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1.  緒言

　現在，内燃機関における超希薄燃焼や着火タイミング制
御，また多様化する燃料に対応して新たな燃料設計などを
行うにあたり，詳細化学反応機構を非定常流体解析に組み
込むことが強く要望されている．これまでに実施されてき
た混合促進など流体力学に基づく燃焼制御 (スワールやタ
ンブル制御など) には限界が見られており，今後，より高
効率・クリーンな燃焼を実現するためには，流体と化学反
応機構の理解を組み合わせた新しい燃焼制御手法が必要で
あろう．

　しかしながら，大規模詳細反応機構を流体解析に組み込
む場合，大きく 2 つの問題が存在する．化学反応方程式の
強い解の硬直性と化学種移流拡散方程式の増加 (それに伴
う混合輸送係数評価) である．このため，数百数千の化学種，
数千数万の素反応から構成される大規模詳細反応機構を流
体解析へ導入することは容易でなく，大型計算機が発達し
てきた現在においても非常に挑戦的な課題となっている．
実際，大学や研究所で開発されたコードをはじめ，商用汎
用コードにおいても，大規模詳細反応機構を適用できる反
応性流体解析コードは未だ少なく，開発途上といえる．
　1 つ目の問題である化学反応方程式における解の硬直性
に関しては，通常，硬直性を避けるため，陰解法[1]や速い
反応過程の除去 (例えば Intrinsic low-dimensional manifold: 
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ILDM [2]など) の適用が考えられる．例えば，陰解法に関
しては，後退微分公式法による直接積分法 (Variable 
coefficient ODE solver: VODE [1]) などが開発されており，
流体解析と連成しない 0 次元問題においては，非常に強力
かつ高速な手法である．例えば，VODE を含め様々な陰解
法の性能比較が，Nejad [3]により行われており参照いただ
きたい．一方で，流体解析との併用を考えると，化学種の
増加に伴い，陰解法における行列演算や初期化プロセスの
必要性から，その効率性が大きく損なわれることが知られ
ている[4,5]．そのため，疎行列を解く反復法の改良などが 
DASPK [6]などに取り入れられており，現在においても行
列演算の大幅な速度向上の取り組みが図られている．しか
しながら，陰解法を流体解析へ組み込む場合の本質的問題
は，行列反転のための反復法というよりは，計算格子点毎
に行わなければいけない初期化プロセスにあることに注意
したい．このことを考慮すると，流体と反応を別々に扱う
分離解法において，陰解法の適用は難しい．
　一方，陽解法は，古典的な多段 Runge-Kutta 法に始まり，
その後，硬直性の強い方程式を対象とした幾つかの方法が
提案されてきている．主なものとしては，CHEMEQ に実
装されている Young and Boris の漸近法[7]，準定常法 (quasi 
steady state: QSS) [8]を改良した Mott らによる CHEMEQ2 
として知られる α-QSS 法[9]，そして Eriksson らの方法[10]
などが挙げられる．陽解法は，初期化や行列演算を必要と
せず，一般的には陰解法に比べ効率的であるが，解の硬直
性が強い場合，時間積分の時間刻み幅の制限や安定性が常
に問題となる．
　以上を背景として，近年，大規模詳細反応機構を流体解
析へ効率的に組み込むための取り組みが盛んに行われつつ
ある．例えば，Shi ら[5]は，陽解法である CHEMEQ2 と陰
解法 VODE をハイブリッド化し，かつ CPU と GPU を併用
する手法を提案している．また，Hiremath ら[11]は，並列
計算機における計算ロードバランス (反応が活発な領域と
そうではない領域のバランス) の観点から，乱流燃焼解析
における化学反応計算の効率性とスケーラビリティを高め
る試みを行なっている．しかしながら，いずれにおいても，
その実装の複雑さにより，導入が容易とはいえない．
　本研究では，計算負荷，多次元流体解析との親和性，そ
して実装の容易性を踏まえ，近年提案された陽解法である 
dynamic multi-timescale (MTS) 法[4]を導入し，多次元圧縮性
流体解析と連成させることで，その適用性と効率性の評価
を行う．MTS 法は，陽解法でありながら，上記した陽解法
に比べ，解の硬直性を避けることが可能とされている．本
研究では，更に，2 つ目の問題 (化学種数の増加による移流
方程式と輸送係数評価) を考慮し，流体計算 (移流項，粘性
項，輸送係数評価など)，化学反応計算時間の評価を行い，
どの要素が，大規模詳細反応機構を用いた反応性流体解析
の律速となっているかを調べ，明確化する．
　化学反応計算に対する MTS 法の性能や適用性は，その
提案論文[4]により示されているが，本研究では，実際に，1，

