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فازی در سازی عددی جریان سیالات چند های شبیه بر روشمروری 
  ها حضور سورفکتانت

 
بر  یبتندسته م 3در حضور سورفکتانت ها  در  یازدفچن انیجر یساز هیشب یدر مقاله حاضر روش ها چکیده:

است. روش  شده حیجداگانه تشر کیر هو  یطبقه بند یمولکول نیب یروهایبر ن یو مبتن عیاستوکس،  تابع توز-ریناو

سطح مشترک قرار  دیص یروش ها وسطح مشترک  یابیرد یاستوکس در دو دسته روش ها-ریبر ناو یمبتن یها

ورد در برخ یژگرانلا دگاهیذره مبنا و با د یبه عنوان روش ها یمولکول نیب یروهایبر ن یمبتن ی. روش هارندیگ یم

 .نداشده  یعرفها مدر انت زین  عیبر تابع توز یمبتن یپرکاربرد در روش ها یکنند. مدل ها یعمل م انیجر دانیبا م

ک و در گستره وسیعی از روش های عددی انتخاب های زیادی را پیش روی پژوهشگران قرار داده است. شناخت

عددی ش ین روقابلیت ها و جزئیات این روش ها کمک خواهد کرد تا با توجه به امکانات سخت افزاری، مناسب تر

 .انتخاب و نتایج قابل اعتماد و مقرون به صرفه ای حاصل شود
 

بکه روش ش مولکولی، ، روش دینامیکیاستوکس-ریناو ها، جریان سیالات چندفازی، سورفکتانت :واژه های راهنما
 بولتزمن
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An overview of the numerical simulation methods of 

multiphase flow in the presence of surfactants 

 
Abstract: In this article, the simulation methods of multiphase flow in the presence of 

surfactants are classified into 3 categories based on Navier-Stokes, distribution function, and 

based on intermolecular forces, and each one is described separately. Navier-Stokes-based 

methods fall into two categories: interface tracking methods and interface capture methods. 

Methods based on intermolecular forces act as particle-based methods with a Lagrangian 

perspective in dealing with the flow field. The widely used models in the methods based on 

the distribution function are also introduced at the end. A wide range of numerical methods 

has put many choices in front of researchers. Knowing and understanding the capabilities 

and details of these methods will help to select the most appropriate numerical method and 

obtain reliable and cost-effective results according to the hardware facilities. 
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 مقدمه -1
 

 2 آمفیفیل های ، مولکول1ها( سطحی )سورفکتانت فعال عوامل

 به به مهاجرت تمایل که در جریان سیالات چندفازی هستند

تغییر  سطحی را سیال دارند و در نتیجه کشش سطح مشترک

سطحی  توجهی در خواص تغییرات قابل باعث دهند و می

 شیمیایی ترکیب یک [. آمفیفیل5-1] شوند سیال می مخلوط

آب  و 3(هیدروفیل) دوست آب خاصیت دو هر دارای که است

 با مولکولی ساختار ها آنها سورفکتانت .است 4(لیپوفی)ل گریز

که به دو بخش قطبی و غیر قطبی تقسیم  دارند بلند زنجیره

 نسبت به حلال یتنش قو ای لیم یبخش قطب [.3شود ] می

و به آبدوست  سر شبه آن بخکه دهد  نشان می یهای قطب

[. دم آبگریز 6و  1شود ] گفته می زیآبگردم  غیرقطبیقسمت 

به طور معمول یک زنجیره هیدروکربنی طولانی است که در 

ها براساس  سورفکتانت[. 6و  1گیرد ] ی قرار میسیال غیرقطب

ی، کاتیونی، ونیبه عنوان آن ی )سر آبدوست(بار گروه سر قطب

و  3] شوند می یطبقه بند ی )آمفوتریک(ونیتریزوغیر یونی و 

 به چه فازی، چند های سیستم در ها سورفکتانت وجود [.7

 افزودنی، مواد عنوان به  یا ناپذیر اجتناب های ناخالصی صورت

  [.8دارد ] سطح مشترک دینامیک و شکل بر زیادی تأثیر
 های مکانیسم و سیال حرکت توسط ترتیب به ها سورفکتانت

[. 9] شوند می منتشر و منتقل مشترک سطح امتداد در مولکولی

 حالت معادله طریق از سورفکتانت توزیع به سطحی کشش

 کشش بالاتر سورفکتانت غلظت با مناطق شود. مرتبط می

 امتداد در سورفکتانت غیریکنواخت غلظت. دارند کمتری سطحی

 و( عمودی) کپیلاری غیریکنواخت نیروهای سطح مشترک، یک

 خود نوبه به این. کند می ایجاد سیال در را( مماسی) مارانگونی

 توزیع روی بطور متقابل که گذارد می تأثیر سیال سرعت بر

 سورفکتانت جابجایی مثال، عنوان به. گذارد می تأثیر سورفکتانت

 کشش کاهش به تمایل قطره یک نوک در سکون نقاط سمت به

 دیگر، سوی از. دارد قطره شکل تغییر افزایش و آنجا در سطحی

 نوک سمت به سورفکتانت همرفت برابر در مارانگونی نیروهای

 می مهار را قطره شکل تغییر نتیجه در و کنند می مقاومت قطره

 به منجر مشترک کردن سطح کشش/فشرده. کنند

عوامل شود.  می سورفکتانت غلظت در متناظر کاهش/افزایش

شوند،  معمولًا به عنوان سورفکتانت شناخته می ایفعال  یسطح

 
1 Surface Active Agents (Surfactants) 
2 Amphiphiles 
3 Hydrophilic (Hydrophile) 
4 Hydrophobe (Lipophile) 

شوند و  و محصولات استفاده می ندهایاز فرآ یدر انواع مختلف

 ی. مطالعات قبل[10] روزمره هستند یاز زندگ یضرور یبخش

 انیجر یها از هندسه یعیوس فیها در ط سورفکتانت ریبه تأث

 های رشتهها و  پل ،یا شکل قطره رییمختلف، از جمله تغ

 انی، جر7مکرر یها رشته لی، تشک6های سیال باریکه ،5عیما

 ،9وستهیپ یها قطع شدن جت کینامیو د 8نازک هیلا یها

امواج  ی، پراکندگ10یپوشش یها انیدر جر هیضخامت لا

، 12هپخش شدلایه نازک سیال و ضخامت  کینامید ،11یسطح

، زه کردن، اتمیسطح مشترکها، رفتار امواج  طول عمر حباب

 ونیها و امولس فومقطره، پایداری  های فروپاشی پدیده ادغام و

های  ترین کاربرد از مهم .[11-12و  2] اند ها پرداخته

مانند پوست،  [13ی ]پزشک ستیزها در موارد  سورفکتانت

 ونیدرمان ضد سرطان، درمان سورفکتانت، فرمولاس ،یدارورسان

های  ی و سورفکتانتمحصولات مراقبت بهداشت شخص ،واکسن

 [ است. حتی در همه10طبیعی تولید شده در سیستم تنفسی ]

های خاصی که  از سورفکتانت )کورنا( 19-گیری ویروس کویید

را ی باد یو هم آنت یبا واسطه سلول یمنیا یها هم پاسخ

 ، در تولید واکسن و از برخی دیگر سورفکتانتدهد می شیافزا

ها در داروهای بهبود وکاهش عوارض این بیماری استفاده شده 

ای  است. سایر کاربردهای مهم عبارتند از: همجوشی قطره

کننده  تیتثب[، 10خودپیشران ] یا حرکت قطره[، 14-16]

[، 21نشانی ] های آتش وم[، ف18-20و  17] ها ونیامولس

[، 23-22] ایدرهای نفتی نشتی در  لکه ی آلودگیپاکساز

[، 27-25[، بازیابی بهبودیافته نفت ]24استخراج مواد معدنی ]

[، 28تشخیصی ]های  [، تراشه8ی ]ستون حبابریزراکتورها 

[. 30شونده ] قطرات فوق پخش [ و29] افشان جوهر چاپ

بینی  ها در پیش سورفکتانت دهد که حتی مطالعاتی نشان می

تواند نقش اساسی داشته  وضع آب و هوا و شرایط جوی می

 مستلزم ای پیچیده سیستم چنین بررسی [.31باشد ]

