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摘要：通过对数值模拟不确定度产生机制的理论分析以及对不确定度从考核区到应用区发展趋势的反演，展示

数值模拟不确定度量化评估的关键技术．基于工程设计的现实需求和数值模拟中验证与确认的思想，提出数值

模拟用于对爆轰系统进行科学预测时不确定度的评估框架，并结合实例对方法进行演示和验证．
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0 引言

自1991年暂停地下核试验后，为了实现有效的武器库库存管理，美国开发了在不依赖新型核试验的条

件下评估和认证核武器可靠性与安全性的技术框架，即QMu(Quantif：ication of Mar舀ns and uncenainties一裕

度与不确定度的量化)．QMu方法能够简捷高效地反映复杂系统各个环节的失效模式以及对应的可靠性水

平，对其它类型的产品也存在很高的推广应用价值¨1．

在应用QMu方法进行爆轰系统的可靠性认证时，需要用到某些特征物理量的裕度M及其不确定度u

的信息¨。。，这两类信息将直接影响对一个型号产品或设计方案的认证和决策．在缺乏实验的条件下，对裕

度M的量化要求数值模拟具有足够的能力，以确保计算过程顺利完成并得到模拟结果；对不确定度u的量

化(Quantmcation of uncertainties，Qu)关键是如何对数值模拟结果的不确定度进行量化评估．在很多情况下，

计算程序能够对用于可靠性研究的物理模型实现全过程模拟，但对计算结果的不确定度缺乏定量评估的方

法．因此，在解决工程问题时，对数值模拟不确定度的量化常常成为制约全局的技术瓶颈．

本文针对爆轰数值模拟中不确定度的量化方法展开研究，通过简单算例，提出了数值模拟用于科学预测

时不确定度的量化思想，并演示了量化分析的全过程．

1 数值模拟不确定度的组成结构
在规定的工作条件下，爆轰系统的最终性能取决于该系统的初始状态，因此初始状态的确定是方案设计

的本质内容．假设描述爆轰系统物理状态的参数组为

f(z，#)=(f。(z，￡)，f：(z，#)，⋯，f。(z，t))‘，

描述物质一系列行为规律(例如本构关系或状态方程)的函数组为

叩(亭)=。(叼。(f)，’7：(f)，⋯，叼。(f))1，

那么数值模拟所求解的爆轰系统性能参数组就可表示为一个泛函

f(￡)=(f。(￡)，fz(￡)，⋯，f，(t))‘=三[孝(工，￡)，可(亭)】．

数值模拟(Modeling&simulation，M&s)的工程目的可被理解为，在特定的工作条件下，求解系统初始状态

亭(z，t。)与其最终性能f(f。)的映射关系．为了突出初始状态对最终性能的决定性作用，该映射关系也可以

用另外一个泛函表示为

f(￡。)=P[亭(工，％)，田(亭)，￡¨。， (1)
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其中初始状态f(z，如)是空间变量工的函数．