2 次元非定常流体解析と連成させることで，流体解析部分
を含めた性能評価，適用性，そして問題点を明確化する．
また，本論文では MTS 法を使用するが，行われる議論や
得られる結論は，より効率的な陽解法を使用した場合にも
一貫して適用可能である．
　本研究では，圧縮性流体解析手法を採用し，Large-eddy 
simulation (LES) や Direct numerical simulation (DNS) を想定
し，議論を行なっている．これは，Reynolds averaged 
Navier-Stokes (RANS) に基づく解析が，定常燃焼現象に対
しては有効であるが，前述したような我々が目指している
燃焼不安定性，着火や保炎機構といった非定常燃焼現象の
解明には限界があるからである．また，未だ適切な解析手
法が無い燃焼騒音や燃焼共振においては，圧縮性と燃焼と
の連成が重要となる．一方で，本研究で得られる圧縮性流
体 LES や DNS を想定した結論と RANS や非圧縮性流体解
析のような圧力分離解法との関連性も重要なため，最後に
その関連性の議論を行う．

2.  数値解析手法

2.1.  支配方程式
　本研究では，各化学種の移流拡散方程式を加えた圧縮性 
Navier-Stokes 方程式を支配方程式とする．熱的完全気体を
仮定する．

 (1)

 (2)

 (3)

 (4)

ここで，ρ は密度，u は速度ベクトル，p は圧力，E は全エ
ネルギーである．τ は粘性応力テンソル，q は熱流束ベク
トル，δ は単位テンソルを表す．Ys は各化学種の質量分率，
Ds は拡散係数，そして ω· s は反応速度である．下添字 s は
化学種を表し，s = 1~N で，N は全化学種数である．t は時
間である．本研究では全密度と全ての化学種密度を変数と
しており，条件多価となっているが，本論文中の議論には
影響が無いと考えている．計算に密度が必要な場合には，
全密度式 (1) の密度を使用した．物質拡散における圧力，
体積力，そして熱拡散の影響は無視する．
　本研究では，流体と反応の時間スケールの違いを考慮し，
それぞれの支配方程式を別々に解く分離解法を適用する
[12]．すなわち，流体を解く場合，反応に関わる項である
式 (4) の反応速度項 ω· s をゼロとする．一方，化学反応方程
式は，式 (1)～(4) において，体積と内部エネルギーが一定，
全ての物理量の空間微分を無視と仮定することで，次のよ
うな常微分連立方程式として得られる．
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 (5)

 (6)

ここで，T は温度，es は各化学種の内部エネルギー，そし
て cv は混合物の定積比熱である．

2.2.  流体方程式の数値解法
　反応速度項を無視した流体方程式 (1)～(4) に対して，数
値流束を HLLC [13]で評価し，MUSCL [14]で高次精度化し
た．制限関数として minmod 関数を用いた．時間積分には 
3 段 TVD Runge-Kutta 法[15]を使用した．これら手法は，
圧縮性 Navier-Stokes 方程式を解く上で標準的な方法といえ
る．
　各化学種の粘性係数と 2 成分拡散係数は，分子運動論に
基づく Hirschfelder の式[16]を，熱伝導率は，Warnatz の式
[17]を用いた．混合物に対しては，粘性係数は Wilke によ
り提案され Bird らにより修正された式[18]，熱伝導率は 
Mathur らの式[19]を用いた．混合拡散係数は Bird らの式を
用いた[18] (混合気平均拡散係数，すなわち mixture-
averaged model)．輸送係数の実装は，[20]を参照いただき
たい．

