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科学计算

Ø 建模仿真

Ø ⼯程优化

- 理解复杂系统
- 预测复杂系统
……

- ⼯程系统设计
- ⼯程系统实时控制
- 量化不确定性、可靠性评估
- 寻找给定问题的最佳解决⽅案或配置
……

挑战：运算量巨⼤难以承受
- 多尺度多物理场建模
- 反复求解、迭代
- 需要实时反馈
……
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科学计算中的挑战

Ø 运算量巨⼤难以承受

- 多尺度多物理场建模
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多尺度多物理场建模

Ø ⽓候模拟

云层

分辨率：10km-50km 尺度：10m-100m
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Ø ⽓候模拟

多尺度多物理场建模

- 云层
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多尺度多物理场建模

Ø 可压缩Navier-Stokes ⽅程
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𝜕𝑡

+ 𝛻𝐹 𝑊 = 𝛻𝑅 𝑉, 𝛻𝑉 + 𝑆
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𝑝

𝑊 =
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𝐹 𝑊 =
𝜌𝒗

𝜌𝒗⨂𝒗 + 𝑝𝑰
(𝑬 + 𝑝)𝒗

𝑅 𝑉, 𝛻𝑉 =
0
𝜏

𝜏 ⋅ 𝒗 − 𝑞

质量守恒、动量守恒和能量守恒，以及⽜顿流体假设、
傅⾥叶热传导定律……
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多尺度多物理场建模

模型输⼊(含
⽔量、历
史数据等)

输出(云层加
快对流、对太
阳光的阻挡等
作⽤)
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Ø ⽓候模拟

多尺度多物理场建模

- 云层
- 冰川
- 植被
- 海洋、⼤⽓湍流
……
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多尺度多物理场建模

Ø 航空航天
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多尺度多物理场建模

Ø 航空航天



11

多尺度多物理场建模

Ø 航空航天

尺度： 1m-10m 尺度：10µm-100µm
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多尺度多物理场建模

Ø 固体⽅程

𝜌!𝑢̈! − 𝛻 ⋅ 𝜎 = 	𝑓! 	
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Ø 本构关系
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多尺度多物理场建模

模型输⼊(应
⼒、历史
数据等)

输出(应变)
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科学计算中的挑战

Ø 运算量巨⼤难以承受

- 反复求解、迭代
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反复求解、迭代

Ø 航空航天

1984，McDonnell Douglas 公司宣布，将承担修正F-18战⽃
机设计缺陷的费⽤，⼤约为2500万美元。该设计缺陷已导致
战⽃机尾部出现裂缝。
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反复求解、迭代

Ø 航空航天
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多尺度多物理场建模

Ø 流固耦合⽅程

𝜕𝑊
𝜕𝑡

+ 𝛻𝐹 𝑊 = 𝛻𝑅 𝑉, 𝛻𝑉
𝜌!𝑢̈! − 𝛻 ⋅ 𝜎 = 	𝑓! 	

流固耦合边界：
𝜎 ⋅ 𝑛 = −𝑝𝑛 + 𝜏 ⋅ 𝑛	
𝑢̇! = 𝑣	
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反复求解、迭代

Ø 航空航天

4天 1000CPUs
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反复求解、迭代

Ø 不确定性量化

- 飞⾏速度、⾓度
- 飞⾏⾼度
- 战机设计参数
……

≥1000 仿真
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反复求解、迭代

Ø ⼯程设计优化

基于偏微分⽅程的仿真

设计

优化⽬标函数

求
解

器

伴
随

求
解

器
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多尺度多物理场建模

模型输⼊(设
计、运⾏
条件等)

输出(受到的
⼒、结构的响
应等)
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科学计算中的挑战

Ø 运算量巨⼤难以承受

- 需要实时反馈
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需要实时反馈

Ø无⼈系统的实时预测控制



24

需要实时反馈

Ø无⼈系统的实时预测控制
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需要实时反馈

Ø无⼈系统的实时预测控制
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多尺度多物理场建模

模型输⼊(运
⾏条件、
控制参数
等)