不确定度分偶然不确定度(Aleatory uncertainty)和认知不确定度(Epistemic uncenainty)两大类．在构造

计算模型时，孝(工，￡。)来自对模拟对象的实测结果，虽然测量结果的不确定度源自测量过程的随机性，具有

偶然不确定度的性质，但由于测量结果代表的是人类对某一固定模拟对象的认知结果，所以亭(x，“)所具有

的不确定度宜看作认知不确定度．函数’7(孝)的结构取决于物理唯象模型(如材料的本构关系和状态方程

等)，由于对这些唯象模型认识不足，叩(f)常常存在认知不确定性．泛函P的结构取决于基本物理定律，如

质量、动量和能量守恒律等，一般是严格和精确的．

对批量产品，初始状态常常存在随机分布，考察初始状态的变化对最终性能的影响属于敏感度分

析。4“1．敏感度分析要求数值模拟是高度可信的，而对复杂的爆轰系统，这个要求常常不能满足，因为数值模

拟的可信度受到严峻的挑战，尤其当数值模拟用以实现预测目的时，计算方法本身所产生的不确定度往往很

大．目前尚缺乏对数值模拟本身的不确定度进行量化评估的有效手段，而这正是本文所关心的问题．

验证与确认(Verification and Validation，V&V)的主要任务是检验和确保数值模拟的可信度．前者偏重于

数学，用于评价计算结果能否正确反映数学模型的真解，其中计算结果的比照对象是已知的解析解或相对精

确的数值解；后者偏重于物理，用于评价数值模拟能否正确反映现实世界中的物理规律，计算结果的比照对

象是实验数据．本文把相对来说最有资格用以对比分析的解统称为标准解，那么V&V就是通过数值解与标

准解的对比分析来量化一定范围内物理模型的数值模拟不确定度，但这并不能完全满足QMu的要求"]．工

程上常常需要解决的问题是，如何在V&V的基础上，对外推性数值模拟的不确定度进行有效的量化，而此类

数值模拟主要用于发挥预测功能，没有标准解可用以对比分析．

从概念上，数值模拟不确定度不包含实验结果的测量不确定度，因而在量化过程中应尽量排除后者对前

者的影响．不确定度主要产生于数值模拟的三个主要环节，这些环节在式(1)中均有体现，我们可由此归纳

出数值模拟不确定度的三个主要来源：①对模拟对象初始状态的描述不够精确，即函数f(工，％)存在不确定

度；②物理建模没有精确地反映物质的行为规律，即函数田(f)存在不确定度；③数值模拟没有精确地反映

那些代表基本物理规律的总体微分方程，即数值计算在演绎泛函结构P[．】的过程中存在不确定度．

按照以上分析，数值模拟不确定度指的是对特定初始状态的物理系统进行性能预测时所对应的不确定

度，不是初始状态在加工和贮存过程中因随机变化所实际导致的性能不确定度．两者有本质区别，前者属于

认知不确定度，后者属于偶然不确定度．

工程设计中，亭(x，f。)就是爆轰产品的设计参数．结合数值模拟的发展过程，本文将f(工，“)的参数空间

分为考核区和应用区，前者有标准解用于对比分析，后者则没有．对V&V，考核区对应于验证过程中的验证

区和确认过程中的确认区，所涉及的不确定度在信息来源上可能不同，但量化方法存在共性．考核区内的数

值模拟一般具有可信度较高的标准解，通过对比分析可以发现计算误差并提出改正措施；而应用区内的数值

模拟才真正担负着科学预测的重任，但仅靠该区的计算结果，却不能得到计算结果本身的不确定度信息．因

此，数值模拟中不确定度量化的最终目标，是有效地利用计算科学的理论方法以及考核区内的计算结果和对

比信息，实现应用区内数值模拟不确定度的量化预测和评估．

根据以上分析，爆轰模拟的不确定度主要来源于对产品状态的建模、对物理规律的建模和数值计算过程

这三个方面．本文强调，在产品测量技术、物理建模技术和计算方法基本不变的前提下，数值模拟从考核区过

渡到应用区，导致不确定度发生变化的幕后因素主要是产品或者说模拟对象的设计参数f(j，％)．因此，在

忽略高阶影响量的前提下，数值模拟的总不确定度与设计参数孝(x，如)之间存在函数关系，并可被分解为三

个部分，

u[亭(z，％)]=u。[f(x，￡。)]+u：[手(x，t。)]+以[亭(x，％)]， (2)

其中右边第一项u。[·]是产品建模引起的数值模拟不确定度，其函数结构与测量手段有关，它起源于对模

拟对象工程测量的不确定度，用这些测量结果构造产品模型，自然导致最终计算结果的不确定度．右边第二

项以[·]是构造物理模型(比如材料的状态方程和湍流模型等)时因函数田(亭)存在不确定度而引起的数值

模拟不确定度，其函数结构与物理建模时所采用的科学理论和实验手段等因素有关．右边第三项以[·]是

计算过程产生的数值模拟不确定度，其函数结构与计算方法(包括空间和时间的离散方法)有重要关系，该
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项反映了在f(工，b)和叼(孝)已经给定的情况下，数值模拟在求解毒(工，％)和f(f。)的映射关系时所产生的

