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Abstract
The combustible vapor cloud leaked from the hydrogen storage tank is easy to cause combustion and explosion accidents. In order 
to accurately predict the leakage and diffusion area, the computational fluid dynamics (CFD) tool was used to simulate the leakage 
and diffusion process, and the prediction model of the spatio-temporal distribution of hydrogen storage tank leakage accidents (HRS-
PINN) was established, and compared with the prediction model based on pure data driven. The results show that the percentage 
error of leakage and diffusion distance of the proposed model is less than 15% compared with that of CFD simulation, and the 
calculation speed is three orders of magnitude faster, and the prediction accuracy is better than that of the traditional neural network 
model, which can provide an effective reference for emergency command and decision-making of hydrogen storage tank leakage and 
diffusion accident.
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摘　要

储氢罐泄漏的可燃蒸气云易引发燃爆事故，为准确预测泄漏扩散区域，使用计算流体力学（CFD）工具对泄漏扩散过程进
行模拟，建立储氢罐泄漏事故时空分布预测模型（HRS-PINN），并与基于纯数据驱动的预测模型进行对比。结果表明，
本文提出的模型较CFD模拟的泄漏扩散距离百分比误差≤15%，计算速度快三个数量级，且预测精度优于传统神经网络模
型，能够为储氢罐泄漏扩散事故应急指挥决策提供有效参考。
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1 引言

随着全球能源需求持续增长，氢气作为一种清洁高效的

能源受到广泛关注和重视 [1]。部分国家致力于构建从氢能生

产、储存、运输到应用的全产业链，将其作为未来清洁能源

发展的重要方向之一 [2]。目前常见储存容器主要为圆柱形储

罐和球形储罐，球形储罐的应用效果相对较好 [3]。氢气储存

过程存在一定安全隐患，往往因材料腐蚀、阀门失效或疲劳

损伤等原因产生裂纹，从而导致氢气泄漏，氢气扩散系数高，

极易在空气中迅速扩散，爆炸极限范围较宽，为 4%-75%[4][5]， 

泄漏的氢气与空气混合形成爆炸性混合物，遇到高温或明火

等引燃源时极易引发氢气云爆炸 [6]。

国内外学者在氢气泄漏扩散预测领域开展了许多研究，

实验测试方面，李雪芳 [7] 通过数值模拟与实验数据或理论

模型计算结果进行了验证评估。经验模型方面，MICHAUX 

G[8] 引入了带有紊流的浮力射流扩散模型描述氢气扩散动力

学过程。数值模拟方面，胡玮鹏 [9] 模拟了纯氢 / 掺氢天然气

管道射流扩散，并通过试验数据验证了模型计算的准确性。

人工智能方面，Karniadakis[10] 提出了物理信息神经网络这

一创新计算框架。尽管国内外学者针对氢气泄漏扩散现象开

展了多维度研究，但仍存在以下问题：实验研究成本高，经

验模型难以准确预测事故演变，数值仿真方法存在计算效率

局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。
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本文以储氢罐泄漏扩散为研究场景，通过构建包含纳

维 - 斯托克斯方程（N-S 方程）与组分输运方程残差的损失

函数，强制网络输出满足物理约束条件，有效减少训练样本，

提高模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的

黑箱局限。

2 储氢罐泄漏扩散的数值模拟

2.1 储氢罐泄漏模型
本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐

泄漏数值模型，采集了泄漏扩散后的浓度分布、扩散距离数

据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的

体积分数方程可以表示为：
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后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积

分数方程可以表示为：







 qn

i

i
pq

i
qppdrppmpp

pp mmvv
t 1

, )()()(
)(




（1）

其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以

及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传

质传热的数值模拟研究，公式如下：
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中τp为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的特征时间尺度；a 为加速度矢量，

与流场速度梯度直接相关；Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过程不

涉及化学反应，用于求解气相中物质的质量分数Yqi的方程为：
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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其中
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为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢

量，
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中τp为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的特征时间尺度；a 为加速度矢量，

