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研究成果の概要（和文）：大規模詳細反応機構を用いた反応性流体シミュレーションを効率的に行う解析手法を
提案した．提案手法は，硬直性の強い化学反応方程式に対する高速陽的時間積分法と多成分流体輸送係数に対す
る化学種バンドル法から構成されている．それぞれの手法は，従来法に対し，解の精度を大きく損ねることな
く，2桁から3桁の高速化を可能とした．提案手法は，自動車ノッキング現象，高圧ロケットエンジン燃焼現象，
予混合火炎不安定性現象と，幅広い燃焼現象に適用され，新しい知見の創出に貢献した．

研究成果の概要（英文）：An efficient methodology for simulations of reactive flows (CFD) with large 
detailed chemical kinetics has been successfully proposed. The present method consists of a fast 
explicit time integration method for stiff chemical reaction equations and a species bundling 
technique for efficient calculations of transport properties of mixture. The present method, in 
particular, the fast explicit time integration method, provides much faster performance with the 
order of two or three when compared to a conventional approach, enabling an efficient application of
 large detailed chemical kinetics in CFD simulations. The method has been successfully applied to a 
wide range of combustion problems such as knocking phenomena of n-heptane (373 chemical species and 
1071 reactions) in internal combustion engines, providing the detailed mechanism of strong pressure 
wave generation and development associated with end-gas autoignition.

研究分野：反応性流体力学
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様	 式	 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通）	

１．研究開始当初の背景 
 
炭化水素燃料による燃焼の高効率化やクリ
ーン化は，再生可能エネルギーの促進と共に，
持続可能な低炭素エネルギー社会を目指す
上で非常に重要かつ緊急を要する課題であ
る．また，実用炭化水素燃料の化学成分は多
様化する傾向にあり，バイオ燃料やシェール
ガスなど従来の化石燃料以外の燃料が使わ
れるようになってきている．これらを背景に，
多様化する燃料や化学成分かつ様々な燃焼
形態に対する高効率・クリーンな燃焼を実現
する技術開発が望まれている． 
	 これまで，高効率・クリーンな燃焼を実現
する技術として，内燃機関では，スワールや
タンブルといった流体混合に基づく燃焼制
御が行われてきたが，その適用には既に限界
が来ている．すなわち，極限的な条件下，例
えば，超希薄条件下での着火タイミング制御
などは，流体制御のみでは達成できず，流体
と同時に化学反応現象の理解に基づく燃焼
制御が必要不可欠である． 
	 近年，実用燃料を模擬する化学反応機構の
研究が精力的に実施されており，詳細反応機
構を自動的に生成することが可能になって
きた．このような詳細反応機構の適用により，
着火タイミングの予測など有用な情報を得
ることが可能となる．一方で，このような詳
細反応機構を流体解析と同時に扱うことは
容易でない．これは，詳細反応機構が，結果
として数百数千の化学種と数千数万の素反
応から構成されることに起因し（ヘプタンで
400化学種程度，混合燃料の場合 10,000化学
種程度になることもある），大きく 2 つの問
題が存在する． 
	 問題の 1つ目は，化学反応方程式の硬直性
である．考慮する化学種の増加は，幅広い時
間スケールを発生させるため，詳細反応機構
に基づく化学反応方程式は，その硬直性が非
常に強くなる．そのため，流体と反応を同時
に解く際，使用できる時間刻み幅が極めて小
さくなる問題が発生する．2 つ目は，大規模
詳細反応機構では，考慮すべき化学種数の移
流拡散方程式を解く必要があり，計算負荷が
増大することである．同時に輸送係数評価の
計算負荷も莫大に増加する問題が発生する． 
	 これらの問題を解決するため，個々の問題
に対して様々な方法が提案され，世界中で活
発に研究が進められているが，実用炭化水素
系燃料のような大規模詳細反応機構を効率
的に流体解析に組込む方法論は確立してい
ない．そのため，実用燃料を用いた燃焼解析
を行う際には大幅な簡易化が必要となり，結
果として得られる情報は非常に限定的であ
った． 
 
