
نشریه علمی ترویجی میم
نشریه انجمن علمی مهندسی شیمی و پلیمر
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شماره 30 - خرداد 1404 مهندسـی شیمـی در عصر یادگیری ماشین



سخن 
سردبیر

هوش، ماشین، مهندسی شیمی
باعث افتخار است که یک شماره دیگر از نشریه »میم« را با همراهی شما عزیزان منتشر 
می کنیم. در سال های اخیر، »هوش مصنوعی« صرفاًً یک واژه‌ علمی نیست؛ بلکه به بخشی 
به  فناوری  این  ورود  است.  شده‌  تبدیل  ما  شغلی  آینده‌  و  روزمره  زندگی‌  از  جدانشدنی 
و  طراحی  تحلیل،  از  جدیدی  فصل  آغازگر  شیمی،  مهندسی  به ویژه  مهندسی،  عرصه های 
بهینه سازی فرآیندهاست؛ فصلی که در آن، داده ها و الگوریتم ها در کنار تجربه و تخصص 

انسانی، مسیری نو برای حل مسائل پیچیده می گشایند. 
در این شماره از نشریه »میم« تلاش کردیم نگاهی کاربردی به نقش هوش مصنوعی در 
از بررسی تاریخچه و زمینه های فعالیت مهندسان در این  مهندسی شیمی داشته باشیم؛ 
حوزه تا معرفی نرم افزارها و الگوریتم های پیشرفته. همچنین به کاربردهای یادگیری ماشین 

در مدل سازی و کنترل فرآیند پرداختیم. 
شکل گیری این شماره، بی تردید بدون همراهی، پشتکار و همدلی اعضای پرتلاش تحریریه 
نشریه »میم« ممکن نبود. هر صفحه، بازتابی از دقت، خلاقیت و تلاش بی وقفه‌ آن هاست؛ 

قدردان تک تک شان هستم. 
عصر  در  شیمی  مهندسی  به  نو  نگاهی  زمینه ساز  بتواند  شماره  این  مطالعه ی  امیدواریم 
فناوری های نوین باشد؛ و تلنگری باشد برای آن که در کنار دانش فنی، خلاقیت، نوآوری و 

بهره گیری از ابزارهای هوشمند را نیز جدی بگیریم. 
در این روزهای پرتنش که کشورمان با چالش ها و تحولات مهمی روبروست، بیش از هر 
زمان دیگری حفظ اتحاد، همدلی و امید ضرورت یافته است. امید است که بتوانیم از 
این شرایط سخت عبور کنیم و آینده ای روشن تر و پایدار برای کشور عزیزمان بسازیم. 

به امید آینده ای روشن تر. 
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فائزه اسکندری اهدا
سردبیر نشریه علمی ترویجی »میم«



اعضای 
نشریه و 

همکاران
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پس از چند سال دوری از نوشتن، آن هم برای نشریه ی میم که زمانی سردبیرش بودم، 
مخاطبان  بیشتر  برای  هم  و  باشد  نشریه  فضای  درخور  هم  که  موضوعی  کردن  پیدا 
جذابیت داشته باشد، آسان نبود. تصمیم گرفتم بخشی از خاطراتم را در این نشریه به 

شکل یادداشتی بازگو کنم. 
شروعی دوباره:

پس از ثبت نام در انتخابات انجمن علمی و اعلام نتایج، فعالیت خود را از آبان ۱۳۹۹ 
سردبیران  تلاش  با  زمان  آن  تا  نشریه  این  کردم.  آغاز  میم  نشریه ی  سردبیر  عنوان  به 
نیاز  تازه ای  سازمان دهی  به  هدفمند  و  منظم  انتشار  برای  اما  بود،  مانده  زنده  پیشین 
داشت. با همراهی علی گلستانی )دبیر وقت انجمن(، نشریات دانشگاهی مشابه را بررسی 
کردیم. متأسفانه به دلیل شرایط کرونایی، دسترسی به نسخه های فیزیکی یا گفت وگو با 
فعالان نشریات دیگر ممکن نبود. در نهایت، با تکیه بر نسخه های موجود، چارچوبی برای 

موضوعات نشریه طراحی کردیم. 
مطالب در چند بخش دسته بندی شدند: تازه ها، نانو، محیط زیست، معرفی ها )کتاب، 
شخصیت ها و نرم افزار(، مقالات علمی، و گفت وگوها و سایر موارد. به عنوان دانشجوی 
مهندسی پلیمر، تلاش داشتم تا در کنار موضوعات مرتبط با مهندسی شیمی، به مطالب 

تخصصی در حوزه ی پلیمر نیز هویت ببخشم و در هر شماره به هر دو زمینه بپردازم. 
روند دریافت مطالب:

در ابتدا برای هر بخش، مسئولی تعیین شد تا نویسندگان مطالب خود را به او ارسال 
می رسید.  من  دست  به  نهایی  نسخه‌ی  مطالب،  ویرایش  و  راهنمایی  با  سپس  کنند. 
در  داوطلبانه،  با وجود زحمات  که  نبود؛ چرا  کارآمد  این سیستم چندان  این حال،  با 
بسیاری از بخش ها نویسنده‌ای فعال وجود نداشت و گاه مطالب برخی بخش ها ناقص 
یا خالی می ماند. در نهایت تصمیم گرفتیم برای هر شماره با انتشار فراخوان، مستقیماًً با 

نویسندگان در ارتباط باشیم. 
یکی از چالش های اصلی، گردآوری مطالب متنوع تا موعد مقرر بود. فاصله ی دوماهه ی 
انتشار، نیاز به حضور پیوسته ی نویسندگان داشت، که در تابستان ها این امر دشوارتر 

می شد. 

بازخوانی از گذشته: 
خاطرات بردیا ایراجیان )سردبیر پیشین نشریه میم(
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راه اندازی سایت:
پس از ثبت رسمی نشریه میم، برای دریافت دامنه ی سایت از سامانه ی نشریات دانشگاه 
تهران اقدام کردیم. پیگیری امور اداری بر عهده ی علی و امیر )نایب دبیر دوره( بود. برای 
انتخاب نام دامنه، گزینه های مختلفی را بررسی کردیم و در نهایت، با ترکیب دو حرف اول 
عبارت  )Scientific Journal (sj  با mim  به آدرس mimsj  رسیدیم که هم کوتاه 

بود و هم نشانگر هویت علمی نشریه.  
گام بعدی، گردآوری نسخه های پیشین نشریه بود. به دلیل نبود ساختار منسجم برای 
بایگانی، این کار دشوار بود. با کمک آروین )سردبیر پیش از من( و علی، توانستیم بخش 
بزرگی از نسخه های گذشته را جمع آوری کنیم، هرچند برخی شماره ها دیگر در دسترس 

نبودند. 
نیم فاصله، بلای جان ویراستاران و صفحه آراها:

یکی از مشکلات رایج با مطالب ارسالی، رعایت نشدن نیم فاصله و علائم نگارشی بود. 
پس از تقسیم مطالب میان اعضای تیم ویرایش، کار اصلاح آغاز می شد و سپس به 
مرحله ی صفحه آرایی می رسیدیم. صفحه آرایی از چالش‌برانگیزترین مراحل بود؛ چرا که 
این کار نیز داوطلبانه انجام می شد و همیشه امکان همکاری با صفحه آرای حرفه ای وجود 

نداشت. برخی شماره ها را با قالب های آماده اینترنتی صفحه آرایی می کردیم. 
گاه مطالب پس از قالب بندی، خوانایی خود را از دست می دادند و نیاز به حروف چینی 
نامناسب  جای گیری  و  نیم‌فاصله ها  به هم ریختگی  مشکلات،  جمله  از  داشتند.  مجدد 
تصاویر بود. استفاده از حروف چین حرفه ای تری مانند LaTeX به جای Word هم در 

زبان فارسی آنقدرها رایج نیست، هر چند می تواند بسیاری از مشکلات را حل کند. 
انتشار:

علمی،  انجمن  اعضای  و  گرافیست  ویراستاران،  نویسندگان،  همکاری  با  نهایت،  در 
توانستیم شش شماره از نشریه میم و یک ویژه نامه ی اختصاصی برای دانشجویان ورودی 
جدید )که بیشتر با مشارکت دانشجویان سال های پایین‌تر تهیه شد( منتشر کنیم. هر 

شماره در وبسایت و کانال انجمن علمی منتشر شد. 
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«Like any good catalyst, this page does nothing — but makes 
everything flow better. »
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ــی بی ســابقه  مهندســی شــیمی در آســتانه ی تحول
ــور  ــی موت ــه هــوش مصنوع ــی ک ــرار دارد؛ تحول ق
ــر در  ــود. پیشــرفت های اخی محــرک آن خواهــد ب
مدل ســازی هــوش مصنوعــی، نه تنهــا ســرعت 
شبیه ســازی های شــیمیایی را بــه طــرز چشــمگیری 
امــکان پیش بینــی دقیــق  بلکــه  داده،  افــزایش 
اســت.  کــرده  فراهــم  نیــز  را  مولکولــی  رفتــار 
ــد  ــش نیازمن ــال پی ــد س ــا چن ــه ت ــایی ک فراینده
ماه هــا پــردازش بــر روی ابرکامپیوترهــا بودنــد، 
ــا یــک کامپیوتــر  اکنــون در عــرض یــک شــب و ب
معمولــی انجــام می شــوند. مهندســی شــیمی از 
یــک فراینــد مبتنــی بــر آزمون‌وخطــا، بــه عــصری از 
سـت. حـی دقـیـق در ـحـال ـگـذر اـ پیش بیـنـی و طراـ

معمــاری  دیجیتــال،  طراحــی  کــه  همان طــور 
امروز  کــرد،  متحــول  را  تولیــد  صنعــت  و 
ــه توســط  ــی پیشــرفته ک شبیه ســازی های مولکول
هــوش مصنوعــی و شــبکه های عــصبی قدرتمنــد 
ــر شــده اند، شــبکه های عــصبی بادقــت  امکان پذی
را  مولکولــی  رفتــار  بــالا،  ســرعت  و  کوانتومــی 
در  انــقلابی  فنــاوری  ایــن  می کننــد.  پیش بینــی 

طراحــی مــواد، کشــف دارو و بهینه ســازی صنعتــی 
ــش  ــا را کاه ــه آزمون‌وخط ــاز ب ــرده و نی ــاد ک ایج

می‌دــهد.
شبیه ســازی  عصــر  بــه  آزمون وخطــا  از  گــذار 

هوــشمند
ــازه ها  درگذشــته، مهندســی شــیمی و طراحــی س
بــود، ماننــد  بــر آزمون وخطــا و تجربــه  متکــی 
پل ســازی در دوران باســتان کــه هــر طرحی ریســک 
ــای شبیه ســازی  فروپاشــی داشــت. امروزه، ابزاره
مدل ســازی  در  بی ســابقه‌ای  دقــت  مــدرن، 
فرایندهــا ایجــاد کرده انــد. هــوش مصنوعــی و 
شبیه ســازی مولکولــی، تحولــی مشــابه دینامیــک 
ســیالات محاســباتی )CFD(1  و تحلیــل المــان 
محــدود )FEA(2  در مهندســی شــیمی ایجــاد 
حــذف  را  مهندســان  فناوری هــا  ایــن  کرده انــد. 
افــزایش  را  توانایی هایشــان  بلکــه  نمی کننــد، 
می دهنــد. شــرکت هایی کــه از ایــن فناوری هــا 
کاهــش  توســعه،  ســرعت  در  کننــد،  اســتفاده 
کاهــش  و  محصــولات  بهینه ســازی  هزینه هــا، 
بــود.   خواهنــد  پیشــتاز  زیســت محیطی  اثــرات 

هوش مصنوعی در آستانه تحول مهندسی شیمی

شکل 1- هوش مصنوعی در مسیر متحول کردن مهندسی شیمی: از تحلیل داده های مولکولی تا طراحی فرایندهای نوین. 
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بااین حــال، چالش هــایی ماننــد کیفیــت داده هــا، 
اعتبارســنجی مدل هــا و کمبــود مهارت هــا وجــود 
دارد. در آینــده، طراحــی فرایندهــای شــیمیایی 
غیرقابل تصــور  هوشــمند،  شبیه ســازی  بــدون 

شـد.  هـد ـ خواـ
تجربه پژوهشگران: 

تیــم دوینــان، پژوهشــگر ارشــد، ذکــر می کنــد 
ماننــد  پیچیــده  سیســتم های  مدل ســازی 
زمــان  ماه هــا  قــبلًاً  کــه  باتری هــا  الکترولیــت 
می بــرد، اکنــون در چنــد ســاعت انجــام می شــود. 
را  پژوهــش  ســرعت  نه تنهــا  فنــاوری  ایــن 
تحقیق وتوســعه  ماهیــت  بلکــه  داده،  افــزایش 
مهندســان  امروزه،  اســت.  کــرده  دگرگــون  را 
می تواننــد هــزاران طــرح مولکولــی را پیــش از 
ــال،  ــد. به عنوان مث ــل کنن آزمــایش فیزیکــی تحلی
طراحــی کاتالیســت ها کــه قــبلًاً نیازمنــد سنتــز 
بــا  اکنــون  بــود،  گســترده  آزمایش هــای  و 
شبیه ســازی پیش بینــی و بهینه ســازی می شــود. 
ــیمی را  ــن در ش ــش های بنیادی ــول، پرس ــن تح ای
ــه محاســبات دقیــق تبدیــل  از حــدس و گمــان ب
ــه توســعه ســریع‌تر محصــولات،  کــرده و منجــر ب
ــر از فرایندهــای  کاهــش هزینه هــا و درک عمیق ت

ـست. ــشیمیایی ــشده اـ
درک عمیق تر از فرایندهای مولکولی

مولکولــی  شبیه‌ســازی  تحــول  چگونگــی  درک 
توســط هــوش مصنوعــی نیازمنــد آشــنایی بــا 
مفهومــی کلیــدی بــه نــام پتانسیل هــای شــبکه 
ــه دانشــمندان در  ــه ک عــصبی3  اســت. همان‌گون
علــم شــیمی ابتــدا اصــول پایــه را می آموزنــد و 
به تدریــج توانــایی پیش بینــی رفتــار مولکولــی را 
توســعه می دهنــد، شــبکه‌های عــصبی نیــز بــا 
ــده  ــل داده‌هــای کوانتومــی، الگوهــای پیچی تحلی
مولکولــی را شناســایی می کننــد. ایــن سیســتم ها 
قادرنــد میلیون هــا نمونــه را هم زمــان پــردازش 
کــرده و هــزاران متغیــر مؤثــر را در روابــط غیرخطی 
عــصبی  شــبکه های  بگیرنــد.  نظــر  در  پیچیــده 

داده هــای  در  پنهــان  الگوهــای  درک  توانــایی 
کوانتومــی را دارنــد، بــه ایــن معنــا کــه به جــای 
تدویــن قوانیــن ریاضــی پیچیــده، می تــوان از ایــن 
ــا و  ــان اتم ه ــط می ــایی رواب ــرای شناس ــا ب مدل ه
ــی  ــاوری، درک ــن فن ــرد. ای ــتفاده ک ــا اس مولکول ه
ارائــه می دهــد و  از محیــط مولکولــی  جامع تــر 
امــکان بررســی تعــاملات پیچیــده را کــه پیش تــر 
در مدل هــای کلاســیک قابل شناســایی نبودنــد، 
شبیه ســازی  در  مثــال،  بــرای  می کنــد.  فراهــم 
سنتــی  مدل هــای  الکترولیتــی،  محلول هــای 
رفتــار  بــر  یون هــا  تأثیــر  پیش بینــی  بــه  قــادر 
کلــی  عملکــرد  نتیجــه  در  و  آب  مولکول هــای 
بــاتری نبودنــد. امــا شــبکه های عــصبی می تواننــد 
ایــن تعــاملات پیچیــده را بادقــت بــالا مدل ســازی 
فرایندهــای  از  عمیق تــر  دیدگاهــی  و  کننــد 

نـد. ئـه دهـ شـیمیایی اراـ ـ
ــدی روشــن تر از  میکروســکوپ محاســباتی4: دی

دنیــای مولکولــی
 یکــی از تأثیــرات کلیدی این فناوری، فراهم شــدن 
محاســباتی((  ))میکروســکوپ  نــام  بــه  ابــزاری 
اســت کــه امــکان مشــاهده مستقیــم فرایندهــای 
ــد.  ــی بی ســابقه فراهــم می کن ــا دقت ــی را ب مولکول
داده هــای  بــه  فرآیندهــا  ایــن  درک  تاکنــون، 
ــد طیف ســنجی و  ــم آزمایشــگاهی مانن غیرمستقی
فشــار بخــار متکــی بــود. امــا اکنــون، بــا اســتفاده 
از هــوش مصنوعــی، می تــوان لحظــات بحرانــی 
و  شکســتن  )مثــل  شــیمیایی  واکنش هــای 
تشــکیل پیوندهــا(، حرکــت یون هــا، واکنش هــای 
شــیمیایی، حرکــت یون هــا در کانال هــای زیســتی 
و نحــوه تعامــل کاتالیســت ها بــا بسترهایشــان 
بــه مهندســان  ابــزار  ایــن  کــرد.  را شبیه ســازی 
ــای  ــه فراینده ــد ک ــکان را می ده ــن ام ــیمی ای ش
پیچیــده تری را در مقیاس هــای زمانــی و مکانــی 
طولانــی تری شبیه ســازی کننــد و بــر مبنــای آن هــا 

تصمیمــات هوشــمندانه تری بگیرنــد. 



 از مقیاس مولکولی تا فرایندهای صنعتی
عــصبی،  شــبکه های  در  اخیــر  پیشــرفت های   
امــکان شبیه ســازی هم زمــان در ســطوح مولکولــی 
درشــت دانه(5   )شبیه ســازی  ماکروســکوپی  و 

بــر  تمرکــز  بــا  روش  ایــن  کرده انــد.  فراهــم  را 
بخش هــای کلیــدی سیســتم، دو مزیــت اساســی 

می دــهد: ـئه  اراـ
1( بررسی فرایندها در بازه های زمانی طولانی تر  

2( کاهش قابل توجه هزینه های محاسباتی
 ایــن فنــاوری در طراحــی دارو، بهینه ســازی مــواد 
و شبیه ســازی فرایندهــای شــیمیایی کاربــرد دارد. 
فرایندهــای  و  نانوســاختار  صنایــع  در  به ویــژه 
اتمــی  از مقیــاس  امــکان مدل ســازی  بلــورش، 
تــا صنعتــی را فراهــم کــرده اســت. شــبکه های 
عــصبی بــا ارائــه پیش بینی‌هــای دقیــق از رفتــار 

را  نویــن  فناوری‌هــای  توســعه  مسیــر  مــواد، 
می کنــند. تــسهیل 

ــب  ــق ضرای ــبه دقی ــا محاس ــصبی ب ــبکه های ع ش
فعالیــت و نفــوذ، مدل ســازی فرایندهــای صنعتــی 
آزمایش هــای  بــه  نیــاز  و  می بخشــند  بهبــود  را 
پیشــرفت های  می دهنــد.  کاهــش  را  پرهزینــه 
ــد  ــر در ســخت افزار و معمــاری مدل هــا، مانن اخی
مــدل اورب6  شــرکت اوربیتــال، دقــت و ســرعت 
ــه طــور انــقلابی  پــردازش ترکیبــات شــیمیایی را ب
و  بــزرگ  شــرکت‌های  اســت.  داده  افــزایش 

ـستارتاپ ها در اــین رقاــبت پیــشتازند. اـ
ادغام با مدل های زبانی بزرگ7  

ترکیــب ایــن ابزارهــا بــا مدل‌هــای زبانــی بــزرگ 
اســت،  قدرتمنــد  بســیار  چت بات‌هــا(  )ماننــد 
ــر حتــی  ــد منبعــی از اطلاعــات معتب ــرا می توانن زی
بــرای سیســتم های جدیــد فراهــم کننــد. اوربیتــال 
درحال توســعه ابزارهــایی اســت کــه می تواننــد 
ــل شبیه ســازی ها را  ــرا و تحلی ــم، اج ــد تنظی فراین

نـد. ـخـودکار کنـ
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شکل 2- دیاگرامی که نشان می دهد چگونه یک پتانسیل شبکه عصبی مقیاس ها را به هم متصل می کند و امکان 
دسترسی به مقیاس های بسیار بزرگ تر در شبیه سازی های مولکولی را تنها بر اساس مکانیک کوانتومی فراهم می سازد. 

شکل 3- تصویری مفهومی که با استفاده از هوش 
مصنوعی ساخته شده است، نقش پیشرفته هوش 
مصنوعی در مهندسی شیمی را به نمایش می گذارد. 



