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华东师大首次实现燃料燃烧高精度计算机模拟。

华东师范大学化学与分子工程学院朱通团队结合人工智能算法、量子化学理论以及分子动力学方
法，实现了燃料燃烧的高精度计算机模拟，在原子尺度和亚飞秒时间分辨率下获得了甲烷燃烧的
化学反应网络。该成果近日发表于《自然—通讯》。

航空发动机是国防、交通等领域的核心装备，反应了一个国家的科技和工业能力。只有掌握先进
的航空发动机技术，才能使我国在航空航天领域与发达国家的竞争中获得优势地位。掌握燃料燃
烧的本质和基础理论，发现和阐明航空发动机燃烧过程的基本规律和其中涉及的物理化学机制，
是我国在发动机设计领域追赶直至超越发达国家的必要条件。

发动机工作在高温高压的严苛工况下，很难通过实验手段对其进行全景式的定量研究。而传统计
算模拟方法无法正确高效地处理燃烧过程中剧烈化学反应带来的大量反应路径的量子化学计算。

基于人工神经网络的深度学习方法为构建具有量子化学精度、同时十分高效的模拟算法提供了可
能。该论文共同通讯作者之一的朱通副研究员告诉《中国科学报》，这项研究专门为燃烧反应设
计了数据库构建方案，采用人工神经网络模型在0.1飞秒的分辨率下对甲烷燃烧过程进行了长达1
纳秒的反应分子动力学模拟。

据介绍，在该团队近期开发的ReacNetGenerator软件的帮助下，该工作不仅复现了多年来积累的
甲烷燃烧骨架反应机理，还发现了数百个中间反应路径，揭示了甲烷燃烧的完整反应网络。

目前我们团队正将该方法应用于碳烟的生成机理、航空煤油的热解以及含能材料的起爆机理研究
中。该论文共同通讯作者之一的张增辉教授表示，该方法的进一步发展还有望为有机合成路径的
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逆分析提供新的思路。相关算法已集成至DP-GEN软件中供用户使用。

该工作得到了国家自然科学基金重大研究计划培育项目、科技部重点研发计划、国家级大学生创
新创业训练计划和华东师范大学超算中心的支持。（来源：中国科学报黄辛）

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41467-020-19497-z
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