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 فصل اول

 مقدمه

 

 ( RDF)1تابع توزیع شعاعی 1-1

است زیرا اثری مستقیم بر روی رفتار مواد دارد. طراحان در حال تلاش بسیار مهم  ساختار موادتعیین      

اغلب توانایی نمونه هایشان را در  و باشند برای توسعه ابزارهایی هستند که در پیش بینی خواص مواد موثر

توصیف و بیان این رفتار به طور  به. اگر در سطح مولکولی موفق  دنثبت اشکال ساختاری امتحان می کن

رفتار مواد در بازه وسیعی از  ی ازاصولی شوند احتمالا نمونه هایشان خیلی بیشتر قادر به توصیف انواع مختلف

تابع توزیع شعاعی یکی  که وجود دارد مواد شرایط می باشد . راه های ممکن زیادی برای تعیین کمی ساختار

چنین  رک کامل حالت مایع مواد درک رفتار سطوح مولکولی لازم می باشد.برای دمی باشد. از این راه ها

 g(r) و تابع توزیع شعاعی u(r) 1یتابع پتانسیل بین مولکولی جفت دو کمیت به نام های رفتاری توسط

‚(RDF) اطلاعاتی در مورد انرژی ناشی از بر هم کنش یک جفت مولکول  یمشخص می شود. پتانسیل جفت

 اطلاعات مربوط به ساختمان یا فواصل بین جفت .ستها مولکول کزابین مر می دهد وخود تابعی از فاصله

و بین ذره ای تابعی از فاصله  معمولا به صورت RDF شود می تعیین توزیع شعاعی مولکولها توسط تابع

                                                 
1 Radial distibution function(RDF) 

2 Pair potential function 



2 

 

احتمال پیدا کردن روشی برای محاسبه  [1] که  می شود هنشان داد g (ρ‚𝑟‚t ) دانسیتهدرجه حرارت و 

 .میباشدگرفته اند  قرار rدر اطراف اتم مرکزی در فاصله  drدر لایه ذراتی که به صورت کروی 

    

وزیع شعاییتبرای تخمین تابع  از ذرات فضایی شماتیک (1-1شکل)  

برای ارتباط خواص ترمودینامیک  ‚به مانند یک پل ارتباطی عمل می کند (RDF)تابع توزیع شعاعی       

میتوان گفت تابع توزیع شعاعی یک کمیت کلیدی در علم  ‚1مواد با بر هم کنشهای بین مولکولی ماکروسکوپی

زیرا چگونگی وابستگی ذرات با هم را نشان می دهد و مشخص می کند این  ‚مکانیک آماری می باشد

 [1] با افزایش فاصله کاهش می یابد. وابستگی ها

تابع توزیع شعاعی یکی از خواص ساختاری است که نشان دهنده نظم موضعی است و به صورت زیر        

=   : می شودتعریف 
𝜌(𝑟)

𝜌
  ‚ g(r)کهg(r) به عنوان فاکتوری می باشد که در چگالی توده  ضرب می شود تا

 :به صورت زیر استg(r) محدوده رفتار تولید کند. حول یک مولکول را (r)موضعی  چگالی

                                                 
1 Intermolecular interaction 
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g(r)                     در اینصورت                      r 0  اگر                         0 

 

   g(r)                       1                    در اینصورت                    ∞                    r      اگر   

 مایع وگاز،تابع توزیع شعاعی جامد  2-1 

 توزیع شعاعی گاز تابع  1-2-1   

       g(r)   به دما و دانسیته که علاوه بر فاصله  است 1یا تابع همبستگی جفتی همان تابع توزیع شعاعی

غیاب که این به این خاطر است که در  g(r) =1برای سیستمهای بدون بر هم کنش   نیز وابسته است.

نیروهای بین مولکولی هر مولکول بطور مستقل در حضور سایر مولکول ها در سرتاسر حجم کل حرکت و 

 g(r) در یک گاز ایده ال نیروهای بین مولکولی وجود ندارد و حجم مولکولها ناچیز است و دارند. جنبش 

حرکت ولکول مرکزی تصادفی در اطراف م طورپیوسته است و احتمال دستیابی به مولکول دوم که به 

به همین دلیل   به طور کلی برای گازها همبستگی ساختاری خیلی کم است میکند مستقل از موقعیت است

                                                 
1 Pair correlation function)g(r)( 
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:توزیع شعاعی برای گازها به صورت زیر است تابع

  

 تابع توزیع شعاعی یک گاز( 1-1شکل)                             

تابع توزیع شعاعی جامد کریستالی  1-2-2  

در جامدات مولکولها  متفاوت است.  تابع توزیع شعاعی برای سیستمهایی که دارای بر هم کنش  هستند        

دارای یک ناپیوستگی در فاصله ای برابر با موقعیت وابسته به  تابع توزیع شعاعی وبه صورت منظم هستند 

شوند می جداجاییکه پیکها  ‚ک استتابع توزیع شعاعی دارای تعداد زیادی پی .ساختار جامدات کریستالی است

 تابع و و ارتفاع میگیرند مشخصه ای از ساختار مشبک انهاست. برای جامدات در دامنه های بزرگ نظم هست

                                                                                                                                                                                   :توزیع شعاعی برای انها به صورت زیر است
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(1-1شکل) تابع توزیع شعاعی یک جامد کریستالی  

 مایعتابع توزیع شعاعی  3 -1-2

تصادفی دارند مولکولها در یک  کاملا نه مثل گازها ساختاری مایعات نه مثل جامدات ساختاری منظم و        

برای مایعات تابع  میکنند اما در انها مقداری نظم هست زیرا در نزدیکی هم باقی میمانند مایع ازادانه حرکت

برای مایعات در دامنه ‚پیکها در فواصل کوتاهبا تعداد اندکی از  ‚ توزیع شعاعی متوسطی بین جامد و گاز است

حرکت یک مولکول در یک جسم سیال به محل مولکول های همسایه اش بستگی  .های کوچک نظم هست

این نظم مسئول اکثر خواص سیالات می  ‚دارد. چنین ارتباطی منجر به یک نظم موضعی و کم دامنه می گردد

 :ستو تابع توزیع شعاعی به صورت زیر ا باشد.
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مایعتابع توزیع شعاعی یک ( 9-1شکل)       

 اهمیت تابع توزیع شعایی  3 -1

 : مهم می باشد RDFبه چندین دلیل مختلف اطلاع و دانش درباره 

 دانش  مهمترین دلیل اینکه ،RDF  اطلاعات کافی برای محاسبه خواص ترمودینامیکی خصوصا

انرژی  محاسبهبرای  این اطلاعات  اگاهی از .می گذاردرا در اختیار ما  1هم دما تراکم پذیری  قابلیت

 [1-5.]داشته باشیم1جفتی یحتی اگر برهم کنشها  داخلی و فشار کافی می باشد

                                                 
1 isothermal 

2 Pairwise additivity 
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   ثانیا ، اطلاعات دربارهRDF  ایه نظریه انتگرالهای تابعی که پ پیوستگیبه ما اجازه محاسبه مستقیم

 [6] خواهد داد. را نوسان ترکیبات می باشد

  ثالثا ، RDF و دانش درباره آنها می تواند  ‚بهترین ویژگی طبیعت مواد است ، مخصوصا مایعات

 [1] صفات اختصاصی سیالات و ترکیبات سیال را آشکار نماید.

 

 

 

 

 

 

 

 تابع توزیع شعاعی پارامترهای 1-4

مولکولی  طول شبیه سازیکه در   [7] شعاعی تنها به مقالاتی  توزیع  از آنجائیکه اطلاعات در مورد تابع

  تابعی ازدست آمده محدود می شود و خیلی کم در دسترس اند از این رو در بیانی ساده به عنوان  دینامیکی به

 T∗ = KbT

ε
‚𝜌∗ = ρσ3   و 𝑟∗ = 

r

 σ
کاهش یافته و  ∗𝜌  چکالیفاصله بین ذره ای کاهش یافته و  ∗𝑟  که    

 :پارامترها به ترتیب زیر تعریف می شوندو بقیه  ∗T دمای کاهش  یافته  بوده

  kb  :  ثابت بولتزمن    
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ρ  :  دانسیته 

  (پارامتر انرژیعمق چاه پتانسیل بین مولکولی) ∋ ∶ 

فاصله بین ذرات    : r 

T: دما  

  σ: (پارامتر طول) پتانسیل بین مولکولی صفر می شود فاصله ای که در ان  

 

 

 

 هدف این کار 1-5

جدول تناوبی مربوط می شودکه همه  0گازهای نجیب که بی رنگ و بی بو هستند به عناصر گروه لفظ        

برهمکنشهای انها همواره  در دمای اتاق گازی هستند و با وجود ساختار الکترونی ساده و لایه ظرفیت کامل انها

       به عنوان یک سوال مطرح بوده است و هرگز به طور کامل حل نشده است.

چند و تاثیرات کوانتومی در این کار دو اتم نئون و ارگون از گازهای نجیب مورد تحقیق قرار گرفته اند و       

شبه  ذره ای در محاسبات فشار و انرژی داخلی با استفاده از فرمولهای مکانیک اماری به همراه پتانسیلهای
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HFD 1قرار گرفته اند بررسیو لنارد جونز  به ترتیب برای ارگون و نئون مورد  ای دو ذره. RDF  های مورد

 در نوشته ها از دو عبارت دقیق تعیین شده اخیر مورد استفاده قرار گرفته است .نیاز

درگستره ای ازدما و   HFD سیالات شبه RDFایجاد عبارتی برای  برای شبیه سازی مولکول دینامیکی     

 FHتصحیحات کوانتومی برای سیستم نئون با استفاده از روشهای  .استمختلف به کار برده شده  های چگالی

وانگ و  ‚]8[  1یلد و پراسنیتزاسچوهاذره ای ساده  سهمورد بررسی قرار گرفته است. پتانسیلهای   WKو

 سهذره ای ارگون بدون نیاز به محاسبات  دوبه همراه پتانسیل  ]10[و همکارانش  9زمنیوگ و ]9[ 1سسادو

 مورد استفاده قرار گرفت. پیچیدهذره ای 

حد فرکانس بالای کشیدگی برشی سیالات برای اولین بار تصحیحات کوانتومی وچند ذره ای در محاسبه         

 مورد برسی قرار گرفته است.HFD لنارد جونز و شبه

 فصل دوم

 HFDو  LJبرای سیالات  توزیع شعاعیبررسی متون در زمینه تابع 

 

یک کمیت کلیدی مهم است زیرا احتمال یافتن  g(r)یا تابع همبستگی جفتی RDFتابع توزیع شعاعی    

از ان مشخص  rمولکول دوم در اطراف مولکول مرکزی که به عنوان اتم مرجع در نظر گرفته می شود در فاصله 

                                                 
1 Hartree-Fock  dispersion potential 

2 Hauschild and Prausnitz 

3 Wang and Sadus 

4 Guzman 
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دانسیته و فاصله بین مولکولی کاهش یافته نشان ‚به درجه حرارت می کند. این تابع به صورت تابعی وابسته

 داده می شود. مقالاتی که برای این موضوع کار شده اند بسیار محدود اند.