 مهندســان شــیمی اکنــون چــه بایــد بکننــد؟ 
ــن  ــیمی در ای ــان ش ــوان مهندس ــون به عن ــا اکن م
عصــر می بایســت ســواد هــوش مصنوعــی خــود 
ــا پروژه هــای کوچــک شروع  ــم، ب را افــزایش دهی
ــم و همکاری هــای بین رشــته ای ایجــاد کــرده  کنی
و برنامه هــای آموزشــی را به روزتــر را دنبــال کنیــم. 
آینــده مشــخص اســت: مهندســی شــیمی در حــال 

تبدیل شــدن بــه یــک علــم محاســباتی اســت. 
آنهــایی کــه ایــن تغییــر را بپذیرنــد، آینــده را شــکل 
ــد، فقــط  ــایی کــه مقاومــت کنن ــد داد. آنه خواهن
نـد. بـاره آن خواهـنـد خواـ در دوران بازنشـسـتگی درـ

یگانه صادقپور

برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 

1 Computational Fluid Dynamics
2 Finite Element Analysis
3 Neural Network Potentials
4 Computational microscope
5 Computational microscope
6 Orb
7 Large Language Models
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را  تــرکیبی  ماشیــن،  یــادگیری  الگوریتــم 
شناســایی کــرده اســت کــه قــادر بــه از بیــن بــردن 
Acinetobacter baumannii، باکــتری ای اســت 
کــه در بســیاری از محیط هــای بیمارســتانی وجــود 

دارد.
ــم هــوش مصنوعــی،  ــک الگوریت ــا اســتفاده از ی ب
ــتر  ــک مس ــگاه های MIT و م ــگران دانش پژوهش
یــک آنتی بیوتیــک جدیــد شناســایی کرده انــد کــه 
می توانــد نوعــی باکــتری را از بیــن ببــرد کــه عامــل 

سـت. بـه دارو اـ بـسـیاری از عفونتـهـای مـقـاوم ـ
در صــورت توســعه بــرای اســتفاده در بیمــاران، 
 Acinobacter ایــن دارو می توانــد بــه مقابلــه بــا
کمــک کنــد؛ باکــتری ای که اغلب در بیمارســتان ها 
ذات الریــه،  باعــث  می توانــد  و  می شــود  یافــت 
شــود.  جــدی  عفونت هــای  ســایر  و  منژیــت 
ــی  ــن یکــی از عوامــل اصل ــکروب همچنی ــن می ای

ــت.  ــی اس ــازان زخم ــت در سرب عفون
و  بیوشــیمی  اســتادیار  اســتوکس،  جاناتــان 
علــوم زیست پزشــکی در دانشــگاه مک مســتر و 
یکــی از پژوهشــگران ایــن مطالعــه، می گویــد: 
»Acinobacter می توانــد بــرای مــدت طولانــی 
روی دســتگیره های در بیمارســتان و تجهیــزات 
باقــی بمانــد و ژن هــای مقــاوم بــه آنتی بیوتیــک 
ــد. در حــال حاضــر،  را از محیــط خــود جــذب کن
ــر  ــه در براب ــتری ک ــن باک ــویه‌هایی از ای ــن س یافت
هستنــد،  مقــاوم  آنتی بیوتیک‌هــا  همــه  تقریبــاًً 

امری رایــج اســت. «
ــادگیری  ــا اســتفاده از یــک مــدل ی پژوهشــگران ب
ــه 7000  ــان مجموعــه ای نزدیــک ب ــی، از می ماشین
آنتی بیوتیــک  ایــن  بالقــوه،  شــیمیایی  ترکیــب 
یافتــه  ایــن  کرده‌انــد.  شناســایی  را  جدیــد 
کــه هــوش مصنوعــی  نشــان می دهــد  بیشــتر 
می توانــد بــه طــور قابل توجــهی جســتجو بــرای 

آنتی بیوتیک هــای جدیــد را تســریع و گســترش 
هـد. دـ

کشف دارو
باکتری هــای  از  بســیاری  اخیــر،  دهــه  چنــد  در 
موجــود  آنتی بیوتیک هــای  برابــر  در  بیمــاری زا 
بســیار  تعــداد  کــه  حالــی  در  شــده اند،  مقــاوم 
سـت. کـمـی آنتی بیوتـیـک جدـیـد توـسـعه یافـتـه اـ

چنــد ســال پیــش، کالینــز، اســتوکس و رجینــا 
تــا  گرفتنــد  تصمیــم   )MIT )اســتاد  بــارزیلای 
بــا کمــک یــادگیری ماشینــی، نوعــی از هــوش 
در  الگوهــای موجــود  کــه می توانــد  مصنوعــی 
حجــم وســیعی از داده هــا را شناســایی کنــد، بــرای 

ــد.  ــتفاده کنن ــکل اس ــن مش ــا ای ــه ب مقابل
ــز  ــه طــور مشــترک مرک ــه ب ــارزیلای، ک ــز و ب کالین
 Abdul Latif Jameel Clinic for Machine
مدیریــت  را   MIT در   Learning in Health
روش  ایــن  کــه  هستنــد  امیــدوار  می کننــد، 
ــدی را کــه ســاختار  ــد آنتی بیوتیک هــای جدی بتوان
شــیمیایی آنهــا بــا داروهــای موجــود متفــاوت 

ـست، شناــسایی کــند. اـ
در اولیــن آزمــایش، پژوهشــگران یــک الگوریتــم 
یــادگیری ماشینــی را بــرای شناســایی ســاختارهای 
شــیمیایی کــه می تواننــد رشــد 1E. coli را متوقف 
کننــد، آمــوزش دادنــد. ایــن الگوریتــم از میــان 
بیــش از 100 میلیــون ترکیــب، یــک مولکــول را 
شناســایی کــرد کــه پژوهشــگران آن را هالیسیــن2 
)برگرفتــه از سیســتم هــوش مصنوعی داســتانی در 
فیلــم ادیســه فضــایی( نامیدنــد. آنهــا نشــان دادنــد 
ــردن  ــه از بیــن ب کــه ایــن مولکــول نه تنهــا قــادر ب
E. coli اســت، بلکــه می‌توانــد چندیــن گونــه 

نـد. بـود کـ دیـگـر از باکتریـهـای مـقـاوم را نـیـز ناـ
اســتوکس می گویــد: »پس از انتشــار آن مقالــه، 
کــه نشــان داد ایــن روش هــای یــادگیری ماشینــی 

الگوریتم های هوش مصنوعی در خدمت مهندسی داروسازی
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بــرای کشــف آنتی بیوتیک هــای پیچیــده کارآمــد 
شــماره  دشــمن  بــه  را  خــود  توجــه  هستنــد، 
یعنــی  مقــاوم،  باکــتری ای  عفونت هــای  یــک 

» کردیــم.  معطــوف   Acinetobacter
ــرای تهیــه داده هــای آموزشــی مــدل محاســباتی  ب
ــب  ــدود 7500 ترکی ــدا ح ــگران ابت ــود، پژوهش خ
شــیمیایی مختلــف را روی Acinetobacter در 
یــک محیــط آزمایشــگاهی آزمــایش کردنــد تــا 
ببیننــد کــدام یــک از آنهــا قــادر بــه مهــار رشــد 
هــر  ســاختار  ســپس  میــکروب هستنــد.  ایــن 
ــد  ــخص کردن ــد و مش ــدل دادن ــه م ــول را ب مولک
کــه آیــا ایــن ســاختار توانــایی مهــار رشــد باکــتری 
را دارد یــا نــه. ایــن روش بــه الگوریتــم اجــازه داد 
ــار رشــد  ــا مه ــط ب ــا ویژگی هــای شــیمیایی مرتب ت

باکــتری را بیامــوزد. 

پس از آمــوزش مــدل، پژوهشــگران از آن بــرای 
تجزیــه و تحلیــل مجموعــه ای از 6680 ترکیــب 
ــه  ــرار نگرفت ــی ق ــورد بررس ــبلا م ــه ق ــیمیایی ک ش
ــز  ــات از مرک ــن ترکیب ــد. ای ــد، اســتفاده کردن بودن
مؤسســه  در   Hub Repurposing Drug
Broad جمــع آوری شــده بودنــد. ایــن فرآینــد، 
ــر از دو ســاعت طــول کشــید، چندصــد  کــه کمت
ترکیــب برتــر را شناســایی کــرد. از میــان آنهــا، 
ــای  ــرای آزمایش ه ــب را ب ــگران 240 ترکی پژوهش
ــز  ــد و تمرک ــاب کردن ــگاه انتخ ــربی در آزمایش تج
آنهــا بــر ترکیباتــی بــود کــه ســاختاری متفــاوت 
مولکول هــای  یــا  موجــود  آنتی بیوتیک هــای  از 

ـشی داشتــند. موــجود در دادهــهای آموزـ
ایــن آزمایش هــا بــه شناســایی 9 آنتی بیوتیــک 
ــود.  ــوی ب ــیار ق ــا بس ــی از آنه ــه یک ــد ک ــر ش منج
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ایــن ترکیــب، کــه در ابتــدا بــه عنــوان یــک داروی 
ــه  ــرار گرفت ــی ق ــورد بررس ــت م ــرای دیاب ــوه ب بالق
بــود، در از بیــن بــردن Acinetobacter بســیار 
مؤثــر عمــل کــرد، امــا بــر ســایر گونه هــای باکــتری 
 aeruginosa Pseudomonas، aureus ماننــد 
 Enterobacteriaceae و   Staphylococcus

شـت. تـأثیری نداـ نـم، ـ بـه کارباپـ قـاوم ـ مـ
فقــط  خــاص  به‌طــور  دارو  کــه  ویژگــی  ایــن 
یــک نــوع باکــتری را هــدف قــرار می دهــد، در 
آنتی بیوتیک هــا بســیار مطلــوب اســت، زیــرا خطــر 
کاهــش  را  دارویی  مقاومــت  ســریع  گســترش 

می‌دــهد.
مکانیسمی نوین

موش هــا،  روی  انجام شــده  مطالعــات  در 
پژوهشــگران نشــان دادنــد کــه این دارو، کــه آن را 
ــد عفونت هــای ناشــی  ــد، می توان abaucin نامیدن
از Acinetobacter را درمــان کنــد. همچنیــن، 
آزمایش هــای آزمایشــگاهی نشــان داد کــه ایــن 
دارو بــر طیــف وســیعی از ســویه های مقــاوم ایــن 
باکــتری کــه از بیمــاران انســانی جــدا شــده بودنــد، 

سـت. گـذار اـ اثرـ
تحقیقــات بیشــتر نشــان داد کــه ایــن دارو بــا 
حمل ونقــل  نــام  بــه  فراینــدی  کــردن  مختــل 
انتقــال  بــرای  ســلول ها  کــه  لیپوپروتئیــن، 
پروتئین هــا از داخــل ســلول بــه غشــای بیرونــی از 
آن اســتفاده می کننــد، باعــث از بیــن رفتــن باکتری 

می شــود. به طــور خــاص، بــه نظــر می رســد کــه 
ــن  ــل در ای ــای دخی ــی از پروتئین‌ه ــن دارو، یک ای

فرایــند را مــهار می کــند.
همــه باکتری هــای گرم منفــی ایــن آنزیــم را تولیــد 
 abaucin می کننــد، بنابرایــن محققــان از ایــن کــه
تنهــا Acinetobacter را هــدف قــرار می دهــد، 
آنهــا حــدس می زننــد کــه  شــگفت زده شــدند. 
تفاوت هــای جزئــی در نحــوه عملکــرد ایــن باکــتری 
در حمل ونقــل لیپوپروتئیــن ممکــن اســت دلیــل 

پـذیری باـشـد. یـن انتخابـ اـ
در حال حاضر، آزمایشــگاه اســتوکس در همکاری 
در  دانشــگاه مک مســتر  در  دیگــر  بــا محققــان 
تلاش اســت تــا ویژگی هــای دارویی ایــن ترکیــب 
را بهینه ســازی کنــد، بــه ایــن امیــد کــه بتــوان آن 

را در نهاـیـت ـبـرای بیـمـاران توـسـعه داد.
روش  از  دارنــد  قصــد  همچنیــن  پژوهشــگران 
مدل ســازی خــود بــرای شناســایی آنتی بیوتیک های 
بالقــوه علیــه ســایر عفونت‌هــای مقــاوم بــه دارو، 
 Pseudomonasــی از ــای ناش ــه عفونت‌ه از جمل
 Staphylococcus aureus و    aeruginosa

اســتفاده کننــد. 
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برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 

سپهر قره چاهی

1 باکتری که به طور طبیعی در روده انسان و حیوانات زندگی می کند. 
2 Halicin



ــک  ــگ  ی ــک هنگ کن ــان دانشــگاه پلی تکنی محقق
روش نویــن و پیشــرفته مبتنی بر هوش مصنوعی 
ــمگیری کارایی  ــور چش ــه به ط ــد ک ــی کرده ان معرف
شــیمیایی  فرآیندهــای  بهینه ســازی  ســرعت  و 
ــد  ــن روش جدی ــد. ای ــود می بخش ــده را بهب پیچی
 ReLU ــی ــصبی مصنوع ــبکه های ع ــام ش ــا ادغ ب
صحیــح  عــدد  خطــی  بهینه‌ســازی  روش  و 
بهینه ســازی  پیشیــن  روش‌هــای  از   ،)MILP(
موفــق  محققــان  و  گرفتــه  پیشــی  فرایندهــا 
شــدند بــا بــکارگیری ایــن روش در فرایندهــایی 
رانکیــن  اســتخراجی، چرخه هــای  تقطیــر  چــون 
آلــی و سنتــز متانــول، کارایی بهینه ســازی را تــا 
۲۸. ۶۹ درصــد افــزایش داده و زمــان محاســبات 
را تــا ۷۱. ۷۱ درصــد در مقایســه بــا روش هــای 
ازدحــام  همچــون  بهینه ســازی  ماننــد  متــداول 
و   )GA( ژنتیــک  الگوریتم‌هــای   ،)PSO( ذرات 
 )MADS( جســتجوی مستقیــم مــش تطبیقــی
کاهــش دهنــد چــرا کــه ایــن روش، بــه سیســتم 
ایــن امــکان را می دهــد تــا راه‌حل هــای غیرعملــی 
را در مراحــل اولیــه فرآینــد به طــور هوشــمندانه 
شناســایی و از چرخــه خــارج کنــد و در نهایــت 
تعــداد شبیه ســازی های پرهزینــه و ناکارآمــد را 
ــل  ــج قاب ــد و نتای ــش ده ــد کاه ــا ۷۵ درص ۵۰ ت
ــه  ــان ارائ ــن زم ــق  تری را در کمتری ــاد و دقی اعتم

می‌دــهد.
بــر  مبتنــی  عــددی  شبیه ســازی  و  مدل ســازی 
به عنــوان  کــه  مدت هاســت  ریاضــی  مدل هــای 
فرآیندهــای  توصیــف  بــرای  طلایی  اســتاندارد 
شــیمیایی بــا دقــت بی نظیــر مــورد اســتفاده قــرار 

گرفتــه اســت. بــا ایــن حــال، بهینه ســازی ایــن 
ــادلات  ــا مع ــب ب ــه اغل ــده -ک سیســتم های پیچی
ــی و معمولــی کوپــل شــده حــل  دیفرانسیــل جزئ
ایجــاد  توجــهی  قابــل  چالش هــای  می شــوند- 
ماننــد  تجــاری  شبیه ســازهای  گرچــه  می کنــد. 
Aspen Plus، gPROMS و HYSYS طراحــی 
ماهیــت  ولیکــن  کرده انــد  ســاده تر  را  فرآینــد 
روش هــای  اثربخشــی  آن هــا  ســیاه«  »جعبــه 
بهینهـسـازی مبتـنـی ـبـر مـشـتق را مـحـدود می کـنـد.
بــرای غلبــه بــر ایــن مشــکل، یــک روش جایگزیــن 
ــه از  ــده ک ــه ش ــی ارائ ــم  تحقیقات ــن تی ــط ای توس
ــازی پیروی  ــن بهینه س ــادگیری در حی ــتراتژی ی اس
ــودکار  ــه ی خ ــک چرخ ــورت ی ــه ص ــه ب ــد ک می کن
عــصبی  سیســتم  روش  ایــن  می کنــد.  عمــل 
بهینه ســازی  روش  و   ReLU-ANN مصنوعــی 
بــا یکدیگــر ادغــام  خطــی تــرکیبی )MILP( را 
ــرای   ــد ب ــی کارام ــازی عملیات ــا بهینه س ــد  ت می کن
فرایندهــای شــیمیایی پیچیــده ارائه کنــد. در ابتدا، 
داده ی اولیــه از طریــق شبیه‌ســازی بــه منظــور 
 ReLU-ANN هــای مبتنــی بــر‎پیش‌تعلـیـم مدل
می شــوند  تولیــد  خطی ســازی(  و  )طبقه بنــدی 
بــه   MILP بهینه‌ســازی  روش  از  هم زمــان  و 
اســتفاده  مدل هــا  ایــن  منظوربهینه ســازی 
می شــود. در ایــن چرخــه محدودیت هــای ضمنــی 
ــا اســتفاده از مدل هــای  ــه، ب ناشــی از اصــول اولی
بــه  نیــاز  کــه  شــده‌اند  جایگزیــن  طبقه بنــدی 
می دهــد  کاهــش  را  پرهزینــه  شبیه ســازی های 
ــه صــورت  ــه  طــوری کــه مدل هــای داده‌محــور ب ب

میــشوند. ـسانی  به روزرـ مــکرر 

انقلاب هوش مصنوعی در بهینه سازی فرآیندهای شیمیایی
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لازم بــه ذکــر اســت کــه بــرای جلــوگیری از رخــداد 
حلقه هــای بی‌نهایــت، یــک میــزان مشــخص بــرای 
حداکثــر گام هــر چرخــه تعریــف شــده اســت. ایــن 
مراحــل طبــق شــکل ۱ شــامل ســه چرخــه اصلــی 

میــشوند: 

۱.  فــاز اول: ســاخت یــک مــدل طبقه بنــدی اولیــه 
ــل اطمینان  قاب

۲. فــاز دوم: ســاخت یــک مــدل رگرسیــون اولیــه 
قابــل اطمینــان

۳. فاز سوم: تعیین راهکار بهینه

ــده را   ــه ش ــن ارائ ــازی نوی ــان روش بهینه س محقق
در ســه فراینــد شــیمیایی بــه کار گرفتــه و نتایــج 
بــه دســت آمــده را بــا نتایــج حاصــل از روش هــای 
ــرار  ــورد مقایســه ق ــی م ــات قبل ــده ی مطالع برگزی
دادنــد. لازم بــه ذکــر اســت کــه ایــن فرآیندهــا 
ــوان  ــه عن ــل اســتفاده گســترده از آن هــا ب ــه دلی ب
واحدهــای فراینــدی اصلــی در کاربردهــای صنعتــی 
شــیمیایی متنــوع انتخــاب شــده اند. علاوه بــر 
ایــن، هــر یــک از ایــن فرآیندهــا دارای مجموعــه 
چالش هــا و پیچیدگی هــای منحصــر بــه فــردی 
ــرای نمــایش  ــه گزینه هــای ب هستنــد کــه آنهــا را ب
تبدیــل  پیشــنهادی  چارچــوب  قابلیت هــای 

می کنــد. 
 )EtOH( فراینــد اول: تقطیــر اســتخراجی اتانــول•

)EtPA( و اتیــل پروپیونــات
•فراینــد دوم: چرخــه رانکیــن آلــی مبتنــی بــر 

)ORC(  R123

•فرایند سوم: تولید متانول از گاز سنتز
در راســتای ایجــاد مدل هــای شبیــه ســازی معتبــر 
 PSO، GA بــرای فرایندهــای بــالا، الگوریتم هــای
ــر  ــازی تقطی ــرای بهینه س ــب ب ــه ترتی و MADS ب
اســتخراجی ، چرخــه رانکیــن آلــی )ORC( و تولید 
 Aspen Plus و MATLAB ــا اتصــال متانــول ب

سـتفاده ـشـده اند. جـع مقایـسـه  اـ ـبـه عـنـوان مراـ
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شکل 1- هوش مصنوعی در مسیر متحول کردن مهندسی شیمی: از تحلیل داده های مولکولی تا طراحی فرایندهای نوین

شکل ۲- میانگین زمان اجرا برای مراحل مختلف



صنم نیک خواه

شکل ۳- تعداد فراخوانی های شبیه سازی در بهینه سازی با 
روش های مختلف

برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 

ارزیابی عملکرد روش شناختی
زیــر  مــوارد  شــامل  برســی  مــورد  پارامترهــای 

هستــند:
هــدف  تابــع  میانگیــن  مقادیــر  •مقایســه 

)Average values of Obj(
 )Average time( زمان اجرا•

ــه‌  ــار مرحل ــن روش بهینه ســازی جامــع، چه  در ای
وجــود دارد کــه عبارتنــد از: شبیه ســازی فرآینــد، 
مــدل  ســاخت  طبقه بنــدی،  مــدل  ســاخت 

رگرســیون و ــحل ــمدل برناــمه‌ریزی.

