化學動力問題之數值研究
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在許多化學反應問題中,個別的化學反應 式均有不同的特徵時間尺度,導致所謂"剛性常 微分方程式"問題的產生。而以傳統的數值方 法求解這些剛性常微分方程式,易遭遇到極嚴 重的不穩定性,因此,及有許多特殊的方法發展 出來本文將已發展出來的數值解法,包括準穩 定近似法,半隱性尤拉法及漸近線積分法,應用 到三個案例中,並評估各種方法的精確度及執 行效率。經過三個不同案例模擬後,可知準穩 定近似法之精確度最高,漸近線積分法次之,半 隱性尤拉法再次之;而就執行效率而言,準穩定 近似法較漸近線積分法約快二至三倍。而半隱 性尤拉法之執行效率則隨誤差控制條件而定。