2.3.  化学反応方程式の数値解法
　化学反応方程式 (5) と (6) を時間積分する際に問題とな
るのが，各化学種の特性時間の違いによる解の硬直性であ
る．本研究では，解の硬直性による時間刻み幅の制限を避
けること，流体解析との効率的な連成を考慮し，MTS 法[4]
を導入した．MTS 法では，まず，化学種の特性時間を評価
し，その特性時間に応じて化学種を動的にグループ分けし，
グループ毎に適切な時間刻み幅を設定して時間積分する．
詳細は原論文にあるが，重要な要素や本研究で新たに導入
した部分を説明する．
　MTS 法の概要を図 1 に示す．化学種を特性時間によりグ
ループ分けした後，まず，fast group に対して設定された時
間刻み幅で全ての化学種を積分し，fast group に属する化学
種質量分率変化が収束した時点で，それに属する化学種を
凍結する．続いて，intermediate group に対して設定された
より大きな時間刻み幅によって残りの化学種が積分され
る．これを繰り返し，最終的に，最も長い特性時間を持つ
グループである slow group が，設定された時間 (Δtbase) まで
時間積分される．このように各化学種に適切な時間刻み幅
を動的に設定することにより，陽解法でありながら解の硬
直性を避けることが可能となる．時間積分は Euler 陽解法
で行われる (多段積分法も考えられるが，その分計算時間
を要することになる)．図中では 3 つのグループのみを書い
ているように見えるが，実際にはより多くのグループ数が
生成されることに注意いただきたい．
　グループと各グループの時間刻み幅 Δtg は次のように決

定される．まず，化学種特性時間が減少速度 Ds を用いて
以下の式 (7) により評価される[4,21] (ある化学種の反応速
度は，ω· s = Ps-Ds と書くことができ，Ps は生成速度である)．

 (7)

この特性時間に基づき，生成される全グループ数 NT とど
の化学種 s がどのグループに属するかを示すインデックス 
Ns を以下のように定義する．

 (8)

 (9)

ここで，τmin は最小特性時間である．原論文では言及され
ていないが，本研究では，ゼロ割を避けるため，適当な小
さな値 (例えば，10-14) で制限している．最終的に，あるグ
ループ Ng の時間刻み幅 Δtg は，式 (9) より，

 (10)

と決定される．式 (10) の係数 α は，本研究で導入した  
0 < α ≤1 を満たす任意の定数であり，計算安定化のため  
α = 0.25 と設定した．
　陰解法 VODE の使用においては，主要な設定パラメー
ターとして，ヤコビ行列の内部生成 (MF = 22)，絶対誤差 
ATOL が 10-13，そして相対誤差 RTOL が 10-5 と設定した．
いずれも標準的な値と考えられる．但し，Nejad [3]の評価
にもあるように，これらの与え方で計算時間が変化するこ
とには注意いただきたい．また，0 次元計算においても，
流体解析との連成を考慮して，毎回初期化を行なっている．

2.4.  計算手順
　計算手順をまとめる．時間方向の連成には，Strang-type 
の進行法[12]などが考えられるが，本研究では，流体と反
応方程式を順々に解き進める手順を採用した．そのため，
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Fig. 1 A procedure of MTS: concept of time integration and grouping 
(note that, while the figure presents only three groups, in most 
cases several groups more than three are generated).
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系としては時間 1 次精度に制限されるが，使用している時
間刻み幅が小さいため，その影響は無視できる (1 次元解析
で確認している)．計算手順は次のようになる．

1. 流体計算から，化学種質量分率 Ys，温度 T を得る
2. 式 (7) から，各化学種特性時間 τs を評価する
3. 式 (9) により，化学種をグループに分ける
4. 式 (10) の時間刻み幅 Δtg で，反応方程式を積分する
5. 収束判定を行い，収束したグループの化学種質量分率を
凍結する

6. 指定した Δtbase まで積分後，化学種質量分率，温度を流
体計算へ渡す

7. 1 へ戻る

ここで，条件によっては，特性時間が小さい中間帯のグルー
プが収束せず，指定した Δtbase まで積分される場合もある．
この場合は，演算時間が長くなる．これは，反応場が，中
間帯グループに所属する化学種の特性時間に支配されてい
る場合に起こり得る．収束判定は，VODE 同様，各化学種

