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摘'要!提出了基于现象的复杂系统建模方法!给出了不同尺度间的耦合方案% 将单体管式固

体氧化物燃料电池"DXU2$划分成流动现象&传热现象以及反应扩散现象% 对流动&传热现象采用

2UO模型!对反应扩散现象采用格子波尔兹曼"b[M$模型% 并且采用全局型的数据库对流动&传热

以及反应扩散现象进行耦合%
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''目前$过程工业中复杂系统的工艺和设备的量

化设计和放大仍难以实现$新系统的开发也只能靠

经验$常常带有缺陷$工业过程中所涉及到的系统大

多都是由若干个子系统构成的复杂系统$所谓的复

杂系统是指具有大量交互成分$其内部关联复杂%不

确定%总体行为具有时空多尺度特性$即不能通过系

统的局部特性$抽象地描述整个系统特性的系统&

由于复杂系统是一个无法重现$不可计算的系统$对

这样不可计算系统的研究$系统仿真是一个重要的%

甚至是唯一的研究手段& 而建模理论与仿真方法是

核心问题$即如何对目标系统建立仿真模型& 国内

外研究表明$传统的建模方法!诸如还原论方法%归

纳推理方法等"已经不能很好地刻画复杂系统$需要

采用新的建模理论与仿真方法(")

&

事实上$很多复杂现象的根源在于无数个微小

尺度单元的相互作用$如能描述这些微小尺度单元

及其相互作用则可复现全部过程& 这是实现过程工

业量化设计和放大的根本途径$而多尺度分析方法

则正是抓住多尺度效应这一重要特征进行简化分

析$尽管还未深入到微观过程的所有细节$但却涉及

到了过程的内在机制$是一种有效的甚至在某些情

况下是唯一的途径& 针对复杂系统的多尺度效应$

笔者提出了一种基于现象的建模方法$其基本思想

是通过模拟客观对象$将复杂系统划分为与之相应

的现象$以自底向上的方式$从研究个体微观行为着

手$进而获得系统宏观行为())

&
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"'现象及多尺度的定义

现代汉语中$现象一词的含义指事物在发展%变

化中所表现的外部的形态和联系& 文中这样描述现

象'系统中的个体和个体之间$个体和环境之间的相

互联系$相互作用$称之为+现象,& 复杂系统是由

不同尺度的若干现象组成的$对这些现象的描述过

程$称之为基于现象的建模方法&

多尺度包括两方面的含义'一个是空间上的$即

把所有复杂系统在空间上划分成若干个层次$如'微

观尺度%介观尺度%宏观尺度等#一个是时间上的$工

业过程中有快过程和慢过程$以前研究的大都是快

过程$在研究复杂系统过程时必须研究快过程$慢过

程以及快过程和慢过程的组合等(!)

&

目前$由于复杂系统的涵盖范围很广'从自然界

演化来的复杂系统$如生命%地形和自然现象#存在

于社会中的复杂系统$如生理学%生态学%经济学#人

类生产活动创造出的复杂系统$如流体流动%化学过

程%互联网%交通系统等& 研究人员应该从复杂系统

的一般性质出发$采用从特殊到一般的方式来对复

杂系统进行研究& 从不同领域的复杂系统着手$逐

步总结出复杂系统的一般性质'""复杂系统是由若

干个相互作用的个体或者子系统构成#)"复杂系统

具有多尺度结构#!"复杂系统是一种开放式的系统$

并具有自适应环境的特性#@"在动态过程中$与环境

进行稳定的能量%物质和信息交换#>"整个过程中$

至少有两种控制机制协调管理(@)

