
中国力学大会-2019 

基于建表技术的化学加速并行算法 

在气相爆轰数值模拟中的应用1） 

董  刚*,2)，吴锦涛*，刘云峰+ 

*
（南京理工大学瞬态物理重点实验室，南京 210094）  +

（中国科学院力学研究所 LHD，北京 100190) 

摘要：考虑基元化学反应的可压缩流动的数值模拟花费巨大，在保证计算精度不变的前提下，提高计算效率具有

重要的实际意义。在自适应建表（in situ adaptive tabulation, ISAT）的基础上，针对 MPI 并行架构，提出了基于 ISAT

技术的并行策略，并以此形成了化学加速并行算法。提出的并行策略包含以 PLP 和 TP 为代表的底层（primary）

策略和以 DEP 和 DAP 为代表的均衡（balanced）策略，两种策略的结合形成了一系列不同的化学加速并行算法。

详细考察了这些算法在二维气相爆轰数值模拟中的计算性能，考察的可变因素包括算法策略、反应机理、数值格

式精度和建表尺寸等，而计算性能主要包括计算精度和计算效率。计算结果表明，本文发展的基于建表的并行加

速算法在不损失计算精度的前提下，针对本文大多数计算条件下均能保持 3-5 左右的化学加速比，因而具有良好

的计算效率。研究结果进一步表明，计算效率与并行计算的不同分区的建表操作过程密切相关，表操作之间的均

衡性和同步性决定了算法的计算效率。 
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引  言 

    在化学反应流的数值模拟中，含有大量组分和基元反应的详细化学反应机理通常用于描述流动中的燃

烧过程。由于其中各种化学组分生存时间尺度相差很大（最高可达 10-11 个数量级）[1]，因此化学反应的

计算具有强烈的刚性，这会导致极大的计算花费。为提高化学反应流的计算效率，传统方法主要是对化学

反应机理进行简化（例如，文献[2]-[6]）。然而，对机理的简化通常强烈依赖于具体的物理问题，从而导

致获得的简化机理不具有通用性；此外，简化机理通常也不能对痕量（浓度很小）物质进行预测，而有些

痕量物质在燃烧过程中往往十分重要，如燃烧过程中对污染物 NOx 的预测。 
基于建表技术的存储/取回算法是不同于简化机理的一类提高化学计算效率的方法。这类方法的原理

是：考虑到流场中化学反应的热力学状态具有可重复性，因此在计算化学反应的过程中，可以把化学反应

导致的状态变化记录在数据表中，在流场其他位置或时刻的状态变化可以通过查表来获得（取回），这样

用快速的存储/取回操作来代表耗时的计算过程（通常采用积分的方法），就可以极大地提高计算效率。文

献中报道的这类方法主要包括结构化查表方法[7]，人工神经网络方法（artificial neural networks，ANN）[8, 9]，

当地自适应建表（in situ adaptive tabulation, ISAT）[10]，HDMR 方法[11]和 PRISM 方法[12]等。在这些方法中，

ISAT 方法尤其得到了广泛的应用，例如，对低 Ma 数下的稳态燃烧问题，ISAT 方法的化学加速比可以达

到几百甚至上千[13, 14]。然而，针对非稳态燃烧问题，由于流场热力学状态的重复性下降，因此 ISAT 的计

算效率会有所下降。尤其是，当热力学状态的变化很快时，数据表中的数据取回率会明显下降，新的数据

会不断插入数据表中，从而使数据表尺寸迅速增长直至突破计算机内存而导致计算中断。为改善这一问题，

董刚等[15, 16]发展了一种可以删除数据表的简化 ISAT 算法，即，当数据表尺寸达到规定的阈值后，可以对

数据表中的数据进行部分或全部的删除，以控制表的大小。这种所谓的存储/删除方法应用于气相爆轰（非

稳态过程）的数值模拟中，在不损失计算精度的前提下，化学加速比可以达到 3.87[16]。 
上述基于建表技术的算法都是针对串行计算进行的。在并行计算中，建表策略则变得复杂起来，因为

