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蒙特卡罗方法在水污染控制理论中的应用前景
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北京 心叫

摘 要 在介绍蒙特卡罗计算机模拟方法的墓本原理 的基础上
,

概述 了蒙特卡罗方法在流体力学
、

石 油开

采
、

载体吸附等领域星 的应用现状及存在的问题
,

对其在水污染控制理论研究中的应用现状和前景进行 了详

细论述
,

为水污染控制理论的深入研究开辟了一条崭新的途径
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随着科学技术的发展
,

许多工程系统与动态

过程变得越来越复杂
,

其共同特点是多变量
、

非线

性
、

时变性与随机性 这样的过程变化使系统具有

高度的不稳定性和模糊性
,

以致于难以建立基本

的数学模型
,

除极少数方法外
,

要想给出其严格解

是根本不可能的
,

用确定性方法给出其近似解也

很困难
,

甚至不可能 蒙特卡罗方法以对随机性问

题进行仿真为其基本特征
,

是解决这类问题能力

很强的一种特殊的数值方法仁‘

蒙特卡罗方法基本原理

蒙特卡罗方法 以随机模拟和统计试验为手

段
,

是一种从随机变量的概率分布中
,

通过随机选

择数字的方法产生一种符合该随机变量概率分布

特性的随机数值序列
,

作为输人变量序列进行特

定的模拟试验
、

求解的方法 在应用蒙特卡罗
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方法时
,

要求产生的随机数序列应符合该随机变

量特定的概率分布 而产生各种特定的
、

不均匀的

概率分布的随机数序列
,

可行的方法是先产生一

种均匀分布的随机数序列
,

再设法转换成特定要

求的概率分布的随机数序列
,

以此作为数字模拟

试验的输人变量序列进行模拟求解 步骤如下

建立概率模型
,

即对所研究的问题构造一

个符合其特点的概率模型 随机事件
、

随机变量

等 包括对确定性问题
,

需把具体问题变为概率

问题
,

建立概率模型

产生随机数序列
,

作为系统的抽样输人进

行数字模拟试验
,

得到大量的模拟试验值

对模拟试验结果进行统计处理 计算频

率
、

均值等特征值
,

给出所求问题的解和解的准

确度估计

蒙特卡罗法可以用来求解某些确定性问题
,

特别是工程技术中的数学模型问题 如计算高维

积分
、

求解代数方程组和计算逆矩阵等
,

在一般

的解析法或数值法求解困难时尤其有效
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蒙特卡罗模拟结果的统计和处理

