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摘要 

        多尺度力學包含量子力學(Quantum Mechanics)、分子動力學(Molecular Dynamics)、晶

格 波 茲 曼 力 學 (Lattice Boltzmann Dynamics) 、 計 算 流 体 力 學 (Computational Fluid 

Dynamics)、系統動態與智慧控制(System Dynamics and Intelligent Control)，其跨尺度整合

可以應用於任何工程系統模擬與設計，本文僅介紹作者近五年將其應用於各式綠能系統設

計模擬(包含關鍵主件、次系統、全系統)，並以高低溫式燃料電池、太陽電池、二極体發

光器、熱電晶片及其應用於車輛系統做為研究範例。 

關鍵字：量子力學、分子動力學、晶格波茲曼力學、計算流体力學、系統動態與智慧控

制、燃料電池、太陽電池、二極体發光器、熱電晶片 

 

一、前言 

        近年來，由於可預測之全球石化能源耗竭，與長久以來燃燒產物影響溫室效應造成全

球氣候的巨大變遷等，故無污染、高效率的綠色能源研究變成全世界當務之急，務必同時

解決能源危機與環境污染兩大難題。而台灣地處亞熱帶，豪無任何石化能源，但卻擁有極

佳之太陽能、風能、地熱能，與豐富多元的有機生物材料，故利用台灣特有地理特色，配

合現今領先之奈米科技，與傳統科技整合，將可化危機為轉機，徹底根治台灣油源短缺戰

略缺陷，並同時解決台灣及全人類共同面臨之能源與環境問題。 

傳統工學院學生(尤其機械、航空、造船、汽車領域者)之工程學術基礎訓練，因根自

工業革命以來燃燒熱能應用(內燃機、渦輪機等)為工業主流，再加上必修學分有限，故學

程只能從熱力學、應用力學、流体力學、熱傳學、系統動態、自動控制等巨觀尺度出發，

其解決傳統能源熱機等設計問題時游刃有餘，唯一旦進入二十一世紀主流之綠能機械(電

光熱能直接轉換)，則捉襟見肘，無從插入主流研究，更不知別人所云或人云亦云，此乃

缺乏自1900年發展至今之近代物理(Modern Physics)基礎學術訓練。而工程問題中，從奈

米尺度(近代物理)至巨觀尺度(傳統物理)中尚有極多之介觀尺度力學應運而生，解決工程



問題之手段則視問題之尺度範圍，利用適合之尺度模式模擬，加以分析瞭解，進而對症下

藥予以解決。如以學術基礎眼光探討之，則極需高度整合之多尺度力學理論推導，以及更

深入之統合手段，模擬設計與工程應用。因此多尺度力學應用無限寬廣，未來不可限量，

本論文因篇幅有限，故僅著墨於作者研究團隊近五年來之各式綠能研究與應用。 

 

二、基本理論 

量子力學為構成近代物理之數學理論基礎，在單電子運動行為上主要以Schrodinger 

Equation表示其波粒子特性如下: 
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其中 ),( trrψ 為主要要解的對象，亦稱電子軌道或正式名稱為波函數(wavefunction)，而其

它如h (Planck constant)、m (electron mass)皆為已知，而V (potential function)則視周邊條件

而定，其各狀況之解析解詳見各量子力學課本。但真實物質皆非單電子而為多電子，工程

應用更是以1023為單位，Schrodinger Equation已無解析解，此時只能進入計算量子力學

(Computational Quantum Mechanics)以數值方法求值，並跳過ψ 而直接求解電子雲密度 

                                                                                                                 (2) 

此即為著名之密度泛函理論(Density Functional Theory, DFT)，Kohn-Sham將所有能量皆以

電子雲密度泛函表示， 

V[ρ] = VT [ρ] + VV [ρ] + VJ [ρ] + VXC[ρ]                                                     (3) 