不同的计算分区拥有各自的数据表，如何让不同的数据表操作之间能高效协同地工作，是进一步提高并行

建表算法效率的关键。Lu 等[17]针对 ISAT 方法提出了一系列并行算法，并在稳态搅拌反应器问题中进行了

应用。其研究表明，不同的算法（策略）其计算效率明显不同。然而，这些算法主要针对稳态燃烧问题，

对流场热力学状态急剧变化的非稳态问题，发展合适的的并行化学加速算法仍是非常必要的。 
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本文针对非稳态可压缩反应流的典型问题——气相爆轰波传播，发展了一系列基于 MPI 并行架

构的化学加速算法，系统考察了基于算法因素（建表策略、格式精度、删表策略）和化学因素（反

应机理）变化的气相爆轰过程中，上述算法的计算性能（精算精度和计算效率），分析了影响计算

性能的内在原因。 

1  并行化学加速算法 

1.1 存储/删除方法 

存储/删除方法是本文并行化学加速算法的核心，它是基于 ISAT 方法[10]的数据表操作算法，原

理如下：对含有 K 种组分的化学热力学体系，其热力学状态构成的状态空间可表达如下： 

   1 1 1 2, , , , , , ,,KK K KY Y T       Φ            (1) 

在燃烧过程中，流场内的每个网格的组分浓度在规定时间步长t 发生的化学变化为： 
1 0  d ( 1, , )k k kt

s t k K 


                 (2) 

式中 sk为组分 k 的化学反应源项；同时，可以根据能量守恒律采用积分方法求解温度K+1。上述状

态函数的积分求解过程被称为直接积分（direct integration, DI）。由于式（2）中 sk具有很强的刚性

和非线性，DI 过程会耗费大量计算时间。相反，ISAT 技术是通过建立数据表并对表中数据进行问

询/取回，以此代替式（2）的 DI 积分过程，从而获得化学反应的近似解。 
考虑流场中一个待问询的化学热力学状态矢量q，如果数据表中存在某一状态(j)的节点与其足

够接近，则q 所对应的化学变化 R(q)可由存储在数据表中的(j)和对应的 R((j))通过 Taylor 级数

展开获得。通过合理控制误差范围，可以采用如下的零阶近似方法获得热力学状态的变化： 

     ( )jq   R Φ R Φ Φ             （3） 

因此，定义一个准确的误差范围相当重要。本文定义的数据表节点 Φ(j)的误差范围如下： 

( ) ( ) ( ) ( )
1 2( ) { ( ), , ( ), , ( )}j j j j

k Ke e e     
e Φ      （4） 

式中，ek
代表了状态参量中第 k 个分量的误差，其中上标“+”和“-”分别代表(j)的误差上限和误差下

限。由于式（4）表达的误差上、下限之间的误差范围共有 K+2 维，因此 e的定义就构成了一个超

矩形误差域（hyper-rectangle of accuracy），若状态矢量 Φq 落在 Φ(j)所对应的超椭误差域内，则 R(Φq)
通过式(4)获得 R(Φ(j))的线性近似值。由于数据表的问询/取回所耗费的时间远小于直接积分求解的

时间，因此可以起到加速的作用。 
另外，由于计算包含间断的瞬态可压缩反应流问题，流场内的热力学状态随时空变化很大，表

中的大量数据无法被取回。一旦表中数据无法取回，则流场中的化学变化将通过 DI 的方法进行计

算（式 3），同时将计算得到的结果作为新的节点存入数据表中， 这样就会造成数据表内节点数量

急剧上升，甚至突破计算机内存使用上限导致计算中断。因此，董刚等[16]在上述零阶近似的 ISAT
方法中引入了数据表的节点删除机制，有效地控制了表的快速生长过程。 

