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  سخن نخست
هاي معادلهل ، حهاي فیزیکیبندي قانوناصلی فرمولي  مرحله ریاضی در مهندسی شیمی از سه سازيمدل

هاي عمومی و قانونبندي با استفاده از بخش فرمول. حاصل و بررسی اعتبار مدل تشکیل شده است
شود و می انجامدر مباحث مختلف تبدیل، انتقال جرم، انتقال حرارت و انتقال اندازه حرکت  اختصاصی
اي، دیفرانسیلی و بندي تودهبندي و نوع سیستم مورد مطالعه به سه بخش فرمولنوع فرمول برحسب

هاي لهها معادبنديها و شرایط حاکم بر مسئله، از این فرمولبرحسب فرض. شودانتگرالی تقسیم می
ها ها توابع هدف و رفتار آنبعدي با حل این معادلهي  مرحله در. شوندیا دیفرانسیل حاصل می/جبري و

هاي مدل به دو روش تحلیلی و عددي حل معادله. شوندمی نسبت به متغیرهاي مستقل فرایند تعیین
سوم ي  مرحله در. باشندیم و ضعف داراي نقاط قوتها ک از این روشیشود که هر بندي میتقسیم

گیرد، که در این مرحله اطلاعات تجربی، در سطح یمدل مورد بررسی قرار م يگذاراعتبار و ارزش
توان از مدل ریاضی حاصل در طراحی، یدر این صورت م. پایلوت مورد نیاز است یا ١آزمایشگاهی، بنچ

  .اده کردسازي فرایندهاي مشابه استفسازي و بهینهافزایش مقیاس، شبیه
صحیح از رفتار  و اهمیت آن جهت مطالعه و درك سازي ریاضی در مهندسی شیمیمبحث مدل
مورد  ]1/[مییسازي ریاضی در مهندسی شفرایندها قبلاً در کتاب مدل يتوسعه متغیرها، اصلاح و

اي اندازه هاي ریاضی براساس قوانین بقاي جرم، بقاي انرژي و بقبنديبررسی قرار گرفته است و فرمول
کتاب حاضر به . ها ارائه شده استيبندهاي حاصل از فرمولهاي تحلیلی جهت حل معادلهحرکت و روش

بالطبع آشنایی . هاي ریاضی اختصاص یافته استيبندهاي حاصل از فرمولحل عددي معادله يهاروش
دهد که یبه محقق امکان م نویسیافزارهاي برنامهها در نرمن روشیعددي و استفاده از ا يهابا روش

ل ائدیگر در مسبر یک متغیرهاژي و حرکت سیال و اثر متقابل ، تغییرات انراجزاي آنرفتار فازها و 
  .   سازي شودتر مدلچیدهیپ

شود، سپس به اي و دیفرانسیلی انجام میبندي تودهدر فصل حاضر ابتدا مرور مختصري بر فرمول
 يهاگردد و در نهایت توضیح مختصري در مورد فصلیعددي تأکید مهاي حاصل به روش حل معادله

  .شودیمختلف کتاب ارائه م

 2ايبندي تودهفرمول 1-1
صورت بندي است و با فرض اختلاط کامل، تابع مورد مطالعه را بهترین نوع فرمولبندي سادهاین فرمول 
بندي، قوانین اساسی در در این نوع فرمول. ردگیدرنظر می) یا ابعاد فرایند(کنواخت و مستقل از مکان ی

هاي بندي به معادله یا معادلهبا فرض شرایط ناپایا این فرمول. شوندسازي میحجم کنترل پیاده
                                                      

1-Bench 
2-Lump Formulation 
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گاه اختلاط کامل مانند یک واکنش(شود، متغیر زمان منتهی می برحسباول  ي رتبهدیفرانسیل معمولی 
   چه فرایند مورد نظر در شرایط پایا باشد، حاصل و چنان) فرایندمداوم در شرایط شروع یا پایان 

بندي توان گفت حاصل فرمولبنابراین می. هاي جبري خواهد بودصورت معادله یا معادلهبندي بهفرمول
لازم به ذکر است . اول باشد ي رتبههاي دیفرانسیل معمولی هاي جبري یا معادلهتواند معادلهاي میتوده
بندي با توجه به تعداد متغیرهاي وابسته مسئله، بیش از یک هاي حاصل از فرمولچه تعداد معادلهچنان