در مجاورت هم و سطح  سیال تکاملی دو رفتار مدلسازی

 و سیالات، در سورفکتانت جرم انتقال مشترک ایجاد شده،

 سورفکتانتو  سیال مشترک دو سطح بین یها برهمکنش

 نیا ییبر توانا یها مبتن سورفکتانت یعمل تیاهم .[4است ]

سطح به حالت تعادل در  عیسر دنیرس یها برا مولکول

 
5 Liquid Bridges and Threads 
6 Filaments 
7 Repeated Thread Formation 
8 Thin Film Flows 
9 Pinch-off Dynamics of Continuous Jets 
1 0 Coating Flows 
1 1 Dispersion of Surface Waves 
1 2 Dynamics and Thicknesses of Spreading Films 
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 یکشش سطح جهینت درشده است،  جادیاسیال  دو فاز مشترک

به مقدار تعادل  مشخص در حالت بدون سورفکتانت مقدار را از 

 ،یکاهش کشش سطح نی. ا[11] دهد یدر سطح کاهش م

 کشش کلی، طور . بهشود می دهینام 1دینامیکی یکشش سطح

 چند در معمولاً عادی سورفکتانت های محلول تعادل سطحی

. آید می دست به تازه سطح یک تشکیل از پس اول ثانیه

کشش  گیری اندازه برای سریع تجربی های روش بنابراین،

 جمله از مختلفی های روش. است نیاز مورد دینامیکی یسطح

 های روش و آویزان قطره حباب، فشار حداکثر نوسانی، جت

 حال، این با. است شده استفاده و پیشنهاد تشکیل قطره سریع

 و دارند نیاز ای پیچیده های تکنیک و تجهیزات به ها روش این

کشش  آوردن دست به برای مهندسی اهداف با همیشه بنابراین

از طرفی،  .ندارند مطابقت ساده روشی به دینامیکی یسطح

های   تنش گذارند و می تأثیر ها بر جریان  سورفکتانت

. [7] کنند می ایجادو مماسی غیر یکنواخت را  کپیلاری

تأثیر  تحت سورفکتانت را میدان جریانهمزمان با این اتفاق 

 مسئلهگذارد و در نتیجه  تأثیر می توزیع آن بر دهد و قرار می

 های شبیه گیری از روش رو، بهره کند. از این میتر  پیچیدهرا 

ها  سازی عددی برای مطالعه چندفازی در حضور سورفکتانت

های  رسد. بنابراین در این مقاله روش ضروری به نظر می

سازی این نوع جریان  عددی بکار گرفته شده برای شبیه

 .بندی و گزارش شده است مطالعه، دسته

 

رای سازی عددی مورد نیاز ب مقدمات لازم برای شبیه -2

 ها های چندفازی حاوی سورفکتانت جریان

 

همانطورکه در بخش مقدمه توضیح داده شد، حضور 

مشخص در از مقدار  یکشش سطح ها باعث کاهش سورفکتانت

 شود. اگر میبه مقدار تعادل در سطح  حالت بدون سورفکتانت 

 مشترک سطح روی جذب برای کافی زمان ها سورفکتانت

 تعادل مقدار به سطحی تنش برسند، تعادل به و باشند داشته

. [32و  1است ] 0 از کمتر که یابد می کاهش eq یعنی خود

ها  سورفکتانت حجمی غلظت به eqتعادل  سطحی تنش

 تعادل سطحی تنش تعیین برای هایی آزمایش اگر. دارد بستگی

 شود، انجام حجمی سورفکتانت مختلف های غلظت برای

 های غلظت برای .آید می دست به (1) شکل مشابه نموداری

 مشابه تقریباً تعادل سطحی تنش سورفکتانت، حجمی کوچک

 غلظت افزایش با .ماند می باقی اولیه )تمیز( سطحی تنش

 
1 Dynamic Surface Tension (DST) 

 تا یابد می کاهش تعادل سطحی تنش ها، حجمی سورفکتانت

 به که خاص بحرانی غلظت یک در ثابت مقدار یک به که زمانی

یابد.  می کاهش شود، می شناخته 2میسل بحرانی غلظت عنوان

 و کنند می تجمع به شروع ها سورفکتانت ،CMC از فراتر

 که دهند می تشکیل محلول داخل حجم در را هایی میسل

 تشکیل میسل [.1] شود می ثابت تقریباً سطحی تنش به منجر

سورفکتانت بسته به  یها مولکول رایز ،مهم است دهیپد کی

 به صورت مونومر آزاد ایها وجود داشته باشند  سلیدر م نکهیا

 تیها بر حلال سلیدارند. م یمتفاوت اریرفتار بس )تکی(

گذارند  می ریتأث یها در محلول آب و روغن یآل یها دروکربنیه

 ریتأثمحلول  تهیسکوزیبه نام و یمهم تیبر خاص نیو همچن

 که تعداد مولکو یبا عدد تجمع سلیاندازه م. [33] گذارند یم

 یم یریگ است اندازه سلیم کیسورفکتانت مرتبط با  یها

 یسورفکتانت به کاهش تنش سطح یشود. فقط مونومرها

و  ترشوندگی تغییر خواص چندفازی مانند کنند. یکمک م

آزاد در محلول کنترل  یکف توسط غلظت مونومرها لیتشک

 .شود می

 

 
 [1کاهش تنش سطحی برحسب غلظت سورفکتانت ]روند  1شکل 

 

 پدیده ها یک ی درحضور سورفکتانتسطح تنشکاهش 

 توسط سطحی تنش در تغییر آن در که است زمان به وابسته

 سطح مشترک سورفکتانت پخش شده در های مولکول تحرک

 دینامیک و حجمی غلظت جذب، سرعت شده، ایجاد دوفاز

ها به نوع  بسیاری از این ویژگی[. 3شود ] می کنترل میسلی

 یکیزیف های مدل [.2سورفکتانت بکار برده شده بستگی دارد ]

فرض استوار بود که  نیبر ا دینامیکی یتنش سطحاولیه 

ها در  از انتقال مولکول یناش یتنش سطح یزمان یوابستگ

 توسط جذب است یعنیبه سطح مشترک  حجمی محلول 

 یاز تنش سطح یادیز ینظر یها لی. از آن زمان، تحل[34]

 دهیسورفکتانت منحصراً بر اساس ا یها در محلول دینامیکی

 
2 Critical Micelle Concentration (CMC) 
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حال،  نیانجام شده است. با ا یقابل توجه تیجذب، با موفق

 نیب یگریدبه رابطه  ازیو نبا زمان تکامل یافته جذب  هینظر

ها  مولکول یا جاذب و غلظت توده یها مولکول یغلظت سطح

 یتنش سطح ن،یعلاوه بر ات. شو سطح دا یکیدر نزد

 یجذب شامل پارامترها یبه دست آمده توسط تئور دینامیکی

 یشوند و استفاده از آن برا نییقبل تع از دیاست که با یمتعدد

 .نبودساده  یاهداف مهندس

 تیها حلال های مهم سورفکتانت یژگیاز و گرید یکی

توانند هم در سطح  های محلول می . سورفکتانت[7] آنهاست

 ن،یوجود داشته باشند. بنابرا حجممشترک و هم در قسمت 

بادل ت رد،یگ که رفتار سورفکتانت مورد مطالعه قرار می هنگامی

 در نظر گرفته شود. دیبا سطح مشترکو  حجم سیال نیثابت ب

ح ها فقط در سط نامحلول، سورفکتانت یها سورفکتانتدر مورد 

 تیتوسط ماه ایتوان  رفتار را می نیمشترک وجود دارند. ا

 پخش یهای زمان اسیکه مق یزمان ایسورفکتانت مشاهده کرد، 

ر دکوچک است.  اریبس سطح مشترک تولیدبا  سهیو تبادل در مقا

. دکنن ها به طور موثر نامحلول عمل می مورد دوم، سورفکتانت

 سطح بین ها سورفکتانت انبوه تبادل در حالت نامحلول هیچ

 ندارد. وجود حجم سیال و فازها مشترک

 به مشترک سطح درها  سورفکتانت یکنواخت غیر توزیع

 مسئله در دفع-جذب و همرفت پخش، نسبی زمانیهای  مقیاس

 در ها سورفکتانت علاوه بر اینکه. [36-35و  7و 1دارد ] بستگی

 توسط دارند، پخش انتقال همرفتی و مشترک سطح امتداد

 می منتقل حجم سیال و مشترک سطح بین پخش و دفع -جذب

 مختلف زمانیهای  مقیاس از شماتیکی (2) شکل. [1شوند ]

