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摘　要: 燃料的相关研究在发动机研制中扮演着重要角色, 数据是燃烧模型耦合的基础, 反应机理是燃烧数值模拟

的关键. 针对我国在燃烧数据库建设方面的短板问题和个性化燃烧反应机理构建的迫切需求, 本文设计了燃烧动力

学平台, 包括燃烧数据库和燃烧反应机理在线计算系统. 燃烧数据库系统通过数据的标准化和分级管理建立了高效

的搜索流程, 形成了国内独有的多类型理论和实验数据检索系统, 并通过数据的汇交与审核机制保证可以吸收高质

量数据到平台. 燃烧反应机理在线计算系统通过基于Web交互式分子建模, 建立了软件输入文件创建、计算与结

果获取一站式计算流程. 通过燃烧动力学平台的建设和应用, 将减少我国对国外数据平台的依赖, 推动国内基础燃

烧反应数据的交流与共享, 显著降低燃料反应机理软件使用门槛, 进一步深化燃烧反应领域的创新研究.
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Abstract: The research on fuel plays an important role in engine development. Data is the basis of combustion model
coupling, and the reaction mechanism is the key to combustion numerical simulation. This study designs a combustion
dynamics platform including a combustion database and an online calculation system of combustion reaction mechanisms
to address the shortcomings in the construction of combustion databases in China and satisfy the urgent demand for the
construction of personalized combustion reaction mechanisms. The combustion database system establishes an efficient
search process through data standardization and hierarchical management and forms a unique multi-type theoretical and
experimental data retrieval system in China. High-quality data is absorbed into the platform through data collection and
evaluation. The online calculation system of combustion reaction mechanisms establishes a one-stop calculation process
of software input, file creation, calculation, and result analysis through the Web-based interactive molecular modeling.
The construction and application of the combustion dynamics platform will reduce the dependence on foreign data
platforms, promote the exchange and sharing of domestic combustion reaction data, significantly lower the threshold for
the use of fuel reaction mechanism software, and further deepen the innovative research.
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航空燃料通过燃烧为飞行器提供动力, 燃料燃烧

是发动机共性问题, 反应机理是燃烧数值模拟的关键.
NASA 规划在 2030 年实现百亿亿次带复杂燃烧模型

的整机 CFD 模拟[1], 其中合理的简化燃烧模型耦合是

计算得以实现的基本保证, 燃烧数据是燃烧模型耦合

的基础.
专业的燃烧数据库是燃烧室数值仿真、燃烧组织

优化和热端部件冷却设计的基础. 国际上 NIST[2] 等数

据库系统已经收集了众多的热力学、动力学数据, 但
多为气相小分子参数, 而高碳烃等大分子燃料的热力

学和动力学参数仍然缺乏. 目前大量裂解、夺氢等基

元反应的动力学参数还采用按反应类赋值等方式近似

处理, 而热力学参数多采用基团贡献法等近似. 由于我

国在数据库建设方面的短板, 使得大量基础研究和工

程设计对国外数据库网站产生了高度依赖. 对国外数

据的使用仅限于可公开的部分数据和网上检索, 网络

开关掌控在别人手里. 对西方核心技术的高度依赖导

致了高科技领域的被动. 因此, 建立自主的燃烧数据库

平台非常迫切.
对燃料燃烧反应机理的研究, 国际上有MAMOX[3]、

EXGAS[4] 以及 RMG[5] 等主流机理构建程序. 但这些软

件都有其局限性, 且多为非开源软件, 无法满足需求.
因此, 发展并完善我国自有的机理生成方法和程序, 根
据化学反应动力学研究的最新进展对燃烧参数和燃烧

机理构建方法不断更新是十分必要的. 另外, 由于燃烧

机理构建对燃料、工况和简化方法选择的依赖性, 使
得燃烧动力学模型具有个性化特点[6]. 因此, 如何将不

同燃料的个性化动力学建模在发动机燃烧数值模拟过

程同步实现, 根据湍流分辨率和计算资源确定动力学

建模策略, 是连接燃烧反应机理研究和燃烧数值模拟

应用的一条全新途径. 一种可行的技术路线是基于燃

烧机理自动生成、自动简化方法和可靠的燃烧反应参

数计算, 构建用户自定义燃烧动力学模型的在线建模

环境. 用户能以数据库为基础, 通过对话式引导获得燃

烧动力学模型, 解决当前燃烧数值模拟软件不能为用

户提供个性化燃烧反应机理的问题, 服务于我国独立

自主的航空发动机预研体系建立.