اجــرای  زمان هــای  میانگیــن   ،۲ شــکل  طبــق   
مختلــف  مطالعاتــی  مــوارد  در  مراحــل  ایــن 
شــامل  روش  ایــن  گرچــه  گردیــده.  محاســبه 
ــع  ــای مرج ــه روش ه ــت ب ــدی نسب ــل جدی مراح
اســت  ذکــر  بــه  لازم  امــا  هســت  قدیمی تــر  و 
بــرای  نیــاز  مــورد  شبیه ســازی های  تعــداد  کــه 
دستیــابی بــه نقطــه بهینــه از حــدود ۱۴۵۰، ۱۴۰۰ و 
۵۰۰ بــار بــرای مــوارد اول، دوم و ســوم بــه حــدود 
۵۰۰، ۴۰۰ و ۲۵۰، کاهــش یافتــه و همچنیــن بــار 
محاســباتی مراحــل روش نویــن بســیار کمتــر از بار 
ناشــی از شبیه ســازی فرآینــد اســت. نتایــج نشــان 
می دهــد کــه مقادیــر تابــع هــدف بــه دســت آمده 
ــه طــور چشــمگیری از  توســط روش پیشــنهادی ب
روش هــای معیــار )مطالعــات قبــل( پیشــی گرفتــه 
اســت.  همچنیــن،  زمــان کلــی اجــرا نیــز کاهشــی 
قابــل توجــه بــا مقادیــر تقــریبی ۷۰٪، ۵۵٪ و ٪۶۰ 

مـورد( نـشـان می دـهـد. بـرای ـهـر ـ یـب ـ بـه ترتـ )ـ

18

30
ره 

ما
ش

 - 
14

04
اد 

رد
خ



توســط  شــده  منتشــر  گــزارش  اســاس  بــر 
شــیمی  مهندســان  کاری  حجــم   ،  Accenture
ــد  ــر خواه ــد1 تغیی ــی مول توســط هــوش مصنوع
کــرد و بــه کارگــران فرصــت بیشــتری بــرای انجــام 
ــن  ــد. چندی ــده«2 می ده ــی پیچی ــف قضاوت »وظای
 ،Dow و BASF شــرکت شــیمیایی، از جملــه
پروژه هــای هــوش مصنوعــی را در ســال های اخیــر 
بــه عنــوان بخشــی از خروجــی خدمــات مشــتری و 
نـد. نـدازی کرده اـ تلاشـهـای تحقـیـق و توـسـعه راه اـ

ــوش  ــره گیری از ه ــه به ــد ک ــزارش می گوی ــن گ ای
در  کار  نیروی  بهــره‌وری  بهبــود  بــرای  مصنوعــی 

اســتعداد  کمبــود  چالــش  زدن  دور  و  صنعــت 
ضروری اســت، بــه طــوری کــه انتظــار مــی رود 
حــدود 30 درصــد از نیروی کار فعلــی در پنــج 
ســال آینــده بازنشســته شــوند. از ایــن رو بــه 
شــرکت ها توصیــه می شــود از مدل هــای زبــان 
هــوش مصنوعــی و یــادگیری ماشینــی بــرای کمک 
بــه مهندســان و اپراتورهــای کارخانــه و ثبــت و 
حفــظ تخصــص مهندسیــن ارشــد بازنشســته بهــره 
بگیرنــد و از آن بــرای ســاخت مدل هــای آموزشــی 

ــد.  ــتفاده کنن اس

مهندسان شیمی زیر تیغ هوش مصنوعی!
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تغییر در حجم کار
ایــن گــزارش نشــان می دهد کــه کارگــران تولیدی، 
از جملــه برنامه ریــزان و ناظــران، در شــرکت های 
ــای  ــرف کاره ــود را ص ــت خ ــیمیایی 90% از وق ش
ســاده، ماننــد مدیریــت و مستندســازی در بخــش 
از   %57 حــدود  می کننــد.  کارخانــه  بهره بــرداری 
نقش هــای برنامه ریــزان ایــن پتانسیــل را دارنــد 

تــا بــه صــورت خــودکار صــورت گیرنــد و %15 
شــوند.  بهره منــد  افــزایش  از  می تواننــد  دیگــر 
کار  بــه  عمدتــا�  )اتوماسیــون(  خودکارســازی 
زبــان و فشرده ســازی مجموعه هــای  مدل هــای 
بــزرگ داده ماننــد تاریخچــه ماشیــن و جــداول 
پرســکات  اســتوارت  می شــود.  مربــوط  تولیــد 
)Stuart Prescott(، دانشــیار دانشــکده مهندســی 



فرشته شیخ الاسلام زاده

برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 
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ــای  ــه ج ــد: »ب ــیدنی، می گوی ــیمی UNSW س ش
اینکــه مهندســان هــزاران ســند را بــرای درک یــک 
ــه  فرآینــد مرتــب کننــد، می تــوان ایــن اســناد را ب
ــا  ــرد ت ــه ک ــگاه دانش ارائ ــا پای ــی ب ــدل زبان ــک م ی
ــر اســاس داده هــای شــرکت خصوصــی  پاســخی ب

ــد. « ایجــاد کن
شــرکت های  می‌کنــم  تصــور  »مــن  افزود:  او 
بــزرگ تیمــی را بــرای محــک زدن اینکــه آیــا ایــن 
ایــده احتمــالاًً موفــق خواهــد بــود یــا خیــر بســازند 
ــا هــوش مصنوعــی در  ــد کــه چــه چیزی ب و ببینن

ــن اســت. « ــه ممک ــاس کارخان مقی
ــد  پرســکات گفــت کــه هــوش مصنوعــی می توان
بــا در اختیــار گرفتــن حجــم وســیعی از داده هــای 
کارخانــه  عملیــات  بهینه‌ســازی  بــه  دورکاوی3، 
کمــک کنــد، کــه بــر درک انســان غلبــه می کنــد و 
امــکان کنــترل بیشــتر بــر انــدازه گیری و مدیریــت 

نـد. هـم می کـ هـا را فراـ سـک فرآیندـ ریـ
پایداری یا تضاد منافع؟! 

ــوش  ــه ه ــد ک ــان می کن ــزارش Accenture بی گ
ــی  ــه تقاضــای جهان ــرای پاســخگویی ب مصنوعــی ب
ــواد  ــه م ــداری، از جمل ــا پای ــط ب محصــولات مرتب
کــه  خورشــیدی،  پنل هــای  در  اســتفاده  مــورد 
انتظــار مــی رود تــا ســال 2028 بــه ارزش 570 
میلیــون دلار آمریــکا برســد، ضروری اســت. بــا 

ــه تقاضــا  ــود دارد ک ــی وج ــن نگران ــال، ای ــن ح ای
بــرای مراکــز داده بــرای تســهیل هــوش مصنوعــی 
تحــت  را  مشــاغل  از  بســیاری  انتشــار  اهــداف 
الشــعاع قــرار دهــد - مراکــز داده و شــبکه های 
گازهــای  انتشــار  از   %1 مســئول  داده  انتقــال 
گلخانــه ای مرتبــط بــا انــرژی در جهــان هستند. ماه 
گذشــته، مایکروســافت فــاش کــرد کــه بــه دلیــل 
محــدوده  گلخانــه‌ای  گازهــای  انتشــار  افــزایش 
ســوم )Scope 3(4، در مسیــر تحقــق تعهــد خــود 
ــا  ــن ت ــی شــدن کرب ــر منف ــی ب در ســال 2020 مبن
ســال 2030 قــرار نــدارد. پرســکات گفــت کــه 
اســتفاده از هــوش مصنوعــی بــه لطــف موفقیــت 
ــا حــدودی  ــد ت آن در پیــش بینــی تقاضــا، می‌توان
ایــن مشــکل را برطــرف کنــد. وی گفــت: بســیاری 
از فرآیندهــای شــیمیایی در حــال حاضــر خــودکار 
کارخانــه،  کنــترل  اتاق هــای  بیشــتر  و  هستنــد 
کامپیــوتری هستنــد. همچنیــن مدل هــای هــوش 
ــا  ــی و بهینه ســازی فرآینده ــی در پیش بین مصنوع
خــوب هستنــد، بنابرایــن فضــایی وجــود دارد کــه 
می تــوان بــا بهبــود بهــره وری انــرژی در نیروگاه هــا، 

کـرد. بـران ـ نـه ای را جـ هـای گلخاـ شـار گازـ انتـ

ــه  ــدی از جمل ــوا و ایده هــای جدی ــد محت ــه مــی توان 1 نوعــی هــوش مصنوعــی ک

ــد.  ــا و. . .  ایجــاد کن ــر، ویدئوه مکالمــات، تصاوی
2 یــک کار گروهــی کــه در آن همــه اعضــای گروه بایــد یــک عمــل خــاص را قبــل 

از اتمــام آن انجــام دهنــد. بدتریــن عضــو گروه عملکــرد گروه را تعییــن مــی کنــد. 
Data Sensor 3

4 محــدوده 3 شــامل انتشــار گازهــای گلخانــه ای اســت کــه توســط خــود شــرکت 

ــود.  ــد نمی ش تولی
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چشــمگیر  پیشــرفت‌های  اخیــر،  دهه   هــای  در 
به  ویــژه  و   1)AI( مصنوعــی  هــوش  حــوزه  در 
یــادگیری ماشیــن )ML(2 را شــاهد بوده  ایــم. ایــن 
هــوش  عظیــم  گســتردگی  باعــث  پیشــرفت ها 
ــده  ــی ش ــای صنعت ــه فعالیت‌ه ــی در هم مصنوع
اســت کــه بــه همیــن سبــب شــاهد ظهــور هــوش 

یـم. یـز هستـ شـیمی نـ سـی ـ عـی در مهندـ مصنوـ
تاریخچــه ای کــه بیــش از ســه و نیم دهــه در مسیر 
بــه کارگیری هــوش مصنوعــی در مهندســی شــیمی 
طــی شــده اســت نشــان می‌دهــد تاریخچــه ای 

پرفــراز و نشیبی در پشــت صحنــه ایــن حــوزه 
محاســباتی،  پیشــرفت‌های  امروزه  دارد.  وجــود 
دسترســی بــه حجــم عظیمــی از داده هــا و نیازهــای 
صنعتــی، هــوش مصنوعــی را بیــش از هــر زمــان 
دیــگری در قلــب تحــولات مهندســی شــیمی قــرار 

سـت. داده اـ
هوش مصنوعی چیست؟

ــرانس  ــک کنف ــن اصــطلاح در ســال 1956 در ی ای
ریاضــی در کالــج دارتمــوث3 ابــداع شــد. در طــول 
هــوش مصنوعــی  از  زیــادی  تعاریــف  ســال ها، 

هوش مصنوعی در مهندسی شیمی از کجا  تا کجا؟
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شکل 1-  تحقیق و گسترش هوش مصنوعی در مهندسی شیمی



ــوان  ــه طــور ســاده می ت ــا ب ــه شــده اســت، ام ارائ
ــت  ــن اس ــه ای ــی مطالع ــوش مصنوع ــت : »ه گف
ــه انجــام کارهــایی  ــه رایانه هــا را وادار ب کــه چگون
کنیــم کــه بهتــر از انســان ها آن کارهــا را انجــام 

می‌دهــند«.
مختلفــی  شــاخه های  دارای  مصنوعــی  هــوش 
یــادگیری  و   هوشــمند4  سیســتم های  اســت، 
ماشیــن که بیشــتر مــورد توجه مهندســان هستند 
ــن  ــد. ای ــه صــورت روش شــناختی عمــل می کنن ب
دو شــاخه به طــور مستقیــم کاربــرد بســیاری در 
حــوزه ی مهندســی شــیمی دارنــد، و از ایــن رو 
اهمیــت بــالایی بــرای مــا دارنــد، بــه گونــه ای کــه 
تحقیــق  مــورد  بیشــتر،  گذشــته  ســال   ۳۵ در 
ــان هــوش مصنوعــی در مهندســی شــیمی  محقق

ـند. گرفته اـ ــقرار 
پیدایش هوش مصنوعی 
فاز صفر: تلاش های اولیه

روش هــای  توســعه  بــرای  عمــده  تلاش هــای 
هــوش مصنوعــی در مســائل مهندســی شــیمی از 
ــر  ــتم سنتزگ ــد. سیس ــاز ش ــه ۱۹۸۰ آغ ــل ده اوای
سنتــز  بــرای  کــه   تطبیقــی5  اولیــه  طراحــی 
یــک  نمایانگــر  بــود  یافتــه  توســعه  فرآینــد ی، 
پیشــرفت چشــمگیر اســت. ایــن سیســتم به طــور 
قابل توجــهی نخستیــن سیســتمی بــود کــه در آن 
از روش هــای هــوش مصنوعــی ماننــد تحلیــل 
اهــداف و وســایل و ســاختارهای داده ای پیونــدی، 

ـستفاده میــشد. اـ در مهندــسی ــشیمی 
فاز اول: دوران سیستم های هوشمند

 1990 دهــه  اواســط  تــا   1980 دهــه  اوایــل  از 
بهره بــرداری  بــرای  گســترده  تلاش هــای  اولیــن 
را  شــیمی  مهندســی  در  مصنوعــی  هــوش  از 
ــور  ــا شــاهد ظه ــن دوره م ــم. در ای شــاهد بوده ای
چندیــن سیســتم موفــق بوده ایــم، بــرای مثــال 
سیســتم )CONPHYDE( در ســال ۱۹۸۳ بــرای 
مخلوط هــای  ترموفیزیکــی  خــواص  پیش بینــی 
در   )DECADE( سیســتم  و  پیچیــده  ســیال 

ســال ۱۹۸۵ بــرای طراحــی کاتالیزور هــا کــه هــر دو 
ــیمی  ــی ش ــژه ای در مهندس ــی وی ــای عمل کاربرده
داشتنــد. همچنیــن، ایــن دوره شــاهد برگــزاری 
ــی  ــن دوره هــای آموزشــی و همایش هــای مل اولی
در  هــوش مصنوعــی  بــا  مرتبــط  بین المللــی  و 
بــزرگ  برنامه هــای  بــود.  مهندســی  فرآیندهــای 
ماننــد کنســرسیوم )ASM(6 نیــز در ایــن دوره 
شــکل گرفتنــد کــه بــا حمایــت مالــی قابــل توجــه 
هفــده میلیــون دلاری  و همــکاری چندیــن گروه 
ــه توســعه سیســتم های هوشــمند  دانشــگاهی، ب

پرداختــند.
فاز دوم: عصر شبکه های عصبی

بــا افــول هیجــان پیرامون سیســتم های هوشــمند 
بــه دلیــل مشــکلات عملیاتــی،  در دهــه 1990 
بــه یکــی دیگــر از تکنیک هــای هــوش  علاقــه 
بــود.  افــزایش  حــال  در  شــدت  بــه  مصنوعــی 
ــبکه های  ــر ش ــی عص ــاز دوم، یعن ــرآغاز ف ــن س ای
عــصبی بــود. در ایــن مــدل تغییــر اساســی رخ 
داد و سیســتم بــه گونــه ای طراحــی شــده بــود 
کــه دانش را بــه طــور خــودکار از حجــم زیــادی از 
داده هــا بــه دســت مــی آورد و در نتیجــه نگهــداری 

میــکرد. آــسان‌تر  را  مدلــها  توــسعه  و 
ــه دلیــل  از آنجــایی کــه سیســتم های هوشــمند ب
نیــاز بــه فضــای عظیــم، دانش تخصصــی و مســائل 
نگهــداری و به‌روزرســانی مشــکل داشتنــد، رویکــرد 
»آمــوزش خــودکار7« در شــبکه های عــصبی بــه 
عنــوان جایگزیــن مــورد توجــه قــرار گرفــت. ایــن 
رویکــرد امــکان اســتخراج الگوهــا و حــل مســائل 
غیرخطــی را بــدون نیــاز بــه تعریــف صریــح قوانیــن 
فراهــم کــرد. امــا طــرح طلایی ایــن فــاز »الگوریتم 

پس انتشــار خطــا8« ـبـود.
تصــور کنیــد کــه یــک شــبکه عــصبی ماننــد یــک 
سیســتم چنــد لایــه وجــود داشــته باشــد کــه 
وظیفــه اش شناســایی الگوهــا و یــادگیری روابــط 
از داده هــا اســت. وقتــی شــبکه تلاش می کنــد تــا 
خروجــی مــورد نظــر )مــثلًاً تشــخیص یــک تصویــر 
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ــدا  ــد، ابت ــد کن ــدار( را تولی ــک مق ــی ی ــا پیش بین ی
یــک پیش بینــی انجــام می دهــد. امــا اگــر ایــن 
ــن خروجــی  ــاوت بی ــاه باشــد، تف ــی اشتب پیش بین
»خطــا«  واقعــی  خروجــی  و  شــده  پیش بینــی 
لایــه  از  خطــا  ایــن  ســپس  می شــود،  نامیــده 
خروجــی بــه ســمت لایه هــای قبلــی »پس انتشــار« 

داده می شــود. در هــر لایــه شــبکه می ســنجد 
کــه چــه بخشــی از ایــن خطــا مربــوط بــه آن لایــه 
ــردازد.  ــه اصلاح آن می پ ــپس ب ــت و س ــوده اس ب
ایــن قابلیــت کــه یــک شــبکه عــصبی بتوانــد خــود 
ــد  ــا را اصلاح کن ــرد و آنه ــاد بگی ــاتش ی از اشتباه
از مهم تریــن دســتاوردهای ایــن فــاز محســوب 
می شــود. در نتیجــه بــه لطــف الگوریتم پس انتشــار 
خطــا شــبکه‌های عــصبی قــادر شــدند مســائل 
غیرخطــی را کــه در گذشــته توســط سیســتم های 
هوشــمند قابــل حــل نبودنــد بــه صــورت خــودکار 

مــدل کننــد. ایــن تحــول زمینــه ای را فراهــم آورد 
تــا مســائل، مدل ســازی و تشــخیص ایــراد شــوند 
محصــولات  طراحــی  و  کنــترل  نتیجــه  در  کــه 
در مهندســی شــیمی بــه شیــوه‌ای خودکارتــر و 

دقیقــتر انــجام بــشود.
فاز سوم: عصر علم داده و یادگیری عمیق

فــاز ســوم هــوش مصنوعــی در مهندســی شــیمی، 
کــه از حــدود ســال 2005 تــا بــه امروز ادامــه دارد 
و بــه عنــوان تحلیــل پیش بینی کننــده شــناخته 
عــصبی  شــبکه های  ایــده:  ســه  بــا  می شــود، 
عمیــق9، یــادگیری تقویتــی و یــادگیری ماشیــن 
آمــاری آغــاز شــد. بــرخلاف شــبکه های عــصبی 
ــان  ــه پنه ــک لای ــط ی ــولاًً فق ــه معم ــه 1990 ک ده
نــورون داشتنــد، شــبکه های عــصبی عمیــق دارای 
چندیــن لایــه پنهــان هستنــد کــه ایــن نــوع طراحی 
امــکان اســتخراج ویژگی هــا را بــه صــورت سلســله 
مــراتبی بــرای تشــخیص الگوهــای پیچیــده فراهــم 
بــا  عمیــق  شــبکه‌های  ایــن  آمــوزش  می کنــد. 
الگوریتــم پس انتشــار تقریبــاًً غیرممکــن بــود، 
ــا اســتفاده از یــک اســتراتژی  امــا در ســال 2006 ب
ــل  ــا افــزایش قاب ــه همــراه ب ــه لای ــه ب آمــوزش لای
توجــه ســرعت پــردازش بــه شــکل واحدهــای 
پــردازش گرافیکــی  )GPU(10 ایــن امــر ممکــن 

ـشـد.
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شکل 2- ساختار شبکه عصبی

شکل 3- شبکه های عمیق چند لایه



1980

1980-1995

1990-2000

2005-Present

آینــده هــوش مصنوعــی در مهندســی شــیمی 
بســیار امیدوارکننــده اســت، امــا نیازمنــد رویکردی 
واقع بینانــه، محتاطانــه و مبتنــی بــر تلفیــق دانش 
و داده اســت. هــوش مصنوعــی پتانسیــل زیــادی 
دارد  شــیمی  مهندســی  کــردن  متحــول  بــرای 
ــا  ــد ب ــل بای ــن پتانسی ــل ای ــق کام ــرای تحق ــا ب ام
چالش هــا روبرو شــد و از تجربیــات گذشــته درس 

گرفــت. بــه نظــر می رســد کــه هــوش مصنوعــی بــه 
عنــوان یــک ابــزار قدرتمنــد و کارا نقــش مهمــی در 
شــکل دهی آینــده مهندســی شــیمی ایفــا خواهــد 

کــرد. 

