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 اندازهاي آينده روندهاي يک دهه و چشم  : در مهندسی شيمیبينانه  سازي پيش شبيه 

 علی محبی 

  انشها  شهيد باهنر كرمان
 

 

 انططع و فنططاوري مهندسططي شططيمي،   ۀمرصطط  ،گ شططته هططۀ ر چند  

ترين و تأثيرگطط ارترين تحططولات مفهططومي   ست وش يکططي از مميططق

اسططت. تحططولي كططه  ر رن، مرزهططاي سططنتي ميططان رزمايشططها  و  شد 

  سازي مد ي  يهر صرفاً ابططراراست و شبيه  ح فر حال  محاسبات  

هاي تجربي نيست، ب کططه بططه سططتون اصطط ي  كمکي براي تح يل  ا  

 هي و حتططي صططدور گواهينامططه  سططازي، مقيططاسطراحططي، بهينه

كططه بططا    اساسططي  گططونياسططت. ايططن  گرشد يندهاي صنعتي تبديلافر

گرايططي   هشططو ، حاصططل  ميشناخته  1يند مجازيامنوان مهندسي فر

اسططت: ن سططت،  بو    گ شططته  ۀسه جريططان قدرتمنططد طططي يططک  هطط 

از رايططانع بططا  گيريبهر هاي نمططايي  ر تططوان محاسططباتي بططاپيشرفت

؛  وم، ب ططو   (GPU) هاي گرافيکططيو پر ازنططد   (HPC)  كططارايي بططالا

سططوم،  هاي م ت ف از اتمي تا پيوسته؛ و  هاي مد ي  ر مقياسروش

كططربن و ايمططن كططه  يندهاي پاک، ك ااي فرتقاضا بر  ۀسابقافرايع بي

.  هططا را ندارنططدگويي بططه رنهططاي تجربططي مرسططوم تططوان پاسططخرزمون

،  مهندسططان شططيمي بططو   ۀكه ررزوي  يرينطط   2سازي چندمقياسهمدل

  مططا ارچوب،هطط چ ايططن  ر. اسططتشد تبديل مم يططاتي واقعيت  به  امروز

بططا   اتمططي  يططاسمق  از  هططا،روش  از  ايزنجير   ات ال  با  تواني مي  كنونا

 

1. Virtual Process Engineering 
2. Multiscale Modeling 

با روش   ايتا مقياس ذر  (ReaxFF-MD)   يناميک مولکولي واكنشي

بططا  يناميططک   مقيططاس پيوسططته  ،نهايططتو  ر (DEM)  المان گسسططته

تنها  اي يکپارچططه كنططي  كططه نططهگونهرا به  (CFD)  سيالات محاسباتي

توصططيف كنططد، ب کططه    بالايي ايي را با  قتشيميهاي فيريکي و پديد 

تا كسططري از   يندهاي نوينافر  ۀبراي توسعرا  مور  نياز  هرينه و زمان  

 . هدهاي سنتي كاهعروش

 

هاای پيوساته تاا يک دهه: از روش ۀدستاوردهای برجست . 1

 سازی چندمقياسهشبيه

سازي  يناميططک  جفتويژ  هاي تركيبي بهروشگ شته،   ۀ ر يک  ه

منوان  بططه  (،CFD-DEM)  ت محاسباتي با روش المططان گسسططتهسيالا

هاي  پركططاربر ترين و تأثيرگطط ارترين رويکططر   ر تح يططل سططامانه

  از، اند. رشد نمايي انتشار مقالات  ر اين حططوز چندفازي م رح شد 

  مقالططه  ر سططال 200بططه بططيع از  2015مقاله  ر سططال  100 حدو 

روش    رنچه .ستا  يدممين  گواهي بر ا(  WOS)نمايه شد   ر    201۸

د، توانططايي رن  كنطط پيشين متماير مي كر هايرا از روي المان گسسته

هاي  قيططق  كنعبره   ۀ ر تفکيک فاز جامد به ذرات منفر  و محاسب

كططر    يوار  است.  ر اين ميان،  و روي -ذر  و ذر  -سيال، ذر  -ذر 

 
 سخن سردبیر 
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طور  بططههططر ذر  كططه  ر رن جريططان سططيال پيرامططون   1شد لحاص ي  

