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1. 背景

过程工业的使命是将资源和能量转化为在其他行业

和整个社会中使用的适当形式。从这个意义上说，过

程工业覆盖了广泛的领域，包括化学/生物化学、材料、

矿业、冶金、电力、食品甚至制药行业；此外，它也与

机械、民用工业、电气和电子行业以及生物技术、纳米

技术和信息技术等新兴领域息息相关。

尽管当前的趋势是服务业和信息产业占全球经济的

比重越来越大，但不能低估过程工业的基础作用。事实

上，它扮演的角色正在变得越来越重要，因为社会对过

程工业的任何变化越来越敏感。同时，过程工业在支持

全球经济社会快速可持续发展方面面临巨大的挑战，如

因为环保而需要更精确的控制，而电子商务等新经济模

式又需要生产者能更快地适应消费者日益多样化和个性

化的需求。

过程工业传统上倚重于逐级试验放大以及长期的过

程开发和运行的经验。这种研发模式成本高、效率低、

效果差，已越来越不能满足上面提出的要求，现在迫切

需要巩固并扩展过程工程的理论基础，并且在过程工业

中应用其他领域和学科的新技术。下文我们将基于前期

研究结果简要讨论这种新模式的最重要的方面。

2. 多尺度建模与模拟

长期以来，人们期待计算机模拟和优化对过程工程

产生革命性的影响，而准确的过程量化是过程工业转型升

级的关键。为此，无论是粗粒化离散方法或连续介质统

计平均方法，都需要考虑大多数过程内在的多尺度特性。

过程工业中的大多数过程涉及物质与能量转化最终

发生的原子或分子尺度和工业生产实际运行的设备尺

度。两者跨越的时空尺度均约为10个数量级，之间还

通常涉及颗粒(广义上包括气泡、液滴等其他简单微元)
尺度，而两者与颗粒尺度间各自存在一个介尺度[1–3]，
通常包括分子团簇和颗粒聚团。尽管可以根据它们各自

的机理为每个尺度建立模型，但目前这些模型都不够完

整和成熟，尤其是介尺度模型，而目前跨越介尺度的建

模在理论和计算上都不可行。因此，目前基于这些模型

的数值模拟大多精度较低、计算成本较高。

与简单的平均模型相比，介尺度建模的核心问题是

变量数增加后动力学方程的封闭。在工程实践中经常用

到半经验关联，然而，由于缺乏通用和可靠的物理背景，

它们通常精度低、适用范围有限。对多相系统[4–10]和
湍流[1,11]的一些研究展示了一种有效的替代方案，即

引入稳定性约束。这种方法既可应用于连续方法[12,13]
的统计平均以发展亚网格模型，也可应用于离散方法以

建立粗粒化模型[14,15]。

3. 虚拟现实的前景

虚拟现实将成为过程工程的革命性技术，但除了一

般的现象真实感，在过程工程中还应保证定量的物理真
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实性。

随着高清显示设备、图形处理和人机界面技术的发

展，虚拟现实[16,17]近期成为信息技术的热门话题，但

它目前主要应用在消费品、娱乐、培训和教育方面。而

随着模拟方法、软件和超级计算的发展，一旦物理上可

靠的计算机模拟能达到工程上的精度和分辨率要求，而

不仅是像计算机游戏那样的现象真实感，虚拟现实将为

过程工程带来革命性的变化。在严格意义上，这要求计

算机模拟的速度和效率能支持过程的虚拟操作，并且最

好是在沉浸式可视化的用户界面中。

尽管对过程工业中虚拟现实的要求因应用而异，但

它们都远远超出了目前基于总体质量、能量平衡和预设

规则的过程系统工程(PSE)模拟的能力，及广泛使用的

计算机辅助设计(CAD)或计算机辅助工程(CAE)系统的

能力。这些系统主要用于几何设计和静态结构分析，而

不是复现过程背后的动力学本质和机制。

为了达到高精度和高速度，计算模型、软件和硬件

应该在逻辑和配置上具有一致性，并且如前所述，介尺

度模型应该是核心。近几年我们对多相系统的研究表

明[1,2,15,18–20]，“从全局到局部”和“从分布到演化”

的策略有助于实现这一目标。

虚拟现实的影响是深刻的，也是过程工业急需的。

由于它不需要物理上的建造和操作就能提供一个可靠

的数字化过程，并对此开展虚拟实验、观察和测量，

故将以更低的成本和更高的效率进行更深入的系统优

化。借助多尺度建模和超级计算提供物理真实性，虚

拟现实技术的广泛应用将带来过程工程和过程工业的

一场革命。

4. 大数据分析

对未来技术(如虚拟现实)产生的大量计算和测量数

据的分析也需要新的科学和技术。原位可视化、数据挖

掘、深度学习、人工智能等都是有前景的候选者。但在

数据分析中也必须充分考虑数据的物理结构，特别是介

尺度结构。

用于虚拟现实的模拟和测量所产生的数据量是巨大

的。在不久的将来，每秒产生TB~PB量级的数据都不

足为奇。可视化对于直观理解数据中包含的信息非常重

要，但还不足以充分利用数据来揭示其内在结构和动力

学机制。为此，计算与可视化的深度耦合，如原位可视

化，是非常必要的，而这也能消除数据传输的瓶颈带来

的可视化性能的严重下降。

目前正在发展的计算机科学方法，如数据挖掘、深

度学习和人工智能，都有助于深入分析这些数据。然而，

为了获得有物理意义的结果并提高数据分析的效率[3]， 
对这些数据的“结构”(而不是格式)的认知非常重要。

否则对相同的数据可能有完全不同的解释，导致定性上

的不合理的结果。将分析大型复杂网络的方法[21](如识

别它们的拓扑结构)与多尺度物理建模结合，可以为此

提供通用的数学工具。比如，根据反应分子动力学模拟

结果构建反应路径[22–24]，或对原油和成品油供应链

进行优化等。

总之，实现更环保和更智能的过程工业需要更深入

地理解相关过程中的多尺度结构，以这种理解为核心、

以超级计算和大数据分析为基础的虚拟现实将为过程工

业带来具有革命性变革的研发模式，并将确保过程工业

在未来社会中的重要基础地位。
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