فرحان فارسیجانی

برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 

1 Artificial Intelligence
2 machine learning
3 Dartmouth College
4 Expert systems or knowledge-based systems—for 
example, MYCIN, CONPHYDE
5 Adaptive Initial Design Synthesizer
6 Abnormal Situation Management
7 bottom-up method
8 Backpropagation
9 convolutional 
10 graphics processing unit
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هــوش مصنوعــی1 بــه شبیه‌ســازی هــوش انســانی 
بــرای  کــه  می‌شــود  اطلاق  ماشین هــایی  در 
تصمیــم گیری و حــل مســائل طراحــی شــده اند. 
ایــن ابــزار بــه ســرعت در حــال تغییــر شــکل 
نــوآوری  و  دقــت  کارایی،  افــزایش  بــا  صنایــع 
ــزاری قدرتمنــد در  ــه اب اســت. هــوش مصنوعــی ب
مهندســی شــیمی کــه حــوزه ای مملــو از فرآیندهــا 
و سیســتم های پیچیــده اســت تبدیل شــده اســت 
ــر و پرزحمــت،  ــا خودکارســازی وظایــف زمان ب و ب
فرآیندهــا  بهــره وری  بهبــود  هزینه هــا،  کاهــش 
ــن  ــد ای ــزایی در رش ــش بس ــی نق ــن ایمن و تضمی
ــر  ــد. در اینجــا نگاهــی دقیق ت صنعــت ایفــا می کن
بــه فناوری هــای هــوش مصنوعــی و تحــولات 
خواهیــم  شــیمی  مهندســی  در  آن  از  حاصــل 

ــت.  داش
فناوری های اساسی هوش مصنوعی

یــادگیری  الگوریتم هــای  ماشیــن2:  یــادگیری 
ماشیــن بــا تحلیــل گســتره ی وســیعی از داده هــا، 
الگوهــای پنهــان را شناســایی کــرده و فرآیندهــای 

می‌کنــند. بهینهــسازی  را  ــشیمیایی 
ــام  ــا اله ــتم ها ب ــن سیس ــصبی3: ای ــبکه های ع ش
دقــت  بــا  را  نتایــج  انســان،  مغــز  عملکــرد  از 
مدل ســازی  در  و  می کننــد  پیش بینــی  بــالا 
سیســتم های پیچیــده فراینــدی نقــش کلیــدی 

ـند. دارـ

طریــق  از  مصنوعــی  هــوش  داده هــا:  تحلیــل 
ــل داده هــا، اطلاعــات ارزشــمندی  ــه و تحلی تجزی
تولیــد  بهینه ســازی چرخه هــای  و  پــایش  بــرای 

می دهــد]۱[. ارائــه 
بهینه سازی فرایندها

مهندســی  در  ریاضــی  بهینه ســازی  تکنیک هــای 
ــرداری و  ــدی در طراحــی، بهره ب ــش کلی شــیمی نق
ــد.  ــا می کنن ــی ایف ــای صنعت ــازی فرآینده بهینه س
ــای  ــه ویژگی ه ــه ب ــا توج ــر روش بهینه ســازی ب ه
ــا  ــا غیرخطــی، پیوســته ی ــد خطــی ی مســئله، مانن
گسســته، مقیــد یــا نامحــدود، قابلیــت بــه کارگیری 
ــن  ــه مهندسی ــا ب ــن تکنیک ه ــه کارگیری ای دارد. ب
ــده  ــا چالش هــای پیچی شــیمی امــکان می دهــد ت
را مدل ســازی و حــل کــرده و کارایی و نــوآوری در 
فرآیندهــای شــیمیایی را بهبــود بخشــند. در ایــن 
راســتا، هــوش مصنوعــی و الگوریتم هــای یادگیری 
ماشیــن بــا ترکیــب روش هــای بهینه ســازی، امکان 
تحلیــل داده هــای پیچیــده و ارائــه راهکارهــای 
الگوریتم هــای  می کننــد.  فراهــم  را  کارآمدتــر 
بــه صــورت پویــا  یــادگیری ماشیــن می تواننــد 
پارامترهــای فرآینــدی ماننــد دمــا، فشــار و جریــان 
را بــرای بهبــود کارایی و کاهــش مصــرف انــرژی 
فرآیندهــایی  ویــژه در  بــه  ایــن  کننــد.  تنظیــم 
ماننــد راکتورهــای شــیمیایی، فرآیندهــای تقطیــر 

و مبدل هــای حرارتــی اهمیــت دارد]۲[. 

معرفی زمینه های فعالیت مهندسان شیمی در زمینه هوش مصنوعی
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ایمنــی  مشــکلات  زودهنــگام  تشــخیص 
کننــده(4 پیش بینــی  )نگــه داری 

یکــی از کاربردهــای کلیــدی هــوش مصنوعــی در 
ایمنــی فرایندهــا، تشــخیص زودهنــگام نشــت ها 
 )۱ )شــکل  اســت  سیســتم‌ها  در  نقص هــا  یــا 
می تواننــد  ماشیــن  یــادگیری  الگوریتم هــای   .
داده هــای جمع‌آوری شــده از حســگرهای مختلــف 
)مثــل دمــا، فشــار، صــدا و ارتعاشــات( را تحلیــل 
ــد.  ــایی کنن ــاک را شناس ــای خطرن ــرده و الگوه ک
ــادی را  ــرایط غیرع ــد ش ــا می توانن ــن الگوریتم ه ای
بــه طــور خــودکار شناســایی کــرده و هشــدارهای 
ــوگیری از حــوادث ناگــوار ارســال  ــرای جل فــوری ب
خرابی هــای  کاهــش  باعــث  روش  ایــن  کننــد. 
ــره وری، کاهــش هزینه هــای  ــزایش به ــی، اف ناگهان
تعمیــر و نگهــداری، و افــزایش عمــر تجهیــزات 
ــون  ــایی همچ ــال، چالش ه ــن ح ــا ای ــود. ب می ش
هزینه هــای اولیــه بــالا، پیچیدگــی تحلیــل داده هــا 
و نیــاز بــه نگــه داری سنســورها وجــود دارد کــه 

ــه شــوند]۳[.  ــد در نظــر گرفت بای

شبیه‌سازی مبتنی بر داده5
الگوریتم هــای  از  داده   بــر  مبتنــی  شبیه ســازی 
هــوش مصنوعــی بــرای اســتخراج الگوهــای مفیــد 
از داده هــای تجــربی یــا شبیه‌ســازی های قبلــی 
ــد  ــن شبیه ســازی ها می توانن ــد. ای اســتفاده می کن

ــه  ــرای مدل ســازی و بهینه ســازی فرآیندهــایی ک ب
در آن هــا اطلاعــات دقیــق اولیــه موجــود نیســت، 

مفیــد باشــند]۴[.
بهینه ســازی مصــرف انــرژی و تولیــد انرژی هــای 

ک پا
بــا چالش هــای رو  انــرژی در حال حاضــر  بخــش 
بــه رشــدی از جملــه افــزایش تقاضــا، کاهــش 
کارایی و کمبــود تحلیل هــای لازم بــرای مدیریــت 
بهینــه ایــن صنعــت و تغییــر الگوهــای عرضــه 
و تقاضــا مواجــه اســت. هــوش مصنوعــی بــا 
صنایــع،  در  انــرژی  مصــرف  الگوهــای  تحلیــل 
ــد  نیروگاه هــا و ســاختمان های هوشــمند، می توان
پیشــنهادهایی بــرای کاهــش مصــرف انــرژی ارائــه 
دهــد و بهینه ســازی سیســتم‌های تولیــد انــرژی 
بــرای  الگوهــا  ایــن  بــعلاوه  کنــد.  تســهیل  را 
پــاک  انرژی هــای  بررســی های اقتصــادی تولیــد 
زمان بنــدی  رقابتــی،  قیمت گذاری هــای  ماننــد 
انرژی هــای  تولیــد  در  تاسیســات  مدیریــت  و 
تجدید پذیــر نیــز کاربــرد گســترده ای دارنــد]۵[.

مدیریت پسماند و بازیافت هوشمند
در  می تواننــد  ماشیــن  یــادگیری  الگوریتم هــای 
تشــخیص، تفکیــک، و بازیافــت پســماندها کمــک 
می شــود  باعــث  فنــاوری  ایــن  کنند)شــکل۲(. 
ــر  ــی و شــهری به طــور مؤثرت ــای صنعت ــه زباله ه ک
نتیجــه  در  شــوند،  بازیافــت  و  دســته بندی 
آلودگــی  و  یافتــه  کاهــش  زبالــه  دفــن  میــزان 
ــه  ــه ب ــک مطالع ــر شــود. در ی محیط زیســت کمت
بررســی اســتفاده از فناوری هــای هــوش مصنوعــی 
در بخش هــای مختلــف مدیریــت پســماند جامــد، 
از جملــه تولیــد، تفکیــک، جمــع آوری، مسیریــابی 
بازیافــت  و  دفــع  پــردازش،  نقلیــه،  وســایل 
نشــان می دهــد  نتایــج  اســت.  پرداختــه شــده 
کــه هــوش مصنوعــی می توانــد بــا بهینه ســازی 
فرآیندهــا، کاهــش هزینه هــا و افــزایش کارایی، 
ــا  ــد. ب ــک کن ــماند کم ــت پس ــداری مدیری ــه پای ب

شکل 1- مقایسه استراتژی های نگه داری و تعمیرات: 
نگه داری پیش بینی کننده، پیشگیرانه و اصلاحی در برابر 

خرابی تجهیزات]۳[
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ایــن حــال، چالش هــایی ماننــد نیــاز بــه داده هــای 
بــا کیفیــت و مســائل اخلاقــی نیــز در پیاده ســازی 

ایــن فناوری هــا وجــود دارد]۶[. 

توسعه و کشف خواص مواد
هــوش مصنوعــی  بــا تســریع کشــف، طراحــی 
مــواد  علــم  در  بزرگــی  تحــول  بهینه ســازی،  و 
و کاتالیزورهــا ایجــاد کــرده اســت. روش هــای 
پرهزینه انــد،  و  زمان بــر  مــواد  توســعه  سنتــی 
ــادگیری  ــن و ی ــادگیری ماشی ــای ی ــا الگوریتم ه ام
گســترده،  داده هــای  تجزیه وتحلیــل  بــا  عمیــق 
ــن چالش هــا را کاهــش می دهند)شــکل۳(. در  ای
کشــف ترکیبــات جدیــد، پیش بینــی خــواص مــواد، 
بهینه ســازی فرآیندهــای تولیــد و شبیه ســازی های 
مولکولــی نقــش مهمــی دارد. همچنیــن، طراحــی 
مــواد هوشــمند و خودترمیم‌شــونده را تســهیل 
کــرده و کاربردهــای متنوعــی در صنایــع مختلــف، 
از جملــه هوافضــا، انــرژی، پلیمــر، تصفیــه آب 
آینــده،  در  کرده اســت.  ایجــاد  کاتالیســت ها  و 
ادغــام هــوش مصنوعــی بــا روش هــای تجــربی و 
ــرفته را  ــدار و پیش ــواد پای ــعه م ــباتی، توس محاس

ــرد]۷[. ــد ک تســریع خواه

شکل 2: نقش فناوری های هوش مصنوعی در بهینه سازی 
مدیریت پسماند: از جمع آوری زباله تا پردازش و 

برنامه ریزی مدیریت پسماند]۶[

1 Artificial Intelligence (AI)
2 Machine Learning (ML)
3 Artificial Neural Networks (ANN)
4 Predictive Maintenance
5 Data-driven Simulation

شکل 3:تکامل روش های علمی: از مشاهدات تجربی تا کشف سریع تر با علم مبتنی بر داده های کلان و هوش 
مصنوعی]۷[. 

برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 

فاطمه خسروبیگی
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در ســال‌های اخیــر، هــوش مصنوعــی )AI( تحــولات عظیمــی در حوزه هــای مختلــف مهندســی، 
ــه دانشــمندان و مهندســان  ــاوری پیشــرفته ب ــن فن ــه مهندســی شــیمی، ایجــاد کــرده اســت. ای از جمل
ــد  ــد، مــواد جدیــدی طراحــی کنن ــده شــیمیایی را بهینه‌ســازی کنن ــا فرآیندهــای پیچی ــد ت کمــک می کن
و مدل ســازی دقیقــی از واکنش هــای شــیمیایی ارائــه دهنــد. در ایــن راســتا، برخــی از پژوهشــگران 
ــا  ــن حــوزه ایف ــرد ای ــه ی خــود نقــش مهمــی در پیشب ــات نوآوران ــا تحقیق ــان ب ــران و جه برجســته در ای
ــگری از  ــران و دی ــی از ای ــه، یک ــن زمین ــره ی برجســته در ای ــی دو چه ــه معرف ــه ب ــن مقال ــد. در ای کرده ان

می پردازیــم.  بین المللــی،  ســطح 

مشاهیر ایران و جهان فعال در زمینه هوش مصنوعی
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دکتر سمیرا سیاه رستمی
 فعال در شیمی محاسباتی و طراحی 

موادنانو برای تولید انرژی پاک

دکتــر ســمیرا سیاه رســتمی یکــی از دانشــمندان 
برجســته ی ایرانــی در زمینــه‌ی شــیمی محاســباتی 
اســت کــه از روش هــای ماشیــن لرنینــگ بــرای 
و  جدیــد  کاتالیســت‌های  طراحــی  و  تحلیــل 
الکتروشــیمیایی  واکنش هــای  شبیه ســازی 
حاضــر  حــال  در  کــه  وی  می کنــد.  اســتفاده 
اســتاد دانشــگاه کلــگری کانــادا اســت، تحقیقــات 
هــوش  از  اســتفاده  زمینــه ی  در  گســترده ای 
فرآیندهــای  بهینه‌ســازی  بــرای  مصنوعــی 
انجــام داده اســت. پژوهش هــای او  شــیمیایی 
منجــر بــه کشــف و توســعه‌ی مــواد جدیــدی شــده 
انرژی هــای  از جملــه  مختلــف،  در صنایــع  کــه 

دارنــد.  کاربــرد  تجدیدپذیــر، 
از جملــه  دکتــر سیاه رســتمی جوایــز متعــددی 
 Royal( شــیمی  ســلطنتی  انجمــن  جایــزه ی 
انجمــن شــیمی  و    )Society of Chemistry
 )Canadian Society for Chemistry( ــادا کان

ـست. را کــسب ــکرده اـ

یکــی از حوزه هــای کلیــدی تحقیقات او، توســعه ی 
واکنش هــای  بــرای  جدیــد  کاتالیســت های 
بــرای  ایــن واکنش‌هــا  اســت.  الکتروشــیمیایی 
بــه  وابســتگی  کاهــش  و  پایــدار  انــرژی  تولیــد 
ــا  ــد. ب ــادی دارن ــت زی ســوخت های فســیلی اهمی
اســتفاده از ماشیــن لرنینــگ و شبیه ســازی های 
و  فیزیکــی  خــواص  اســت  توانســته  او  دقیــق، 
شــیمیایی کاتالیســت های بالقــوه را پیش بینــی 
کنــد و مــوادی را شناســایی کنــد کــه بازدهــی 
دارنــد.  نمونه هــای سنتــی  بــه  نسبــت  بــالاتری 
پژوهش هــای او تأثیــر زیــادی بــر صنایعــی ماننــد 
پیل هــای ســوختی و تبدیــل دی اکســید کربــن بــه 

ـست. ـشته اـ ــسوخت های مفــید داـ

برای دسترسی به صفحه لینکدین، 
اسکن کنید. 



31

یم
 م

جی
وی

تر
می 

عل
ه 

شری
ن

پروفسور یوشوا بنجیو
 فعال در دیپ لرنینگ،ماشین لرنینگ 

و هوش مصنوعی

کامپیوتــر  دانشــمند  یــک  بنجیــو   یوشــوا 
کانادایی-فرانســوی و پیشــگام شــبکه های عــصبی 
اســتاد  او  اســت.  لرنینــگ  دیــپ  و  مصنوعــی 
دانشــگاه مونتــرال و مدیــر علمــی مؤسســه هــوش 

ـست. اـ  MILA مصنوعــی 
ــن  ــی از تأثیرگذارتری ــو یک ــوا بنجی ــور یوش پروفس
چهره هــا در توســعه ی هــوش مصنوعــی و دیــپ 
لرنینــگ اســت. او کــه یکــی از ســه بنیان گــذار 
می شــود،  محســوب  لرنینــگ  دیــپ  اصلــی 
از  اســتفاده  زمینــه ی  در  تحقیقــات گســترده ای 
شــبکه های عــصبی مصنوعــی بــرای مدل ســازی 
داده  انجــام  زیســتی  و  شــیمیایی  سیســتم های 
اســت. پژوهش هــای او بــه بهبــود فرآیندهــای 
کشــف  و  مولکولــی  شبیه ســازی  دارو،  طراحــی 
ــک  ــی کم ــوش مصنوع ــق ه ــد از طری ــواد جدی م
زمینــه  ایــن  در  او  دســتاوردهای  اســت.  کــرده 
تأثیــر بســزایی بــر پیشــرفت صنایــع داروســازی و 
مهندســی شــیمی داشــته و مسیرهــای جدیــدی را 

سـت. شـوده اـ حـوزه گـ یـن ـ نـوآوری در اـ بـرای ـ ـ
ایــن  در  بنجیــو  پروژه هــای  مهم تریــن  از  یکــی 
زمینــه، همــکاری بــا شــرکت‌ها و آزمایشــگاه های 
ــپ  ــای دی ــعه ی الگوریتم ه ــرای توس ــازی ب داروس
لرنینــگ اســت کــه می تواننــد ترکیبــات دارویی 
باعــث  روش  ایــن  کننــد.  شناســایی  را  جدیــد 
تســریع در فرآینــد کشــف دارو شــده و هزینه هــای 
ــای  ــت. الگوریتم ه ــش داده اس ــی را کاه تحقیقات
او همچنیــن در زمینــه ی طراحــی مــواد نانــویی 
و مدل ســازی واکنش هــای شــیمیایی پیچیــده 
ــا  ــواد ب ــد م ــه تولی ــد ب ــه می توان ــد، ک ــرد دارن کارب
مختلــف  صنایــع  بــرای  منحصر به فــرد  خــواص 

نـد. کـمـک کـ

علی مرتضوی

برای دسترسی به صفحه لینکدین، 
اسکن کنید. 



32

30
ره 

ما
ش

 - 
14

04
اد 

رد
خ

معرفي نرم افزار
معرفی نرم افزارهای کاربردی در مهندسی شیمی
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 HYSYS اختصار  به  که   Aspen HYSYS
 Hyprotech نامیده می شود، )ترکیبی از کلمات
نرم افزارهای  پیشروترین  از  یکی   )System و 
)یا  بازار  در  شیمیایی  فرآیندهای  شبیه سازی 

حداقل در دنیای مهندسی شیمی( است. 
در  گسترده  قابلیت‌های  دلیل  به    HYSYS
فرآیند،  طراحی  دینامیکی،  و  پایا  شبیه سازی 
به طور  بهینه‌سازی،  و  عملکرد  مدل سازی 
گسترده ای در صنعت مورد استفاده قرار می گیرد. 
یک  تا  می دهد  اجازه  کاربران  به  نرم افزار  این 
استفاده  با  سپس  و  کرده  ایجاد  فرآیندی  مدل 
)شامل مدل ها، معادلات،  پیچیده  از محاسبات 
را  آن  غیره(  و  رگرسیون ها  ریاضی،  محاسبات 

شبیه سازی کنند. 
مناسب  انتخاب  و  فرآیند  طراحی  یک  داشتن  با 
مدل های ترمودینامیکی، HYSYS  از مدل های 
استفاده  فرآیند  عملکرد  پیش بینی  برای  ریاضی 
نرم افزار  این  از  معمول�  مهندسان  می کند. 