برای    ρ*  ≤0.35≥  1.10 و  T*  ≤0.5≥  5.0 گسترهدر یک فرم ریاضی 1 گلدمن 1474در سال       

RDF و نشان داد شکل پیشنهاد کردRDF  که کند دانسیته و فاصله بین مولکولی تغییر می‚دماخیلی با تغییر 

رفته بسیار زیاد ی که دراین توابع بکار یمترهااپار .نیاز به پارامترهای تنظیم پذیر دارد RDFبرای توضیح رفتار 

شکلهای مشخص اند به همین خاطر توابعی که پیشنهاد شده بسیار پیچیده و نامشخص است به همین دلیل  و نا

پارامتر تنظیم   42گلدمن  .گرفتصورت   فشارهای دقیقی از  دوباره ایجاد شده و پیشگویی RDFزیادی از  

در  RDFبرای  1مولکول دینامیکی با استفاده از داده هایمتغیر تابع  سهپذیر را بیان کرد که به وسیله فیت کردن 

 [11] سیالات لنارد جونز به دست امد.

     

 -را در یک نقطه به جز مبدا پیش RDFمناسبترین ارائه ای که بتواند  9 و منصوری 1 متئولی 1445در سال       

انها داده های ورلت  د.مطرح کردن 5 مبنی بر شبیه سازی ورلت RDFبینی کند را در یک اصطلاح ریاضی برای 

فیت کردند و بهترین تست را به وسیله محاسبه انحراف ریشه تنظیم پذیر پارامتر  11را در یک روش ریاضی با 

د این و نشان دادن دفیت شده انجام دادن RDFشبیه سازی شده و  RDFمربع میانگین یا انحراف استاندارد بین 

                                                 
1 Goldman 

2 Molecular dynamics(MD) 
3  Matteoli 

4 Mansoori 

5 Verlet simulation 
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 RDFت برای کمیتها ی ترمودینامیکی کافی نیست زیرا اختلافات کوچک بین تست برای تحقیق از بهترین فی

 [11] .ایجاد اختلافهای بزرگ می کند فیت شده وقتی فشار را محاسبه می کنیم RDFشبیه سازی شده و 

جونز ارائه دادند -و همکارانش یک الگو دقیق و ساده برای تابع توزیع شعاعی لنارد 1مرسلی 1885در سال      

درجه ‚کاهش یافته بین ذره ایرا به عنوان یک تابع پیوسته برای فاصله  RDFبه طور واضح  عبارتاین 

این تابع شرایط به صفر رساندن دانسیته و فاصله نامحدود تحمیل شده توسط  د.حرارت و دانسیته نشان می ده

متناسب پارامتر را ارائه دادند که این پارامترها  11شامل  معادلهانها یک  ند.ترمودینامیک اماری را جبران می ک

از  یرا به عنوان تابعسپس انها  د.به دست اورده بودن MDها را به کمک محاسبات  داده بود که این داده 151با 

داشت و  پارامتر تنظیم پذیر 25درجه حرارت و دانسیته ارائه دادند. این الگو ‚فاصله کاهش یافته بین ذره ای

 در گستره 858151را با میانگین انحراف معیار  RDF داده های

5510.5 ≪ T* ≪     0.35 و ≪ ρ* ≪ 1.10سیال سپس انرژی درونی و فشار .انهاکرد تولید می باز  LJ   

 [1] را محاسبه کردند. MDقابل مقایسه با نتایج حاصل از شبیه سازی 

  HFD شبه در سیالات یافته کاهش برای کشش سطحی پتانسبلیک  1و گوهرشادی 1عباسپور 1882در       

انها برای محاسبه  ارائه دادند که این پتانسیل از وارونه سازی انتگرال برخورد در فشار صفر به دست می امد.

در دماها و چگالی های مختلف  MDمورد نیاز برای محاسبه کشش سطحی از شبیه سازی  RDFمقادیر 

                                                 
1  Morsali 

2 Abbaspour 

3 Goharshadi 
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را با مقادیر تجربی مقایسه   RDF  استفاده کردند و سپس انها را با یک معادله مناسب فیت کردند و نتایج

 [10] .کردند و بیان کردند این نتایج مطابقت خوبی با تجربه دارد

 را برای ارائه یک الگو مناسب برای تابع توزیع شعاعی MDهمکارانش شبیه سازی  و1بامداد 1882در سال     

به  ≫ *ρ ≫ 0.35     8505و    T* ≪ 1 ≫ 951دمای کاهش یافته در دامنه ای از   125برای  L-J  سیال

 مناسب است و به عنوان یک معیار  RDF انها نشان دادند که فشار خیلی حساس به تغییر شکل .کار بردند

. پارامترهایی که استفاده می کردند تنظیم پذیر بود و بنابراین به  شبیه سازی شده استفاده می شود  RDFدقت 

انها همچنین  ‚محاسبه می کردند  %152  با یک انحراف استاندارد حدود L-J  سیالطور دقیق فشار را برای 

G تابع 

∗
G  تابع محاسبه کردند و یک معادله ساده برای  LJسیالرا برای 

∗
 ر فاصلهد  J-L سیال 

  951  ≪ T* ≪ 1    0.35  8505و ≪ ρ* ≪.[2] ارائه دادند 

 

 فصل سوم

 تابع توزیع شعاعی  تئوری

 

 توابع توزیع در سیالات تک اتمی 3-1 

                                                 
1 Bamdad 
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 RDFبهره گرفته اند. تئوری های  RDFتئوری های جدید سیالات و مخلوط آن ها به میزان زیادی از مفهوم 

به طور کمی، ساختار  RDF ].1[در توصیف رفتار مایعات ساده و مخلوط های آن ها کاملا موفق بوده است

نواختی از ذرات را بیان می مرکزی در توزیع یک ءمشخصی از ذره ءمایع را بر حسب احتمال یافتن ذره در فاصله

در مورد اتم های یک سیستم مولکولی بکار برده می شود شکل بسیار پیچیده ای دارد. برای  RDFوقتی  کند.

 ]  [13.ا برای سیالات ساده توصیف شود ر g(r)درک این موارد پیچیده ابتدا لازم است 

 فرمول بندی تابع توزیع  1-1-3

، مولکول 1drو در  1rدر  1در نظر بگیرید. احتمال اینکه مولکول  Tو دمای  Vذره در حجم  Nسیستمی با  

  :  ]1 [باشد به صورت زیر است   888و  2drو در  1rدر 1

N

U

N

Z

dde
ddP

N

N1
N1N1

rr
rrrr






),,()( ) 3-1 (                                                    

 انتگرال پیکربندی می باشد. NZثابت بولتزمن است( و  k) kT /1=در این معادله 

 3)-(2                                                                               
N1 rr ddeZ NU

N  



         

باشد، صرف نظر از  ndrودر  nrدر  nو مولکول  888، و 1drو در  1rدر  1احتمال این که مولکول      

 N( مولکول از n+1( روی مختصات )1-1مولکول با انتگرال گیری از معادله ی ) N-nپیکربندی بقیه ی 

 :مولکول بدست می آید

           
N

U

n

Z

dde
ddP

N

N1n
N1n1

rr
rrrr


 






),,()(                                                      (3 -1( 

 به وجود می آید. 888( برای مولکول دوم و N-1انتخاب برای مولکول اول، ) Nاین رابطه به دلیل 
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باشد، صرف نظر از  ndrودر  nrدر  nو هر مولکول  888، و1drو در  1rاحتمال این که هر مولکول  در      

 پیکربندی بقیه ی مولکول ها به صورت زیر است:

    ),,(
)!(

!
),,( )()(

n1n1 rr rr  nn P
nN

N


                                                              ( 4 -1( 

با ماکزیمم تیزی در  1rمی باشد. تابع توزیع شعاعی یک بلور تناوبی از  r1)1(ساده ترین تابع توزیع      

 r1)1(معادل هستند و بنابراین   Vمکان های شبکه می باشد، اما در یک سیال تمام نقاط موجود در حجم 

  :می باشد. بنابراین برای یک سیال می توان نوشت 1rمستقل از 

3)-5(                                                                    V

N
d

V

)1()1( )(
1

11 rr          

استفاده شده است. تابع  Nبا  r1)1(برای برابری انتگرال    4)-1) تا (1-1) معادله از معادلات  در این

  :به صورت زیر تعریف می شود  n, …, r1(rng(همبستگی 

3)-6(                                                          ),,(),,( )()()(

n1n1 rr rr  nnn g                     

ng  تابع همبستگی می باشد زیرا اگر مولکول ها مستقل از یکدیگر باشند(n)  به سادگی باn  برابر بوده و

 تصحیحی برای وابسته نبودن یا همبستگی بین مولکول ها می باشد.  )6-3در معادله ی ) g(n)در نتیجه فاکتور 

 تابع توزیع شعاعی سیال1-1-3   

اهمیت زیادی دارد از آنجایی که به طور تجربی تعیین می شود. در یک مایع با مولکول  r1(r(2)g,2(تابع     

بستگی دارد. در ادامه،  12rیعنی  1و  1تنها به فاصله ی نسبی بین مولکول های  r1(r(2)g,2(های متقارن کروی، 

12r  را به سادگی باr  2(و,r1(r(2)g  را باg(r) .نشان خواهیم داد 
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      g(r)dr  احتمال مشاهده ی مولکول دوم درdr  می باشد در صورتی که یک مولکول در مبدا وجود

  :داشته باشد. این احتمال به مقدار واحد بهنجار نمی شود بلکه در عوض خواهیم داشت

   



0

2 14)( NNdrrrg                                                                               ) 7-1(                                            

 حول مولکول مرکزی می باشد.  r + drو  rتعداد مولکول های بین  2rg(r)4معادله نشان می دهد که این 

 از اتم مرجع تعداد اتمها  r+drو ,  rدر فاصله بین  dr ,در حقیقت با تقسیم فیزیکی فضای حجم درون قشر   

 قابل محاسبه است 

  ( 1-0)                                                                                         dn(r)=
𝑁

𝑉
𝑔(𝑟)4𝜋𝑟2dr  

  تابع توزیع شعاعی یک سیال g(r)نشان دهنده حجم  و  v  و  نشاندهنده تعداد کل اتمهاN  که 

  : اگر حجم هر لایه به صورت   

  (1-4)                                                                       𝑣
sell=

4

3
π(r+δr)3−

4

3
πr3≅4πr2dr

   

