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همنشینی رهروان علم مفتخرم نمىد و خىشه چینی از علم و معرفت را روزیم ضاخت. به ه هستیم بخشید و به طریق علم و دانع رسپاش بی كران پروردگار یکتا را که 
نمىنم شد و به 

کىارغان نػاط و تازگی را احطاش كردي و در  که در مقتضای ربىبیتع مرا را در دامان پر مهر پدر ومادری دلسىز پرورظ داد و روح و فکر مرا را در مسیر کمال رشد داد. و دوستانی فراهم كرد

 پیمىدن مسیر احطاش تنهایی وکنم. پص زیبندي هر حمد و ستایع اوست.

 بر خىد واجب می دانم از همً عزیزانی که مرا در مراحل مختلف ایه پایان نامه یاری كردند، قدر دانی نمایم.

به پاش زحمات بی دریغ و بردباری بی نظیرغان و نیس راهنمایی های ایػان در پیمىدن ایه مسیر ابراز می یه نیکىفرد حس مراتب سپاش خىد را از استاد بزرگىارم دىاب آقای دکتر 

همچنیه از خانم دکتر 
 کمال تشکر را دارم. ت و راهنمایی خىیع قرار دادند که زحمت مػاوري پایان نامه را بر عهدي داشتند  و همىاري مرا مىرد حمای کلانتر کنم. 

کاردوستان عزیزم  از  صمیمانه  سپاضگزارم و برای ایه عزیزان آرزوی مىفقیت دارم.  ، به ویژي خانم ها بهنىظ کیا و منصىري فلاحت
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ایٙدب٘ت  لیلا حاجی اضشفی زؾتٝوبزؾٙبغیازؾددا٘ؿدٛیدٚزٜ ضیوی فیضیک  قٙٓتیضیویدا٘ؿىدٜ دا٘ؿٍبٜ

٘بٔٝ پبیبٖ ٘ٛیػٙدٜ ؾبٞسٚد  ْٙٛاٖ بِ سٍش هعادلات اًتگشالی ٍ قاعذُ  هطالعِ فاکتَس ساختاسفلضات قلیایی هایع"ثب

ٔتٟٓدٔیؾْٛ.دکتش حسیي ًیکَفشدزإٞٙبئیتحت"  LIR ّوذهاي خطی

 ٝٔثسخٛزدازاغت.تٛغىایٙدب٘تا٘دبْؾدٜاغتٚاشقحتٚاقبِتتحمیمبتدزایٗپبیبٖ٘ب

 .دزاغتفبدٜاش٘تبیحپطٚٞؿٟبیٔحممبٖدیٍسثٝٔسخّٔٛزداغتفبدٜاغتٙبدؾدٜاغت 

 ٝٔتبوٖٙٛتٛغىخٛدیبفسددیٍسیثسایدزیبفتٞیچِ٘ٛٔدزنیابأتیابشیدزٞایچخابازائاًٝٔبِتٔٙدزجدزپبیبٖ٘ب

 ٘ؿدٜاغت.

 دا٘ؿاٍبٜقاٙٓتی»یؾبٞسٚدٔایثبؾادٚٔمابمتٔػاتبسجثاب٘ابْوّیٝحمٛقٔٓٙٛیایٗاثسٔتّٓكثٝدا٘ؿٍبٜقٙٓت

 ثٝچبحخٛاٞدزغید.«Shahrood  University  of  Technology»ٚیب«ؾبٞسٚد

 ٝتأثیسٌرازثٛدٜا٘ددزٔمبمتٔػتبسجاشٖ٘تبیحاقّیپبیبٖ٘بٔٝحمٛقٔٓٙٛیتٕبْافسادیوٝدزثٝدغتآٔد پبیابٖ٘بٔا

 .زْبیتٔیٌسدد

 (ٜاغتفبدٜؾادٜاغاتناٛاثىٚاقاَٛدزوّیٝٔساحُا٘دبْایٗپبیبٖ٘بٔٝ،دزٔٛازدیوٝاشٔٛخٛدش٘د)یبثبفتٟبیآٟ٘ب

 اخلالیزْبیتؾدٜاغت.

 دزوّیٝٔساحُا٘دبْایٗپبیبٖ٘بٔٝ،دزٔٛازدیوٝثٝحٛشٜايلاْبتؾبكیافساددغتسغییبفتٝیباغتفبدٜؾدٜاغت

،نٛاثىٚاقَٛاخلاقا٘ػب٘یزْبیتؾدٜاغتاقُزاشدازی

.                                                                                                                                                           
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 مالکیت نتایج و حق نشر

ٚوّیٝحمٛقٔٓٙٛیایٗاثسٚٔحكٛمتآٖ)ٔمبمتٔػتبسج،وتبة،ثس٘بٔٝٞبیزایب٘ٝای،٘سْافصازٞب

دزتدٟیصاتغبختٝؾدٜاغت(ٔتّٓكثٝدا٘ؿٍبٜقٙٓتیؾبٞسٚدٔیثبؾد.ایًّٗٔتثبیدثٝ٘حٛٔمتهی

 تِٛیداتّْٕیٔسثٛيٝذوسؾٛد.

ثدٖٚذوسٔسخّٔدبشٕ٘یثبؾدپبیبٖ٘بٔٝاغتفبدٜاشايلاْبتٚ٘تبیحٔٛخٛددز. 
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زٚؼٔحبغجٝ ثٝ فّصاتلّیبییٔبیّ غبختبز ٘بٔٝ، ایٗپبیبٖ دز غیبَ، غبختبز ،S(k)یفبوتٛز

ازائٝؾدٜ،c(r)ٔٛزدًٔبِٓٝلسازٌسفتٝاغت.دزایٗزٚؼ،ٔدِیثسایتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓغیبَ،
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ِٔٛىِٛیغیبَوسٜ ٔ-یغبتيجكزٚؼثبزوسلًس ٔحبغجٝ دٔب ٞس دز غٟٓیٞٙدزغٖٛ ٌسدد.

پبزأتسْٕكc(r)یتبثّد٘جبِٝ ٚاثػتٝاغتوٝدزآٖ، پتب٘ػیُخفتیٛوبٚا ٘یصثٝقٛزتخًیثب

ثبؾد.دزچبٜپتب٘ػیُثٝقٛزتٔؤثسدزُ٘سٌسفتٝؾدٜاغتٚدزٞسدٔبٚچٍبِیلبثُٔحبغجٝٔی

ِٔٛىِٛیاغتفبدٜؾدٜاغت.ثبٞبیثیٗیپبزأتسیٕٞدٔبیخًی،ثسایٔحبغجٝایٗزٚؼ،اشلبْدٜ

ٔبتّف ٘ٛاحی دز ٔبیّ غصیٓ ٚ زٚثیدیٓ غبختبز فبوتٛز تبثّ زفتبز ؾدٜ، ازائٝ ٔدَ اش اغتفبدٜ

اغت ٌسفتٝ لساز ثسزغی ٔٛزد دادٜ.تسٔٛدیٙبٔیىی ثب ؾدٜ ٔحبغجٝ دغتسظ٘تبیح دز تدسثی ٞبی

ٞبیٟٔٓخٛزدازثٛد٘د.یىیاشٚیطٌیٞبیثبمثسٔمبیػٌٝسدیدوٝاشتٛافكخٛثیثٝٚیطٜدزچٍبِی

اٚز٘ؿتیٗ ٕ٘بیؽزفتبز تٛا٘بییآٖدز ؾدٜ ازائٝ -ٔدَ ٘بحیٝ غیبَدز غبختبز وkٓشز٘یهفبوتٛز

ٞٓٔی دز٘ٛاحیتسٔٛدیٙبٔیىیS(0)یٔمبدیسچٙیٗٔدَازائٝؾدٜثٝخٛثیلبدزثٝٔحبغجٝثبؾد.

ثبؾد.ٔٛزدًٔبِٓٝٔی

 وّیدی: لّیوّٕبت ٔبیّفّصات بیی خًی ٕٞدٔبی لبْدٜ ،LIR،ٕٞجػتٍی تبثّ غبختبز، فبوتٛز

ٔػتمیٓ.
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 هقذهِ

وٝدزقٙبیّيٛزیثٝ.دٙثبؾٞبٚوبزثسدٞبیٔتفبٚتیٔیٞبیٔبتّفدازایٚیطٌیدزحبِتٔٛاد     

خبـٞبیحبِتٞبیدا٘ؽخكٛقیبتٚٚیطٌی...ٚپتسٚؾیٕی،پصؾىی،دازٚغبشی،غبختتػّیحبت

ٞبیٔؿبكیٞػتٙدوٝفبشٞبیٔتفبٚتیهٔبدٜٞبیٔبدٜؾىُحبِتٔٛادثػیبزٔٛزدتٛخٝاغت.

ٞبیویفیدزخٛاـتٛدٜآٖاغتٛازاغت.ٞبیٔبدٜثساغبظتفبٚتٌیسد.تٕبیصثیٗحبِتثٝخٛدٔی

ْٙٛاٖا٘تمبمتفبشیتٓسیفؾٛ٘د،یها٘تمبَفبشتغییسدزچٙیٕٗٔىٗاغتتحتٞبیٔبدٜٞٓحبِت

ٔی ٘ؿبٖ زا ٚغیّٝغبختبز ثٝ ٚ خٛاـٔؿبفٔیییهتغدٞد دز ٘بٌٟب٘ی ثسایدزنؾٛدییس .

ٞبثٝٞبٚاتٓثْٝجبزتدیٍسِٔٛىَٛ.ٞبتٛخٝوٙیٓٞبیٔبتّفٔبدٜثبیدثٝا٘سضیخٙجؿیآٖحبِت

حسوتٔی پیٛغتٝ يٛز ٚ ایٗحسوبتؾدتثیؿتسیخٛاٞٙدوٙٙد ثبؾد ثیؿتس ا٘سضیٔبدٜ ٞسچٝ

ثس ٚ ٔیوٙؽٞٓداؾت لساز تأثیس تحت زا ِٔٛىِٛی ثیٗ ثیٗٞبی زلبثت وٝ يٛزی ثٝ دٞٙد

. ]1-3 [وٙدٔبتّفٔبدٜزاایدبدٔیٞبیِتٞب،حبٞبیدافٓٝٚخبذثٝثیِٗٔٛىَٛوٙؽٓٞثس

ّاي هادُحالت -2-2

وٙٙدتِٛیدیهیىدیٍسزاخرةٔیاًوٕیداز٘دٚؾدیدخٙجؿیا٘سضیییهٔبدٜٞباتٓوٝشٔب٘ی

ٞبثیِٗٔٛىَٛیٞبیخبذثٝٞسٌبٜ٘یسٚثْٝجبزتدیٍس،.ؾٛدٕ٘بیٙدوٝخبٔد٘بٔیدٜٔیٔیٔبدٜغبت

دافٓٝ ٘یسٚی اش آٖثیؿتس ثیٗ ٔیی تؿىیُ خبٔد ثبؾد، ثسٞب حبِت ایٗ دز ٞبیوٙؽٞٓؾٛد.

تٛا٘ٙدحسوتآشادا٘ٝداؾتٝٞبیخٛدثبثتؾدٜٕٚ٘یٞبدزٔٛلٓیتِٔٛىَِٛٚٔٛىِٛیلٛیاغتثیٗ

٘تیدٝحسوتآٖ ثبؾٙددز ازتٓبؾبتحَٛ٘مًٝفمىٞب ثٝ ٔییتٓبدَآٖٔحدٚد ثٙبثسایٗثبؾد.ٞب

.] 4،1[خبٔداتؾىُٚحدٓٔؿبكیداز٘د

افصایؽشٔب٘ی   ا٘سضیغیػتٓ ٔیٔیوٝ ؾىػتٝ غبتخبٔد غبختبز ٚ تؿىیُیبثد ٔبیّ ؾٛد،

ٞبٞٓٔب٘ٙدتٛا٘ٙدحسوتوسدٜٚثٝیىدیٍسثسخٛزدوٙٙدٞسچٙدآٖٞبٔیٌسدد.دزٔبیِّٔٛىَٛٔی
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ثس ٚ ثبلیٔب٘دٜ یىدیٍس ٘صدیهثٝ ٞبیثیِٗٔٛىِٛیدازایإٞیتٞػتٙد.وٙؽٞٓخبٔدات٘ػجتبً

زاثٝخٛدا٘دبؾىُٔؿبكی٘داؾتٝٚؾىَُسفیوٝدزآٖلسازٌسفتٝٔبیٓبتحدٓٔٓیٙیداز٘دأ

ٞب٘یصثیؿتسؾدٜٚدز٘تیدٝٔبیٓبتخبزییبثدحسوتِٔٛىَٛيٛزوٝدٔبافصایؽٔیٌیس٘د.ٕٞبٖٔی

]. 5،1[ٞبٞٙٛشثٝیىدیٍس٘صدیهٞػتٙدؾٛ٘دچِٖٛٔٛىَٛٞبثٝآغب٘یٔتساوٕٓ٘یؾٛ٘دأبآٖٔی

٘یسٚب٘یشٔ غّجٝیثیِٗٔٛىَٛٞبیخبذثٝوٝا٘سضیخٙجؿیغیػتٓثٝحدیثبمثبؾدوٝثس ٞب

داز٘دوٙدٌبشتؿىیُٔی اختیبز وٝدز وُفهبییزا ؾىُٚحدٓٔؿبكی٘داز٘دٚ ٌبشٞب ٌسدد.