２．研究の目的 
	  
本研究の目的は，大規模詳細反応機構に基づ
いた反応性熱流体シミュレーションを高効

率に実現するための高速・高効率解析手法を
提案，確立することにある．上記したそれぞ
れの問題に対して，有効となる手法の研究開
発を行う．具体的には，強い硬直性を持つ化
学反応方程式に対する高速時間積分法，多成
分流体輸送係数計算の高速化手法，の研究開
発を通して，大規模詳細反応機構を用いた反
応性熱流体シミュレーションの高効率な実
施を可能とする． 
 
３．研究の方法 
 
大規模詳細反応機構を用いた反応性流体シ
ミュレーションにおいて，従来用いられてき
た陰解法（例えば，VODE）では，約 90%以
上の計算時間が，化学反応方程式の計算に占
有される．そのため，まず，計算高速化にお
いて，最も重要となる化学反応方程式の高速
化に関する研究を実施した．一方で，化学反
応方程式の高速化が可能となった場合，次に
大きな問題となるのが多成分流体輸送係数
の計算である．これは，化学種数Nに対して，
一般的な輸送係数モデルでは，計算時間が N2

に比例するためである（相互係数計算のた
め）．この問題を解決するため，化学種バン
ドル法に着目し，その性能や妥当性検証を実
施した．最終的に，高速時間積分法と化学種
バンドル法を組み合わせることで，解の精度
を損なうことなく，反応性流体シミュレーシ
ョンの高速化を試みる．  
 
４．研究成果 
 
本研究では，大規模詳細反応機構を用いた反
応性流体解析を効率良く実施するため，化学
反応方程式に対して，高速陽的時間積分法[雑
誌論文 1, 3, 6]を，多成分輸送係数計算に対し
て，化学種バンドル法を組み合わせた独自の
数値解析手法を提案した．この数値解析手法
は，自動車エンジンノック現象[雑誌論文 2, 6]，
高圧メタンロケット燃焼現象[学会発表 11, 
21]，水素予混合火炎不安定性現象[雑誌論文
4]，など幅広い問題に適用され，新たな知見
を得ることに成功した． 
 
４．１ 高速時間積分法の提案 
上記したように，大規模詳細反応機構を用い
た反応性流体解析では，化学反応方程式の計
算時間が約 90%以上を占めることが知られ
てきた．主な原因は，従来から使用されてき
た陰解法 VODEの計算時間によるもの（流体
解析と連成させる際の初期化の必要性，ヤコ
ビ行列計算など）で，より高速な時間積分法
が必要とされてきた．陽解法は，その代替候
補であるが，これまで提案されてきた手法は，
堅牢性という点で問題があり，その適用範囲
が大きく制限されていた．そこで，陽解法を
ベースとして，新たな時間積分法の構築を試
みた．まず，過去に提案されたマルチタイム
スケール（MTS）法に着目した．MTS 法は，



VODEに比べて，一桁程度の高速化が可能で
あるが，堅牢性に問題があった．そこで，我々
は，新たに準定常仮定（QSSA）の考えを導
入することで，より堅牢な時間積分法（MTSQ）
の提案を行った[雑誌論文 1]．MTSQにより，
従来の MTS 法では困難であった高圧や純酸
素燃焼条件においても堅牢に計算すること
が可能となった．一方で，これら MTS の考
えに基づく方法では，各時間ステップで化学
種のグループ化が必要であり，劇的な高速化
が困難であった（500化学種で，20倍程度に
留まる）． 
	 以上の問題や他の陽解法を踏まえ，本研究
によって新たに構築した方法が，Extended 
Robust Explicit Numerical Algorithm (ERENA) 
法である．ERENA 法は，ラグランジュ未定
乗数法に基づき，以下の定式化から成る． 
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この方程式は，何らかの時間積分法によって
予測された質量分率𝑦!∗と質量保存を満足す
る質量分率𝑦!!!!との最小化を実現すること
を意味している．Nは化学種数，𝜆はラグラン
ジュ未定乗数，𝜀は，𝜆と𝑦!!!!の任意関数であ
る．最終的に，上式の最適解として，質量分
率は，以下のように得られる． 
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この表式は，得られた予測解を再スケール化
する形式と見ることができる．質量保存則に
ある閾値を設定し，質量分率がそれを満足す
るまで反復を繰り返す．また，予測解𝑦!∗を得
るためには，いずれの時間積分法を適用する
ことが可能であるが，本法では，堅牢な QSSA
による積分式を採用している．ここで，QSSA
による積分自体は，線形化のため，保存則を
満たさないことに注意する．更なる詳細や閾
値の設定などは，提案論文[雑誌論文 3]を参照
いただきたい． 
	 ERENA 法の高速性や精度を検証するため，
既存の方法との比較を行った．既存の方法と
して，よく使用される陰解法 VODEを参照解
として用いた．また，陽解法として，MTS法
（MTSQ法はほぼ同じ結果となるため示さな
い）に加え，QSSAに基づく CHEMEQ2法を
比較対象とした．比較検証は，0 次元定容容
器着火問題によって行った．詳細反応機構は，
自動生成ソフト KUCRS によって行った．以
下の結果は，全て当量比 1.0 で得られたもの
である．以下の結果で用いた時間刻み幅は，
1.e-8 秒である． 
	 図 1 に，ヘプタン酸素（373 化学種，1071
反応；初期圧力 0.1 MPa, 温度 1100 K）によ
る温度の時間変化分布を示す．ここでは，参
照解 VODE と ERENA の比較を行った．
ERENA の結果は，参照解と非常に良く一致
していることがわかる．自着火時の急激な変
化もよくとらえている．他の条件（圧力 1.0 