بهبود  و  طراحی  بهینه سازی  شبیه سازی،  برای 
می کنند. مدل سازی  استفاده  موجود  فرآیندهای 
نرم افزار،  این  در  ترمودینامیکی  خواص  دقیق 
از  غیرایده آل،  مخلوط های  جداسازی  در  به ویژه 
مزایای  از  یکی  است.  برخوردار  ویژه ای  اهمیت 
پایگاه  یک  دارای  که  است  این   HYSYS مهم 
داده گسترده از گونه های شیمیایی و پارامترهای 

رگرسیونی خالص آن ها است. 
این نرم افزار همچنین قادر به مدیریت فرآیندهای 

بسیار پیچیده است، از جمله:
•	 صنایع  برای  اختصاصی  واحد  عملیات 

ریفورمر،  ککُر،  کراکرها،  )مانند  پالایشگاهی 
واحد FCC و. . . (

•	 راکتورهای شیمیایی
•	 شبیه‌سازی نفت خام )بر اساس خواص آن‌ها(
•	 و  بازگشتی  حلقه‌های  دارای  فرآیندهای 

جریان‌های بای‌پس پیچیده

Aspen HYSYS
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شبیه سازی  نرم‌افزار  یک   CHEMCAD
مهندسان  توسط  که  است  فرآیندهای شیمیایی 
شیمی برای مدل سازی، تحلیل و طراحی فرآیندهای 
شامل  نرم افزار  این  می شود.  استفاده  شیمیایی 
شبیه سازی های حالت پایدار و دینامیکی، طراحی 

تجهیزات و بهینه سازی فرآیندها است. 
را  امکان  این  مهندسان  به    CHEMCAD
از  مختلف  شیمیایی  فرآیندهای  که  می دهد 
جمله واکنش ها، جداسازی‌ها و انتقال حرارت را 
پیش بینی  را  فرآیند  عملکرد  تا  کنند  شبیه سازی 
نرم افزار  این  بگیرند.  آگاهانه  تصمیمات  و  کرده 
و  پایدار(  )حالت  استاتیکی  شبیه سازی های  از 
دینامیکی پشتیبانی می کند و به مهندسان اجازه 
مختلف  عملیاتی  شرایط  در  را  فرآیندها  می دهد 
برای طراحی  مدل سازی کنند. همچنین می تواند 
و تعیین ابعاد تجهیزات فرآیندی مانند راکتورها، 
و  پمپ ها  حرارتی،  مبدل های  تقطیر،  برج های 

لوله ها استفاده شود. 

تا  می کند  کمک  مهندسان  به  نرم افزار  این 
شرایط  کرده،  شناسایی  را  فرآیندی  گلوگاه های 
فرآیند  کلی  بازده  و  کنند  بهینه سازی  را  عملیاتی 
محاسبات    CHEMCAD دهند.  بهبود  را 
ترمودینامیکی مختلفی از جمله موازنه های جرم، 
این  می دهد.  انجام  را  شیمیایی  تعادل  و  انرژی 
نرم افزار همچنین می تواند برای برآورد هزینه های 
شود.  استفاده  فرآیندها  از  بهره برداری  و  طراحی 
جمله  از  مختلفی  صنایع  در   CHEMCAD
داروسازی،  پتروشیمی،  شیمیایی،  صنایع 
زیست فرآوری، نفت و گاز و تأسیسات کاربرد دارد 
و در دانشگاه ها برای آموزش و تحقیقات علمی 

نیز استفاده می شود. 

 CHEMCAD
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•	 پایگاه داده گسترده از ترکیبات: شامل هزاران 
ترکیب گازی، مایع، جامد و الکترولیت‌ها

•	 ادغام با MATLAB: امکان انجام محاسبات 
پیچیده و شبیه‌سازی‌های پیشرفته

•	 اتصال به  Excel: قابلیت ارسال و دریافت 
در   Excel و   CHEMCAD بین  اطلاعات 

حین محاسبات

•	 مداوم  به‌طور  نرم‌افزار  این  مداوم:  توسعه 
مهندسان  نیازهای  با  و  شده  به‌روزرسانی 

شیمی هماهنگ می‌شود. 

ویژگی های خاص نرم افزار

COMSOL Multiphysics یک پلتفرم قدرتمند 
شبیه سازی است که برای مدل سازی و شبیه سازی 
به ویژه  فیزیکی،  پدیده های  از  گسترده ای  طیف 
مواردی که شامل فیزیک های کوپل شده هستند، 
استفاده می شود. این نرم افزار به مهندسان امکان 
را  فرآیندها  و  دستگاه ها  طراحی ها،  تا  می دهد 

درک، پیش بینی و بهینه سازی کنند. 
ویژگی ها و قابلیت های کلیدی

شبیه سازی  در  چندفیزیکی:  شبیه سازی  	•
سیستم هایی که در آن چند پدیده فیزیکی به طور 

هم زمان تعامل دارند، عملکرد بی نظیری دارد. 
بر  نرم افزار  این  محدود:  المان  تحلیل  	•
 )FEM( محدود  المان  عددی  روش  اساس 
حل  برای  پیشرفته  تکنیک  یک  که  می کند  کار 
پدیده های  با  مرتبط  جزئی  دیفرانسیل  معادلات 

فیزیکی است. 
به   Model Builder ویژگی  مدل‌ساز:  	•
کاربران اجازه می دهد تا هندسه ها، خواص مواد، 
مدل های فیزیکی و معادلات مربوطه را تعریف و 

مدیریت کنند. 

ماژول های افزودنی: مجموعه ای گسترده  	•
از ماژول های تخصصی را برای حوزه های مختلف 
فیزیکی ارائه می دهد، از جمله الکترومغناطیس، 
انتقال  آکوستیک، جریان سیال،  مکانیک سازه، 

حرارت و مهندسی شیمی. 
نرم افزارهای  با  نرم افزارها:  سایر  با  ادغام  	•
CAD و ابزارهای جانبی دیگر یکپارچه می شود و 
به کاربران امکان وارد کردن هندسه ها و داده ها 

را می دهد. 
دانشنامه ی چندفیزیکی: این منبع به عنوان  	•
تئوری های  و  مفاهیم  برای  مهندسی  راهنمای 
بر  مقدمه ای  و  درهم تنیده  فیزیک های  پایه ای 

شبیه سازی های کوپل شده عمل می کند. 
 COMSOL Multiphysics  مزایای استفاده از
امکان  نرم افزار  این  دقیق:  شبیه سازی  	•
مدل سازی دقیق پدیده های دنیای واقعی را فراهم 
می کند و باعث تصمیم گیری های بهتر در طراحی 

و توسعه محصول می شود. 

COMSOL
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اولیه:  مراحل  در  مشکلات  شناسایی  	•
در  را  احتمالی  می توانند مشکلات  شبیه سازی ها 
مراحل اولیه طراحی شناسایی کنند و از هدررفت 

زمان و منابع جلوگیری نمایند. 

طراحی ها  بهینه‌سازی  هزینه ها:  کاهش  	•
به  مربوط  هزینه‌های  شبیه سازی،  طریق  از 
کاهش  را  فیزیکی  آزمایش های  و  نمونه سازی 

می دهد. 

علی چراغ نیا
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مقدمه
تســریع  در  کلیــدی  نقــش  کاتالیســت ها 
واکنش هــای شــیمیایی و بهینه ســازی فرآیندهــای 
ــالای آن هــا،  ــا وجــود اهمیــت ب ــد. ب صنعتــی دارن
کشــف و توســعه کاتالیســت‌های جدیــد معمــولاًً 
ــد  ــه نیازمن ــر اســت ک ــه و زمان ب ــدی پرهزین فرآین
پیچیــده  محاســبات  و  متعــدد  آزمایش هــای 
اســت. هــوش مصنوعــی )AI( و یــادگیری ماشین 
علــوم  در  پیشــرفته  ابزارهــای  به عنــوان   )ML(
داده، انــقلابی در طراحــی و کشــف کاتالیســت های 
جدیــد ایجــاد کرده انــد. ایــن فناوری هــا می تواننــد 
بــا تحلیــل داده هــای گســترده، پیش بینــی خــواص 
شــیمیایی،  واکنش‌هــای  شبیه ســازی  و  مــواد 
را  کاتالیســت ها  بهینه ســازی  و  کشــف  رونــد 

نـد. تـسـریع کنـ
معرفی کاتالیست ها

ســرعت  کــه  هستنــد  مــوادی  کاتالیســت ها 
ــدن  ــرف ش ــدون مص ــیمیایی را ب ــای ش واکنش ه
بــا  مــواد  ایــن  می دهنــد.  افــزایش  فرآینــد  در 
بــرای  نیــاز  مــورد  فعال ســازی  انــرژی  کاهــش 
انجــام واکنــش، فرآیندهــای شــیمیایی را تســریع 
می دهنــد.  افــزایش  را  آن هــا  بازدهــی  و  کــرده 
ــی  ــته کل ــه دس ــه س ــوان ب ــی ت ــت ها را م کاتالیس
همگــن، ناهمگــن و زیســتی دســته بندی کــرد ]1[. 

بررسی چالش های توسعه کاتالیست ها
ــت ها  ــز کاتالیس ــف و سنت ــی کش ــای سنت روش ه
از  هستنــد،  همــراه  متعــددی  چالش هــای  بــا 
جملــه ایــن چالش هــا هزینه‌هــای بــالا و نیــاز بــه 
انــرژی زیــاد، عــدم قطعیــت در فضــای شــیمیایی 
بــه  بــزرگ و کشف‌نشــده، چالش هــای مربــوط 
آزمایش هــای تکــراری، نامشــخص بــودن احتمــال 
و  جدیــد  کاتالیســت های  کشــف  در  موفقیــت 
ــت ها  ــتفاده از کاتالیس ــت محیطی اس ــرات زیس اث

می‌باشــد]2[.
نقــش هــوش مصنوعــی در طراحــی کاتالیســت 

و عـلـم ـمـواد
هــوش مصنوعــی )AI( بــا ورود بــه علــوم شــیمی 
از  را  کاتالیســت ها  کشــف  رونــد  مهندســی،  و 
روش هــای سنتــی آزمــون و خطــا بــه رویکردهــای 
فنــاوری  ایــن  اســت.  داده  تغییــر  داده محــور 
بــا تحلیــل داده هــای پیچیــده و غیرســاختاری، 
بهینه ســازی  طراحــی،  چالش هــای  کاهــش  بــه 
واکنش هــا، پیش بینــی فعالیــت زیســتی داروهــا و 
خودکارســازی آزمایشــگاه ها کمــک می کنــد]1[. 
یــادگیری ماشیــن1 شــاخه ای از علــوم کامپیوتــر 
ــی  ــوش مصنوع ــه ه ــاص ب ــور خ ــه به ط ــت ک اس
مرتبــط بــوده و از الگوریتم‌هــایی بــرای تفسیــر 
داده هــا بــه شیــوه ای مشــابه فرآینــد یــادگیری 
ماشیــن،  یــادگیری  می کنــد.  اســتفاده  انســانی 
می دهــد  آمــوزش  را  کامپیــوتری  سیســتم های 
تــا از مجموعه هــای بــزرگ داده، تصمیــم گیری 
ــن به طــور  ــادگیری ماشی ــد. در حــال حاضــر ی کنن
گســترده ای شــیمی محاســباتی و مهندســی شیمی 
را در ســطوح مختلــف تقویــت کرده اســت]1[. 
بــا ایــن حــال، علیرغــم تأثیــرات آن در حوزه هــای 
خلاصه ســازی  در  چالش هــایی  مختلــف، 
زمینــه  ایــن  در  صورت گرفتــه  پیشــرفت های 
از  برگرفتــه  پیشــرفت‌ها  ایــن  دارد.  وجــود 
مطالعــات اخیــر هستنــد کــه می تــوان آن هــا را 
مکمــل یکدیگــر دانســت کــه تصــویری کلــی از 
ارائــه می دهنــد.  ماشیــن  یــادگیری  کاربردهــای 
ــر  ــوارد زی ــه م ــوان ب ــن کاربردهــا می‌ت ــه ای از جمل

کــرد]3[. اشــاره 
	1 و . شــیمیایی  سیســتم‌های  کنتــرل  و  درک 

مرتبــط.  رفتارهــای 
	2 محاســبه، بهینه‌ســازی یــا پیش‌بینــی روابــط .

کاربرد هوش مصنوعی در طراحی کاتالیست
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چگالــی  تابعــی  نظریــه  توابــع   ، ســاختاری 
بین‌اتمــی3.  پتانســیل‌های  و   2)DFT(

	3 طراحــی . بــرای  مولــد  مدل‌هــای  هدایــت 
 . س معکــو

	4 و . ترکیبــات  شناســایی  و  ســنتز  غربالگــری، 
مــواد جدیــد. 

	5 ابزارهــای . بهبــود فناوری‌هــای کاتالیســتی و 
تحلیلــی. 

	6 بــرای . کوانتومــی4  الگوریتم‌هــای  توســعه 
مولکولــی.  شبیه‌ســازی 

طراحــی  در  ماشیــن  یــادگیری  مدل هــای 
لیســت تا کا

هــوش  از  شــاخه ای   )ML( ماشیــن  یــادگیری 
مصنوعــی )AI( اســت کــه شــامل روش هــایی 
و  ســاختارها  خــودکار  به طــور  کــه  می شــود 
الگوهــای ادراکــی را از داده هــای مرتبــط اســتخراج 
ایــن  از  کاتالیــز  حــوزه  پژوهشــگران  می کننــد. 
بــرای  استخراج شــده  الگوهــای  و  ســاختارها 
بهینه ســازی کار خــود در حوزه هــای مختلــف و 
در ســطوح متفــاوت اســتفاده کرده انــد، از جملــه 
ســاخت  واکنــش،  شــرایط  اتمــی  شبیه ســازی 
پیش بینــی  کاتالیســت،  ســطح  فــازی  نمــودار 
ســاختار  از  ابهــام  رفــع  و  واکنــش  مکانیــزم 

کاتالیســت. 
تاکنــون، بیشــتر کاربردهــای یــادگیری ماشیــن 
ســیاه  جعبــه  مدل‌هــای  از  کاتالیــز  حــوزه  در 
)Black-Box( ماننــد مدل هــای فرآینــد گاوســی5  
ــن  ــد. ای ــتفاده کرده ان ــصبی6 اس ــبکه های ع ــا ش ی
کاتالیــز  حــوزه  در  گســترده ای  به طــور  مدل هــا 
ــد  ــا می توانن ــن مدل ه ــه شــده اند. ای ــه کار گرفت ب
ــرژی  ــد ان پیش بینی هــایی از خــواص فیزیکــی مانن
جــذب یــا انــرژی تشــکیل ارائــه دهنــد، کــه بــا 
عملکــرد کاتالیســت )ماننــد فعالیــت یــا پایــداری 
آن( مرتبــط اســت. مدل هــای جعبــه ســیاه، اغلــب 
بــر دقــت تأکیــد دارنــد. یکــی از چالش هــای ایــن 
مدل هــا، پیچیدگــی زیــاد منطــق داخلــی آن هــا 

اســت کــه اســتخراج بینش هــای فیزیکــی معنــادار 
ــر ایــن چالــش،  ــه ب ــرای غلب را دشــوار می ســازد. ب
ــسیری  ــات تف ــتخراج اطلاع ــرای اس ــایی ب روش ه
ــه ســیاه پس از آمــوزش آن هــا  از مدل هــای جعب
توســعه یافته انــد، کــه بــه روش هــای پســاتحلیلی 
)Post-hoc(7 مــعروف هستنــد. ایــن روش هــا 
ــتری  ــه خاکس ــای جعب ــوان مدل ه ــت عن ــه تح ک
بــه  )Grey-Box Model( شــناخته می شــوند، 
ســیاه  جعبــه  مدل‌هــای  غیرمستقیــم  تحلیــل 
یــادگیری  روش هــای  همــه  می کننــد.  کمــک 
ــرای  ــه تکنیک هــای جعبــه خاکســتری ب ماشیــن ب
تفسیــر روابــط کشف شــده نیــاز ندارنــد. برخــی 
روش هــای یــادگیری ماشیــن به طــور مستقیــم 
تحــت  و  می دهنــد  ارائــه  را  بینش هــا  ایــن 
 Glass-Box( عنــوان مدل هــای جعبــه شــفاف

می شــوند]1[. شــناخته   )Models
اســتخراج  بــرای  شــفاف  جعبــه  مدل هــای 
روابــط تحلیلــی ســاده بیــن متغیرهــای ورودی 
ســاختارهای  شناســایی  هــدف،  ویژگی هــای  و 
پیش بینی هــای  انجــام  و  داده هــا  در  پنهــان 
تحــت محدودیت هــای خــاص مــورد اســتفاده 
کلــی  به طــور  مدل هــا  ایــن  می گیرنــد.  قــرار 
ــی  ــادگی تحمیل ــد س ــایی مانن دارای محدودیت ه
هستنــد، کــه همیــن امــر باعــث می شــود خروجــی 
آن هــا به راحتــی تفسیــر شــود. در نتیجــه، اگــر 
باشــد،  اصلــی  بینــش علمــی هــدف  اســتخراج 
روش هــا  ســایر  بــه  شــفاف  جعبــه  مدل هــای 

می شــوند]1[. داده  ترجیــح 
کاربــرد عملــی هــوش مصنوعــی در طراحــی 

کاتالیســت
کاربرد  8ANN در فرآیندهای کاتالیستی

ماشیــن،  یــادگیری  الگوریتم هــای  میــان  در 
 )ANN( مصنوعــی  عــصبی  شــبکه های 
می شــوند،  محســوب  مدل هــا  پرکاربردتریــن 
ــط غیرخطــی در  ــل رواب ــه و تحلی ــرای تجزی ــرا ب زی
مجموعــه داده هــایی با متغیرهــای ورودی متعدد 
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یــک شــبکه عــصبی  بســیار مناســب هستنــد. 
مصنوعــی مدلــی پیش بینی‌کننــده اســت کــه از 
ــکیل  ــه ای تش ــته ی چندلای ــای به هم‌پیوس واحده

شــده اســت ]2[. 
در حــوزه ی کاتالیــز، شــبکه های عــصبی مصنوعــی 
بــازده  پیش بینــی  بــرای  موفقیــت  بــا   )ANN(
واکنش هــا بــه‌کار رفته انــد. گونــای و ییلدریــم9  بــا 
اســتفاده از داده  هــای آزمایشــگاهی اکســیداسیون 
کاتالیســتی CO بــر روی Au/Al₂O₃، مدلــی بــرای 
آمــوزش یــک ANN جهــت پیش بینــی میــزان 
تبدیــل CO توســعه دادنــد. به طــور مشــابه، شــنر 
توســعه  را  عــصبی ای  شــبکه ی  همــکارانش10  و 
ــگ  ــد ریفورمین ــان در فراین ــل مت ــه تبدی ــد ک دادن
خشــک11  را بــر اســاس ترکیــب کاتالیســت، روش 
پیش بینــی  عملیاتــی  شــرایط  و  آماده ســازی 
می کــرد. مــدل آن هــا در نهایــت توانســت خطــای 

ــد ]4[. ــت کن ــر از ۱۵٪ را ثب ــی کمت پیش بین
فرآینــد  صنعتــی  اهمیــت  بــه  توجــه  بــا 
اکســیداسیون  12SO₂، ایــن واکنــش به عنــوان 
نمونــه ی مــوردی انتخــاب شده اســت. ایــن مــدل 

ــر  ــه SO₃ را ب ــل SO₂ ب ــزان تبدی ــه دارد می وظیف
اســاس ترکیــب کاتالیســت و شــرایط عملیاتــی 
بهینه ســازی  یــک  ســپس،  کنــد.  پیش بینــی 
چندهدفــه بــرای شناســایی ترکیباتــی کــه حداکثــر 
تبدیــل SO₂ و بیشــترین بهــره وری را دارنــد، در 
عیــن کمینه ســازی هزینــه‌ی کاتالیســت، انجــام 

هـد. دـ
چرخه بهبود مدل و آینده پژوهش

را  پیشــنهادی  روش  از  مرحلــه  چهــار   1 شــکل 
ــالات علمــی  ــه اول، مق نشــان می دهــد. در مرحل
شناســایی  اســتفاده  قابــل  داده هــای  حــاوی 
بایــد  مقالــه  یــک  ایــده آل،  به طــور  می شــوند. 
ــال و  ــاز فع ــزای ف ــد اج ــرکیبی )مانن ــای ت متغیره
پایــه(، متغیرهــای عملیاتــی )ماننــد دمــا، فشــار، 
ــن  ــوراک( و همچنی ــب خ ــایی، ترکی ــرعت فض س
ــل،  ــد تبدی ــردی مانن ــار عملک ــد معی ــا چن ــک ی ی

کــند. ــگزارش  را  بــهره وری  انتخابــپذیری، 

به عنــوان  اطلاعاتــی  بانــک  دوم،  مرحلــه  در 
بــرای تنظیــم یــک شــبکه  مجموعــه آموزشــی 
ــرار  ــورد اســتفاده ق ــی )ANN( م ــصبی مصنوع ع
مــدل  خروجــی  ســوم،  مرحلــه  در  می گیــرد. 
به عنــوان تابــع هــدف در یــک فرآینــد بهینه‌ســازی 

ــا راه حل هــایی )ترکیــب  ــه کار گرفتــه می شــود ت ب
یــک مجموعــه  تحــت  کاتــالیزور  از  مشــخصی 
معیــن از شــرایط عملیاتــی( کــه بهتریــن عملکــرد 
را ارائــه می دهنــد، شناســایی شــوند. بســته بــه 
ــه  ــع هــدف در نظــر گرفت ــد تاب ــا چن اینکــه یــک ی
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شکل 1- مراحل روش پیشنهادی برای مدل‌سازی و بهینه سازی طراحی کاتالیست]4[