不确定度．另外，当产品建模、物理建模和计算过程都存在不确定度时，还可能会产生非线性耦合效应，但所

产生的效果属于更高阶的小量，本文暂不考虑．

如果拥有不确定度的源头信息和充分的数值计算能力，就可以结合扰动分析理论和数值模拟技术，实现

对u。[·]和u：[·]的量化．对爆轰系统，最为关键的技术环节是对u，[·]的量化．我们认为，对以[·]的量

化至少包含两个过程：①通过考核区中的结果对比和理论分析，在设计参数孝(z，％)的参数空间中发现并锁

定对不确定度有明显影响的设计变量，然后将其整合形成一组特征设计变量(如果被锁定的设计变量个数

不多且结构简单，可直接作为特征设计变量)，作为不确定度量化预测模型的自变量；②建立以函数表示的

不确定度量化预测模型，即根据考核区中数值模拟的不确定度信息，提取不确定度随特征设计变量的变化规

律，用于估计应用区内数值模拟的不确定度．

本文针对工程设计所关心的物理问题，构造了一个类似于爆轰过程的一维理论模型，初始条件和物理建

模都是精确的，所以该模型的不确定度不包含u。[·]和u：[·]两项．结合对有限元程序计算结果的综合分

析，研究了在设计变量孝(z，t。)中特征设计变量的选取方法和函数以[-]的确定方法，展示了爆轰数值模拟

在V＆V中验证阶段的不确定度量化思想．

2 概念模型
数值模拟的第一步是建立概念模型．根据计算机模拟协会(scS)的定义，概念模型为数值计算所需要的

所有输入信息，包括描述物理规律的偏微分方程、初始条件、边界条件、材料本构关系、状态方程以及表现各

种伴随现象的物理模型．显然，这里的概念模型同时包含了本文所述的物理模型田(手)和反映初始状态的设

计参数亭(工，％)．

本文对概念模型的选择来源于爆轰模拟中普遍存在而又值得重视的壁热现象——密度和内能的计算结

果在物质界面附近产生非物理的数值振荡．壁热现象及其产生的原因一直受到许多学者的关注，它的产生与

人工粘性的引入有关，并随着人工粘性的增大而加强，导致物理量的计算在接触边界附近产生明显误差，从

而对爆轰系统的精密设计带来不利影响．为了定量地评估目前所使用的有限元程序在爆轰计算时因壁热问

题而产生的不确定度，我们设计了一维Riemann模型，并且使该模型的物理参数尽量接近实际的爆轰模型．

模型中第一区的初始状态和状态方程分别为

戈I<0．155 m， M1=0， p1=15 000 kg·m-1， Pl=O， El=0，

P=2 0002(p—po)+4．0pE．

第二区的初始状态和状态方程分别为

石2>0．155 m， M2=O， p2=2 400 kg·m一3， P2=3．0×10ⅢPa，

E2=6．0×106 J·kg～， P=2．0pE，

其中，初始间断的左侧即第一区用来比拟某些爆轰问题中存在的金属飞片，初始间断右侧即第二区用来比拟

炸药的高压爆轰气体产物．

该模型的初始密度比为6．0，初始压强比为无穷大，两边压差为3．0 x 1010 Pa，因此壁热问题在第一区的

物质界面处能够明显地表现出来．图1为1．1斗s时，第一区内能和密度的有限元数值解和理论解．从图上可

以看到，在物质界面附近，密度和内能的数值解相对理论解的误差分别是4．9％和41．6％．两者有明显的差

别，说明此模型能较好地表现程序中的计算方法在处理这一类间断问题时存在的缺陷．

一般情况下，产品的设计参数很多，但在设计方案的变化过程中，只有一部分设计参数是作为设计变量

而跟着改变的．在本文的设计方案中，只有第一区的初始密度p，和第二区的初始内能E：属于设计变量，其他

模型参数在各设计方案中保持不变．在设计变量p。和E：的参数空间中，定义集合

仅={(pI，E2)Ipl∈[12×103，18×103】，E2∈[4．8×106，7．2×106】}，