  3هاي بسططتارلاز مططداسططتفا  كططه با 2نشد شو  و حلميمستقي  حل

 هططد، هططر يططک  ميگيري افرايعطور چشطط كارايي محاسططباتي را بططه

نشد  كه  كر  حلاند. رويجايها  خو  را  ر كاربر هاي م ت ف يافته

مسططتقي  مططد ي  ر مقيططاس    سازيشبيههاي حاصل از بر  ا  تکيهبا

هاي  سازي سططيک ونامتبارسنجي شد ، امکان شبيه(  PR-DNS) ذر 

بيني افت فشار و نير تح يططل   رصد  ر پيع  15تا    5قت  صنعتي با  

 .استساختههاي صنعتي را فراه بسترهاي سيال با مقياس

 4 ر سطططوي  يهطططر طيطططف، روش  يناميطططک مولکطططولي واكنشطططي

هططاي شططيميايي  ر  ين  ر  رک سططازوكارهاي واكنعتحططولي بنيططا 

هاي نيططروي  اسططت. ايططن روش كططه ميططدانمقياس اتمي ايجططا  كر  

بينططد،  ميهططاي محاسططبات كوانتططومي رموزش ا   ۀنشي را بر پايطط واك

را  هاي پيچيططد   سططوخت  ايعاست مسيرهاي واكنع  ر اكستوانسته

نظيططري  بي  هايسازي كند و بينعشبيه)سوخت جت(  JP-10   مانند

هاي  رشطططد خوشطططه  و  هايي ماننطططد تشطططکيل  و  پديطططد   ۀ ربطططار

ايططن    . هططدارائه  (PAH)  ايهاي رروماتيططک چندح قططههيططدروكربن

 ستاور ها، پ ي محک  ميان مکانيک كوانتومي و سططينتيک پيوسططته  

هاي  كاتاليرورها و سططوختهاي جديدي  ر طراحي ايجا  كر   و افق

 .استپاک گشو  

 