یــک  از  اســت  ممکــن  ترتیــب  بــه  شــده اند، 
الگوریتــم بهینه ســازی غیرخطــی یــا یــک الگوریتــم 
تکاملــی اســتفاده شــود. مرحلــه چهــارم و نهــایی 
شــامل اعتبارســنجی تجــربی نتایــج مــدل و فرآیند 
بهینه ســازی اســت. ایــن مرحلــه نهــایی بــه مرحلــه 

بازمی گــردد]4[. فراینــد  اول 
جزئیات محاسباتی

ــان برنامه نویســی  تمــام کارهــای محاســباتی در زب
ــه  ــون انجــام شده اســت. شــکل 2 هــر مرحل پایت
ــه  ــن مرحل ــد. اولی ــان می ده ــردش کار را نش از گ
بــرای  خــام  داده‌هــای  پیش پــردازش  شــامل 
آماده ســازی آنهــا جهــت آمــوزش مــدل اســت. 
متغیرهــایی کــه دامنــه داده‌هــای وســیعی دارنــد، 
احتمــالاًً تأثیــر بیشــتری بــر خروجــی مــدل نسبــت 
بــا دامنــه کوچک تــر خواهنــد  بــه متغیرهــایی 
داشــت. بــرای جبــران ایــن مســئله، متغیرهــای 
تــا  شــدند  مقیاس بنــدی   1 و   0 بیــن  پیوســته 

هرگوـنـه اـثـر ناـشـی از دامـنـه دادهـهـا ـحـذف ـشـود.
ــرای آمــوزش  ــه دوم تقســیم بندی داده هــا ب مرحل
و اعتبارســنجی می باشــد. بانــک اطلاعاتــی کــه 
شــامل  1784 داده اســت، به‌صــورت تصادفــی 
ــه نسبــت یــک چهــارم تقســیم شــد. 80 درصــد  ب
داده هــا )1416( بــرای آمــوزش مــدل اســتفاده 
بــرای   )368( آن  درصــد   20 و  شده اســت 
ـست. ـشته شده اـ گذاـ کــنار  ــمدل  ـسنجی  اعتبارـ

از  مدل هــا،  آمــوزش  بــرای  ســوم  مرحلــه  در 
الگوریتــم پس انتشــار خطــا13 اســتفاده شده اســت. 
ــای  ــن الگوریتم ه ــی از رایج تری ــم یک ــن الگوریت ای
یــادگیری اســت، زیــرا به صــورت تدریجــی وزن هــا 
را بــر اســاس خطــای لایــه بعــدی به روزرســانی 
بــا  مــدل  دقــت  چهــارم  مرحلــه  در  می کنــد. 
خطــا14   مربعــات  میانگیــن  ریشــه  محاســبه 
ــر روی مجموعــه داده هــای آموزشــی  )RMSE( ب

شده‌اســت]4[.  ارزیــابی  اعتبارســنجی  و 
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شکل 2- گردش کار محاسباتی در طراحی و بهینه سازی کاتالیزور

ایــن شــکل فرآینــد محاســباتی را در چهــار مرحلــه 
اصلــی نشــان می دهــد:

	1 پیش‌پردازش داده‌های خام . .
	2 تولید شبکه عصبی مصنوعی. .

	3 ــتفاده از . ــا اس ــو15 ب ــه پارت ــازی دامن محدودس
الگوریتــم ژنتیــک16. 

	4 رتبه‌بندی راه‌حل‌های دامنه پارتو]4[.
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مطالعه و تحقیقات اخیر 
ترکیبــات  از  اســتفاده  بــا  کاتالیســت  طراحــی 

فــلزی  مختلــف 
در طراحــی کاتالیســت بــا اســتفاده از ترکیبــات 
مختلــف فــلزی )ماننــد فلــزات دوگانــه و آلیاژهــا(، 
بیــن  کــه  هم افزایی هــایی  درک  و  شناســایی 
فلــزات وجــود دارد بســیار دشــوار اســت، زیــرا ایــن 
مــواد دارای ســاختارهای شــیمیایی پیچیــده ای 
نشــان  کوانتومــی  هستنــد. محاســبات شــیمی 
می دهــد کــه امــکان بررســی رابطــه شــیمیایی 
بیــن ترکیــب ســاختاری آلیاژهــا و خــواص آن هــا 
وجــود دارد؛ ولــی هزینه هــای محاســباتی و زمانــی 
بــالا، توســعه مــواد کاتالیســتی بــر پایــه ترکیبــات 
فــلزی را محــدود می کنــد. خوشــبختانه، یــادگیری 
ــائل  ــت مس ــایی در مدیری ــا توان ــن )ML( ب ماشی
می توانــد  کــه  اســت  کــرده  ثابــت  پیچیــده، 
مشــکلات مربــوط بــه سیســتم‌های تــرکیبی فــلزی 
را بــه طــور مؤثــر حــل کنــد. در ایــن زمینــه، ایــن 
ــاوری باعــث پیشــرفت ســریع در کشــف مــواد  فن

ــود]1[.  ــالا می‌ش ــرد ب ــا عملک ــاژی ب آلی
ــکاران17   ــارجنت و هم ــا، س ــن ادع ــد ای ــرای تأیی ب
موفــق شــدند بــا اســتفاده از محاســبات تئــوری و 
یــادگیری ماشیــن، یــک الکتروکاتالیســت کارآمــد 
از آلیــاژ مس-آلومینیــوم )Cu-Al( تولیــد کننــد. 
بلوریــن  مختلــف  ســاختار   244 محققــان  ایــن 
حــاوی مــس را طراحــی کــرده و 12,229 ســطح 
و 228,969 محــل جــذب را شناســایی کردنــد. 
ــای جــذب  CO  در ســایت های  ســپس، انرژی ه
مختلــف بــا اســتفاده از نظریــه تابعــی چگالــی 
یــک مجموعــه داده  تــا  )DFT( محاســبه شــد 
نتایــج  شــود.  تولیــد  ماشیــن  یــادگیری  بــرای 
داد  نشــان  ماشیــن  یــادگیری  پیش بینی هــای 
مــواد  امیدوارکننده تریــن  از  یکــی   Cu-Al کــه 
ــش  ــرای کاه ــالا ب ــذیری ب ــت و انتخاب پ ــا فعالی ب
CO₂  اســت. علاوه بــر ایــن، بــازده فــارادی18 ایــن 
سیســتم بیــش از 80%  بــا چگالــی جریــان بــالا 

ــت آمده  ــارادی به دس ــازده ف ــن ب ــه بالاتری ــود، ک ب
تــا کنــون محســوب می شــود ]5[.

سنتز مواد کاتالیزوری انرژی 
کاربــرد یــادگیری ماشیــن در ســاخت مدل هــای 
طیــف  بــه  دسترســی  بــر  پیش بینی کننــده 
ــرای  گســترده ای از الگوریتم هــای کیفــی و کمــی ب
پیش بینــی فضــای شــیمیایی ناشــناخته متکــی 
ــرد  ــی کارب ــن موضــوع هســته اصل ــه ای اســت؛ ک
و  مــواد  شناســایی  کاتالیســت،  طراحــی  در  آن 
بســیاری از حوزه هــای پژوهشــی دیگــر محســوب 
می شــود. فنــاوری هــوش مصنوعــی بــا دقــت 
بــالا توانســته اســت نرخ غربالــگری و سنتــز مــواد 
کاتالیســتی انــرژی را بهبــود بخشــد و دقــت آن‌هــا 

را افــزایش دهــد]2[.
مــواد کاتالیســتی معمــولاًً در زمینه هــای مختلــف 
کاربــردی، شــاخص های عملکــرد نــظری متفاوتــی 
تئــوری  حــد  از  بیــش  پتانسیــل  ماننــد  دارنــد، 
جــذب  انــرژی  الکتروکاتالیســت‌ها،  زمینــه  در 
ــل بیــش از حــد و  ــا پتانسی ــط ب واســطه های مرتب

ـنرژی در ــحوزه فتوکاتالیــست ها. اـ
معمــولا  عملکــرد،  ارزیــابی  پارامترهــای  ایــن 
ــش  ــک واکن ــرژی ی ــده در ان ــی شبیه‌سازی ش مانع
کاتالیســتی یــا ویژگی هــای شــیمی-فیزیکی مــواد 
ــابی  ــق محاســبات قابل دستی ــه از طری ــد ک هستن

می باشــند]1[.
چالش هــای کلیــدی و آینــده یــادگیری ماشیــن 

در طراحــی کاتالیســت
کلیــدی  چالش‌هــای  همــکاران19  و  اســترهیزن 
مرتبــط بــا ادغــام یــادگیری ماشیــن )ML( بــا 
کرده انــد.  برجســته  را  تجــربی  آزمایش هــای 
ادغــام  بــه  می تــوان  چالش هــا  ایــن  ازجملــه 
ML قابــل توضیــح بــا داده‌هــای تجــربی، درک 
پیچیدگی هــای طراحــی کاتالیســت بــا اســتفاده از 
 ،ML توصیف کننده هــای استخراج شــده توســط
ــا، دسترســی پذیری  ــه داده‌ه ــاد مجموع حجــم زی
ــن  ــادگیری ماشی ــای ی ــت مدل ه ــت بازیاف و قابلی



شـاره ـکـرد. و توضـیـح تفاسـیـر خروـجـی مدلـهـا اـ
بــرای حــل ایــن چالش هــا، همــکاری نزدیــک میان 
ــر  ــظری و تجــربی ضروری اســت. ب پژوهشــگران ن
اســاس پیش بینی هــا، احتمــال افــزایش علاقــه 
پژوهشــی بــه کاربــرد یــادگیری ماشیــن در زمینــه 
کاتالیــز ناهمگــن در آینــده زیــاد اســت. تقریبــاًً 
قطعــی بــه نظــر می رســد کــه بــا توجه بــه پیچیدگی 
چالش هــای موجــود در ایــن حــوزه )ماننــد کشــف 
روابــط میــان ســاختار، مکانیــزم و واکنش پــذیری 
پلاســمایی- چندجزئــی،  کاتالیســت های  در 

کاتالیســتی و الکتروکاتالیســتی، تحلیــل داده هــای 
روش هــای  طیف ســنجی(،  و  میکروســکوپی 
آزمایشــگاهی سنتــی به تنهــایی قــادر بــه حــل ایــن 
ــت  ــا ظرفی ــن، ب ــادگیری ماشی ــد. ی مســائل نیستن
بــالای خــود، امکانــات گســترده ای بــرای حــل ایــن 

ــد]6[. ــم می کن ــکلات فراه مش
مــوارد موفقیــت اولیــه ML در تســریع تحقیقــات 
ــده  ــف، امیدوارکنن ــای مختل ــعه در حوزه ه و توس
ــن  ــادگیری ماشی ــرد ی ــال، کارب ــن ح ــا ای ــت. ب اس
ــی  ــات علم ــه فرضی ــد و ارائ ــد دانش جدی در تولی
همچنــان محــدود اســت. اســتریث و همــکاران20  
اشــاره کرده انــد کــه دلیــل اصلــی ایــن محدودیــت 
ــه ســیاه  ــای جعب ــه مدل‌ه ــش از حــد ب ــکای بی ات

ــه دلیــل دقــت  ــن مدل‌هــا ب ــز اســت. ای در کاتالی
ســودمند  عملــی  لحــاظ  از  پیش بینــی  بــالای 
هستنــد، امــا تفسیــر مستقیــم رفتــار آن هــا بســیار 

دشــوار اســت]7[.
نتیجه گیری

ورود هــوش مصنوعــی و یــادگیری ماشیــن بــه 
نویــن و  حــوزه طراحــی کاتالیســت، رویکــردی 
ــیمی  ــی ش ــواد و مهندس ــم م ــن در عل تحول آفری
ــش  ــا کاه ــا ب ــن فناوری ه ــت. ای ــرده اس ــاد ک ایج
دقــت  افــزایش  آزمایشــگاهی،  هزینه هــای 
پیش بینی هــا و شناســایی ترکیبــات جدیــد، فرآیند 
ــا  ــاخته اند. ب ــر س ــت ها را کارآمدت ــف کاتالیس کش
ایــن حــال، چالش هــایی ماننــد نیــاز بــه داده هــای 
دقیــق، مدل ســازی صحیــح و محدودیت هــای 
ســخت افزاری همچنــان وجــود دارنــد. توســعه 
میــان  همــکاری  و  هوشــمندتر  الگوریتم هــای 
ــد  ــیمی دانان می توان ــوم داده و ش ــمندان عل دانش
زمینــه  ایــن  در  چشــمگیری  پیشــرفت های  بــه 
منجــر شــود. آینــده ایــن حــوزه نویدبخــش کشــف 
پایدارتــر  و  ارزان تــر  کارآمدتــر،  کاتالیســت های 

ــود.  ــد ب ــف خواه ــع مختل ــرای صنای ب
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1 ML ( Machine Learning )
2 Density functional theory functionals
3 Interatomic potentials
4 Quantum algorithms
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فاطمه علائی فر

برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 



پیش بینی دمای انتقال شیشه ای پلیمرها با استفاده از چارچوب 
یادگیری ماشین 
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  مقدمه
پلیمرهــا بــه عنــوان مــوادی بــا ســاختار مولکولــی 
متنــوع، نقــش بســیار مهمــی در صنایــع مختلــف 
پزشــکی  و  بســته بندی، خودروســازی  از جملــه 
ویژگی‌هــای  از  یکــی   .]2  ,1[ می کننــد  ایفــا 
شیشــه ای  انتقــال  دمــای  پلیمرهــا،  کلیــدی 
ــار  ــر رفت ــهی ب ــل توج ــر قاب ــه تأثی ــت ک )Tg(1 اس
ــال  ــای انتق ــا دارد. دم ــردی آن ه ــی و کارب مکانیک
شیشــه ای بــه محــدوده دمــایی اطلاق می شــود 
ــت  ــه حال ــت شیشــه ای ب ــه در آن پلیمــر از حال ک
انعطاف پذیرتــر تغییــر می کنــد. ایــن ویژگــی بــرای 
تعییــن ســازگاری پلیمرهــا بــا نیازهــای خــاص 

صنعتــی، ضروری اســت ]3[.
در حالــی کــه روش هــای سنتــی ماننــد تحلیــل 
گرمــایی و مکانیکــی بــرای انــدازه گیری Tg بــه کار 

و  زمان بــر  اغلــب  روش هــا  ایــن  می رونــد، 
هزینه بــر هستنــد. در ایــن میــان، یــادگیری 
ماشیــن )ML(2 بــه عنــوان ابــزاری نویــن و 
قدرتمنــد در پیش بینــی ایــن ویژگی هــا، مــورد 

ــت]4[. ــه اس ــرار گرفت ــه ق توج
ــرای  ــه چارچــوبی جامــع ب ــه، ارائ ــن مقال هــدف ای
پلیمرهــا  شیشــه ای  انتقــال  دمــای  پیش بینــی 
ماشیــن  یــادگیری  تکنیک هــای  از  اســتفاده  بــا 
اســت. ایــن مطالعــه علاوه بــر ارائــه مدل هــای 
پیش بینــی، بــه بررســی تأثیــر ویژگی هــای مختلــف 
بــرای  نقشــه ای  و  پرداختــه   Tg بــر  مولکولــی 
پیشــنهاد می دهــد.  پلیمرهــای جدیــد  طراحــی 
ــن پژوهــش در شــکل ۱ نمــایش  ــان کاری ای جری

داده شــده اســت ]5[.

شکل 1-  چارچوب یادگیری ماشین برای پیش‌بینی دمای انتقال شیشه پلیمری ]5[



ــال  ــای انتق ــی دم ــوم پیش بین ــای مرس روش ه
ــا ــه ای پلیمره شیش

تجــربی،  تکنیک‌هــای  شــامل  روش هــا  ایــن 
ــر  ــی ب ــوری، و رویکردهــای مبتن مدلســازی های تئ
داده هستنــد کــه هــر کــدام نقــاط قــوت و ضعــف 

نـد. ـخـاص ـخـود را دارـ
روش های تجربی

ماننــد  ابزارهــایی  شــامل  تجــربی  روش هــای 
کالری‌ســنجی پویشــی تفاضلــی )DSC(3، تحلیــل 
گرمــایی مکانیکــی )TMA(4 و تحلیــل حرارتــی 
تفاضلــی )DTA(5 هستنــد. ایــن روش هــا به طــور 
  Tg ــدازه گیری ــرای ان ــگاه ها ب ــترده در آزمایش گس
ارائــه  دقیقــی  داده هــای  و  می شــوند  اســتفاده 
می دهنــد. بــا ایــن حــال، ایــن روش هــا زمان بــر و 
پرهزینــه هستنــد و نیازمنــد تجهیــزات پیشــرفته و 

نیروی متخصــص هستنــد ]3[.
مدل سازی های تئوری

از  اســتفاده  شــامل  تئــوری  رویکردهــای 
شبیه ســازی های دینامیــک مولکولــی )MD(6 و 
ــن  ــود. ای ــو )MC(7 می ش ــت کارل ــای مون مدل‌ه
ــق در مــورد  ــه بینش‌هــای عمی ــرای ارائ روش هــا ب
ســاختارهای مولکولــی و تأثیــر آن‌هــا بــر خــواص 
مــواد بــه کار می رونــد. اگرچــه ایــن مدل ســازی ها 
اطلاعــات مفیــدی ارائــه می دهنــد، امــا اغلــب بــه 
محاســبات ســنگین و پیچیــده نیــاز دارنــد کــه 
ــی آن هــا ایجــاد  ــرد عمل محدودیت هــایی در کارب

ــد ]6[. کن
رویکردهای مبتنی بر داده

در ســال های اخیــر، روش هــای مبتنــی بــر داده 
ماشیــن  یــادگیری  تکنیک هــای  از  اســتفاده  بــا 
و هــوش مصنوعــی، بــه ابــزاری قدرتمنــد بــرای 
شــده اند.  تبدیــل  پلیمرهــا  خــواص  پیش بینــی 
ماننــد  الگوریتم هــایی  شــامل  روش هــا  ایــن 
بــردار  رگرسیــون   ،8)RF( تصادفــی  جنــگل 
عــصبی  شــبکه‌های  و   ،9)SVR( پشتیبــان 
مصنوعــی )ANNs(10 هستنــد. ایــن تکنیک هــا 

قــادر بــه شناســایی الگوهــای پنهــان در داده هــای 
بــزرگ و کشــف روابــط غیرخطــی میــان متغیرهــا 

.]5[ هستنــد 
مقایسه روش ها

ــی  ــای مبتن ــا، روش ه ــن رویکرده ــه ای ــا مقایس ب
و  زمــان  کاهــش  در  توانــایی  به دلیــل  داده  بــر 
پیش بینــی،  بــالای  دقــت  هزینه هــا، همچنیــن 
پیــدا  اخیــر  پژوهش هــای  در  ویــژه ای  جایــگاه 

کرده‌اــند.
ــی دمــای انتقــال  ــادگیری ماشیــن در پیش بین ی

شیشــه ای پلیمرهــا
پیشــرفت های اخیــر در حــوزه یــادگیری ماشیــن و 
ــن  ــی بنیادی ــوم مــواد، تحول کاربردهــای آن در عل
در پیش بینــی خــواص پیچیــده‌ای همچــون دمــای 
ــت.  ــرده اس ــاد ک ــا ایج ــه ای پلیمره ــال شیش انتق
ــزرگ  ــای ب ــل داده ه ــکان تحلی ــا ام ــن تکنیک ه ای
و کشــف روابــط غیرخطــی میــان متغیرهــای مؤثــر 

بــر Tg را نیــز فراهــم آورده انــد ]7[.
بــرای  ماشیــن  یــادگیری  کلــی  چارچــوب 

 Tg پیش بینــی 
در رویکردهــای یــادگیری ماشیــن بــرای تحلیــل 
داده هــای پلیــمری، ابتــدا ویژگی هــای مولکولــی و 
ــذاری  ــددی کدگ ــا به صــورت ع شــیمیایی پلیمره
فرآینــد  تحــت  داده هــا  آن،  از  پس  می شــوند. 
پیش پــردازش قــرار گرفتــه کــه شــامل حــذف 
ویژگی هــای  انتخــاب  و  استانداردســازی  نویــز، 
بهبــود کارایی  بــرای  مرتبــط اســت. همچنیــن، 
ماننــد  روش هــایی  از  پیچیدگــی،  کاهــش  و 
حــذف ویژگی هــای کم تنــوع و انتخــاب ویژگــی 
مبتنــی بــر همبســتگی )نظیــر ضریــب همبســتگی 
ادامــه،  در  می‌شــود.  گرفتــه  بهــره  پیرســون11( 
مدل ســازی بــا اســتفاده از الگوریتم هــای مختلــف 
تصادفــی،  جنــگل  ماننــد  ماشیــن  یــادگیری 
عــصبی  شــبکه های  و  گرادیانــی12   بوستینــگ 
مصنوعــی انجــام می شــود. به منظــور دستیــابی 
بــه بیشــترین دقــت، فراپارامترهــای ایــن مدل‌هــا 
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بــا اســتفاده از تکنیک هــایی ماننــد جســتجوی 
 .]5[ می شــوند  بهینه ســازی  شــبکه ای 
Tg  الگوریتم های کلیدی در پیش بینی