针对以上对燃烧数据库和软件易用性服务的迫切

需求, 本文以形成我国自主的燃烧数据库系统和动力

学建模系统为目标, 实现基于 Web 的页面数据检索和

软件计算, 秉承开放共享的理念建立建成燃烧动力学

平台.
本文采取前后端分离的开发模式[7], 将前端业务和

后端业务逻辑分离开来, 考虑到燃烧动力学平台包括

多个数据库检索和软件在线计算, 页面交互式强, 需要

多终端访问和可持续扩展等特点, 本文采用模块化设

计与实现, 建成了开放使用的燃烧反应数据库系统和

人机交互的燃料动力学建模系统.
另一方面, 燃烧数据包含 5 大类 8 个类型的数据,

类型多且来源分散, 数据产生周期长, 而整理耗时耗力

且容易出错. 因此, 为促进数据的长期管理和维护, 本
文开发了灵活易用的数据汇交系统, 实现汇交数据和

已有数据的融合, 通过用户和平台的共建共享, 提升数

据流动性, 让数据产生真正的价值. 燃烧动力学平台的

建立, 将显著拓宽数据获取渠道, 减少国内用户对国外

数据平台的依赖, 显著降低燃料反应机理软件使用门

槛, 节约用户科研时间和经费, 推动国内基础燃烧反应

数据的交流与共享, 支撑航空煤油高精度燃烧反应机

理的构建.
以下围绕燃烧动力学平台展开叙述, 将从平台的

整体结构、关键技术设计与实现以及实现效果等方面

进行介绍. 

1   整体结构

燃烧动力学平台包括燃烧数据库检索、数据汇交

和在线动力学建模模块及一些辅助模块. 为保证平台

的易用友好、稳定运行和良好的可维护性, 平台采取

了图 1所示的框架设计方案.
平台整体架构以容器化方案为基础, 采取 Browser/

Server 的前后端分离开发模式 ,  分为前端用户浏览

器、前端服务器及后端服务器和数据库等部分. 代码

开发遵循“高内聚, 低耦合”策略, 各功能独立的模块分

离, 通过 API等进行调用, 实现易于插拔和良好的可扩

展性.
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图 1    燃烧平台设计架构
 

前端页面采用目前流行的 Vue.js[8] 渐进式框架开

发, 并结合 Bootstrap、Chart.js等开源工具包进行各种

页面的渲染和结果展示. Vue.js是MVVM (model, view,

view-model)[9] 框架, 支持响应式数据双向绑定, 低耦合

且重用性强. 在开发中, 遵循组件化设计模式, 通过组

件引用等形式层层组装形成各个页面, 以达到最大化

复用 (图 2).
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图 2    前端代码组织结构

 

平台后端开发使用 Python 语言的 Flask 框架[10],

它是一个基于Werkzeug工具箱开发的Web开发框架,

具有轻量灵活的特点. 本文利用 Flask框架构建 RESTful

API接口进行前后端交互, 通过 pymongo链接MongoDB

数据库进行数据增删改查等操作. 对于计算任务, 采用

Celery 进行调度计算, Redis 进行消息传递, 保证了计

算过程与平台操作的多线程处理, 提高响应速度, 计算

结果通过MongoDB进行存储 (图 3). 

2   设计实现 

2.1   数据存储与检索系统

数据库系统包括热力学数据库、动力学数据库、

输运数据库、实验数据库 (含点火延迟数据库、 高温

热物性数据库、 火焰传播数据库、燃料物种浓度数据

库)和燃烧机理数据库 5大类 8个数据库. 由于数据种

类多且来源分散, 数据存在格式不一致, 数据质量参差

不齐等问题, 对数据的处理和检索提出了较大的挑战.
为此, 平台采取了图 4所示的处理流程策略.

原始数据来源包括公开网站的爬虫数据、公开发

表文献、理论计算结果、实验测试结果等, 通常格式

各异, 数据规范化差. 根据业务数据特点, 本文分别制

定了各数据入库标准规范, 对每一类来源数据进行规

范化与标准化, 例如对数据字段和单位进行统一. 数据

处理包括对原始数据的再加工, 例如对热力学摩尔文

件进行分析, 由 OpenBabel[11] 软件统一转换为 Canonical
SMILES, 对于含自由基的结构进行特殊标记处理, 保
证在转换时候保留自由基特性. 对动力学数据进行双