質量分率と温度に対して，絶対誤差 ATOL が 10-13，相対誤
差 RTOL が 10-5 と設定した．

3.  結果および考察

3.1.  0 次元問題
　まず，流体解析とは連成しない 0 次元着火問題 (式 (5) と 
(6) のみが解かれる) において，MTS と陰解法 VODE との
比較を行った．3 つの反応系，CH4/Air (68 化学種，334 反応)，
n-C4H10/Air (113 化学種，426 反応)，そして n-C7H16/Air (373 
化学種，1071 反応) を考え，いずれも当量比 1.0 とした．
反応機構は，KUCRS [22]により作成された．表 1 に計算時
間の比較を示す．CPU には，Intel core i7 (2.93 GHz) で  
1 core のみ用いた (自動並列は使用しない)．初期圧力と温
度は表 1 に示すように設定し，2 つのベース時間刻み幅 
Δtbase = 1×10-7，1×10-8 を用いた結果を示す．これらの時間
刻み幅は，圧縮性流れにおいて陽解法を使用した場合 (音
速基準の Courant-Friedrichs-Lewy: CFL 条件に依存する) の
典型的な値と考えられる．表 1 中の save は，以下の定義で
計算した．

 (11)

ここで，tVODE，tMTS は，それぞれ VODE，MTS による必要
とした計算時間を表す．
　基本的な傾向として，化学種数が増加する，もしくは時
間刻み幅 Δtbase が小さくなると，VODE に比べて，MTS の
効率性が高くなることがわかる (図 2 に，高圧 10 atm の場
合の結果をグラフ化しており，参照いただきたい)．高圧に
なると，解がより硬直になることが予想されるが，効率性
はほとんど変わらない結果となった．化学種数の増加に関
する効率性向上の理由については，陰解法である VODE が
行列演算の必要性から少なくとも O(Ns

2) で演算量が増える
のに対し，MTS は O(Ns) で済むためである．

Table 1　Comparison of computational time between MTS and VODE.

Fig. 2 Computational save rate by MTS against VODE for ignition 
problems in the case of initial pressure of 10 atm.
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　一方で，時間刻み幅の大きさによる効率向上の理由を調
べるため，一例として，CH4/Air 着火問題 (1 atm，1500 K) 
の結果と各方法の演算時間変化を図 3 に示す．図 3 (b) の
縦軸の演算時間は，計算 1 step にかかった時間であり，横
軸は物理経過時間である．VODE は，ベース時間刻み幅 
Δtbase に関わらず，計算 1 step にかかる時間は，計算中ほぼ
一定で推移することがわかる (そのため，時間刻み幅を 
1/10 とし，反復回数を 10 倍にすると，ほぼ 10 倍の計算時
間が必要となる)．一方で，MTS は，着火が生じる時間帯
においてのみ，計算時間が急激に増加し (これは中間帯の
グループで指定した Δtbase まで積分されたことを意味す
る)，それ以外の時間帯では，VODE に対して，少ない演
算時間で推移していることがわかる．この結果から，MTS 
の計算時間は，VODE と異なり，時間刻み幅の大きさに単
純には比例しない特徴を持つ．そのため，ベース時間刻み
幅 Δtbase を小さくした場合に，MTS の効率性がより向上す
ることになる．また，着火が生じていない時間帯において，
MTS の計算負荷が少ないことも，多次元流体解析との連成
を考えた場合に大きな利点となる．

　計算の妥当性については，図 3 (a) や図 4 に示すように，
幅広い初期温度・圧力に対して (原論文には無い高圧 100 
atm 条件を含めた)，着火遅れ時間や平衡温度値 (ここでは
示していない) に関して，参照解となる VODE と良い一致
が得られている．

3.2.  流体と連成した場合の評価 (1，2 次元解析)
　流体解析と連成した場合，計算効率性の評価に移流，粘
性，熱伝導，拡散項，そして輸送係数の計算時間が新たに
加わる．過去の研究[23]では，化学種数が 20 を超えると，
混合物に対する輸送係数の評価が計算時間の律速になると
いう概算的な報告がある．しかしながら，実際，Navier-
Stokes 方程式を用いる燃焼流シミュレーションにおいて，
計算時間の評価を明確にしている研究例はほとんど見られ
ない．