卢={(p1，E2)lpl∈【lo×103，20×103】，E2∈[4．o×106，8．o×106】}，

同时将集合0c设定为验证区(Verified Domain)，将集合卢n“设定为应用区(Applied Domain)．在验证区内可
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Fig．1 Distribution of density and ene‘gy in the first zone

通过与理论解进行对比以获取数值模拟不确定度的原始信息，本文的主要目标在于对验证区中的不确定度

进行外推以获取应用区内的不确定度．

3特征设计变量的选取
特征设计变量的选取是数值模拟不确定度量化中最重要的技术环节之一，选取的依据来源于对误差源

的理论分析．如前所述，本例中的计算误差产生于物质界面附近，根据对计算方法的理论研究，这种误差的产

生与人工粘性项的引入有关，即在激波穿过预先存在密度间断的地方，引入粘性压强的算法可能不够合理，

使得内能出现非物理升高现象，从而导致物质的过度膨胀，并由此引起密度的非物理下降．

根据以上分析，不妨设想，粘性项的函数结构应该能够提供有关特征量选取的某些信息．我们知道，人工

粘性项q的引入，相当于在离散的流体力学方程组中用(P+q)去代替原来的压力项P，q的形式如下：

ffpcl詈I“2p(罢)‘， 蓑<0．
g
2

i。，。 【号量≥。，
‘3’

其中u是速度，z是一个常数，与戈有相同的量纲，c是等熵声速．由(3)式可以看出，密度p和速度梯度aM／弘

是影响人工粘性的主要因素．根据力学原理，不难想象设计变量p，和E：都可能是影响p和速度梯度a“／以

的源头信息，所以可将两个设计变量p，和E：均作为特征设计变量来看待．另外，在选取过程中如果把某些对

不确定度没有影响的设计变量也误列为特征设计变量，后继的量化模型会自动地排除这些设计变量，对QU

的结果不会造成本质的影响．

4不确定度的量化
如前所述，在本文的概念模型中，不确定度以[·]的量化将主要表现在验证区和应用区．这项工作包含

两个步骤：第一步负责将不确定度的信息从验证区中提取出来；第二步负责从提取出来的信息中发现规律，

然后将这些规律投送到应用区，从而得到应用区内的不确定度信息．

随着问题的不同，从验证区中得到的对比结果有可能直接以不确定度的形式出现，也有可能以误差等其

它形式出现．无论提取的信息形式如何，最终得到的应用区内的不确定度都要经过转换和整合，使之符合

QMu认证所需要的结构形式．本文所举的算例是一个比较简单的物理问题，在特征设计变量的取值空间中，

模拟结果相对于理论解的偏离是单向的，可以直接对计算误差进行量化分析．对实际问题，可以结合具体的

工程需求，将该量化结果转化为不确定度的形式．

4．1验证区内不确定度的量化

4．1．1概念模型的理论解
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本算例中的概念模型为一维流体力学Riemann问题

cu，p，P，E，={{：：：：：：；：：主：；：
并<0．155．

菇>0．155．
(4)

该问题的理论解包括一个向左传播的激波、一个向左传播的接触间断和一个向右传播的稀疏波，并假定将第

一区中激波波后物质界面位置上密度p，和内能E，的计算结果是否正确作为实际工程中所主要关心的问题．

对于特征设计变量p。和E：，验证区内若干设计点的理论解如表1，2所示．

表1 验证区内p3的理论解(p／103 kg·m～。E／106 J·kg。)

Table 1 Theoretical solution ofp3 in the veri6ed domain(p／103kg·m一3，层／106J·kg一1)