与流场速度梯度直接相关；Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过程不

涉及化学反应，用于求解气相中物质的质量分数Yqi的方程为：
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
























k
jk

t

jj

j P
x
k

xx
ku

t
k ])[(

)()(
（6）

为气相中的物质数量，

测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。

本文以储氢罐泄漏扩散为研究场景，通过构建包含纳维-斯托克斯方程（N-S 方程）与

组分输运方程残差的损失函数，强制网络输出满足物理约束条件，有效减少训练样本，提高

模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的黑箱局限。

2 储氢罐泄漏扩散的数值模拟

2.1 储氢罐泄漏模型

本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐泄漏数值模型，采集了泄漏扩散

后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积

分数方程可以表示为：
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以

及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传

质传热的数值模拟研究，公式如下：
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中τp为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的特征时间尺度；a 为加速度矢量，

与流场速度梯度直接相关；Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过程不

涉及化学反应，用于求解气相中物质的质量分数Yqi的方程为：
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
























k
jk

t

jj

j P
x
k

xx
ku

t
k ])[(

)()(
（6）

表示气相到液相的传质，

测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。

本文以储氢罐泄漏扩散为研究场景，通过构建包含纳维-斯托克斯方程（N-S 方程）与

组分输运方程残差的损失函数，强制网络输出满足物理约束条件，有效减少训练样本，提高

模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的黑箱局限。

2 储氢罐泄漏扩散的数值模拟

2.1 储氢罐泄漏模型

本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐泄漏数值模型，采集了泄漏扩散

后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积

分数方程可以表示为：
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以

及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传

质传热的数值模拟研究，公式如下：
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中τp为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的特征时间尺度；a 为加速度矢量，

与流场速度梯度直接相关；Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过程不

涉及化学反应，用于求解气相中物质的质量分数Yqi的方程为：
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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表示液相到气相的传质。

Lee 模型 [11] 作为多相流相变传热领域的理论模型，通

过引入界面能量传递、质量扩散以及相间动量交换等关键物

理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应

用于传质传热的数值模拟研究，公式如下：

测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。

本文以储氢罐泄漏扩散为研究场景，通过构建包含纳维-斯托克斯方程（N-S 方程）与

组分输运方程残差的损失函数，强制网络输出满足物理约束条件，有效减少训练样本，提高

模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的黑箱局限。

2 储氢罐泄漏扩散的数值模拟

2.1 储氢罐泄漏模型

本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐泄漏数值模型，采集了泄漏扩散

后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积

分数方程可以表示为：
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以

及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传

质传热的数值模拟研究，公式如下：
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中τp为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的特征时间尺度；a 为加速度矢量，

与流场速度梯度直接相关；Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过程不

涉及化学反应，用于求解气相中物质的质量分数Yqi的方程为：
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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   （2）

CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat 设定

为 20.28K，该值对应标准大气压下的氢相变临界点；蒸发

系数 γeva 和冷凝系数 γcon 均取 0.25[12]；在多项流场建模过

程中，相间滑移速度的定义采用公式 3 计算，阻力 f 采用公

式 4 计算 [13]。

测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。

本文以储氢罐泄漏扩散为研究场景，通过构建包含纳维-斯托克斯方程（N-S 方程）与

组分输运方程残差的损失函数，强制网络输出满足物理约束条件，有效减少训练样本，提高

模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的黑箱局限。

2 储氢罐泄漏扩散的数值模拟

2.1 储氢罐泄漏模型

本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐泄漏数值模型，采集了泄漏扩散

后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积

分数方程可以表示为：
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以

及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传

质传热的数值模拟研究，公式如下：
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中τp为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的特征时间尺度；a 为加速度矢量，

与流场速度梯度直接相关；Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过程不

涉及化学反应，用于求解气相中物质的质量分数Yqi的方程为：
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。
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入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。

本文以储氢罐泄漏扩散为研究场景，通过构建包含纳维-斯托克斯方程（N-S 方程）与
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模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的黑箱局限。

2 储氢罐泄漏扩散的数值模拟

2.1 储氢罐泄漏模型

本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐泄漏数值模型，采集了泄漏扩散

后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积

分数方程可以表示为：
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动
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其中 τp 为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的

特征时间尺度；
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。
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涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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为加速度矢量，与流场速度梯度直接相关；

Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过
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测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。
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本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐泄漏数值模型，采集了泄漏扩散

后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积

分数方程可以表示为：
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。
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及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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程为：
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。

本文以储氢罐泄漏扩散为研究场景，通过构建包含纳维-斯托克斯方程（N-S 方程）与

组分输运方程残差的损失函数，强制网络输出满足物理约束条件，有效减少训练样本，提高

模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的黑箱局限。
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后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以