 جریان با مشترک سطح درها  سورفکتانت غیرتعادلی رفتار برای

 به منجر مشترک فصل در همرفت. دهد می نشان را سطحی

 مقیاس. شود می سکون نقاط در ها سورفکتانت موضعی تجمع

 مرز در مماسی سرعت به SCτ سطحی همرفت برای زمانی

 ها سورفکتانت جرم انتقال زمانی مقیاس. دارد بستگی مشترک

 و جذب زمانی مقیاس به ،MTτ حجم محلول و مشترک مرز بین

 مقیاس و ADτ مشترک مرز و زیرلایه بین ها سورفکتانت دفع

زیرلایه )عمق  و حجم بینها  سورفکتانت پخش حجمی زمانی

خلاصه رفتار محلول یا  (1) در جدول. بستگی دارد Dτ 1تخلیه(

ها بطور خلاصه بر حسب مقایسه  نامحلول بودن سورفکتانت

 غلظت به های زمانی تعریف شده عنوان شده است. بسته مقیاس

 فازی همراه با دو سیستم جریان، شرایط و سورفکتانت

 .[28باشد ] داشته متفاوتی رفتار است مشابه ممکن سورفکتانت

 
1 Debye Layer (Depletion Depth) 

باشد،  عیسر یاگر انتقال سورفکتانت به اندازه کاف به طور مثال،

و یا اگر پدیده  هدد از خود نشان نمی یرفتار ارتجاع چیسطح ه

ها زمان  چندفازی به قدری سریع اتفاق بیافتد که سورفکتانت

کافی برای جذب در سطح مشترک را نداشته باشند، حضور 

 .داردندر دینامیک مسئله  یریسورفکتانت تاث

 

 
ها در حجم  های زمانی و مکانی سورفکتانت مقیاسشماتیک  2شکل 

 [1]سیال و سطح مشترک 

 
ب رفتار محلول یا نامحلول بودن سورفکتانت ها بر حس 1جدول 

 مقایسه مقیاس های زمانی

MT~τSCτ 
SCτ <<MTτ  SCτ >>MTτ  

Dτ >>ADτ  Dτ <<ADτ  

 محلول نامحلول نامحلول محلول

 

 در تعریف محلول یا نامحلول بودن، سورفکتانتطبق 

 است ممکن شود و می منتشر و منتقل مشترک سطح امتداد

 وجود سطح مشترک از/به حجم به/از سورفکتانت دفع/جذب

سازی عددی برای آن راهکار مناسبی  باشد که در شبیه داشته

ی ساز هیشب یها روشرو، در  [. از این32را انتخاب کرد ]

ی )در بخش بعدی دسته بندی این لریاو دگاهیبا د عددی

 دانیحل م یبرا ها از دیدگاه متفاوت بیان خواهد شد( روش

، با توجه به قید محلول یا نامحلول بودن دو حالت برای انیجر

ها وجود دارد. در حالت اول،  در نظر گرفتن اثرات سورفکتانت

ها یک معادله بقا برای  با فرض محلول بودن سورفکتانت

ها از حجم سیال به سطح مشترک دو فاز و  انتقال سورفکتانت

پخش در سطح مشترک دو فاز برای -یک معادله همرفت

[. در 37شود ] ها حل می بدست آوردن توزیع سورفکتانت

ها در سطح  واقع، در این حالت جذب و دفع سورفکتانت

مشترک دوفاز از حجم سیال در نظر گرفته خواهد شد. در 

با فرض نامحلول بودن نیازی به حل معادله بقا حالت دوم، 

ها از حجم سیال به سطح مشترک دو  برای انتقال سورفکتانت
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پخش در سطح مشترک -فاز نیست و تنها یک معادله همرفت

ها بدون جذب و  دو فاز برای بدست آوردن توزیع سورفکتانت

شود  دفع در سطح مشترک دوفاز از حجم سیال حل می

[34.] 

 
سازی عددی جریان سیالات چند  های شبیه روش -3

 هافازی در حضور سورفکتانت
 

های  همانطورکه در انتهای بخش مقدمه بیان شد، روش

ی ها تجربی از کارایی کافی برای شناخت و درک کامل فرآیند

 هارخ داده در جریان سیالات چند فازی در حضور سورفکتانت

زی سا پژوهشگران به شبیهرو،  از این .[7برخوردار نیستند ]

 وشعددی این مسائل مختلف شامل این جریان با استفاده از ر

سازی عددی به  های شبیه اند. روش های گوناگون پرداخته

یار بس دلیل تنوع در رویکرد برخورد با مسائل این چنینی ابزار

ی در ها و ابعاد مختلف آیند. زیراکه جنبه مفیدی به حساب می

ان سیالات چند فازی در حضور مسائل شامل جری

های  وجود دارد که با توجه به گستردگی روش هاسورفکتانت

توان از هر لحاظ به شناخت آنها  سازی عددی می شبیه

ا بو  پرداخت. بنابراین، مطابق آنچه در مقدمه توضیح داده شد

 ها در صنعت و استفاده توجه به کاربرد وسیع سورفکتانت

از  توان با تکیه بر دانش حاصل شده یهای حیاتی و روزمره م

ها را  سازی عددی، استفاده از سورفکتانت های شبیه روش

 بهینه کرد.

برای جریان سیالات چند  1میمستق یعدد یساز هیشب

از  یعیوس فیبه حل ط ازینها فازی در حضور سورفکتانت

 یحاسباتم یها نهی. هز[24] دارد ی و زمانیطول یها اسیمق

 یواقع یکاربردها یآنها را برا ،ییها یساز هیشب نیچن یبالا

سازی  های شبیه رو، روش . از اینسازد یم رممکنیغ

سازی مفید و  های شبیه اند. روش  مختلفی توسعه داده شده

استفاده شده برای جریان سیالات چند فازی در حضور 

بندی  های مختلف طبقه توان از جنبه  را می هاسورفکتانت

توان به نوع معادلات، مقیاس و  آن جمله میکرد که از 

ها در مورد نوع  دیدگاه حل شده اشاره کرد. این روش

بر تابع  یمبتن، استوکس-ریبر ناو یمبتندسته  3معادلات در 

و مبتنی بر نیروهای  زده شده بولتزمن( بی)معادله تقر عیتوز

 3گیرند. همچنین، از لحاظ مقیاس در  بین مولکولی قرار می

 ت ماکروسکوپیک، مزوسکوپیک و میکروسکوپیک دستهحال

 
1 Direct Numerical Simulation (DNS) 

بندی و از لحاظ دیدگاه می توانند اویلری یا لاگرانژی باشند. 