𝑁واگر تعداد ذرات به واحد حجم 

𝑉
   ρ=باشد با شمارش تعداد اتمهای موجود در هر لایه که به کمک یک 

حجم آن به حجم هر لایه خواهیم عکس  فوری بدست آمده و میانگین گیری تعداد اتمهادر هر لایه و تقسیم 

  : داشت

g(r)=n(r)(p4𝜋𝑟3𝑑𝑟)  (1-18 )                                                                                          

g(r)    همان تابع توزیع شعاعی است که علاوه برr به دما و چگالی هم بستگی دارد. 
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تابع توزیع شعایی (1-1شکل )  

که به سمت صفر می رود،تا  rباید به سمت صفر تمایل پیدا کند همچون  ρ(r)با توجه به شکل اولا      

فواصل زیاد  در مرجع اشغال کنند. ثانیا به طور کلی ءزمانیکه اجزای اضافی نمی توانند محل یکسانی را مثل جز

 ρممکن است کمتر از ρ(r)نزدیک شود . ثالثا،  ρباید به  ρ(r)مرجع( صفر می باشد و  ءاصلی یا )جز ءاثر جز

 .با فواصل جاذبه و دافعه بین اجزا مطابق دارد rیا بیشتر از آن باشد، بسته به اینکه فاصله 

 ذراتکه  تابع توزیع به سمت صفر میل میکند که بخاطر نیروهای قوی دافعه است  r برای مقادیر کوچک     

          توانند فضای یکسانی را در یک لحظه اشغال  نمی  توانند بیش از حد به هم نزدیک شوند در واقع دو ذره نمی

اتمها در لایه های  می دهد در خارج از شعاع واندروالس در رنجهای بالا پیکهایی وجود دارد که نشان .کنند

ذره سعی میکنند داخل N-1که وجود دارد به این دلیل که  اولین پیکی د.نزدیک در اطراف هم قرار گرفته ان

که به این دلیل که  ابدی کاهش می  g(r)ناحیه ای که توسط ذره دیگر اشغال شده  پخش شوندو سپس مقدار
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در فواصل   .شود روند می ذرات پیش می ذرات مازاد در پیک اول سبب کمبود ذرات به همان مقداری که

  د.دهد در دامنه های بزرگ نظمی وجود ندار زدیک میشود که این نشان مین 1به سمت   g(r)  بزرگ

  RDF اهمیت 3-2 

RDF    به سه دلیل حائز اهمیت است : 

  :برای پتانسیل های جفتی  -1

  (1-11)                                                                                      




ji

ijN ruU )(),,( N1 rr                       

 می توان خواص ترمودینامیکی به ویژه فشار، انرژی، و پتانسیل شیمیایی را محاسبه نمود. RDFبا داشتن 

را برای یک مدل  RDFتئوری های معادلات انتگرالی بسیار توسعه یافته ای وجود دارند که امکان تخمین   -1

 د .مولکولی خاص می دهن

1- RDF  به طور تجربی با استفاده از روش های پراش اشعه یX  نوترون قابل اندازه گیری می باشدو پراش  

 . این موارد را در قسمت های بعدی توضیح خواهیم داد     
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  RDF روابط توابع ترمودینامیکی با   3-3    

خواص ترمودینامیکی  RDFمسئله ی اساسی در تئوری مایعات می باشد زیرا  RDFدقیق  ءمحاسبه      

ماکروسکوپی را به برهم کنش های بین مولکولی سیالات مرتبط می سازد. در اینجا، بعضی از این توابع 

توضیح داده  ]1،9 [ترمودینامیکی بیان می شوند و روش های بدست آوردن این توابع در کتاب های مرجع 

 ت و در اینجا بحث نخواهد شد.شده اس

 انرژی  3-3-1

4πr2 گاز حقیقی کره ای از حجم  انرژی برای محاسبه یک      ∂𝑟 با یک ذره در مرکز را در نظر می گیریم که

4πr2pg(𝑟) شامل ∂𝑟 جفت ذرات در فاصله  اگر پتانسیل ‚ذره استr مقدارu(r) انرژی برهم کنشی  ‚باشد

4πr2pg(𝑟)𝑢(𝑟) بین ذرات موجود در لایه و ذره موجود درمرکز    ∂𝑟 سیستم  کل خواهد بود که انرژی

𝑁و ضرب در  ∞تا  0از  rبه کمک انتگرال گیری  نظر گرفتن تقریب جمع پذیری جفتی و  با در

2
به صورت  

   :زیر خواهد بود 

(1-11)                                           kB𝑇 + 2𝑛𝑁𝑃 ∫ 𝑟2𝑈(𝑟)𝑔(𝑟)𝑑𝑟                       
∞

.
 E=

3

2
    

               در این معادله جمله ی اول میانگین انرژی جنبشی و جمله ی دوم میانگین انرژی پتانسیل می باشد.

 که می توان نوشت.

∈

NKBT
=

3

2
+

P

2KT
∫ 4π𝑟2𝑈(𝑟)𝑔(𝑟)𝑑𝑟
∞

.
      (1-11   )                                                    
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فشار  3-3-2  

  :فشار سیستم با در نظر گرفتن تقریب جمع پذیری جفتی به صورت زیر بیان می شود      

     







0

2
2

4)(
6

drrrg
r

u
rkTP 


                                                                 )19-1(   

د.نامنی اغلب این معادله را معادله ی فشار م                                                   

د اگر چه معادله ی فشار برای مایع بدست آمده است اما می توان برای گاز هم استفاده نمود زیرا در ح     

( را معادله ی حالت سیال نامید.91-1چگالی کم مایع به گاز تبدیل می شود. در حقیقت، می توان معادله ی )  

 تراکم پذیری  3-3-3

  :م پذیری می باشدیک معادله ی مهم و جالب معادله ی تراک     

   2 (2)

0
1 4 [ ( ) 1]TkT r g r dr   



                                                                  )15-1( 

تراکم پذیری هم دما است.  لازم به ذکر است که در بدست آوردن معادله ی تراکم پذیری از  T در این معادله

 تقریب جمع پذیری جفتی استفاده نشده است.

          r  نشان داده می شود.  هر گاه h(r)که اغلب تابع همبستگی کل نامیده می شود با  g(r)-1تابع      

h(r) .به سمت صفر میل می کند به این معنی که هیچ همبستگی مکانی بین یک جفت مولکول نیست 

یده می شود. بنابراین می توان وقتی که در چگالی ضرب می شود، فاکتور ساختار نام h(r)تبدیل فوریه ی      

  :نوشت

rs.rderhsh i

 )()(ˆ                                                                                          )12-1( 
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ˆ)(در این معادله  sh  نشان دهنده ی فاکتور ساختار می باشد. تراکم پذیری هم دما درs = 0  با فاکتور ساختار

معمولا محاسبه چنین خصوصیاتی به طور مستقیم دقیقتر است این معادلات تنها برای سیستمهای مربوط است.

 1کرک وود برای سیستمهای پیچیده باید جهت گیری آنها نیز در نظر گرفته شود تئوری انتگرال کروی کاربرد

 ] 19 [ کاربرد دارد.عیین خواص ترمودینامیکی هر شکل از مولکول برای 

 خواص مکانیکی  3-4

هرگاه نیروی مکانیکی بر سیالی اعمال شود، سیال ابتدا به صورت الاستیکی همانند جامد به این نیرو پاسخ      

و  G(،  1دهد. این پاسخ اولیه به کمک دو کمیت، حدفرکانس بالای کشیدگی برشی )یا کشیدگی سختیمی

Kکشیدگی ، ضریب حدفرکانس بالای   (.1)یا کشیدگی تراکم 

 دست آورند.ه ب5گرانروی برشی فرکانسی ای برای وابستگیمعادله ]51[ 9گ و مونتیننزوانزی

 (1-17                                                                                                          )0
G   

0که 
 ثابت تناسب  دهد.نشان می را در فرکانس صفر گرانروی برشی از آن شود.نامیده می2زمان استراحت 

0جایی که واحدهای 
 وG   باشد، زمان و فشار می× به ترتیب فشار 21[ واحد زمان را دارد[. 

 ]21[ .رسداش میمقدار اولیه e/1زمان استراحت مدت زمانی است که اغتشاش از حالت تعادلی ماکسولی به 

                                                 
1 Kirkwood-Buff 

2  Modulus of Rigidity 

3  Modulus of Compression 

4  Zwanzing- Mountain 

5  Shear Viscosity 

6  Relaxation Time 
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برای مولکول های کروی از  Gو  (RDF)ای بین تابع توزیع شعاعی رابطه ]51[ یناگ و مونتنزوانزی

 ی زیر به دست آورند: طریق رابطه

(1-10                  )                                
2

4

0

2 ( )
( , ) ( ) [( ]

15

d du r
G T kT g r r dr

dr dr


 



     در

، چگالی، دما و ثابت بولتزمن  RDFای، بین ذره یبه ترتیب پتانسیل جفت T، و u(r) ،g(r) ، این معادلات

.هستند
 

  RDFروش های مختلف تعیین  3-5

 تئوری معادله ی انتگرالی  3-5-1

اگر ما علاقه مند به گسترش توانایی پیش بینی در تئوری های مکانیک آماری هستیم، باید روشی برای    

 پیدا کنیم. RDFبدست آوردن 

تئوری معادله ی انتگرالی می باشد. از آنجا که تابعی که تعیین می شود در  RDFیکی از تئوری های مهم       

داخل انتگرال قرار دارد این روش به نام معادله ی انتگرالی نامیده می شود. در اینجا به برخی از تئوری های 

  ]1 [ .معادلات انتگرالی مهم اشاره خواهد شد

 معادله ی انتگرالی کرک وود   3-5-1-1

توسط کرک وود بدست آمد و به نام  1418در دهه ی  RDF کی از مهم ترین و اولین معادلات برای ی     

تغییر  1تا  8را معرفی می کنیم که از    1. در اینجا پارامتر جفت شدن ]1 [معادله ی کرک وود نامیده می شود 

                                                 
1 Coupling parameter 
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 1ju(r(امین مولکول سیستم به صورت jرا با  1برهم کنش مولکول مرکزی به عنوان مثال مولکول  می کند و

   :جایگزین می کند

 
 



N

j Nji

ijjN rururrU

2 2

11 )()(),,...,(                                                                      )14-1( 

به داخل یا خارج از سیستم منتقل کرد. اکنون  1به  8از  را با تغییر  1لازم به ذکر است که می توان مولکول  

  :با استفاده از پارامتر جفت شدن معرفی می کنیم g(r)معادله کرک وود را برای 

        














dd
n

nn
nru

dddrgru
N

runkTkTnkT

n

n

V

n

j

j

n

N

n

1n

2121

r

rrrr
























),,,1(

),1,,,1(
)1,(

1)(),,()(
1

)(),,2(lnln),,,1(ln

)(

)1(

1
0

23

)2(

12
0

2

1

1

1







                       )18-1( 

1در این معادله 

1





n

N 1تابع توزیع در سیستمی شامل-N .مولکول می باشد 

را به صورت  r2g)12(می توان  n=2( را می توان برای هر سیستم چگال بکار برد. اگر 81-1معادله ی )     

  :زیر نوشت

 









V

ddg
g

g
rgrurugkT 








3r),3,1(
),2,1(

),3,2,1(
);()()(),2,1(ln )2(

)2(

)3(

1313
0

12

)2( )11-1( 

ارائه می کند. چنین معادلاتی را  g(n+1)را بر حسب  g(n)یا به طور کلی  g(3)را  بر حسب  g(2)این معادله 

نامند. این معادله دقیق است ولی متاسفانه خیلی قابل استفاده نیست. اگر بتوان رابطه ی دیگری ی تسلسلی م

 بدست می آید. g(2)بدست آورد یک معادله ی بسته برای  g(2)بر حسب  g(3)برای 
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بدست  g(r)جایگزین کنیم معادله ی کرک وود برای  (11-1در معادله ی ) 3gاگر تقریب ابرانطباق را برای      

  :می آید یعنی

      

V

ddrgrgrururgkT 


3r1)();()()(),(ln 231313
0

1212                      )11-1( 

خواهیم داشت                0در این معادله وقتی که 






kT

ru
rg

)(
exp)( 12

12

. 