及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传

质传热的数值模拟研究，公式如下：
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中τp为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的特征时间尺度；a 为加速度矢量，

与流场速度梯度直接相关；Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过程不

涉及化学反应，用于求解气相中物质的质量分数Yqi的方程为：
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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其中

测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流
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是气相局部质量分数，

测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。
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组分输运方程残差的损失函数，强制网络输出满足物理约束条件，有效减少训练样本，提高

模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的黑箱局限。
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本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐泄漏数值模型，采集了泄漏扩散

后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积

分数方程可以表示为：
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以

及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中τp为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的特征时间尺度；a 为加速度矢量，

与流场速度梯度直接相关；Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过程不

涉及化学反应，用于求解气相中物质的质量分数Yqi的方程为：
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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为分子扩散率，

测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。

本文以储氢罐泄漏扩散为研究场景，通过构建包含纳维-斯托克斯方程（N-S 方程）与

组分输运方程残差的损失函数，强制网络输出满足物理约束条件，有效减少训练样本，提高

模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的黑箱局限。
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2.1 储氢罐泄漏模型

本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐泄漏数值模型，采集了泄漏扩散

后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积

分数方程可以表示为：
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以

及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中τp为液相粒子的弛豫时间，表征流体流动变化的特征时间尺度；a 为加速度矢量，

与流场速度梯度直接相关；Re 为雷诺数，作为无量纲参数影响流动形态；假设模拟过程不
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动

量输运与质量输运相对效率的无量纲数。

DNS法求解完整的 N-S方程，不引入任何湍流模型，该方法能够精准捕捉全尺度湍流

涡旋，但计算成本极高，适用于低雷诺数流动；RANS法对 N-S方程进行平均计算，通过引

入 k-ε、k-ω模型闭合，计算成本较低；LES法直接计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模

型近似，计算成本介于 DNS和 RANS之间。本文使用 k-ε模型进行湍流闭合，方程如下：
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为

湍流施密特数，表征湍流场中动量输运与质量输运相对效率

的无量纲数。

DNS 法求解完整的 N-S 方程，不引入任何湍流模型，

该方法能够精准捕捉全尺度湍流涡旋，但计算成本极高，适

用于低雷诺数流动；RANS 法对 N-S 方程进行平均计算，通

过引入 k-ε、k-ω 模型闭合，计算成本较低；LES 法直接

计算大尺度运动，小尺度运动用亚格子模型近似，计算成本

介于 DNS 和 RANS 之间。本文使用 k-ε 模型进行湍流闭合，

方程如下：

测事故演变，数值仿真方法存在计算效率局限，人工智能模型依赖大量数据且缺乏可解释性。

本文以储氢罐泄漏扩散为研究场景，通过构建包含纳维-斯托克斯方程（N-S 方程）与

组分输运方程残差的损失函数，强制网络输出满足物理约束条件，有效减少训练样本，提高

模型在物理意义上的解释能力，突破纯数据驱动模型的黑箱局限。

2 储氢罐泄漏扩散的数值模拟

2.1 储氢罐泄漏模型

本文基于 CFD 方法构建了包含多物理场耦合的储氢罐泄漏数值模型，采集了泄漏扩散

后的浓度分布、扩散距离数据，通过求解流体控制方程模拟预测泄漏过程，其中液相的体积
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其中vdr,p为液相相对于混合物质量中心的漂移速度矢量，nq为气相中的物质数量，mqpi 表

示气相到液相的传质，mpqi 表示液相到气相的传质。

Lee模型[11]作为多相流相变传热领域的理论模型，通过引入界面能量传递、质量扩散以

及相间动量交换等关键物理机制，能够描述沸腾与冷凝的复杂相变问题，已被广泛应用于传
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CFD 模型的热力学参数设定如下，饱和温度 Tsat设定为 20.28K，该值对应标准大气压

下的氢相变临界点；蒸发系数γeva和冷凝系数γcon均取 0.25[12]；在多项流场建模过程中，相

间滑移速度的定义采用公式 3计算，阻力 f采用公式 4计算[13]。
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其中Yqi是气相局部质量分数，Di,m为分子扩散率，Sct为湍流施密特数，表征湍流场中动
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其中湍流粘性系数μt=ρCμ
k2