ثٙبثسایٗٞبدزحدٚغیٓیخدااشٞٓٞػتٙدچٍبِیپبییٙیداز٘دچِٖٛٔٛىَٛٞب.ٌبشوٙٙداؾغبَٔی

ٞبحبوٓاغت.ٞبیثیِٗٔٛىِٛینٓیفیثیٗآٖوٙؽٞٓٞباثسوٕیزٚییىدیٍسداؾتٝٚثسِٔٛىَٛ

دٚزاشیىدیٍسحسوتٞبیبقّٝٞبیٔبتّفٚدزفٞبآشادا٘ٝٚثٝغسْتدزخٟتدزایٗحبِتِٔٛىَٛ

اشآٖٔی ٚ یٓٙیدازایحسوتا٘تمبِیغسیّثٛدٜ فبقّٝوٙٙد. وٝ ثبِٔٛىَٛیثیٗخب ٔمبیػٝ دز ٞب

ؾٛ٘د.دزیهٌبشٞبثٝزاحتیٔتساوٓٔیٞبشیبداغت،تٛشیّذزاتوبٔلاًتكبدفیاغتٌٚبشحدٓآٖ

ِٔٛىِٛیقسفُ٘سوسدٚثبتٛخٝثٝٞبیثیٗوٙؽٞٓتٛاٖاشثسٔی،ثْٝٙٛاٖیهٔدَغبدٜ،اَایدٜ

 .]1،6،7[دغتآٚزدٝبزاثَٞخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیآٖآٔٓبدِٝحبِتٌبشایدٜ

دٔب     دز اغتوٝ ؾدٜ یٛ٘یصٜ دأ ٌبش اغتپلاغٕب ثبم ا٘سضیؾدیداً یٓٙیؾسایًیوٝ ثبم ٞبی

دزایٗحبِتتؿىیُٔی اتِٓٔٛىَٛ،ؾٛد. اغّتثبغسْتثبمحسوتوسدٜٚتٟٙب ٞبیآشادٚخٛدٞب

ثبْثٔی وٝ دازد شیبدی ثػیبز ا٘سضی پلاغٕب اِىتسٖٚداز٘د. ثیسٚ٘یؾٛد ٚٞبی ؾدٜ خدا اتٓ اش تس

ٞبیثبزدازٚخٛدٞبدزپلاغٕبثٝؾىُیٖٛاتٓ.دٞدٞبیثبزدازٔیتؿىیُیهٌبشثبا٘سضیثبمٚیٖٛ

وٙدٞبزفتبزٔیاشآ٘دبییوٝپلاغٕبٔتفبٚتاشٌبشٚد٘غبشداز٘دٚپلاغٕبزااشُ٘ساِىتسیىیزغب٘بٔی

.]1،8[دٞدٟبزْٔبدٜزاتؿىیُٔیثٙبثسایٗحبِتچ
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 سیال -2-3

یهغیبَحبٚیذزاتیاغتوٝثٝآغب٘یحسوتوسدٜٚٔٛلٓیت٘ػجیآ٘بٖثدٖٚخداییخسْ

ثٝآغب٘یتػّیٓفؿبزؾدٜٚلبثّیتخبزیؾدٖدازد.دزتٓسیفیدیٍس،غیبَغیبمتوٙدٚتغییسٔی

ٔتسٔیّی06/0ٞبحدٚدوٝٔتٛغىٔػیسآشادِٔٛىِٛیدزآٖٞبثبحسوتثبثتاغتا٘جٛٞیاشِٔٛىَٛ

تمػیٓٔی]. 9،10[ثبؾدٔی ٔبیّدزثساثسفؿبزٚٔتساوٓؾدٖوٝؾٛ٘دغیبمتثٝٔبیٓبتٌٚبشٞب

،.ثسخلافٔبیّدٞدؾىُخٛدزأًبثكؾىَُسفثبیهغًحآشاددزثبمتغییسٔیٚٔمبْٚاغت

ٙٔ ٔٙمجمٚ زاحتی ثٝ ٔیٌبش پس آشادی ٞیچغًح ثدٖٚ زا َسفايسافخٛد ٚ وٙد.جػىؾدٜ

ثبؾد.یهخػٓخبٔدوؿػبٖدزثساثستٙؽپریسیآٖٔیٟٔٓغیبَ،تساوٓیثٙبثسایٗیهٔؿبكٝ

ثسؾیاشخٛدٔمبٚٔت٘ؿبٖٔی فؿبزییب خٛدِٚیدٞدوؿؿی، تساوٓاش ثساثس یهغیبَفمىدز

ثْٝجبزتٔمبٚٔت٘ؿبٖٔی ٔمبثُتساوٓافصایؽٔیدٞد. غیبَدز ایٗٔؿبكٝوٝیبثددیٍسفؿبز

ٔیتساوٓ ٌبشٚؾٛدپریسی٘بٔیدٜ غیبمتتساوٓ٘بپریسٚ غیبمتتساوٓثٝيٛزوّیٔبیٓبت، پریسٞب

.]6[ؾٛ٘د٘بٔیدٜٔی

 ّاي آىکٌصّنٍ بش 2سیال چگال -2-4

ٚیطٌی دازایدٚ ایٟٗٔٓٔیغیبمتچٍبَغیبمتیٞػتٙدوٝ اَٚ ٘یسٚثبؾٙد. ٚخٛد ٞبیوٝ

وٙؽٔؤثسیىػب٘یٓٞزغدثسدْٚایٙىٝثُٝ٘سٔیٚؾٛدوٝتساوٓثٝغبتیا٘دبْؾٛددافٓٝثبْثٔی

تٕبْغیػتٓثیٗخفت ثٝيٛزیوٝ غیػتٓحبوٓثبؾد. اٞبیتؿىیُدٞٙدٜ 2ٞبیثٙدیلبْدٜشٞب

ٞبیٔحدٚدثٝ،لبٖ٘ٛلًس5ولایپسٖٚ-،ٔٓبدِٝولاشیٛظ4بٖ،ٔٓبدِٝٔبز٘ب3ٌِٝتیتبدیىػب٘یُ٘یسٔٓ

وٙٙد.اقٛمًثسزغیغیبمتچٍبَاش٘مًٝتجٓیتٔی2ٚلبْدٜٞٛاً٘ٚاوب1ُ٘،خىشی6ٛٙخىزاغت

                                                           
1
 Dense fluid 

2
 Regularities 

3
 Tait 

4
 Marnagan 

5
 Clasius- Clapeyron 

6
 Low of rectilinear diameter
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وبٔلاً قٛزت ثٝ زلیك ٌبش ٔب٘ٙد ٝ٘ غیػتٓ دز ذزات تٛشیّ شیسا اغت ٔؿىُ ثػیبز ِٔٛىِٛی ُ٘س

ٔب٘ٙدخ ٝ٘ غیػتٓتكبدفیاغتٚ دز ْجبزتدیٍس ثٝ ٘ٝبٔداتثٝقٛزتُٔٙٓاغت. ٞبیچٍبَ،

فمىیهُ٘ٓٔٛنٓیٚ)تٛشیّتكبدفی(ُٚ٘ٝ٘ٓغساغسی)حبِتثّٛزی(ٚخٛددازدُٕ٘یوبُٔثی

.]6[ٔٛخٛداغت

٘مؽ٘یسٚٞبیخبذثٝٚدافٓٝدزغبختبزغیبمتٔتساوٓٔؿبف٘جٛدأبدز1970تبحٛاِیغبَ

4ٔثُٔٛ٘توبز3ِٛٞبیؾجیٝغبشیِٔٛىِٛیٞبیاخیساغتفبدٜاشوبٔپیٛتسٞبیٔدزٖٚتىٙیهدٞٝ

(MC)دیٙبٔیهِٔٛىِٛی ٚ5
(MD) ٝـٛایخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیٚخثٝيٛزٚغیٓیثسایٔحبغج

ایًٗٔبِٓبت٘ؿبٖدادٜاغتوٝدزغیبمتچٍبَ،ُ٘ٓذزات،]. 11[د٘زٚا٘تمبِیغیبمتثٝوبزٔی

ٞبیدافٓٝثیِٗٔٛىِٛی٘مؽاقّیزادزغیبمتچٍبَ،ثسزٚ٘یسٚیٗاشاٚثسداغتٔٛنٓیٚوٛتبٜ

غیبَزاثباغتفبدٜاشدیٙبٔیه7،فبوتٛزغبختبز6ٚزِت ٔٛنِٛ، ایٗییدأتثسای .]14-12[ْٟدٜداز٘د

ا٘تببةثس ٚ ثیٗٞبیوٙؽِٞٓٔٛىِٛی ِٙبزد پتب٘ػیُ ٔدَ ثب خٛ٘–ِٔٛىِٛییهغیػتٓ ]12ٚ6[ص

چٍبِیسزغیث ٘تیدٌٝسفتدز ٚ فبوتٛزوسد یهغیبَٚالٓیثٝخٛثیثب غبختبز فبوتٛز ٞبیثبم،

غبختبزوساتغبتًٔبثمتدازد.دزحمیمتپیچیدٌیثسزغیغیبمتچٍبَاش٘مًُٝ٘سِٔٛىِٛی

ٞبٔسثٛواـغیبمتچٍبَْٕدتبًثٝزفتبزدغتٝخٕٓیِٔٛىَٛتٛاٖثٝایّْٗتدا٘ػتوٝخٛزأی

ٞبیٕٞػبیٝدزايسافِٔٛىَٛٔسوصی،خٛاـآُٖ٘یستٛشیّثبزاِىتسیىیزااغتشیساحهٛزِٔٛىَٛ

تحتتأثیسلسازٔی ثسزغیٞبیاخیستلاؼٞسچٙددزغبَ.دٞدؾدیداً ٞبیفساٚا٘یثسایٔحبغجٝٚ

ایٗشٔیٙٝثٝتٛغٓٝٚؾٙبختثیؿتسیاغتخٛاـغیبمتچٍبَقٛزتٌسفتٝ ِٚیتحمیمبتدز

خٛاـ ثیٗ ازتجبو ثسلسازی شٔیٙٝ، ایٗ دز آٔبزی ٔىب٘یه تٛقیف اش ٟ٘بیی ٞدف دازد، احتیبج

خصئیبتثیِٗٔٛىِٛیذزاتغیػتٓاغت ثب ایٗاغبظثسایتٛقیف.ٔبوسٚغىٛپیلبثُٔؿبٞدٜ ثس

                                                                                                                                                                          
1
 Zeno- Line 

2
 Huang and O .canell 

3
 Molecular simulation 

 
4
 Monte Carlo 

5
 Molecular dynamic 

6
 Verlet 

7
 Structure factor 
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،1دٚ٘بؾیس-خٛ٘ص-ِٙبزدیٔب٘ٙدُ٘سیٝ ٞبیٔبتّفیغبختبزٚخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیایٗغیبمتُ٘سیٝ

یغبختبزغیبمتچٍبَثباغتفبدٜأسٚشًٜٔبِٓٝ.]16،15[ازائٝؾدٜاغتٚ...2ٔٓبدِٝحبِتٚیسیبَ

ثسدٖثُٝ٘ٓوٛتبٜثسددزایٗغیبمتٔٛختازائٝٚ٘ٛتسٚ٘یٚپیXیاؾ3ٝٓاشآشٔبیؿبتپساوٙدٌی

یب4یىیاشایٗتٛاثّ،تبثّٕٞجػتٍیخفتوٝٞبیخدیدیثساغبظتٛاثّتٛشیٌّسدیدٜاغتُ٘سیٝ

ایٗتبثّإٞیتخبقیدزُ٘سیٝؾٛد٘ؿبٖدادٜٔیg(r)اغتوٝثب، RDF،5تبثّتٛشیّؾٓبْی ی.

اٌسا٘سضیغیػتٓ تمسیتخّٕذزNٜغیبمتچٍبَدازدشیسا ُ٘سٌسفت6ٌٝٛ٘ٝپریسخفتایثب دز

ٞبیتسٔٛدیٙبٔیىیغیبَزاثسحػتایٗتبثّثٝدغتآٚزد.تٛاٖتٕبْوٕیتؾٛد،دزایٗقٛزتٔی

ٔی آشٔبیؿبتپساوٙدٌیثٝدغتتبثّٕٞجػتٍیخفتزا تدسثیاش ِٚیثٝتٛاٖثٝيٛز آٚزد

ٞبیفساٚا٘یثسایٔحبغجٝایٗتبثّاشيسیكٞبیآشٔبیؿٍبٞیٚٞصیٙٝشیبدآٖتلاؼٔحدٚدیتدِیُ

ایٗزٚؼیىی]. 17-19[ٞبیُ٘سیا٘دبْؾدٜاغتزٚؼ حُٔٓبدِٝاش ،7شز٘یه–اٚز٘ؿتیٗیٞب،

OZ8،1تبثّٕٞجػتٍیوُ،دزایٗزٚؼ]. 15،6[،اغتh(r)=g(r)-،ٟٕٓٞجػتٍیٔػتمیٓٚثٝدٚغ

 N وٙؽٔػتمیٓیهخفتزادزغیػتٓٞٓغٟٕیاشایٗتبثّوٝثس.ؾٛدٔػتمیٓؾىػتٝٔیٚغیس

ذزٜ ٌسفتٗحهٛز ُ٘س ٘ؿبٖٔیN-2ایثدٖٚدز ثبلیٔب٘دٜ تبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓذزٜ  ،9دٞد،

DCF،وٝثب٘بْدازدc(r) ٌیسیتدسثیاشا٘داشٜتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓثٝيٛز.ؾٛد٘ؿبٖدادٜٔی

غیبَوٝثبغبختبززفبوتٛ.]20[اغت،دزآشٔبیؿبتپساوٙدٌیلبثُتٓییS(kٗ)فبوتٛزغبختبزغیبَ،

ٞبیٔتمبثُثیٗذزاتوٙؽٞٓٔسثٛواغت،وٕیتاغبغیدزٔؿبفوسدٖثس h(r)تجدیُفٛزیٝتبثّ

خیص افتٚ اغتٚ یهغیبَ ٔٛنٓیغیبمتدز ُٓ٘ ٔیٞبیچٍبِیٚ ٘ؿبٖ دززا ٞسچٙد دٞد.

ثٝٚیطٜٞبیٔتٓددٞبیپساوٙدٌی٘ٛتسٖٚدزدلتثبمزٚیغیػتٌٓیسیٞبیاخیسثسخیا٘داشٜغبَ

                                                           
1
 Lennard-Jones-Devonshire 

2
 Virial equation state 

3
 Scattering 

4
 Pair correlation function 

5
 Radial distribution function  

6
 Pairwise additive approximation 

7
 Ornetein-Zernike 

8
 Total correlation function 

9
 Direct correlation function 
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ٌیسیدزغیبمتا٘داشS(kٜ)ٞبیآشٔبیؿٍبٞیثسایأبٔحدٚدیت.]21[ا٘دبٌْسفتٝاغتٞبی٘بدزٌبش

ایٗوبزثسایپیؽٞبیفساٚا٘یتلاؼٜٔبتّف،ثبْثؾدٜاغتتبأسٚش ثیٙیُ٘سیآٖقٛزتٌیسد.

اشٔحبغجبتؾجیٝ اغتفبدٜ ثٝغبشیٚدیٙبٔیهِٔٛىِٛیٚٞٓاشٔحبغجٝٞٓثب یتٛاثّٕٞجػتٍی،

.]22[ٞبی٘ٛیٗغیبمتچٍبَلبثُا٘دبْاغتٚیطٜتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓ،دزُ٘سیٝ

زاS(k)تٛاٖزفتبزشز٘یهٔی-اٚز٘ؿتیٗیٚثٝوٕهزاثًٝc(r)تحّیّیتبثّیثبداؾتٗٔٓبدِٝ

غصیٓ،ٔتٕسوصزٚثیدیٓٚفّصاتلّیبیی،تٛخٝخٛدزازٚیغیبَپبیبٖ٘بٔٝثیٙیٕ٘ٛد.ٔبدزایٗپیؽ

قٛزتشیس٘ؿبٖپریسیخفتٌٛ٘ٝثٝدزایٗغیبمتا٘سضیپیىسثٙدیغیػتٓثبفسلخّٕ.وٙیٓٔی

ؾٛد:دادٜٔی

(1-1)  
             

 

 
∑ ∑      

 

 

 

 

 

 وٙؽخفتٚفبوتٛزٞٓثس (   )،ذزٜایN،ا٘سضیپیىسثٙدیغیػتٓ            وٝ

 
ثسای

ٞبییوٝدزُ٘سٌسفتٗپتب٘ػیُیاشآ٘دب]. 15،6[ٞبیخفتاغتوٙؽٞٓساختٙبةاشدٚثبزؾٕبزؼث

دززٚ،اشایٗ.وٙدثٝٔمدازشیبدیٔحبغجبتٔسثٛوثٝا٘سضیپیىسثٙدیغیػتٓزادؾٛازٔیایغٝذزٜ

و1ٝثسؤٔییهپتب٘ػیُخفتازائٝایٚثبمتسزاثٝقٛزتٞبیغٝذزٜوٙؽٞٓایٗپبیبٖ٘بٔٝاثسثس

ثسٌیس٘دٜ ا٘سضیپیىسثٙدیاغتِحبٌدز اغتیاثساتٔحیىدز ٔدَؾدٜ اش اغتفبدٜ ٞبیغبدٜ.