راه حل عددی معادله ی کرک وود پیشنهاد شده است که بدست آوردن آن بسیار مشکل است. لازم به ذکر      

 بدست آمده از معادله ی کرک وود و معادلات دیگر تنها از لحاظ کیفی رضایت بخش هستند. 12g(r(است که 

 (BGY) 1یون -گرین -معادله ی انتگرالی بورن  3-5-1-2

وجود دارد که تا حدی شبیه معادله کرک وود بدست می آید. به  RDFمعادله ی انتگرالی دیگری برای      

جای مشتق گیری نسبت به پارامتر جفت شدن، نسبت به مختصات بعضی از مولکول های خاص مشتق گرفته 

ن آن را توسط تقریب می شود. این روش یک تسلسلی مشابه با معادله ی کرک وود ارائه می دهد که می توا

  :به صورت زیر می باشد BGYخارج کرد. معادله ی  1ابرانطباق

              
( )

1 1, 1( ) ( 1)

1

2

0
n n

j nn n

n

j

u ug
kT g g d

 





 
  

  
 

1 1 1

r
r r r

                               )11-1( 

                                                 
1 Born-Green-Yvon 

2 Superposition approximation 
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 (OZ) 1زرنیک –معادله ی انتگرالی اورنشتاین   3-5-1-3

  :تابع همبستگی کل به صورت زیر تعریف می شود     

             (2)( , ) ( , ) 1h g 1 2 1 2r r r r                                                                              )19-1(
           

12برای یک سیال همگن  12( ) ( ) 1h r g r  .)12h(r  ءدر فاصله 1روی مولکول 1معیاری از تاثیر کلی مولکول 

12r  (. 1و  1می باشد )یعنی همبستگی کل بین 

را به دو قسمت، قسمت مستقیم و قسمت غیر مستقیم تقسیم  12h(r(، اورنشتاین و زرنیک 1419در سال      

نامیده می شود. قسمت غیر  1بیان می شود و تابع همبستگی مستقیم 12C(r(ردند. قسمت مستقیم توسط تابع ک

از طریق ذرات دیگر  1روی مولکول  1را نشان می دهد که باز ملکول  1روی مولکول  1مستقیم تاثیر مولکول 

)مستقیم یا غیر مستقیم( تاثیر می گذلرد. این تاثیر توسط چگالی متعادل شده و روی تمام جهت گیری های 

ارتباط دارد  1از طریق همبستگی مستقیم با مولکول  1مولکول . (1-1)شکل میانگین گرفته می شود 1مولکول 

به طور مستقیم یا غیر مستقیم از  1با مولکول  1مستقیما ارتباط دارد که خود مولکول  1به مولکول  1و مولکول 

 طریق ذرات دیگر ارتباط دارد.

              
12 12 13 32( ) ( ) ( ) ( )h r c r c r h r d   3

r                                                          )15-1( 

                                                 
1 Ornstein-Zernike 

total correlation function  2 
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( معروف است. اصولا این معادله توصیف تابع OZزرنیک ) -( به عنوان معادله ی اورنشتاین15-1معادله ی )

 می باشد. h(r) 1بر حسب تابع همبستگی کل C(r)همبستگی مستقیم 

 همانند پتانسیل جفتی است. این تابع نسبتا سریع به صفر میل می کند  C(r)گستره ی همبستگی مستقیم      

 h(r)  این تابع کوتاه بردتر از  اما رفتار غیر صفر تا فواصل متناسب با گستره ی پتانسیل از خود نشان می دهد.

کل نشان ( طرح کلی رفتار تابع همبستگی مستقیم را نشان می دهد. همان طور که این ش1-1می باشد.  شکل )

 .نوساناتی به دلیل همبستگی های غیر مستقیم نشان می دهد h(r)می دهد 

                            

 مستقیم تابع همبستگی (. تابع همبستگی کل و2-1شکل )                                   

                                                 
1 direct correlation function 
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 برای یک سیال h(r)و  C(r)(. 3-1شکل )                                    

 شبیه سازی دینامیک مولکولی  2-5-3

مولکولی  شبیه سازی دینامیک مولکولی روشی مناسب برای مدل سازی میکروسکوپی در مقیاس اتمی و     

قدرت محاسباتی توسعة بسیاری یافته اند و در  فراهم می کند. این روشها با گسترش سریع امکانات رایانه ای و

علمی یک نیروی رانشی قوی برای دستیابی به این پیشرفت ها است. از  رایانه ها در حل مسائلحقیقت کاربرد 

مورد  شبیه سازیهای رایانه ای شامل حلّ دقیق مسائل مکانیک آماری هستند، خواص سیستم های آنجا که

ف می شوند، تعیین می نظری تعری مطالعه با ارزیابی نیروها و انرژیهای بین مولکولی، که معمولاً توسط مدلهای

دینامیک مولکولی شکلی از شبیه سازی کامپیوتری است که در ان اتمها و مولکولها اجازه دارند برای گردند . 

یک دوره از زمان تحت قوانین شناخته شده فیزیک باهم برهم کنش کنند و چشم اندازی از حرکت اتمها 
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تعداد زیادی از ذرات هستند امکان پذیر نیست که بدهند. از آنجائیکه سیستمهای مولکولی عموما شامل 

ویژگیهای سیستمهای پیچیده را بطور تحلیلی بدست آوریم. شبیه سازی دینامیک مولکولی این مساله را با بکار 

کند و به کند. این روش یک واسطه بین تجربیات آزمایشگاهی و نظریه ایجاد میبردن روش محاسباتی حل می

شود. دینامیک مولکولی روابط بین ساختار مولکولها، حرکت جازی در نظر گرفته میعنوان یک آزمایش م

است. قوانین و کند. دینامیک مولکولی یک روش منظم چندگانهمولکولهاو توابع مولکولی را بررسی می

اطلاعات هایی را از علم رایانه و نظریه آید و الگوریتمهای آن از ریاضیات، فیزیک و شیمی بدست مینظریه

 ودشسازی دینامیک مولکولی تکرار میفرایندی که در هسته مرکزی محاسبات یک برنامه شبیهبرد.بکار می

 موقعیت جدید ذرات <سرعت ذرات  <شتاب ذرات  <عبارت است از نیروی بین ذرات 

داریم و با طی پروسه فوق اطلاعات  tبه کمک اطلاعاتی که درمورد موقعیت و سرعت ذرات در لحظه     

آید.و از آوریم. با مشتق گیری از پتانسیل بین اتمی، رابطه نیرو به دست میرا به دست می t+dtمربوط به لحظه 

شود.ساده ترین و پرکاربردترین پتانسیل که برای ذرات اتمی به کار بعد از مکانیک نیوتونی استفاده می آن به

ای است که بین انرژی دو ذره و جونز معروف هست. منظور از پتانسیل، رابطه-یل لناردرود به نام پتانسمی

-فاصله بین آنها برقرار است. چون این انرژی، انرژی پتانسیل سیستم مورد نظر )دو ذره( است به آن پتانسیل می

آرگون است برای  کند شبیه به گازهای نجیب سبک مثلگوییم.رفتار سیستمی که از این پتانسیل تبعیت می

های مواد و یا برای مقایسه مواد، استفاده از پتانسیل های پیچیده تری مورد نیاز است تا بررسی خواص و ویژگی

معرف کامل ماده مورد نظر باشد. اما اگر بخواهیم موضوعاتی کلی مثل آنتروپی و رابطه آن با دمای یک سیستم 

جونز مناسب و مفید -رسی کنیم، پتانسیلی مانند پتانسیل لناردیا هندسه عبور گاز از یک حفره کوچک را بر

 کاهد و این بسیار مهم هست.سازی میگی پتانسیل از زمان شبیهاست.ساده
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دیگر را بدانیم، به  N-1اتم در سیستم وجود داشته باشد. اگر بخواهیم تا برهمکنش این اتم و  Nتصور کنید 

تری ی نیرو انجام دهیم! و بنابراین هرچه پتانسیل سادهمحاسبه N(N-1)/2رویم باید که به پیش می dtازای هر 

  .محاسبات سریعتر انجام می شودداشته باشیم 

 مراحل شبیه سازی دینامیکی مولکولی 1-2-5-3

 :[3,17]مرحله است 1شبیه سازی دینامیکی مولکولی شامل 

 طراحی مدل .1

 فضای فازمحاسبه مسیر .2

      1یبه کمک میانگین زمان دست اوردن خواص با میانگین گیری از ان خاصیتانالیز مسیرها برای به  .3

< 𝐴 >=
1

𝑡
lim
𝑡→∞

∫ 𝐴(𝑡)𝑑𝑡
𝑡

0
                                                                    (26-3) 2-

 معادله حرکت 2-5-3

   انتگرال گیری از معادله حرکت به دستمولکولی تکامل زمانی سیستم ذرات را با استفاده از  دینامیک       

 [3,17] :روش است سهمی اورد که به 

  روش نیوتونی  

  F = 𝑚𝑎 =
𝑚𝑑𝑣

𝑑𝑡
 = 

   𝑚𝑑2𝑣

𝑑𝑡2
                                                                                              (27-3)                 

 (28-3)                                                                        . x=at2+ tv.+ x      v=at+ v.  →  

                                                 
1 Time average  
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به جز جامدات که صفر است برای بقیه از  .vو .x = 8‚را می توان در مبدا مختصات در نظر گرفت .xکه 

 قانون ماکسول بولتزمن استفاده می شود چون در دمای خاص ذرات دارای انرژی جنبشی هستند.