输出(未来时
刻的状态等)
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科学计算中的挑战

Ø 运算量巨⼤难以承受

- 多尺度多物理场建模
- 反复求解、迭代
- 需要实时反馈
……

简化模型、代理模型
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科学机器学习

Ø 代理模型(Surrogate models)

偏微分⽅程
求解器

输⼊
（当前状
态、系统
参数、边
界条件）

输出
（偏微⽅程的
解、感兴趣的
量）

基于数据的代理
模型
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科学机器学习

Ø 机器学习(Machine learning)

-图像识别、⾃然语⾔处理、⽣成模型
-蛋⽩质折叠、分⼦制药
……
从数据出发，不依赖或并没有基于⽅程的可靠模型



30

科学机器学习

Ø 机器学习

Ø 物理系统

- ⾼效处理⾼维问题
- 需要⼤量的数据
-有⼀定不确定性
- 对精度、误差等并没有较好的理解
……

-遵从物理定律、有基本的⽅程描述
- 需要定量的预测
- 传统⽅法对精度、误差有较好的理解
- 数据并不充裕
……
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科学机器学习

Ø 代理模型(Surrogate models)

基于数据的代理
模型

偏微分⽅程系统

- 建模预测复杂系统
- ⼯程系统设计
- ⼯程系统实时控制
- 量化不确定性、可靠性评估
……

输⼊ 输出
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科学机器学习

Ø 基于投影的降阶模型

-⼀般计算模型都是⾼维计算模型(High dimensional
model, HDM)
-在利⽤了⽬标系统的相关知识后，构造⼀个低维度模

型能够捕捉⽬标系统的主要⾏为

⾼维计算模型: 𝑟 𝑢, 𝜇 = 0, 𝑢 ∈ 𝑅,

低维模型:

𝑢 = 𝑢- + 𝑉Δ𝑦, 𝑉 ∈ 𝑅,×/ , Δ𝑦 ∈ 𝑅/ , 𝑘 ≪ 𝑁
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科学机器学习

Ø F-16 (Re=182，200，000)

- 计算流体⽹格26，919，873格点
- 模拟仿真时间 t = 1.29s

⾼维计算模型：100h 3584CPU核
基于投影的降阶模型：5.8min, 32CPU核
- 100倍提速（挂钟时间）
- 101倍提速（CPU时间）
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科学机器学习

Ø ⾼斯过程

-针对⽬标系统的关注量(Quantities of Interest, QoI)的
插值、不确定性量化

- 基于先验⽅差⾼斯过程
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科学机器学习

Ø ⾼斯过程

-贝叶斯优化
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科学机器学习

Ø ⾼斯过程

-核⽅法(Kernel method)
- 随机特征⽅法(random feature)
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科学机器学习

Ø 基于神经⽹络的⽅法

-针对⽬标系统的关注量(Quantities of Interest, QoI)的
插值

- 构造⼀个神经⽹络能够捕捉⽬标系统的主要⾏为

函数: ℝ2 ↦ ℝ3

线性函数: 𝑥 ↦ 𝐴𝑥 + 𝑏

⾮线性函数: 𝜎(𝑥) ↦ ]
𝑥 (𝑥 ≥ 0)
0 (𝑥 < 0)

𝜎 𝑥 ↦ 4#54$#

4#64$#
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科学机器学习

Ø 基于神经⽹络的⽅法

- 多尺度建模
- 偏微分⽅程代理模型

材料本构关系建模：𝜎 = ℳ7 (𝜖)
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科学机器学习

Ø 基于神经⽹络的⽅法

- 多尺度建模
- 偏微分⽅程代理模型

流体模拟
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科学机器学习

Ø 基于神经⽹络的⽅法

- 多尺度建模
- 偏微分⽅程代理模型

流体模拟