سازی برای جریان سیالات چند  های شبیه روش( 2) جدول

های پیشین  با توجه به پژوهش هافازی در حضور سورفکتانت

 براین، اند. علاوه براساس نوع معادله و مقیاس مشخص شده

های  دهنده دیدگاه به ترتیب نشان (4) و (3های ) شکل

ها برای حل میدان جریان است.  اویلری و لاگرانژی این روش

 یرا م یچند فاز یساز هیشب یها روشدسته اویلری برای 

 ای یلریاو-یلریاو یها عنوان روش اب دو طبقهبه  توان

 ،یلراوی–یلری. در روش او[38] کرد بیان یلاگرانژ-یلریاو

 یدر نظر گرفته م وستهیبه صورت پ یو ذرات همگ الاتیس

 هیمربوطه خود در هر سلول شبکه شب یشوند و با کسر حجم

 سطح مشترکها  یساز هیشب نیشوند. ا ینشان داده م یساز

-یلریاو یروش هادر نقطه مقابل کنند.  یفاز را حل نم

ا با یک شبکه یا نقاط نشانگر سطح مشترک دو فاز ر ،یلاگرانژ

 کنند. یم یابیرد مشخص و
 

جریان سیالات سازی عددی  های شبیه بندی روش طبقه 2جدول 

 سباتوجه به نوع معادلات و مقیا هاچند فازی در حضور سورفکتانت
 

 مقیاس روش عددی معادله حل شده

 ستوکسا-مبتنی بر ناویر

 (VOF) سیال حجم

ک
ماکروسکوپی

 

 (LS) تنظیم سطح

 (PF) فاز میدان

 (FT) جبههردیابی 

 (BIM) انتگرال مرزی

 (IBM) ور مرز غوطه

ویلری دلخواه ا-لاگرانژی
(ALE) 

ذرات هموار هیدرودینامیک 
(SPH) 

ک
مزوسکوپی

 

 مبتنی بر تابع توزیع
)معادله تقریب زده شده 

 بولتزمن(
 (LBM) بولتزمن شبکه

مبتنی بر نیروهای بین 
 مولکولی

 پراکنده تاذر دینامیک
(DPD) 

 (MARTINIمارتینی )

 (MCمونت کارلو )

آماری  مرتبط سیالات تئوری
(SAFT-γ) 

 (AA) یتمام اتم یمدل ها

میکروسکوپی
 ک
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سازی عددی جریان سیالات چند فازی در حضور  های شبیه روش 3شکل 

 با دیدگاه اویلری برای حل میدان جریان هاسورفکتانت

 

 
سازی عددی جریان سیالات چند فازی در  های شبیه روش 4شکل 

 با دیدگاه لاگرانژی برای حل میدان جریان هاحضور سورفکتانت

 

ن سیالات چند سازی عددی جریا های شبیه روش -3-1

 استوکس-ریبر ناو یمبتن هافازی در حضور سورفکتانت
 

را  (1ذراتهموار هیدرودینامیک )به جز روش  ها روشاین قبیل 

های ردیابی   روش که عبارتند از: تقسیم کرد به دو دستهن توا می

های  . روش[5] 3سطح مشترک صیدهای  و روش 2سطح مشترک

برای ردیابی  یا مش جداگانه شبکه یک ردیابی سطح مشترک از

 
1 Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH) 
2 Interface Tracking 
3 Interface Capturing 

رو، اگرچه میدان جریان  از این کنند. سطح مشترک استفاده می

مشترک دوفاز شود، ولی سطح  سیال بصورت اویلری حل می

از این  ها  ترین روش محبوب یابد. بصورت لاگرانژی تکامل می

و  37] 5انتگرال مرزی ،[32] 4جبههردیابی  :عبارتند از خانواده

[. 41] 7اویلری دلخواه-[ و لاگرانژی40و  11] 6ور مرز غوطه [،39

 توسعه های نامحلول  برای سورفکتانت ها که در ابتدا  روش این

یافتند. در  های محلول گسترش  سورفکتانت به سپس یافتند،

 دهند، مدیریت  ها دقت خوبی را ارائه می حالی که این رویکرد

پیچیده نیاز  های  به الگوریتمسطح مشترک  توپولوژیکی تغییرات

سطح  شکست یا با ادغامدر فیزیک مسئله  ویژه زمانی که به دارد،

سطح  صیدهای  سروکار داریم. روش بعدی سهحالت  در مشترک

برای نمایش ضمنی  تابع نشانگر یک بر استفاده از مشترک مبتنی

سازی و  شبکه اویلری است. این امر گسسته یک سطح مشترک در

 در میان روشد. کن بسیار ساده می توپولوژیکی را تغییرات مدیریت

[، تنظیم 3] 8سیال حجم به توان سطح مشترک، می صیدهای  

و  5-4] 10فاز نسبت جدیدتر میدان به روشو  [44-42] 9سطح

هایی که  رویکرد ،ها این روشدر چارچوب [ اشاره کرد. 45و  10

 به یافتند سپس توسعه های نامحلول  برای سورفکتانت در ابتدا

 بعدی گسترش سه های  های محلول و جریان  سورفکتانت

سطح مشترک  یبرا یعیمدل طب کیفاز  دانیم روشیافتند. 

و جفت  دهیچیپ یکی. مطالعه تحولات توپولوژ[10] است 11پخش

سطح  حیصر یابیبدون رد یکینامیدرودیکامل ه انیشدن آن با جر

بر  یفاز معمولاً مبتن دانیم یها ساده است. روش اریبسمشترک 

فاز  دانیم یمدل ها یایهستند. مزا ستمیس یآزاد سطح یانرژ

نسبتاً آسان با استفاده از  ز: توسعهعبارتند ا نیریسا هنسبت ب

 اسیمق بقا، در دسترس بودن نیتقارن ساده و قوان یها آرگومان

 یعیطب گیری شکل ی،ماکروسکوپ تا یزمان و طول مزوسکوپ یها

 یاجرا یسهولت نسبی، تعادل ریغ طیو شرا سطح مشترک دو فاز

ی زیر طرح یها کیتکن قیاز طر یلیامکان کار تحل و یعدد

های این گروه  جهت افزایش کارایی سایر روش براین، علاوه. [10]

ترکیبی  باهای جایگزین  رویکردیعنی حجم سیال و تنظیم سطح، 

  یا استفاده از چارچوب ردیابی سطح مشترک/صیدهای   از روش

[، حجم 9] ور مرز غوطه -مانند ترکیب تنظیم سطح های مختلف

 
4 Front-Tracking (FT) 
5 Boundary Integral Method (BIM) 
6 Immersed Boundary Method (IBM) 

7 Arbitrary Lagrangian–Eulerian (ALE) 
8 Volume-Of-Fluid (VOF) 
9 Level-Set (LS) 
1 0 Phase Field Method (PFM) 
1 1 Difiusive Interface 
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 2] 1لمان محدود[، رهیافت لاگرانزی ا46و  1جبهه ]ردیابی -سیال

 یساز هیشب یها روشپیشینه  (3) جدولاند.  یافته توسعه[ 7و 

بر  یها مبتندر حضور سورفکتانت یچندفاز الاتیس انیجر یعدد

 دهد. را نشان می استوکس-ریناو

های بیان شده، یک روش به نسبت جدید  بر روش علاوه

ند ک وجود دارد که از ذرات برای حل میدان جریان استفاده می

-ریبر ناو یمبتنهای دینامیک مولکولی  اما برخلاف حل

روش  کی، ذراتهموار هیدرودینامیک روش است.  استوکس

ه ب یازین یمسائل چند فاز یبراکه  است شبکهبدون  یلاگرانژ

 تواند هندسه یندارد و م یخاص سطح مشترک یابیرد ای صید

 کند تیریرا مد یتوپولوژ راتییتغ نیو همچن دهیچیپ یها

عنصر  کیهر ذره نشان دهنده در این روش  .[47-48]

 را دارد. یاست که تمام خواص فاز محل الیاز س یلاگرانژ

 یو از شارها یمعرف بقاییسورفکتانت را به شکل  کینامید

سطح  نیدر نظر گرفتن تبادل سورفکتانت ب یبرا یجرم

سطح نازک  هی. در لاشود یمشترک و فاز توده استفاده م

ماهیت  لیسورفکتانت حل و به دل یبرا پخش، معادله مشترک

 .گنجانده شده است یعیببه طور ط ادوکشن، یروش لاگرانژ

 

ن سیالات چند روش های شبیه سازی عددی جریا -3-2

نیروهای بین  ی برمبتن هافازی در حضور سورفکتانت

 مولکولی

 