ها مشکل و یا ناممکن بوده و فقط در برخی از معادله و به ویژه غیرخطی باشند، حل تحلیلی این معادله
هاي جبري معادله دستگاهبه این ترتیب حل . پذیر خواهد بودهاي ساده کننده امکانموارد با اعمال فرض

هاي توسط روش) خطی یا غیرخطی(هاي دیفرانسیل معمولی معادله و حل دستگاه) خطی یا غیرخطی(
 . یابدعددي بیش از پیش اهمیت می

    هاي حذفی، روش معکوس ماتریس یا هاي جبري حاصل خطی باشند، روشچه معادلهچنان
چه هاي عددي چناندر روش. ها به کار گرفتدستگاه معادله توان براي حل عدديهاي حدسی را میروش
هاي متفاوتی جهت تر شده و تکنیکهاي حل عددي پیچیدههاي جبري حاصل غیرخطی باشند، روشمعادله
  .شوندها مطرح میسازي و حل عددي معادلهآماده

 1مسائل شرط اولیههاي دیفرانسیل معمولی، در صورتی که از نوع در مورد حل دستگاه معادله
   کاتا و غیره یا  - هاي اولر، رانجمانند بسط سري تیلور، روش 2ايمرحلههاي عددي تکباشند، روش

 .شوندپیشنهاد می 3ايهاي عددي چندمرحلهروش

  4بندي دیفرانسیلیفرمول 1-2

بندي متغیر از فرمولآیند که دست میتري بههاي دیفرانسیل پیچیدهبندي دیفرانسیلی، معادلهفرمول در
هاي مورد بندي، تابع یا تابعدر این نوع فرمول. شوندمورد نظر در المانی از حجم کنترل حاصل می

باشند؛ اگرچه در شرایط ناپایا، تابعیت وابسته می) حداکثر در سه جهت فضایی(مطالعه به ابعاد مکانی 
شوند که اي حاصل میهاي دیفرانسیل پارهادلهدر این حالت، معادله یا مع. پذیر استزمانی نیز امکان

  . شودها پیشنهاد میهاي مختلف تحلیلی و عددي براي حل آنبوده و روش 5معمولاً از نوع شرایط مرزي
شود که فرایند مورد بررسی در شرایط بندي هنگامی حاصل میترین حالت در این نوع فرمولساده

بندي، فرمول قط وابسته به یک بعد فضایی باشد، در این صورت از پایا باشد و تابع مورد مطالعه نیز ف
هاي به عنوان مثال، معادله. بالاتر حاصل خواهد شد ي رتبهاول یا  ي رتبهدیفرانسیل معمولی  D-معادله

                                                      
1-Initial Value Problem 
2-Single-Step 
3-Multi-Step 
4-Differential Formulation 
5-Boundary Value Problem 
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اي در هاي لولهگاهشوند که قرار باشد مدل حاکم بر واکنشاول هنگامی حاصل می ي رتبهدیفرانسیل 
با دوم  ي رتبههاي دیفرانسیل بندي شود، در حالی که معادلهفرمول) جریان پیستونی( آلهدیشرایط ا

. شودمی با پراکندگی محوري حاصل  اي همراههاي لولهگاهبندي واکنشدر هنگام فرمولشرایط مرزي 
هاي ها، روشهاي دیفرانسیل با شرایط مرزي با توجه به خطی یا غیرخطی بودن معادلهبراي حل معادله

هاي لایه يلازم به ذکر است که تعدادي از مسائل مهندسی شیمی در زمینه. شودمتنوعی به کار گرفته می
 ي رتبههاي دیفرانسیل ها به معادلهبندي آنباشند که فرمولیها ملایه زي و انتقال اندازه حرکت در اینمر

هاي عددي ها به روشرط مرزي بوده و حل آنشود و معمولاً از نوع مسائل شسوم غیرخطی منتهی می
  .باشدحائز اهمیت می

هاي دیفرانسیلی هرگاه فرایند بیش از یک متغیر مستقل داشته سازيتر در مدلدر شرایط پیچیده
ها، متغیر وابسته تابع ابعاد فضایی شوند که در این معادلهاي مطرح میهاي دیفرانسیل پارهباشد، معادله