ٔٛختٔیٓٞثس پیچیدٜوٙؽخفت ٔػبئُ تب زیبنیؾٛد ا٘تٍساَ،ی چٙدٌب٘ٝؾبُٔ ا٘سضی یٞبی

ایٗٔدَ تٓدادیاش ٔثبَ ْٙٛاٖ ثٝ تمسیتحٌُسدد. حدالُ ثب یب دلیكٚ يٛز یٞبپیىسثٙدیثٝ

ؾدٜاغت.ثٝاختكبزٔٓسفیپتب٘ػیُ





 



                                                           
1
 Effective pair potential  



9 

 

 ّاي پتاًسیل جفتهذل -2-5

،ثٙبثسایٗ.ؾٛ٘دِٔٛىِٛیاغتوٝحفٍٔییحهٛز٘یسٚٞبیثیٗیٔٛادثٝٚاغًٝوّیٝغبختبز    

ٞبیوٙؽٞٓٞبدزٔٛزدثسیخكٛقیبتؾیٕیبییِٔٛىَٛزغدوٝلجُاشًٔبِٓٝنسٚزیثُٝ٘سٔی

 ثیٗ ثسِٔٛىِٛی ایٗ ثس وٝ ا٘سضی ٔیوٙؽٞٓٚ غّجٝ شیساٞب وٙیٓ. وػت وبفی ايلاْبت وٙد

ُ٘سیٝاشْٛأُِٔٛىِٛی ٞبیثیٗوٙؽٞٓثس غبشیِٔٛىِٛیٞػتٙدثٙیبدیدز ؾجیٝ ٞبیٔدزٖٚ

پریسی]22[ تساوٓ فبوتٛز ٔب٘ٙد ٔٛاد ؾیٕیبیی ٚ فیصیىی خكٛقیبت اش ثػیبزی ا٘سضی1ٚ فؿبز، ،

وٙؽٞٓ...ثٝپتب٘ػیُثس6ٚٚپتب٘ػیُؾیٕیبیی5،فٌٛبغیت4ٝتبٔػٖٛ-،نسیتض3َٚ،فؿبزثببز2ؾجىٝ

وٙؽخفتا٘دبْٞٓٞبیثػیبزشیبدیدزازتجبوثبپتب٘ػیُثستلاؼ.ٞبٚاثػتٝاغتِٔٛىِٛیآٖثیٗ

ثسایپتب٘ػیُثس ثٝفسد ٔٓسفییهتبثّٔٙحكس اغتشیسا ٘تبیحوٙؽٞٓؾدٜ وٝتٛافكخٛثیثب ٞب

دادٜ خكٛقیبتتٓبدِیحبقُاش ث7ٞبیتدسثیثسایخكٛقیبتا٘تمبِیٚ ثبؾد ٔؿىُداؾتٝ ػیبز

ٚاشيسف ٞبیتسٔٛدیٙبٔیىییٚغیٓیاشحبِتپیداوسدٖپتب٘ػیّیوٝثتٛا٘ددز٘بحیٝدیٍساغت.

 ٟٔٓٔبتّفدلیكثبؾدثػیبز ٞبیوٙؽٞٓٞبیٔبتّفیثسایٕ٘بیؽثسٔدَثٕٝٞیٗدِیُاغت.

ثبؾٙد:پتب٘ػیُخفتثٝؾسحشیسٔیٞبیٔدَتسیْٕٗدِٜٔٛىِٛیازائٝؾدٜاغت.ثیٗ

 (HS)8پتب٘ػیُوساتغبت -1

 (SS)9پتب٘ػیُوسات٘سْ -2

 (SW)10پتب٘ػیُچبٜٔسثٓی -3

 (ST)11پتب٘ػیُغبتسِٙد -4

                                                           
1
 Compressiblity factor 

2
 Lattice energy 

3
 Steam pressure 

4
 Jole- Thomson coefficient 

5
 Fugacity 

6
 Chemical potential 

7
 Equilibrium 

8
 Hard Sphere 

9
 Soft Sphere 

10
 Square well 

11
 Sutherland 
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 (YU) 1پتب٘ػیُیٛوبٚا -5

 (LJ)خٛ٘ص-پتب٘ػیُِٙبزد -6
2

 

3ٞبزاپتب٘ػیُوی -7
 

  (exp6-)6-پتب٘ػیُٕ٘بئی -8

4پتب٘ػیُْصیصٚاغلأبٖ -9
 

5ٔبیس-پتب٘ػیُاغتٛن-10

.(ATM)6ٔٛتٛتّسٚ-اوػیّسد-11

.ؾدٜاغتدادٜتٛنیحثٝاختكبزداز٘دٞبیثیؿتسیٞبییوٝوبزثسدپتب٘ػیُ،دزلػٕتثٓدی



 پتاًسیل کشات سخت -2-5-2

:اشاغتْجبزتغبتاتپتب٘ػیُوسٔدَ 

(1-2)     ,
                                  

                               
 

 ِٔٛىِٛیاغتσوٝ ا٘سضیلًس ٕٞٓٔبظ٘ؿٛ٘د ثس شٔب٘یوٝ تب ِٔٛىَٛ دٚ اغبظایٗٔدَ، ثس .

افصایؽٔی ٞٓثس ٘بٔحدٚد ؾیت ثب پتب٘ػیُ دٚ، ٔحمتٕبظآٖ ثٝ ِٚی ایٗوٙؽ٘داز٘د دز یبثد.

ٞبیٚالٓیاغت،آٖؾجیِٝٔٛىَٛیخبذثٝٚخٛد٘دازدٚزفتبزدافٓٝٞبی٘یسٚپتب٘ػیُغٟٕیثسای

ٞبیٔسثٛوثٝپیىسثٙدیغیػتٓوٕهایٗٔدَغبدٜدزفُٟٓ٘سیفسایٙد.ِٚیؾیتتٙدتسیدازد

ثصزٌیٔی پیىسثٕٝ٘بید. حُا٘تٍساَ ثب خٛاـتسٔٛدثٙدیغیػتٓٔیيٛزیوٝ تٕبْ یٙبٔیىیتٛاٖ

]. 23[دغیبَچٍبَزأحبغجٕٝ٘ٛ



                                                           
1
 Yukawa 

2
 Lennard-jones 

3
 Kihara  

4
 Aziz-slaman 

5
 Stock-mayer 

6
 Axilrod-Teller and Muto 
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 پتاًسیل کشات ًشم -2-5-3

.دزایٗؾٛدٔیوسات٘سُْیپتب٘ػٔدَٔٙدسثٝغبت،ساتپتب٘ػیُویهتكحیحغبدٜثسای

٘دازدٔدَ غٟٕیثسایخبذثٝٚخٛد دافٓٝٔدَِٚیپتب٘ػیُ٘یص وساتغبتپتب٘ػیُؾیتتٙد

:ؾٛدقٛزتشیسٕ٘بیؽدادٜٔیثٝ٘سْساتپتب٘ػیُؤدَتٓدیُؾدٜاغت.اشِحبٌزیبنی

(1-3)     
 

  
   

 

 
              

 .]23[یهثبثتاغتKٚپتب٘ػیُ ْٕكچبεٜوٝ

 پتا ًسیل چاُ هشبعی -2-5-4

 :ؾٛدتسیاغتثٝقٛزتشیستٓسیفٔیپتب٘ػیُچبٜٔسثٓیوٝٔدَٚالّثیٙب٘ٝ     

(1-4)
     {

                    
                 

                   
 

دزایٗٔدَغٟٓ٘یسλٚوٝ ثسددزُ٘سٌسفتٝؾدٜٞبیخبذثٝ٘یصْسلچبٜپتب٘ػیُاغت. اغت.

ٞٓثس λِٛٔوٙؽ، لًس دٚ یهیب ا٘داشٜ اغّتثٝ يسیكتًجیكٔٓبدِٝ، اش 4-1)یىِٛیاغتوٝ ثب(

]. 23[ؾٛدايلاْبتتدسثیخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیغیبَتٓییٗٔی

 

پتاًسیل ساتشلٌذ -2-5-5

ٔب٘ٙدٔدَ r < σیِِٔٛىٛثیٗٞبیبقّٝغبتٕٞساٜخبذثٝ،ثسایفاتدزٔدَغبتسِٙدیبٔدَوس     

دافٓٝاتوسپتب٘ػیُ غr   σٟٓٞبیثیِٗٔٛىِٛیبقّٝی٘بٔحدٚدٚخٛددازدِٚیثسایفغبت،

قٛزتشیسٕ٘بیؽپتب٘ػیُثٝٔدَایٗ.یبثدوبٞؽٔیrخبذثٝثٝتدزیحٚثٝيٛزپیٛغتٝثبافصایؽ

:]23[ؾٛددادٜٔی

(1-5)
     {
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 جًَض-پتاًسیل لٌاسد -2-5-6

ٕ٘بییٚالٓیاشثس-ٔدَپتب٘ػیُِٙبزد دٞد.ِٔٛىِٛیغیػتٓزا٘ؿبٖٔیٞبیثیٗوٙؽٞٓخٛ٘ص،

دافٓٝثٝخٛثی٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت.ٞبیخبذثٝٚوٙؽٞٓدزایٗٔدَغٟٓثس

ؾٛد:(ثٝقٛزتشیسٕ٘بیؽدادٜٔی6ٚ12خٛ٘صِ٘ٛ)-ِٙبزدٔدَپتب٘ػیُ

(1-6)        * 
 

 
     

 

 
  + 

⁄      حدالُآٖدزْٕٚكچبٜپتب٘ػیُاغتεوٝ اغتفبدٜاشایٗٔدَٚالّثیٙب٘ٝدز.اغت  

ٞبیچٍبَنسٚزییغیػتٓسدیٓدزًٔبِٓٝووٙؽغبدُٜ٘یسآ٘چٝدزثبمذوسٞٓٞبیثسوٙبزٔدَ

غیػتٓ ٔمبدیس ثب آٖ اش ؾدٜ ٔحبغجٝ خٛاـتسٔٛدیٙبٔیىی وٝ يٛزی ثٝ ثػیبزاغت. ٚالٓی ٞبی

 ]. 23[٘صدیهاغت



 ّاساپتاًسیل کی -2-5-7

ِٔٛىَٛ     ا٘داشٜ ثسخیٔػبیُ، إٞیتدز ا٘جبؾتٝؾدِٖٔٛىَٛثیؿتسیٞب دزیهؾجىٝدازد. ٞب

ٞبزاثُٝٔٙٛزِحبٌثّٛزیٚدزیهٔبیّٚٔٓبدِٝحبِتوبٞؽیبفتٝ،اشخّٕٝایٗٔػبیُٞػتٙد.وی

 خٛ٘صپیؿٟٙبدداد.ثٝایٗقٛزتوٝ-اقلاحیثسایپتب٘ػیُِٙبزد وسدٖا٘داشِٜٔٛىَٛٔٛزدًٔبِٓٝ،

ؾٛدٚفبقّٝٔٛزداغتفبدٜسخٙدٜقّتٔحدة٘ؿبٖدادٜٔیِٔٛىَٛثٝقٛزتتمسیجیثبیهچٞس

پتب٘ػیُثیٗ ثیٗغًٛحایٗدز فبقّٝ پتب٘ػیُویٞبِٔٛىَِٛٔٛىِٛیثساثس ثٝؾىُشیساغت. ٞبزا

]:24[ؾٛدٔیٕ٘بیؽدادٜ

(1-7)        
  

 
      

  

 
    

ِٔٛىَٛوٛچه ρ وٝ غًٛح ٔیبٖ فبقّٝ ثستسیٗ یهقٛزتوٙؽٞٓٞبی ثسای ثٙدیخبـوٙٙدٜ

 ٌفتٙیاغتوٝ ٘مبوثیٗ٘صدیهیفبقρّٝاغت. پتب٘ػیُ،ِٔٛىَٛتسیٗ ایٗ ثٙبثسایٗ اغت. ثٝ ٞب

فبقّٝ ِٔٛىrَٛی خسْ ٔسوص ٞٓثیٗ ٚ ِٔٛىَٛٞب آزایؽ٘ػجی ٚ ا٘داشٜ ثبچٙیٗ دازد. ثػتٍی ٞب
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ٞبخٛاٞیٓداؾت:ٌیسیِٔٛىٌَٛیسیزٚیخٟتٔیبٍ٘یٗ

(1-8)         
    

  ⁄   

  دزایٗزاثًٝ
 ٚ  

اغتفبدٜاشدادٜلًسٔیبٍ٘یِٗٔٛىَٛ  ٞبیتدسثییبخٛاـٞبٞػتٙدوٝثب

ْٕكچبٜ εٔسثٛوثٝحدالُٔٙحٙیپتب٘ػیُاغتٚ  ؾٛ٘د.پبزأتستسٔٛفیصیىیدیٍسٔحبغجٝٔی

وٙد.پتب٘ػیُزاتٓییٗٔی



 پتاًسیل یَکاٍا  -2-5-8

ٔدَ اش یىی پتب٘ػیُ ٔدَ پسایٗ ثسٞبی تٛقیف دز غیػتٓوٙؽٞٓوبزثسد فیصیىیٞبی ٞبی

:ْجبزتػتاشیزیبنیایٗپتب٘ػیُٔٓبدِٝاغت.

(1-9)
     {

                                             

 
  
 
 

        
 

 
             

دٞد.ایٗپتب٘ػیُیپتب٘ػیُیٛوبٚازا٘ؿبٖٔیثسدخبذثλٝیتٕبظاغت.ا٘سضیدز٘مεًٝخبدزایٗ

ٞبیشیساغت:ٚاخدٚیطٌی

خّٕٝ .1 ثٝچٖٛٚاخدٞسدٚ خبذثٝاغت، ٞبیِٔٛىِٛیزاوٙؽًّٞٓٔٛثیثس٘حٛیدافٓٝٚ

 ٕ٘بید.ٞبیفیصیىیزاتٛخیٝٔیپدیدٜٚ٘ؿبٖدادٜ

غیػتٓ .2 ثسای أِٛػیٖٛٞبی پّیٕسٞب، غبدٜ، غیبمت ٔثُ پسٚتییٗٔبتّف وسٚی،ٞب، ٞبی

 ٞبیلٛیلبثُاغتفبدٜاغت.غیبمتچٍبَ،فّصاتٔبیّ،وّٛییدٞب،اِىتسِٚیت

3.  پبزأتس تغییس لبثّیتاً٘جبقλثب غیػتٓ، ثب ایٗپریسی ثٝ ٚ دازد فیصیىیزا ٞبیٌٛ٘بٌٖٛ

 .]25[ٞبیًٔٙٓفاغتتستیتاشپتب٘ػیُ

ثسایثسزغیخٛاـا٘تمبِیوٙد،ٔیبٍ٘یٗاغتفبدٜٔیایثّْٝتایٗوٝاشتمسیتشاٚیٝایٗپتب٘ػیُ

ٞبیغیسوسٚیدزِٔٛىَٛ،ٚیػىٛشیتٝشیساخٛاقیٔب٘ٙدٔٙبغت٘یػت،ٚیٞبیغیسوسدزِٔٛىَٛ

.آیددزٞسزاغتبٔمدازٔتفبٚتیاغت،أبدزثسزغیخٛاـتٓبدِیچٙیٗٔؿىّیپیؽٕ٘ی
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 هعادلات حالت هایع -2-6

ؾٛد.ثسایٔیتٓییٗحدٓیبچٍبِی،ٚدٔبیآٖحبِتتٓبدِییهٔبدٜثبٔؿبفوسدٖفؿبز،

ٔبدٜ ٚٞس حدٓ، ازتجبيیثیٗفؿبز، ٔٓبدِٝیحمیمی وٝ دازد ٚخٛد ٔییدٔب .ؾٛدحبِت٘بٔیدٜ

ٞبیاخیسٔٓبدمتزٚ٘د.دزيَٛدٞٝوبزٔیثٝٞب٘یصبِفثسایٔبّٛؤٓبدمتحبِتْلاٜٚثسٔٛادخ

پیؽ ثسایازتجبوٚ اثصازیازشؾٕٙد اغتثیٙیحبِت، ثٙبثسایٗ،خٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیغیبمتثٛدٜ

یحبِتٔمبمتٔتٓددیثبتٛغٓٝٚاقلاحٔٓبدمتحبِتازتجبوداز٘د.ثٝيٛزوّیغٝدغتٝٔٓبدِٝ

ثسایٔبیٓبتٚخٛددازد:

 

حالت تجشبی لاتهعاد -2-6-2

ٔیحبِتتدسثیٔٓبدمت ِ٘ٛٔبدٜ ثٝ ٚاثػتٝ شیبدیپبزأتس ایٕٗٔٓٛمًوٝثبؾٙدؾبُٔتٓداد

یهغیبَیثساتؾٛ٘د.ایٗٔٓبدمتدسثیثساشؼٔیٞبیپبزأتسٞبٔفْٟٛفیصیىی٘داز٘دٚفمىثبدادٜ

ایاشتسٔٛدیٙبٔیىیغیبمتٔٛزدُ٘سدزٌػتسٜخٛاـزٚ٘دٚیبٌسٜٚوٛچىیاشغیبمتثٝوبزٔی

ا٘د،خیّیدلیكٞػتٙد،أبثسایغیبمتدیٍسحبِتثساشؼؾدٜیٔٓبدِٝٞبیفؿبزٚدٔبوٝپبزأتس

1یحبِتٔؿٟٛزتیتثبؾٙد.ٔٓبدِٝٚفؿبزلبثُاغتفبدٜٕ٘ییدٔبیبخبزجاشٌػتسٜ
یحبِتٔٓبدِٝٚ 

اشخّٕٝٔٓبدمتحبِتتدسثیٞػتٙد.پریسبزأتستُٙیٓثبٞؿتپ2زٚثیٗ-ٚة-ثٙدیه


هعادلِ حالت ًظشي -2-6-3

ٞػتٙدوٝایٗپبزأتسدازایپبزأتسُ٘سیحبِتتٔٓبدم       ٔفْٟٛفیصیىیٞبیٚاثػتٝثٝدٔب ٞب

تٛا٘ٙدأبٔییثسخٛزداز٘د،تسٞبیُ٘سی،چٙیٗٔٓبدمتیاشدلتوٓثٝدِیُٔحدٚدیت.خبـداز٘د

خبزجاشٔحدٚدٜ ٔٓبدِٝٞسخبقیتٔٛزدُ٘سزا ٞبیحبِتُ٘سییتٓسیفؾدٜ٘یصٔحبغجٝوٙٙد.

ْٕٔٛ ٔفٚثساغبظٔىب٘یهآٔبزیبً اش اغتفبدٜ ُ٘سیٝتٛشیّؾٓبْیٚتبثّْٟٛثب ٞبیاختلاَثٝیب

                                                           
1
 Tait 

2
 Bendict-Webb-Rubin(BWR) 
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غبً٘دغتٔی ٔیػ1ٖٛآیٙد. ٚ2
ٔف  اش اغتفبدٜ یحبِتتحّیّیٔىب٘یهآٔبزییهٔٓبدِْٟٝٛثب

ُ٘سیثسایٔبیٓبتِٔٛىِٛیٔٓسفیوسد٘د.



هعادلِ حالت ًیوِ تجشبی -2-6-4

ثساغبظ ٞبیتدسثیوٕتسی٘یبشداز٘دٚحبِتتدسثیثٝدادٜتایٗٔٓبدمتثسخلافٔٓبدم

اقَُٛ٘سیثٝدغتٔی ثػتٝثٝثبؾٙد.یٞبیایِٗ٘ٛٔٓبدمتدازایٔفْٟٛفیصیىیٔپبزأتسآیٙد.

ٞبیآٖایٗٔٓبدمتٕٔىٗاغتدزٔحدٚدیتیثٝوبززفتٝدزثٝدغتآٚزدٖایٗٔٓبدمتُٚ٘سیٝ

ْٕدٜ ٔصیت أب ثبؾٙد. داؾتٝ وٕتسی قحت تدسثی ٔٓبدمت ثب آٖٔمبیػٝ تٓدادی ثٛدٖ وٓ ٞب

ٔٓبدمتزٚ٘دخبقیزاوٙد.اشيسفیایٗبٖٔیغپبزأتسٞباغتوٝوبزوسدٖثبایِٗ٘ٛٔٓبدمتزاآ

حمیمتایٗٔٓبدمتحبِتدزدٞٙد.یآشٔبیؽ٘تیدٝٔیثبقحتخٛثیحتیدزخبزجاشٔحدٚدٜ

دٔبییٕٞیحبِتلبْدٜتسویجیاشٔؿبكبتٔٓبدمتحبِتتدسثیُٚ٘سیزادازاٞػتٙد.ٔٓبدِٝ

دسثیاغتوٝدزادأٝٔٓسفیؾدیهٔٓبدِٝحبِت٘یٕٝت] 27[ٔیػٖٛوٝتٛغىپبزغبفسٚ 3خًی

دادٜؾدٜاغت.بتیازائٝدزٔٛزدآٖتٛنیح

 

(LIR)قاعذُ ّوذهاي خطی  -2-7

ٕٞبٖ وسدیٓ اؾبزٜ لجلاً وٝ لبْدٜيٛز اش چٍبَ غیبمت ثٙدیتٕبْ ٔتٓددی تدسثی ُ٘یسٞبی

ٔبز٘بٌبٖلبْدٜ ٚیتیت، تٛخٝثٝایٙىٝزفتبزیهغیػتٓثٝپیسٚیٔی... ثب وٙؽذزاتٓٞثسوٙٙد.

وٙؽْٕٛٔیثیٗذزاتغبش٘دٌٜٞٓسفتوٝپتب٘ػیُثس٘تیدٝتٛأٖییآٖغیػتٓزثىدازد.غبش٘دٜ

ٞبدزخفتثسؤٔوٙؽٞٓزٚدوٝثستسا٘تُبزٔیٞبیچٍبَٚخٛددازد.ثٝيٛزٔؿبفدزتٕبْغیػتٓ

یهلبْدٜ غیبمتچٍبَاش چٙیٗتٕبْ شیسا ثٝثٙدیوّیتجٓیتوٙٙد، ثٙدیْٕٛٔیٔٙدس لبْدٜ

وٙؽْٞٓبٔیزاثسایپتب٘ػیُثسؾٛد.دزایٗقٛزتثبیدتبثّپیسٚیغیبمتچٍبَاشلٛا٘یْٗبْٔی

                                                           
1
 Song 

2
 Mason 

3
 Linear Isotherm Regularity 
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ایغبدَٜؾجىٝٚیهٔد(6،12)خٛ٘ص-اغتفبدٜاشپتب٘ػیُِٙبزدثسثیبثیٓ.ایٗوبزاثتداثبٔؤخفت

ٚ ؾدٜ آٖ٘تیدٝ ا٘دبْ حبویاش ٕٞدٔباغتیثٝدغتآٔدٜ لبْدٜوٝ یشیسٞبیغیبَچٍبَاش

:وٙٙدتجٓیتٔی

(1-10)              

Zوٝ Vنسیتتساوٓپریسی، ٞػتٙدٞبیٔٓبدِٝثبثتAٚB ٚچٍبِیρحدٓ، (10-1)یٔٓبدِٝ.

ٔٓبدِٝایٗثساغبظ.ؾٛدٕ٘بیؽدادٜٔیLIRثبوٝثٝاختكبزؾٛد٘بٔیدٜٔیلبْدٜٕٞدٔبیخًی

 ثٝقٛزتخًیتغییسوٙد.  ٕٞدٔبٞبییهغیبَثسحػت       مشْاغت

ٚ لٛی ٞیدزٚض٘ی پیٛ٘د ثب ٔٛادی لًجی، غیس لًجی، تسویجبت اتٕی، دٚ تهاتٕی، غیبَغیبمت

لبْدٜ اش پیسٚیٔییٕٞدٔبیوٛا٘تٛٔیٕٞٝ ٕٞدٔبیخًی لبْدٜ دزLIRوٙٙد. زا خًی زفتبز

    یٔحدٚدٜ
  

پیؽثیٙیٔی       ٚ  وٝ ثٛیُ  ٚ   وٙد دٔبی ٚ تستیتدا٘ػیتٝ ثٝ

د.ٙثبؾغیبَٔی

:ؾٛدشیسٕ٘بیؽدادٜٔیثٝقٛزت ، LIR ،AٚBیٞبیٔٓبدِٝٚاثػتٍیدٔبییثبثت

(1-11)     
  

  
 

(1-12)      
  

  
 

ٞسدٚنسیتثب
 

 
دزغیبمتغبدٜثساثسقفساغت   أوٙٙدْسلاشٔجدثٝقٛزتخًیتغییسٔی

ثٝتستیتثٝ  ٚ    .ثبؾدأٔببِفقفسٔیٞبْسلاشٔجدفّصاتلّیبییٚٔبّٛوثسایوٝدزحبِی

ٚ ثیٗدافٓٝخبذثٝ ٚی غیبَ دز ٔسثٛ    ِٔٛىِٛی ٌسٔبیی فؿبز اَ ایدٜ غیس غٟٓ .ؾٛدٔیوثٝ

وٙدثػیبزیاشلٛاْدتدسثیؾٙبختٝؾدٜزاثسایغیبمتپیؽثیٙیٔی٘ٝتٟٙبLIR حبِتیٔٓبدِٝ

ٔؿتسنزاوؿیدٌیینسیتپریسیٔؿتسنٚ٘مًٝیتساوُٓ٘یس٘مًٝثّىٝلبدزاغتلٛاْدخدیدی

].23-28[ثیٙیوٙد٘یصپیؽ

آ٘دبی وٝیاش ٘بٔٝ، پبیبٖ ایٗ اغتغٓیدز ًٔبِٓٝؾدٜ ٚ لّیبیی فّصات غبختبز فبوتٛز زفتبز
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،ثٕٝٞیُٗٔٙٛزدزادأٝثٝتٛقیفُ٘سیٌیسدٞبٔٛزدثسزغیلسازِٔٛىِٛیآٖٞبیثیٗوٙؽٓٞثس

ؾدٜاغت.پسداختٝتٛاثّٕٞجػتٍیٚفبوتٛزغبختبز
 

ساختاس سیال -2-8

ثٝوبزیػتٓیهِٔٛىَٛٔٓیٗدزغٞب٘ػجتثٝاقًلاحغبختبزثسایتٛقیفآزایؽِٔٛىَٛ

ٔی ثسثسدٜ وٝ غبدٜ ٔبیٓبتچٍبَ دز ِٔٛىَٛٞٓؾٛد. ٔیوٙؽثیٗ زا آٖ اشٞبی اغتفبدٜ ثب تٛاٖ

تساشحدٓخٛددزقدثصزي30تب20حدٓٔتٛغىٔبیّٕٔٓٛمً،خٛ٘صتٛقیفوسد-پتب٘ػیُِٙبزد

8اغتٚٞسِٔٛىَٛثبحدٚدِٔٛىَٛ ٕ٘بیْٕٛٔیِٔٛىَٕٛٞػ12تب ثسٌسفتٝؾدٜاغت. بیٝدز

دزایٗؾى1-1خٛ٘صدزؾىُ)-ِٔٛىِٛیِٙبزدپتب٘ػیُثیٗ پتب٘ػیُ،u(r)ُ(٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت.

ثیٗیایاغتوٝخبذثٝقّٝفبrmلًسِٔٛىِٛیσٚیثیٗٔسوصدِٚٔٛىَٛ،فبقrّٝثیِٗٔٛىِٛی،

ٕٞبِٖٔٛىَٛ اغت. ثیؿیٙٝ ایٗٞب اش وٝ دافٓٝؾؾىُاغتٙجبؤیٌٛ٘ٝ خفتیٛد ثیٗٞس ؾدید

تساشیثیٗٔسوصدِٚٔٛىَٛوٓؾٛدوٝفبقّٝٔیثبْث،تساشلًسِٔٛىِٛیٞبیؤِٕٛىَٛدزفبقّٝ

ًسِٔٛىِٛیتساشلیوٓؿٛد.ثٝثیبٖدیٍس،احتٕبَیبفتٗیهخفتِٔٛىَٛدزفبقّٝ٘لًسِٔٛىِٛی

وٙد،ایٗاحتٕبَثبغسْتثٟٝ٘بیتٔیُٔیوٝدافٓٝثٝغٕتثیوٓٞبیقّٝدزفبثػیبزوٓاغتٚ

ِٔٛىِٛیحَٛیؾٛدوٝاِٚیٗمیٝاشایٗٔحدٚدیتٞٙدغیاغتٙجبؤیوٙد.غٕتقفسٔیُٔی

دَ ٔسوصی فبقّٝیهِٔٛىَٛ دز ٔیخٛاٜ تؿىیُ ِٔٛىِٛی لًس اش ثصزٌتس ٕٞیٗؾٛد.یوٕی ثٝ

میٝ میتستیت، ٘ػجتثٝ میٝٝیدْٚ ِٔٛىَٛٔسوصیدازایُ٘ٓٔٛنٓییاَٚ، ٘ػجتثٝ یغْٛ

ٞبییوٝؾٛ٘د.اِجتٝثبیدتٛخٝداؾتوٝاشدیدٌبِٜٔٛىَٛٔسوصی،غسْتتجبدَِٔٛىِٛیثیٗمیٝٔی

فبقّٝ فبقّٝٞبدز ٚالّدز دز غٝثساثسلًسیدٚزتسلسازٌسفتٝا٘دثیؿتساغت. یب ٞبیثیؿتساشدٚ

ثٝؾدتافصایؽیبفتٝٚدزٟ٘بیتغبختبز٘ػجتثِٝٔٛىَٛٔسوصیاشثیٗ-پٟٙبیمیِٝٔٛىِٛی ٞب

قٛزتوٕیثٝدغتتٛاٖثباغتفبدٜاشتٛاثّتٛشیّثٝغبختبزتٛقیفؾدٜزأی].29 [خٛاٞدزفت

ؾدٜاغت.آٖپسداختٝتٛنیحآٚزدوٝدزثبؽثٓدیثٝ
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].30[یثیِٗٔٛىِٛیخٛ٘صثسحػتفبقّٝ-(:ٕ٘بیْٕٛٔیپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛیِٙبزد1-1ؾىُ)

 

  تَابع تَصیع- 2-9

TٚدٔبیVذزٜدزحدNٓٔتؿىُاش1ٔدْٕٛٝوب٘ٛ٘یىبَ ُ٘سثٍیسید. دز وٝایٗاحتٕبَزا

اْ jیيٛزوّیذزٜٝٚث2drدزإِبٖحدٓ r2ح2َٛی،ذزdr1ٜدزإِبٖحدٓ r1ح1َٛیذزٜ

 ]:29[ْجبزتاغتاش ٕ٘بیؽدادٜؾدٜٚ             ثب ثبؾدdrjدزإِبٖحدٓ  rjحَٛ

(1-13)
                     

     

  
        

دز  ح1َٛوٝذزٜاحتٕبَایٗ.ذزٜاغتNوٙؽٞٓپتب٘ػیُثس   2ٚا٘تٍساَپیىسثٙدی  وٝ

 حدٓ ٚ   إِبٖ ذزٜ ....n   حَٛ حدٓ إِبٖ غبیسثبؾد   دز وٝ ایٗ ثٝ تٛخٝ ثدٖٚ ،

وٙٙدْجبزتاغتاش:ٞبیثبلیٔب٘دٜچٝآزایؿیزااختیبزٔیِٔٛىَٛ

(1-14)
    