در مطالعه برخی مسائل جریان سیالات چند فازی در حضور 

ها مانند تغییر خواص ترشوندگی سیال در مجاورت سورفکتانت

های  سطح جامد رفتار میکروسکوپیک و ساختار مولکول

 نقش از جامع [. درک50] ها حائز اهمیت است سورفکتانت

 پدیده ها گسترش در سورفکتانت مولکول های میکروسکوپی

 و تجربی مطالعات که حالی در. است برانگیز چالش همچنان

 از مملو قطرات برای انتشار احتمالی مکانیسم های نظری

 در شبیه سازی های داده اند، قرار بحث مورد را سورفاکتانت

 سورفکتانت های میکروکوپی رفتار ثبت برای مولکولی مقیاس

که  یدر حال .[30هستند ] ضروری مکانیسم ها آن با مرتبط

 ی رایج در دینامیک سیالاتعدد یو تئور یه سازیشب

 ستم هایس یکروسکوپیرفتار م فیقادر به توص محاسباتی سنتی

از این رو، به تحقیقات به سمت گسترش روش های  .ستندین

دینامیک مولکولی به عنوان روش های ذره مبنا، لاگرانژی و 

 نیبا ا نیروهای بین مولکولی سوق پیدا کرده است. ی برمبتن

 
1 Lagrangian Finite Element Scheme 

 یساز هیشب یبرا یدیشد یمحاسبات یت هایحال، محدود

 یها . اول، تعداد مولکول[17] وجود دارددینامیک مولکولی 

 قیرق یغلظت ها رد یحت یمعمول ستمیس کیسورفکتانت در 

 یها نمی توان حرکت مولکول ،رو نیاست. از ا ادیز اریبس

سطح مشترک دو همراه با حرکت  حیسورفکتانت را به طور صر

 اریبس دیبا یسازه یشب یکرد. دوم، مرحله زمان یساز هیشب فاز

 نیتعامل ب لیکوچک باشد تا بتوان به طور مناسب از پتانس

در فیزیک های کرد. سوم،  ینمونه بردار سطوح مشترک دو فاز

 لیرا به دل یقطرات با اندازه کوچک حرکت براونمانند 

در  دیبا نیا. خود با حلال نشان می دهند یبرهمکنش حرارت

 یه سازیشود. چهارم، شبمعادله حرکت آنها در نظر گرفته 

با استفاده از  در فیزیک های مانند امولسیون رفتار قطره ها

 شود،ی انجام م یمولکول کینامیثابت همانطور که در د لیپتانس

 جهیبا گذشت زمان در نت همکنشبر لی. پتانسستیممکن ن

 ونیامولس یسطح مساحت یجیجذب سورفکتانت و کاهش تدر

مستلزم محاسبه  نیمی کند. ا رییها تغ ادغام قطره لیبه دل

می  نییذرات را تع نیب یروهایاست که ن یمکرر خواص سطح

 کند.

مولکول ها را در هر  توانندی م یمولکولدینامیک  یروش ها

 یابیرد شبیه سازیکنترل شده در طول  طیتحت شرا یزمان

ستم یس یقابل اعتماد برا روین یدان هایکنند. امروزه، وجود م

و  2یتمام اتم یبر مدل ها یمبتن محلولسورفکتانت  یها

را ممکن  ییستم هایس نیچن یواقع یه سازیشب 3درشت دانه

 دنیای بین پلی دانه درشت شبیه سازی های. [49] سازدی م

 شبیه سازی، رویکرد. می کنند ایجاد ماکروسکوپی و اتمی

 به منفرد ذرات به عنوان را مولکول ها یا اتم ها از خوشه هایی

مدل  ی،تمام اتم با مقایسه در. می گیرد نظر در دانه ها، نام

 زمان نتیجه در و آزادی درجات تعداد دانه درشت های

 به دقیق شیمیایی نیروهای جمع کردن با را مربوطه محاسباتی

 ی. مدل ها[36می دهند ] کاهش برهمکنش پارامترهای شکل

شبکه  ای وستهیپ یبه عنوان مدل ها توانی درشت دانه را م

هستند،  تری واقع وستهیپ یمدل ها [.52-51] کرد یطبقه بند

-51] کارآمدتر هستند یشبکه از نظر محاسبات یاما مدل ها

دینامیک مولکولی که مهمترین آنها شبکه  یمدل ها[. 52

معادله از  (2)مونت کارلو است، برخلاف طبقه بندی جدول 

دو قسمت اصلی حرکت و شامل بولتزمن استفاده می کنند، اما 

 . شوند است که جدا از هم بررسی می تبرخورد ذرا
 

 
2 All Atom 
3 Coarse Grained (CG) 



 1402 بهشتیو ارد نیفرورد کم،یو دوم، شماره  یال سس                                                                                                 کیمکان یمهندس هینشر
 

76 

 

 استوکس-ریبر ناو یها مبتندر حضور سورفکتانت یچندفاز الاتیس انیجر یعدد یساز هیشب یها روشپیشینه  2
 

 فیزیک نحوه برخورد با سورفکتانت معادله حالت نوع سورفکتانت روش عددی سال مرجع نوع

ک
تر

ش
ز م

مر
د 

صی
 

Teigen et al. [44] (2010) 

Level-Set Method نامحلول 

 لگاریتمی

در سطح مشترک دو فاز معادله 

همرفت-پخش  

قطره در حال سقوط تحت 

 میدان الکتریکی

Piedfert et al. [43] (2018) ارتعاش قطره صعودکننده خطی 

Atasia et al. [42] (2020) رسیدن حباب به سطح لگاریتمی 

Sanjeev et al. [3] (2008) Volume-Of-Fluid نیازی نبوده نامحلول 
از طریق نمودار زمانی کاهش 

 کشش سطحی و سورس ترم
 برخورد قطره با سطح

Tariq [10] (2012) 

Phase Field Method 

مشخص نکرده )هم 

محلول و هم 

 نامحلول(
 

بدون معادله 

 حالت

معادله بقا برای سورفکتانت 

 نوشته با استفاده از انرژی آزاد

انعقاد قطره در حضور جریان 

 برشی

Teng et al. [4] (2012)  فیزیک مشخصی را حل نکرده 

Soligo et al. [5] (2018) لگاریتمی محلول 
انعقاد قطره در حضور جریان 

 برشی

Soligo et al. [45] (2019) لگاریتمی محلول 
تغییر شکل قطره در جریان 

 برشی

ک
تر

ش
ز م

مر
ی 

یاب
رد

 

Yulianti et al. [32] (2013) 
Front-Tracking 

Method 
 لگاریتمی نامحلول

در سطح مشترک دو فاز معادله 

همرفت -پخش  
 افتادن یک قطره روی سطح

Lai et al. [40] (2010) 

Immersed 

boundary method 

 نامحلول
 لگاریتمی

در سطح مشترک دو فاز معادله 

همرفت -پخش  
فاز  3حرکت خط تماس   

Wang et al. [39] (2014) 

 محلول
 

معادله بقا برای غلظت 

ها و در سطح  سورفکتانت

-مشترک دو فاز معادله پخش

حل شدههمرفت   

 تغییر شکل قطره و حباب

Bazhlekov and 

Vasileva [11] 
 خطی (2015)

سازی اثر یک  شبیه

سورفکتانت محلول در آخرین 

مرحله ادغام قطره )تشکیل 

 لایه، زهکشی و گسیختگی(

Palssona et al. [37] (2019) 
Boundary Integral 

Method 
 لگاریتمی نامحلول

 در سطح مشترک دو فاز معادله

همرفت حل شده-پخش  
 قطره در جریان استوکس

ی
یب

رک
 ت

Xu et al. [9] (2006) 

Level Set Method, 

Immersed Interface 

Method 

 نامحلول
لگاریتمی و 

 خطی

در سطح مشترک دو فاز معادله 

همرفت حل شده-پخش  

تاثیر جریان برشی روی یک دو 

 یا چند قطره

Drumright-Clarke 

[49] 
(2004) 

A Hybrid Volume-
of-Fluid Method 

with a Continuous-

Surface-Stress 
(Vof-Css) 

 خطی نامحلول

اثر سورفکتانت رو بصورت 

سورس ترم وارد معادله ناویر 

 استوکس کرده است

 شکست قطره در جریان برشی

Cui [1] (2011) 
A Hybrid Volume-

of-Fluid Method 
with a Front-

Tracking 
 

امحلولن-محلول  لگاریتمی 
در سطح مشترک دو فاز معادله 

همرفت حل شده-پخش  

تشکیل قطره در یک لوله تو 

در تو با سیال بیرونی دارای 

 جریان

Martin and 

Blanchette [46] 
(2015) 

