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摘要       燃烧数值模拟有助于认识诸如点火、火焰传播、火焰不稳定、熄火、湍流与火焰相互作用等基础燃

烧过程、揭示其中的燃烧机理,是开发新型替代燃料和高性能燃烧器的重要研究手段. 然而,燃烧过程涉及的

广泛时空尺度和复杂物理化学过程给其数值模拟带来了巨大挑战. 为了实现燃烧过程的高效精确数值模拟,必
须解决复杂化学反应机理导致刚性问题和数值求解方程过多的问题. 本文介绍了复杂化学反应机理处理方法

的研究进展、化学反应机理简化方法和自适应化学反应机理(针对复杂化学反应机理导致数值求解方程过多

的问题）、几种常用的高效积分算法和降维/重构方法(针对复杂化学反应机理导致常微分方程组刚性问题).
为了有效地模拟多尺度燃烧过程,接下来需要进一步发展和综合应用自适应网格技术、高效积分算法与自适

应时间步长技术、化学反应机理简化与自适应化学反应机理技术、以及自适应物理/化学模型技术.
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1   引言

燃烧是人类利用能源的最主要方式: 在世界总体

能源结构中,燃烧矿物燃料提供的能量占总能量的百

分之八十左右. 同时, 几乎所有对人类健康和环境有

害的大气污染物也都来自燃烧. 随着世界能源消耗量

的日益增加以及污染排放要求的逐步提高,新型替代

燃料(煤基燃料、乙醇、丁醇、生物柴油等)与高性能

燃烧器(均质压燃内燃机、低温/高温燃烧器、高效率

低排放燃气轮机等)的开发和应用受到了世界各国的

高度关注.
实践表明: 能否成功地开发和应用新型替代燃料

以及新一代高性能燃烧器,在很大程度上取决于对诸

如点火、火焰传播、熄火等基础燃烧过程的深入研

究,取决于对不同燃料以及不同燃烧器中所涉及的流

动与化学反应耦合机制的充分认识[1]. 基于燃料详细

化学反应机理的数值模拟有助于认识基础燃烧过程、

揭示其中的物理化学机制,因而被认为是开发新型替

中国科学: 物理学 力学 天文学 2017年  第47卷  第7期: 070006

SCIENTIA SINICA Physica, Mechanica & Astronomica physcn.scichina.com

评 述 多尺度复杂系统物理建模与模拟专辑

Downloaded to IP: 162.105.227.205 On: 2017-03-28 15:31:16 http://engine.scichina.com/doi/10.1360/SSPMA2016-00385

https://doi.org/10.1360/SSPMA2016-00385
http://physcn.scichina.com
http://crossmark.crossref.org/dialog/?doi=10.1360/SSPMA2016-00385&domain=pdf&date_stamp=2016-11-25


苟小龙等 .  中国科学: 物理学 力学 天文学    2017年   第47卷   第7期

070006-2

代燃料和高性能燃烧器的重要研究手段[1,2]. 美国能

源部在《21世纪燃烧基础研究的战略报告》中指出:
当前燃烧基础研究的目标是建立准确、具有可预测

性、多尺度燃烧模拟技术以实现对新型替代燃料和

高性能燃烧器的优化设计与应用[3].
由于燃烧问题涉及广泛的时空尺度、复杂的化学

反应机理以及多种物理/化学过程,对燃烧过程的高效

精确数值模拟一直是燃烧研究的一大难题[1–3]. 图1列
出了燃烧过程所涉及的空间尺度分布[4]. 类似于传统

计算流体力学, 仅考虑燃烧过程中的宏观运动(基于

连续性假设)的数值模拟, 所涉及的空间尺度范围为

10–6–1 m. 若需考虑诸如炭黑生成过程、原子分子间

的碰撞与反应等微观现象,数值模拟的空间分辨率则

需达到纳米尺度, 这远远超出了当前的计算能力. 因
此,目前进行的燃烧数值模拟大多仍集中在基于微米

尺度分析反应流的宏观运动. 为了高效精确地模拟

涉及如此广泛空间尺度(10–6–1 m)的燃烧过程,一种有

效的处理方法是对具有不同特征尺度的物理/化学过

程采用不同的计算网格,可以基于计算流体力学中已

发展成熟的自适应网格技术来实现. 这方面的代表

性工作有美国劳伦斯-伯克利国家实验室Day等人[5]对

预混氢气/氧气火焰的数值模拟、加拿大多伦多大学

Groth教授课题组[6]对扩散火焰的模拟、美国耶鲁大

学Smooke教授课题组[7]对层流本生灯火焰及碳烟生

成的模拟等.
以往对燃烧现象的数值模拟往往只考虑单步或

者几步化学反应,这导致该类数值模拟只能给出定性

预测. 目前, 燃烧研究的发展趋势是从定性预测转变

到定量预测[1–3,8]. 为了实现定量预测, 燃烧数值模拟

中必须包含详细化学反应机理[8]. 然而,详细化学反应

机理的引入会给燃烧数值模拟带来巨大的困难. 一方

面,由于不同组分具有不同的特征时间,且同一组分在

不同燃烧过程其特征时间的变化也较大, 为此, 详细

化学反应机理会导致燃烧模拟涉及广泛的时间尺度.
图2表明: 对于氢气(H2)和甲烷(CH4),其组分涉及的特

征时间范围为10–9–10–5 s;而二甲醚(CH3OCH3)和正庚

烷(nC7H16)则为10–13–10–5 s. 一般而言, 燃料分子结构

越复杂,其详细化学反应机理中所含组分的特征时间

范围越广,对应微分方程数值求解的刚性问题也越严

重,从而导致计算量的急剧增加. 另外,由图3可见,各
组分的特征时间在燃烧过程中并非保持不变,系统的

图 1    (网络版彩图)燃烧过程中涉及的空间尺度[4]

Figure 1          (Color online) Different spatial scales involved in combustion
process [4].