           ∫  ∫
     

  
          

                                                           
1
Canonical ensemble  

2
Configrution integral  
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تب    (ثسزٚی13-1ی)ٌیسیاشيسفیٗٔٓبدِٝا٘تٍساَٚاشیاحتٕبَاغتدا٘ػیتٝ    دزٚالّ

دزإِبٖ  ،یىیحَٛ   دزإِبٖحدٓ   وٝیىیاشذزاتحَٛآید.احتٕبَایٗدغتٔیٝث  

ٞبٞسچٝوٝثبؾدٚپیىسثٙدیغبیسِٔٛىَٛ   دزإِبٖحدٓ  ...یهذزٜحَٛٚ    ٓحد

ثٝلسازشیساغت:ثبؾد،خٛاٞد

(1-15)              
  

      
              

وٝنسیت
  

      
ثبتٛشیّآٖثساغبظآ٘چٝثیبٖٚذزٜاغتNذزٜاشثیnٗٞبیا٘تببةتٓدادزاٜ 

حكا٘تببةٚخٛددازد.N-1حكا٘تببةٚثسایدٚٔیNؾدٔثلاًثسایا٘تببةاِٚیٗذزٜ

دز  احتٕبَیبفتٗیهِٔٛىَٛحَٛ           وٕیت.تسیٗتبثّتٛشیّاغتغبدٜ        تبثّ

٘ؿبٖٔی   إِبٖحدٓ ایٗاحتٕبَزا ثسایٔحُثسایدٞد. ٞبیخبٔداتتبثّٔتٙبٚثیاغتوٝ

ثیؿیٙٝ،اؾغبَ ٚی اغت یىػبٖ غیبَ دزٖٚ ٘مبو تٕبْ ثسای احتٕبَ ایٗ أب دازد. تیصی ثػیبز

تٛاٖچٙیٗ٘ٛؾت:اغت.ثٙبثسایٗثسایغیبَٔی  ُاشٔٛلٓیتحدٕیٔػتم        

(1-16)∫                 ∫           

(15-1ی)أبثساغبظٔٓبدِٝ

(1-17)               

(14-1ی)ٚثساغبظٔٓبدِٝ

(1-18)
         ∫  ∫

     

  
        

تٛاٖچٙیٗ٘ٛؾت:(زأی18-1ی)ٔٓبدِٝاغت،  ٞٓٔػتمُاش        چٖٛ

(1-19)
         

 

 

∫  ∫             
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ٌیسیٓوٝ:٘تیدٝٔی(17-1)یدزٔٓبدِٝ(19-1)یاشٔٓبدِٝ        ثبلسازدادٖ

(1-20)     
 

 
 

چٍبِیثساثساغت.ثب،ثْٝجبزتدیٍساحتٕبَیبفتٗیهذزٜدزٚاحدحدٓغیبَ

وٙیٓ:ذزٜچٙیٗتٓسیفٔیnزاثسای             حبمتبثّٕٞجػتٍی

(1-21)
              

             

  
 

ٔػتمُاشیىدیٍسثبؾٙداٌسِٔٛىَٛ ٞب تبثّٕٞجػتٍیخٛاٞدؾد  ثساثس    )تٛشیّتكبدفی( ٚ

ثسایتكحیحتٛشیّتكبدفیٚثْٝجبزتدیٍس             .ثٙبثسایٗفبوتٛزثساثسیهخٛاٞدؾد

ٔٓسٚف 1زٚدٚثٕٝٞیٗدِیُثٝتبثّٕٞجػتٍیوبزٔیذزاتثٝثسایٔیصاٖٚاثػتٍییبٕٞجػتٍیثیٗ

ؾٛد:اغت.ثسایٗاغبظتبثّٕٞجػتٍیچٙیٗتٓسیفٔی

(1-22)
              

    

       

∫  ∫                

  
 

 nٕٝٞ(،22-1)یٔٓبدِٝدز تٛا٘د ٔی ٔمبدیس 1ی ٔٓبدNِٝتب تٛخٝ ثب وٙد. اختیبز زا (،22-1)ی

ْبا٘د.اشثیٗتٕ٘یصٚاثػتٝچٍبِیغیػتٓؾٛدوٝتٛاثّٕٞجػتٍیْلاٜٚثسفبقّٝثٝدٔبٚٔؿبٞدٜٔی

إٞیتٚیطٜ اش تٛشیّ یهتبثّ ٕٞجػتٍی(، )تٛاثّ تٛشیّ اغتتٛاثّ تٛشیّایثسخٛزداز تبثّ ثٝ وٝ

ٚ خفت ؾٓبْی خفت، ٕٞجػتٍی تبثّ اغتٓٔ    یب تبثّسٚف ایٗ اش. ٔتؿىُ غیبمت ثسای ،

ٞبیٔٙحكساشٚیطٌیایٗتبثّ.ٞبثػتٍیدازدیثیِٗٔٛىَٛٞبیوسٚیٔتمبزٖتٟٙبثٝفبقِّٝٔٛىَٛ

اغت ثسخٛزداز فسدی ٔحبغجٝٚثٝ ثٝ ٔسثٛو ٔػبیُ اش ثػیبزی حُ دز خٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیی

ؾٛد.ٔیثٝوبزٌسفتٝدزٔىب٘یهآٔبزیغیػتٓ





                                                           
1
Correlation Function  
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 g(r)تابع تَصیع ضعاعی،  -2-9-2

یه ثسای ؾٓبْی تٛشیّ تبثّ ْٕٛٔی وسٚیغیػتٓؾىُ ذزات اش فبقّٝٔتؿىُ ثیٗتبثّ ی

خٟتاٞبِٔٛىَٛ اثسی٘دازد.غتٚ آٖ دز ٔٓبدٌِٝیسیِٔٛىَٛ ثٝ تٛخٝ (22-1)یثب تٛشیّ، تبثّ

قٛزتشیسخٛاٞدثٛد:ؾٓبْیثٝ

(1-23)
          

      

  

∫  ∫                

  
 

غبدٜٔفیداغتِٚیؾىُٔفیدتسٞبییػتٓدزغg(r)یْٕٛٔیثسایثسزغیزفتبزاٌسچٝایٗٔٓبدِٝ

یؾٛدوٕٝٞٝدادٜٔیثسحػتچٍبِیاغت.ثباغتفبدٜاشٔىب٘یهآٔبزی٘ؿبٖg(r)ثػىتبثّآٖ

ثٝقٛزتیهثػىثسحػتچٍبِی1ثصزيیوب٘ٛ٘یىبَتٛاٖثباغتفبدٜاشٔدْٕٛٝتٛاثّتٛشیّزأی

 ]:29[ثٝقٛزتشیس٘ٛؾت،غیػتٓ

(1-24)                                  



 آلتابع تَصیع ضعاعی گاص ایذُ -2-9-2-2

 ؾٓبْی تٛشیّ ایدٜتبثّ ٔٓبدٌِٝبش اش اغتفبدٜ ثب دز23-1)یآَ، وٝ ٕٞٝ  آٖ( ثسای

 آید:ٞبثساثسثبقفساغت،ثٝقٛزتشیسدزٔیثٙدیپیىس

(1-25)
     

      

  

∫  ∫              

  
  

          

    
   

 

 
 

دزایٗزاثًٝ،ْجبزت
 

 
،ٔمدازآٖ٘ػجتثٝ∞ V ∞،Nتسٔٛدیٙبٔیىیوٝدزحدْددثبثتیاغت

g(r)ایٗٔثبَاشزفتبزیهاغت.ثبثساٞبثسrیآَثسایٌٕٞٝبشایدٜg(r)یهلبثُچؿٓپٛؾیاغت.

                                                           
1
Grand canonical ensemble  
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٘ؿبٖٔی غیبة٘یسٚآؾىبزا دز وٝ ٞیچٞٓٞبیثیٗدٞد ثػتٍیثیٗذزاتِٔٛىِٛی، ٚخٛدغیػتٓ

].29[٘دازد

 تابع تَصیع ضعاعی دس گاصّاي بسیاس سقیق -2-9-2-3

يسفخٕلاتغٟٓتٛاٖاشوٙدٔییخیّیزلیكوٝچٍبِیثٝغٕتقفسٔیُٔیٞبغیػتٓدز    

حبقُیشیسٔٓبدِٝایٗقٛزتیاَٚچؿٓپٛؾیوسددز(٘ػجتثٝخ24ّٕٝ-1)یٔٓبدِٝزاغت

خٛاٞدؾد:

(1-26)              

(26-1)یٔٓبدِٝ یٓٙیٞبیوٓ،دزچٍبِیثْٝجبزتدیٍس،دزٚالّٕٞبٖتبثّتٛشیّثِٛتصٔٗاغت.

وٓٞػتٙد،تبثّتٛشیّخفتثبپتب٘ػیُیبفتؾٛ٘دشٔبٖثیؽاشدٚذزٜثٝيٛزٞٓ٘ٛاحیاشغیبَوٝ

٘صدیىیدازد.خفتٔٙصٚیازتجبو

ثبدزُ٘س(23-1ی)فٔٓبدِٝیٜاشتٓساغتفبد(26-1)یدغتآٚزدٖٔٓبدِٝزٚؼدیٍسثسایثٝ

 .N=2دازدیٓٙیٚخٛدتٟٙبدٚذزٜغیػتٓدزٌٝسفتٗحبِتیاغتو

(1-27)
     

 

  
 

     

  
 

 پیىسثٙدیثسای  وٝ ذزٜغیػتٓا٘تٍساَ دٚ دز فبقrّٝایاغت. وٝ یثیٗدٚٞبیخیّیشیبد

:تٛاٖ٘ٛؾتوٙدٔیقفسٔیُٔیثٝغٕتu(r)ایاغتوِٝٔٛىَٛثٝا٘داشٜ

(1-28)     
 

    
      

    

    
         

دغتیشیسثٝثساثسیهاغتزاثًٝ     يجكتٓسیفتبثّتٛشیّؾٓبْی،ٔمداز،چٖٛاشيسفیدیٍس
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:آیدٔی

(1-29)             

اشدٚ(26-1)ٚ(29-1)تٛخٝآٖاغتوٝٔٓبدمتیلبثُ.٘ىتٝثبؾدٔی (26-1)یٔٓبدِٕٝٞبٖوٝ

ا٘د.یىػب٘ی٘تبیحثٝوٙدثٝدغتآٔدٜف،ثسایحبِتیوٝچٍبِیثٝغٕتقفسٔیُٔیتٔبّزٚؼ

ٞبیثػیبزوٝدزچٍبِیثبؾدادْبٔیییدیثسایٗأاشدٚزٚؼٔبتّفتg(r)تبثّدغتآٔدٜثسای

].29[٘مؽوّیدیدازدg(r)وٙؽخفتدزتٓییٗزفتبزٞٓوٓ،ثس



 گاص با چگالی هتَسطتابع تَصیع ضعاعی  -2-9-2-4

یاَٚآٖزاتٟٙبثبدزُ٘سٌسفتٗدٚخّٕٝg(r)وٝثتٛاٖتبثّاغتٌبشیٌبشثبچٍبِیٔتٛغى،

 ٔٓبدِٝg(r)ثػى چٍبِی، حػت )ثس داد.24-1ی ٘ؿبٖ چٙیٗ(، ؾٛدفسلٔی،ٞبییغیػتٓدز

احتٕبَیبفتٗثیؽاشغٝذزٜدز٘صدیهثٝیهدیٍسٚخٛد٘دازد:

(1-30)
     

 

  

∫           

  
 

 فسلدزغتثٛدٖتغٝذزٜغیػتٓا٘تٍساَپیىسثٙدیثساییه  وٝ ثب پریسسیتخّٕمایاغت.

تٛاٖثٝقٛزتشیسدزً٘سٌسفت:زأی  ٌٛ٘ٝثسایپتب٘ػیُپیىسثٙدی،خفت

(1-31)                  

( ٔٓبدِٝ خبیٍرازی ثب 31-1وٝ ٔٓبدِٝ( دز ایٙىٝ(30-1)ی ثٝ تٛخٝ ثب ثب           ٚ  ثساثس

 :ؾٓبْیثٝقٛزتشیسدزخٛاٞدآٔدتبثّتٛشیّاغت،          

(1-32)
      

 

  
         

∫                                           
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ؾٛدٚدزثساثسقفسٔیu(r)ٟ٘بیتٔیُوٙد،ثٝغٕتثی1ٚ2زاتذیثیٗثسایحبِتیوٝفبقّٝ

ٔی تبثّتٛشیّؾٓبْیدزفبقّٝایٗحبِت، یثیتٛأٖمداز ٔٓبدِٝ(∞)gٟ٘بیت، اش زا ثٝ(27-1)ی،

تٛاٖ٘ٛؾت:ثبؾد،ثٙبثسایٗٔی،ثبیدثساثسیه(∞)gدغتآٚزد.اشيسفیدیٍس،

(1-33)    

    
          ∫                      ∫              

   
   

 ∫                      ∫               
 

ٔٓبدِٝدز ا٘تٍساَ(33-1)ی ٚ         ٚ        ٞبی ثساثس فبقّٝثبیىدیٍس اش ثیٗٔػتمُ ی

 ؾٛ٘د:ٕ٘بیؽدادٜٔی C،ٞػتٙدوٝثسایاختكبزثب rِٔٛىِٛی،

(1-34)  ∫             ∫              

ٚاثػتٝثٝحدٓ٘یػت.(34-1ی)اغت،ا٘تٍسأَٓبدrِٝیهتبثّوٛتبٜثسد٘ػجتثٝf(r)خبوٝاشآٖ

تبثّ ٞبیدٚیبغٝثساثسلًسِٔٛىِٛیوٝثػیبزوٕتساشحدٓٔبوسٚغىٛپیدزفبقّٝ        شیسا

ٔمداز        ایوٝتبثّوٙد.دزٚالّحدا٘تٍساَتبٔحدٚدٜاغتثٝغٕتقفسٔیُٔیغیػتٓ

 :ؾٛدٟ٘بیتتبثّشیسثساثسقفسٔیثٝغٕتثیrؾٛد.اشغٛیدیٍس،دزحددازدتٓییٗٔی

(1-35)   
   

∫                        

٘صدیهثبؾد  ٚ   یوبفیثٝثٝا٘داشٜ  دزٚالّایٗا٘تٍساَتٟٙبدزقٛزتیدازایٔمدازاغتوٝ

٘یػت. وٙد،چٙیٗؾسيیلبثُدغتسظُٔیٟ٘بیتٔیثٝغٕتثی|      |یخبوٝفبقّٝٚاشآٖ

 اش اغتفبدٜ ثب )34-1)ٔٓبدمتثٙبثسایٗ، ٚ ٔٓبد1-35ِٝ( ٔی33-1ی)(، زا یتٛاٖثٝؾىُٔٓبدِٝ(

(٘ٛؾت:1-36)

(1-36)    

    
        

      

    
 

(1-37)B(       ∫                        
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Cِٝاغتوٝدزٔمبیػٝثبٚدزیهدٔبیٔٓیْٗددثبثتیٝثٝدٔبثٛدٜتٟٙبٚاثػت(36-1)یدزٔٓبد

V1 = (وٝثٝایٗتستیت،ثبفسلایٗ ،لبثُچؿٓپٛؾیاغت   g (∞زا (36-1) یتٛأٖٓبدِٝاغتٔی 

ثٝقٛزتشیسثبش٘ٛیػیوسد:

(1-38)               
 

 
          

 پعاشخبیٍصیٗوسدْٖجبزت

 
ثسg(r)تبثّتٛاٖایٗٔٓبدِٝزاثبثػى،ٔی(38-1)یدزٔٓبدρِٝثب

یدْٚاشثػىچٍبِیتبخّٕٝg(r)حػتچٍبِیٔمبیػٝوسد.ٔؿبفاغتوٝدزایٗزٚؼ٘یصتبثّ

دغتآٔد ٞٓثٝ اغت. ٔٙؿأٜ اغتوٝ ذزٜوٙؽٞٓٞٓثس      )Bنسیتچٙیٗآؾىبز شٔبٖغٝ

ایٗدزٚالّٕٞبٖٔفْٟٛاقًلاح ٞبییػتٓاغت،دزحبِیوٝدزغ"ٌبشثبچٍبِیٔتٛغى"اغت.