MPaなど）でも同じような一致を得ている． 
 

 
図 1 VODEと ERENAによる温度時間履歴の
比較（ヘプタン酸素予混合気） 
 
	 図 2は，計算時間について，参照解 VODE
と他の陽解法の比較を行ったものである．縦
軸の値は，参照解 VODEで必要とした計算時
間 𝑡VODEと他の陽解法で要した時間 𝑡∗の比
𝑡∗ 𝑡VODEを表している．ヘプタンに加え，メタ
ン（68化学種，334反応），ブタン（113化学
種，426反応），デカン（839化学種，2126反
応）燃焼問題を加えて比較を行った．公平な
比較を行うため，計算した物理時間は，5.e-3 
秒で統一した．VODEでは，流体計算との連
成を考慮し，初期化という操作を意図的に入
れていることに注意いただきたい． 
 

 
図 2 各時間積分法と参照解 VODE との計算
時間比較 
 
	 図 2 により，ERENA により劇的な高速化
が可能であることがわかる．参照解 VODEに
対しては，2 桁から 3 桁の高速化が可能であ
り，ブタンで 70倍，ヘプタンの場合，400倍
弱の高速化を実現している．大きな反応機構
となるデカンの場合には 1,000 倍近い高速化
となる．他の陽解法 CHEMEQ2 や MTS 法に
対しても，1 桁から 2 桁の高速性を示してい
ることがわかる．MTS法は，陽解法の中では
最も低速であるが，これは，化学種グループ
化の操作が各時間ステップで行われるため
である． 
	 ERENA の高速性を調べるため，図 3 に，
各時間ステップに要した計算時間履歴を示
す．ERENA は，自着火が生じている時間帯
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（2.6e-3 秒付近）以外において，非常に短時
間で計算を行っていることがわかる．これが
ERENA の高速性をもたらすものである．一
方，自着火時には，急激な温度変化のもと，
質量保存を満足させるため，反復が多くなり，
計算時間も急激に増加している様子もわか
る．VODE や MTS 法は，各時間ステップで
実施される初期化等のオーバーヘッドが存
在するため，計算時間の増加につながる．
CHEMEQ2と ERENAは QSSAを使っている
という点で同じアルゴリズムとなるが，
ERENA が質量保存という大局的な量で収束
を行っている点で，違いが生じていると考え
られる．ここには示さないが，着火遅れ時間
や層流燃焼速度の評価によって，ERENA が，
参照実験値をよく再現していることも確認
している． 
 