图 2    (网络版彩图)不同燃料所含组分的特征时间分布
Figure 2          (Color online) Distribution of characteristic time scale of
species involved in different fuels.

图 3    (网络版彩图)正葵烷/空气混合物均质点火过程中的

温度和部分组分特征时间的演变情况
Figure 3          (Color online) Change of temperature and characteristic time
of selected species during homogeneous ignition of stoichiometric n-de-
cane/air mixture.
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刚性程度是随时间变化的.
另一方面, 随着燃料所含碳原子数目的增加, 其

详细化学反应机理中所含的组分数目与基元化学反

应数目呈指数增长[8],这直接导致计算量的急剧增加.
从图4可以看出, 在内燃机燃烧过程模拟中常涉及的

正庚烷(n-heptane)、异辛烷(iso-octane)等碳氢燃料,其
详细化学反应机理所含的组分数目在1000左右,因此

须同时求解近千个组分质量守恒方程,这给燃烧数值

模拟带来了巨大的挑战. 在对甲烷和丙烷燃料预混火

焰传播过程的直接数值模拟中,耗费在求解详细化学

反应机理(~50个组分)上的CPU时间占了总体的95%
左右[9],对于大分子碳氢燃料,其占比将会更大. 因此,
如何有效地处理好广泛时间尺度与复杂化学反应机

理是实现燃烧高效精确数值模拟的关键所在.
除了广泛的时空尺度和复杂的化学反应外,燃烧

过程还涉及诸如相变、热辐射、声波与火焰耦合、

非平衡等离子体等多种物理/化学过程,这是燃烧数值

模拟的另一个挑战. 多种物理/化学过程及其耦合作用

导致燃烧数值模拟的物理模型和计算方法更加复杂.
例如,燃烧过程中的辐射换热通常决定了熄火与着火

等临界燃烧现象的发生,如何高效精确地模拟不同气

体在不同工况下的辐射热损失和辐射热再吸收是燃

烧模拟的一大难点[10];燃气轮机液态燃料经过燃料喷

口后被雾化,如何准确模拟燃料液滴的运动、蒸发以

图 4    (网络版彩图)不同燃料化学反应机理的组分与反应

数目[8]

Figure 4          (Color online) The number of species and reactions contained
in the chemical mechanisms of different fuels [8].

及燃烧是燃料模拟的另一个难点[3].
综上所述, 燃烧是一个多尺度问题, 它涉及广泛

的时空尺度、复杂的化学反应机理以及多种物理/化
学过程. 为了实现燃烧过程的高效精确数值模拟, 必
须解决4个关键问题: (1)如何有效地分辨燃烧过程中

所涉及的广泛空间尺度? (2) 如何解决广泛特征时间

分布带来的刚性问题? (3) 如何解决复杂化学反应机

理导致数值求解方程过多的问题? (4) 如何有效地模

拟燃烧问题中涉及的多种物理/化学过程? 虽然国内

外学者在这几个方面已有一定的研究,然而以往的研

究大多仅集中在某一个或两个方面,目前尚无能同时

解决好上述各关键问题的整体方案和以其为基础的

高效精确的燃烧数值模拟平台. 当前, 燃烧数值模拟

仍然极大程度地受到计算能力的限制. 本文将介绍燃

烧数值模拟中的复杂化学反应机理处理方法的研究

进展,对应于上述4个关键问题中的第(2)和(3)个.

2   化学反应机理简化与自适应

为了解决复杂化学反应机理导致数值求解方程

过多的问题,常用的方法主要分为两类: (1)化学反应

机理简化, 即在燃烧模拟之前进行机理简化, 然后在

模拟过程中直接采用简化机理, 从而减少计算量; (2)
自适应化学反应机理,即在数值模拟中对不同时空区

域以及不同燃烧现象采用不同的简化机理.

2.1   化学反应机理简化

对详细化学反应机理进行简化,通过减少组分数

和反应数可以直接减小微分方程组的规模和计算量.
尽管分子结构较大的燃料在燃烧时所包含的组分数

和反应数非常巨大,但是由于其中部分组分和反应在

整个燃烧过程中对所关注的现象影响较小,在一定的

误差允许范围内可以忽略这些组分和反应. 在详细反

应机理的基础上进行适当简化,在满足计算精度要求

的前提下能有效地提高燃烧模拟计算的效率,目前已

有多种用来简化化学反应机理的方法[11,12]. 下面介绍

几种应用较广的机理简化方法.
较早被应用于化学反应机理简化的是敏感性分

析法(Sensitivity Analysis, SA)[13–19]. 该方法计算所选目

标参数(如着火延迟时间、关键组分浓度等)对某个组

分或者基元反应的敏感度,通过敏感度的绝对值来量
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化该组分或者基元反应对计算结果的影响程度,在此

基础上根据设定阈值去除影响较小的组分或基元反

应[20], 从而获得简化机理. 敏感性分析过程中涉及雅

可比矩阵的数值运算,因此对于组分数目较高的化学

反应,敏感性分析法具有计算量大的缺点. 另外,对于

随时间和空间变化的局部变量(如关键组分浓度), 为
了保证结果的精度,常常需要在众多时间点和空间位

置进行敏感性分析, 也大大增加了计算的工作量. 目
前,敏感性分析法常用于对已通过其他方法简化后的

化学反应机理进行进一步简化[21].
与敏感性分析法类似,关键成分分析法(Principal

Component Analysis, PAC)[18,22–26],通过浓度敏感性系数

矩阵分析来获得各个基元反应之间的关联性,确定关

键组分,并在此基础上删除次要反应和组分,从而使详

细化学反应机理得到大幅简化. Esposito和Chelliah[27]