-ٚالٓیٔب٘ٙدِٙبزدٞبیثسایپتب٘ػیُB(r) تبثّٞبیدٚتبییدزُ٘سٌسفتٝؾد.وٙؽٞٓزلیك،تٟٙبثس

یغبتثٝقٛزتتحّیّیتٛاٖآٖزاثسایغیػتٓوسِٜٚیٔیثٝقٛزتْددیحُؾٛدثبیدخٛ٘ص

].29[حُوسد

 

 صیاداً ًسبتجًَض با چگالی -رسات لٌاسدتابع تَصیع ضعاعی  -2-9-2-5

ِٙبزد ٕ٘ٛ٘ٝ-پتب٘ػیُ ْٙٛاٖ ثٝ ُ٘سخٛ٘ص دز آزٌٖٛ ٔب٘ٙد ٚالٓیذزاتوسٚیغبدٜ، زفتبز اش ای

اشٞبیثیِٗٔٛىِٛیوٙؽٞٓٞبیوٝثسثسایغیػتٓg(r)(زفتبزتبث2ّ-1)ؾٛد.دزؾىٌُسفتٝٔی

ثسایغیبَثبپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛیg(r)ا٘تٍساَ.ؾدٜاغتوٙٙد،٘ؿبٖدادٜایٗپتب٘ػیُپیسٚیٔی

دز.٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت(2-1)يٛزوٝدزؾىُٕٞبٖخٛ٘صثٝيٛزتحّیّیلبثُحُ٘یػت.-ِٙبزد

یكثبوٕیٙٝیآًٖٔبثٔٛلٓیتثیؿیٙٝٚخٛددازدوٝg(r)تٟٙبیهلّٝثسای،ٞبیثػیبزوٓچٍبِی

ِٔٛىِٛیاغت.تبثّپتب٘ػیُثیٗ
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].29[خٛ٘صدزیهدٔبیثبثت-ثٝچٍبِیثسایغیبَِٙبزدg(r)ٚاثػتٍی(:2-1ؾىُ)


ٖٞبیخدیدیپدیدٔیتس،لّٝٞبیثیؽدزچٍبِی افاصایؽٞابآیٙدوٝثبافصایؽچٍابِی،ازتفابِآ

وٙد.یاَٚثبتغییسچٍبِیتغییسٕ٘یدٞدوٝٔٛلٓیتلّٝیایٗتٛاثّتٛشیّ٘ؿبٖٔییبثد.ٔمبیػٝٔی

ٝزغدثُٝ٘سٔی یچابٜپتب٘ػایُازتجابودازدٚتابشٔاب٘یواٝوٝٔٛلٓیتایٗلّٝثبٔٛلٓیتوٕیٙا

دزٚالّثبٔب٘د.بثتثبلیٔیوٙدایٗٔٛلٓیتثخٛ٘صپیسٚیٔی-پتب٘ػیُثیٗذزاتاشٔدَْ٘ٛیِٙبزد

غاًحشیاسٞاستسؾدٜٚ٘ػجتثِٝٔٛىَٛٔسوصیثیؽُٔٙٓٞبیِٔٛىِٛیافصایؽچٍبِیتٓدادمیٝ

یٔٛلٓیتلّٝیبثد.ثٙبثسایٗیدزٞسمیٝاغت،افصایؽٔبٞٞب،وٝٔتٙبغتثبتٓدادِٔٛىَٛوداْاشلّٝ

ٞابیثٓادیواٝدزخفتدازد.ایٗدزحبِیاغتوٝلّٝاَٚازتجبو٘صدیىیثبپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛی

يسفایاش ؛تٛاٖثٝپتب٘ػیُخفتٔٙصٚی٘ػاجتدادؾٛ٘دزاثٝغبدٌیٕ٘یٞبیثبمتسَبٞسٔیچٍبِی

ٝثٌٝٛ٘ٝٞبیثٓدی٘یصتؿىیُمیٝدیٍس، ٞابیٔٛنآیدزازتجابوایثبپتب٘ػایّیثابخبذثاٝٚدافٓا

ٓٞبیغیػتٓحبَوٝثبٔفْٟٛتبثّتٛشیّؾٓبْیٚچٍٍٛ٘یآٖدز.ثبؾدٔی دزٔبتّافآؾاٙبؾادی

كسثٝفسدایٗتبثّذوسخٛاٞدؾد.ٞبیٔٙحادأٝٚیطٌی





g
 (

r)
 

r /σ 

     1             2            3     1          2          3            1          2         3           1        2         3       4     1        2         3        4   1      2      3      4      5 
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  g(r) ّاي حایض اّویت تابعٍیژگی -2-9-2-6

تٛاٖثٝقٛزتشیسثسؾٕسد:یخفتزأیْٞبیتبثّتٛشیّؾٓبتسیٗٚیطٌیٟٔٓ

 ٟٓٔٚٗتسیٗٚیطٌیتبثّاِٚیg(r) ٝيٛزتدسثیلبثُتٓییٗاغت.دزخبٔداتثٝآٖاغتوٝث

آید،ِٚیدزٔبیٓبتثٝدِیاُخبيسُ٘ٓثّٙدثسدٔٛخٛد،اٍِٛیُٕٔٙیاشپساؼثٝدغتٔی

 ؾٛد.تسیحبقُٔی،اٍِٛیپیچیدٜغیػتٓثیُٕ٘یٚیبُ٘ٓوٛتبٜثسدحبوٓثس

 ٗتبثّآٖاغتوٝثبپریسفتٗتمسیتخٕاّپاریسخفاتٌٛ٘اٝیىیدیٍساشدمیُإٞیتای

ثسحػاتتابثّغیػتٓیخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیوٙؽثیِٗٔٛىِٛی،ٕٞٝٞٓثسایپتب٘ػیُثس

 تٛشیّؾٓبْیلبثُٔحبغجٝاغت.

 ايلاْبت٘یسٚٞبیثیِٗٔٛىِٛیغیػتٓثبتٛخٝثٝایٗٚالیٓتوٝدزتبثّتٛشیّؾٓبْییه،

 ایٗايلاْبتزااغتبساجوسد.1ٞبیٚازٚ٘ٝتٛاٖثباغتفبدٜاشزٚؼی٘یصٟ٘فتٝاغت،ٔ

 ٚٞابیثایِٗٔٛىاِٛیثابتغییاسؾاسایىتسٔٛدیٙابٔیىیدزٔٛازدیوٝدزیهغیبَ،ِ٘ٛ٘یس

ؾاٛدواٝثاباغاتفبدٜاشآٖخٛؼتغییساتاغبغیٔایوٙد،ایٗتبثّدغتتغییسٔیغیػتٓ

 .ٕ٘ٛدٞبزاپیؽثیٙیتٛاٖتجدیُفبشٔی

 ٝوٙد.ٞبیٔبتّفٔىب٘یهآٔبزیغیبمتایفبٔیایٗتبثّ،٘مؽوّیدیدزُ٘سی 

حبئصإٞیتاغت.ثسایایاُٗٔٙاٛز،ثابتٛخاٝثاٝ٘یص،تفػیسفیصیىیآٖثبتٛخٝثٝإٞیتایٗتبثّ

ρیثبچٍبِ.یهغیبَخبِفتٛاٖ،ٔی(22-1) یْجبزتثٝدغتآٔدٜثسایتبثّتٛشیّؾٓبْیٔٓبدِٝ

)ِٔٛىاَٛٔسواصی(لاساززٚیِٔٛىَٛخبقیفسنییه٘بَسيٛزیدزُ٘سٌسفتوٝزاT دزدٔبی

َوٙدٌٚسفتٝاغتٕٚٞساٜثبایِٗٔٛىَٛدزٔبیّحسوتٔی ٞابییواٝدزدزٞسِحُٝتٓدادِٔٛىاٛ

٘بَسٔیابٍ٘یٗؾٕبزد.اشدیدٌبٜایٗفبقّٝٞبیٔبتّف٘ػجتثِٝٔٛىَٛٔسوصیلسازٌسفتٝا٘دزأی

rُیدزفبقّٝ   ٞبییوٝدزإِبٖحدٓتٓدادِٔٛىَٛ      ثساثسناسةاشِٔٛىَٛٔسوصیثبحبقا

                                                           
1
 Inversion methods 
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ٔسوصی،ٔحیىاياسافزادچابزچٍبِیٔیبٍ٘یٗغیبَاغت(.دزٚالّحهٛزِٔٛىَٛ  ٘بٛاٞدثٛد)

ثبؾد)یٓٙیدزفبقّٝیقفستبσوٙد.ثسایٔثبَاٌسِٔٛىَٛ،یهوسٜیغبتثبلًساغتؿبؼٔی

σ یٞیچِٔٛىِٛیدزفبقّٝ(أىبٖٔؿبٞدٜدافٓٝیثیٟ٘بیتٚخٛدداؾتٝثبؾدٓتساشٞبیو σ ٚخٛد

خٛ٘صثبؾد،تٕبیُخبقایثاسایتدٕاّحاَِٛٔٛىاَٛ-٘دازدٚاٌسپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛیاشِِ٘ٛٙبزد

وٝاغتایفبقrmّٝ ؾٛدٔی(دید1ٜ-1)ؾىٌُٛ٘ٝوٝدزٕٞبٖ.ٚخٛددازدrm یٔسوصیدزفبقّٝ

ایلاٛیٟ٘بیت٘دازدٚخبذثٝٔمدازپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛیوٕیٙٝاغت.دافٓٝدزایٗپتب٘ػیُؾیتثی

ٞابیشیابد٘ػاجتثاِٝٔٛىاَٛٚخٛددازد.ٌفتٙیاغتوٝثبٞسِ٘ٛپتب٘ػیّی،دزفبقّٝ= rm rدز

ٝ  ٔسوصیآزایؽخبقیٚخٛد٘بٛاٞدداؾت.دزحبِتوّی،تٓدادذزاتدزإِبٖحدٓ قاٛزتثا

یبٔحّیاغت.اٌسٔسوصٔبتكبتزٚییىیاش1چٍبِیٔٛنٓی(r)  ؾٛدوٝ٘ؿبٖدادٜٔی       

ؾاٛد.چاٖٛ٘بٔیادٜٔایg(r)ثٝچٍبِیٔیبٍ٘یٗغابٔب٘ٝ،(r) ِٔٛىَٛٞبدزُ٘سٌسفتٝؾٛد،٘ػجت

َٕٝٞٛؾٛ٘د،ثٙبثسایٗدزچٙیٗٞبیخیّیوٓغبتٔیٞبیٚالٓیثٝقٛزتٔٛثسیدزفبقّٝیِٔٛى

وٙاد.ثإٝٞایٗتستیات،ٔیأُایقفسثٝغٕتg(r)ثساثسقفسؾدٜٚثٙبثسایٗ (r) ٞبییتبثّفبقّٝ

ّثبچٍبِیٔیبٍ٘یٗغبٔب٘ٝثساثسؾدٜٚ (r) ٞبیشیبدزٚؾٗاغتوٝدزفبقّٝ ٔمادازیاهزاg(r) تابث

وٙؽٔٛثسیثایِٗٔٛىاَٛٔسواصیٚغابیسٞٓٞبیشیبدٞیچثساختیبزخٛاٞدوسد.دزٚالّدزفبقّٝ

ؾاٛ٘د.أابدزٔای2غبختبزثیٞب٘ػجتثِٝٔٛىَٛٔسوصیٞبٚخٛد٘دازدٚتٛشیّغبیسِٔٛىَِٛٔٛىَٛ

ٓوٝپتب٘ػایُثاستٛاٖفسلوسددٞد؟ثسایغبدٌیٔیٞبیثیٙبثیٗچٝاتفبلیزخٔیفبقّٝ واٙؽٞا

ٌٛ٘ٝوٝثیؿتسٌفتٝؾداحتٕابَیابفتٗیاهخفاتخٛ٘صثبؾد.ٕٞبٖ-خفتثٝقٛزتپتب٘ػیُِٙبزد

وٙدوٝایٗٔحدٚدیتایدبةٔی ٚوٙدثٝغسْتثٝغٕتقفسٔیُٔیσتساشیوِٓٔٛىَٛثبفبقّٝ

ٝدزچٍبِی ٝٞبیشیبداِٚیٗمیا ٝ)ٕٔٓاٛمσًٞابیثصزٌتاساشیِٔٛىاِٛیدزفبقاّ یحادٚددزفبقاّ

r = rmتاب2اًچٖٛثسدٔٛثسپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛیحدٚد].30[(حَِٛٔٛىَٛٔسوصیتؿىیٌُسدد

دْٚیبغْٛ٘ػجتثاِٝٔٛىاَٛٔسواصییمیٝدزٞبثساثسلًسِٔٛىِٛیاغتاحتٕبَایٙىِٝٔٛى3َٛ

                                                           
1
 Local density 

2
 Structureless 
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ٝٞبییثبچٍبِیشیبدمیٝغیػتٓلسازٌیس٘د٘یصٚخٛددازد.دز σ2یحادٚدیدِْٚٔٛىِٛیدزفبقاّ

ٞبثیؿتسؾاٛدٚیابثاْٝجابزتیؾٛد.ٞسچٝتٓدادمیٝتؿىیُٔیσ3یدزفبقّٝیغْٛتمسیجبًٚمیٝ

َٞٓافصایؽیبثدثسٞباشِٔٛىَٛٔسوصییِٔٛىَٛفبقّٝ ٞابیواٙؽثایِٗٔٛىاَٛٔسواصیِٚٔٛىاٛ

ٞبیِٔٛىاِٛییىػابٖیمیٝوٝاشیهغٛدٔبدزٕٞٝؾٛد.ثبتٛخٝثٝایٗتسٔیٞبوٓٔٛخٛددزمیٝ

ٞابغبیسِٔٛىَٛخبذثٝثیِٗٔٛىَٛٔسوصیٚاغتٚاشغٛیدیٍسثبفبقٌّٝسفتٗاشِٔٛىَٛٔسوصی،

غاْٛ٘ػاجتثاٝٞبیدٌْٚٚبِٜٔٛىَٛٔسوصیخٙتٚخٛؼِٔٛىِٛیدزمیٝاشدیدیبثد،وبٞؽٔی

غْٛغسْتتٓٛیمثیؿتسیداز٘دٚیدْٚٚٞبیمیٝیاَٚثیؿتساغت.ثْٝجبزتدیٍس،ِٔٛىَٛمیٝ

].6[چٙیٗپٟٙابیثیؿاتسیٞػاتٙدتسٚٞٓیاَٚدازایُ٘ٓوٓٞب٘ػجتثٝمیٝدز٘تیدٝایٗمیٝ

].30[ثٝدٔب،چٍبِیِِٚ٘ٛٔٛىَٛ)پتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛی(ٚاثػتٝاغت g(r)وّیيٛزثٝ





 

 





 

یتساشلًسِٔٛىِٛیثّْٝتدافٓٝٞبیوٓدزفبقّٝ٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت،(3-1)يٛزوٝدزؾىُٕٞبٖ

تبثّثی تٓدادثیؿیٙٝg(r)ٟ٘بیت، ٞبدزٔٙحٙیتبثّتٛشیّآٖٞبٚٔٛلٓیتٔىب٘یثساثسثبقفساغت.

