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［摘要］( 根据已发展的二阶微商三次样条四阶逼近公式，提出了基于线性插值的求解对流扩散方程特征差分

格式# 通过 )*+,-., 方法讨论了文中格式的稳定性# 数值结果表明，本文的格式明显优于基于线性插值的特征差

分格式#
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=> 引言
对流扩散方程是一类基本的运动方程# 它可以描述如质量，热量的输运过程及反应扩散过程等众多物理现

象［! V 4］# 因此研究对流扩散方程的数值解法具有非常重要的理论和工程应用价值#
对流扩散问题最常用的数值方法之一是特征有限差分方法［’］，其中最具代表性的当属基于线性插值的特

征差分格式，但该格式在空间上的精度只能达到二阶，数值扩散较大# 作为提高数值模拟可靠性保证的有效途

径之一就是在保持原有差分格式结构不变的前提下，改善数值方法的精度［R V !!］# 本文利用修正技术［!!］，先对

微分方程进行一定的修改，然后从修正的微分方程出发，根据已发展的二阶微商三次样条四阶逼近公式［!"］，采

用线性插值方法，提出了数值求解对流扩散方程的特征差分格式# 数值结果表明，该方法可以很好地解决对流

占优的扩散问题的数值计算#

?> 差分格式及其收敛性
考虑如下的对流扩散问题

F!
F"

# $ F!
F%

& ! F
"!
F%"

，’ ’ % ( %( (，% ) " ) *，

!（%，%）& +（%）， % ) % ) (，

!（%，"）& ,!（ "），!（(，"）& ,"（ "）， %
{

) " ) *-

（!）

—1&—

第 "1 卷第 " 期

"%%4 年
( ( 南京师大学报（自然科学版）

W/JXH2Y /) H2HWCHZ H/X[2Y JHC\SX?CD@（H78+,7E ?>-.:>.）
( ( \*E# "1 H*# "

"%%4
""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""

  万方数据



其中 !（"），#!（ $）和 #"（ $）为已知函数，为了确定起见，假设 % & #’
首先建立差分网格："( ) (*，$+ ) +!，( ) #，!，⋯，,，+ ) #，!，⋯，-，满足 ,* ) .，-! ) /’
然后对对流扩散方程进行扩散摄动：
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为网格 %&’()*+, 数’

当 *0 # 时，式（"）是逼近式（!）的’

令 % )（%" 1 !）! 3 "，与算子
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相伴的特征方向为：4 F
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’ 于是，式（"）中的方程可化为
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根据二阶微商三次样条四阶逼近公式［-］，则有
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其中（5""）( 表示二阶偏导数 0"" 在点（ (*，$）处的近似值’
由于方程（!）在整个求解区域内成立，故在点 " )（ ( 6 !）*，(*，（ ( 1 !）* 等三点上也成立，即
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在第 + 时间层上，将式（.）、（/）和式（0）相加，并考虑到式（$），可得
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设由点 ’!（"(6!，$+1!）、7"（"(，$+1!）和 7-（"(1!，$+1!）出发，沿反特征方向与直线 $ ) $+ 交点分别为(!（%"，$+）、

8"（%"，$+）和 8-（%"，$+）其中%" ) "(6! 6 !%，%" ) "( 6 !%，%" ) "(1! 6 !%（如图 ! 所示）’
对式（1）中的沿特征线的方向导数用向后差商逼近，得：
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( 分别为对 0（%"，$+）、0（%"，$+）、0（%"，$+）用 0（"，$+）的近似值｛5+

9 ｝插值逼近得到的值’
有时，自 7! 逆着特征方向到前一时间层之前，可能已到边界（如图 " 所示），这时候有：
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其中 !:! )（ ( 6 !）*
% ，0（8:!）由边值条件给出：0（8:!）) #! （+ 1 !）! 6（ ( 6 !）*( )%
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有时，自 !!、!" 逆着特征方向到前一时间层之前，可能已到边界（如图 # 所示），这时候有：
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其中 !)! *（ % & !）+
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，’（()"）

* -! （# $ !）! & %+( ),
.