其中下標T, V, J為電子動能，電子-原子核位能，電子-電子排斥能等，但最困難者為交換

相關能EXC[ρ]，須要另以其它更細節模式建立。一旦原子與原子間之位能能夠得知，則曠

日費時之計算量子力學可以計算分子動力學(Molecular Dynamics)取代，後者將複雜之位

能以半經驗之幾何代數模式取代，故可大量簡化時間計算複雜分子之牛頓力學(第二定律)

運動行為，主要位能模式可分為: 

KEVVV raertotal ++= intint                                                                                                (4)                  

 elecVDWer VVV +=int                                                                                                (5)                     

.......int +++= dihedralanglebondra VVVV                                                                    (6) 

其中KE為動能；位能V之下標total, inter, intra為總能、原子間、與分子內；VDW、elec為

凡得瓦力、靜電力；bond, angle, dihedral為鍵長、鍵角、與雙面角等幾何構型所產生之位

能，此模式極適合帶電帶質量之離子傳輸現象模擬，後續再以Hamiltonian Dynamics及統

計熱力學(Statistical Thermodynamics)分析分子之平均與瞬態特性。但當由奈米尺度進入介

觀尺度控制体積內之粒子運動時，過多之原子或分子已超出目前電腦所能負載，所以我們



必須以Ludwig Boltzmann所推導之Boltzmann Equation再加上晶格化之數值技巧，配合

BGK assumption而重新推導成Lattice Boltzmann Equation (LBE)如下: 
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其中fi(x, t) 是 i方向之速度分佈函數(distribution function)，ci 為在 i方向之格點速度，ω 為

無單位之碰撞時間，最右項上標(eq)為平衡狀態，亦即Boltzmann-Maxwell分佈函數(解析

解)。當瞬間瞬時位置之分佈函數求得後，可以積分求得粒子密度ρ與粒子速度v如下所示: 
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其中上標a 為不同成份粒子，而 a
externalF 為格點空間外力，因各粒子皆為獨立粒子(discrete 

particles)而非連体(non-continuum)，故此方法適用於多成份多相流，並可以極有效率計算

極大空間流場現象。唯較有爭議者為其BGK assumption過於武斷，影響其答案可信度，此

時可在eq(7)右項輔佐以DSMC (Direct Simulation Monte Carlo)計算，或直接由分子動力學

獲得。而當系統回到巨觀，流動粒子(Kn<1且continuum)為傳統流体，則計算流体力學已

為其輸送現象正統模擬工具，其基本數學模式:質量、動量、成份、能量方程式如下 
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其中τ 是應力張量； Bf
r
 是体積力； φι 是 i 成份之密度比 ； Di 是 i 成份的擴散係數； 

m ′′′ 是質量增加率； cv 是等体積比熱；T 是溫度；k 是熱傳導率 ；μ 是流体黏滯係數；C 

是剪力率；qB 是單位体積熱產生率；而其中擴散係數、黏滯係數、及熱傳導係數皆可由

分子動力學(或量子力學)求得。 

 

三、綠能應用 

3.1 高低溫燃料電池系統設計 

燃料電池為一極佳之多尺度系統設計範例，其關鍵主件尺度範圍正好由微觀奈米至

巨觀厘米，傳輸現象包含電子、離子、至傳統流体分子之運動行為及其衍生特性，圖1展



示一白金原子團表面O2分子與H3O+離子之氧還原作用，其觸媒反應主要受電荷分佈影

響，故可以奈米碳管增加其接觸面積與電子雲分佈。此觸媒反應過程全程在奈米尺度進

行，故只能以計算量子力學模擬[1-2]。計算量子力學另外可以計算高分子聚合物各原子間

電荷分佈，圖2顯示低溫燃料電池最常使用的Nafion質子交換膜計算量子力學模擬結果，

各原子間電荷分佈與最穩定分子結構[3-4]。此分子結構可提供後續分子動力學模擬，如圖

3所示H3O+離子與CH3OH在Nafion與SPEEKK兩種薄膜內之離子擴散現象，後者分子設計

可強力阻止甲醇穿透(methanol crossover)，唯稍微降低H3O+離子擴散率，在商用市場上可

取代Nafion於直接甲醇燃料電池應用上[5]。 

 
圖1: 計算量子力學模擬一白金原子團表面O2分子與H3O+離子之氧還原作用，並以奈米碳管增加其接觸

面積與電子雲分佈，此觸媒反應過程全程在奈米尺度進行[1-2] 