4．1．2验证区内不确定度的量化

算例(4)的数值误差定义如下：

e。=p严18“”一p?⋯““1， (5)

e，=EP““”“一E≯””““1， (6)

根据验证区内多个设计点的数值解和理论解，可由式(5)和(6)得到该区内密度误差％和内能误差e。的分

布，如图2所示．

4．2应用区内不确定度的量化

根据(2)式所反映的基本思想，本算例中的数值模拟误差与初始密度p，和初始内能E：存在某种函数关

系，通过提取验证区内的误差分布规律，即可建立以函数表示的误差预测模型，从而得到应用区内误差的量

化结果．

本文拟通过一组基函数来刻画数值误差随特征设计变量的变化规律，

P=A。曰。， (7)

其中已=[巳e。]1’，A。是一个系数矩阵，曰。是由特征设计变量的多项式基函数组成的基底．

在验证区内，特征设计变量和数值误差是已知的，为提取误差的分布规律，需要反演系数矩阵A。．由于
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(a’SImulaI⋯d15m¨⋯r^
p1】0 k量1“

(b'slmuhl⋯dlsmhllonⅡ‘
目2镕度“H内能E，的模m*￡

F19 2 Slmu㈨⋯⋯f“8nd￡】
验证区内有多个设计点，求解系数矩阵^．时将遇到超定方程问题，即方程数目多于未知数的数目本文利用

最小二范散原则来实现解的唯一性和最优性，这组解对应于0^．口．一f眦达到最小日十系数矩阵A．的取

值”。91

当数值误差采用特征设计变量的二阶多项式来表达时．矩阵日：为

口：=【1￡f，鼾晶￡￡】。，

其中￡=n，矗=￡。．对应的系数矩阵为

^t：r“1“’‘‘“’16 1
L口“ d 22 B” d” d" 口M

J

类似地，当效值误差采用特征设计变量的=_；三阶多项式表达时，矩阵口，为

B，=【l^￡￡￡如￡爵#‰f．最￡】’，

对应的系数矩阵为

^，：P“1 “”1
【42●o∞ o

210
J

根据表I和表2中各参考点的数值解和理论解，可分别反演出对应于二阶和三阶预涮模型的系数矩阵

^2 3 ^】2 雾
误差预测模型反映的是误差随特征设计变量的变化规律，不仅可以得到应用区内的误差分布，同时也可

以得到考核区内的误差分布．如图3和图4所示，但考核区内的误差分布属于厦滇结粜，与厨【始的误差信息

存在概念上的差别

．}、S—i
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10 12 14 】6 19 20

P。，1phm
3

(a)Dismbut⋯r3㈣删㈣r 0fp．

m*箍∞=n

⋯n ofD，and

10 l 2 14 16 18 20

p“pkgm’

m)mqnb_JnoB of3nd o㈣№r ofE
目4 m和￡，∞摸撒误差∞=n模目m月镕％

F％4 PmdlcIed s⋯‰⋯⋯f“4nd E，畸3mrod⋯甜d
有了应用区内的误差量化结果，可进一步根据工程系统的具体要求以及可靠性认证所对应的信息特征．

将误差信息转化为不确定度．比如可用u=I eI或其他形式实现这一转化如果预测模型直接针对不确定

度，则无须转化

5对不确定度量化方法的鉴定
前一节通过对验证区内计算误差的分析，建立了用函数表示的误差预测模型为丁验证该方法的正确性

和可行性．还需对其进行鉴定鉴定的一般方法是，首先在应用区内选择一些没有进行过数值模拟的新模型，

用本文的方法预测其数值模拟的不确定度，然后对这些新模型进行数值模拟并设法得到其标准解，将数值解

与标准解进行对比以得到真实的数值模拟不确定度，撮后将顶测得到的不确定度U j⋯岫与真实的数值模
拟不确定度ul一．。。进行比较分析，“判定本文所提方法的正确性
本算铡为简单的一维RI⋯nn问题．在应用区内仍存在理论解．因此可以得到应用区内各个设计点(如