 روش هامیلتونی 

با انرژی  Hمعمولا برای سیستمهای ایزوله که انرژی کل ثابت است در نظر گرفته می شود.در این حالت    

 :کل برابر و به صورت

  (29-3)                                                       𝐻(𝑟𝑁 , 𝑃𝑁) =
1

2m
+ ∑ Pi

2 + u(rN) = E  

چون سیستم در حالت تعادل مورد بحث است با توجه به ثابت بودن انرژی از این فرمول نسبت به زمان مشتق 

   :میگیریم و  در  نهایت خواهیم داشت

      (1-18                         )                                             =
∂𝐻

∂qi
 𝑝i

0 -     ‚              =
∂𝐻

∂Pi
 𝑞𝑖

0 

 روش لانگرانژ 

                      معمولا برای سیستمهای پیچیده تر به کار می رود.

𝑑

𝑑𝑡
(

𝜕𝑙

𝜕𝑝𝑖
̊ 0) − (

𝜕𝑙

𝜕𝑞𝑖
̊ 0) = 0                                      (31-3)                ‚                L=K-

U 

 1شرایط مرزی تناوبی 3-5-2-3

ذره داریم هر چه تعداد ذرات  103ذره دارد ولی در شبیه سازی حداکثر  1023یک سیستم واقعی حداقل   

 کمتر می شود نسبت ذرات سطح به کل ذرات زیاد می شود پس اثرات سطحی موثر خواهند بود و باید در نظر

 بنابراین برای رفع این مشکل از روشی به ‚شوند.این اثرات توابع ترمودینامیکی را تحت تاثیر می گذارد گرفته
                                                 
1 Periodic boundary conditions 
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سلهای کاملا مشابه از اطراف احاطه  یک سل با pbc( استفاده میکنند.در روشpbcنام شرایط مرزی تناوبی)

ای از جعبه خارج شود سل مرکزی سلول واحد است.در طی یک دوره شبیه سازی هر وقت ذره ‚شده است

 [3,17]یک ذره معادل از وجه مقابل وارد می شود و این باعث می شود که تغییر چگالی نداشته باشیم.

 برای جامد مکعبی و برای گازها و مایعات نیز کروی است.‚شکل سل بسته به نوع سیستم متفاوت است  

 

 

 سل مکعبی با شرایط مرزی تناوبی (9-1شکل )

 انسامبلهای شبیه سازی مولکول دینامیکی 3-5-2-4

 انسامبلNVE  با تعداد ذرات و چگالی و انرژی کل ثابت. انرژی پتانسیل از ابتدا ثابت است اما برای

 استفاده می شود. 1ثابت نگه داشتن انرژی جنبشی از مقیاس بندی سرعتها

 

 انسامبلNVT  استفاده از این انسامبل راحتتر است زیرا ثابت نگه داشتن دما راحتتر است. برای این کار

 :[3,17]روش استفاده می شود سهاز 

                                                 
1 Rescaling velocity 
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 مقیاس بندی سرعت  .1

برخورد این  .استفاده از یک ظرف گرمایی فرضی با تعدادی اتم که در ارتباط با سیستم اصلی است .2

اد یک نیروی تصادفی می شود این ظرف با کنترل تعداد اعث ایجبذرات با ذرات موجود در سیستم 

 برخوردها دما را ثابت نگه می دارد.

 .در این روش نیز با تغییر نیرو دما ثابت نگه داشته می شود   1ترموستات لانگوین .5

 انسامبلNPT    توسط سه روش زیر انجام می شودفشار  ثابت نگه داشته شود که: 

 مقیاس بندی حجم .1

 تترموستااستفاده از  .2

 هیبرید مولکول دینامیکی و مونت کارلو .5

 دینامیکی به کمک شبیه سازی دینامیک مولکولیمحاسبه خواص ترمو  3-5-2-5

 [3,17]: خواصی که در شبیه سازی استفاده می شوند به چند دسته تقسیم می شوند     

ترمودینامیکی ساده اند. برای سیستمی انرژی داخلی مثالهایی از توابع وفشار :توابع ترمودینامیکی سادهالف( 

هر تابعی  ‚<A> ‚نشان داده می شود.با استفاده از این  Mذره مسیر فضای فاز توسط یک سری اعداد Nشامل

 :از مسیر حرکت با استفاده از جمع زیر تخمین زده می شود

(1-11)                                                          <A>=
𝟏

𝐌
∑ 𝐀[𝒓𝑵(𝒌∆𝒕), 𝒑𝑵(𝒌∆𝒕)] 

𝑴

𝒌=𝟏
  

                                                 
1 Langevin thermostat 
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  سیستمی با  :انرژی Nذره و حجمV و دمایT .دارای انرژی کل وابسته به اندازه حرکت و مکان است 

3)-3(3                             )                                                 N)+U(rN(pk )=E  𝒓𝑵
,𝑷𝑵E( 

 :ورت زیر استجنبشی و انرژی پیکربندی می باشد که میانگین انرژی جنبشی به صکه شامل دو قسمت انرژی 

 < K >= 
𝟏

𝟐𝐦𝐌
∑ ∑ 𝑷𝒊(𝒌∆𝒕), 𝑷𝒊(𝒌∆𝒕)𝐍

𝐢=𝟏
𝑴

𝒌=𝟏
                                                      (34-3) 

 :است (3-34)و برای کرات نرم انرژی پتانسیل به صورت معادله

=
𝟏

𝐌
∑ ∑ ∑ 𝒖[𝒓𝒊𝒋𝒋>𝒊 (𝒌∆𝒕)]𝒊

𝑴

𝒌=𝟏
                                                                         (35-3) <U> 

U  ذره ای است. دوانرژی پتانسیل 

 ریال با کمیتهای مولکولی در ارتباط است.یفشار به کمک معادله حالت و :فشار 

𝑷

𝛒𝐊𝐓
= 𝟏 −

𝟏

𝟑𝑵𝑲𝑻
 < ∑ ∑  𝒓𝒊𝒋𝒋>𝒊𝒊 .

𝒅𝒖(𝒓𝒊𝒋)

𝒅𝒓𝒊𝒋
 >                                                       (36-3) 

 تعداد ذرات است. Nفاصله بین مولکولی و  𝒓𝐢𝐣که

 : 1پاسختوابع ترمودینامیکی ب( 

در  دما و فشار روی می دهد.لذا مشتق توابع ترمو دینامیکی را  ی کهپاسخ توابع ترمودینامیکی به تغییرات    

  است.  VCمی گویند.ساده ترین تابع که می توان محاسبه کرد  خپاستوابع  

3)  -7(3                                                                                                         v )
𝝏𝒖

𝝏𝒕
( =VC 

 

 :خواص ساختاریج( 

                                                 
1 Response 
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 است.تابع توزیع شعاعی در واقع نشان دهنده احتمال حضور ذرات در یک فاصله RDFمنظور محاسبه       

= مشخص از یک ذره معین است.در واقع نظم موضعی را نشان می دهد و به صورت 
𝜌(𝑟)

𝜌
    g(r).است 

𝜌(𝑟) =
<𝑁(𝑟,∆𝑟)>

𝑉(𝑟.∆𝑟)
                                                   

g(r) = 
< 𝑁(r,∆r) >
1

2
 Nρ V(r.∆r)

                                                          :به دلیل برهمکنش های جفتی  داریم 

    ːو در نهایت خواهیم داشت    

g(r) = 
∑ NK(r,∆r)𝑀

K=1   
1

2
M Nρ V(r.∆r)

  (1-01)                                                                                      

 خواص دینامیکی  د( 

 میانگین فاصله ای که در حقیقت ,3]17[.می باشد 1(MSD)خاصیت مهم میانگین مربع جابجایی یک     

             ːکاربرد دارد تعیین ضریب نفوذد و در که ذره طی می کن است

(1-14)          ∆r2 =< │ri(t) − ri(0)│2 > → 𝐷 = lim
𝑛→∞

< │𝑟(𝑡) − 𝑟(0)│
2

> 

 روش های تجربی  3-5-3

ن به کمک روشهای تجربی است که اندازه گیری اتابع توزیع شعایی را مهم جلوه داده از دلایلی که  یکی      

یا ) SAXS  ،SANS یروشها ‚شکست نوترون در اتمهای مایع  ‚ Xبه وسیله آزمایشات شکست پرتو 

 .(انجام می شودشکست نور در سوسپانسیونها کلوئیدی

 با نقاط تیز می دهد .   xنظم اتمها در یک کریستال یک الگو مشخصی از شکست پرتو xدر شکست پرتو       

                                                 
1 Mean square displacement 



34 

 

الگوی در نهایت  برای مایعات الگوی شکست دامنه هایی با شدت بالا و پایین اما بدون نقاط تیز می دهد.

برای تخمین زدن تابع توزیع شعاعی آنالیز می شود که نتیجه حاصله با نتایجشبیه سازی  xشکست پرتو 

 دیگرمقایسه می شود.

 :[5] در شکل نشان داده شده که معادله ان به صورت زیر است RDFیک الگو از اندازه گیری تجربی       

   3)-0(4                                                                                                   
( )

( )
(0)

I
S N

I


k

 

تعداد پراکندگیها  : N  

فاکتور ساختاری          : S(k) 

 شدت شکست در زاویه :  I() 

0میل میکند به سمت    شدت شکست زمانی که :  I(0)  
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 RDF( اندازه گیری 5-1شکل )

  :ازطریق یک سری استدلالهای هندسی داریم  

3)-1(4                                                                                       ( ) 1 ( ) iS g e d   
krk r r

 

)   1برای یک سیال ایزوتروپیک ) ( )S S kk  بنابراین خواهیم داشت: 

  3)-2(4                                                                       2 sin( )
( ) 1 4 ( )

k r
S k r g r d r

k r
    

RDF   :است پس به راحتی می توانیم تابع توزیع شعاعی را اندازه بگیریم  تغییر شکلی از   S(k)-1 با توجه به 

 
3

1
( ) exp( . ) [ ( ) 1]

(2 )
g i S d


 r k r k k

                                                                     (43-3)  
 

)و در نهایت با توجه به اینکه برای یک سیال ایزوتروپیک     ) ( )g g rr    خواهیم داشت:  

3)-4(4                                   2

3 0

1 sin( )
( ) 4 [ ( ) 1]

(2 )

k r
g r k S k dk

k r
 





 
 

 HFDو   LJپیشنهاد شده برای سیالات  g(r)معادلات  3-6

 : [13]منصوریمتئولی و 3-6-1

( 92-1ای ارائه کردند که به صورت معادله ) معادله  LJسیالاتبرای   RDFبرای بیان  منصوریمتئولی و      

 :است

g(y)= 1+y-m[g(d)-1-λ]+[(y-1+λ)]{exp[−α(y-1)]cos[β(y − 1)]}‚ m≥ ≤y و1 1 (45-3a)   

                                         b)  3-5(4                     < 𝟏y ]   ‚  2 1)-(y−𝛉exp[ g(y)= g(d)

پارامترهای تنظیم پذیری هستند که برای  g(d) و h=d/𝝏‚m‚𝜶 𝜷‚ 𝜽‚ λ و فاصله بین مولکولی  r/d=y  که

                                                 

1  isotropic 
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 تابعی از درجه حرارت و چگالی کاهش یافته باشد این پارامترها باید تابعی از درجه RDFاینکه معادله 

 و چگالی باشند . حرارت

 : [1]و همکارانش مرسلیعبارت  3-6-2

سیالات لنارد جونز به عنوان یک تابع وابسته به  RDFیک بیان ساده و دقیق برای  [1]مرسلی و همکارانش     

 فاصله بین مولکولی و دما و چگالی کاهش یافته ارائه دادند که توانایی پیش بینی خواص ترمودینامیکی را دارد .