最近发展了基于局部敏感系数的关键成分分析法. 从
关键成分分析法衍生出的方法有基于速率敏感性矩阵

的关键成分分析法[28]、功能性关键成分分析法[29]等.
类似于敏感性分析法,关键成分分析法及其衍生方法

也涉及雅可比矩阵的求解,同样具有计算量大的缺点.
目前广为应用的化学反应机理简化方法是直接

关系图法(Direct Relationship Graph, DRG)[8,30–33]及其衍

生方法, 包括敏感性分析与直接关系图结合法(DRG
Aided Sensitivity Analysis, DRGASA)[34]、考虑误差传

播的直接关系图法(DRG Error Propagating, RGEP)[35]、
反应路径分析法(Path Flux Analysis, PFA)[36]等. 直接关

系图法[30–33]由Lu和Law[30]首先提出. 与敏感性分析法

和关键成分分析法相比,直接关系图法不需要涉及雅

可比矩阵的数值运算,具有计算量小、能够实现迅速

化学反应机理简化的优势. 因此, 直接关系图法及其

衍生方法除了被大量用于机理的离线简化,也被应用

于反应流模拟过程中的机理在线简化[37].
在直接关系图法中,组分A和B之间的关联特性通

过以下关联系数的大小给出[30]:

r ,AB
DRG i I A i i B

i

i I A i i

1, ,

1, ,

= =

=

(1)

其中, νA,i为组分A在第i个基元反应中的化学计量数;
I为基元反应的数目; ωi为第i个基元反应的净反应速

率;若第i个反应包含组分B则 B
i =1,否则 B

i =0. 关联系

数rAB
DRG表征了组分B对A关联的强弱程度. 在进行机理

简化时, 直接关系图法首先选定几个核心组分(如燃

料、氧气、一氧化碳、二氧化碳等),然后根据其他所

有组分与核心组分的关联度筛选出与其紧密关联的

组分,接下来基于这些紧密关联组分再进行逐层筛选,
进而得到关联组分集,最后删除未入选的组分及其所

在的基元反应获得简化机理[30].
但是,直接关系图法也存在一些缺点[38]: (1)机理

简化过程中,预先设定的阈值与简化机理的精度不存

在单调变化的对应关系,阈值的选取往往需要基于使

用者的经验,无明确统一的选取规则; (2)直接关系图

法只保留所有与预选组分强耦合的组分,并没有单独

评估各个组分对模拟结果精度的影响,从而导致简化

机理中可能会存在冗余组分; (3) 直接关系图法无法

描述第三体与组分之间的非化学联系(如气相反应中,
由于组分总摩尔数变化导致的定压条件下的膨胀)对
机理简化的影响. 另外, 直接关系图法只考虑了组分

之间通过单步反应的直接联系,而没有考虑组分之间

由于多步连续反应而形成的间接关联性;同时关联度

分析过程中采用净反应速率,并未区分组分生成与消

耗反应.
针对直接关系图法的缺陷, Sun等人[36]提出了反

应路径分析法(Path Flux Analysis, PFA).反应路径分析

法并不是利用净生成率,而是分别基于生成率和消耗

率定义两个组分之间的关联性. 同时, 反应路径分析

法还可以进一步定义二代关系率(即组分之间由于两

步连续反应导致的关联度),用各代关系率的总和表征

两种物质之间的关联程度. 反应路径分析法所利用的

关联系数的定义与直接关系图法有较大差别, 物质A
的生成率和消耗率按照如下公式计算[36]:

P

C

max( , 0),

max( , 0),
i I

i I

1,

1,

A A i i

A A i i

,

,

=

=
(2)

而物质A与B相关的反应流按照以下公式计算[36]:

P

C

max( , 0),

max( , 0),
i I

i I

1,

1,

AB A i i B
i

AB A i i B
i

,

,

=

=
(3)

这里的PAB和CAB分别代表物质A与B有关的生成率和

消耗率.
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为了得到更可靠的反应流信息,引入新定义的包

含了一代和二代反应的关联系数, 同时, 这种定义还

可以应用于考虑更高代的反应,但是其计算量与考虑

的代数成指数关系. 物质A的生成率和消耗率与物质

B的一代关联系数如下式定义[36]:

r
P
P C

r
C
P C

max( , ) ,

max( , ) .

AB

AB

pro_1st

con_1st

AB

A A

AB

A A

=

=
(4)

利用一代反应的生成率和消耗率,考虑通过中间

体的二代反应A-M-B,衡量物质A与B的二代关联系数

的定义如下[36]:

r r r

r r r

( ),

( ),
M A B

M A B

,

,

AB AM M B

AB AM M B

pro_2nd pro_1st pro_1st

con_2nd con_1st con_1st
i

i i

i
i i

=

=
(5)

对不同代的关联系数可以定义不同的阈值,但是为简

单起见,常将其代数和与一个整体阈值对比进行机理

简化[36]

r r r r r .AB AB AB AB AB
pro_1st con_1st pro_2nd con_2nd= + + + (6)

与直接关系图法相比,反应路径分析法的优点是

将组分的消耗反应与生成反应的通量分别计算,同时

还能考虑组分之间由于两步连续反应导致的间接关

联度,因此能够在相同简化程度下得到更优的简化机

理[36]. 但反应路径分析法比直接关系图法的计算量更

大. 另外,在反应路径分析法中,组分B对A的生成速率

和消耗速率的一代关系系数(通量份额)定义如(4)式所

示. 在计算组分B对A的生成和消耗的一代关系系数

时,分母取组分A的生成速率与消耗速率中的较大值.
对于反应路径分析方法,当分子取PAB而分母取CA,或
分子取CAB而分母取PA时,物理意义不够清晰,也难以

完整地反映路径通量之间的相对大小. 同时, 采用生

成速率与消耗速率的较大值作为分母计算生成关系

系数与消耗关系系数,并没有彻底将生成与消耗路径

分开考虑.
针对这些不足,苟小龙课题组[39]提出了改进型多

代路径通量分析法(Improved Path Flux Analysis with
Multi Generations, IMPFA).在IMPFA方法中,分别应用

组分A的生成速率与消耗速率,重新定义了组分B对A
的生成关系系数与消耗关系系数,分别如(7)式所示

r
P
P

r
C
C

,

.