有时，自 !!、!"、!# 逆着特征方向到前一时间层之前，可能已到边界（如图 % 所示），这时候有：
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其中 !)! * （ % & !）+
, ，!)" * %+

, ，!)# * （ % $ !）+
, ，’（()!）、’（()"）、’（()#） 由 边 值 条 件 给 出：’（()!） *

-! （# $ !）! &（ % & !）+( ),
，’（()"）* -! （# $ !）! & %+( ),
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.

’（%/，0#）、’（%/，0#）、’（%/，0#）用线性插值来逼近，就得到如下特征差分格式：

1 1 1 1
"#$!

% &! &［2"#
%&3&" $（! & 2）"#

%&3&!］

0 $

1 1 1 1 1 1 !$
"#$!

% &［2"#
%&3&! $（! & 2）"#

%&3］

!
$
"#$!

% $! &［2"#
%&3 $（! & 2）"#

%&3$!］

!
*

1 1 1 1 1 1 !""#
"#$!

% $! & ""#$!
% $ "#$!

% &!

+" ，% * "，⋯，4 & ". （!#）

式中：2 * ,!
+ & 3，3 * ,![ ]+

，显然 $ ( 2 5 !，这里 ,![ ]+
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+ 的整数部分.

设 6 * "# !
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下面用 ’()*+,* 方法来分析上述差分格式的稳定性. 格式（!%）的增长因子可以表示成如下形式：
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式中：: 为虚数单位，98 为对 ’（%/，0#）、’（%/，0#）和 ’（%/，0#）进行插值计算时 ’()*+,* 变换的因子. 不难求得：
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由式（!/），有
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( 2, &"+$ $ !$2, & +$ $ !$ & &2 $ "（! & 2）-(.$
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! !" " #$%&! " ##（! $ $%&!），

欲使 %& ( !，只要 ’ ( #
!#) 格式（!’）稳定的条件为：
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其中 " ( # * !)
!" 数值实验

为了说明本文给出的方法可用于对流扩散方程的计算，并有据可比，我们选用了与文献［!)］相同的算例)
定解问题
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以下我们把直接根据二阶微商三次样条四阶逼近公式基于线性插值的特征差分格式称为格式（4），把一

般的基于线性插值的特征差分格式称为格式（5），把本文的格式（!’）即先采用修正技术再根据二阶微商三次

样条四阶逼近公式基于线性插值构造的特征差分格式称为格式（6）) 对此分别采用格式（4）、格式（5）和格式

（6）进行了计算，计算结果分别列在表 ! 和表 # 中)
表 #" ! " #$ %，! " #$ %，" " %$ %%&，# " %$ %!，$# " !#

!!
" %$ %#，% " %$ & 时的数值结果

7（.7）
格式（4） 格式（5）

数值解 绝对误差 相对误差 数值解 绝对误差 相对误差
精确解
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)" "/ ’1. #1 "/ ""! "’ "/ ""# !*) "/ ’1. #( "/ ""! ". "/ ""# #!’ "/ ’1’ #)
). "/ .(1 !( "/ """ *1 "/ ""! 0.. "/ .(1 !( "/ """ *1 "/ ""! 0.. "/ .(0 #!
’" "/ 1!! !. "/ """ ( "/ ""! !#0 "/ 1!! !. "/ """ ( "/ ""! !#0 "/ 1!" ).
’. "/ (’( )’ "/ """ ’( "/ """ .00 "/ (’( ). "/ """ ’* "/ """ .1( "/ (’1 (0

表 !" ! " #$ %，! " %$ %#，" " %$ %%&，# " %$ %!，$# " !#
!!