    ، گونهاي بیضیه سه دسته معادلهاي بهاي دیفرانسیل پارهبه طور کلی معادله. است یا زمانی/و
هاي مختلف عددي براي حل شوند و براساس نوع معادله روشبندي میطبقه گونهذلولیو  گونیسهم
ها که آناي مطرح است هاي دیفرانسیل پارهبندي دیگري در معادلههمچنین تقسیم. شودمید ها پیشنهاآن
  .کندهاي دیفرانسیل خطی و غیرخطی تفکیک میمعادله را به

و حل ) هاي تحلیلیروش(هاي دیفرانسیلی دو روش کلی حل دقیق به طور کلی، براي حل معادله
هاي وجود دارد که در بسیاري از موارد، حل تحلیلی به ویژه براي معادله) هاي عدديروش(تقریبی 

     تر و هاي کاملها، فرضیهمکن است و امروزه با توجه به توسعه مدلغیرخطی مشکل و یا غیرم
هاي عددي و کامپیوتري هاي یک فرایند، نیاز به روشبینی رفتار تابعتر جهت پیشهاي پیچیدهبنديفرمول

  . شودبیش از پیش نمایان می
هاي عددي لازم شهاي مختلف کتاب حاضر سعی شده است روبا توجه به مقدمه مذکور، در بخش

هاي دیفرانسیلی معمولی از نوع شرط اولیه و شرایط مرزي و هاي جبري، معادلهجهت حل دستگاه معادله
در هر مورد نیز . ها ارائه و بررسی گرددغیرخطی بودن آناي با تأکید بر دیفرانسیلی پارههاي معادله

انتقال جرم، انتقال حرارت و انتقال اندازه ، دیگرمواد به یک هاي مختلف تبدیلمسائل کاربردي در بخش
 افزارنویسی کامپیوتري مسائل نیز براساس نرمبرنامه. حرکت ارائه و به روش عددي حل شده است

MATLAB  اجرا شده و نتایج در پیوست کتاب ارائه شده است .  
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 هاحل عددي معادله 1-3

هاي حاصل از در حل عددي معادله. است 1هاي محدودمبناي حل عددي در کتاب حاضر، روش اختلاف
بایست به در این خصوص می. سازي مسئله انجام شودبایست، آمادهنویسی میبندي قبل از برنامهفرمول

  :روش زیر عمل کرد
هاي اصلی از حالت پیوسته به شکل گسسته تبدیل شوند، به ابتدا لازم است معادله یا معادله :اول يمرحله

بنابراین از یک معادله پیوسته . مسئله کدگذاري شوند يهایی از بازهیرهاي معادله در گرهعبارت دیگر متغ
 ها تعیین ل در گرهها مقدار تابع مجهوزمان معادلهشود که با حل همچندین معادله گسسته حاصل می

، 2تها باز هستندلی که از یک انئاول، مسا: شونددو دسته تقسیم میعددي مسائل به  روشاز نظر . گرددمی
دوم، مسائلی که . ابندیشوند و از سوي دیگر به طور نامحدود ادامه میاین مسائل از یک نقطه شروع می

ها باید در مرزهاي باشند و جواب؛ این مسائل به دو مرز انتهایی محدود می3باشنداز دو طرف بسته می
  .ابتدا و انتها صدق کند

هاي اول را به عنوان مسائل باز و معادله ي رتبههاي دیفرانسیل توان معادلهبه عنوان مثال می
  .  دوم با شرط مرزي را به عنوان مسائل بسته نام برد ي رتبهدیفرانسیل 
و سرعت  يهاي عددي مناسب که داراي پایدارها، روشبعد، جهت حل معادلهي  مرحله در :دوم يمرحله

در برخی از . شودعددي با الگوریتم مناسب طراحی میشوند و مراحل حل مناسب باشند انتخاب می
  .ابی به جواب قابل قبول نیاز استیمسائل به یک شرط همگرایی جهت اطمینان از دست

نویسی براساس الگوریتم افزار کامپیوتري جهت برنامهاین مرحله شامل استفاده از نرم :سوم يمرحله
ها و تعیین نتایج با سرعت مناسب و ارائه نتایج معادلهزمان پیشنهادي و اجراي برنامه جهت حل هم

  .باشدصورت جدول یا نمودار میحاصل به
ها، پایداري و دقت روش از اهمیت زیادي برخوردار است؛ به در انتخاب روش عددي حل معادله