AB

AB

(I)
pro-1st

(I)
con-1st

AB

A

AB

A

=

=
(7)

在(7)式中,分别用生成速率PA与消耗速率CA替代

了(4)式中的PA与CA的较大值. 由此定义,可以将组分A
的生成路径与消耗路径通量计算彻底分开. 在IMPFA
方法中,分别应用组分的生成速率与消耗速率定义生

成关系系数与消耗关系系数,成功地避免了由于在计

算组分间关系系数时,预选组分的生成速率与消耗速

率的绝对值差距过大而导致组分不合理地被去除.
图5给出了运用二代PFA方法PFA2、三代PFA方

法PFA3、改进型二代PFA方法IMPFA2、改进型三代

PFA方法IMPFA3方法得到的正癸烷简化机理与详细

机理的温度、组分浓度随时间的变化曲线比较. 初始

燃烧工况为: 温度T=1400 K,压力P=1.0 atm,正癸烷/空
气混合物的化学当量比为1.0. 由图5可以看出,包含63
个基元组分的IMPFA2-63, IMPFA3-63简化机理的温度

曲线、中间组分浓度变化曲线相对于包含78个基元

组分的PFA2-78机理、包含64个基元组分的PFA3-64
机理对应的曲线更加靠近详细机理的燃烧模拟曲线,
IMPFA2-63, IMPFA3-63简化机理模拟的燃烧绝热火焰

图 5    (网络版彩图)详细机理与不同简化机理预测的H, O2

与OH摩尔分数随时间的变化情况[39]

Figure 5          (Color online) Change of molar factions of species H, O2 and
OH with time predicted detailed and different reduced mechanisms [39].
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温度也更为精确. 因此, 即使在包含组分数目相对较

少的情况下, IMPFA方法所得的简化机理的中间组分

的模拟结果, 其精度也高于PFA2与PFA3所得的简化

机理.
最近 , Gao等人 [40]发展了全局反应路径选取法

(Global Pathway Selection, GPS). GPS算法包含以下4
个步骤[40]. 首先构建采用未化简的化学机理模拟着火/
燃烧过程,在此基础上对各种考虑的元素(通常为碳、

氢、氧三种元素)构建元素流量图,流量图中结点表示

各反应物质,两结点连线的权重表示元素在这两结点

之间的流量. 接下来对元素流量图进行分析, 根据流

量大小确定出在元素流通中扮演枢纽角色的物质. 第
三步则是对每一幅流量图中的枢纽物质,都寻找至少

一条最优全局反应路径. 全局反应路径定义为, 从初

始反应物, 途径该枢纽物质, 再到达最终生成物的一

条反应路径. 对碳元素,一般定义初始反应物为燃料,
最终生成物为CO2. 对氢元素,一般定义初始反应物为

燃料,最终生成物为H2O.通过在元素流量图中搜寻最

短路径得到的最优全局反应路径. 搜寻最短路径时,
以流量越大作为路径越短. 最后一步是简化机理的生

成, 删去那些对全局反应路径不重要的物质, 最后所

得的即为简化机理. Gao等人[40]对GPS方法开展了一

系列测试,包括了零维均质着火及着火延迟时间、均

匀搅拌反应器温度曲线、层流火焰速度等,涉及的燃

料包括甲烷、正庚烷、异辛烷、正十二烷. 相比于现

有PFA等算法, GPS算法能在不增加计算量前提下,有
效地降低简化机理的误差[40]. 该算法软件可通过网络

(http://sun.gatech.edu/download.htm)下载使用.
除了上述几种化学反应机理简化方法外 , 其他

还包括最小模拟误差法[38]、遗传算法[41,42]、熵生成

法[43]、元素流量法[44–46]、需求分析法[47]、通量投影

树法[48]、解耦法[49]等反应机理简化方法,在此不再介

绍. 另外, 值得注意的是, 简化机理其实包括Skeletal
Mechanism和Reduced Mechanism两种[8]. 通过上述简

化方法获得的都是Skeletal Mechanism,在此基础上可

以进一步通过准静态假设(Quasi-Steady State Assump-
tion, QSSA)[50]、部分平衡假设(Partial Equilibrium As-
sumption, PEA)[51]、组分集总(Species Lumping)[52]、计

算奇异摄动方法(Computational Singular Perturbation,
CSP)[53,54]、固有低维流形技术(Intrinsic Low-Dimen-
sional Manifolds, ILDM)[55]等方法获得Reduced Mecha-

nism[8].