1.2 并行建表策略 

对于并行计算问题，流场常常划分为多个计算子区，如果建立数据表与子区的一一映射关系，

则需要多个数据表。若每个数据表所对应的流场状态不同，那么每个数据表对流场状态的操作也不

同，因而直接影响了表操作之间的负载平衡。因此，提出合适的并行建表策略是并行化学反应计算

加速的关键。 
一种简单直观的方法是建立计算域的每个并行子区的数据表，化学过程的处理仅在自己的表中

执行，不同子区的数据表之间不存在数据交流，这种方法被称为纯局部处理（PLP）法[17]。显然，
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不同分区流场变化的差异将导致数据表操作之间的差异，从而影响并行计算的整体效率。 
由于计算子区与数据表并不存在绝对的物理映射关系，因此在计算机内存中，也可以指定某个

数据表处理某个流场区域，这就为提高表操作的负载平衡性提供了可能。能够实现的另一种方法称

之为转置处理（TP）法[18]。在 TP 方法中，数据表以转置的方式和不同的子区内相同位置的数据块

相对应，数据表数量与分区数量相一致。 
针对本文气相正爆轰过程的 PLP 和 TP 两种建表策略可如图 1 所示。图 1(a)的 PLP 方法中，整

个流场沿着爆轰波（DW）传播的方向被均匀地划分成 n 个相等大小的并行分区（S1-Sn），同时，数

据表（T1-Tn）依次建立在与之对应编号的分区内。在整个数值模拟的过程中，各个数据表之间没有

相互的数据传递，每个数据表只处理本地分区内的化学反应计算；图 1(b)的 TP 方法中，各并行分

区（S1-Sn）依旧沿着爆轰波传播方向划分，然而，数据表（T1-Tn）按序建立在其对应分区转置后的

位置上。本文将 PLP 策略和 TP 策略合称为底层建表策略（primary strategy）。 

            
                         (a) PLP 策略                  (b) TP 策略 

(a) PLP strategy               (b) TP strategy 
图 1 并行建表策略示意图 

Fig. 1 Parallel tabulation strategies 

在实际计算过程中，即使选取了适用的底层建表策略，仍不总能保证每个数据表在操作效率上

的一致。另外，考虑到瞬态问题中化学热力学状态分布的随机性和不稳定性，在某个具体的时间步

内，各数据表所执行的表操作并不完全一致。当随机性和不稳定性发生在流场内化学反应比较剧烈

的区域时，这种不一致性会愈发明显。因此，本文提出了针对瞬态可压缩反应流数值计算的另一类

并行策略，即，负载均衡策略（balanced strategy），以进一步改善数据表操作上的负载均衡性。这类

负载均衡策略包括数据分摊处理（Data Apportion Processing, DAP）和数据交换处理（Data Exchange 
Processing, DEP）两种方法，二者均通过 MPI 通讯协议进行数据传递，不同的是，DAP 的执行基于

数据分摊（apportion）操作，而 DEP 的执行基于数据交换（exchange）操作。两种策略的原理可参

见图 2。 

           
   (a) 数据分摊处理                              (b) 数据交换处理 

(a) DAP                                        (b) DEP 
图 2 负载平衡建表策略示意图 

Fig. 2 Load balanced tabulation strategies 
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底层建表策略（primary strategy）可以单独形成并行建表化学加速算法，如纯粹 PLP 算法；也