图2中的^，口，c，D．￡．，．G．H点)真实的数值模拟误差e。j。山。．和％l。山。．而通过预测模型得到的误差

为％1⋯。。和esl，一⋯如表3所示

圈≥～圈一

一，，§苫

．，，S一吾

固罨一豳一

一}，5一奇

．∞*16≮q
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在应用区内，密度误差的二阶和三阶预测值比较接近；在初始密度比较大的情况下，例如C，G和日点，

内能误差的二阶与三阶预测值的差别较大．为了描述预测模型对数值模拟误差的预测精度，定义

丛螋等二山业×100％，
e口I 8imuI^tion

(8a)

占，：!竖坐斗—兰些×100％， (8b)“

eE{Bimulalion

并给出用占表示的对数值模拟误差进行预测的精度，如表4所示．结果显示，两组预测值都能在对新模型的

数值模拟还没有进行之前，较好地预测出这些模拟行为将可能产生的数值误差．从该例的个案中可以看出，

本文提出的爆轰模拟不确定度的量化思想是正确可行的，但应该注意到，在多数情况下，随新模型所对应的

设计点逐渐远离考核区，不确定度的变化规律将随之发生改变，对数值模拟不确定度的预测精度也会逐渐下

降，如果变化规律发生质的改变，则该思想方法不再适用．

表3 密度误差e，和内能误差e。的数值模拟值与预测值(e／103kg·m一。e。／106J·kg。)
Table 3 simulation and prediction of

ep
and e层(e／103kg·m一。e耳／106J·kg一1)

表4密度与内能误差的预测精度

Table 4 PredicUon accuracy of simulatiOn errors Of density and energy

6 结论
在缺乏实验数据的前提下，爆轰系统的可靠性认证信息主要来自数值模拟，而数值模拟能力和对数值模

拟不确定度的评价能力是QMu认证体系所不可少的两个支撑条件．如何评估科学预测的不确定度，是制约

可靠性工作有效开展的技术屏障．该项工作虽然与V＆V有相似之处，但二者的目标不尽相同．V&V的服务

对象是数值模拟体系，包括物理建模、算法、软件和软件的运行环境等，其目标是验证和确认特定的数值模拟

工具能否用于一定范围内物理模型的数值计算，评价所需的信息主要来自模拟结果与标准解的比较，而数值
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模拟Qu的服务对象是可靠性工程，其目标是评价人们对物理系统的认知不确定度，虽然量化评估所需的源

头信息也来自比较，但它的最终任务是对未曾经过试验的新模型进行数值模拟不确定度预估，所涉及的专业

面和技术领域更加广泛．本文的目的是借助简单算例建立概念和技术框架，对复杂爆轰系统数值模拟不确定

度的量化评估，由于存在人为校准(calibration)等诸多现实因素，不确定度从考核区到应用区的变化规律将

更难把握，因而会遇到新的挑战!
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Quantincation of Uncertainties in Detonation Simulations

MA Zhibo， ZHENG Miao， YIN Jianwei， HU Jie， WEI Lan

(‰￡i￡u￡e q厂Appzied P_Il，岱ics口nd co，r妒ut口￡ion口f^f口t^e，n口￡ics 100088，c^in口)

Abstract： According to the principles of Modeling＆Simulation(M&S)and charactersitic of detonation system that final perb瑚ances

are determined by initial conditions，total uncertainties are sorted to three parts that varying along with initial conditions． It reveals how

uncenainties are brought on and eVolVe from benchmark models to new models． Based on engineering practices and technology of

Veri矗cation&Validation，a framework of quantification about uncertainty is brought forward in detonation simulation． An example is

presented to demonstrate general idea in quantifying uncertainty of M＆s．

Key wOrds： uncertainty of modeling&simulation；quantification of uncertainty；verification＆validation；reliability ceni6cation
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