3.2.1  問題設定
　本研究では，予混合エンドガス自着火問題[24]を取り上
げた．高温着火源における自己着火，火炎伝搬，エンドガ
スの着火，そして圧力波伝搬と圧縮性燃焼流シミュレー
ションにおいて重要な要素を複数含んでおり，評価として
適当な問題と考えた．2 つの予混合気体，CH4/O2/Ar (68 化
学種，334 反応)，n-C4H10/O2/Ar (113 化学種，426 反応) に
対して評価を行った．概要を図 5 に示す．領域長さ L が 5 
cm，左境界を対称境界，右境界を断熱壁とする．左境界に
おいて，0.25 cm の領域を高温着火源とした．経過時間 4 
ms まで計算を行った．それぞれの計算条件を表 2 にまと
める．当量比は 1.0 である．本条件は，計算時間評価を主
目的としたため，火花点火機関を想定した計算としては，
やや非現実的である．計算格子は一様間隔とし，51 点 (格
子幅 Δx = 0.1 cm) とした．0 次元問題と同様に，2 つの計算
時間刻み幅 (Δt = 1×10-7，1×10-8) を用いた．計算 CPU は，
Intel core i7-3960X (3.3 GHz) である (自動並列は使用しない)．

(a) Temperature

(b) Operation time per step

Fig. 3 Temperature profiles and operation times of MTS and VODE on 
CH4/Air ignition problem under constant volume and adiabatic 
conditions.

Fig. 4 Comparison of ignition delay time between MTS and VODE on 
CH4/Air ignition problems under constant volume and adiabatic 
conditions. Δtbase = 1×10-8 s.
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3.2.2  1 次元エンドガス自着火現象
　図 6 に n-C4H10/O2/Ar における幾つかの時間の温度分布
を示す．時間刻み幅 Δt = 1×10-7 の結果である．まず，左
端の高温源で自着火し，予混合気体中を火炎が伝搬する．
火炎前方のエンドガスの温度も徐々に高くなり，時刻 t = 
2.5～2.6 ms において，エンドガス全体が着火し，最終的
に領域内がほぼ一定の温度になる．
　図 7 に，左端 (x = 0.0 cm)，中間 (x = 2.5 cm)，そして右端 
(x = 5.0 cm) における圧力時間履歴を示す．火炎の伝搬と共
に計算領域内の圧力は徐々に増加し，エンドガスの自着火
と共に大きな圧力波を発生し振動している．左端と右端で
は，ちょうど 180 度位相がずれた圧力波伝搬となっている．
このようなエンドガス着火による圧力振動 (ノッキング) の
様子は過去の実験論文[24]にも見られており，本研究で行っ
た圧縮性燃焼流シミュレーションによって大まかな傾向が
捉えられたといえる．ここには示していないが，VODE に
よる計算結果はほぼ同じになり，時間刻み幅の影響もほと
んど見られない (splitting の影響は小さい)．また，音速を
用いた流体 CFL 条件で決定される時間刻み幅は，比較的荒
い格子幅のため，今回設定した Δt = 1×10-7 よりもやや大
きい．本研究では計算効率性の評価を主目的としているた
め，火炎帯など，燃焼流れ場を適切に解像しておらず，火
炎速度を含め詳細な流れ場の議論には更なる計算が必要と
考えている．

3.2.3  計算時間の比較
　表 3 と図 8 に計算時間の比較を示す．時間刻み幅が大き
い Δt = 1×10-7 の場合，表 1 に示した 0 次元の結果とほぼ
同じになっている一方で，Δt = 1×10-8 の場合，MTS の効
率性が 0 次元計算結果に比べやや低下していることがわか
る．これは，1 次元燃焼流解析においても，化学反応計算
に対する MTS の高効率性は維持されるが，全体計算時間
に対する流体計算の割合が増えているためである．

Fig. 5　Schematic of one-dimensional end-gas auto ignition problem.

Table 2　Computational conditions for end-gas auto ignition problem.