ε
，Cμ=0.09，C1ε、C2ε为模型常数，C1ε=max[0.43,

η
η+5

]、C2ε=1.9，

Pk为湍动能生成项，σk和σε分别取 1.0和 1.2。
大气边界层风场采用如下经验公式[14]，u0为 z0处的风速：
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Zg为大气边界层高度，θ为地面粗糙度系数。

2.2 模拟基准数据集

本文选取 4200m3的球形储氢罐作为模拟对象，其直径为 20m，围堰长 100m，宽 60m，

高 2m，泄漏方向为 X 轴正方向。模拟储氢罐发生泄漏，泄漏点位于储罐右侧，采用标准化

的参数控制体系构建基础数据集：以 1秒为时间记录间隔，完整捕捉扩散动态演变过程，形

成具有时序观测序列；设置 9个不同泄漏速率等级，针对每个泄漏流量等级，实时采集扩散

范围数据，为后续神经网络模型的训练与模拟提供训练样本集，确保模型能够有效学习不同

泄漏速率下扩散过程的时空特征规律，为构建高精度的泄漏扩散预测模型奠定数据基础。

3 基于物理约束神经网络的泄漏扩散时空分布预测

3.1 模型基本结构

长短期记忆神经网络[15]引入了内部记忆单元 Ct，实现了状态信息的累计，其最终输出

Ot受当前时刻输入 Xt、隐层 Ht-1以及内部记忆单元 Ct三部分影响，缓解了梯度消失问题，

可将卷积神经网络（CNN）与长短期记忆神经网络（LSTM）融合构建用于预测氢气泄漏扩

散过程的混合深度神经网络。本文采用的物理约束长短期记忆神经网络基本组成单元为 5
层全连接 LSTM，第 1层为输入层，2-4 层为隐层，第 5层为输出层，每一层的所有神经元

都与相邻层的所有神经元相互连接，以 Sigmoid作为激活函数，如公式 12所示：
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本文建立的 PINN 模型在输入端利用泄漏源强、环境温度以及多种气象数据等参数，组

成时间序列数据集，输出层包括速度、空间网格点监测浓度和动态扩散距离等；网络模型架

构加入融合 N-S方程的物理信息项。

3.2 损失函数设计

本研究构建包含数据拟合项与物理约束项的复合损失函数，实现数据驱动建模与物理先

验知识的深度融合优化神经网络的权重[16]，损失函数由数据拟合损失项（losstra）和物理约

束损失项（lossphy）组成，如公式 13所示：
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Zg为大气边界层高度，θ为地面粗糙度系数。

2.2 模拟基准数据集

本文选取 4200m3的球形储氢罐作为模拟对象，其直径为 20m，围堰长 100m，宽 60m，

高 2m，泄漏方向为 X 轴正方向。模拟储氢罐发生泄漏，泄漏点位于储罐右侧，采用标准化

的参数控制体系构建基础数据集：以 1秒为时间记录间隔，完整捕捉扩散动态演变过程，形

成具有时序观测序列；设置 9个不同泄漏速率等级，针对每个泄漏流量等级，实时采集扩散

范围数据，为后续神经网络模型的训练与模拟提供训练样本集，确保模型能够有效学习不同

泄漏速率下扩散过程的时空特征规律，为构建高精度的泄漏扩散预测模型奠定数据基础。

3 基于物理约束神经网络的泄漏扩散时空分布预测

3.1 模型基本结构

长短期记忆神经网络[15]引入了内部记忆单元 Ct，实现了状态信息的累计，其最终输出

Ot受当前时刻输入 Xt、隐层 Ht-1以及内部记忆单元 Ct三部分影响，缓解了梯度消失问题，

可将卷积神经网络（CNN）与长短期记忆神经网络（LSTM）融合构建用于预测氢气泄漏扩

散过程的混合深度神经网络。本文采用的物理约束长短期记忆神经网络基本组成单元为 5
层全连接 LSTM，第 1层为输入层，2-4 层为隐层，第 5层为输出层，每一层的所有神经元

都与相邻层的所有神经元相互连接，以 Sigmoid作为激活函数，如公式 12所示：
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本文建立的 PINN 模型在输入端利用泄漏源强、环境温度以及多种气象数据等参数，组