" #，% " %$ & 时的数值结果
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数值解

格式（4） 格式（5） 格式（6）
精确解

. #/ #)) 0+ 2 "#( !/ !0* !+ 2 "#’ #/ *.* #+ 2 "’" ’/ !#" 0+ 2 "’"
!" !/ 1’0 ’+ 2 "#’ !/ ’’* 0+ 2 "#! 0/ ..# 0+ 2 ")0 */ "#’ (+ 2 ")0
!. (/ !(! #+ 2 "#! !/ )0( ’+ 2 "!( !/ ’’) 1+ 2 ")! !/ *(( 1+ 2 ")!
#" #/ #"1 ’+ 2 "!1 */ 01) *+ 2 "!0 )/ !1* *+ 2 "#1 ’/ ’’0 .+ 2 "#1
#. )/ )*. !+ 2 "!’ ./ "() *+ 2 "!) 0/ **1 1+ 2 "#) !/ !!! 1+ 2 "##
)" )/ ".* .+ 2 "!! #/ ""* 1+ 2 "!" !/ 1’0 1+ 2 "!( )/ #1* *+ 2 "!(
). !/ 10" !+ 2 ""( 0/ #." ’+ 2 ""( 0/ *.0 (+ 2 "!’ (/ (00 1+ 2 "!’
’" 1/ .’( 1+ 2 ""0 !/ 0.* #+ 2 "". #/ !’( "+ 2 ""* #/ ".) "+ 2 ""*
’. "/ ""# (0) ( "/ ""’ !"1 * ./ )1* 1+ 2 "". ’/ .)* 1+ 2 "".

/ / 数值结果表明：用格式（4）求解非对流占优扩散问题时，无数值振荡，数值扩散小，具有较高的精度) 而对

于对流占优扩散问题，采用本文的格式（!’）即格式（6）是有效的，无数值振荡，由于利用了修正技术，减少了

数值扩散，提高了计算的精度) 本文对对流扩散方程给出的特征差分格式明显优于一般的基于线性插值的特征

差分格式) （下转第 1" 页）
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拟合和预测能力都很相近，这说明基于分子全息的 !"#$ 模型具有很好的预测能力和稳健度%

!" 结论
本文应用分子全息结构描述子表征 &’ 种苯的衍生物并建立相应 !"#$ 模型，并应用 ()) 与 (*) 交叉验

证方法检验模型质量，结果表明所建立模型具有良好的预测能力与稳健度% 分子全息 !"#$ 技术的特点决定其

在环境科学领域研究构效关系方面必将拥有广阔的应用前景%

［参考文献］

［+］, -./0122 3 4，5678962 $ :% ;<8=>? @8>A.92 1= 2AB61?2 .@ CB8=A1A1D? 2A9B>AB9?E8>A1D1AF 9?08A1.=2<1/2［3］% 3 G?6 ;<?H，+’I’，JJ（+K）：

+JLM—+JN&%
［J］, O8D16 # P，Q98=R $ S% T.0.U98/<1> !"#$ .@ V?=W.618W?/1=?2［3］% !B8=A "A9B>A #>A $?08A，+’’M，+I（L）：JJN—JX+%
［L］, 崔世海，刘树深，王晓栋，等% 雌二醇衍生物的 T!"#$ 研究［3］% 科学通报，JKKL，NM（L）：JL’—JNJ%
［N］, ;B1 "，P8=U Y，(1B "，!" #$% :9?61>A1=U A.Z1>1AF .@ V?=W?=? 6?91D8A1D?2 VF H.0?>B089 <.0.U98H 6?91D?6 CB8=A1A8A1D? 2A9B>AB9?E8>A1D1E

AF 9?08A1.=2<1/2（!"#$"）［3］% "#$ 8=6 !"#$ 1= 5=D19.=H?=A80 $?2?89><，JKKL，+N（L）：JJL—JL+%
［X］, "BV<82< ;，S828R S918= O 4BA?，!" #$% # >.H/898A1D? !"#$ 2AB6F .@ V?=W8H161=?2 >.H/0?H?=A 1=<1V1A.9F 8>A1D1AF 8=6 V?=W?=? 6?E

91D8A1D?2 8>BA? A.Z1>1AF［3］% ;.H/BA.92 8=6 ;<?H12A9F，JKKK，JN（J）：+M+—+’+%
［&］, (?H1=U G "，T.=U Q，P?168 -，!" #$% !"#$ H.6?02 B21=U 8 089U? 61D?92 2?A .@ ?2A9.U?=［ 3］% 3 ;<?H [=@ ;.H/BA ">1，JKK+，N+

（+）：+M&—+’X%
［I］, 王连生% 有机污染物化学［G］% 北京：高等教育出版社，JKKN%
［M］, P.0@U8=U "% $?>?/A.9 V82?6 LO !"#$ 8=80F212 .@ ?2A9.U?= 9?>?/A.9 01U8=62EH?9U1=U A<? 8>>B98>F .@ 9?>?/A.9EV82?6 801U=H?=A 71A<