&

)'基于现象的建模技术

文中提出的基于现象的建模方法和已有的建模

方法不同$已有的基于现象的建模方法其实质是一

种建模框架$这种建模框架包含基于现象的模拟语

言和逻辑算法& 模拟语言$依据相互作用的物理化

学现象描述化学过程$提供一个信息库来描述集总

参数的拓扑结构和分层结构& 逻辑算法使模拟过程

系统化$能够清晰的捕捉模拟步骤& 这使计算机为

分析和构建基于现象的模型提供辅助$能够检测模

型是否矛盾$能够检测模型是否完整$并且自动地从

化学工程的第一定律出发获得模型的方程(>)

&

而文中提出的基于现象的建模方法其本质为实

现复杂系统的多尺度模拟$在宏观尺度上可采用机

理建模方法!如过程模拟和2UO模拟"$在介观尺度

上可采用诸如格子[$%;VH0//方法$在微观尺度上可

采用如分子动力学及量子力学等方法& 文中从实用

的角度出发$当机理模型能很好的描述复杂系统的

过程时$仍然采用传统的基于机理建模方法的过程

模拟或2UO模拟等#当机理模型描述复杂系统的过

程现象存在困难或有一定缺陷时$可采用能较好地

弥补机理建模不足的方法如介观尺度上的格子

[$%;VH0// 方法或微观尺度上的分子动力学或量子

力学等方法& 在计算条件有限的情况下$要实现多

尺度模拟应尽量使计算量在可实现的范围内$在这

方面$格子[$%;VH0//方法将是一个很好的选择&

该建模方法采用一个全局类型的数据库来实现

不同尺度模型的集成和耦合$其原理如图 " 所示&

图 "'不同尺度模型的集成和耦合原理图

现象是系统的外在表现$机理是产生现象的原

因& 不同的现象可能由相同的机理产生$例如'在流

动现象中$流动可分为层流和湍流$它们所表现出来

的现象是不相同的$但却由相同的 (\D 方程来控

制#而相同的现象也有可能由不同的机理产生$例

如'在传热现象中$传热可由导热%对流和热辐射 !

种方式产生$显然 ! 种方式的机理是不同的$但同样

都产生了传热的现象& 对于前者$相同机理产生两

种不同现象的原因是控制参数不同$类似这样的问

题都可以采用机理模型来解决$只是在不同的流动

阶段采用不同的控制参数& 而对于后者$不同的机

理却产生了相同的现象$这类问题要考虑系统中具

体存在那种传热方式$然后从现象出发$把导热%对

流和热辐射 ! 种数学模型采用一种等效方程来代

替$这样可以解决不同机理产生相同现象的问题&

因此$对现象和机理的分析是基于现象建模方法的

关键&

!'基于现象建模方法的一般步骤

图 ) 是基于现象的复杂系统建模仿真方法的步

骤$建立现象模型是其中的重点$也是基于现象的建

模与仿真的精髓(C \+)

&
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图 )'基于现象的建模方法步骤

@'格子[$%;VH0//方法!b[M"在多尺度模拟
中的作用

''格子[$%;VH0//方法!b[M"是一种基于分子运

动论和统计力学理论的流体计算方法& 与以宏观连

续方程为基础的传统计算流体力学!2UO"方法不

同$b[M是基于流体介观模型的方法& 与传统的计

算流体力学方法相比$b[M具有许多独特的优势$

如计算效率高%边界条件容易实现%具有完全并行性

等& 目前$除了在一般的流体力学问题中得到了成

功的应用外$b[M已经在多相流%多孔介质流%悬浮

粒子流%反应流%磁流体力学和生物力学等领域取得

了很大的成功&

格子 [$%;VH0// 方法是由 MJ(0H0.0和 e0/9;;6

于 "B++ 年提出的$这种模型中模拟的对象不是数目

庞大的流体分子个体$而是数目大大减少的流体粒

子$即微观充分大%宏观充分小的流体分子微团& 采

用单粒子分布函数来代替格子气自动机!b0;;6J9̀ 0:

F-;$H0;0$ b̀F"中的布尔变量$其具体形式如下
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其中'0

3

是沿3方向的粒子速度分布函数#'

3

是

当地粒子速度#

2

3

!0!2$1""是碰撞算子$它表示发生

碰撞后0

3

的表化率& 采用线性化碰撞算子的 b[M

数学模型如下
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其中'T是速度空间的维数#+是速度#

!