نامشخص )از روی 

 حل نامحلول(
 خطی

ادغام حباب صابون که با یک 

 فیلم صابون معلق

Ganesan [49] (2015) 

An Arbitrary 

Lagrangian–

Eulerian (ALE) 
approach 

 خطی محلول

معادله بقا برای غلظت 

ها نوشته شده و در  سورفکتانت

سطح مشترک دو فاز معادله 

همرفت حل شده-پخش  

تاثیر سورفکتانت ها بر حرکت 

 خط تماس سه فاز

Steinhausen [24] (2018) 
Arbitrary 

Lagrangian-

Eulerian (ALE) 
Interface-Tracking 

method 

 لگاریتمی محلول

معادله بقا برای غلظت 

ها نوشته شده و در  سورفکتانت

سطح مشترک دو فاز معادله 

همرفت حل شده-پخش  

 مسیر صعود یک حباب

Young et al. [29] (2009) لگاریتمی نامحلول 
در سطح مشترک دو فاز معادله 

همرفت حل شده-پخش  
 جدایش قطره

Antonopoulou et 

al. [2] 
(2021) Lagrangian finite 

element scheme 

 

نامشخص )از روی 

 حل نامحلول(
 لگاریتمی

در سطح مشترک دو فاز معادله 

همرفت حل شده-پخش  
 چکیدن و جدایش قطره

Antonopoulou [7] (2020) 
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های  در واقع این نوع حل نقطه مشترک بین دو دسته از حل

نیروهای بین مولکولی و معادله تقریب زده شده  مبتنی بر

 بندی کرد. توان جزئ هر دو دسته تقسیم بولتزمن است و می

تواند مدل  های رقیق دو و سه بعدی را می این روش جریان

با  های چندفازی همراه سازی جریان رو، در شبیه از این .کند

ای جز در موارد خاص مانند  ها کاربرد گسترده سورفکتانت

 ه انواع حل[. در ادام52-51ها ندارد ] حرکت و تشکیل مسیل

 .های دینامیک مولکولی به طور مختصر توضیح داده خواهد شد

 

د دارد وجو یمدل تمام اتم یتعدادی: های تمام اتم مدل

های سورفکتانت  ستمیتواند در مورد س ی( که م5)شکل 

 شیها به آزما مدل نیحال، ا نی. با ا[50] اعمال شود محلول

 یوببه خ ستمیس یدیکل یها یژگیشود که و دییدارند تا تأ ازین

 یممکن است شامل رفتار فاز یخواص نیاند. چن شده دیبازتول

 یکینامیو خواص د یسورفکتانت آب، کشش سطح ستمیس

ام مطالعات تم تعداد .باشد رهیجذب و غ بیمانند انتشار، ضرا

 یساز هیشب نیا رایز .کم استنسبت به حالت درشت دانه  یاتم

 در اندازه دیشد یها تیمحدود ازمندین یاز نظر محاسبات ها

ممکن است در  یساز هیشب جینتا ریهستند و تفس ستمیس

تمام  یروین یها دانیحال، م نیا باد. باش یمحدود گستره

الا، بوح با وض یها از داده رایدارند، ز یعموماً عملکرد خوب یاتم

 .ندیآ یبه دست م یکوانتوم کیمثال محاسبات مکان یبرا

 

 تواند یساده م 1فنر-مدل مهره کی فنر:-های مهره مدل

 یها ستمیاز جمله س ده،یچیپ یها ستمیس یها یژگیو

مدل  کاین مدل ی .[50] بکشد ریرا به تصو محلولسورفکتانت 

محلول و  یها مطالعه انتقال سورفکتانت یدرشت دانه برا

 یساز هیبا شب عیما-فاز گاز دو سطح مشترک کینامحلول در 

مدل  کیارائه  یبرا یمدل تلاش نیا است. دینامیم مولکولی

 یتر یا رهیسورفکتانت زنج یها مولکول یبرا یواقع یمولکول

 ستمیس کیاز  دیندارد، بلکه هدف آن تقل یو خط لوکسانیس

ها  نهیهز ن،یکوتاه برد است. علاوه بر ا لیمشابه براساس پتانس

 نوع مدل نیحال، استفاده از ا نیا با شوند. یگرفته م دهیناد

تر  بزرگ یها ستمیفنر امکان کاوش س- درشت دانه مهره یها

نسبت به هر مدل تمام  تر یطولان یساز هیشب یها را در زمان

یک مدل مهره فنر نمایش داده ( 6)در شکل . وجود دارد یاتم

 شده است.

 

 
1 Bead–Spring Models 

 
 [49دو نوع مدل تمام اتمی سورفکتانت ] 5شکل 

 
 

 
 [54فنر ]-مهرهمدل  6شکل 

 

در  2ی مدل مارتینیروین دانیقابل توجه م تیمز مدل مارتینی:

 تیدر نظر گرفتن هو ییدرشت دانه، توانا یها مدل مقایسه با سایر
اتخاذ شده در « لگو» کردی. رو[50ی را دارد ]اتم یها گروه ییایمیش

 یها از مولکول یا گسترده فیط یساز هیامکان شب مارتینیمدل 
. از کند یفراهم م روین دانیم یبه اصلاح پارامترها ازیمتنوع را بدون ن

که  یدر حال ،دهد یتمام اتم را ارائه م دقت مدل بطور عملیرو،  نیا
به  نیا .مدل درشت دانه ارزان است کیبه اندازه  یاز نظر محاسبات

مورد  کمتر یروی)محاسبات ن اندرکنش یها کمتر مکان عدادت لیدل

 
2 MARTINI 
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که از عملکردی ساده شکل گرفته از  (دینامیک مولکولیدر کد  نیاز
 یسرعت اضاف شیافزاها با نقطه قطع کوچک و  برهمکنش پتانسیل

درشت دانه  یدر مورد مدل ها یاز چشم انداز هموارتر انرژ که عموماً
 یها مهرهاز کندتر  یها با حالت در موارد اخیر شود. یم یناش

 زمان جهیتر و در نت بزرگ یگام زمان کیدرشت دانه باعث  تر نیسنگ
نوآورانه  کردیرو شود. می تر یطولان تر یواقع یساز هیشب یها
 یعامل یها است، گروه ینیمارت یروین دانیم یربنایکه ز« لگو»

 یم میتقس یها به چهار دسته اصل آن تیرا بسته به بار و قطب یاتم
و باردار. سپس هر دسته  )بدون دوقطبی( آپولار ،یرقطبیغ ،ی: قطبکند
را اصلاح کنند،  ها اندرکنشتا  شود یم میتقس ییها رمجموعهیبه ز

 مارتینی یاصل مدلهای  اندرکنشدر  یاساسکه منجر به ده سطح 
 یبخش نکهیصرف نظر از ا ،یی مشابهایمیش یها همه گروه .شود یم

 یگریهر مولکول د ای کینوکلئ دیاس رهیزنج ن،یپروتئ د،یپیل کیاز 
تعداد  ها دانه نیا قیکه از طر شوند یم بیان ییها باشند، توسط دانه

 یدائماً اصلاح م اندرکنشسطوح  نیا شود. ها محدود می اندرکنش
 فیتا بتوان ط شوند یاضافه م زیها ن از مهره یدیو انواع جد شوند

دو ( 7) شکل کرد. یساز هیمختلف را شب یها از مولکول یتر عیوس
 دهد. نوع سورفکتانت در مدل مارتینی را نشان می

 

 
 [55دو نوع سورفکتانت در مدل مارتینی ] 7شکل 

 