成时间序列数据集，输出层包括速度、空间网格点监测浓度和动态扩散距离等；网络模型架

构加入融合 N-S方程的物理信息项。

3.2 损失函数设计

本研究构建包含数据拟合项与物理约束项的复合损失函数，实现数据驱动建模与物理先

验知识的深度融合优化神经网络的权重[16]，损失函数由数据拟合损失项（losstra）和物理约

束损失项（lossphy）组成，如公式 13所示：
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其中湍流粘性系数μt=ρCμ
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Zg为大气边界层高度，θ为地面粗糙度系数。

2.2 模拟基准数据集

本文选取 4200m3的球形储氢罐作为模拟对象，其直径为 20m，围堰长 100m，宽 60m，

高 2m，泄漏方向为 X 轴正方向。模拟储氢罐发生泄漏，泄漏点位于储罐右侧，采用标准化

的参数控制体系构建基础数据集：以 1秒为时间记录间隔，完整捕捉扩散动态演变过程，形

成具有时序观测序列；设置 9个不同泄漏速率等级，针对每个泄漏流量等级，实时采集扩散

范围数据，为后续神经网络模型的训练与模拟提供训练样本集，确保模型能够有效学习不同

泄漏速率下扩散过程的时空特征规律，为构建高精度的泄漏扩散预测模型奠定数据基础。

3 基于物理约束神经网络的泄漏扩散时空分布预测

3.1 模型基本结构

长短期记忆神经网络[15]引入了内部记忆单元 Ct，实现了状态信息的累计，其最终输出

Ot受当前时刻输入 Xt、隐层 Ht-1以及内部记忆单元 Ct三部分影响，缓解了梯度消失问题，

可将卷积神经网络（CNN）与长短期记忆神经网络（LSTM）融合构建用于预测氢气泄漏扩

散过程的混合深度神经网络。本文采用的物理约束长短期记忆神经网络基本组成单元为 5
层全连接 LSTM，第 1层为输入层，2-4 层为隐层，第 5层为输出层，每一层的所有神经元

都与相邻层的所有神经元相互连接，以 Sigmoid作为激活函数，如公式 12所示：
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本文建立的 PINN 模型在输入端利用泄漏源强、环境温度以及多种气象数据等参数，组

成时间序列数据集，输出层包括速度、空间网格点监测浓度和动态扩散距离等；网络模型架

构加入融合 N-S方程的物理信息项。

3.2 损失函数设计

本研究构建包含数据拟合项与物理约束项的复合损失函数，实现数据驱动建模与物理先

验知识的深度融合优化神经网络的权重[16]，损失函数由数据拟合损失项（losstra）和物理约

束损失项（lossphy）组成，如公式 13所示：
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其中湍流粘性系数μt=ρCμ
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，Cμ=0.09，C1ε、C2ε为模型常数，C1ε=max[0.43,

η
η+5
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Pk为湍动能生成项，σk和σε分别取 1.0和 1.2。
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Zg为大气边界层高度，θ为地面粗糙度系数。

2.2 模拟基准数据集

本文选取 4200m3的球形储氢罐作为模拟对象，其直径为 20m，围堰长 100m，宽 60m，

高 2m，泄漏方向为 X 轴正方向。模拟储氢罐发生泄漏，泄漏点位于储罐右侧，采用标准化

的参数控制体系构建基础数据集：以 1秒为时间记录间隔，完整捕捉扩散动态演变过程，形

成具有时序观测序列；设置 9个不同泄漏速率等级，针对每个泄漏流量等级，实时采集扩散

范围数据，为后续神经网络模型的训练与模拟提供训练样本集，确保模型能够有效学习不同

泄漏速率下扩散过程的时空特征规律，为构建高精度的泄漏扩散预测模型奠定数据基础。

3 基于物理约束神经网络的泄漏扩散时空分布预测

3.1 模型基本结构

长短期记忆神经网络[15]引入了内部记忆单元 Ct，实现了状态信息的累计，其最终输出

Ot受当前时刻输入 Xt、隐层 Ht-1以及内部记忆单元 Ct三部分影响，缓解了梯度消失问题，

可将卷积神经网络（CNN）与长短期记忆神经网络（LSTM）融合构建用于预测氢气泄漏扩

散过程的混合深度神经网络。本文采用的物理约束长短期记忆神经网络基本组成单元为 5
层全连接 LSTM，第 1层为输入层，2-4 层为隐层，第 5层为输出层，每一层的所有神经元