参数拟合, 并计算拟合优度等. 针对数据质量和重复问

题采取了数据清洗策略, 例如对热力学数据焓变取值

的一致性检查, 对错误的动力学反应结果或缺少关键

信息数据进行筛减, 对重复数据进行去重等操作. 经过

处理的数据, 采用 MongoDB 以 BSON (binary JSON)
格式来存储和管理各种数据. 如图 5, 根据数据特点建

立数据逻辑模型, 前端检索通过 API 对应到后端相应

的检索方法, 根据每类数据的特点链接到对应数据库

执行语法分析和查询计划.
平台对每类数据提供了多种检索方式 ,  例如热

力学数据库包括上传文件检索、SMILES 检索、分子
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式检索、CAS 号以及在线建模检索等多种方式, 并支

持精确检索和模糊匹配检索 .  由于同一物种对应的

SMILES会出现不一致, 简单字段匹配检索会出现检索

不准确问题, 为此, 后端采用了 SMILES转换处理策略,
转换为可唯一性标识的 Canonical SMILES, 保证了查

询结果的一致性.
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图 3    后端代码组织结构
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图 4    数据入库处理流程

 

HTTP request

Browser

HTTP

HTML

CSS

JavaScript

Request data:

URL encodinq
GET/POST data
Cookies

MongoDB

database Data

Python flask

app

Pymongo

driver

response

Web server

 
图 5    数据查询流程图

  

2.2   数据汇交系统

数据汇交与审核是数据库实现良性可持续发展的

关键. 增加数据汇交系统, 可以随时随地收集零散数据

到平台. 为确保高效、规范化的将高质量科研数据汇

交到燃烧动力学平台, 促进汇交数据与已有数据的有

效融合, 本文制定了如图 6所示的数据汇交与审核方案.
本文从用户角度出发, 设计了数据提交、数据预

览和提交审核 3个步骤. 在数据提交阶段, 用户通过在

线表单方式填写数据和上传文件 ,  平台对数据完整

性、规范性以及数据重复性进行校验. 在数据预览阶

段, 对通过校验的数据进行处理和结构化展示, 例如对

上传数据的可视化展示功能, 辅助用户审查汇交的数

据. 通过数据预览正确的数据, 可以提交汇交审核到平台.
为避免低质量或错误数据污染正式数据库, 经过

上述步骤汇交的数据会保存到暂存数据库中, 由专家

审核通过后方能汇入到正式数据库中. 专家审核是实

现数据汇交系统功能价值的关键, 此部分代码逻辑如

图 7所示.
由于燃烧数据复杂, 难以从数据表中各类字段直

观看出数据错误, 本文设计了与数据汇交预览阶段相

似的处理方式辅助专家进行数据审核. 通过审核的数

据会转入正式数据库中共享给其他用户. 数据审核中,
专家可对低质量数据进行退回, 对于少量错误亦可直

接修正. 对于未通过审核的数据, 专家本人或其他专家

可以再次审核, 审核意见经由后端 Flask-Mail 邮件服

务通知汇交者进行数据的修改或补充. 暂存数据库和

正式数据库中均带有汇交用户和审核专家信息, 为数

据的溯源和回滚等操作提供依据.
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图 6    数据汇交与审核方案
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图 7    专家审核代码逻辑
  

2.3   在线动力学建模系统

本文建设了人机交互的燃烧反应动力学建模环境,
前端由用户输入机理计算所需要的物种和参数等信息,

并提供“所见即所得”形式的文件展示, 后端计算采用

Python并行分步式框架 Celery进行任务计算, 采用 Redis
进行消息传递, 任务结果存储于MongoDB数据库中 (图 8).
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图 8    在线动力学建模技术流程

  

2.4   用户授权与安全认证

用户认证和管理是平台提供个性化服务的基础.
平台采取了 RBAC (role-based access control) 模型[12],
通过用户-角色-权限 3 个维度完成对用户权限的控制.
根据平台数据管理、搜索和汇交审核等不同功能特点,
设计了普通用户、专家用户和管理员用户 3 种角色,
其中专家角色根据其对不同数据的专业度, 赋予不同

数据库的审核权限. 平台通过邀请码机制来赋予专家

角色. 为了保障数据的安全, 采用 JWT (JSON Web
token)[13] 跨域身份认证方案作为平台 “通行证”, 采用

HMAC-SHA256 算法进行密码加密, 校验成功后返回

token, 在后面的操作中只需要携带此 token 即可访问

相关的页面和数据 (图 9). 