2.2   自适应化学反应机理

简化机理通常在燃烧模拟之前完成,一般要求能

够适用于广泛的温度、压力和当量比等范围,并能够

模拟着火、火焰传播、化学平衡等多种过程,因此机

理被简化的程度有限. 为了进一步提高计算效率, 可
以采用自适应化学反应机理,即在数值模拟中对不同

时空区域以及不同燃烧现象采用不同的化学反应机

理,从而在确保计算精度的条件下进一步提高计算效

率. 图6给出了球形传播火焰[56–58]在某时刻的温度和

放热率分布, 对于垂直虚线右侧的未燃预混气体, 在
数值模拟时可以不需要考虑化学反应;对于垂直虚线

中间的火焰区, 化学反应剧烈, 一般需要较复杂的化

学反应机理; 而对于垂直虚线左侧的燃烧产物区, 则
可以采用相对较简单的化学反应机理. 因此, 在不同

的计算区域可以采用不同的化学反应机理,即自适应

化学反应机理. 虽然图6只显示了可以在三个区域使

用三种简化机理, 但在实际数值模拟中, 在不同的网

格点和不同的时间步均可以采用不同的简化机理.
Green课题组[59,60]首先采用自适应化学反应机理

来模拟复杂燃烧过程. 他们在数值模拟中对不同区域

采用4种不同的简化机理, 能够将计算速度提高两到

三倍. 其后续相关研究[61–63]则发展了适用于自适应化

学反应机理的机理简化方法和自适应方法. 由于化学

图 6    (网络版彩图)球形传播火焰在某时刻的温度和放热

率分布,三个不同的区域可以使用不同的简化机理
Figure 6          (Color online) Temperature and heat release rate distribution
during spherical flame propagation, different reduced mechanisms can be
used for three different zones.
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反应机理简化需要耗费较多的计算资源,在模拟过程

中不宜进行过多复杂的简化计算.
Liang等人[64,65]基于考虑误差传播的直接关系图

法DRGEP[35]实现了实时(On-The-Fly)化学反应机理简

化和动态自适应, 从而极大程度地提高了计算效率.
在基于578个组分的详细化学反应机理的零维均质压

燃数值模拟中, Liang等人[64,65]采用动态自适应化学反

应机理将计算速率提高了30倍左右. 在采用DRGEP进
行实时简化时,他们设定了一个凭经验选定的固定阈

值, 为了保证整个燃烧过程的计算精度, 常常只能比

较保守地选择一个较小的阈值. 然而在自适应化学反

应机理的数值模拟中,阈值对组分数目和模拟结果的

影响都很大,在整个燃烧过程中采用一个固定阈值的

方法难以得到保证精度条件下的最简化机理.
Gou等人[66]提出了直接控制误差的动态自适应机

理方法(Dynamic Adaptive Chemistry Scheme with Error
Control, EC-DAC). 该方法采用反应路径分析法[36]对

化学反应机理进行实时(On-The-Fly)简化. 为了实现

误差控制, 首先在保证计算精度条件下, 需要计算不

同工况下最大控制阈值随过程参数(如O2质量百分数)
的变化关系, 并建立对应的阈值表. 在动态自适应机

理数值模拟中,根据误差要求从阈值表中插值选取合

适的阈值,然后基于选取的阈值进行化学反应机理简

化和自适应[66]. 该方法有效地解决了机理动态简化的

阈值设定问题,使得机理简化更加彻底、使用更为方

便. EC-DAC方法被应用于模拟不同燃料的燃烧过程,
研究结果表明: 使用EC-DAC方法所得到的计算结果

具有极高的精度,而模拟用时则大大减少[66]. 图7所示

为化学当量比为1、初始压力为1个大气压、初始温

度为1200 K时正庚烷/空气零维均质着火过程中活跃

组分数目和阈值随时间的变化情况. 可以看出, 活跃

组分数目在整个燃烧过程中是动态变化的,可见通过

直接误差控制的动态自适应机理方法可以在燃烧过

程得到不同的简化机理, 从而能够提高计算效率. 另
外,图7还表明,阈值在计算过程中也是变化的. 因此,
对于给定误差要求时,采用一个固定的控制阈值来获

得简化机理是不合理的.
Sun等人[67]将自适应化学反应机理与网格映射

相结合提出了CO-DAC  (Correlated  Dynamic  Adaptive
Chemistry)方法. 该方法将具有相近状态的不同空间

位置和时间节点网格点进行归类后统一处理,从而有

图 7    (网络版彩图)正庚烷/空气零维均质着火过程中活跃

组分数目和阈值随着时间的变化情况[66]

Figure 7          (Color online) Change of active species number and thresh-
old with time during the homogeneous ignition of stoichiometric n-hep-
tane/air mixture [66].

效地降低了化学反应机理简化所需要的计算时间 .
类似地, 网格聚集法(Cell Agglomeration)与多区域法

(Multizone)[68–74]也被用来加速模拟内燃机中的燃烧过

程. Ren等人[75]将动态自适应化学反应机理方法和输

运与化学反应项分离运算结合用于模拟反应流的燃烧

过程,并将基于直接关系图法的动态自适应化学反应

机理方法应用于湍流火焰模拟之中[76,77]. 自适应化学

反应机理已被成功地应用于内燃机燃烧模拟中[78–81].
最近, Yang等人[82]为湍流燃烧的数值模拟(包括直

接数值模拟和大涡模拟)发展了一套采用动态自适应

化学动力学方法、自相关输运性质估值方法和点隐

式常微分方程求解器的高效数值计算平台. 该平台已

经在经典预混和非预混火焰上进行过测试,分别使用

了真实航空燃料和合成气的化学反应机理. 测试验证

项目非常广泛,涵盖二维等高线、流向的空间平均火

焰结构、概率密度函数, 以及误差的量化. 测试结果

表明该平台可以显著加速化学动力学的计算和输运

性质的估值,并同时保持了高精度和很好的并行扩展

性. 如图8所示, 相比于传统的数值模拟, 新平台的总

计算时间不到原来的1/20, 其中化学反应动力学被加

速了50倍以上. 这使得使用详细化学反应机理的湍流

燃烧的高效三维数值模拟成为可能. 点隐式常微分方

程求解器是一种半隐式刚性常微分方程求解器,它同

时具备接近纯隐式求解器的精度和接近纯显式求解

器的速度. 详细的数值诊断表明, 点隐式常微分方程

求解器在求解化学反应动力学方程组时比纯隐式求

解器快了17–40倍.
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动态自适应化学动力学方法利用通量分析法动

态地将每个空间网格点和时间步的详细化学反应机

理降维成很小的尺寸,并同时极大地降低了高度非线

性化学反应动力学机理的刚性. 模拟结果如图9所示,
在预混火焰未燃烧区域的化学反应动力学机理可以

被简化成0个反应, 该动态自适应化学动力学方法提

供了局部最优的简化化学反应动力学机理. 通过引入

热化学时空相关性的概念,每个热化学区域只需要进

行一次通量分析法的机理简化,从而将动态自适应化

学动力学方法本身的计算时间成本降低到了可以忽

略的程度. 通过以上技术和优化, 动态自适应化学动

力学方法将化学反应源项的计算进一步加速了3–5倍.