 یتئورمدل درشت دانه ی: مرتبط آمار الاتیس یمدل تئور

بر  یاز معادله حالت مبتن 1یمرتبط آمار الاتیس

 یها تواند داده یمشتق شده است که م  SAFT-γیمولکول

. در عمل، معادله حالت [30] کند فیرا توص یلیتحل-یتجرب

که  کند یارائه م روین دانیم یپارامترها یرا برا یقیتناسب دق

 لیبا استفاده از پتانس یوندیپ ریغ یدیکل های اندرکنشدر آن 

مشاهده شده  یکیزی. خواص ترموفشوند یم انیب 2می

جامد  -الیو س الیس-الیکه از فعل و انفعالات س یماکروسکوپ

شود، که  یم دیتوسط مدل بازتول یشود، به خوب یم یناش

 ییربنایز ینلتونیو هم هینظر نیب کیتطابق نزد میمستق جهینت

و قابل انتقال  یقو یها لیپتانس SAFT کردیرو .است ستمیس

ها را  از اتم ییها که گروه کند یمؤثر را استخراج م یها دانه

 
1 Statistical Associating Fluid Theory Model 
2 Mie 

 روین دانیدر مورد م .دهند ینشان م مارتینیمانند مدل 

SAFT-γخاص از  یگروه عملکرد کی روین دانیم ی، پارامترها

 یها هر مورد داده یمشتق شده و برا یتوسط تئور دیها با اتم

 الاتیس تواند یم کردیرو نیا ،نیهمچنکنند.  دیرا بازتول یتجرب

مختلف  یعملکرد یها ناهمگن را که توسط گروه یا رهیزنج

یک نوع سورفکتانت  (8) . شکلکند فیاند، توص شده لیتشک

 دهد. های آب را نشان می در حضور مولکول SAFTدر مدل 

 
 

 
 مولکولدر حضور  SAFTیک نوع سورفکتانت در مدل  8شکل 

 [50های آب ]
 

 کی 3یذرات اتلاف کینامید اتلافی: ذرات مدل دینامیک

درشت دانه است.  ستمیس کی یساز مدل یروش مناسب برا

 هیشب یاست که برا یمزوسکوپ یمدلساز کیتکن کاین مدل ی

مدل از  نی. ا[27و  6] است افتهیتوسعه  دهیچیپ الاتیس یساز

شده است که  لیذرات تشک نیفعال ب یروین زیسه نوع متما

خواص  نیروهای بیانگر، بقایی یروهاینشان دهنده ن

شده و  کوپلکننده  اتلاف یروهاین ستم،یس یکینامیترمود

ثابت است. معادله حرکت  یحفظ دما یبرا یتصادف یروهاین

 .ردیگ یرا در نظر م ستمیموجود در س یروهایکه تمام ن وتنین
 نیروهای که زمانی است DPD تکنیک از حیاتی جنبه یک

 با مقایسه در. دارد سیستم در غالب های حالت هیدرودینامیکی

 های سازی شبیه رایج مانند دینامیکی های سازی شبیه

 به DPD در 4نرم های اندرکنش از استفاده مولکولی، دینامیکی

 نظر در دیگر های سازی شبیه به نسبت عمده مزیت یک عنوان

ها  مهره صورتاز ذرات ب یخوشه ادر این مدل  .شود می گرفته

 موجود اجازه استفاده از نرم لیشود و پتانسینشان داده م

معمول  ییها اسیبزرگتر از مق زمان و طول نسبتاً یها اسیمق

 یم مولکولی را کینامید یساز هیشب یها کیتکن ریدر سا

نفت حاوی سورفکتانت -ساختار ذرات در یک سیستم آب دهد.

نمایش داده شده ( 9) ی در شکلذرات اتلاف کینامیدل در مد

 است.
 

 
3 Dissipative Particle Dynamics (DPD) 
4 Soft Interactions 
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فکتانت در نفت حاوی سور-ساختار ذرات در یک سیستم آب 9شکل 

 [50ی ]ذرات اتلاف کینامیدمدل 

 

ن سیالات چند سازی عددی جریا های شبیه روش -3-3

ی بر تابع توزیع مبتن هافازی در حضور سورفکتانت

 بولتزمن()معادله تقریب زده شده 
 

 بین از را میکرو و ماکرو مقیاس بین شکاف بولتزمن شبکه روش

که باشد  می مقیاس مزوسکوپی در روش این واقع است. در برده

 و ماکرو مقیاس دو هر در سازی شبیه مزایای تمام طرفی، از

 محدودیت از بسیاری بر دیگر، از طرف و کرده حفظ را میکرو

هزینه  و معادلات بودن خطی غیر و پیچیدگی جمله از آنها های

ایده اساسی روش شبکه [. 35است ] کرده غلبه بالا محاسبات

باشد که  ای می های جنبشی ساده بولتزمن براساس ایجاد مدل

فیزیک مورد نیاز در فرایندهای میکروسکوپیک و خواص 

ماکروسکوپیک متوسط که از معادلات ماکروسکوپی مورد نظر 

های  هم ترکیب کند. دلیل اینکه چرا مدلکند، را با  پیروی می

تواند مورد استفاده قرار گیرد این است که  جنبشی ساده می

دینامیک ماکروسکوپی یک سیال نتیجه رفتار جمعی بسیاری از 

خاصیت . در این روش باشد ذرات میکروسکوپیک در سیستم می

 نشان داده می گوناگون ابع توزیعوای از ذرات توسط ت مجموعه

شود. دلیل اینکه چرا روش شبکه بولتزمن روز به روز در زمینه 

شود، این واقعیت  تر می محبوب دینامیک سیالات محاسباتی

کند. عدم  است که این روش مسئله را به صورت محلی حل می

های غیرخطی در معادلات بکار گرفته شده روش  حضور ترم

ده است شبکه بولتزمن و شبه خطی بودن این معادلات سبب ش

این  ،رو که این روش دارای درجه بالایی از توازی باشد، از این

های محاسباتی دارای قابلیت پردازش موازی  روش برای دستگاه

از طرفی، کار در  .باشد آل می های محاسباتی( ایده )خوشه

سطح مزوسکوپی به ویژه روش بولتزمن برای تجزیه و تحلیل 

مل دینامیک سطحی و های شبکه سیالی پیچیده شا سیستم

روش شبکه بولتزمن یک روش  رو، انتقال فاز مناسب است. از این

 های چندفازی به حساب می سازی مناسب برای جریان شبیه

 سازی جریان شبکه بولتزمن در شبیه روش اصلی مزیت آید.

 سطح مشترک جابجایی و ردیابی که است این های چندفازی

 در پیچیده سطحی های وژیتوپول و نیست دو فاز ضروری صریح

 های مدل .[33کند ] می ترمیم قابل را پویا بسیار های جریان

توان آنها  می که اند شده پیشنهاد فازی چند معروف و پرکاربرد

 مدل: کرد که عباتند از بندی طبقه اصلی دسته چهار به را

ای )شبه  ذره بین پتانسیل مدل بر مبتنی مدل ،1رنگ گرادیان

  .[56] 4تئوری جنبشی مدل و 3 انرژی آزاد ،2پتانسیل(

و  یبا چگال الاتیس در نظر گرفتن یبرا رنگ گرادیان مدل

 یو قرمز( برا یمختلف )آب یها رنگ ازمتفاوت  تهیسکوزیو

دو  شینما یو برا عی. دو تابع توزشود استفاده می الیذرات س

کل به عنوان جمع دو  عیمختلف استفاده شد. تابع توز الیس

 یبرا انیبرخورد و جر یشود. اپراتورها یم فیتعر عیتابع توز

 ذره بین پتانسیل مدل. در شوند یدر نظر گرفته م الیهر دو س

 ریغ الیتوان با در نظر گرفتن رفتار س یفاز را م یجداساز ای

دفع  ای( یچند فاز ی)تک جزئ ییایمیآل تک جزء ش دهیا

( تحقق یچند جزئ یمختلف )چند فاز ییایمیش یمتقابل اجزا

 توزیع بین مولکولی های برهمکنش افزودن این مدل .دیبخش

 خود به خود فاز جداسازی تواند می مزو مقیاس در ذرات های

 «لیمدل شبه پتانس»مدل به عنوان  نیا کند. سازی شبیه را

به  اًمولکول ها عمدت نیبرهمکنش ب یرویشود. ن یم دهینام

آزاد ابتدا با استفاده از  یمدل انرژ دارد. یبستگ الیس یچگال

سازگار  یبه روش یاثرات کشش سطح بیترک یبرا یتابع انرژ

 دیآزاد جد ی. بعداً، دو مدل انرژشد شنهادیپ یکینامیترمود

( 1000بالاتر )تا  یبا نسبت چگال یچند فاز یساز هیشب یبرا

کل و اختلاف  یآزاد، چگال یانرژ کردی. در روشد شنهادیپ

 ذره بین پتانسیل مدلو  رنگ گرادیان یمانند روش ها یچگال

 یبه جا یساز هیشب یبه عنوان پارامترهاای )شبه پتانسیل( 

 هینظر ،یخیشوند. از لحاظ تار یهر فاز در نظر گرفته م یچگال

آل توسعه  دهیمطالعه انتقال گاز ا یبار برا نیاول یبرا یجنبش

 یها انیگسترش کاربرد آن در انتقال فاز و جر ی. براافتی

 
1 Color Gradient 
2 Free Energy 
3 Inter-particle Potential (Pseudo-Potential) 
4 Kinetic Theory 
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 یچگال شیرا که با افزا یمولکول یها برهمکنش دیبا ،یچندفاز

 بیترک کنند، یم دایپ یا ندهیفزا تیاهم الاتیس شتریدر ب

سازی عددی جریان سیالات چند  با بررسی پیشینه شبیه کرد.