是标准化温

度或内能密度&

通过选取恰当的平衡态分布函数$ 使用

230PH0/=G/:R$4方法和多尺度展开技术$可以得到

如下形式的G-%9.方程
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''对于反应扩散现象$采用 b[M方法$其基本思

想是在碰撞项中加入反应项(B)

$具体形式如下
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''将式!+"%!B"和!"*"代入式!""$利用多尺度

展开技术可得到宏观的反应扩散方程
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其中'U是格子模型中的速度数#TZ为扩散系数#K

!

-

"是反应扩散方程里出现的反应项$形式由具体

化学反应决定&

格子[$%;VH0//方法从描述流体分子微团出发$

有效的模拟了多个单粒子分布函数的流动和碰撞过

程$并通过模型 !%@ 和 > 将介观尺度的单粒子分布

函数与宏观尺度的密度%速度%内能有机的结合起

来$建立了不同层次之间参数的联系机制$解决了不

同层次模型耦合的问题$实现了从介观尺度向宏观

尺度的跨越& b[M从介观尺度的机理出发逐步揭

示出宏观尺度上各种流动$传热及反应扩散等现象

的机理$将介观尺度上流体分子微团的各种特性逐

步反映到宏观尺度的现象中$从而对实现多尺度模

拟起到了非常重要的作用("*)

&

b[M在基于现象的建模方法中的应用$有望为

其在多尺度模拟中的应用开辟新的道路$推动多尺

度模拟理论的发展&
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>'基于现象的建模方法应用示例

固体氧化物燃料电池!D$%6K XS6K9U-9%29%%$简

称 DXU2"$适用于大型发电厂及工业应用& DXU2

的工作温度为 +** m" *** n$可以对天然气实行内

部重整& DXU2的基本工作原理是燃料和空气经压

缩提高压力并预热$分别送到 DXU2的阳极和阴极&

燃料在进入阳极前与一定量的水蒸气混合$以便在

DXU2中进行重整& 在阳极室$甲烷与水蒸气发生重

整反应和置换反应$产生氢气& 空气中的氧在阴极.