可以与负载均衡策略（balanced strategy）结合形成其他算法，如 TP/DEP 算法，因而可形成一系列

算法。 

1.3 并行删表策略 

数值模拟中如果流场内的热力学状态随时空变化很大，则数据表能够被取回的数据的次数将减

少，从而导致需要插入表中的节点数量急剧上升，甚至超出计算机的内存上限导致计算中断。因此，

对数据表中的数据节点做适当的删除十分必要。对单表单一计算域（串行计算）问题而言，可设定

数据表的节点最大容量 M，当数据表节点数量超过 M 时，则对表中某些节点予以删除，从而达到对

数据表尺寸进行控制的目的. 
对并行建表方法，删表策略则比较复杂. 除了设定每个数据表的节点最大数量（容量）Msin 外，

还可以设定所有数据表总的最大数量 Mtot. 这两个容量的不同可以显著影响表操作过程，进而对化学

反应计算效率产生影响。为此，本文设定了不同的 Mtot 和 Msin 来考察删表策略对计算效率的影响。

在删表策略中，每个数据表均采用了节点删除的操作方式，即，对从未被取回过的节点予以删除，

而表中其它节点则予以保留。 

2 算法在气相爆轰模拟中的应用 

2.1 计算构型 

为检验本文提出的算法的计算性能，针对二维气相正爆轰过程进行了数值模拟。计算采用带基

元化学反应的多组分二维 Euler 方程求解，其中的对流项采用高精度 WENO 格式[19]求解，化学反应

源项则采用上一节描述的并行化学加速算法求解。为考察算法的计算性能，反应源项还采用隐式的

基于 Gear 算法的直接积分（DI）进行了求解[20]。为研究反应机理对算法性能的影响，采用了 H2/O2
[21]

和 C2H4/O2
[22]两种机理分别模拟 H2+2O2 和 C2H4+3O2 的正爆轰波传播过程。本文使用的程序在可压

图 3 为本文的正爆轰计算构型。整个计算区域是一个二维竖直矩形，x 方向上的长度（Lx）为

3mm，y 方向上的长度（Ly）为 9mm。计算初始时刻，在 y=0~3 mm 的区域范围内，设置一道 ZND
形式的爆轰波，波阵面上方的区域（y=3~9 mm）内充满了初始压力 p0=1atm 和初始温度 T0=298.15K
的等当量比 2H2+O2 预混气。为尽快刺激波阵面失稳以引发胞格爆轰，在波阵面上方的中心位置处

设定一个小尺寸的扰动区（disturbance），压力为初始压力（p0）的 38 倍。计算区域的上下边界采用

零梯度边界条件，左右边界采用绝热滑移刚性壁面条件。采用均匀正交网格覆盖整个计算区域，网

格尺寸为x=y=0.01 mm。图 4 为采用 DI 方法计算得到的 2H2+O2 爆轰波在计算结束时刻（时间步

28,000）流场内的压力和 H2O2 浓度分布图，图中清晰地显示出爆轰波阵面处的横波（TW）、入射激

波（SW）、马赫干（MS）和三波点（triple point）结构，表明正爆轰波实际上是以非稳态方式传播

的。 

2H2+O2

Ly

Lx

disturbance

ZND
detonation y

x
       

图 3 计算构型                  图 4 2H2+O2 爆轰波直接积分（DI）计算结果 
Fig. 3 Computational configuration        Fig. 4 Computational results of 2H2+O2 detonation by DI 

缩流的数值模拟中得到了广泛应用[23-2 ]，其可靠性得到了有效验证。 5
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2.2 建表策略的影响 

表 1 给出了不同建表策略组合形成的几种算法的计算效率的比较，其中N为删表频率偏差，表

征了不同分区数据表操作之间的均衡性，定义如下 

 
2/1
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n

i iN NN
n

                      (5) 

式中，Ni 代表了数据表 i 在整个计算过程中执行节点删除操作的次数， N 是它们的平均数，n 为分

区/数据表的数量，因此，N实际上代表了不同数据表在计算过程中执行节点删除操作次数上的差异。 
此外，表 1 中<Rr>为数据表中数据的平均取回率，表征的数据表的取回效率；而 RS则代表算法的化

学加速比。由该表可知，在所有算法中，TP/DEP 算法加速比最高，为 3.57；而 PLP 算法的加速比

最低，为 2.50。由N的变化也可看出，较高的 RS 对应了较小的N，说明表操作间的均衡性好是有

利于提高计算效率的。表 1 的结果还表明，本文所有算法的数据表平均取回率都在 90%以上，但取

回率的变化与加速比之间没有必然的联系。 
表 1 并行建表化学加速算法的计算效率 

Table 1 Computational efficiency of the parallel chemistry acceleration algorithms 