رو: شااکام ميااان دقاات، هزينااه و ای پاايشهااچالش . 2

 اعتبارسنجی

  كططه مسططير تحقططق  شططو تأكيد مي ،هاي شهرفبا وجو  اين پيشرفت

هاي جدي نير همرا   يند مجازي با موانع و چالعاكامل مهندسي فر

  5مقيططاسساختارهاي ميان  ۀلأترين چالع، مساست. ن ستين و مه 

جامططد اسططت. شططواهد   -هاي گططازها  ر جريانابها و حبمانند خوشه

 رصططد    ۸0  و  70تواننططد تططا   هد كططه ايططن سططاختارها ميمينشططان

هططا  ر  گرفتن رنكننططد و نا يططد نتلييرپطط يري ضططريب  ر  را تعيي

بططه  منجر(  TFM)  سططيالهماننططد مططدل  و سططنتي  ۀهاي پيوسططتمططدل

.  شططططو هططططا ميبيني رصططططدي  ر پيع  50تططططا    20خ اهططططاي  

سططازي انططرژي  كر هاي چندمقياسططه ماننططد روش كمينهرويهرچنططد

هاي بستار في ترشد  تا حد زيا ي اين شططکاف را  و مدل 6چندمقياسه
 

1. Resolved 
2. Unresolved 
3. Closure Models 
4. ReaxFF-MD 
5. Mesoscale Structures 
6. Energy Minimization Multi-Scale 

چنططدق بي،  هاي سامانههاي جهاني براي مدل  ۀتوسع  اند، اماپر كر  

ي  هططاهاي واكنشي همچنان نيازمند پژوهعذرات غيركروي و جريان

هاي با  هاي محاسباتي بالاي روش ومين چالع، هرينه .است اساسي

كه  حالياست.  ر  (DNSا  ي LES سازيشبيه)مانند    شد  قت تفکيک

هطططاي  مقياس   ر  الا قتطططي بططط   CFD-DEM  شطططد هطططاي حلروش

 هطططا هنطططد، كطططاربر  رنميذر ( ارائه  510رزمايشطططهاهي )كمتطططر از  

هاي   هططا ذر ( بططا محططدو يتهططا تططا مي يارمقياس صنعتي )مي يون ر

هاي  مططدل  ازافراري و زمططاني مواجططه اسططت. هرچنططد اسططتفا  سطط ت

هطططاي  هاي گرافيکطططي و الهوريت پر ازنطططد   ،7سطططازي رشطططت انه

ذر  را  ر برخططي مططوار  ممکططن    1110تططا  سططازي  سططازي، شبيهموازي

 سططاخته، امططا ايططن  سططتاور ها هنططوز بططه يططک قاب يططت همهططاني و

  ۸سومين چالع، موضوع امتبارسططنجي  .ستارس تبديل نشد  ر  ست

  مراتبيكر هاي س سطط هرويهاي چندمقياسه است. اگرچه  ر زنجير 

، امططا  اند شططدفتهپ ير  طور فرايند به هاي پاي وتتا  ا    PR-DNS  از

هاي  سططامانههاي قابططل تططوجهي  ر امتبارسططنجي  همچنططان شططکاف

 )چنططدق ري(، ذرات غيركططروي و شططرايط مم يططاتي   يسططپرسپ ي

بططا  ويژ   ر كاربر هاي مرتبطها، بهف ار . اين شکابحراني وجو   فوق

هاي  سططامانهتو   و  سططازي زيسططتمانند راكتورهاي گازي گ ار انرژي

 .پژوهشهران است  ۀنيازمند توجه ويژ  ،اكسيد كربن ي  ج ب

 

های ی بااه ماادلهای فيزيکااانداز آينااده: از ماادلچشاام. 3

 محور و هوشمندداده

هاي مد ي  روي روش هد كه افق پيعميمنابع نشانمند مرور نظام

هططاي  رمي تهي با فناوريشدت تحت تأثير ه  ر مهندسي شيمي، به

رمي تهططي  ر  ايططن ه  .  وبو هوش م نومي خواهد 9يا گيري ماشين

هاي بسططتار  مططدل ۀتوسع س د ن ست،: حال وقوع استسه س د  ر

  مانند هاي با  قت بالاسازيهاي حاصل از شبيهمحور است.  ا   ا  

PR-DNS و LBM هاي  هاي رموزشي براي الهوريت منوان مجمومهبه

  يهاي بستاري بططا  قتطط شوند تا مدلميكار گرفتهيا گيري ماشين به

ي  بططرا فراتر از روابط تجربي سنتي و بططا كططارايي محاسططباتي مناسططب

سططازي  ويژ   ر مدلكططر ، بططه هند. اين رويهاي صنعتي ارائهمقياس

چندق بي، پتانسيل  هاي  سامانهضريب  ر  براي ذرات غيركروي و  

سطط د  وم،  .  سططتا   رصططد  ارا  50بيني را تططا  كاهع خ اهاي پيع

 

7. Coarse Graining 
8. Validation 
9. Machine Learning 
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ي واكنشططي بططا يططا گيري ماشططين اسططت.  وهاي نيرسازي ميدانبهينه

كه  قت محاسبات    بر يا گيري ماشينمبتنياتمي    هاي بينپتانسيل

منوان  كننططد، بططهميهاي كلاسيک تركيبكوانتومي را با سرمت مدل

هاي نيططروي واكنشططي سططنتي  هاي قدرتمندي بططراي ميططدانجانشين

نططد  نتواها ميايططن پتانسططيل  حططال وهططور هسططتند. ر   ReaxFFمانند

 هنططد و  يعگيري افراطور چشطط هاي اتمي را بططهمدلقاب يت انتقال  

  بسيار بططالا  تر با  قتشيميايي پيچيد هاي  سامانهسازي  امکان شبيه

اسططت.    1يند مجازي بلا رنطط اس د سوم، مهندسي فر .رورندرا فراه 

گيططري از  يططا گيري ماشططين و بهر بططا    2يافتههاي كاهعتركيب مدل

كر  كه  اين امکان را ايجا  خواهد، 3ايانع ابري و لبهرهاي زيرساخت

واحططدهاي    4منوان  وق ططوي  يجيتططالهاي چندمقياسه بهسازيشبيه

هاي مم يططاتي را بططا  گيريو ت مي   دنوشصنعتي،  ر زمان واقعي اجرا

رو   سططازند. انتظططار مططياز حسططهرهاي فيريکططي ممکن قتططي فراتططر  

يططن فنططاوري  ر راكتورهططاي  اهاي صططنعتي  نططه، ن ستين نموزو يبه

و   (FCC) ك يدي مانند واحدهاي شکسططت كاتاليسططتي بسططتر سططيال

 .شوندمم ياتي  (CLC)  شيميايي  ايراكتورهاي احتراق ح قه

 