 
圖2:計算量子力學模擬低溫燃料電池最常使用的Nafion質子交換膜(高分子聚合物)各原子間電荷分佈與

最穩定分子結構[3-4] 

 
圖3:H3O+子與CH3OH在Nafion與SPEEKK兩種薄膜內之離子擴散現象，後者可強力阻止甲醇穿透，唯稍

微降低離子擴散率，市場上可取代Nafion於直接甲醇燃料電池應用上[5] 
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圖4顯示高溫燃料電池(SOFC)固態電解質之分子構造，其作用原理與低溫式完全不

同，主要利用製造氧空缺來促進氧負離子在固態電解質內之傳播，故除了ZrO2+Y2O3外尚

有更適合中低溫式的CeO2+Sm2O3或+Gd2O3 等[6]。當模擬範圍到達介觀尺度之微流道模擬

時，LBE可適當發揮其作用，圖5顯示直接甲醇燃料電池在陽極微流道其CO2氣泡與甲醇

液体之二相流，不僅可以預測其皆接觸角(contact angle)變化，並可大量節省計算時間，設

計其排除氣泡(bubble removal)流道，同時其計算精度與右圖由VOF(Volume of Fluid) 二相

流模式大量計算所得大致相同[7-10]。至於單室或多室燃料電池堆及其周邊進排氣系統設

計，則屬計算流力(CFD)範疇，圖6顯示一高溫燃料電池其整體系統壓力分佈，與各單室

之氫氣濃度與電流密度分佈[11-12]。由於溫度是此類高溫燃料電池最重要參數，故如何設

計及控制其加溫時程又不致於陶瓷熱裂，為加速其冷啟動最重要手段，圖7顯示以

Matlab/Simulink模擬SOFC啟動系統動態，可由良好之控制策略，快速由冷啟動達到穩定

操作狀態[13-14]。而應用於燃料電池車輛系統則可以同樣系統動態方法求得頻率反應，由

圖8之 Bode Diagram可設計最佳控制策略[15-16]。 

 

圖4:高溫燃料電池(SOFC)固態電解質之分子構造，主要利用製造氧空缺來促進氧負離子在固態電

解質內之傳播，除了ZrO2+Y2O3外尚有更適合中低溫式的CeO2+Sm2O3或+Gd2O3 等[6] 

 
圖5: LBE模擬直接甲醇燃料電池在陽極微流道CO2氣泡與甲醇液体之二相流，不僅可以預測其皆接觸角

(contact angle)變化，並可大量節省計算時間，同時其計算精度與右圖由VOF(Volume of Fluid) 二相流模

式大量計算所得大致相同[7-10] 



 
圖6: CFD模擬SOFC高溫燃料電池其整體系統壓力分佈，與各單室之氫氣濃度與電流密度分佈圖[11-12] 

 

  
圖7: 以Matlab/Simulink模擬SOFC啟動系統動態，並可由良好之控制策略，快速由冷啟動達到穩定操作

狀態，且不會導致陶瓷熱裂[13-14] 

 
圖8: 系統動態模擬燃料電池車輛系統，求得頻率反應之 Bode Diagram可設計最佳控制策略[15-16] 

 