都与相邻层的所有神经元相互连接，以 Sigmoid作为激活函数，如公式 12所示：
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本文建立的 PINN 模型在输入端利用泄漏源强、环境温度以及多种气象数据等参数，组

成时间序列数据集，输出层包括速度、空间网格点监测浓度和动态扩散距离等；网络模型架

构加入融合 N-S方程的物理信息项。

3.2 损失函数设计

本研究构建包含数据拟合项与物理约束项的复合损失函数，实现数据驱动建模与物理先

验知识的深度融合优化神经网络的权重[16]，损失函数由数据拟合损失项（losstra）和物理约
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Zg为大气边界层高度，θ为地面粗糙度系数。

2.2 模拟基准数据集

本文选取 4200m3的球形储氢罐作为模拟对象，其直径为 20m，围堰长 100m，宽 60m，

高 2m，泄漏方向为 X 轴正方向。模拟储氢罐发生泄漏，泄漏点位于储罐右侧，采用标准化

的参数控制体系构建基础数据集：以 1秒为时间记录间隔，完整捕捉扩散动态演变过程，形
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范围数据，为后续神经网络模型的训练与模拟提供训练样本集，确保模型能够有效学习不同

泄漏速率下扩散过程的时空特征规律，为构建高精度的泄漏扩散预测模型奠定数据基础。

3 基于物理约束神经网络的泄漏扩散时空分布预测

3.1 模型基本结构

长短期记忆神经网络[15]引入了内部记忆单元 Ct，实现了状态信息的累计，其最终输出

Ot受当前时刻输入 Xt、隐层 Ht-1以及内部记忆单元 Ct三部分影响，缓解了梯度消失问题，

可将卷积神经网络（CNN）与长短期记忆神经网络（LSTM）融合构建用于预测氢气泄漏扩

散过程的混合深度神经网络。本文采用的物理约束长短期记忆神经网络基本组成单元为 5
层全连接 LSTM，第 1层为输入层，2-4 层为隐层，第 5层为输出层，每一层的所有神经元

都与相邻层的所有神经元相互连接，以 Sigmoid作为激活函数，如公式 12所示：

xe
xSigmoid



1
1)( （12）

本文建立的 PINN 模型在输入端利用泄漏源强、环境温度以及多种气象数据等参数，组

成时间序列数据集，输出层包括速度、空间网格点监测浓度和动态扩散距离等；网络模型架

构加入融合 N-S方程的物理信息项。

3.2 损失函数设计

本研究构建包含数据拟合项与物理约束项的复合损失函数，实现数据驱动建模与物理先

验知识的深度融合优化神经网络的权重[16]，损失函数由数据拟合损失项（losstra）和物理约

束损失项（lossphy）组成，如公式 13所示：
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其中湍流粘性系数μt=ρCμ
k2

ε
，Cμ=0.09，C1ε、C2ε为模型常数，C1ε=max[0.43,

η
η+5

]、C2ε=1.9，

Pk为湍动能生成项，σk和σε分别取 1.0和 1.2。
大气边界层风场采用如下经验公式[14]，u0为 z0处的风速：
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Zg为大气边界层高度，θ为地面粗糙度系数。

2.2 模拟基准数据集

本文选取 4200m3的球形储氢罐作为模拟对象，其直径为 20m，围堰长 100m，宽 60m，

高 2m，泄漏方向为 X 轴正方向。模拟储氢罐发生泄漏，泄漏点位于储罐右侧，采用标准化

的参数控制体系构建基础数据集：以 1秒为时间记录间隔，完整捕捉扩散动态演变过程，形

成具有时序观测序列；设置 9个不同泄漏速率等级，针对每个泄漏流量等级，实时采集扩散

范围数据，为后续神经网络模型的训练与模拟提供训练样本集，确保模型能够有效学习不同

泄漏速率下扩散过程的时空特征规律，为构建高精度的泄漏扩散预测模型奠定数据基础。

3 基于物理约束神经网络的泄漏扩散时空分布预测

3.1 模型基本结构

长短期记忆神经网络[15]引入了内部记忆单元 Ct，实现了状态信息的累计，其最终输出

Ot受当前时刻输入 Xt、隐层 Ht-1以及内部记忆单元 Ct三部分影响，缓解了梯度消失问题，

可将卷积神经网络（CNN）与长短期记忆神经网络（LSTM）融合构建用于预测氢气泄漏扩

散过程的混合深度神经网络。本文采用的物理约束长短期记忆神经网络基本组成单元为 5
层全连接 LSTM，第 1层为输入层，2-4 层为隐层，第 5层为输出层，每一层的所有神经元