Fig. 6 Time histories of temperature profiles on 1-D end-gas auto 
ignition of n-C4H10/O2/Ar.

Fig. 7　Time histories of pressure at three different locations.

Table 3 Comparison of computational time between MTS and VODE on 
1-D end-gas auto ignition problem.
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　この振る舞いを詳細に説明するため，n-C4H10/O2/Ar に対
し，MTS を用いた場合の，全体時間に対する各要素の計算
時間割合を図 9 に示す．時間刻み幅が大きい Δt = 1×10-7 の
場合 (図 9(a))，化学反応計算の割合が流体計算を上回るが，
Δt = 1×10-8 の場合 (図 9(b)) には，この傾向が逆転し，流体
計算の割合が大幅に増加する．更に，流体計算を移流項 (時
間積分も含む) とそれ以外の非移流項 (粘性項や輸送係数評
価など) に分けて見ると，ほとんどの演算時間が非移流項
部分に占められていることがわかる．著者らの経験上，通
常の反応を考慮しない圧縮性流体解析 (陽解法) では，非移
流項の演算は，移流項の 2～3 倍程度となる．一方で，今
回の計算では，20 倍程度の違いとなっており，流体計算時
間のほとんどが，多成分輸送係数の評価に費やされている
といえる．
　図 10 に化学種数に対する各要素の計算時間割合の傾向
を示す．ここで，小さな反応機構として，DRG 法[25]によ
り簡略化された CH4/O2/Ar (33 化学種，150 反応) の結果を
追加した．時間刻み幅 Δt = 1×10-8 の場合では，化学種数
が約 50 以上になると，流体計算の割合が化学反応計算よ
りも高くなり，化学種数の増加と共にその差が更に大きく
なる．一方，時間刻み幅 Δt = 1×10-7 の場合，ここで対象
とした反応機構では，常に化学反応計算の割合が流体より
高いが，化学種数の増加に従い，流体計算時間との差は縮
まっていくことがわかる．
　以上の結果から，時間積分法として陽解法を用いた圧縮
性反応性流体解析では，時間刻み幅と化学種数の大きさに
従い (本研究では，Δt = 1×10-8 程度以下，50 化学種以上)，
化学反応計算は律速ではなくなり，流体計算，特に多成分
輸送係数の評価が律速となることが示された．すなわち，
化学種数の増加や格子解像度の増加に伴い (例えば，LES 
や DNS の実施を想定すると) ，反応計算よりもむしろ，流
体計算 (多成分輸送係数評価) の効率性を高めていかなけれ
ばならない．ちなみに，陰解法 VODE を用いた場合，0 次

Fig. 8 Computational save rate by MTS against VODE for 1-D end-gas 
auto ignition problems.

(a) Δt = 1×10-7

(b) Δt = 1×10-8

Fig. 9 Comparison of computational times. CHEM denotes the 
chemical reaction. In fluid, ADVCT is for the advection with the 
time integration, and TRANS means the rest part, including the 
estimation of transport properties.

Fig. 10 Scaling of each computational part in terms of the number of 
chemical species, where CHEM denotes the chemical reaction 
part and FLUID denotes the fluid part.
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元問題でも示されたように，時間刻み幅の大きさに従い化
学反応計算時間も同じ割合で増加するため，化学反応計算
と流体計算割合の逆転は生じない．すなわち，常に化学反
応計算が反応性流体解析の律速となることに注意された
い．

3.2.4  多成分輸送係数の評価について
　ここで，多成分輸送係数の評価が律速となる理由を粘性
係数によって具体的に調べてみる．一般的に，多成分粘性
係数モデルとして，Wilke の式がよく用いられる[18,26]．

 (12)

ここで，μ i は化学種 i の粘性係数，Xi はモル分率，そして 
Φ ik は相互作用係数である．N は総化学種数である．一方で，
精度はやや落ちるが，次のような経験式も提案されている
[27]．

 (13)