نشان داده شده و برای محاسبه فشار و انرژی داخلی و حد فرکانس (92-1معادله) g 1به صورت ان  RDFکه 

 پتانسیل لنارد جونز به کار می رود.از بالای کشیدگی برشی سیال نئون با استفاده 

g2a=1+(x)-2exp[-(a2x+b2)]sin[(c2x+d2)]+(x)-2exp[-(q2x+h2)]cos[(k2x+l2)]‚x>1(46-3)a 

 b)3-6(4                                    1                              ]     ‚    x>4)2x+n2(m-exp[ 2= s2bg

   پارامترهای تنظیم پذیری اند که تابعی از دما و چگالی هستند. s2, n2, m2, l2, k2, h2, q2, d2, c2, b2a ,2که

   داده شده است. [1]مقادیر این پارامترهای قابل تنظیم در مرجع 

   [18]عبارت گوهرشادی و عباسپور 3-6-3  

 -فقط برای داده های تعادلی مایع HFD شبهزیر را برای سیالات  RDF گوهرشادی و عباسپور عبارت    

 :مشخص کرده ایم 1gبخار پیشنهاد کرده اند که با 

                1cosexpsinexp1 1111

2

1111

2

1 


xlxkhxqxdxcbxaxg a   (47-3)a  

   1exp
4

1111  xnxmsg b                                                      (47-3)b  

 فصل چهارم
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 نتایج و بحث

 نتایج 4-1

   :می باشده به صورت روابط زیر شدمکانیک اماری برای محاسبه فشار و انرژی داخلی مطرح  در که عبارتهایی 
      

 









0

3
2

)(
)(

3

2
drrg

r

rU
rTkP


                                                                          (1-4)  





0

2 )()(2
2

3
drrgrUr

Tk
E                                                                               (2-4) 

 [1]می باشد. RDF نیز g(r) و پتانسیل بین مولکولی U(r)دانسیته و  فاصله بین مولکولی و   rکه 

 را با استفاده از G ,∞ ,حد فرکانس بالای کشیدگی برشی فرمول مربوط به  1]5[ نزوانزیگ و موانتای      

RDF  به صورت زیر بیان کرده اندبرای سیالات برهم کنش دهنده با یک پتانسیل متقارن کروی: 

)4-(3                                                           


 

















0

42 )(
)(

15

2
drrg

r

rU
r

r
TkG 


  

 سیستم ارگون 4-2

 پتانسیل بین مولکولی ارگون 4-2-1

استفاده شده است که از وارونگی  HFDپتانسیل شبه  ‚ بین اتمهای ارگون برای برهم کنشهای جفتی    

  :[42,41] است به دست امدهانتگرال برخورد و ویسگوزیته در فشار صفر 

    Dx
x

C

x

C

x

C
xFxxAU aBodyTwo 













 10

*

10

8

*

8

6

*

62***

, exp            (4-4)          

  Dx
x

C

x

C

x

C
xxAU bBodyTwo 













 10

*

10

8

*

8

6

*

62***

, exp            (5-4)     
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2

( ) exp 1
D

F x
x

  
    

   

                                                                                      (6-4)                                    

* در ان که    
Body-TwoU  ( پتانسیل جفتی/2B= U*

2BU و )σ= r/ x ( ε  عمق چاه پتانسیل وσ  فاصله ای

 1برای ارگون در جدول HFD. مقادیر پارامترهای پتانسیل شبه می باشدتبدیل  (ت که در ان پتانسیل صفر اس

 شده است. داده

دستیابی  برایمیتوانند سهم کوچک اما موثر برای انرژی سیالات ایجاد کنند.  ]19[ 1برهمکنشهای سه ذره ای    

 [20]برهمکنشهای سه ذره ای استفاده شود. همراه باپتانسیل جفتی باید  ‚تجربهمقداری با  تطابقبه یک 

که عبارت  [21]نشان داد سهم های زیادی برای برهمکنشهای سه ذره ای وجود دارد اما شواهدی     

به تنهایی تقریبی عالی می باشد. با این وجود نیاز به محاسبات   ]22 [1تیلور-اکسیل رود 1سه جزئی-دوقطبی

 [20] .محاسباتی قابل ملاحظه ای ارائه می دهد هزینهره ای به منظور محاسبات جفتی ذ سه

برای  9کیهارا ذره اییک عبارت تصحیحی سه ذره ای به ضمیمیه پتانسیل دو  ]8[یلد و پراسنیتزاسچوها     

 :بود پیشنهاد کرده اند ATT-2B(U( دو ذره ایء شامل انرژی پتانسیل جاذبهارگون که 

0.9

* *

2UThree Body B ATT

C

U





 

 
  

 
                                                                                 (7-4) 

                                                 
1 Three body 

2 Triple-dipole 

3 Axilrod-Teller 

4 Kihara 
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برای   cρو   αبخار است. مقادیر -چگالی در نقطه بحرانی مایع  cρ قابل تنظیم می باشد و پارامتر αدر اینجا 

طابق بهتر با دادهای ن تدوابستگی دانسیته به منظور به دست اور 854شده است . توان  1ارگون در جدول داده 

 :است تجربی در دانسیته های بالا انتخاب می شود . پتانسیل کاهش یافته کل توسط رابطه زیر داده شده

0.9

* * *

T 2U Two Body B ATT

C

U U





 

 
   

 
                                                                          (8-4) 

پتانسیل دو ذره ای را برای پیش بینی خواص سیالت واقعی بدون متحمل شدن استفاده از  این معادله به ما اجازه

‚   ρ→ 0کهوقتی( از شرایط تناوبی مرزی که 7-9معادله)سه ذره ای میدهد. پتانسیلهای هزینه های محاسباتی

 HFD( در این کار به همراه پتانسیل شبه 0-9. معادله )پیروی می کند شود دو ذره ای باز یابی میپتانسیل 

ATT-2B که در ان  مورد استفاده قرار گرفته است
*U زیر است به صورت: 

* * *

6 8 8

6 8 10

*

2
* * *

6 8 8

6 8 10

( )

B ATT

C C C
F x x D

x x x
U

C C C
x D

x x x



  
     
   

  
  

     
  

                                             (9-4) 

که یک رابطه ساده و دقیقی بین انرژی های دو ذره ای و  سه ذره ای  [9]دادندنشان  سوانگ و سادو         

 :در یک سیال به صورت زیر وجود دارد

6

0.85 Two Body

Three Body

U
U

 





                                                                                (10-4) 

 می باشد.چگالی عددی   ρپذیر و نا ضریب جمع νدر اینجا 

* (‚پتانسیل برهمکنش یافته کل یعنی پتانسیل دو ذره ای و سه ذره ای         
T(U‚رابطه زیر است:  









  6

** 85.0
1




BodyTwoT UU                                                                                (11-4) 
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ذره ای را برای پیش بینی خواص سیالت واقعی بدون متحمل شدن دو  پتانسیلاستفاده از این معادله به ما اجازه 

مورد  HFD( در این کار به همراه پتانسیل شبه 11سه ذره ای میدهد.معادله) پتانسیل هزینه های محاسباتی

را برای محاسبه فشار پیکربندی  ]43[و همکارانش  1اسمیت استفاده قرار گرفته است. ما همچنین  عبارت

 نسیل کل استفاده می شود بکار برده ایم. هنگامیکه پتا

سه جزئی  بر پایه محاسبات دقیق -طبییک مدل برای برهمکنش موثر  دو ق و همکارانش گیوزمن  اخیرا        

تاثیرات سه ذره ای روی ضریب سوم ویریال تهیه کرده اند.برهمکنش موثر سه ذره ای به صورت دانسیته 

مستقل از پتانسیل دو ذره ای نوشته می شود و به وسیله میانگین گرفتن از تابع روی موقعیت جزء سوم به 

 :می ایددست 

***

BodyThreeBodyTwoT UUU                                                                                       (12-4) 

*
TU و  )دو ذره ای + سه ذره ای( در اینجا پتانسیل کل کاهش یافته> Body-Three

*<U پتانسیل  میانگین به معنی

 :سه ذره ای می باشد و می تواند توسط تابع زیر تقریب داده شود

 

y

e
sTU

y

BodyThree

12

1

** ),(


                                                                            (13-4) 

 عمق چاه پتانسیل است.  δپذیر کاهش یافته  می باشد و ناضریب جمع  α (T,s),)  9( = ν/εδ*νدر اینجا

3=ρδ 1ρ  وy(= r/δ)  وα (T,s)  توسط رابطه زیر داده شده است: 

             4

4

3

3

2

210,  ssssssT                                                (14-4) 

متناسب  s با به ارامی تغییر میکند و با چند جمله ای های درجه دوم sبا   nα(s) وkT/ε) *(T*β=1/T=که

 :است

                                                 
1 Smit 
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  2

210 sss nnnn                                                                                          (15-4) 

تا  (11-9). پارامترهای معادله ارائه می دهدپتانسیل بعدی از حجم  بدونبه سادگی یک اندازه  s در ان که    

دو  HFDدر این کار به همراه پتانسیل شبه  (11-9)داده شده است. معادله  [10]مرجع و 1در جدول  (9-15)

 ذره ای به کار رفته است. 

4-2-2 RDF  ارگون 

 دمای ءمحدوده کاهش یافته در فاصلهبه صورت تابعی از  HFDبرای سیال شبه   RDF 109 ازدر این کار      

 با ρ ≥ 0.35*1.1 ≥و  T ≥ 0.5* 5.1 ≥از  ρσ*(ρ=3( چگالی کاهش یافتهو T)*(kT/ε= کاهش یافته

توسط گوهر شادی و عباسپور  که در ابتدامعادلات زیر ) دست امده و بابه   MDشبیه سازی  از استفاده

 :فیت شد‚ نسبت به داده های شبیه سازی شده  %1درصد انحراف میانگین با  ‚( [18]بود گزارش شده

                1cosexpsinexp1 1111

2

1111

2

1 


xlxkhxqxdxcbxaxg a   (16-4) 

   1exp
4

1111  xnxmsg b                                                            (17-4) 

نشان داده  1پارامترهای قابل تغییر می باشند و در جدول  1sو  n1, m1, l1, k1, h1, q1, d1, c1, b1a ,1 که

 شده اند .