 PLP PLP/DAP PLP/DEP TP TP/DAP TP/DEP 

N 
<Rr>/% * 

Rs * 

4.80 
92.09 
2.50 

1.01 
90.30 
3.16 

2.09 
92.81 
3.00 

1.63 
91.75 
3.27 

0.65 
90.87 
3.34 

1.50 
92.02 
3.57 

*最后时刻（时间步 28,000）的结果 

考虑到气相爆轰波流场为瞬时场，为定量检验并行建表化学加速算法的精度，首先给出流场平

均积分量的定义，作为检验计算精度的指标，表达如下 

0

1( , ) ( , , )dxL

x

U y t U x y t x
L

                       (6) 

式中，U(x, y, t)代表 t 时刻流场内某一位置坐标为(x, y)处的瞬时物理量，而 Lx为计算区域沿着 x 方

向的长度。显然，积分量 Ū(y, t)代表了数值计算结果沿着爆轰波传播方向（y 方向）的平均值。因

此，通过比较并行建表化学加速算法与 DI 计算的平均积分量 Ū(y, t)，可以判断计算过程中任意瞬时

时刻内流场的计算精度。 
考虑到基于 TP 算法的计算效率高于基于 PLP 算法的计算效率，图 5 给出了计算结束时刻（时

间步为 28,000）基于 TP 的算法（见表 1）计算的流场内压力 p、温度 T 和两种组分（OH 和 H2O2）

浓度的平均积分量的分布曲线。为便于对比，也给出相同时刻下直接积分（DI）的计算结果。所有

基于 TP 的算法其计算结果与 DI 方法吻合的很好，表明本文基于 TP 建表策略的算法的计算精度没

有损失。 
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图 5 DI 方法和算法计算的平均结果的比较（时间步长为 28,000） 
Fig. 5 Comparisons of averaged results by DI method and by algorithms (the time step is 28,000) 
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2.3 计算格式精度和反应机理的影响 

数值计算格式精度和化学反应机理会改变计算过程中热力学状态，因而会影响算法的计算性能。

为考察两者的影响，对数值格式采用了 9 阶 WENO 和 5 阶 WENO 两种精度的格式进行计算，对反

应机理则采用了H2/O2和C2H4/O2两种反应机理。考虑到表1的计算结果，并行算法选择的是TP/DEP，
具体计算参数见表 2。 

表 2 不同条件下二维气相爆轰波传播过程的数值模拟算例及其对应参数 

Cases 
Reaction 

mechanism 

Numerical 
resolution 

Time steps 
DDI 

(m/s) 
DCJ 

(m/s) 