これら式 (12) と (13) のオペレーションカウント (四則演算
の総数) を概算し，その比をとったものを図 11 に示す．オ
ペレーションカウントは，近似的に，式 (12) は 3N2+2N-1 で，
式 (13) は 4N で評価できるとした．この概算において，式 
(12) における相互作用係数 Φ ik のオペレーションカウント
は考慮に入れていない (つまり式 (12) のカウントはやや少
なく見積もられている)．それぞれの式から予想されるよう
に，Wilke の式は，ほぼ N2 で比例するのに対し，経験式は，
N で比例するため，化学種数の増加と共に 2 式のオペレー
ションカウント比は線形的に変化する．例えば，今回用い
た n-C4H10 (113 化学種) を考えると，経験式により約 86 倍
程度以上の速度向上が期待できる．これは，熱伝導率につ
いても同様のことがいえる (今回用いた Mathur らの式は，
式 (13) と同じ形であるため，熱伝導率に対して Wilke の式
のような評価を行った場合[27]，今回の評価以上に輸送係
数評価が律速となる)．
　分子拡散係数については，混合気平均拡散モデルの場合，
指数関数部の計算時間が問題となるため，評価する化学種
数を少なくすることや，Lu and Law により提案されている 
species bundle [23]で計算時間の削減が可能と期待できる．
また，今回用いた混合気平均拡散モデルと多成分拡散を考
慮した multicomponent model (多成分拡散モデル) [28]との
計算時間の比較を図 12 に示す．図縦軸は，多成分拡散モ
デルと混合気平均拡散モデルとの計算時間の比である．例
えば，CH4 で約 27 倍，n-C7H16 で約 127 倍と，化学種数の
増加と共に多成分拡散モデルの計算時間は急激に増加す
る．従来から，高精度であるものの多成分拡散モデルが使
われることはほとんどないが，このような具体的な評価に
よって，各モデル間の差を認識しておくことは重要である．
　それでは，多成分輸送係数の中で最も時間がかかるもの

Fig. 11 Comparison of operational counts between Wilke model and an 
empirical approximation.

Fig. 12 Comparison between multicomponent and mixture-averaged 
diffusion coefficients, where tmc denotes the computational time 
for multicomponent model and tave for mixture-averaged model.

Fig. 13 Comparison of computational time between viscosity (Wilke 
model) and diffusion coefficients (mixture averaged model), 
where tvis denotes the computational time for viscosity and tdif for 
diffusion coefficients.
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は何か，それを評価した結果を図 13 に示す．粘性係数と
熱伝導率はほぼ同じ式で書けるため，粘性係数 (Wilke 
model) と拡散係数 (混合気平均拡散モデル) との比較を行っ
た．図縦軸は，粘性係数の計算時間を拡散係数の計算時間
で割ったものである．この図より，今回評価したどの化学
種数においても，粘性係数が最も律速部であること，そし
て拡散係数に対して約 2 倍の計算時間を要することがわか
る．すなわち，式 (12) のような混合気評価式を用いた場合 
(N2 のオペレーション)，多成分輸送係数において粘性係数
もしくは熱伝導率が律速部となる．一方，前述した通り，
式 (13) のような評価 (N のオペレーション) により混合気輸
送係数の計算時間は劇的に短縮する．この場合，拡散係数
が律速部となる．

3.2.5  2 次元エンドガス自着火現象
　最後に，エンドガス自着火問題の 2 次元解析結果を図 14 
(温度の時系列可視化) と図 15 (圧力の時間履歴) に示す．
n-C4H10/O2/Ar (113 化学種，426 反応) の予混合気体を対象
とした．1 次元解析とは，初期高温源を半径 0.25 cm の円 (図 
14 (a) を参照) としたこと以外は同様の条件である．計算領
域 5 cm×2.5 cm に対して，計算格子点数 201×101 (一様格
子幅で，Δx = Δy = 0.025 cm) で解像し，東京大学情報基盤
センターの FX10 システム (5 nodes，78 cores) を用いて計
算を行った．時間刻み幅は Δt = 1×10-7 とした．約 4 ms の
計算に対して，50 時間程度の計算時間を必要とした (1 次
元結果からの単純な見積りでは，陰解法 VODE の使用では，
その 3 倍程度の計算時間増加が予想される)．高温源での自
着火，2 次元空間における火炎伝播の様子，そして最終的
にエンドガスが自着火し，強い圧力波を発生させているこ
とが確認できる (図 14 のキャプションのアルファベット
が，図 15 中の記号と対応する)．一方で，1 次元解析同様，
本格子解像度により，火炎伝搬を適切に解像しているとは
いえず，現象の詳細な議論には今後の更なる計算が必要で
ある．但し，計算格子点数 101×51 においてもほぼ同様の
エンドガス着火タイミングが得られている．以上の結果に
より，効率的な時間積分法の導入を行うことで，大規模詳
細反応機構を用いた 2 次元反応性流体計算が，現実的な計
算時間・規模で可能となるといえる．