بولتزمن ، استفاده از روش شبکه هافازی در حضور سورفکتانت

 [. مدل57تئوری جنبشی در این زمینه مرسوم نیست ] مدل

 حضور در فازی چند جریان حل برای اغلب رنگ گرادیان

رو، در  [. از این64-58شود ] می استفاده نامحلول سورفکتانت

 1پخش-همرفت هایی تنها از یک معادله سازی چنین شبیه

 محدود لتفاض که با روش استفاده در سطح مشترک سورفکتانت

 شود. در واقع این مدل به تعداد توابع توزیع اضافه نمی می حل

سطحی  های بدست آمده از حل معادله کند و توزیع سورفکتانت

پخش تنها با تأثیر بصورت سوررس ترم مربوط به اثرات -همرفت

تنش سطحی و مارانگونی در توابع توزیع جریان، در حل استفاده 

 معرفی پتانسیل( ی )شبها ذره نیب لیپتانس مدل در شود. می

 بین مولکولی های برهمکنش افزودن چن، و شان توسط شده

 به خود فاز جداسازی تواند می مزو مقیاس در ذرات های توزیع

 رو، در چنین حل از این .[65-67و  38کند ] سازی شبیه را خود

تابع توزیع در نظر گرفته که دو تابع توزیع مانند روش  3هایی 

کننده هر یک از فازها و سومی برای  گرادیان مشخص

سورفکتانت است. تنها تفاوت معادله تقریب زده شده بولتزمن 

برای این توابع توزیع در سورس ترم اعمال شده است که از 

ذرات در فاز مختلف  های توزیع بین مولکولی های برهمکنش

این نوع شود. به دلیل اینکه  ها ناشی می باهم و با سورفکتانت

 سازی تطابق خوبی با فیزیک مسئله دارد، به راحتی می شبیه

توان از آن برای حالت محلول و نامحلول استفاده کرد. این دو 

سازی جریان  های حالت اویلری شبیه مدل مانند بسیاری از مدل

چندفازی مبتنی بر معادله ناویر استوکس سطح مشترک دو فاز 

رند. این فرض در مواجهه با گی در نظر می 2را بصورت نازک

ها ممکن است با معایبی  جریان چندفازی همراه با سورفکتانت

 [: 68روبرو شود که عبارتند از ]

 حالت معادله یک بر متکی دینامیکی سطحی الف( کشش

نیز  تعادل حالت از در فراتر شود می فرض که تعادلی است

 است. معتبر

 انتقال محلول، های سورفکتانت با سطحی های جریان برای( ب

 شرایط یک به نیاز حجم سیالات و مشترک سطح بین جرم

 ودخ از فرد به منحصر طور به تواند نمی که دارد خارجی مرزی

 شود. ناشی مدل

 
1 Convection-Diffusion 
2 Sharp 

 محلول مانند تر، پیچیده های سیستم برای مدل ج( توسعه

 نیست. آسانیونی  سورفکتانت های

 توپولوژیکی تغییرات با های جریان برای عددی د( پایداری

 می تبدیل چالش یک به ادغام و قطرات شکستن بزرگ مانند

 .شود

 میدان روش های دارای سطح مشترک نازک، مدل خلاف بر

 ژیانر عملکرد طریق از را سطح مشترک ساختار تواند می که فاز

 سازی شبیه برای زیادی پتانسیل کند، سازی شبیه مناسب آزاد

این مدل  [.73-67] است داده نشان فازی چند جریان مشکلات

، دارد جودعلاوه بر اینکه در حالت مبتنی بر معادله ناویر استوکس و

 تزمنهای چندفازی توسعه یافته برای روش شبکه بول بلکه از مدل

نشات می های انرژی آزاد  نیز هست. اساس این مدل به روش

 در شود. های انرژی آزاد دسته بندی می و در خانواده مدل گیرد

 می ینتعی را تعادل خواص تنها نه آزاد انرژی فاز، میدان مدل یک

. اردگذ می تأثیر فازی چند سیستم دینامیک بر شدت به بلکه کند،

 یکیهیدرودینام نظریه یک با توان می را فیزیکی مقادیر انتقال

 میدان یها مدل رو، این کرد. از مرتبط آزاد انرژی به یافته تعمیم

 ،دارند فازی چند های جریان برای محکم فیزیکی مبنای یک فاز

 است سنتی محاسباتی سیالات دینامیک های روش با تضاد در که

 پارامترهای فاز برحسب میدان سیستم آزاد انرژی کل [.68]

از سه  سورفکتانت غلظت و سیال مختلف فازهای کننده مشخص

رد هیلیا-کان آزاد [: انرژی72عبارتند از ] بخش تشکیل شده که

ردن سیال و مشخص ک مختلف فازهای به مربوط )مربوط به پارامتر

 آل ایده اختلاط برای مرز مشترک پخش دو فاز(، آنتروپی

ل سطح مشترک. در مد -سورفکتانت سورفکتانت و کوپلینگ انرژی

 است، تعادل در سیستم که هنگامی تعادلی میدان فاز، راه حل

زاد آ انرژی عملکردی مشتقات عنوان به که شیمیایی یها پتانسیل

 و سیال مختلف فازهای کننده مشخص پارامترهای به توجه با

 می تبدیلها  ثابت از برخی به ،شده سورفکتانت تعریف غلظت

تابع  3در این مدل نیز مانند مدل شبه پتانسیل شان و چن،  .شوند

یر متغ شود که به مربوط به میدان جریان، توزیع در نظر گرفته می

ادله تن معرو، نیازی به نوش شود. از این میدان فاز و سورفکتانت می

شترک برای پخش در سطح م-بقا در حجم سیال و معادله همرفت

سازی  سورفکتانت نیست و این مدل به راحتی از پس شبیه

 دلم (10آید. در شکل ) های محلول و نامحلول بر می سورفکتانت

سازی  بولتزمن برای شبیههای چندفازی پرکاربرد روش شبکه 

بندی  دسته هاجریان سیالات چند فازی در حضور سورفکتانت

 شده است.
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های چندفازی پرکاربرد روش شبکه بولتزمن برای  مدل 10شکل 
 هاسازی جریان سیالات چند فازی در حضور سورفکتانت شبیه

 
 یجه گیرینت -4
 

سیالات سازی عددی جریان  های شبیه روش این مقالهدر 
ها( مطالعه  چندفازی در حضور مواد فعال سطحی )سورفکتانت

ی ساز . با توجه به گستردگی کاربرد این نوع جریان، شبیهشد
 عددی یکی از ابزارهای مفید برای شناسایی فیزیک و بهبود

 ها است. از طرفی، گستره وسیعی از روش کاربرد سورفکتانت
ی پژوهشگران قرار های زیادی را پیش رو های عددی انتخاب

ها  ها و جزئیات این روش داده است. شناخت و درک قابلیت
 بافزاری، مناس کمک خواهد کرد تا با توجه به امکانات سخت

 رفهصترین روش عددی انتخاب و نتایج قابل اعتماد و مقرون به 
 .ای حاصل شود
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