ٞب٘ػجتثِٝٔٛىَٛٔسوصیيٛزتمسیجیٔٛلٓیتلسازٌسفتٗمیٝٞبیِٔٛىِٛیٚثٝؾٓبْی،تٓدادمیٝ

ٔدبٚزخٛددزغیبَیؾٛد،ِٔٛىَٛٔسوصیدزتٛشیّچٙدمیٝچٙیٗٔؿبٞدٜٔیدٞد.ٞٓزا٘ؿبٖٔی

تمسیج اش ثٓد ٚ ٘مؽدازد تبثّمی4ٝبً یهؾدٜg(r)یِٔٛىِٛیٔمداز ثب ْجبزتیتٛشیّٚثساثس ثٝ

r/σ 

 ].31[ثساییهغیبَْ٘ٛیدزدٔبٚچٍبِیٔؿبفg(r) (:تبث3ّ-1ؾىُ)
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ایدزغبختبزیهًُ٘ٓٔٙمٝثٝثیبٖدیٍس،].6،30[اغت تكبدفی٘ػجتثِٝٔٛىَٛٔسوصیغیػتٓ

وٛتبٜثسددزٔبیٓبتپیثسد.ثبافصایؽدٔب،تٛاٖثٝیهُ٘ٓٔبیّٚخٛددازد.ثبایٗتفبغیسآؾىبزأی

دزمیٝیبثدٚتٓدادِٔٛىَٛایوبٞؽٔیًُ٘ٓٔٙمٝ ی)غًحشیسٔٙحٙیلّٝؾٛدیاَٚوٓٔیٞب

تسٚٞبپٟٗمیٝٞبیخیّیشیبد،(.دزدٔباغت ٞبیمیٝاَٚٔتٙبغتثبتٓدادِٔٛىَٛ g(r)اَٚدزتبثّ

آٖ وبٞؽٔیتٓداد ٞب ٔٙحٙیلّٝیبثد. غًحشیس افصایؽچٍبِی، ثیبٖیاَٚافصایؽٔیثب ثٝ یبثد.

ٔی شیبد وئٛزدیٙبغیٖٛ ْدد میٝدیٍس، تٓداد ٚ ٔسوصیدازایُ٘ٓؾٛد ِٔٛىَٛ ٘ػجتثٝ ٞبییوٝ

:وْٝجبزتٙداشتبثّتٛشیّؾٓبْیآٚزدٜؾدٜاغتٞبیتٓییٗدزادأٝزٚؼ.یبثدؾٛ٘دافصایؽٔیٔی

ٞبیتدسثی(.یبپساوٙدٌی٘ٛتسٚ٘ی)زٚؼX -جتٙیثسآشٔبیؿبتپساوٙدٌیاؾٓٝٞبیٔزٚؼ-1

.1ٞبیُ٘سیٔجتٙیثسحُٔٓبدمتا٘تٍساِیزٚؼ-2

 .غبشیوبٔپیٛتسی)دیٙبٔیهِٔٛىِٛیٚٔٛ٘توبزِٛ(ٞبیٔبتّفؾجیٝزٚؼ-3

ثسایٔحبغجٝثٝزٚؼتدسثیثبیددزٞسدٔبٚg(r)تبثّوٝاشآ٘دبئی ثٝدٔبٚچٍبِیٚاثػتٝاغت،

اشيسفیزٚؼ غبشی٘یصثٝٞبیؾجیٝچٍبِیآشٔبیؽٔػتمّیا٘دبْدادوٝٔمسٖٚثٝقسفٝ٘یػت،

ٞبیٔجتٙیثسحُٔٓبدمتا٘تٍساِیدِیُحدٓشیبدٔحبغجبتثٝشٔبٖيٛم٘ی٘یبشداز٘د.ِٚیزٚؼ

].32،33 [زٚؼثسایتبثّتٛشیّؾٓبْیٞػتٙدتسیٗغسیّ

 غیشهستقین ّوبستگی هستقین ٍ تابع -2-9-3

ثٝثبؾد٘مؽوّیدیٟٕٚٔیزادزغبختبزغیبمتچٍبَدازأی،c(r)تبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓ،

 ٚایٛا٘ع2ٕٞیٗدِیُایٗتبثّثٝيٛزخدیتٛغىثػیبزیاشدا٘ؿٕٙداُٖ٘یسٚزِت،ٞٙدزغٖٛ
3ٚ

                                                           
1
Integral equations  

2
Henderson  

3
Evans  
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یٌصازؾبتٔتٓددیاشایٗتبثّثٝٚغیّٝ،ْلاٜٚثسایٗ].34،6-36[ٔٛزدًٔبِٓٝلسازٌسفت1اغتُ

ؾجیٌٝیسیا٘داشٜ ؾدٜٞبیتدسثیٚ غبشیٔٙتؿس PYٞبیٔبتّفیُ٘یسچٙیٗتئٛزیٞٓاغت.
2ٚ 

3
HNCیثٛغیّٝثسایاِٚیٗثبزتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓ .ثسایتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓتٓسیفؾد٘د

].37[ٔٓسفیؾد4یافتٚخیصحبِتثحسا٘یدزثسزغیپدید1914ٜ٘یهدزغبَشز-ز٘ؿتیٗٚا

یخدیدیاشٔٓبدمتا٘تٍساِیثباغتفبدٜاشتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓ،دغت1950ٝیدزاٚاخسدٞٝ

ثیسوٝتأ،h(r)تبثّٕٞجػتٍیدیٍسیثٝ٘بْتبثّٕٞجػتٍیوُ،ُٔٙٛز،ثسایایٗوٝثػىدادٜؾد٘د

ثٝقٛزتشیسٔٓسفیدٞد،ا٘د٘ؿبٖٔیٌسفتٝلسازاشrٓٞیوٝدزفبق2ّٝزازٚیِٔٛى1َِٛٔٛىَٛ

 .ٌسدید

(1-39)             

 

ٟ٘بیتٔیُذزٜثٝثییثیٗدٚاغت.شٔب٘یوٝفبقّٝg(r)تبثّزفتبززفتبزتبثّٕٞجػتٍیؤُؿبثٝ

٘بپدیدٌؿتٝٚوٙدٕٞجػتٍیثیٗآٖٔی وٙدیٓٙیتٛشیّذزاتوبٔلأًیُٔی1ثٝغٕتg(r) ٞب

ایٗثدأٖٓٙیاغتوٝيجكتٓسیف ثٝغٕتقفسٔیُh(r)تبثّ(39-1)یٔٓبدِٝتكبدفیاغت.

وسد٘د:زاثٝدٚغٟٓتمػیٓوُ٘یهتبثّٕٞجػتٍیشز-اٚز٘ؿتیٗ ].38[وٙدٔی

ثْٝٙٛاٖتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓوٛتبٜو2ٝزٚیِٔٛى1َٛثیسٔػتمیِٓٔٛىَٛتأ -1 ثسداغتٚ

c(r)ؾٛد.ٔٓسفیٔی

بؾی1٘ٞبثبِٔٛىَٛوٙؽغبیسِٔٛىَٛٞٓوٝاشثس2زٚیِٔٛى1َٛٔػتمیِٓٔٛىَٛثیسغیستأ -2

 ].38[دؾٛٔی

                                                           
1
Stell  

2
Percus-Yevick  

Hypernetted chain 
3
  
4
Critical fluctuation  



32 

 

ثسیه1چٙیِٗٔٛىَٛٞٓٔسثٛوٞػتٙدٚیىدیٍساشيسیكٕٞجػتٍیٔػتمیٓث2ٝثب1ِٔٛىَٛ

ِٔٛىَٛ 2غیسٔػتمیٓثبِٔٛىَٛثٝيٛز3دز٘تیدِٝٔٛىٌَٛرازدٚاثسٔی3ِٔٛىَٛفسنی،ٔثلاً

 : OZیٚاثػتٝاغت.ثٙبثسایٗيجكُ٘سیٝ

(1-40)               ∫                 

اغت،h(r)ثسحػتتبثّٕٞجػتٍیوُ، c(r) (تٓسیفدلیكتبثّٕٞجػتٍیٔػتمی40ٓ-1ی)ٔٓبدِٝ

خّٕٝ وٝ ٔػتمیٓ غٟٓ اَٚ ی خّٕٕٝٞجػتٍی ٔػتمیٓٚ غیس غٟٓ دْٚ ٕٞجػتٍیی h(r)تبثّ

(خٛاٞیٓداؾت:40-1)یدزْجبزتا٘تٍسأَٓبدِٝh(r)خبیٍرازیٔىسزتبثّثبؾد.ثبٔی

(1-41)                ∫                   ∬                         

   

:یبثدٚدازیٓٔػتمیٓثٝقفسوبٞؽٔییاثساتغیسثساییهٌبشزلیكٕٞٝ

(1-42)             (      )    

یغیبمتچٍبَثسخٛزدازایدزُ٘سیٝيٛزوٌٝفتٝؾدتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓاشإٞیتٚیطٜٕٞبٖ

ٞبیتبثّتبثّٔستجىدا٘ػت.ثٙبثسایٗثٝثسخیثستسیتٛاٖثبٔصایبیایٗاغت،وٝدِیُایٗأسزأی

c(r)ٜؾدٜاغتاؾبز:

٘بحیٝ -1 دز حتی اغت ثسد وٛتبٜ ٕٞیؿٝ ٔػتمیٓ ٕٞجػتٍی تبثّ وٝ ثحسا٘ی تبثّh(r)ی یه

دٞد.زا٘ؿبٖٔیc(r)ثسدثٛدٖ(وٛتب4ٜ-1)ؾىُ.ثّٙدثسداغت

ثسداغتدز٘تیدٝتئٛزییهتبثّوٛتبٜh(r)یوٝتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓدزٔمبیػٝثبیاشآ٘دب-2

تٛاٖخٛاـچٙیٗٔیٞٓ.حػبظ٘یػتثٝوبززفتٝٞبیٔبیٓبتثساغبظچٙیٗتبثٓیثٝدلتتمسیت
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تمسیتخّٕ ٌسفتٗ ُ٘س دز ثدٖٚ ٚ ثیؿتس دلت ثب زا غیبَ خفتتسٔٛدیٙبٔیىی ثسایپریسی ٌٝ٘ٛ

].34،38،39[تبثّٕٞجػتٍیاغت،ٔحبغجٕٝ٘ٛدپتب٘ػیُپیىسثٙدیوٝتمسیتاقّیدزتئٛزی

ٌیسیتدسثیلبثُا٘داشزٚ٘ٛتسٚ٘یثٝيxٛتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓاشآشٔبیؿبتپساوٙدٌیاؾٓٝ-3

اغت.

ثٙبثسایٗثٝدغتآٚزدٖ،٘ٛغب٘ی٘یػتثسحػتفبقّٝc(r)تغییسات،g(r)ٚh(r) ثسخلافتٛاثّ-4

ثػیبزآغب٘تسخٛاٞدوُثسایآٖدزٔمبیػٝثبتٛاثّٕٞجػتٍیخفتrٚ یتحّیّیثسحػتٔٓبدِٝ

.دثٛ









 










تبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓتٟٙبثٝقٛزتیه تٓسیفازائٝؾدٜٚٞیچثسخلافٔصایبیذوسؾدٜ،

ٔیُ   وٝٚلتیؾٛد.حتیثبٚخٛدایٗفیصیىیاشآٖثسحػتٔفبٞیٓاحتٕبَثیبٖٕ٘یتفػیس

اغتوٙد٘بؾٙبختٝثٝغٕتقفسٔیُٔیrزٚدأبزفتبزایٗتبثّٚلتیغٕتقفسٔیثٝc(r) وٙدٔی

]6،38.[ 

𝑐 𝑟  

 .]15[ٞبثساغبظفبقّٝوبٞؽیبفتٝ(:تبثّٕٞجػتٍیوُٚتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓٚتفبٚتآ4ٖ-1ؾىُ)

  𝑟  

r/σ 
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دٚزٚ٘دٔتفبٚتاشخٛد   ٚ   ٞبیبقّٝدزفc(r)ٔؿبفؾدٜاغتوٝدزغیبَٚالٓی،

دٞد٘ؿبٖٔی فبقّٝ. ِٔٛىِٛیٞبیوٛچهدز لًس اش ايسافc(r)تس تبثّثب ٔٙفیاغتغپعدز

ٞبیثیؿتساشلًسِٔٛىِٛیؾجیٝدٞدٚدزا٘تٟبدزفبقّٝؾیتتٙدیقٓٛدوسدٜٚتغییسْلأتٔی

ٔیثٝٔبیس-fتبثّ حدیُ٘س تب شٔب٘یوٝوٛچهزغدٌسچٝ آٖاغت. اش پبییٗثبؾدلػٕتتس دٔب

دٔبدزحبِی.یتبثّدازایإٞیتاغتیٓٙید٘جبِٝ،c(r)ٔثجت ،c(r)ٞبیثبملػٕتٔٙفیوٝدز

لػٕتٔغصی افصایؽ٘یسٚیٓٙی دِیُ ثٝ دافٓٝ، ثسایٞبی زٚ٘د ایٗ ٔؿبثٝ دازد. زا ثیؿتسیٗغٟٓ

افصایؽc(r)یٟٓٔغصغیبثدؾٛد،یٓٙیشٔب٘یوٝچٍبِیافصایؽٔیتغییساتچٍبِی٘یصٔؿبٞدٜٔی

ٔٛنِٛ.یبثدٔی ثیؿتس دزن ثسای تبثّ تغییسات ،c(r)حػت ا٘جبؾتٍیثس وػس ، η  
 

 
   ٚ

ُٓٞچٙیٗثسحػتدٔبدزؾىؾدٜاغتدادٜثٝتستیت٘ؿبٖ(6-1)ٚ(5-1)ٞبی



  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

𝜂  

𝜂  

𝜂  

𝜂    𝜂    𝜂  

T Constant 

 

 .[6]ٔبتّفٞبیوبٞؽیبفتٝ(:تغییساتتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓثساییهغیبَدزچٍبِی5-1ؾىُ)
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تٓییٗٔٓبدِٝ ثب اغتوٝ ٔٓبدِٝc(r)یلبثُتٛخٝ اش اغتفبدٜ ثب خٛاـOZیٚ ٚ تٓییٗغبختبز ،

ایٗتسٔٛدیٙبٔیىیغیبَأىبٖ اش ثسزٚؼپریساغت. ْلاٜٚ غبشیثسایتٓییٗٞبیتدسثیٚؾجیٝزٚ،

c(r)،ٔٓبدمزٚؼ ٔیOZا٘تٍساِیتٞبیُ٘سیٔجتٙیثس وبز ثٝ . [6،40،41]زٚدثسایتٓییٗآٖ

دادٜؾدٜاغت.ثسخیاشایٗٔٓبدمتدزلػٕتثٓدیؾسح

 اساسی دس ًظشیِ ساختاس سیال چگالّاي تقشیب -:-2

خّٕٝ ُ٘سیٝاش دز ٔؿٟٛز ٞبی ثسزغی غیبمت PYٞبیتمسیتچٍبَ ٚHNCایٗ.ٞػتٙد دز

تٛا٘دثٝقٛزتثػىچٙد٘ؿبٖداد٘دوٝتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓٔی2ٚاغىٛیٙص1ثسٚنٞبزاؼتمسیت