3.3.  RANS 解析との関連性について
　本研究では，LES や DNS の使用を想定して議論を行なっ
てきた．一方で，RANS 計算では，乱流モデルによる輸送
係数が支配的となるため，今回のような多成分輸送係数の
評価 (粘性係数や熱伝導率の層流成分や分子拡散係数) は必
要とされないことが想定される．しかしながら，RANS 計
算においても，重要ではないと認識しながらも層流輸送係
数の多成分評価を行なってしまい，律速部となる可能性は
十分に考えられる．重要なことは，RANS，すなわち乱流
輸送係数が支配的となる場合には，粘性係数や熱伝導率の
層流成分や分子拡散係数の多成分評価は無視するか出来る

(a) A: t = 5.0×10-6 s

(b) B: t = 1.0×10-3 s

(c) C: t = 1.7×10-3 s

(d) D: t = 2.5×10-3 s

(e) E: t = 2.8×10-3 s

Fig. 14 Sequential views of temperature distributions on two-
dimensional end-gas auto ignition problem.
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限り簡素に行うべきということである．

3.4.  圧力分離解法との関連性について
　燃焼現象は低速を対象とするものが多く，音速伝搬を無
視して非圧縮性流体解析で見られるような圧力分離解法を
使う場合も多い．この場合，時間刻み幅は音速による CFL 
条件に制限されないため，本論文で使用した大きさから 1 
桁から 2 桁大きい時間刻み幅を使用することが想定され
る．この場合，本研究結果の表 1 からデータを外挿すると，
陰解法と陽解法との時間差は徐々に小さくなっていくこと
が予想され，多成分輸送係数の問題も図 9 をベースに考え
ると，その評価は相対的に小さくなる可能性がある．より
大きな時間刻み幅を使用できる場合については今後の課題
である．

4.  結言

　大規模詳細反応機構を考慮した圧縮性燃焼流シミュレー
ションを可能とする高速・高効率な数値解析法の開発を目
的として，本研究では，化学反応方程式の解の硬直性軽減
のため MTS を導入し，流体解析部分を含めた手法の効率
性と適用性の評価を行った．0 次元，1 次元解析いずれに
おいても，従来用いられる陰解法 VODE に対して，化学種
数の増加に加えて，時間刻み幅が小さくなると，解の精度
を維持しつつも MTS の効率性が劇的に高まることを示し
た．これは，MTS では，1 step あたりの演算時間が動的に
変化するためである．
　1 次元解析 (エンドガス自着火問題) 結果により，時間刻
み幅が Δt = 1×10-8 s の場合，化学種数が約 50 以上で流体
計算が律速部になること，また，化学種数の増加と共に流
体計算の割合が大幅に増加していくことを示した．流体計
算が律速となる原因は，多成分輸送係数の評価である．2 
次元解析結果から，効率的な時間積分法の導入により，大
規模詳細反応機構を用いた 2 次元反応性流体計算が，現実

Fig. 15 Time histories of pressure at three different locations for  
two-dimensional problem.

的な計算時間・規模で可能であることが示された．
　本研究で行った評価により，化学反応方程式に対して高
速・高効率な陽解法を適用することで，大規模詳細反応機
構を考慮した圧縮性燃焼流シミュレーションが効率的に実
施できることが示唆された．一方で，流体計算，すなわち
多成分輸送係数の評価が大きな問題になることも明らかに
なった．超大規模反応機構かつ LES や DNS 解析を可能と
するためには，より高速な陽解法の探求を含め，多成分輸
送係数部分の簡略化や簡略化による燃焼流れ場への影響を
明らかにすることが必要である．
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