都与相邻层的所有神经元相互连接，以 Sigmoid作为激活函数，如公式 12所示：
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本文建立的 PINN 模型在输入端利用泄漏源强、环境温度以及多种气象数据等参数，组

成时间序列数据集，输出层包括速度、空间网格点监测浓度和动态扩散距离等；网络模型架

构加入融合 N-S方程的物理信息项。

3.2 损失函数设计

本研究构建包含数据拟合项与物理约束项的复合损失函数，实现数据驱动建模与物理先

验知识的深度融合优化神经网络的权重[16]，损失函数由数据拟合损失项（losstra）和物理约

束损失项（lossphy）组成，如公式 13所示：
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Zg 为大气边界层高度，θ 为地面粗糙度系数。

2.2 模拟基准数据集
本文选取 4200m3 的球形储氢罐作为模拟对象，其直径

为 20m，围堰长 100m，宽 60m，高 2m，泄漏方向为 X 轴

正方向。模拟储氢罐发生泄漏，泄漏点位于储罐右侧，采用

标准化的参数控制体系构建基础数据集：以 1 秒为时间记录

间隔，完整捕捉扩散动态演变过程，形成具有时序观测序列；

设置 9 个不同泄漏速率等级，针对每个泄漏流量等级，实时

采集扩散范围数据，为后续神经网络模型的训练与模拟提供

训练样本集，确保模型能够有效学习不同泄漏速率下扩散过

程的时空特征规律，为构建高精度的泄漏扩散预测模型奠定
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数据基础。

3 基于物理约束神经网络的泄漏扩散时空分
布预测

3.1 模型基本结构
长短期记忆神经网络 [15] 引入了内部记忆单元 Ct，实现

了状态信息的累计，其最终输出 Ot 受当前时刻输入 Xt、隐

层 Ht-1 以及内部记忆单元 Ct 三部分影响，缓解了梯度消失

问题，可将卷积神经网络（CNN）与长短期记忆神经网络

（LSTM）融合构建用于预测氢气泄漏扩散过程的混合深度

神经网络。本文采用的物理约束长短期记忆神经网络基本组

成单元为 5 层全连接 LSTM，第 1 层为输入层，2-4 层为隐层，

第 5 层为输出层，每一层的所有神经元都与相邻层的所有神

经元相互连接，以 Sigmoid 作为激活函数，如公式 12 所示：
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本文建立的 PINN 模型在输入端利用泄漏源强、环境

温度以及多种气象数据等参数，组成时间序列数据集，输出

层包括速度、空间网格点监测浓度和动态扩散距离等；网络

模型架构加入融合 N-S 方程的物理信息项。

3.2 损失函数设计
本研究构建包含数据拟合项与物理约束项的复合损失

函数，实现数据驱动建模与物理先验知识的深度融合优化神

经网络的权重 [16]，损失函数由数据拟合损失项（losstra）和

物理约束损失项（lossphy）组成，如公式 13 所示：

phytra LossLossLoss 21 λλ +=              （13）

其中 λ1、λ2 为系数项，在训练过程中需要不断进行

调整优化；Losstra 为数据拟合损失项，具体为训练数据于模

型预测值之间的拟合偏差，本文使用训练集上的均方误差作

为表征神经网络训练性能的损失函数，如公式 14 所示：
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其中，N 为训练样本数量，yi 为第 i 个样本的真实值，

ŷi 为对应预测值。

Lossphy 为物理约束项误差，储氢罐泄漏扩散过程实质

上是氢气与空气在开放空间的混合运动，控制方程为多组分

理想气体混合物的三维非定常可压缩 N-S 方程，可用以下

公式描述：
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控制方程具体包括质量守恒方程（公式 16）、动量守

恒方程（公式 17）、能量守恒方程（公式 18）以及组分运

输方程（公式 19）。
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其中λ1、λ2为系数项，在训练过程中需要不断进行调整优化；Losstra为数据拟合损失项，

具体为训练数据于模型预测值之间的拟合偏差，本文使用训练集上的均方误差作为表征神经

网络训练性能的损失函数，如公式 14所示：
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其中，N为训练样本数量，yi为第 i个样本的真实值，ŷi为对应预测值。