RDF        نقطه حالت مختلف با  1در (4-17)و (4-16) های محاسبه شده ارگون )با استفاده از معادلات

مقایسه شده اند. در این شکل انطباق خوبی بین  1در شکل  [23]نتایج تجربیو با   MDهای شبیه سازی

 نتیجه گرفتند  ]18[عباسپور و گوهرشادی ‚ 2]0[ 1لیچماروجود دارد.  مقادیر تجربیمقادیر محاسبه شده ما و 

                                                 
1 Marcelli
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رد. نتیجه های محاسبه شده به وسیله پتانسیلهای کل و دو ذره ای وجود ندا  RDFکه تفاوتهای مشخصی بین 

 و (4-16)بنابراین معادلات  به دست امده است. [25] و عباسپور [24] عباسپورتوسط قهرمانی ومشابهی 

 ارگون مورد استفاده قرار گرفته است . سیال همچنین با پتانسیل کل برای محاسبات خواص (17-4)

 جزئیات شبیه سازی 4-3

و  (3-4))معادلات  HFDبه همراه پتانسیل شبه  MDهای ارگون توسط شبیه سازی  RDFمقادیر مورد نیاز 

اتمی  1888برای یک سیتم  Moldy [34]توسط نرم افزار   MD( محاسبه شده است . شبیه سازی (5-4)

تعداد گامهای  ‚ 𝑡∆ ‚ارگون در یک جعبه مکعبی با شرایط مرزی تناوبی انجام شده است . اندازه گامهای زمان 

 t n‚زمان

هزار گام و زمان  58)زمان رسیدن به تعادل ps ‚ 100,000 0.01به ترتیب به صورت   ‚ cr ‚و شعاع برش 

  انتخاب شده است 3σهزار گام است( و  58تولید 

 نتایج و بحث ارگون 4-4

و انرژی )ε/3P=*P (برای محاسبه فشار کاهش یافته ((1-9تا ) (1-9)عبارتهای مکانیک اماری )معادلات      

*ε/3∞= G( حد  فرکانس بالای کشیدگی برشی و  E)*/ε=E(داخلی کاهش یافته 
∞(G   ارگون سیال به کار

  و (4-16) )معادلات  RDFو معادلات ( (9-9(و)5-9))معادلات  HFDرفته در پتانسیل دو ذره ای شبه 

  :به صورت زیر مورد استفاده قرار گرفته است ) (17-4)
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      (28-4) 

 های با مقادیر تجربی در دما و دانسیته HFDپتانسیل دو ذره ای شبه  با استفاده ازارگون  سیال نتایج      

 -پتانسیلبا استفاده از ارگون  سیال . نتایج کلی )دو ذره ای و سه ذره ای( (4-2)شکل مختلف  مقایسه شده اند

 با استفاده از معادلات  [10]زمن یوو گ [9] سوانگ و سادو ‚ [8]نیتز سیلد و پرااسچوها سه ذره ای های

* توسط جایگزینی  (18-9)تا  (9-10) 
Body-TwoU  با*

TU  محاسبه  (11-9( و )11-9( و)0-9)از معادلات

 ( ارائه شده است .4-2شده اند. و در شکل )

اثر خیلی کوچکی روی مقادیر  سنشان می دهد پتانسیل سه ذره ای وانگ و سادو (4-2)همانطور که شکل     

دن به تطابق بیشتر با نتایج فشار را برای رسی نیتزسیلد و پرااسچوها دو ذره ای دارد ولی پتانسیل سه ذره ای

نسبت به سایر  نیتز تاثیر بیشتری بر روی نتایجسیلد و پرااسچوتجربه بهبود داده است. از طرف دیگر پتانسیل ها

فقط مقادیر فشار را در بعضی  [10]که پتانسیل سه ذره ای گازمن  شده استهمچنین نشان داده  پتانسیلها دارد.

می شود که تاثیرات سه ذره ای در دانسیته های  مشخصهمچنین  است . نقاط در دماهای پایینتر بهبود داده

 .می شودبالاتر بیشتر 

زمن تاثیرات کوچکی بر روی یوو گ ساگر چه پتانسیل های سه ذره ای وانگ و سادو (4-3)بر طبق شکل      

زمن مقادیری را در دانسیته های بالاتر جاییکه یوانرژی دو ذره ای دارند ولی پتانسیل های سه ذره ای گ
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که پتانسیل سه ذره ای  نشان داده شده استپتانسیلهای سه ذره ای نمایان است بهبود بخشیده است . همچنین 

علت اینکه چرا  .استو از مقدار تجربی منحرف کرده  افزایش دادهنیتز مقادیر انرژی را سیلد و پرااسچوها

نیتز  مقادیر انرژی را بهبود نداده است )اما فشار را بهبود داده( میتواند به سیلد و پرااسچواپتانسیل سه ذره ای ه

و داده های  انسیته های مایع در یک دمای ثابتتوسط مقایسه بین دباشد که که    (α)پذیرتنظیم  پارامترخاطر 

ما همچنین تاثیرات سه ذره ای را روی حد  [8].به دست می ایدنیتز( سیلد و پرااسچوها روش تجربی) بر طبق

بررسی کردیم. همانطور که این شکل نشان میدهد  (9-9)ارگون در شکل  سیال فرکانس بالای کشیدگی برشی

مقادیر یکسانی را با پتانسیل دو ذره ای نشان می دهد. اما زمن یوو گ سسادو -هر دو پتانسیل سه ذره ای وانگ 

ی شرح ژنیتز  نتایج دو ذره ای را کاهش می دهد. همانطورکه در نتایج انرسیلد و پرااسچوپتانسیل سه ذره ای ها

با پتانسیلهای سه ذره ای دیگر می تواند به خاطر  مقایسهدادیم دلیل رفتار متفاوت هاسچیلد و پرازنیتز  در 

تجربی برای سیالات شبه نظری یا  ءباشد. انچه ما می دانیم این است که هیچ داده  (α) پارامترهای تنظیم پذیر

HFD .برای مقایسه وجود ندارد 

 

 

 

   سیستم نئون 4-5

 پتانسیل بین مولکولی نئون 4-5-1

در ‚ دمایی و دانسیته ای مورد استفادهء یک محدوده درسیستم های مولکولی کروی همچون گازهای نادر      

به صورت  LJخیلی زیاد مورد مطالعه قرار گرفته اند . بنابرای پتانسیل کاهش یافته  LJ جفتیبرهم کنشهای 

 :یک پتانسیل کلاسیک برای نئون مورد استفاده قرار گرفته است
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 612* 4   xxU class                                                                                                 (11-4) 

* /class= U و σ= r/ x که     
classU مقدار پارامترهای پتانسیل  . استLJ  داده (1-9)برای نئون در جدول

 می گرفته نشود و غفلت از این اثرات برای یک سیال همچون نئون اثرات کوانتومی نمیتواند در نظر شده است.

   دلیلی برای ناهمخوانی غیر قابل تقلیل باشد.تواند هنگامیکه نتایج تجربی و تئوری با هم مقایسه می شود 

[26,27] 

 1هیبس -فاینمنپتانسیلهای  ‚دو نگرش برای در نظر گرفتن تاثیرات کوانتومی پیشنهاد شده است      

(FH)‚]33[ 1کرک وود -ویگنر و (WK).]31,32[  پتانسیلFH  در این کار منجر به پتانسیل جفتی وابسته به 

( یا کد همانند سازی مونت کارلو MDاستاندارد ) یدینامیک یمولکولشبیه سازی دما و اجرای اسان در یک 

(MC)1 .26[شده است[ 

 توسط مولفان مختلف برای شبیه سازی خواص ترمو دینامیکی و ساختاری سیستمهایی همچون FHپتانسیل 

برای بررسی  FH اما هیچکس از تابع  [30-26]. نئون و هیدروژن مورد مطالعه قرار گرفته است ‚هلیوم 

 استفاده نکرده است. RDF تاثیرات کوانتومی در محاسبه خواص ترمودینامیکی

به   WKفته اند . پتانسیل موثر کوانتومیمورد بررسی قرار گر تحقیقدر این  FHو  WKپتانسیل های       

 [37-34] است. تقریبا کلاسیک ساده انتخاب شده مایعات ان برای گونه ای از عملکرد خوب دلیل

 : [31,32]ناشی می شود ћاز بسط تابع تقسیم در توانهای   WKپتانسیل 

                                                 
1 Feynman–Hibbs 

2 Wigner- Kirkwood 

3 Monte Carlo 
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*(x)می باشد. )ε= kT/*T (دمای کاهش یافته T* جرم یک اتم و  mو   μ = m/2در اینجا
classU   پتانسیل

* 'شد وا( می ب21-4کلاسیک )معادله   LJکاهش یافته
classU و *"

classU  مشتقهای اول ودوم مربوطه می

 باشند. 

 FHد که تصحیحات کوانتومی برای نئون با استفاده از پتانسیل ننشان دا ]26[ 1تچوار و همکارانش   اخیرا     

بوده و توانایی    WKبرتر از پتانسیل  ‚یک مجموعه از اتمهاده است برای مکه از تابع تقسیم کوانتومی بدست ا

و ضرائب انتقال را  یترمودینامیکخواص برای  ‚تصحیح ناهمخوانی موجود بین شبیه سازی تجربی و کلاسیک

به صورت زیر به کار  LJ همچنین به همراه پتانسیل  کاهش یافته کلاسیک FHدارا می باشد . بنابراین پتانسیل 

 :ترفته اس
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
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x

U
U
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2
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24 

                                                               (21-4) 

 به صورت جمع FHو   WKهای کوانتومیپتانسیل ن می دهندانش (11-9و) (11-9)همانطور که معادلات 

 شود . پتانسیل کلاسیک و یک عبارت تصحیح کوانتومی که به جرم و دما وابسته است ظاهر می

4-5-2 RDF   های نئون 

وابسته به  سیالات لنارد جونز به عنوان تابع RDFساده و دقیق برای  عبارتیک  [1]مرسلی و همکارانش     

 فاصله بین مولکولی و دما و چگالی کاهش یافته ارائه دادند که توانایی پیش بینی خواص ترمودینامیکی را دارد .