对于一个具体间题
,

通过建立概率模型
,

产生

随机数以及对概率模型所进行的随机抽样试验
,

即得到所需要的模拟结果
、

蒙特卡罗方法最终以

算术平均值作为所求解的近似平均数
,

并对其准

确度及方差或标准差进行计算

蒙特卡罗模拟方法在实际工程 中

的应用

蒙特卡罗法在流体理论研究中的应用

自 世纪 年代以来
,

许多学者利用 电解

质的原始模型
,

用蒙特卡罗法研究了许多低浓度

电解质溶液和熔盐结构
,

并对各种近似理论进行

了验证 直到 一 年
, 仁’」首次将 求和

技术用于等直径的离子 一 偶极混合物模型流体的

蒙特卡罗模拟
,

计算了离子 一 离子
、

离子 一 偶极和

偶极 一 偶极能及其径向分布函数
,

并对 与微

扰理论相结合的理论公式及超网链近似进行了验

证 李以圭川等人进一步用蒙特卡罗方法模拟 了

等直径离子 一 偶极混合物
,

研究了不同离子浓度
、

密度和不同价态对各种作用能和径向分布函数的

影响
,

进一步补充了原始模型和非原始模型理论

公式的不足之处 年
,

和 等
’〕

在液态铝结构分析与离子势能关系模拟中采用了

蒙特卡罗方法
,

其结果和实验结果一致

象特卡罗法在石油气勘探开发中的应用

蒙特卡罗计算机模拟方法在石油气勘探开发

方面用于解决以下问题 , 一

对估计油藏储量
、

产

量
、

成本
、

经济效益的模型进行测试和优选 模拟

钻井总成本
,

预测钻孔
、

完井
、

测井等阶段的时间

进度 模拟空隙度
、

渗透率
、

毛管压力等物性参数

的空间变化 计算油气储量
、

提高计算准确度

研究储量
、

产量
、

最终采收率以及勘探开发方案的

不确定性
,

进一步研究勘探开发的经济风险

蒙特卡罗法在活性炭吸附理论中的应用

随着计算机应用的 日益普及及功能的 日益强

大
,

运用计算机采用分子模拟的方法来研究吸附

质分子与活性炭孔表面的相互作用
、

吸附行为
、

吸

附平衡等成为 目前活性炭吸附乃至整个吸附学科

研究的一个前沿课题 蒙特卡罗法被公认为是研

究吸附比较好的方法之一
,

简单地说
,

该方法是以

分子间的相互作用 即分子力为基础
,

以统计方法

或称统计实验 为手段
,

采用现代计算机对流体

与固定间的相互作用过程进行模拟计算
,

给出在

这种相互作用下流体系统达到平衡状态时的有关

性质 由于其基础是分子间的相互作用
,

也是从分

子尺度的层次上来讨论流体和 固定的相互作用
,

因而
,

此方法特别适于讨论微孔材质的吸附特

性图

近年来
,

蒙特卡罗计算机模拟在活性炭的吸

附特性以及炭材料结构表征和新材料设计方面得

到应用
,

年
,

叮 , 和 乙’了等人

在活性炭孔壁壁厚及孔壁上存在的缺陷而 可能对

其吸附特性产生的影响和对已有用于试验分析得

到的吸附等温线方面进行了验证尝试 年
,

和 。
’ 【川 运用巨正则蒙特卡罗方法模

拟了活性炭上的混合吸附
,

将计算机模拟结果与

实验数据及 预测值进行了比较
,

发现与实际

数据吻合得相当好
,

与 的理论结果也比较一

致 印友法万’
等人用此方法模拟活性炭吸附氮和

甲烷的基本特征也取得了较好的结果 耐 ” 〕

等人测量了压力范围为 一 的 个温度

下氢
、

氮气和甲烷在 活性炭上的吸附
,

运用巨

正则系蒙特卡罗模拟对等温线的特征进行了了

解 ￡’刁 〕等人运用蒙特卡罗法模拟 了天然

气在活性炭上的吸附
,

由模拟结果计算了吸附等

温线
、

存储容量和吸附热
,

并与实验结果进行了对

比

在其他领域中的应用

目前
,

蒙特卡罗模拟方法在流体理论研究
、

相

变
、

运输性质以及石油勘探
、

风险估测
、

供水管网
、

随机误差干扰
、

风险估算
、

最大弯矩的求解
、

植物

育种的理论与实践
、

高分子科学理论研究
、

电磁场

对流体的结构及热力学性质的影响等领域取得一

定的成果仁” 〕 同时
,

应用蒙特卡罗方法研究磁性

液体的磁性能
、

磁致双折射
、

高温金属原子的蒸发

等〔‘ 一 ” 方面的工作 日趋活跃

蒙特卡罗模拟方法在水污染控制

理论上的应用与展望

水污染控制是以微生物处理为主体的动态过

程
,

它具有变量多与随机影响因素多而造成的高

度非线性与模糊性
、

进水水质水量变化引起的过

程不稳定
、

不确定的动力学模型
、

缺乏可靠的实时

监测仪器
、

复杂的任务要求的特性
,

而且
,

水处理

单元多样性和工艺参数相关信息的不完全性
,

对

采取什么处理系统且每个系统的处理效果是不确

定的
,

这必然造成选取处理单元时的盲 目性 蒙特

卡罗方法可用于预测不同水质在各处理单元的处

理效果
、

出水水质等 其模拟方法如下 建立研

究体系的数学方程 以及方程 中各个参数的相关
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性 把各个参数作为随机变量
,

建立其概率分

布模型 把各个参数进行一次随机赋值并按一

定的概率法则进行计算
,

存储有关变量和计算结

果 通过对数万次蒙特卡罗计算结果的统计分

析得到模型体系待求量的最佳值以及概率分布

进行风险分析和方案论证

目前
,

蒙特卡罗计算机模拟方法在水污染控

制领域的应用在国内还未见报道
,

在国外已经用

于解决以下问题 一 年间
,

七

等人用蒙特卡罗方法研究 了活性炭
、

沸石
、

勃土等吸附材料对水中某种污染物的吸附特性
,

得出在一定条件下
,

吸附材质的除污染效能及其

在不 同条 件 下 不 同材 质 的 吸 附 等 温 线 的 特

性
’ 一

川 年
,

等人在水深度处

理中用此方法预测微滤 一 超滤 一 反渗透 一 离子交

换 一 臭氧消毒等处理单元去除病原微生物 大肠

杆菌 的情况
,

根据预测结果选出最优设计方案
,

预测结果与试验结果一致
,

通过实际试验验证了

蒙特卡罗方法在模拟水处理除污染过程中是一种

较有效的预测方法

蒙特卡罗计算机模拟方法在水处理理论研究

上还处于初期阶段
,

采用蒙特卡罗模拟方法对水

处理中载体吸附理论
、

膜分离
、

滤料过滤理论
、

生

物膜反应器除污染效能理论的研究是一个崭新的

课题
,

在水污染控制理论研究上具有广泛的应用

前景

参考文献

【月梨锁平 运用蒙特卡罗法求解随机性问题〔 〕甘肃工

业大学学报
, , 一

〕
,

仁 〕 即
,

〕
一

即 」
, ,

一

〔〕李以圭
,

李春喜 电解质溶液的分子热力学模型研究

进展〔〕化学进展
, , 一

即

罗
,

〔

」 〕 」
,

〔

〔 〕 〔 〕
,

,

几
〔。 〕

,

〔 〕曹达鹏
,

高广图
,

汪文川 巨正则系综蒙特卡罗方法模

拟甲烷在活性炭孔 中的吸附存储【 〕化工学报
,

, 一

〕
,

比 印

【 〕
,

川
, ’

阮 ,

甲 己

〕 切 ,
, , 一

〔 〕印友法
,

朱卫华 巨正则系综蒙特卡罗法研究活性炭

吸附【 〕碳素技术
, 一

比
, , ,

一

, ,

即

〕 脚
, , 一

」
, , ,

, ,

」
,

【 〕柳学全 磁性液体积磁性能的计算机随机模拟方法

研究〔」计算物理
, , 一

【 」孔羽飞 高温金属原子蒸发的蒙特卡罗计算机模拟

〕清华大学学报
, , 一

昭 一

罗 〕
, ,

一 科
, , ,

〔〕 已
, ,

一

」
, ,

比
, 。

甲

, , 一

〕
,

〕
, , 一

〔 」
,

罗

〔 〕
, ,

一 一

编辑 刘 形