بــرای مدل ســازی و پیش بینــی خــواص پلیمرهــا، از 
الگوریتم هــای مختلــف یــادگیری ماشیــن اســتفاده 
می شــود. شــبکه های عــصبی مصنوعــی بــه دلیــل 
غیرخطــی  روابــط  مدل ســازی  در  بــالا  توانــایی 
ــرای تحلیــل خــواص  ــزار قدرتمنــدی ب پیچیــده، اب
ــا ســاختار  ــه داده ه ــواردی ک ــد. در م ــواد هستن م
معماری هــای  از  می تــوان  دارنــد،  پیچیــده تری 
پیشــرفته تر ماننــد شــبکه های عــصبی کانولوشــنی 
)CNNs(13 بــرای تحلیــل داده هــای فضــایی یــا 
تصــویری و شــبکه های بازگشــتی )RNNs(14 بــرای 
داده هــای تــرتیبی یــا زمانــی اســتفاده کــرد. در 
ــی  ــگل تصادف ــم جن ــن شــبکه ها، الگوریت ــار ای کن
نیــز بــا بهــره گیری از مجموعــه‌ای از درخت هــای 
تصمیــم، دقــت پیش بینــی را افــزایش داده و بــرای 
داده هــایی بــا تعــداد زیــاد ویژگی هــا بســیار مؤثــر 
ــا  ــی ب ــگ گرادیان ــن، روش بوستین اســت. همچنی
تمرکــز بــر کاهــش خطاهــای مدل هــای قبلــی، 
در  و  بخشــیده  بهبــود  را  مــدل  کلــی  عملکــرد 
ــالایی  ــتگی ب ــا همبس ــن متغیره ــه بی ــرایطی ک ش

ــردی اســت ]8[.  وجــود دارد، بســیار کارب
موانع و چالش ها

اگرچــه یــادگیری ماشیــن مزایای بســیاری دارد، اما 
محدودیت هــایی ماننــد نیــاز بــه داده هــای بــزرگ، 
پیچیدگــی محاســباتی و خطــر بیش بــرازش15  نیــز 

بایــد مدنظــر قــرار گیرنــد. پژوهش هــای آینــده 
ــا اســتفاده از روش هــای پیشــرفته تر،  می تواننــد ب
ــراف17،  ــی16 و شــبکه های گ ــادگیری انتقال ــد ی مانن

بــر ایــن محدودیت هــا غلبــه کننــد ]8[.
ــای  ــی دم ــته در پیش بین ــات برجس مرور مطالع

انتقــال شیشــه ای بــا یــادگیری ماشیــن
در ســال های اخیــر، بســیاری از پژوهش‌هــا بــه 
ــی  ــن در پیش بین ــادگیری ماشی ــت ی بررســی قابلی
پلیمرهــا    )Tg( شیشــه ای  انتقــال  دمــای 
ــن  ــن بخــش، برخــی از مهم تری ــد. در ای پرداخته ان
مطالـعـات در اـیـن زمینه مرور و تحلیل میـشـوند.

استفاده از توصیف گرهای مولکولی
 Uddin مطالعــات اولیــه در ایــن حوزه، ماننــد کار
و همــکاران، از توصیف گرهــای شــیمیایی نظیــر 
ســاختاری  ویژگی هــای  و  مولکولــی  اثرانگشــت 
بــرای نمــایش داده هــای پلیمــر اســتفاده کرده انــد. 
ایــن پژوهش هــا نشــان داده انــد کــه مدل هــای 
ــی  ــان تقویت ــی و گرادی ــگل تصادف ــر جن ــی ب مبتن
می تواننــد دقــت بــالایی در پیش بینــی Tg داشــته 
باشــند. به عنــوان مثــال، الگوریتــم RF در ایــن 
مطالعــات، بــا ارائــه ضریــب تعییــن )R²( بــالای 0. 
85، عملکــرد قابــل توجــهی را ثبــت کــرده اســت. 
در جــدول 1 نتایــج مربــوط بــه ضریــب تعییــن 
الگوریتم هــای  عملکــرد  مقایســه  بــرای   )R²(
مختلــف یــادگیری ماشیــن ارائــه شــده کــه بیانگــر 
ــایی هــر مــدل در تبییــن واریــانس داده هــای  توان

هــدف می باشــد ]5[.

ترکیــب روش هــای یــادگیری ماشیــن بــا شــیمی 
محاســباتی

بــه  Lee و همــکاران  توســط  پژوهشــی دیگــر 
بــا  ماشیــن  یــادگیری  تکنیک‌هــای  ترکیــب 

پرداختــه  مولکولــی  دینامیــک  شبیه ســازی های 
ــتفاده از  ــه اس ــان داد ک ــه نش ــن مطالع ــت. ای اس
داده هــای  کنــار  در  شبیه سازی شــده  داده هــای 
بــا دقــت بیشــتر  تجــربی می توانــد مدل هــایی 
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جدول 1- نتایج الگوریتم های یادگیری ماشین با استفاده از توصیف گرهای مولکولی ]5[



ــن، روش هــای انتخــاب  ــر ای ــد. علاوه ب ایجــاد کن
ویژگی هــا   بازگشــتی  حــذف  ماننــد  ویژگــی 
)RFE(18 نقــش مهمــی در بهبــود عملکــرد مدل هــا 

کرده انــد]8[. ایفــا 
اســتفاده از معماری هــای پیشــرفته شــبکه های 

عصبی
شــبکه های  از  اســتفاده  دیگــر،  پژوهشــی  در 
عــصبی عمیــق )DNNs(19 بــرای تحلیــل داده هــای 
پیچیــده و بــزرگ مقیــاس پلیمرهــا بررســی شــده 
از لایه هــای  اســتفاده  بــا  ایــن مدل هــا  اســت. 
متعــددی کــه بــه کشــف الگوهــای پیچیــده در 
ــی  ــت پیش بین ــد دق ــد، توانستن ــا می پردازن داده ه
ــند  ــود بخش ــاده تر بهب ــای س ــه مدل ه ــت ب را نسب

.]9[
تحلیل نتایج و یافته های کلیدی

مرور مطالعــات پیشیــن نشــان دهنده گســترش 
قابــل توجــه کاربــرد یادگیری ماشیــن در پیش بینی 
دمــای انتقــال شیشــه ای پلیمرهــا اســت. ایــن 
بــرای  را  جدیــدی  فرصت هــای  پیشــرفت ها، 
ــای  ــش محدودیت ه ــواد و کاه ــه م ــی بهین طراح

ـند. ـهم کرده اـ روشــهای سنــتی فراـ

مزایای استفاده از یادگیری ماشین
یــادگیری ماشیــن تحولــی چشــمگیر در حــوزه 
بهینه ســازی فرمولاسیون هــای  طراحــی مــواد و 
پلیــمری ایجــاد کــرده اســت. افزون بــر دقــت، 
و  زمــان  در  بــا صرفه‌جــویی  ماشیــن  یــادگیری 
روش هــای  بــرای  کارآمــد  جایگزینــی  هزینــه، 
ــه  ــدون نیــاز ب تجــربی محســوب می شــود. ML ب
تجهیــزات پیشــرفته و فرآیندهــای زمان بــر، بــه 
نتایــج قابل اعتمــاد دســت می یابــد. بــرای ارزیــابی 
انتقــال  دماهــای  پیش بینــی،  مدل هــای  دقــت 
بــا  مــدل  توســط  پیش بینی شــده  شیشــه ای 
مقادیــر تجــربی مقایســه شــده اســت. همان طــور 
کــه در شــکل 2 مشــاهده می شــود، پراکندگــی 
داده هــا نشــان دهنده نزدیکــی زیــادی بیــن نتایــج 
ــرد  ــه عملک ــوده ک ــی ب ــر واقع ــی و مقادی پیش بین

مطلــوب مــدل را تأییــد می کنــد ]5[.
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شکل 2- نمودار پراکندگی مقایسه ای بین دماهای انتقال شیشه ای پیش بینی شده و تجربی پلیمرها ]5[



محدودیت ها و چالش ها
ــن در حــوزه‌  ــادگیری ماشی ــرد مدل هــای ی در کارب
ــه  ــد ب ــه بای ــا، چالش هــایی وجــود دارد ک پلیمره
آن هــا توجــه ویــژه ای شــود. یکــی از مهم تریــن 
گســترده  داده‌هــای  بــه  نیــاز  چالش هــا،  ایــن 
نقــش  داده هــا  کیفیــت  اســت.  کیفیــت  بــا  و 
ــادگیری  ــای ی ــرد مدل ه ــده ای در عملک تعیین کنن
ماشیــن دارد چــرا کــه وجــود نویــز یــا کمبــود 
کاهــش  بــه  منجــر  می توانــد  دقیــق  داده هــای 

شــود]5[. پیش بینــی  دقــت 
فرصت های آینده

بــرای ارتقــای عملکــرد مدل‌هــا و گســترش دامنــه 
کاربــرد آن هــا در حوزه هــای علمــی و صنعتــی، 
به صــورت  می‌تواننــد  متعــددی  رویکردهــای 
از  یکــی  گیرنــد.  قــرار  اســتفاده  مــورد  مکمــل 
چندمنبعــی  داده‌هــای  ادغــام  رویکردهــا،  ایــن 
اســت. ترکیــب داده هــای تجــربی بــا داده هــای 
شبیه سازی شــده، نظیــر نتایــج حاصــل از دینامیک 
افــزایش  را  مدل‌هــا  دقــت  نه تنهــا  مولکولــی، 
سیســتم های  تحلیــل  امــکان  بلکــه  می دهــد 
پیچیده تــر را نیــز فراهــم می‌ســازد. در کنــار ایــن، 
بهــره گیری از الگوریتم هــای پیشــرفته تر همچــون 
یــادگیری انتقالــی و شــبکه های عــصبی گــراف، 
محدودیــت  ماننــد  چالش هــایی  بــر  می توانــد 
ســاختاری  پیچیدگی هــای  و  کوچــک  داده هــای 
غلبــه کنــد و قــدرت تعمیم‌پــذیری مدل هــا را 
قابلیــت  بــا  بخشــد. طراحــی مدل‌هــایی  ارتقــا 

ــد اعتمــاد  تفسیــر بهتــر و پایــداری بیشــتر می توان
ــه اســتفاده از  ــت ب ــع را نسب پژوهشــگران و صنای

ایــن ابزارهــای هوشــمند افــزایش دهــد ]8[.
جمع بندی

پیش بینــی  در  ماشیــن  یــادگیری  از  اســتفاده 
نه تنهــا  پلیمرهــا،  شیشــه ای  انتقــال  دمــای 
فرآیندهــای  جایگزینــی  بــرای  نوآورانــه  روشــی 
سنتــی و زمان بــر محســوب می شــود، بلکــه بــه 
بــرای طراحــی  مؤثــر  توســعه ی چارچوب هــایی 
مــواد پیشــرفته نیــز کمــک کــرده اســت. مرور 
مطالعــات نشــان می دهــد کــه ترکیــب داده هــای 
بــا الگوریتم هــای یــادگیری ماشیــن،  مولکولــی 
امــکان پیش بینــی دقیق تــر خــواص پلیمرهــا را 
فراهــم کــرده و درک مــا از رفتــار ایــن مــواد را 
ــن پژوهش هــا  ــت، ای گســترش می دهــد. در نهای
ــادگیری ماشیــن،  ــوده کــه ی ــده ایــن ب نشــان دهن
ــاز  ــورد نی ــان م ــا و زم ــش هزینه ه ــا در کاه نه تنه
ــد  ــه می توان ــش دارد، بلک ــواد نق ــعه م ــرای توس ب
مــواد  بــا  مرتبــط  فناوری هــای  پیشــرفت  بــه 
پزشــکی،  جملــه  از  گوناگــون  حوزه هــای  در 
بنابرایــن،  انــرژی کمــک کنــد.  و  محیط زیســت 
یــادگیری ماشیــن نــه صرفــاًً یــک ابــزار محاســباتی، 
بلکــه یــک عامــل تحــول در علــم مــواد بــوده کــه 
افق هــای تــازه ای را در ایــن زمینــه گشــوده اســت. 
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علی طاهری استاد 

برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 

1 Transition Glass
2 Machine Learning (ML)
3 Differential Scanning Calorimetry (DSC)
4 Thermomechanical Analysis (TMA)
5 Differential Thermal Analysis (DTA)
6 Molecular Dynamics (MD)
7 Monte Carlo (MC)
8 Random Forest (RF)
9 Support Vector Regression (SVR)
10 Artificial neural network (ANN)
11 Pearson Correlation Coefficient (PCC)
12 Gradient Boosting
13 Convolutional Neural Network (CNN)
14 Recurrent Neural Networks (RNNs)
15 Overfitting
16 Transfer Learning
17 Graph Neural Networks
18 Recursive Feature Elimination (RFE)
19 Deep Neural Network (DNN)
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چکیده
ریزشــبکه ها بــه عنــوان یکــی از اجــزای کلیــدی در 
ــدرت مــدرن، نقــش مهمــی  تحــول شــبکه های ق
در بهینه ســازی مدیریــت انــرژی، افــزایش پایــداری 
و کاهــش هزینه هــای عملیاتــی ایفــا می کننــد. 
بــا توجــه بــه افــزایش وابســتگی بــه منابــع انــرژی 
ایــن  در  انــرژی  بهینــه  مدیریــت  تجدیدپذیــر، 
سیســتم ها بــه دلیــل نوســانات بــار و تولیــد انرژی، 
چالش برانگیــز اســت. کنــترل پیش‌بینــی مــدل 
پیش بینــی  قابلیــت  دلیــل  بــه   )MPC( محــور 
آینــده و بهینه ســازی تصمیمــات کنترلــی، یــک 
ریزشــبکه ها  انــرژی  کارآمــد در مدیریــت  روش 
محســوب می شــود. بــا ایــن حــال، مدل هــای 
ــاز  ــر نی ــی MPC دارای محدودیت هــایی نظی سنت
بــه مدل هــای دقیــق و هزینــه محاســباتی بــالا 
هستنــد. ترکیــب ایــن روش بــا هــوش مصنوعــی  
افــزایش  پیش بینی‌هــا،  بهبــود  بــا  می توانــد 
انعطاف پــذیری و کاهــش هزینه‌هــای عملیاتــی، 
ــه  ــن مقال ــزایش دهــد. ای ــره وری سیســتم را اف به
 ،AI  بــا MPC بــه بررســی روش‌هــای ترکیــب
مسیرهــای  و  مزایــا  پیاده ســازی،  چالش هــای 

آینــده ایــن حــوزه می‌پــردازد. 
مقدمه

ریزشــبکه ها سیســتم های الکتریکــی خودمختــاری 
هستنــد کــه می تواننــد مستقــل از شــبکه برق 
ــه  ــاز ب ــا در صــورت نی ــد ی ــت کنن ســراسری فعالی
ــن سیســتم ها  ــی متصــل شــوند. ای شــبکه اصل

معمــولاًً شــامل منابــع انــرژی تجدیدپذیــر 
ــادی(، سیســتم های  )ماننــد خورشــیدی و ب
و  متغیــر  بارهــای  انــرژی،  ذخیره ســازی 
ســامانه های مدیریــت هوشــمند هستنــد. 

بــه دلیــل ماهیــت متغیــر تولیــد و مصــرف 
در ایــن شــبکه ها، کنــترل انــرژی بهینــه یکــی از 

ــا محســوب  ــرد آنه ــای اساســی در عملک چالش ه
میــشود.

بــه   )MPC( محــور  مــدل  پیش‌بیــن  کنــترل 
عنــوان یکــی از روش هــای مــدرن کنــترل، قابلیــت 
پیش بینــی وضعیــت آینــده سیســتم را فراهــم 
کــرده و بــر اســاس ایــن پیش بینــی، اســتراتژی های 
تعییــن  انــرژی  بهره بــرداری  بــرای  را  بهینــه ای 
ــد. ایــن روش به خصــوص در سیســتم های  می کن
پیچیــده ای ماننــد ریزشــبکه‌ها کــه دارای منابــع 
ــالایی  ــد، کارایی ب ــر هستن ــای متغی ــد و باره تولی
دارد. بــا ایــن حــال، محدودیت هــایی ماننــد نیــاز 
ــالای محاســباتی،  ــه مدل هــای دقیــق و حجــم ب ب

کارایی اــین روش را کاــهش می دــهد.
 )AI( مصنوعــی  هــوش  میــان،  ایــن  در 
پیش بینــی  در  توانمنــد  فنــاوری  یــک  به عنــوان 
را    MPC عملکــرد  می توانــد  تصمیــم گیری،  و 
بهبــود ببخشــد. الگوریتم هــای یــادگیری ماشیــن، 
یــادگیری عمیــق و یــادگیری تقویتــی می تواننــد 
ــن  ــل داده هــای گســترده و در نظــر گرفت ــا تحلی ب
شــرایط متغیــر، اســتراتژی های کنترلــی بهینــه تری 
ارائــه دهنــد. ایــن مقالــه بــه بررســی نقــش هــوش 
ــت  ــرای مدیری ــازی MPC ب ــی در بهینه س مصنوع

می‌پــردازد.  ریزشــبکه ها  در  انــرژی 

مدیریت انرژی در ریزشبکه ها با استفاده از کنترل پیش بینی مدل 
محور توانمند شده با هوش مصنوعی
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در   )MPC( محــور  مــدل  پیش بیــن  کنــترل 
ریزشــبکه ها انــرژی  مدیریــت 

ــه  ــت ک ــرفته اس ــترل پیش ــک روش کن MPC  ی
از طریــق حــل یــک مســئله بهینه ســازی تکــراری، 
متغیرهــای  کنــترل  بــرای  بهینــه  مسیرهــای 
سیســتم را تعییــن می کنــد. ایــن روش از ســه 

مرحلــه اساســی تشــکیل شــده اســت:
	1 مرحلــه، . ایــن  در  سیســتم:  مدل‌ســازی 

دینامیــک سیســتم از طریــق معــادلات ریاضی 
می‌شــود.  توصیــف 

	2 پیش‌بینــی آینــده MPC: بــر اســاس مــدل .
را  سیســتم  آینــده  وضعیــت  ارائه‌شــده، 
ــی  ــخص پیش‌بین ــی مش ــازه زمان ــک ب ــرای ی ب

 . می‌کنــد
	3 الگوریتــم . یــک  کنتــرل:  و  بهینه‌ســازی 

تصمیمــات  از  مجموعــه‌ای  بهینه‌ســازی، 
یــا  هزینــه  حداقل‌ســازی  بــرای  را  کنترلــی 
تولیــد  سیســتم  بهــره‌وری  بهینه‌ســازی 

 . می‌کنــد
علی رغــم  ریزشــبکه ها،  در   MPC از  اســتفاده 
دارد.  همــراه  بــه  را  چالش هــایی  بــالا،  کارایی 
ــرژی  ــع ان ــال، در شــرایطی کــه مناب ــوان مث ــه عن ب
تجدیدپذیــر بــه شــدت تحــت تأثیــر تغییــرات 
ــر و  ــه مدل هــای دقیق ت ــاز ب ــد، نی محیطــی هستن
به روزرســانی مــداوم مدل هــای MPC احســاس 
ــد  ــی می توان ــوش مصنوع ــا، ه ــود. در اینج می ش

نقــش مــؤثری در بهبــود عملکــرد MPC ایفــا 
کنــد]1, 2[.