图 8    (网络版彩图)不同方法CPU时间分布
Figure 8          (Color online) CPU time for different methods.

图 9    (网络版彩图)航空燃油湍流预混火焰模拟中的活性

粒子数目分布图
Figure 9          (Color online) Distribution of the number of active species in
the simulation of turbulent premixed combustion of jet fuels.

在应用了点隐式常微分方程求解器和动态自适

应化学动力学方法以后,输运性质的估值取代化学反

应源项成为了总计算时间中新的主要成分. 自相关输

运性质估值方法利用了混合平均扩散系数的时空相

关性将输运性质的估值加速了30–70倍, 而其本身的

计算时间成本却可以忽略不计. 该新计算方法在保持

高精度和优秀的并行扩展性的同时显著地加速了化

学动力学的计算和输运性质的估值,使采用详细化学

反应机理的湍流燃烧的高效三维数值模拟成为可能.

3   化学反应刚性常微分方程组处理方法

为了解决不同组分的不同特征时间尺度带来的

刚性问题,常用的方法主要分为两类: (1)高效积分算

法,即通过刚性去除、自适应时间步长等方法来加速

积分过程; (2)降维/重构方法,即利用表或多项式等取

代化学反应源项的计算.

3.1   高效积分算法

如图2所示, 燃烧过程中的反应物涉及广泛的时

间尺度分布,所对应的常微分方程组具有很强的刚性.
如果用显式方法进行数值积分,则需要非常小的时间

步长;而用隐式方法求解时,需要涉及雅可比矩阵的数

值运算,尤其是对于组分数目较多的情况,具有计算量

大的缺点. 关于燃烧过程刚性常微分方程组数值模拟

可参阅文献[83]; 关于刚性常微分方程组一般理论及

求解方法可参阅文献[84]. 本文只介绍几种用于处理

化学反应刚性常微分方程组的常用高效积分算法,包
括半隐式方法(Semi-Implicit Method)[85–87]、刚性去除

法(Stiffness Removal)[88]、多时间尺度方法(Multi Time
Scale Method)[89,90]、投影法(Projective Method)[91,92].

半隐式方法[85–87]中将第k个组分的质量百分数Yk
随时间变化的微分方程写为

Y
t

P T Y Y Y D T Y Y Yd
d

( , , , ... ) ( , , , ... ),k NS k NS1 2 1 2
k = (8)

该式右边两项分别为第k个组分的化学反应生成项和

消耗项. 由于第k个组分的化学反应消耗项总是与其

自身的浓度或者质量百分数成正比,可以对上式进行

如下半隐式地离散化:
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(9)

上式可以进行显式求解,以更新第k个组分在n+1时刻

的质量百分数. 由于上式不满足所有化学反应速率求

和为零这一条件,因此需要迭代计算以确保在化学反

应后满足质量守恒[85–87]. 半隐式方法的核心思想是利

用消耗率与物质本身浓度成正比这一条件,在显式更

新第k个组分的质量百分数Yk时,对消耗项中的Yk采用

隐式, 而对其他组分和温度均采用显式. 上式只有一

阶精度, Liang等人[87]推导出了半隐式二阶和高阶的离

散形式.
半隐式方法在程序中很容易实现 , 在燃烧直接

数值模拟中有着较广泛的应用[85–87],特别是对于求解

可压缩化学反应流时, 基于柯朗-弗里德里希斯-列维

条件(Courant-Friedrichs-Lewy, CFL)的时间步长很小

(0.1–100 ns), 半隐式方法具有很好的收敛性. 在我们

的燃烧自适应模拟程序A-SURF中,模拟氢气、甲烷、

二甲醚、正庚烷等燃料的点火[93,94]、火焰传播[95–98]以

及爆轰波发展过程[99–101]时采用了半隐式方法. 如果计

算时间步长过大(1–100 μm), 半隐式方法可能不容易

收敛.
刚性去除(Stiff Removal)的思想是在一定程度上

移除常微分方程组的刚性,即采用特定的方法对快反

应进行处理, 从而降低对最小积分步长的要求. Lu等
人[88]利用准稳态假设(Quasi-Steady State Assumption,
QSSA)假设,将特征时间低于积分步长的反应定义为