A<? >.H/BA8A1.=80 ?@@1>1?=>F .@ 01U8=6EV82?6 H?A<.62［3］% 3.B9=80 .@ ;.H/BA?9E#16?6 G.0?>B089 O?21U=，JKKK，+N（+&）：XX’—XIJ%

［责任编辑：孙德泉］

［参考文献］

［+］, ;<8A71= : ;，#00?= ; G% G8A<?H8A1>80 H.6?02 .@ 612/?921.= 1= 91D?92 8=6 ?2AB891?2［ 3］% #== $?D Q0B16 G?><，+’MX，+I：++’—

+N’%
［J］, ;<8B6<9F G T，;822 O 5，561=U?9 3 5% G.6?001=U .@ B=2A?86FE@0.7 78A?9 A?H/?98AB9?2［3］% 3 TF698B0 5=U，+’ML，+K’（X）：&XI—

&&’%
［L］, Q8AA8< ! *，T../?2 3 #% O12/?921.= 1= 8=12.A9./1> <.H.U?=?.B2 /.9.B2 H?618［3］% 3 TF698B0 5=U，+’MX，+++：M+K—MJI%
［N］, 48=? ; $，"A?/<?=2.= : (% #= ?Z/01>1A =BH?91>80 H?A<.6 @.9 2.0D1=U A98=21?=A >.HV1=?6 <?8A >.=6B>A1.= 8=6 >.=D?>A1.= /9.V0?H2

［3］% [=A 3 *BH?9 G?A< 5=U9U，+’I’，+N：++N+—++&L%
［X］, 4BD8=82?= \，\.0R?9 $ 5% *BH?91>80 2.0BA1.=2 @.9 2.0BA? A98=2/.9A 1= B=>.=@1=?6 8CB1@?92［3］% [=A 3 *BH?9 G?A< Q0B162，+’ML，L：

+KL—+JL%
［&］, O.BU082 3，$B22?00 - Q% *BH?91>80 H?A<.62 @.9 >.=D?>A1.=E6.H1=8A?6 61@@B21.= /9.V0?H V82?6 .= >.HV1=1=U A<? H?A<.6 .@ ><898>E

A?912A1>2 71A< @1=1A? ?0?H?=A .9 @1=1A? 61@@?9?=>? /9.>?6B9?2［3］% "[#G 3，*BH?9 #=80，+’MJ，+’（X）：MI+—MMX%
［I］, $1U80 #% *BH?91>80 8=80F212 .@ A7.E0?D?0 @1=1A? 61@@?9?=>? 2><?H?2 @.9 B=2A?86F 61@@B21.=E>.=D?>A1.= /9.V0?H2［ 3］% [=A 3 *BH?9

G?A<.62 5=U9U，+’M’，JM（J）：+KK+—+KJ+%
［M］, 陆金甫，张宝琳，徐涛% 求解对流扩散方程的交替分段显 隐式方法［3］% 数值计算与计算机应用，+’’M，+’（L）：+&+—+&I%
［’］, 张宝琳，符鸿源% 一类交替块 ;98=RE*1>.02.= 方法的差分图［3］% 科学通报，+’’’，NK（++）：++NM—++XJ%
［+K］, 王文洽% 求解扩散方程的一类交替分组显式方法［3］% 山东大学学报（理学版），JKKJ，LI（L）：+’N—+’’%
［++］, 陆金甫，杜正平，刘晓遇% 对流占优扩散问题的一种特征差分方法［ 3］% 清华大学学报（ 自然科学版），JKKJ，NJ（M）：LX—

LI%
［+J］, 田振夫% 泊松方程的高精度三次样条差分方法［3］% 西北师范大学学报（自然科学版），+’’&，LJ（J）：+L—+I%
［+L］, 5D8=2 O 3，#V6B008< # $% # =?7 ?Z/01>1A H?A<.6 @.9 A<? 61@@B21.=E>.=D?>A1.= ?CB8A1.=2［3］% ;.H/BA G8A< #//0，+’MX，++：+NX—

+XN%
［责任编辑：陆炳新］

—KI—

南京师大学报（自然科学版）, , , , , , , , , , , , , , , , , , , , , , , , 第 JM 卷第 J 期（JKKX 年）
""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""

  万方数据