2.5   平台部署

在线服务的快速部署和一致性运行环境是数据

平台实现快速迭代及稳定化运行的关键 . 平台采取

了 Docker 容器化技术[14] 建立一致的运行环境, 采用

Docker-Compose 技术自动化部署和管理多个容器 .
平台涉及的容器包括数据库容器、软件容器、计算

容器等, 通过 Docker networks 将涉及的容器进行互

连并与其他软硬件隔离 , 通过端口映射到公开端口

的方式实现外网访问, 提高平台的安全性. 对于前端

代码, 通过 webpack 打包工具将代码翻译压缩, 形成

浏览器可以访问的静态文件. 以 Flask-Nginx 作为基

础镜像 (包括一个精简的 Ubuntu系统、 Python+Flask
环境和 Nginx 服务器) 结合特定源码文件 Dockerfile
来创建平台应用镜像. 在容器运行中, 前端请求通过

容器内 Nginx服务器接收并代理到WSGI服务 (Python
Web server gateway interface), 进而调用后端相关模

块完成操作并返回结果. 代码的开发, 迁移及发布阶

段, 编写了相应的脚本辅助进行, 以实现自动化部署

流程.
 

Front end Server side

MongoDB
UserName 

Password

Verification successful

generate token

Return token

Carrying token when

requesting API 

Yes，return data

Token verification

No, return error

Sign
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Key
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图 9    用户认证授权过程
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2.6   数据灾备

平台的稳定运行是可持续发展的基本保证. 燃烧

数据平台涉及用户信息、正式数据、用户上传数据,
计算程序结果等多种类型数据. 随着数据量的增大, 服
务和数据的容灾备份就显得非常重要. 在本工作中, 采
取了每天备份策略, 将数据通过 NFS 网络文件系统及

时备份到其他服务器. 另外, 为保证在线服务的稳定运

行, 在备份服务器中部署了服务容器, 一旦生产环境出

现问题, 立即可以切换到备用服务器提供服务 (图 10). 

3   实现效果

燃烧动力学平台分为发布版和测试版, 其中发布

版本功能稳定, 网址为 http://combus.vlcc.cn/, 测试版本

注重功能的增加与完善, 网址为 http://test.vlcc.cn. 网站

平台采用自适应网页设计理念, 支持多种浏览设备, 如
桌面电脑显示器、智能手机或其他移动产品设备, 及
多种操作系统的访问, 如 Linux、Windows、 Mac 等,
下面以测试版本功能进行介绍.

平台主页上提供了各个数据库/计算软件的入口,
点击相应的卡片可进入各功能版块. 例如, 点击热力学

数据库卡片, 可进入到热力学数据检索页面, 用户可根

据需求选择上传文件或输入分子式、SMILES式、CAS

号进行检索, 此外, 通过集成 JSME软件[15] 提供了在线

建模形式的检索, 并支持模糊匹配. 例如, 以 SMILES

为“CC”输入进行精确匹配查询, 检索结果如图 11 所

示, 图 11(a) 简单展示了检索结果, 在详细信息下点击

“查看”后进入到详细信息展示页面, 图 11(b)详细展示

了乙烷分子所包含的基本信息, 常温下热力学信息表

及参考文献等信息. 在热力学信息表中, 点击相应的热

力学数据项, 可显示图 11(c)的 CHEMKIN格式热力学

数据拟合曲线, 点击 Cp_T 数据项, 可显示图 11(d) 所

示的等压热容随温度变化曲线及拟合曲线和公式.
 

Client
Backup server

Internet

Firewall Service backup

Kernel switch

NginX

Data backup

Production server

 
图 10    服务灾备策略

 

(a) 以“CC”为 SMILES 的检索结果

(b) 热力学详细信息查看

(c) CHEMKIN 格式热力学数据拟合曲线

(d) 等压热容随温度变化曲线 

图 11    热力学数据搜索结果页面
 

对于动力学数据库, 提供按照分子组成和分子唯

一性检索方式, 并支持模糊匹配. 例如, 输入反应物分

子式 C3H4, 产物分子式 C6H6, 模糊匹配查询得到如

图 12结果. 图 12(a)展示了所有符合条件的反应, 在每
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条结果的详细信息处点击“查看”, 显示出对应方程式

的详细信息 (图 12(b)), 包括反应方程式, 鼠标悬浮到

每个反应物/产物会显示其结构式, 点击物种名称可展

示其对应热力学信息, 实现了热力学数据和动力学数

据的联动 .  列表展示了反应方程式所对应的参考文

献、温度范围、方法模型、对应的三参数数值、计算

出的双参数数值等. 点击“plot”可展示图 12(c) 所示的

速率常数曲线.
 