1 

2 

3 

4 

2H2+O2 

2H2+O2 

C2H4+3O2 

C2H4+3O2 

9th-WENO 

5th-WENO 

9th-WENO 

5th-WENO 

18,000~28,000

20,000~30,000

12,100~22,100

12,100~22,100

2819.96 

2848.31 

2385.00 

2382.65 

2843.16 

2843.16 

2368.71 

2368.71 
表 2 中 DDI表示直接积分计算的爆轰波平均传播速度；DCJ表示相同物理条件下的 C-J 理论爆速。

可以看出，不同算例下两者的最大相对误差为 0.8%，说明本文计算的可靠性。图 6 给出了不同算例

计算的 H2O2 平均质量分数沿流向的变化规律，这一结果表明，即使是对于痕量物质 H2O2（质量分

数分布的范围在 10-11~10-4），TP/DEP 算法和 DI 计算的结果在不同的反应机理和数值格式上均能相

互吻合得很好，从而进一步证明本文所采用的并行建表化学加速算法是适用于不同反应机理和数值

格式的。 
图 7 为不同算例下，计算的化学加速比随时间步长的变化关系。可以看出，化学反应机理几乎

主导了化学反应加速比曲线发展过程。在 2H2+O2 爆轰波的数值模拟（TP/DEP-1 和 TP/DEP-2）中，

Rs 经历了前期的快速增长随后衰减直至平稳的发展过程；而在 C2H4+3O2 爆轰波的数值模拟

（TP/DEP-3 和 TP/DEP-4）中，Rs 则呈现出持续缓慢增长直至平稳的发展趋势。在第 5,500 个时间

步以前，TP/DEP 算法在 2H2+O2 系统中的加速比要明显高于在 C2H4+3O2系统中的加速比。然而，

在时间步 5,500 之后，两种燃料类型下的加速比曲线几乎趋向一致。在计算结束时刻（第 10,000 个

时间步），TP/DEP-1~TP/DEP-4 四个算例的加速比取值依次是 3.57、3.61、4.67 和 4.06，其中，乙烯

反应机理（TP/DEP-3 和 TP/DEP-4）中 Rs 的取值更高。另外，根据图 7 的结果还可以发现，数值格

式对计算效率的影响并不明显。 
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图 6 不同算例计算的 H2O2 平均浓度        图 7 不同算例计算的化学加速比曲线 

Fig. 6 Averaged mass fraction of H2O2 for      Fig.7 Curves of chemical speed-up ratios for  
            different cases                                 different cases 

2.4 删表策略的影响 

在算法应用中发现，由于每个数据表对应的流场区域内热力学状态不同，每个表操作导致的数
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据表尺寸的增长速度也有所不同，这影响了数据表操作之间的同步性，使得计算效率有所下降。如

果能够通过控制数据表的尺寸，同时删除数据表，则有可能提高表操作之间的同步性。为此，本文

还设计了不同阈值的总表尺寸 Mtot和单表尺寸 Msin 来考察这两类删表策略对算法计算性能的影响，

相关算例即表尺寸参数参见表 3。在计算中，仍然采用 TP/DEP 的建表算法，反应机理为 H2/O2 机理，

使用的数值格式精度为 9 阶 WENO。 
表 3 不同删表策略及其加速比 

Table 3 Deletion strategies of tables and their speedup ratios 
Cases 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 

Msin/106 
Mtot/106 

Rs * 

3.0 
45.0 
3.57 

6.0 
45.0 
3.65 

9.0 
45.0 
4.29 

12.0
45.0
3.00

15.0
45.0
3.16

9.0 
27.0
3.24

9.0 
45.0
4.29

9.0 
63.0
5.52

9.0 
72.0 
4.43 

9.0 
81.0 
3.93 

9.0 
90.0 
4.09 

9.0 
99.0
4.76

*最后时刻（时间步 28,000）的结果 

图 8 首先给出了本节几个典型算例（4、8 和 12，见表 3）计算精度的结果。图 8（a）为计算的

爆轰波平均爆速的相对误差随时间的变化。结果显示，数值模拟中不同算例在整个计算过程中的相

对误差均小于 0.5%，充分证明了删表策略下的并行建表化学加速算法的精确性。图 8（b）进一步

给出了计算结束时刻，2H2+O2 爆轰过程中流场的组分 H2O2 的平均浓度沿流向的变化曲线，并将其

与直接积分（DI）方法计算的结果作了对比，该结果同样表明，这几个算例的计算结果均能与 DI
的结果保持高度一致，进一步验证了算法的计算精度。实际上，其它数据表尺寸（Msin 和 Mtot）下

的其它算例在计算精度上的表现也是如此，这证明删表策略的使用对算法的计算精度没有影响。 
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图 8 典型算例的计算精度（a）爆轰波传播速度相对误差，（b）H2O2 平均浓度 
Fig. 8 Computational accuracies of different cases. (a) Relative errors of propagating speed of detonation 

wave, (b) averaged mass fraction of H2O2. 
表 3 还给出了本节所有算例的在计算终了时刻的化学加速比的值，可以看出，在各种删表策略

下算法的化学加速比仍在 3-5.5 之间变化。为探究影响算法效率的主要因素，本文除采用N 外作为

数据表操作之间的负载均衡性指标外（见式 5），还定义了另一个参数 p，作为数据表操作之间的同

步性指标 

w

c

t
p

t

 