بهبــود عملکــرد  نقــش هــوش مصنوعــی در 
MPC

ــه مدل هــای داده محــور  ــا ارائ ــی ب هــوش مصنوع
می توانــد  هوشــمند،  تصمیــم گیری  و 
ــد.  ــش ده ــی MPC را کاه ــای سنت محدودیت‌ه
برخــی از مهم تریــن کاربردهــای AI در ایــن حــوزه 

از: عبارتنــد 
•	 انــرژی:  تولیــد  و  بــار  دقیق‌تــر  پیش‌بینــی 

ماننــد  ماشــین  یادگیــری  الگوریتم‌هــای 
و   )ANN( مصنوعــی  عصبــی  شــبکه‌های 
ــا تحلیــل  ــد ب جنــگل تصادفــی )RF( می‌توانن
داده‌هــای تاریخــی و شــرایط محیطــی، دقــت 

دهنــد.  افزایــش  را  پیش‌بینی‌هــا 
•	 کاهــش نیــاز بــه مدل‌هــای دقیــق: در بســیاری 

سیســتم‌های  دقیــق  مدل‌ســازی  مــوارد،  از 
 )DL( پیچیــده دشــوار اســت. یادگیــری عمیق
ــه مدل‌ســازی ریاضــی  ــاز ب ــدون نی ــد ب می‌توان

پیچیــده، رفتــار سیســتم را تخمیــن بزنــد. 
•	 کنتــرل و تصمیم‌گیــری بهینــه بــا یادگیــری 

تقویتــی )RL(: یادگیــری تقویتــی بــه سیســتم 
اجــازه می‌دهــد تــا از طریــق تعامــل بــا محیط، 
اســتراتژی‌های کنترلــی بهینــه را بــدون نیــاز بــه 

مدل‌ســازی دقیــق بیامــوزد. 

شکل 1- توپولوژی ریزشبکه چند گرهی]1[



روش‌هــای ترکیــب MPC و AI در مدیریــت 
انــرژی ریزشــبکه ها

بــه روش هــای مختلفــی   AI و    MPC ادغــام 
ــد از: ــا عبارتن ــی از آن ه ــه برخ ــود ک ــام می ش انج

• یادگیــری 	 مدل‌هــای  بــر  مبتنــی    MPC
ماشــین: در ایــن روش، بــه جــای اســتفاده 
مدل‌هــای  از  ســنتی،  ریاضــی  مدل‌هــای  از 
داده‌محــور AI بــرای پیش‌بینــی متغیرهــای 

می‌شــود.  اســتفاده  سیســتم 

• الگوریتم‌هــای 	 بــا  بهینه‌سازی‌شــده   MPC
هــوش مصنوعــی: روش‌هایی ماننــد الگوریتم 
)GA( و بهینه‌ســازی ازدحــام ذرات  ژنتیــک 
در  بهینه‌ســازی  فراینــد  می‌تواننــد   )PSO(

MPC را تســریع کننــد. 
•	 ــن  ــی و MPC: در ای ــری تقویت ــب یادگی ترکی

یادگیــری  بــرای   RL الگوریتم‌هــای  روش، 
به‌صــورت    MPC پارامترهــای  تنظیــم  و 
می‌گیرنــد]2[.  قــرار  اســتفاده  مــورد  تطبیقــی 

مطالعات موردی و نمونه های پیاده سازی
مطالعــات اخیــر نشــان می دهنــد کــه ترکیــب 
AI می‌توانــد عملکــرد ریزشــبکه ها را  MPC و 
بــرای  بــه میــزان قابل توجــهی بهبــود ببخشــد. 

ــال: مث
•	 نشــان  همــکاران]3[  آلباراکاتیــو  پژوهــش 

ــرای  ــری ماشــین ب ــه اســتفاده از یادگی داده ک
پیش‌بینــی بــار و تولیــد انــرژی، هزینه‌هــای 

عملیاتــی را تــا ۱۵٪ کاهــش می‌دهــد. 
•	 تحقیــق تریــگاس و همــکاران ]1[نشــان داده 

موجــب  می‌توانــد  تقویتــی  یادگیــری  کــه 
افزایــش ۲۰٪ در پایــداری ولتــاژ ریزشــبکه‌های 

مســتقل شــود. 
نتیجه گیری و مسیرهای آینده

ــکار  ــک راه ــی ی ــوش مصنوع ــا ه ــام MPC ب ادغ
ــرژی ریزشــبکه ها محســوب  نویــن در مدیریــت ان
و  بهــره وری  افــزایش  موجــب  کــه  می شــود 

می گــردد.  عملیاتــی  هزینه هــای  کاهــش 
چالش هــای پیــش رو شــامل کاهــش پیچیدگــی 
تفسیــر مدل هــای  قابلیــت  بهبــود  محاســباتی، 
هــوش مصنوعــی و توســعه روش هــای یــادگیری 
خودتنظیــم اســت. تحقیقــات آینــده می توانــد بــر 
بهبــود الگوریتم هــای تــرکیبی، کاهــش وابســتگی 
امنیــت  افــزایش  و  برچســب دار  داده هــای  بــه 

ــشود. ـکز  متمرـ سیــستم ها 
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شکل 2- الگوریتم استراتژی مدیریت انرژی داخلی در هر گره]1[

میلاد محمدی

برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 



چکیده
انتشــار گازهــای گلخانــه ای موجــب تغییرات جدی 
ــی شــده اســت و ضروری  اقلیمــی در ســطح جهان
ــد. جــذب و  اســت کــه انتشــار  CO2 کاهــش یاب
ذخیره‌ســازی کربــن )CCS( بــه عنــوان یکــی از 
کاهــش  بــرای  تضمینــی  تکنولــوژی  مهم تریــن 
انتشــار کربــن در حــال ظهــور اســت. یــادگیری 
ماشیــن )ML(  یکــی از ســریع ترین حوزه هــای 
فنــاوری هوشــمند در عصــر حاضــر، بــه عنــوان 
ابــزاری مهــم بــرای پیش بینــی تقاضــا بــا اســتفاده از 
علــوم کامپیوتــر و آمــار داده‌ها شــناخته می شــود. 
 ML نتایــج مطالعــه نشــان داد کــه الگوریتم هــای
ماننــد شــبکه عــصبی مصنوعــی )ANN( و شــبکه 
عــصبی کانولوشــنی )CNN( بــه طــور گســترده ای 
پیش بینــی  بــرای  می‌شــوند)عمدتا�  اســتفاده 
ــی و  ــداری  مکانیک ــابی پای ــی، ارزی ــواص فیزیک خ
ــر مهاجــرت و نشــت گاز CO2 در حیــن  نظــارت ب
ذخیره ســازی آن(. الگوریتم‌هــای یــادگیری عمیــق 
)DL(، ماننــد شــبکه مولــد رقابتــی )GAN( و 
حافظــه کوتاه مــدت طولانــی )LSTM(، نتایــج 
 CO2 خــوبی در نظــارت بــر مهاجــرت و نشــت

نـد. نـشـان داده اـ
مقدمه

غلظــت دی اکســید کربــن )CO2( در جــو از زمــان 
ــد در  ــن رون ــه و ای ــزایش یافت ــی اف ــقلاب صنعت ان
100 ســال گذشــته شــتاب بیشــتری گرفتــه اســت. 
ــن  ــوان اصلی تری ــا به عن ــرژی و نیروگاه ه ــع ان صنای
منابــع انتشــار CO2 شــناخته می شــوند. بــا وجــود 
ــرژی،  ــذار ان ــرای گ ــورها ب ــراوان کش ــای ف تلاش ه
نفــت  و  زغال‌ســنگ  بــرای  تقاضــا  همچنــان 
ــزایش  ــن شــرایط، اف ــکار اســت. در ای ــل ان غیرقاب
دمــای متوســط جهانــی بــه 5/1 درجــه ســانتی گراد 
و تحقق تعهدات Net Zero تا ســال 2050 بســیار 

ذخیره ســازی  و  جــذب  اســت.  چالش برانگیــز 
کلیــدی  اســتراتژی های  از  یکــی   )CCS( کربــن 
بــرای تحقــق انتشــار صفــر کربــن اســت و به عنــوان 
راه حلــی مؤثــر بــرای کاهــش کربــن در صنایــع 

شــناخته می‌شــود. 
اســتفاده از ML بــرای حــل مســائل علمــی مرتبــط 
بــا تحقیقــات CCS به عنــوان یــک راهــکار بالقــوه 
بــرای پیشــرفت فنــاوری CCS شــناخته می شــود. 
ML مجموعــه ای غنــی از الگوریتم هــا و مدل هــا، 
 ،)ANN( شــامل شــبکه های عــصبی مصنوعــی
ماشیــن بــردار پشتیبــان )SVM(، جنــگل تصادفی  
)RF(، یــادگیری عمیــق )DL( و . . . را توســعه 
به طــور   ML الگوریتم هــای  ایــن  اســت.  داده 
شــده  اســتفاده   CCS تحقیقــات  در  گســترده 
و نتایــج خــوبی بــه دســت آورده انــد، از جملــه 
پیش بینــی  و   CO2 جــذب  فرآینــد  شبیه ســازی 
ــی پارامترهــای فیزیکــی  ظرفیــت جــذب، پیش بین
و مدل ســازی مــخزن در ذخیــره CO2، تحلیــل 

نشــت CO2 و . . . .
 بــا وجــود کاربردهــای اکتشــافی الگوریتم هــای 
 ،CCS در زمینه هــای مختلــف تحقیقاتــی ML
هنــوز شــکاف تحقیقاتــی در زمینــه طبقه بنــدی 
و خلاصه ســازی سیســتماتیک ایــن کاربردهــا از 
منظــر علــوم زمیــن وجــود دارد. در ایــن مطالعــه 
ــاوری CCS و  ــعه فن ــای توس ــه نیازه ــه ب ــا توج ب
اصــول  ابتــدا   ،ML الگوریتم‌هــای  محبوبیــت 
روش هــای کلاســیک ML و وضعیــت کاربــرد 
آن هــا در CCS معرفــی شــده اســت. ســپس، 
اصلــی  زمینه هــای  در   ML روش هــای  اجــرای 
تحقیقاتــی CCS، از جملــه پیش بینــی خــواص 
فیزیکــی فــاز غنــی از CO2، فشــار مــخزن، تحلیــل 
تغییــر شــکل و یکپارچگــی، نظــارت بــر مهاجــرت 
موفقیــت  احتمــال  ارزیــابی  و   CO2 نشــت  و 

مروری بر کاربرد هوش مصنوعی در جذب و ذخیره سازی کربن
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در  اســت.  شــده  مشــخص   CCS پروژه هــای 
از  آینــده  چشــم اندازهای  و  چالش هــا  نهایــت، 
منظــر علــوم زمیــن ارائــه شــده اســت کــه می توانــد 
ایده هــایی بــرای کاربــرد و اکتشــاف روش هــای 

ـهم کــند. ML در CCS فراـ
روش های یادگیری ماشین

)ANN( شبکه عصبی مصنوعی
شــبکه عــصبی مصنوعــی )ANN( یــک مــدل 
ــز  ــصبی مغ ــه شــبکه ع شبیه سازی شــده اســت ک
انســان را بــرای پــردازش اطلاعــات تقلیــد می کنــد. 
ــه شــامل  ــورون اســت ک ــه در ANN ن واحــد پای
 ANN .پورت هــای ورودی و خروجــی می باشــد
خروجــی  و  پنهــان  ورودی،  لایــه:  ســه  شــامل 

ــق شــکل 1 اســت.  مطاب

ایــن شــبکه داده هــا را از لایــه ورودی دریافــت 
ــه  ــه خروجــی ارائ ــردازش را از لای ــج پ کــرده و نتای
ــای  ــه متغیره ــای ورودی را ب ــد و پارامتره می ده

خروــجی نگاــشت می کــند.
 CO2 بــرای پیش بینــی اشــباع CCS ،ANN در
در  ویســکوزیته  و  چگالــی   ،CO2 حلالیــت   ،
بــرازش  و  چندجزئــی  گاز-مایــع  مخلوط هــای 
معــادلات حالــت )EoS( بــرای پیش بینــی خــواص 
همچنیــن  می شــود.  اســتفاده  ترمودینامیکــی 
ــرای شبیه ســازی ویژگی‌هــای  ــوان از ANN ب می‌ت
بــا اســتفاده از  زیرســطحی در مقیــاس مــخزن 
ســنگ های  تخلخــل  و  نفوذپــذیری  داده هــای 
ــه کــه  ــرای مخــازن کربنات مغــزه اســتفاده کــرد. ب
داده هــای مغــزه در دســترس نیســت، ترکیــب 
ANN بــا روش هــای زمین آمــاری بــه مدل ســازی 
 CO2 نشــت  تحلیــل  و  مخــازن  زمین شناســی 

می کنــد.  کمــک 
)SVM( ماشین بردار پشتیبان

 Vapnik توســط )SVM( ماشیــن بــردار پشتیبــان
ــر اســاس نظریــه  ــرای حــل مســائل طبقه بنــدی ب ب
یــادگیری آمــاری پیشــنهاد شــده اســت. اصــل 
از  را  ورودی  بردارهــای  کــه  اســت  ایــن   SVM
ــای  ــای ویژگی ه ــه فض ــل ب ــع کرن ــک تاب ــق ی طری
بــا ابعــاد بــالا نگاشــت کــرده و بهتریــن ابرصفحــه 
ــد. ایــن ابرصفحــه داده هــا را  تقســیم کننده را بیاب
به درســتی طبقه بنــدی کــرده و فاصلــه کل داده هــا 

سـاند. ثـر می رـ بـه حداکـ حـه را ـ از ابرصفـ
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  ANN شکل 1- ساختار

شکل 2- نمودار شماتیک SVM بر اساس: الف(آموزش طبقه بندی نمونه‌ها در فضای دوبعدی ب( طبقه بندی نمونه های غیرخطی در 
فضای چندبعدی. 



ــر  ــل خط ــایی عوام ــرای شناس در CCS ،SVM ب
اصلــی موثــر بــر پروژه هــا و تحلیــل حســاسیت 
ــت پارامترهــا اســتفاده می شــود.  ــه عــدم قطعی ب
همچنیــن ایــن روش بــرای تخمیــن حداقــل فشــار 
امتزاجــی )MMP( در EOR بــا CO2 بســیار مفید 

سـت. اـ
)RF( جنگل تصادفی

جنــگل تصادفــی )RF( یــک الگوریتــم تــرکیبی 
شــامل تعــداد زیــادی درخــت تصمیــم گیری اســت 
کــه بــا یکدیگــر ترکیــب می‌شــوند. ایــن روش 
 CCS بــرای ارزیــابی موفقیــت احتمالــی پروژه های
و همچنیــن بررســی امکان‌ســنجی فناوری هــای 
تــرکیبی ماننــد تبدیــل زیســت توده و فرآیندهــای 
حرارتــی اســتفاده می شــود. همچنیــن RF بــه 
تحلیــل روابــط متغیرهــا و شبیه ســازی فراینــد 

تصمــیم گیری کــمک می کــند.

)DL( یادگیری عمیق
 ANN نــوع پیشــرفته ای از )DL( یــادگیری عمیــق
اســت کــه شــامل لایه هــای پنهــان متعدد اســت و 
توانــایی کشــف ســاختارهای پیچیــده در داده هــای 

بــا ابعــاد بــالا را دارد. 
خــواص  پیش بینــی  بــرای   DL از   ،CCS در 
و   CO2 مهاجــرت  ردیــابی  مخــازن،  فیزیکــی 
اســتفاده  واقعــی  زمــان  در  نشــت  بــر  نظــارت 
می شــود. مدل‌هــای DL همچنیــن بــرای هشــدار 

ذخیره ســازی  ســایت‌های  در  زلزلــه  زودهنــگام 
CO2 و تحلیــل الگوهــای زمانــی و مکانــی داده‌هــا 

ـند. ـبرد دارـ کارـ

و  جــذب  در  ماشیــن  یــادگیری  کاربــرد 
کربــن ذخیره ســازی 

ــازی  ــدی در بهینه س ــش کلی ــن نق ــادگیری ماشی ی
 )CCS( کربــن  ذخیره ســازی  و  جــذب  فرآینــد 
ذخیره ســازی  بخــش  در  به ویــژه  می کنــد،  ایفــا 
ایــن   .)CGS( کربــن  دی اکســید  زمین شناســی 
مختلــف  روش‌هــای  از  اســتفاده  بــا  فنــاوری 
ــن و  ــازی ایم ــکان ذخیره س ــن، ام ــادگیری ماشی ی
کارآمــد CO2 در ســازندهای زمین‌شناســی ماننــد 
آبخوان هــای شــور عمیــق، مخــازن نفــت و گاز و 

ـهم می‌کــند.  لایهــهای زغاــلی  را فراـ
در بخــش پیش بینــی خــواص فیزیکــی فــاز غنــی از 
CO2، یــادگیری ماشیــن بــا بــه کارگیری مدل هــایی 

 ،)ANN( عــصبی مصنوعــی  ماننــد شــبکه های 
شــبکه های  و   )SVM( پشتیبــان  ماشین بــردار 
عــصبی پیچشــی )CNN(، بــه مدل ســازی تخلخل 
داده هــای  اســاس  بــر  ســنگ ها  نفوذپــذیری  و 
آزمایشــگاهی و چاه نــگاری می پــردازد. همچنیــن، 
روش هــایی ماننــد LS-SVM و یــادگیری ماشین 
  CO2 ــحلال ــر ان ــی دقیق‌ت ــرای پیش بین ــرکیبی ب ت
می شــوند.  گرفتــه  بــه کار  مختلــف  شــرایط  در 
مصنوعــی  عــصبی  شــبکه های  ایــن،  بــر  علاوه 
ــای  ــی مخلوط‌ه ــواص ترمودینامیک ــل خ در تحلی

نـد.  قـرار می گیرـ سـتفاده ـ مـورد اـ CO2  ـ
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شکل 3- شماتیک جنگل تصادفی

شکل 4- ارتباط بین روش‌های یادگیری ماشین )ML( و 
)CCS( کاربردهای ذخیره سازی و جداسازی کربن



مــخزن،  فشــار  تحلیــل  در  ماشیــن  یــادگیری 
تغییرشــکل و یکپارچگــی ســازندها نیــز کاربــرد 
دارد. ایــن فنــاوری بــا مدل ســازی تغییــرات فشــار 
منفــذی ناشــی از تزریــق CO2  و بررســی تأثیــر 
بــه طراحــی  پایــداری مکانیکــی ســنگ،  بــر  آن 
ــد.  ــد کمــک می کن ــق و تولی ــه چاه هــای تزری بهین
الگوریتم هــایی ماننــد SVR بــرای تخمیــن فشــار 
شکســت و پیش بینــی تغییــرات ســاختاری مــخزن 

میــشوند.  ـستفاده  اـ
 ،CO2 نشــت  و  مهاجــرت  پــایش  زمینــه  در 
 CNN ،GAN مدل هــای یــادگیری عمیــق ماننــد
ــی مسیرهــای مهاجــرت  ــرای پیش‌بین و LSTM ب
CO2  و شناســایی مناطــق احتمالــی نشــت بــه‌کار 

می رونــد. ایــن مدل هــا بــا پــردازش داده هــای 
ــارت  ــکان نظ ــی و الکترومغناطیســی، ام ژئوفیزیک
مؤثــر بــر تغییــرات مــخزن و تشــخیص ســریع 

نشــت های احتمالــی را فراهــم می کننــد. 
ــت  ــابی احتمــال موفقی ــن در ارزی ــادگیری ماشی ی
پروژه هــای CCS نیــز نقــش مهمــی ایفــا می کنــد. 
شــبکه های  ماننــد  مدل هــایی  از  اســتفاده  بــا 
بیزیــن )BN( و درخــت تصمیــم )DT(، می تــوان 

 ،CO2 نشــت  ماننــد  احتمالــی  ریســک های 
ناپایــداری ســنگ پوش و تحریــک زمین لرزه هــا 
ــعه  ــن، توس ــرد. همچنی ــت ک ــل و مدیری را تحلی
یــادگیری  کمــک  بــا  جامــع  داده‌هــای  پایــگاه 
دقیق تــر  تحلیــل  و  تجزیــه  امــکان  ماشیــن، 
ریســک ها و ارزیــابی داده هــای پروژه را فراهــم 
می کنــد. علاوه بــر ایــن، روش هــایی ماننــد جنــگل 
تصادفــی )RF( در مطالعــه تأثیــر سیاســت های 
اجتماعــی و مزایــای اقتصــادی بــر پذیــرش عمومی 

پروژه هــای CCS بــه کار گرفتــه می شــوند. 
نتیجه گیری

یــادگیری ماشیــن به عنــوان ابــزاری پیشــرفته در 
ــود فرآیندهــای  ــل ریســک و بهب ــی، تحلی پیش بین
ــا  ــی ایف ــش مهم ــن نق جــذب و ذخیره ســازی کرب
می‌کنــد. تلفیــق الگوریتم هــای ML بــا داده هــای 
پــایش  و  فیزیکــی  شبیه‌ســازی های  تجــربی، 
فرآیندهــای مرتبــط بــا CCS، بــه افــزایش کارایی، 
ــه  ــاوری در مقابل ــن فن ــذیری ای ــی و مقیاس پ ایمن
ـبـا تغیـیـرات آب وـهـوایی کـمـک ـشـایانی می کـنـد.
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برای دسترسی به منابع، بارکد را اسکن کنید. 
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