 
図 3	 時間ステップ毎の計算時間の履歴 

 
４．２  多成分流体輸送係数の効率的計算
法：化学種バンドル法 
 
化学反応方程式の解法に VODE など用いた
場合には，常に化学反応方程式の計算時間が
全計算時間のほとんどを占有する．一方で，
上記したような高速時間積分法で反応方程
式を計算すると，流体輸送係数の計算時間占
有率が大幅に増加するようになる．ブタンを
用いたある燃焼問題を例にすると，VODEで
は化学反応方程式の計算が全体計算時間の
約 95%を占めていたが，ERENA で計算を行
うと，約 23%まで減少することがわかってい
る．一方で占有率を大きくするのが，流体輸
送係数の計算時間となり，約 68%を占めるこ
とになる．これは，化学種数 Nに対して，一
般的な輸送係数モデルでは，計算時間が N2

に比例するためである．つまり，高速時間積
分法を使用することを前提にすると，大きな
反応機構ほど，流体輸送係数計算の効率化が
有効であることを示唆する． 
	 そこで本研究では，拡散係数モデルに対し
て，化学種バンドル法を適用して，流体輸送
計算の高速化を試みた（粘性係数と熱伝導率
は，化学種数Nに比例するモデル式を用いる）．
化学種バンドル法は，化学種𝑖と化学種𝑗で定
義されるバイナリ拡散係数𝐷!"を用い，類似し
た拡散係数を持つ化学種同士をグループ化

するものである．グループ化された場合，グ
ループ内の代表化学種のみを対象とした拡
散係数計算へと集約できるため，計算時間の
短縮が可能となる．以下の式に従い，グルー
プ化の判断を行う． 

𝜖!" = max
!!!,!

!min!!!!max

ln
𝐷!,!
𝐷!,!

< 𝜖 

ここで，温度𝑇は，対象となる燃焼場の最小
𝑇minと最大温度𝑇maxを予測し，事前に与える
ことになる．𝜖は，ユーザーが指定する閾値
（許容エラー値）である． 
	 図 4に，化学種バンドル法による計算速度
結果を示す．メタン，ブタン，そしてヘプタ
ンを用いた．いずれの反応機構においても，
閾値の増加と共に，少ないグループ数でまと
まるため，計算速度が上昇する． 
 

 
図 4 化学種バンドル法による高速化 

 
	 例えば，精度として問題が無いことを確認
している閾値 0.1 の場合，ヘプタン（373 化
学種）で，21 グループが生成され，約 57 倍
の高速化が実現できる．大きな炭化水素ほど，
異性体が増加するため，同じ閾値でもグルー
プ化される割合は大きい．バンドル法は，条
件指定のもと，前処理として行われるため，
確実な高速化が期待できる． 
	 図 5 に，層流燃焼速度（1 次元層流火炎計
算）を用いて，化学種バンドル法の検証を行
った結果を示す．異なる 2つの閾値の結果は，
いずれもバンドル無しの結果（これは実験値
と良く一致する）と良く一致しており，バン
ドル法の妥当性が確認できる． 
 

 
図 5 バンドル法の層流燃焼速度への影響 
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４．３ ERENA/化学種バンドル法 
 
	 化学種バンドル法と ERENA の併用により，
例えば，ノッキング解析[雑誌論文 3]では，ブ
タンの場合，従来法（陰解法 VODEとバンド
ル無し）に比べ，約 30 倍（ERENA で約 15
倍；バンドル法で約 2倍），ヘプタンの場合，
約 75 倍（ERENA で約 15 倍；バンドル法で
約 5倍）の高速化が実現されている．つまり，
本解析手法の採用により，ヘプタンの場合，
従来約 2ヶ月半かかっていた計算が，解の精
度を損なうことなく，約 1日で達成できるこ
とを意味する． 
	 本解析手法は，詳細反応機構を適用する利
点を活かし，様々な燃焼問題に適用され，新
たな知見を得ることに成功している．エンジ
ンノッキング現象の解析では，末端ガス自着
火に起因する圧力波発達過程のメカニズム
を明らかにすることができた[雑誌論文 3]．ロ
ケットエンジンを対象とした高圧メタン酸
素燃焼解析では，噴射器ポスト背後の燃焼場
を対象として，噴射条件に応じて，どのよう
に燃焼場が遷移していくかを明らかにした
[学会発表 11, 21]．水素空気予混合気中を伝播
する火炎不安定性の解析では，火炎近傍で発
生する化学反応構造を明らかにしている[雑
誌論文 4]． 
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