(a) 符合 C3H4→C6H6 检索条件的反应结果

(b) 对应方程式的详细信息

(c) 速率常数曲线

 

图 12    动力学数据搜索结果页面
 

对于实验数据库, 所有数据 (包含燃料点火延迟时

间、火焰传播速度、物种浓度、高温热物性等数据类

型)通过同一入口页面进行检索. 对一些常见物种提供

了按照分子名称选择的查询模式, 在列出的实验数据

类型中选择相应的数据类型, 点击后进行具体工况的

选择和查询. 例如以“RP-3”为例, 检索得到的实验数据

类型包括点火延迟时间和高温热物性 (图 13(a))[16]. 点

击“点火延迟时间”标签, 进入到点火延迟数据页面, 按
照参考文献、当量比和压力, 确定检索的温度范围. 检
索结果包括点火延迟时间曲线等 (图 13(b)). 点击“高温

热物性”标签 ,  进入到高温热物性数据页面 ,  包括密

度、热容和热沉数据. 选择数据类型后, 根据压力确定

温度范围. 检索结果包括温度-密度曲线、温度-热容曲

线、温度-热沉曲线, 并提供参考文献及原始数据的查询.
 

(a) RP-3 实验数据检索结果 (b) RP-3 点火延迟时间数据 

图 13    实验数据搜索页面
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数据汇交功能包括数据填写、数据预览、数据审

核 3 个步骤, 通过引导式进行访问. 如图 14, 以热力学

数据汇交为例, 数据填写步骤中带“*”的为必填字段.
一条数据可以包含多条热力学信息, 并通过 SMILES
与已有数据库数据进行比对, 避免数据重复提交. 用户

可上传摩尔文件, 热力学文件和热容-温度数据 (图 14(a)).
在数据预览阶段 ,  数据结构化呈现 ,  通过   “Chem-

Doodle”分子模型绘图工具解析摩尔文件并提供分子

模型展示, 不同热力学信息通过参考文献进行划分. 对
热力学文件进行解析, 并通过参数拟合公式, 得到热力

学信息曲线 (图 14(b)). 在专家审核页面, 加入了专家

审核-有关信息和专家审核-请审核数据模块 (图 14(c)
和图 14(d)), 审核意见可供汇交用户和其他审核专家

参考.
 

(a) 数据填写页面

(b) 数据预览页面

(c) 专家审核列表 (d) 专家审核信息页面 

图 14    数据汇交与审核页面
 

在平台首页提供了反应动力学软件入口卡片, 点
击后可进入到相应的软件计算页面. 例如, 点击 ReaxGen
程序进行在线计算, 计算输入文件可通过表单式创建,
包括勾选参数、填写物质 SMILES或在线创建分子等

多种方式创建输入文件, 平台提供实时的输入文件展示

功能. 点击“提交计算”可上传作业到后端运行 (图 15(a)).
计算任务提交后, 会返回作业计算进度条, 用户可收藏

页面稍候查看计算结果, 或等待计算任务完成自动刷

新显示结果. 计算结果提供了文件列表, 包括文件名、

大小、文件查看和下载功能 (图 15(b)). 

4   结论

本文基于燃烧反应相关的各类数据和计算软件,
建立了可持续发展的燃烧动力学平台. 文中从平台整

体框架、数据检索系统、在线动力学建模系统、数据

汇交系统、用户认证系统、平台部署及数据灾备策略

等方面介绍了关键的技术与实现策略. 建成的平台包

括数据库检索和汇交系统及在线动力学建模系统, 为
国内首个公开免费且可持续发展的多类型燃烧数据平

台. 其中数据库检索系统可实现包括热力学数据库、

动力学数据库、输运数据库、实验数据库、燃烧机理

数据库在内的 5 大类 8 个数据库的检索, 检索界面简

洁友好, 交互式强. 通过制定统一的数据准入标准和规

范, 将理论计算、文献及实验等多方来源数据进行分

类管理和检索, 并保证了数据的前后一致性. 平台通过

汇交系统进行数据的收集与审核, 实现高质量汇交数

据与已有数据的融合, 促进了数据的流动. 在线动力学

建模系统采用交互引导方式实现了创建计算输入文

件、提交计算和获取结果的一站式功能, 实现了用户

自定义燃烧机理生成的在线动力学建模计算.
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(a) 计算文件创建页面 (b) 结果展示页面 

图 15    机理生成计算与结果页面
 

燃烧动力学平台在性能和稳定性方面的发展还在

持续进行中, 未来功能发展的重点包括: (1) 进一步完

善数据汇交流程, 开发更多数据库的汇交功能. (2) 实

现数据库与机理计算软件的联用, 通过数据库为计算

软件提供基础和参考, 通过计算来扩充数据库. (3) 为

计算软件计算提供与多种计算资源的融合与调度及丰

富的结果分析功能.
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