Lossphy为物理约束项误差，储氢罐泄漏扩散过程实质上是氢气与空气在开放空间的混合
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控制方程具体包括质量守恒方程（公式 16）、动量守恒方程（公式 17）、能量守恒方

程（公式 18）以及组分运输方程（公式 19）。
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其中，ρ为密度，P为压力，u为速度，Tij为粘性应力张量，E为每质量单位的总能量，

keff为有效导热率，Cp为比热容，μt为湍流密度，T为温度，（Tij）eff为有效粘性应力张量，

ωi为质量分数，D为分子扩散系数。

定义边界守恒方程残差Δi,t，内部区域守恒方程残差Δj,t，物理约束损失函数项为两项残

差和，简化后的物理约束损失函数项可以用公式 20描述，总体损失函数可用公式 21描述：
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其中λ3、λ4为系数项，n为内部区域监测样本数，m为边界区域监测样本数。
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构建模型后，损失函数系数项等超参数需通过多次训练测试确定。

3.3 模型预测及验证测试

本文使用 HRS-PINN模型与 BP神经网络对上述数据进行训练，通过预测结果与模拟结

果之间的百分比误差评估模型效能。下图为 HRS-PINN、BP 神经网络分别以 10秒为间隔得

到的预测结果与 Fluent模拟结果之间的百分比误差。

          （19）

其中，ρ 为密度，P 为压力，u 为速度，Tij 为粘性应
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定义边界守恒方程残差 Δi,t，内部区域守恒方程残差

Δj,t，物理约束损失函数项为两项残差和，简化后的物理约
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其中 λ3、λ4 为系数项，n 为内部区域监测样本数，m

为边界区域监测样本数。
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构建模型后，损失函数系数项等超参数需通过多次训

练测试确定。

3.3 模型预测及验证测试
本文使用 HRS-PINN 模型与 BP 神经网络对上述数据

进行训练，通过预测结果与模拟结果之间的百分比误差评估

模型效能。下图为 HRS-PINN、BP 神经网络分别以 10 秒为

间隔得到的预测结果与 Fluent 模拟结果之间的百分比误差。

HRS-PINN 预测值与模拟结果之间的准确率最小为

85.3%，平均误差控制在 ±10% 以内，说明通过在损失函数

中内嵌 N-S 方程指导和约束神经网络的学习过程，有效提

取了泄漏扩散的典型特征；BP 神经网络预测值与模拟结果

之间的准确率最小为 67.5%，平均误差在 ±30% 左右，分

析预测失准主要源于两个方面：一是基于梯度下降的权值

更新机制易陷入局部最小值，使网络训练难以获得全局最

优解；二是纯数据驱动的建模方式在有限样本条件下训练

过程存在欠拟合情况。在动态预测过程中，HRS-PINN 模型

的平均预测准确率达到 90±5%，较传统 BP 神经网络模型

的 80%±15% 具有显著鲁棒性优势。且调用训练好的 HRS-
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PINN 模型预测所需时间 45.4 秒，BP 神经网络预测所需时

间为 32.6 秒，而数值模拟迭代计算时间超过 15 小时，效率

相差三个数量级，此外，调用 HRS-PINN 模型进行预测所

需的计算成本也明显降低。

图 1 HRS-PINN 与 BP 神经网络预测值与模拟结果之间的

百分比误差

4 结论与展望

本文提出了储氢罐泄漏扩散预测模型 -HRS-PINN，实

现了氢气泄漏扩散过程的秒级实时预测。采用模拟数据对模

型进行训练，通过在损失函数中添加 N-S 方程约束，强制

模型输出满足动量守恒、能量守恒等物理规律，通过对比分

析模型性能发现：该模型与传统机器学习模型相比能够准确

捕捉储氢罐泄漏扩散的时空演化特征，在维持相同计算效率

量级的前提下，显著提升了泄漏扩散动态过程的模拟精度；

与商业仿真软件相比，在满足工程计算精度要求时，计算效

率提升三个数量级以上。

将 HRS-PINN 模型应用于实际事故后果预测时，通过

获取实时气象数据与事故装置状态等多源数据，将其输入

HRS-PINN 模型，实现泄漏扩散演化趋势快速预测，为应急

决策提供辅助，后续研究将聚焦于模型在高维复杂工况泄漏

扩散场景下的适应性拓展。
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