 پيامدها برای صنعت و پژوهش در ايران . 4

مهندسي شططيمي ايططران، ايططن تحططولات جهططاني حططاوي    ۀبراي جامع

گ اري  ر  نکططه سططرمايهر ي اسططت. ن سططت  بططرهاي روشططن و را پيام

و    (GPU Clusters)  و  (HPC)  هاي محاسططباتي پيشططرفتهزيرسططاخت

رقططابتي نيسططت،    برتريباز و بومي،  يهر يک  افرارهاي متننرم ۀتوسع

رقابططت م مططي و    ۀ ر مرصطط   ء انکارناپطط ير بططراي بقططاب که يک ضرورت 

هاي  وز صنعتي است.  وم رنکه تربيت نيروي انساني مت  ش  ر ح

مکانيططک  اي كه ه  بططر مبططاني مميططق مهندسططي شططيمي )شتهرميان

( و هطط  بططر  سططينتيک، ترمو يناميک و حرارت و جرمانتقال ، سيالات

باشند، بايد بططه اولويططت  هاي مد ي پيشرفته و م    ا   مس ط روش

سططوم رنکططه    .شططو هاي رموزشي و پژوهشي كشور تبديلاص ي برنامه

سيمان و   مس، يع، فولا ،لاپتروشيمي، پا نفت،صنايع برر  كشور )

ينططد مجططازي بططراي  انظيططر مهندسططي فرها( بايد از فرصططت بينيروگا 

سازي م ططرف انططرژي، افططرايع   هي، بهينههاي مقياسكاهع هرينه

 رصططد( و   90بيني سناريوهاي خ ر با  قت بططيع از مني )با پيعاي

و ج ب كربن(    تو  سازي زيستيندهاي پاک )مانند گازيافر  ۀتوسع
 

1. Real Time-VPE 
2. Reduced-Order Models 
3. Edge Computing 
4. Digital Twin 

هاي  اسطططت كطططه هرينطططه ا  جهطططاني نشان  ۀتجربططط   .دكننسطططتفا  ا

هاي پيشرفته، معمولاً ورف يططک تططا  و  سازيگ اري  ر شبيهسرمايه

ينططد  اهططاي تجربططي و افططرايع بططاز   فررزمون  كططاهع  از را سططال  

 .شو ميجبران

 

 بردیهای راهبندی و توصيهجمع . 5

 هططد كططه  مي  نانتقططا ي، نشططا  -، بططا رويکططر ي تح ي ططيايططن وجيططر 

ورو  به م ر جديططدي اسططت كططه  ر رن،    ۀمهندسي شيمي  ر رستان

شو . ايططن گطط ار،  خ ا ميورزمايشها  مجازي جايهرين كارگا  رزمون

هاي مد ي، افططرايع  روش ۀ هه تلاش پيوسته براي توسعحاصل سه

هاي چندمقياسه اسططت. بططا  تر از پديد توان محاسباتي و  رک مميق

  ۀزمينطط  ر  سططياساهططاي  رو همچنططان بططا چالععيحال، مسير پطط اين

هاي بستار جهططاني  مدل  ۀهاي محاسباتي و توسعامتبارسنجي، هرينه

گ اري م مي  هاي زير براي سياستبر اين اساس، توصيه. همرا  است

سازي  ر مهندسي  هاي مد ي و شبيهروش ۀو فناوري كشور  ر حوز

 :شيمي قابل طرح است

بططا   :يندهای شاايميايیافر ۀسازی پيشرفتاكز ملی شبيهايجاد مر •

گيري  هاي چندمقياسه و بهر كارگيري روشتمركر بر توسعه و به

 GPU.   و HPC هاياز زيرساخت

يادنيری ماشااين و   ۀای در حوزرشتههای بينحمايت از پژوهش  •

محططور و  هاي بسططتار  ا  مططدل  ۀبا هدف توسع :ينداسازی فرمدل

 .بر هوش م نومينيتاتمي مببين  هايپتانسيل

هاي  با هدف گر روري  ا   :ملی اعتبارسنجی ۀايجاد پايگاه داد  •

سازي با  قططت بططالا بططراي توسططعه و امتبارسططنجي  تجربي و شبيه

 .هاي بوميمدل

با بازنهري   :ريزی برای تربيت نسل جديد مهندسان شيمیبرنامه  •

  ۀزمينطط ي  رهاي رموزشططي و افططرو ن  روس ت   طط  ر سرف ططل

 .سازي چندمقياسه و م    ا  هاي مد ي پيشرفته، مدلشرو

هااای دانشااگاه در قالااب پروژه  -های صاانعتتشويق همکاری  •

  ۀفنططاوري و توسططعبططا هططدف انتقططال   :ينااد مجااازیامهندسی فر

ينططدي  اهاي صنعتي  وق وي  يجيتططال بططراي واحططدهاي فرنمونه

 .ك يدي