                                                 
1 Tchouar 
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و برای محاسبه فشار و انرژی (46)-(b3و 46)-a(3 )معادلاتنشان داده شده  g 1به صورت  RDFاین که 

مقادیر پتانسیل لنارد جونز به کار می رود. از داخلی و حد فرکانس بالای کشیدگی برشی سیال نئون با استفاده

 RDFتچوار نشان داده که هیچ تفاوت مشخصی بین   داده شده است. [1]در مرجع  پذیر این پارامترهای تنظیم

وجود ندارد. نتیجه یکسانی توسط عباسپور و  FH پتانسیل کوانتومیکلاسیک و   LJحاصل از پتانسیل

به  b(3-46)و a(3-46) معادلاتبه دست امده است . بنابراین  HFD شبه برای پتانسیل[29]کوهرشادی 

 نئون مورد استفاده قرار گرفته است . سیال برای محاسبه خواص  FHکوانتومی همراه پتانسیل 

در   6- %20تا حدود   WKپتانسیل ازاستفاده  باکه تاثیرات کوانتومی  است نشان داده 3]8[ 1ارماکوا     

RDF کنند. از طرف دیگر تصحیحات کوانتومی  رکت میاشمیک پتانسیل شیمیایی نئون  از استفاده باWK ‚ 

RDF  سیالLJ (3-46) معادلاتو  کلاسیک را تغییر می دهدa (3-46)وb با پتانسیلWK   در معادلات

که  کوانتومیWKپتانسیل  RDF ]3[9مکانیکی اماری نمی توانند مورد استفاده قرار گیرند. به تازگی عباسپور

بخار نئون که در  -مشخص شده را به صورت تابعی از فاصله بین ذره ای کاهش یافته روی نمودار مایع 3gبا 

 : است معادله زیر ارائه شده تعیین کرده

                1cosexpsinexp1 3333

2

3333

2

3 


xlxkhxqxdxcbxaxg a (29-4) 

13

32  xxsg
m

b                                                                               (25-4) 

پارامترهای تنظیم پذیری اند که تابعی از دما و چگالی های  1a ,1 , b1, c1, d1, q1, h1, k1, l1, m1, n1s که

 داده شده است. ]93[در مرجع پذیر مقادیر این پارامترهای تنظیم   کاهش یافته مختلف هستند.

 نتایج و بحث نئون 6-4 

                                                 
1 Ermakova 
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و انرژی )ε/3P=*P (( برای محاسبه فشار کاهش یافته(1-9تا ) (1-9)معادلات عبارتهای مکانیک اماری )

*ε/3∞= G( کاهش یافتهو حد  فرکانس بالای کشیدگی برشی  E)*/ε=E(داخلی کاهش یافته 
∞(G  سیال 

مرسلی به صورت زیر مورد استفاده قرار  RDF( و معادله 11-9کلاسیک )معادله  LJپتانسیل  از استفاده بانئون 

 :استگرفته 
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در سه دانسیته و دمای کاهش یافته  [40]با مقادیر تجربی   LJپتانسیل  ازاستفاده  بانئون  سیال نتایج     

استفاده  با.نتایج تصحیح شده کوانتومی نئون ه استمورد مقایسه قرار گرفت (7-9تا ) (5-9)مختلف در شکلهای 

* به وسیله جایگزین سازی  (10-9تا ) (12-9)همچنین با استفاده از معادلات FHپتانسیل  از
classU  با*

FHU 

 مورد محاسبه قرار گرفته است.

برای  را نتایج انرژی و فشار FH کوانتومی پتانسیل ‚دننشان می ده(2-9و ) (5-9)همانطور که شکلهای     

افزایش داده  را است بیشترمخصوصا در دماهای پایین جاییکه اثرات کوانتومی  تجربهبق بهتر با ارسیدن به تط

کوانتومی حد فرکانس بالای کشیدگی برشی نئون سیال را افزایش داده  FHپتانسیل  (4-7)بر طبق شکل  است.

کلاسیک در تطابق خوبی با   LJپتانسیل ازاستفاده  ما باکه مقادیر  شده استهمچنین نشان داده  است .
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  LJپتانسیل  را با استفاده ازانها مقادیر حد فرکانس بالای کشیدگی برشی  .هستند [15]موانتاینو  زوانگزیگ

 ند.ه اکلاسیک جدول بندی کرد

با  WKپتانسیل با استفاده ازنئون بخار  -همچنین نتایج تصحیح شده کوانتومی روی منحنی تعادل مایع       

* با جانشین سازی (10-9تا ) (12-9)معادلاتاستفاده از 
classU  2وg  با*

WKU3 وg   به ترتیب( مورد استفاده(

 به دست امده FHنتایجی را که با پتانسیل کوانتومی  ما همجنینارائه شدند. ( 0-9)قرار گرفتند و در شکل 

مقادیر  WK و FHنشان می دهد هر دو پتانسیل  (0-9)همانطور که شکل است را مورد مقایسه قرار دادیم. 

 فشار و انرژی را افزایش دادند. 

بهتری روی انرژی دو ذرهای برای نزدیک تر ساختن انها به تجربه دارد  تاثیر  WKاگر چه پتانسیل کوانتومی 

نمی شود . این ممکن است ناشی از این حقیقت باشد که تاثیرات کوانتومی به طور کامل به تراما مقادیر فشار به

  [26,38]نمی شود.تولید باز   WKهمراه پتانسیل موثر 

را افزایش داده اما پتانسیل حد فرکانس بالای کشیدگی برشی  FH کوانتومی پتانسیل (10-9)برطبق شکل       

WK   پتانسیل  بانتایج دو ذره ای را کاهش داده است . همچنین نشان داده می شود که مقادیر مورد استفاده ما

LJ   یک عبارت ساده برای  انهاهستند. [2]بامداد  مقادیرکلاسیکی در تطابق خوبی با∞G  سیالLJ   کلاسیک

 ند.ه ادماها و چگالی های مختلف گزارش کرد در

 

 

 

 نتیجه گیری 4-7
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استفاده از مکانیک اماری با  هایانرژی داخلی و حد فرکانس بالای کشیدگی برشی با استفاده از فرمول ,فشار     

دو های مورد نیاز از RDF دو ذره ای برای اتم ارگون و نئون محاسبه شده است.HFD  شبهو   LJپتانسیلهای 

ی برای مولکول دینامیکد . همچنین شبیه سازی های تعیین شده مورد استفاده قرار گرفته ان عبارتی که به تازگی

 .به کار رفته اند ρ ≥ 0.35* 1.1 ≥وT ≥ 0.5* 5.1 ≥ گسترهدر   HFDشبهسیال  RDFعبارتی برای  محسبه

وانگ و  ‚ [9] زمنیوگهای سه ذره ای یلپتانسHFD , شبهذره ای در سیستم  اثرات چندبرای در نظر گرفتن 

سه ذره ای  هایبه همراه پتانسیل دو ذره ای بدون نیاز به پتانسیل [8] یلد و پراسنیتزاسچوهاو  [10] سسادو

اثر بهتری روی  یلد و پراسنیتزاسچوهاپیچیده مورد محاسبه قرار گرفت. نتایج نشان داد که پتانسیل سه ذره ای 

نتایج فشار نسبت به پتانسیلهای سه ذره ای دیگر برای رسیدن به تطابق بهتر با تجربه دارد. همچنین نشان داده 

تاثیرات کوچکی روی انرژی دو ذره  سزمن و وانگ و سادویوگکه اگر چه پتانسیلهای سه ذره ای  شده است

است  بیشترای  در دانسیته های بالاتر جاییکه اثرات سه ذره مقادیر رازمن یوگاما پتانسیل سه ذره ای ای دارند 

ارگون سیال . ما همچنین تاثیرات سه ذره ای را روی حد فرکانس بالای کشیدگی برشی  می بخشدبهبود 

مقادیر دو ذره ای را تغییر یلد و پراسنیتز اسچوهابررسی کرده ایم و نتیجه گرفته ایم که تنها پتانسیل سه ذره ای 

    مورد بررسی قرار FHو   WK پتانسیلهایبا استفاده از    LJمی دهند. تاثیرات کوانتومی برای سیستم 

 می دهند.مقادیر فشار و انرژی را افزایش  FHو   WKاند . نتایج نشان داد که هر دو پتانسیل کوانتومی  گرفته
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هتری روی نتایج انرژی دو ذره ای به منظور نزدیکتر ساختن انها به اثر ب  WKاگر چه پتلانسیل کوانتومی 

دلیل باشد که اثرات کوانتومی به  نتجربه دارد اما مقادیر فشار را نمی تواند بهبود ببخشد . این ممکن است به ای

حد  FHکوانتومی همچنین نشان داده شده است که پتانسیل . به دست نمی ایند FHطور کامل با پتانسل موثر 

   . می دهدنتایج دو ذره ای را کاهش  FHفرکانس بالای کشیدگی برشی را افزایش داده است اما پتانسیل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 تحقیقپارامترهای پتانسیل ارگون و نئون استفاده شده در این  (4-1)جدول 
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 (4-16)و (4-17) تمقادیر پارامترهای معادلا (4-2)جدول 
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 (2-4)ادامه جدول 
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 (2-4)ادامه جدول 
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 (2-4)ادامه جدول 
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 (2-4)ادامه جدول 
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 (2-4)ادامه جدول       
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 (2-4)ادامه جدول  
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 (2-4)ادامه جدول       
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 (2-4)ادامه جدول 
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 (2-4)ادامه جدول 
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 (2-4)ادامه جدول 
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 (2-4)ادامه جدول 
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 (2-4)ادامه جدول          
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 (2-4)ادامه جدول 
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 از معادلات های محاسبه شده سیال ارگون با استفاده RDFمقایسه بین ( 1-9شکل)

 تجربهمقادیر و  MDسازی  با شبیه (11-4)و  (4-11) 
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مقایسه بین فشار های کاهش یافته محاسبه شده سیال ارگون با استفاده از  (2-4) شکل

 پتانسیلهای مختلف با مقادیر تجربی
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مقایسه بین انرژی های کاهش یافته محاسبه شده سیال ارگون با استفاده از  (5-4) شکل

 پتانسیلهای مختلف با مقادیر تجربی
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برشی سیال ارگون  اسبه شده حد فرکانس بالای کشیدگیقادیر محم (9-9)شکل 

 با استفاده از پتانسیلهای مختلف
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مقایسه بین فشار های کاهش یافته محاسبه شده سیال نئون با استفاده از پتانسیلهای  (3-4)شکل 

 مختلف با مقادیر تجربی
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مقایسه بین انرژی های کاهش یافته محاسبه شده سیال نئون با استفاده از  (2-9)شکل 

 پتانسیلهای مختلف با مقادیر تجربی
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برشی کاهش یافته محاسبه شده سیال مقایسه بین حد فرکانس بالای کشیدگی  (7-9)شکل 

 مقالات هر دو نئون با استفاده از پتانسیلهای مختلف با با مقادیر
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بخار  -مقایسه بین نتایج کاهش یافته محاسبه شده سیال نئون بر روی منحنی تعادل مایع (0-9)شکل

 مقالات هر دو با استفاده از پتانسیلهای مختلف با مقادیر
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