3.2 半導体量子點與葉綠素太陽電池設計 

各式太陽電池設計主要牽涉計算量子力學、分子動力學、與計算質傳學，圖9顯示

(CdS)n=1~22半導体量子點分子結構，由計算量子力學可以求得電子雲能量狀態密度(Density 

of State, DOS)，並估計其能階，由量子侷限效應得知，量子點愈小，其對應能階愈大，故

可以不同尺寸之量子點吸收不同頻譜之太陽光[17]。但因各式量子點製作牽涉半導体製程

與設備，故成本較高，減低成本的最佳方法為從植物中萃取葉綠素，圖10顯示計算量子力

學模擬其分子結構，可預測其照光後(HOMO LUMO)之電子雲分佈情形，而用以設計電

極材料與位置[17]。圖11顯示以不同染料配合TiO2奈米管電極陣列設計，經分子動力學與

質傳學計算，可預測其光電化學性能 (I-V圖)，其中Ru-染料表現最佳，葉綠素次之，量子

點最差[18-19]。 



  
圖9: 計算量子力學模擬(CdS)n=1~22量子點分子結構、電子雲能量狀態密度(Density of State, DOS)，並估

計其能階，由量子侷限效應得知，量子點愈小，其對應能階愈大，故可以不同尺寸之量子點吸收不同

頻譜之太陽光[17] 

 
圖10: 計算量子力學模擬葉綠素分子結構，可預測其照光後(HOMO LUMO)之電子雲分佈情形，而用

以設計電極材料與位置[17] 

  
圖11: 以不同染料配合TiO2奈米管電極陣列設計，經分子動力學與質傳計算可預測其光電化學性能(I-V

圖)，Ru-染料表現最佳，葉綠素次之，量子點最差[18-19] 



3.3 半導体與有機發光二極体設計 

半導体發光二極体(LED)亦可以量子點大小控制其發光頻率(或波長)，圖12顯示以計

算量子力學得知(GaN)n=1~32之能階與發光範圍，同樣受量子侷限效應影響，量子點愈小偏

紫光，量子點愈大偏紅光，故可以尺寸效應控制發光顏色[20]。圖13顯示以計算量子力學

求得有機高分子發光二極体T1~T20 (OLED)之電光性質，包含預測其電子軌道與吸光發光

頻譜及強度[21]。 

 
圖12: 以計算量子力學得知(GaN)n=1~32半導体發光二極体(LED) 之能階與發光範圍，同樣受量子侷限效

應影響，量子點愈小偏紫光，量子點愈大偏紅光，故可以尺寸效應控制發光顏色[20] 

 

  
圖13: 以計算量子力學求得有機高分子發光二極体T1~T20 (OLED)之電光性質，包含預測其電子軌道與

吸光發光頻譜及強度[21] 

 

3.4 熱電晶片材料設計 

熱電晶片材料設計除考慮電子傳導率、電子熱導率外，尚須計算聲子熱導率，此需

由進階固態物理，以平面波及周期邊界模擬實体之熱電性能，圖14 顯示矽塊材在鑽石結

構與beta-phase結構之下其聲子群速度，由其斜率可知聲子熱導率在鑽石結構高於beta-

phase結構，加上電子傳導率、電子熱導率兩者相差不大，故可以預測beta-phase結構將有

較高之熱電優值(Figure of Merit, ZT)[22]。 



(a)  

(b)  
圖14: 固態物理模擬矽塊材在(a)鑽石結構與(b)beta-phase結構之下聲子群速度，由其斜率可知聲子熱導

率在鑽石結構高於beta-phase結構，加上電子傳導率、電子熱導率兩者相差不大，故可以預測beta-phase

結構將有較高之熱電優值(Figure of Merit, ZT)[22] 

 

四、結論 

多尺度力學包含計算量子力學、分子動力學、晶格波茲曼力學、計算流体力學(加質

傳學與電化學)、系統動態與智慧控制，其跨尺度整合可以應用於任何工程系統模擬與設

計(見圖15: 本研究團隊跨尺度跨領域研究重要基礎學術與各式綠能應用)，而其尺度範圍

從10-15至100 公尺，時間範圍從10-15至100 秒，綠能應用涵蓋全部綠能動力機械能量密度與

功率密度範圍，未來各種基礎學術的加深加強(如涵蓋相對論之量子力學)，將可更擴展研

究領域至任何最新工程系統(包含生醫領域與量子工程)。 

 

  
圖15: 本研究團隊跨尺度跨領域研究重要基礎學術與各式綠能應用 
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