快反应, 认为快反应迅速达到平衡, 可以估算出对应

组分在达到积分步长时的摩尔分数,进而利用更新过

的摩尔分数计算各个组分的生成率和消耗率以更新

该时间步内的组分浓度,其本质上也可以认为是一种

半隐式的方法. 这种方法可以将稳定的积分步长扩大

数个数量级,并且可以与其他方法相结合使用以达到

更好的效果. 只有浓度较低并且绝对反应率远小于其

产生率和消耗率的组分方可定义为准静态组分. 为了

在直接数值模拟中确保准静态的组分质量守恒, Lu等
人[88]发展了相关算法,可以在保证质量守恒的同时去

除由准静态组分所导致的过小特征时间. 与一般的准

静态假设直接更新组分浓度的算法不同,该算法利用

预测结果作为更新过的准静态组分的摩尔浓度,计算

修正组分的生成率和消耗率,然后以此更新下个时间

步内各组分的浓度,这样有效地避免了一般准静态假

设算法带来的质量不守恒问题. 并且除了经典QSSA
考虑到的化学反应率之外,新算法通过在控制方程中

考虑输运扩散等源项,进一步减少了计算误差[88].
多时间尺度方法 (Multi Time Scale Method,

MTS)[89,90]在计算过程中对具有不同特征时间的组分

采用不同计算步长进行数值积分,从而实现高效精确

地模拟着火过程. 对不同初始条件下着火过程的数值

实验表明: MTS算法不仅能够保证整个计算过程的精

度, 同时也能大大提高计算的速度. MTS算法的基本

思想为[89,90]: 首先根据整个系统模拟中燃烧模型和其

他模型之间的信息交换频率得到MTS的输出时间步

长tbase, 基于输出时间步长及当前各个组分的特征时

间, 将组分和对应的反应分为多个组. 在每一个输出

时间步tbase内,从快(特征时间小)到慢(特征时间大)采
用不同步长逐一进行计算, 如图10所示, 其中ΔtF, ΔtM
和ΔtS分别为快速组、中速组和慢速组的时间步长 .
对于每一个组而言, MTS算法中时间步长均小于该组

内每一个组分的特征时间,从而保证了整个积分过程

的收敛性. 不同于采用同一积分步长的传统显式积分

算法, MTS算法中对具有不同特征时间的组分采用了

不同的积分步长 , 从而能够较大程度地减低计算时

间. 另外, Gou等人[89]发展了结合半隐式方法和多时

间尺度方法的混合方法(Hybrid MTS, HMTS),对快组

群采用大步长的隐式解法,从而进一步提高了计算效

率. 最近, Gao等人[102]提出了自适应混合积分算法,能
够有效地降低隐式求解的变量个数和雅克比矩阵的

规模, 从而提高计算效率.
投影法(Projective Method)[91,92]利用了快反应的迅

图 10    多时间尺度方法示意图[89]

Figure 10          Diagram of multi-timescale (MTS) method [89].
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速衰减, 在对常微分方程组进行积分时, 先用较小的

时间步长积分数步, 然后进行一个大步长的插值, 从
而可以提高计算效率. 小步长的积分使得误差被控制

在允差范围内, 并保证了数值模拟的稳定性, 小步长

的积分不仅限于显式欧拉算法,还可以引入其他高效

的积分方法以提高效率和精度;大步长的插值节省了

很大的计算量, 通常来讲可以将计算时间减少1个数

量级[103]. 但是,单层投影法对最小时间步长的放大有

限,一般来讲只能将最小积分步长扩大1个数量级. 对
较大分子的燃料,其显式欧拉积分方法的稳定步长往

往在10–10 s以下, 即使运用投影法仍然不能满足工程

计算的要求. 对此问题, Gear等人[91]在单层投影法的

基础上提出了多层投影法,其思路是在单层投影法的

小步长积分中再次代入投影法, 如此反复, 可以将最

小稳定步长大幅扩大数个量级. 图11和12分别为单层

和二层投影法的示意图. 多层投影法进一步提高了加

速比, 但其缺点在于当迭代层数过多时, 最外层步长

过大, 会造成误差的增大和物理意义上的失真, 因而

虽然理论上可以迭代很多层,但实际应用时并不能迭

代过多的层数[103].
Eriksson等人[104]提出了与投影法类似的一种方法

即自适应时间步长的积分步长方法. 其思想同样是

利用大步长和小步长相结合, 但与投影法不同的是,
Eriksson等人[104]通过每一步积分之后的误差分析来确

定下一步的积分步长、小步长长度以及小步长积分

步数.

3.2   降维/重构方法

在燃烧数值模拟中,可以采用降维/重构方法来有

效地减小复杂化学反应流的计算量. 燃烧数值模拟中

在时间步长很小时(如直接数值模拟)可以通过分裂方

法将流动与化学反应分开计算. 化学反应部分的求解

即已知当前时刻的状态量,如温度、压力以及各组分

的质量分数,求解下一时刻的温度、压力以及各组分

的质量分数. 对于这样一个输入输出系统,可以采用基

于列表或多项式的重构方法(Repro-Modeling Method)
来取代常微分方程组ODE求解器,从而加速计算过程,
见图13.

降维方法根据反应系统的特征时间尺度分析,对
时间尺度较小的模态/组分采用局部平衡,从而可以在

图 11    单层projective方法示意图[91]

Figure 11          Single-level project method [91].

图 12    (网络版彩图)二层投影法方法示意图[91]

Figure 12          (Color online) Two-level project method [91].

图 13    (网络版彩图)重构方法示意图
Figure 13          (Color online) The repro-modeling method.

与大时间尺度相对应的模态/组分所组成的低维子

空间中描述系统的反应过程 . 这样可以通过降低

反应组分维数的方法使得反应机理得到简化 . 常

见的降维方法包括计算奇异摄动方法(Computational
Singular Perturbation, CSP)[53,54,105]、固有低维流形技

术(Intrinsic Low-Dimensional Manifolds, ILDM)[55]和速

率控制约束法(Rate-Controlled Constrained-Equilibrium,
RCCE)[106–111]. 这几种方法本质上均为利用快模态的

迅速衰减而在计算中只需关心低维慢模态随时间的

演化. ILDM方法简化快模态(Fast Modes)的衰减过程,
而在计算中只需关心低维慢模态(Slow Modes)随时间
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的演化. ILDM方法将组分空间变为低维流形,从而减

少计算组分, 节省计算时间. 这种方法能够有效地区

分不同反应的时间尺度、准静态组分,但是需要计算

雅克比矩阵, 计算量与组分数目的立方成正比, 因此

只能应用于对诸如氢气和甲烷等简单碳氢燃料的燃

烧数值模拟中.
基于列表或多项式的重构方法则包括分区可

重复结构映射法(Piecewise Reusable Implementation of
Solution Mapping, PRISM)[112,113]、非结构化自适应列

表法(In Situ Adaptive Tabulation, ISAT)[114–118]、高维模

型再现方法 (High Dimensional Model Representation,
HDMR)[119–122]等. 下面将简要介绍这几种方法.

