要判断粒子是否与某个

表面元相交。对复杂几何形体，需要采用计算机图

形学中的八叉树算法加快求交的计算速度。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 6  TPMC 流程图 
Fig. 6  Flowchart of TPMC 

6.4  小结 

污染传输的计算是航天器污染预估中最为复杂

的环节。需根据实际情况作出选择，并不是算法越

复杂越好。例如，对于中高轨道运行的航天器，背

景散射以及自散射都极小，仅需考虑直接流造成的

污染。而计算低轨道运行航天器外部污染时，对于

污染源与敏感表面不直接可见的情况则需采用返回

流计算，而具体选择何种计算方法的依据在于克努

森数 Kn。Kn<100 时，采用 DSMC 方法；若 Kn 远

大于 100，则可采用 TPMC 方法或工程估算方法。 

角系数计算中也常采用蒙特卡罗方法，与之比

较可以发现TPMC方法仅增加了分子自由程抽样的

步骤，很容易在 TPMC 方法的基础上构造直接流与

背景散射返回流统一算法。该算法对迅速建立污染

分析软件包、形成污染分析能力具有很大意义。 

从返回流计算方法可以发现，返回流比率的计

算与碰撞频率及平均自由程参数直接相关，因此，

准确的污染物分子特性参数是必要的。 

7  模型及方法验证 

分子污染分析模型及方法多为工程经验模型 

或高度简化的理论模型，对其进行验证极为重要。 

J. J. Scialdone提出采用AE-D卫星上的返回流

试验数据对返回流计算模型及方法进行验证[23]。该 

试验采用位于卫星本体上特殊设计的氩气喷嘴发 

，          (34)

设置初始参数 

放气分子初始位置及速度 

计算碰撞 
1) 抽样自由程 
2) 计算碰撞后速度 

计算放气分子新位置 

分子是否仍在计算区域内 

返回放气表面分子处理 

抽样分子数是否达到要求 

计算返回流比率并输出结果 

开始 

是

否 

否

是 

结束 
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射高速气流，此分子流与轨道残余气体分子碰撞产

生返回流。利用距喷嘴不远的质谱计探测返回的氩

分子。文献[24]提出利用空间环境模拟器进行返回

流计算验证。利用两只朝向相反的石英晶体微量天

平在环模器中建立真空低温环境，通过记录两只天

平在某时间段 t 内的频率比值即可得到返回流比

率。数值计算得到的返回流比率在 10-3 量级。 

文献[25]提出采用 OSR 的太阳吸收率变化对

整星污染分析模型进行验证，原因在于 OSR 一般

采用熔融石英，轨道辐照环境等因素对其性能影响

极小，因此其变化主要受分子污染影响。 

8  结束语 

本文对污染源、污染效应、污染传输的计算分

析方法进行了介绍。利用这些方法进行航天器外部

污染及内部污染的分析计算。除了模型及计算方法

的误差外，准确的输入数据也是实现精确污染分析

的必要条件。获得污染物成分及其特性参数是分子

污染分析研究的主要内容之一。 

这些特性参数包括污染物在材料中的浓度、扩

散系数、在敏感表面的吸附热和解吸热、吸收光谱

等等。要获得这些数据仍需要进一步的研究： 

(1) 建立符合ASTM E1559标准的材料放气特

性测试设备，建立材料放气特性数据库； 

(2) 建立污染物沉积及解吸特性分析设备及

试验方法，建立污染物沉积及解吸特性数据库； 

(3) 建立污染沉积光学损失原位测试系统，建

立污染物光学特性参数数据库。 

除上述内容外，分子污染分析仍然有一些重要问

题没有涉及到，如高轨道航天器的静电吸引返回流污

染，紫外辐照导致的光化学沉积，原子氧对污染物的

作用等。这些问题在不同条件下可能成为主要影响因

素，因此必须加以研究以建立分析计算方法。 
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