电解质界面被还原成氧离子!得到电子被还原"$氧

离子在电场作用下$通过电解质中的氧空位迁移到

阳极上& 在阳极$氧离子与氢气发生电化学反应$生

成水$放出电子& 电子通过外电路返回阴极.电解质

界面$形成回路$产生电能$其原理如图 ! 所示&

基本化学反应为
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图 !'DXU2工作原理

在 DXU2中$现象一般划分为流动现象%传热传

质现象%反应扩散现象等$这些现象如何耦合是基于

现象建模中的关键问题$传统的过程仿真大多采用

质量%动量和能量三大守恒方程$往往针对能量守恒

方程中的传热项以及热源项进行耦合$这种方法对

于多尺度问题的某一个层次是适用的$但是对于多

层次之间的耦合就会存在一定的问题$比如介观尺

度的模型参数如何反映到宏观尺度中$因此$建立不

同层次之间的信息交互机制就显得特别重要$格子

[$%;VH0//方法!b[M"就能很好地解决这一问题&

对 DXU2采用基于现象的建模方法的技术路线

!如图 @"$在宏观尺度上$采用 2UO模型模拟流动

以及传热现象$对于阳极内发生的电化学反应扩散

现象$由于阳极内为多孔介质$其内部的介质分布不

连续$因此采用介观尺度上的b[M模型模拟反应扩

散现象&

图 @'管式 DXU2基于现象的建模方法技术路线图

作为示例$文中采用 2UO工具模拟管式 DXU2

中的流动现象和传热现象$结果如图 > \"* 所示&

图 >'管式 DXU2流场分布

图 C'管式 DXU2中截面速度分布

图 > 的流场分布与理论上的流场分布基本上是

一致的$所不同的是管子壁面采用的是多孔介质$图

C 是管子中截面的速度分布曲线$ 与泊肃叶

!L$6:9-6%%9"流动基本上是一致的$不同的是模拟出

了多孔介质中的速度分布情况$图 A 是管壁沿中轴

线方向上的速度分布$其分布呈现准周期性变化$与

管壁中轴线截面上多孔介质的准周期性分布相

一致&

由图 + \"* 可以看出沿着流动方向$管壁温度

和流道温度逐渐升高$由于入口处管壁和空气有较

大的温差$因此图 + 管壁入口段温度有所下降$图 B

@C 重庆大学学报' '''''''''''''''''''第 !" 卷
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图 A'管式 DXU2管壁中轴线速度分布

图 +'管式 DXU2温度场分布

图 B'管式 DXU2管壁温度分布

流道入口处温度急剧上升&

C'基于现象的建模方法分析

采用基于现象的建模方法拟解决空间多尺度模

拟及耦合问题$文中主要针对介观尺度%宏观尺度进

行模拟及耦合& 采用基于介观尺度的 b[M模型描

述 DXU2的电化学反应扩散现象$从国内外的研究

表明$b[M在反应扩散问题上已经取得了很大的成

功$所以采用b[M模拟电化学的反应扩散问题是行

之有效的& 对 DXU2宏观尺度上的流动%传热现象

采用2UO模型描述$现有的流动%传热模型是相当

成熟的$已经广泛应用在各行业中& 多尺度模拟问

图 "*'管式 DXU2流道温度分布

题中$不同尺度模型的集成是一个非常重要的问题&

由于不同领域的多尺度现象千差万别$进行仿真活

动所采用的工具和手段也因人而异$因而不可能存

在普适的方法来进行模型的集成& 文中对不同尺度

的模型采用动态关系数据库$用以实现每个尺度模

型的信息能够传递到其它任一个尺度的模型中&

目前建模与仿真的发展趋势是从宏观到介观%

微观$即从传统的计算机辅助过程分析工具!如对大

型综合系统的模拟"到分子级现象的模拟& 在微观

领域的仿真如计算化学%分子动力学模拟以及宏观

领域中的过程综合和集成越来越在基础研究里起到

重要的作用& 在以往单一尺度的模拟中$尽管取得

了一定的成果$但仍然存在一些问题'

""无法恰当的描述科学问题中的疑难问题#

)"难以描述复杂现象中的本质问题#

!"计算机能力的本质限制#

@"仿真数据的分析存在不足#

>"缺乏用于初始化和验证仿真的实验数据#

C"现有算法难以适应不断增加的模型规模和精

度要求#

A"计算机硬件的速度和效率的限制&

多尺度模拟是解决上述问题有效的%甚至是唯

一的解决办法& 多尺度模拟在时间和空间尺度上划

分出不同的层次$每个层次涉及不同的仿真方法和

手段& 对复杂系统采用多尺度模拟不但可以揭示复

杂现象的本质$而且使复杂系统的量化设计和放大

成为了可能& 目前在工程领域中$一些参数往往靠

经验选取$多尺度模拟可对这些参数进行计算& 多

尺度模拟是未来仿真发展的趋势$是大型复杂系统

最有力的描述手段$因此$丰富多尺度理论对未来仿

真技术的发展尤为重要&

A'结束语

复杂系统的研究一直是系统科学和仿真领域的

重要研究内容& 文中提出新的建模方法///基于现

象的建模方法$该方法本质上为多尺度建模方法$在

>C第 " 期''''''''''''''马'旭!等''基于现象的复杂系统建模方法
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计算条件有限的情况下$对流动现象和传热现象采

用机理建模方法$对在阳极内发生的电化学反应现

象采用格子[$%;VH0//方法$同时运用一个全局类型

的数据库来耦合不同尺度的模型&
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