分区可重复结构映射法(PRISM)[112,113]利用分区

构建多项式的方法替代常微分方程组求解器 , 采用

构建的多项式直接更新组分和温度等随时间的变化.
PRISM首先将组分和温度空间划分为连续的、互不

重叠的超立方体, 对于化学反应所涉及的超立方体,
通过利用常微分方程组求解器构建相应列表,进而构

建基于各个超立方体上的二次插值多项式. 只有当

构建的各个超立方体上有足够多的重复使用次数时,
PRISM方法才有较高的效率. 同时, PRISM方法的精

度受超立方体网格划分的影响较大. 其次, 空间时间

规模随反应组分数量呈指数增长,对于大分子燃料等

复杂反应机理不适用. 另外, PRISM采用二次插值多

项式, 对于反应的高次特性的模拟精确度较差. 值得

指出的是, Turányi[123]最先提出了多项式重构的方法,
并将该方法与ILDM方法相结合模拟了氢气/空气零维

均质着火过程与层流预混火焰[124].
非结构化自适应列表法(ISAT)[114–118]也是一种存

储/提取的方法. 与PRISM方法不同的是, ISAT方法将

组分和温度空间划分为互不重叠的超椭圆区域,并基

于超椭圆区域的线性插值作为近似. 超椭圆区域的划

分使得区域内查询点与列表点积分的线性近似小于

预设的允许误差值,同时超椭圆区域随着反应计算进

行而增长. 列表采用二叉树的存储结构, 以提高查询

效率. 相比与PRISM方法, ISAT方法能够被应用于更

复杂的反应机理, 且精度可以直接控制, 总体计算性

能也较高,因此在燃烧模拟中有着广泛的应用[118]. 但
是, ISAT方法其列表的存储对内存需求较大, 同时对

于大分子燃料的复杂机理其计算效率仍然较低.
作为一个捕捉该输入输出关系的定量评估以及

分析工具 , HDMR方法已经得到了广泛的应用和发

展[119–122]. HDMR方法的核心是建立一个用于表述输

入变量至输出变量之间的函数关系式 . 最近 , Li等
人[122]提出了利用随机样本取样(Random Sampling)构
造HDMR的方法(RS-HDMR),将其成功地应用到大气

化学、分子动力学模拟、生物动力学和燃烧过程模

拟等研究中. Zhao等人[125,126]将HDMR方法用于构建

相关函数以预测氢气/空气着火延迟时间和甲烷/空气

的层流火焰速度. HDMR方法作为一种应用于燃烧模

拟中的捕捉输入输出关系的定量评估以及分析的工

具, 具有精确性和高效性, 能够作为详细反应机理的

一种有效的替代手段,极大地提高计算效率[127]. 但是,
如何进行误差分析是制约HDMR方法应用的一个重

要因素. 由于HDMR涉及多元函数的多次拟合, 传统

的误差事先估计方法很难直接运用到HDMR方法上.
HDMR方法的误差分析至今大多集中在事后分析,这
为运用HDMR时在选取输入变量、子区间、成员函

数、样本数据等方面带来很大困难[127].

4   总结与展望

考虑复杂化学反应机理的数值模拟是定量认识

基础燃烧规律和机理的重要研究手段. 然而,  燃烧过

图 14    (网络版彩图)燃烧模拟的挑战及自适应处理方法
Figure 14          (Color online) Challenges in combustion simulation and
adaptive methods.
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程涉及广泛的空间尺度、广泛的时间尺度、复杂化

学反应和多种物理/化学过程, 这给高效精确的燃烧

模拟带来了巨大的挑战. 本文介绍了复杂化学反应机

理处理方法的研究进展,包括化学反应机理简化、自

适应化学反应机理、高效积分算法和降维/重构方法.
这些方法有助于解决广泛时间尺度和复杂化学反应

给燃烧模拟带来的困难(图14).
为了有效地模拟多尺度燃烧过程 , 可以采用

如图14所示的自适应方法. 接下来需要进一步发展和

综合应用自适应网格技术、高效积分算法与自适应

时间步长技术、化学反应机理简化与自适应化学反

应机理技术、以及自适应物理/化学模型技术,开发高

效精确模拟多尺度燃烧过程的自适应数值模拟程序;
根据对基准测试问题的模拟,开展与传统非自适应算

法在计算精度和计算耗时方面的比较,以验证自适应

模拟的精确性和高效性;并最终将其应用于模拟基础

燃烧过程、揭示不同燃烧过程的一般规律与物理化

学机制.
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Numerical methods for complicated chemical mechanism
involved in combustion simulation
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Numerical simulation is helpful for understanding fundamental combustion processes such as ignition, flame propagation,
flame instability, extinction, and turbulence/flame interaction, and for revealing the physical-chemical mechanisms
involved in these processes. Therefore, numerical simulation becomes one of the most important research tools for
developing alternative fuels and high-performance combustion engines. However, the broad range of temporal and
spatial scales and the complicated chemical mechanism bring great challenge for combustion simulation. To achieve
efficient and accurate combustion simulation, we need properly handle the stiffness and the large number of equations
caused by complicated chemical mechanism. This work introduces the recent progress on this topic. Different
methods for chemistry reduction and adaptive chemistry are introduced and these methods can efficiently reduce the
number of equations that need to be solved in combustion simulation. Different methods for efficient integration and
low-dimension/repro-modeling are introduced to deal with the stiffness induced by complicated chemical mechanism.
To efficiently simulate the multi-scale combustion processes, we need develop and use different adaptive techniques for
mesh, time-step, chemical mechanism and physical/chemical models.

combustion simulation, chemical mechanism, chemistry reduction, stiff ordinary differential equations, adaptive
method
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