دیگر،  از سوي. طوري که لازم است پیش از  انتخاب روش، قبلاً آنالیزهاي پایداري و خطا انجام شود
یعنی . هاي عددي سرعت و دقت در تقابل هستندسرعت روش نیز از اهمیت برخوردار است، اما در روش

یا پایداري بالاتر داراي پیچیدگی بیشتر و سرعت کمتري هستند، در صورتی که /هاي با دقت وروش
مناسب عددي، میان بنابراین لازم است در انتخاب روش . باشندتر داراي دقت کمتري میهاي سریعروش

  .شود شرایط بهینه درنظر گرفتهسرعت و دقت، 
  

                                                      
1-Finite Difference Method 
2-Open-ended Problems 
3-Close-ended Problems 
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   هاي کتاب حاضر ذکر این نکته حائز اهمیت است که هدف از کتاب حاضر قبل از معرفی فصل
عددي نبوده است، زیرا با مروري بر مراجع عددي منتشر  هايمحاسبهها و مباحث بخش يکلیه يارائه

شماري در این زمینه به چاپ رسیده است، هاي بیشود کتابملاحظه می کشور،و داخل شده در خارج 
ي مهندسی، هاي عددي در زمینههاي بسیار کمی در موضوع کاربردهاي خاص روشدر حالی که کتاب

  .خصوصاً مهندسی شیمی و فرایندهاي مربوطه متمرکز شده است
هایی است که بیشتر در مهندسی شیمی کاربرد لها و مثامباحث، روش يبنابراین، هدف از این کتاب ارائه

  .دارند
هاي هاي مؤثر جهت حل معادلهبا توجه به مقدمه مذکور و با هدف درك بیشتر و یافتن روش

کتاب حاضر در هشت فصل همراه با چهار پیوست  بندي فرایندهاي مهندسی شیمی،حاصل از فرمول
  .تألیف شده است

  .بندي در مهندسی شیمی ارائه گردیده استد انواع فرمولهایی در موردر این فصل مقدمه
یابی ساخته شده هاي درونايها و چندجملهعملگرمعرفی روش اختلاف محدود،  فصل دوم کتاب به

هاي مشتق عددي، روش گیري عددي و فرمولهاي محدود پرداخته است، همچنین مشتقبرمبناي اختلاف
هاي دیفرانسیل از نتایج این فصل در حل معادله. یز خطا ارایه شده استها همراه با آنالدست آوردن آنبه

  .   اي استفاده خواهد شدمعمولی و پاره
اول و بالاتر اختصاص  ي رتبههاي دیفرانسیل معمولی هاي حل معادلهفصل سوم کتاب به روش

مطرح، مقایسه و  ياچندمرحلهاي و هاي تک مرحلهاول روش ي رتبههاي دیفرانسیل در معادله. یافته است
دوم و بالاتر، در دو دسته مسائل شرط اولیه و  ي رتبههاي دیفرانسیل معادله. اندتجزیه و تحلیل شده
هاي هاي دیفرانسیل خطی و غیرخطی ارائه شده و مثالهاي حل معادلهاند و تکنیکشرط مرزي ارائه شده

این فصل، مسائل شرط  در. وش عددي ارائه شده استکاربردي براي هر بخش به همراه الگوریتم و ر
  .هاي ترکیبی همراه با شرایط مرزي تماس حل گردیده استسیستممرزي در 

متعامد جهت حل مسائل شرط  تلفیقوزنی به ویژه روش  يهاماندهفصل چهارم کتاب به روش باقی
نقاط صفر یک تابع متعامد،  این روش با استفاده از تقریب یک چندجمله اي در. مرزي اختصاص دارد

هاي هاي جبري تبدیل کرده و با روشرا به معادله) خطی یا غیرخطی(دوم  ي رتبههاي دیفرانسیل معادله
  .یابدهایی با دقت بالا دست مینماید و به جوابمعمول حل می

هاي کند روشهاي جبري غیرخطی اختصاص دارد و سعی میفصل پنجم به حل دستگاه معادله
در بخش  هاي کاربردي زیاديمثال. ها را ارائه دهدیرخطیهاي غعددي مناسب جهت حل دستگاه معادله