                               (7) 

式中，tw代表了采用 TP/DEP 算法计算化学反应的实际墙上时间累计值，<tc>代表了算法内不同数据

表执行表操作累计 CPU 时间的平均值。因此，参数 p 代表了计算源项的实际耗时（包括表操作时间

和相互等待的时间）与纯粹表操作耗时之间的比值。显然，p 的取值越低，数据表操作之间的同步

性就越好。 
图 9 给出了表 3 中所有算例的效率指标之间的相关性曲线及相关系数。其中，负载均衡性指标
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N（式 5）和同步性指标 p（式 7）均为累计值，加速比 Rs为计算结束时刻的取值。图 9（a）的结

果显示，在 2H2+O2 爆轰波数值模拟中，表操作负载均衡性（N）与算法计算效率（Rs）之间的相

关系数为 R2=0.7835，更小的N取值对应于更高的加速比 Rs。然而，图 9（b）中的结果显示，表操

作同步性（p）对计算效率（Rs）的影响并不显著，然而，如果将总表尺寸较大的算例（Mtot72.0106，

见图 9b 中虚椭圆内的算例）移除时，p 与 Rs 之间的相关系数可达到 R2=0.8081，且 p 越小越有利于

提升加速比 Rs。考虑到被移除的这部分算例中，总表尺寸的设定值都比较大，它们的节点删除操作

在整个计算过程中发生的次数很小，对表操作之间的同步性几乎不造成影响，可以忽略这部分算例

中表操作同步性的作用。 

N

R
s

0 0.5 1 1.5 2
2

3

4

5

6

R2=0.7835

     p

R
s

2 2.5 3 3.5 42

3

4

5

6

R2=0.8085

  
                           (a)                              (b)  

图 9 不同删表策略的算例计算的(a) N与 Rs 和(b) p 与 Rs 之间的相关性曲线 
 Fig. 9 Correlations between (a) N and Rs and (b) p and Rs for different cases with deletion strategy. 

3  结  论 

本文针对可压缩反应流计算花费巨大的特点，提出了一系列基于建表技术的并行化学反应加速

算法，并在二维气相正爆轰波传播过程的数值模拟中进行了应用。系统地研究了基于建表策略的各

类算法、数值计算的格式精度、化学反应机理以及删表策略等因素对算法计算精度和计算效率的影

响规律。从计算结果的对比和分析来看，在所有因素的变化过程中本文提出的算法在计算精度上均

没有明显损失，而且在大多数情况下化学加速比保持在 3-5 之间，这样的结果说明，本文提出的系

列算法在实际可压缩反应流的数值模拟应用中是具有重要价值的。 
进一步，本文还考察了影响算法计算效率的主要因素，研究发现并行数值模拟中，不同分区的

数据表之间表数据的负载均衡性和同步性对计算效率均有显著影响。更好的负载均衡性和明显的同

步性是提高计算加速比的关键。 
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Abstract：Due to the huge computational cost of numerical simulations of compressible reactive flows 

with detailed elementary reactions, the improvement of computational efficiency for the simulations is 

necessary without the loss of computational accuracy. This work propose a series of parallel algorithms 

based on the in situ adaptive tabulation (ISAT) technique under the frame of MPI. The algorithms are 

composed of primary strategy (including PLP and TP) and balanced strategy (including DEP and DAP). 

The algorithms have applied in the simulations of two-dimensional gaseous detonations, and the several 

factors such as strategy, reaction mechanism, numerical resolution and table size, are examined to identify 

the computational efficiency and accuracy. The results show that the chemical speedup ratios of 3~5 can be 

reached for most of computational conditions and suggest the good computational efficiency, without the 

loss of computational accuracy. The results also indicate that the computational efficiency is closely related 

to the table operations among the tables. The load balance and the synchronization among the table 

operations take the important roles in the improvement of computational cost. 

Key words： tabulation，chemistry acceleration，gaseous detonation，computational accuracy and 

efficiency，numerical simulation 

 