با اختلاط در این دسته از مسائل همراه هاي مداوم گاهغیرخطی در واکنشهاي فرایندهاي تبدیل با سرعت
  .گنجندمی
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سازي ي بر بهینهایابد که مقدمهفصل ششم به بخش رگرسیون خطی و غیرخطی اختصاص می
در این بخش، ابتدا مبناي رگرسیون خطی که . پارامترها یا شرایط عملیاتی در فرایندهاي مختلف است

باشد، مطرح شده و سپس به ارائه روش رگرسیون غیرخطی همراه با حداقل نمودن مربعات خطا می
  .شودهاي کاربردي پرداخته میمثال

و  اي خطی و غیرخطی پرداخته استدیفرانسیل پاره هايهاي حل معادلهفصل هفتم به روش
هاي صریح و غیرصریح را ، روشگونیو هذلول گونی، سهمگونیها شامل بیضبرحسب نوع معادله

 تلفیقنیز روش  گونیهاي غیرخطی سهمجهت حل معادله. تمعرفی کرده و الگوریتم حل را ارائه داده اس
  .شیمی مطرح شده است متعامد و کاربرد آن در مسائل مهندسی

اي هاي دیفرانسیل پارهفصل هشتم به آنالیز خطا و شرایط پایداري روش عددي در حل معادله
هاي سهموي شرط پایداري را تحقیق کرده و هاي مختلف، در حل معادلهپرداخته است و براساس روش

  .ه کرده استدیگر مقایسرا با یک اختلاف محدودهاي از این نظر نقاط ضعف و قوت روش
   در این کتاب تهیه شده است که شامل مسائل کاربردي براساس نویسی برنامهچهار پیوست 

 MATLAB افزارينویسی در محیط نرمباشد و به برنامههاي آخر هر فصل میتمرینداخل هاي مثال
 برحسبهاي مسئله صورت نمودار تابع یا تابعها بهاجراي برنامه منجر به تولید جواب. اختصاص دارد

  .  متغیرهاي مستقل شده که در انتهاي هر برنامه ارائه گردیده است
 ي رتبههاي دیفرانسیل هاي کاربردي فصل سوم در مورد دستگاه معادلهبه حل تمرین) 1( پیوست

  .اول اختصاص یافته است
هاي دیفرانسیل هاي فصل چهارم شامل مسائل شرط مرزي در معادلهبه حل تمرین )2(پیوست 

  . متعامد پرداخته است تلفیقهاي دیفرانسیل سهموي با روش دوم و معادله ي رتبه
حل دستگاه  هاي کاربردي درباشد و تمرینهاي فصل پنجم و ششم میشامل حل تمرین )3(پیوست 

  .هاي جبري غیرخطی و رگرسیون غیرخطی حل و نتایج ارائه شده استمعادله
اي پرداخته هاي دیفرانسیل پارههاي فصل هفتم در زمینه انواع معادلهبه حل تمرین )4(در پیوست 

متعامد جهت حل مسائل  تلفیقاختلاف محدود، روش خط، روش  يهادر این بخش به روش. شده است
  .خطی و غیرخطی پرداخته شده است

و استفاده شده در محیط ) هاماژول(هاي آماده کتاب به معرفی برخی از برنامه )5(پیوست   
MATLAB ارائه ) 4(تا ) 1(هاي هاي موجود در پیوستپرداخته است و در نهایت جدولی شامل معرفی فایل
  .شده است
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 هاي کمکیهاي ورودي و فایلکامپیوتري شامل فایل اصلی برنامه، فایل داده يهر برنامه
MATLAB پذیر بوده است، حل تحلیلی مسئله نیز انجام کاندر برخی از مسائل که حل تحلیلی ام. باشدمی

پذیر نبوده، مسئله با شده و با نتایج برنامه عددي مقایسه شده است و در هر مورد که حل تحلیلی امکان
  .مقایسه شده استنتایج با یکدیگر  وشده هاي مختلف عددي حل روش

ها       وش استفاده از آنو ر MATLAB هاي کمکیشامل مختصري در مورد برنامه )5(پیوست 
  .باشدمی

هاي حاصل از     هاي عددي است که در حل معادلهاي از روشبه این ترتیب کتاب حاضر مجموعه
تواند راهنماي مناسبی جهت بندي مسائلی که امکان حل تحلیلی ندارند کاربرد مؤثري داشته و میفرمول
  .یندهاي مهندسی شیمی باشدسازي فراسازي، طراحی و بهینهسازي، شبیهمدل
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