 .[6]دایثسحػتچٍبِی٘ٛؾتٝؾٛخّٕٝ

(2-43)       ∑              

   

 

 ْجبزتٙداش:         ٝنسایتثػىو

                                                           
1
 Rush Brooke  

2
Scoin  

𝑇  

𝑇  

𝑇  

𝑇   𝑇    𝑇  

𝜂  𝐶𝑜𝑛𝑠𝑡𝑎𝑛𝑡 

.[6]ٞبیٔبتّف(:تغییساتتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓثساییهغیبَدزدٔب6-1ؾىُ)  
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(2-44)
          

 

      
∫  ∫ ∑                

 

   

 

دٞد.یاقّیزادزثػىفٛقتؿىیُٔیخّٕٝ ،اغت              ٔبیس،-fوٝتبثّ  نسیت

ثٝقٛزتٕ٘ٛدازی٘یص٘ؿبٖداد.وٝدزایٗحبِتٕٔىٗاغتزاتٛاٖثػىزاؼثسٚنٚاغىٛیٙصٔی

ثػتٝ ٔٓبدِٝ ٚ ؾدٜ خّٕ یىدیٍس ثب وٝ ثبؾٙد داؾتٝ ٚخٛد ثػى دز تٛاثّخٕلاتی ثسای زا ای

دزثػىٕ٘ٛدازیفمىؾبُٔآٖدغتPYٚHNCٝٞبیدِیُتمسیتٕٞجػتٍیایدبدوٙٙد.ثٕٝٞیٗ

خٕلاتیٔی ْجبزتثػتٝاش ثتٛا٘ٙد وٝ ثسایتبثّؾٛ٘د ثٙدیاقّیٚc(r)ایزا يجمٝ دٞٙد. ازائٝ

ٕ٘ٛدازٚیطٌی خدَٚٞبیایِٗ٘ٛ دز اغت.(1-1)ٞب ؾدٜ آٚزدٜ ایٙىٝ ٔدْٕٛٝ     ثب ایاششیس

ٕ٘ٛدازٞبی         اغتأب ٔتفبٚتٞػتٙد     ٚ یىدیٍس یخّٕوُثسٕ٘بیٙدٜ     ثب

ٕٝٞ ٕ٘ٛداززٚی ی ؾبُٔ وٝ ٔدْٕٛٝ ٔی     ٞبی ٔی٘یص ثبؾد.ؾٛد، وٝ حبِی      دز

چٙیٗخّٕزٚیٕ٘ٛدازٞبیاغتٞٓf(12)ٞبیفبلدپیٛ٘دیٓٙییخّٕثسزٚیٕ٘ٛدازدٞٙدٜ٘ؿبٖ

(1-1ًٔبثكثبخدَٚ)ؾٛد.ای٘یصٌفتٝٔیؾٛدوٝثٝآٖٕ٘ٛدازٞبیپبیٝ٘بٔیدٜٔیE(r)ثبلیٕب٘دٜ

)ُ٘یسٔی ٔبتّف ٕٞجػتٍی تٛاثّ اشh(r)،c(r)تٛاٖ خًی تسویت قٛزت ثٝ ٔػتمیٕبً زا ) ...ٚ

 .[6](ثیبٖوسد43-1ی)ٕ٘ٛدازٞبیٔٛخٛددزثػىٔٓبدِٝ

   (1-45)                    

(1-46)                 

(1-47)           

  
           

 تٛاْٖجبزتتحّیّیثسایتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓثٝقٛزتشیسازائٝوسد:ثبتسویتزٚاثىفٛقٔی

  (1-48)
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( ثسای48-1ٔٓبدِٝ زا ْجبزتدلیمی ٔی( ٘ؿبٖ ٕٞجػتٍیٔػتمیٓ دزتبثّ آٖ دادٖ لساز ثب دٞد.

تٛاٖتبثّٕٞجػتٍیوُزاثٝقٛزتقحیحتٓییٕٗ٘ٛد،ِٚیٔؿىُاقّیایٗاغتٔیOZٔٓبدِٝ

ٞٓE(r)وٝٞٙٛشیهْجبزتتحیّیثسایٕ٘ٛدازٞبیِ٘ٛ تٛاٖتبثّچٙیٗٔیثٝدغت٘یبٔدٜاغت.

c(r)ثسدثٝؾىُشیسدزُ٘سٌسفت:ثسدٚوٛتبٜزاثٝقٛزتتسویجیاشغٟٓثّٙد 

(1-49)                        

یدْٚثسد)غٟٓٔغصیتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓ(ٚخّٕٝیغٟٓوٛتبٜیاَٚ٘ؿبٖدٞٙدٜوٝخّٕٝ

.[6]دٞٙدیتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓ(زا٘ؿبٖٔیثسد)غٟٓد٘جبِٝغٟٓثّٙد  
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.c(r)[42]ٞبیِٔٛىِٛیدزثػىدیبٌسأیتبثّثٙدیا٘ٛاِخٛؾٝ(:تمػی1ٓ-1خدَٚ)

ٞبییثبحدالُیه٘مًٌٝسٞی:خٛؾCٝش٘دیسٞبی

ش٘دیسغبدٜ:ٕ٘ٛدازٞبییوٝثبثسداؾتٗٞس٘مًٌٝسٞیاشآٖ

اغت1ٚ2دٚلػٕتوٝٞسوداْدازاییىیاشدٚذزٜثٝ

.ؾٛدتمػیٓٔی





ایثبثیؽاشیهاتكبَْسنیش٘دیسؾجىٝ





ٞبیٞبییوٝدازایٔدْٕٛٝاتكبَ:خٛؾٝB(r)ٞبیٔدْٕٛٝ

ٞػتٙد.1ٚ2ٔٛاشیثیٗذزٜ



ٔدْٕٛٝ     ٞبیخٛؾٝ اش ٌسٚٞی اتكبَB(r)ٞبی: وٝ

ٚخٛد٘دازد.1ٚ2ٔػتمیٓثیٗدٚذزٜ



ٕ٘ٛدازٞبییوٝ٘ٝش٘دیسیٞػتٙدٚ:E(r)ایٞبیپبیٝخٛؾٝ

ثبؾٙد.ٔیB(r)ٞبی٘ٝثٝقٛزتٔدْٕٛٝ
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 HNC ّایپشًتذچیي تقشیب -2-:-2

یا٘تٍساِیش٘دیسفٛقٔؿجهْجبزتاغتاش:وّیٔٓبدِٝقٛزت،دزٔٛزدتمسیتٞبیپس٘تدچیٗ

(1-50)          [∫                  
      

  
              ] 

ٞبیٔٛخٛداٌسثبٛاٞیٓایٗتمسیتزاثبدزُ٘سٌسفتٕٗ٘ٛداز. [42]اغت               وٝ

خدَٚ) تمسیت1-1دز ثبیػتیدز ثسزغیوٙیٓ، )HNCْ ٔؿىُ، ْجبزتE(r)شایٙكس دز تبثّزا

(دزُ٘سٍ٘یسیٓ:48-1ی)ٕٞجػتٍیٔػتمیٓٔٓبدِٝ

ؾٛدْٚجبزت٘تیدٝٔی       تبثّٕٞجػتٍیوOZُ(دزٔٓبد50ِٝ-2ی)ٔٓبدِٝثبلسازدادٖ

ٔب٘د:شیسثبلیٔی

(1-51)       

ثسدخٛاٞیٓداؾت:ثسدٚوٛتبٜٚیبثٝقٛزتغٟٓثّٙد

(2-52)                      

تٛاٖ٘تیدٌٝسفتوٝ(ٔی49-1ی)دزٔٓبدِٝc(r)ثساییازائٝؾدٜیفٛقثبزاثًٝاشٔمبیػٝٔٓبدِٝ

ْجبزتHNCتمسیت ثب لػٕتد٘جبِٝ ٞٓدز لػٕتٔغصیٚ ثسایتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓٞٓدز

آٖیٓٙیٔٓبدِٝ تفبٚتدازد.49-1ی)اقّی، آ٘دبئی( ؾىُقحیحیاشHNCوٝتمسیتثٙبثسایٗاش

ٞبیثبدٔبٚچٍبِیثبمتٛاٖاشآٖثسایغیػتٓدٞد،ٕ٘یزا٘ؿبٖٕ٘یc(r)یتبثّغٟٓٔغصیٚد٘جبِٝ

ثHNCٝثیٙیقحیحخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیاغتفبدٜٕ٘ٛد.لبثُذوساغتوٝتمسیتچٙیٗپیؽٚٞٓ

  .[6]يٛزتحّیّیلبثُحُ٘یػت
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 (PY)ایَیک -پشکاش تقشیب -3-:-2

 :ثٝقٛزتشیس٘ٛؾتتٛاٖایٛیهزأی-یا٘تٍساِیپسوبؼقٛزتوّیٔٓبدِٝ

(1-53)          ∫                       

.[42]ثبؾدٔی            وٝ

ثسدؾٛدِٚیغٟٓوٛتبُٜ٘سٔیقسف(B+E) (f+1)ثسد،ثّٙدیِفٝؤٔاش،c(r)ثسایتبثPYّدزتمسیت

ٔب٘د:آٖثبلیٔی

(1-54)           

 ثٝ ٔٓبدِٝ زاثًٝایٗ ثٝ ٔٙدس اغتوٝ وساتغبتلبثُحُ ثسایغیػتٓ شیسقٛزتتحّیّی ی

ؾٛد:ٔی

(1-55)
        

       

       
 

     
 
    

      

 

 
 

        

      
(
 

 
)

 

 

  وٝ
 

 
ثسایغیبَوساتغبتفمىثٝچٍبِی      دٞدوٝیفٛق٘ؿبٖٔیٓبدِٝاغت.ٔ   

٘ؿبٖٔیثسزغیٚاثػتٝاغت. غیبَوساتغبتفمىدازایغٟٓٔغصیثسای      دٞدتبثّٞب

یبثد.افصایؽچٍبِی،ٔمدازآٖافصایؽٔیاغتوٝثب

غبشیٚؾٛدوٝ٘تبیححبقُاشٔحبغجبتؾجیٝؾبیدإٞیتغیبَوساتغبتاشآ٘دب٘بؾیٔی

ٞبیثبمثٝغبختبزغیبَوساتغبتدٞدغبختبزغیبَٚالٓیدزچٍبِیدیٙبٔیهِٔٛىِٛی٘ؿبٖٔی

ٞبیاخیسثسزغیغیبَوساتغبتثػیبزٔٛزدتٛخٝثٕٝٞیٗدِیُدزغبَ.[43]ثػیبزؾجیٝاغت

غیبمتٞبیی٘مؽثػیبزٟٕٔیدزؾٙبختٚدزنثٟتساشلسازٌسفتٝاغتشیسأًبِٓٝچٙیٗغیػتٓ
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ٞبیاختلاِیٚوٙدٚاشيسفیغیبَوساتغبتثْٝٙٛاٖ٘مًٝؾسِٚثسایُ٘سیٝولاغیىیایفبٔی

.[44]تفػیسخكٛقیبتغیبَثػیبزغٛدٔٙداغت

دٞد.ٚٔٓبدِٝحبِتغیبَٚالٓی٘ؿبٖٔیc(r)دزدٔبٞبیثبمتٛقیفخٛثیاشتبثPYّتمسیت

تٛأٖب٘ٙدتمسیتغیبَٚالٓیدازایإٞیتؾدٜٕٚ٘یc(r)أبثبوبٞؽدٔبوٝغٟٓد٘جبِٝدزتبثّ

PYٝ٘یسٚٞبیخبذث غٟٓ آٖقسفیثّٙداش دز ایٗتمسیتٕ٘یثسد وسد، اشتٛا٘دتٛقیفخٛثیُ٘س

ایٗحبِتٔٓبدِٝ دز HNCیغیبمتٚالٓی٘ؿبٖدٞد، غیبَٚالٓیزا ٔٓبدِٝزفتبز اش PYیثٟتس

ثبHNCٚPY (تبثّتٛشیّؾٓبْیحبقُاشتمسیت8-1(ٚ)7-1دزؾىُ).[45-6،49]دٞد٘ؿبٖٔی

ٞبحبویاشتٛافكثٟتستمسیتغبشیثسایغیبَآزٌٖٛٔمبیػٝؾدٜاغت،ؾىُ٘تبیححبقُاشؾجیٝ

PYٝغبشیٞػتٙد.ثب٘تبیححبقُاشؾجی



















r/σ 

   ٚ HNCدغتآٔدٜاشتمسیتیثیٗتبثّتٛشیّؾٓبْیغیبَآزٌٖٛ،ثٝ(:ٔمبیػ7ٝ-1ؾىُ)

 .]6[غبشیٔٛ٘توبزِٛؾجیٝ

Monte Carlo 

HNC 
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ٞبیثبمغبختبززغدایٗاغتوٝٞسچٙددزچٍبِیایوٝتٛخٝثٝآٖنسٚزیثُٝ٘سٔی٘ىتٝ

غیبَچٍبَٚغیبَوساتغبتثػیبزؾجیٝیىدیٍساغتأباختلافٔیبٖایٗدٚغیبَزا٘یصثبید

دزغیبَوساتغبت٘یسٚ قٛزتیوٝدزغیبَٞبیدافٓٝؾیت٘بٔحدٚدیدازددزٔدُ٘سداؾت.

یبثداختلافٔیبٖچٍبِیوبٞؽٔیثبؾد.ٞسچمدزوٝدٔبٚیدافٓٝ٘بٔحدٚدٕ٘یٚالٓیؾیتؾبخٝ

ٞبیغیبٌَسددٚثٕٝٞیٗدِیُ٘تبیححبقُاشُ٘سیٝغیبَچٍبَٚغیبَوساتغبتثیؿتسٔی

 ؾٛد.تسٔینٓیفPYوساتغبتُ٘یس

2ٍيکش هیاًگیي تقشیب -4-:-2
(MSA) 

ٔیغیػتٓٔػتمیْٓجبزتیثسایتبثّٕٞجػتٍی٘یص ایٗتمسیت حُدٞدوٝٔیازائٝ دز تٛا٘د

ایٗتمسیتتٛغىثٝوبزثسدٜؾٛدOzٚٔٓبدِٝ تبثّٕٞجػتٍیوُثباغتفبدٜاشآٖٔحبغجٝؾٛد.

                                                           
1
Mean spherical approximation(MSA)  

r/σ 

ٚ PYدغتآٔدٜاشتمسیتیثیٗتبثّتٛشیّؾٓبْیغیبَآزٌٖٛ،ثٝ(:ٔمبیػ8ٝ-1ؾىُ)

 .]6[ٔٛ٘توبزِٛ غبشیؾجیٝ

Monte 

Carlo 

PY 
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1تصِجٛٚی ایٗتمسیتپسوٚ اغت. تبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓبؼازائٝؾدٜ ثٝ σ اشثصزٌتسٞبی rدززا

 . ٌیسددزُ٘سٔی          قٛزت

ثٝ(   ٞبیثصزيوٝٔمدازrثسایزا،[1-        ،وٓچٍبِیدزحدc(r)ْجبزتٔسثٛوثٝتبثّاٌس

ثسایتبثMSAّقسفُ٘سوٙیٓ،تمسیتثٝثٓدثػىدٞیٓٚاشخٕلاتدْٚوٙدغٕتقفسٔیُٔی

c(r)آید:ثٝدغتٔی 

(1-56)                 =                 

ِجٛٚیتصٚپسوبؼایٗتبثrّٚانحاغتوٝایٗتمسیتدز أب ثسایٞبیثصزيتمسیتخٛثیاغت. زا

MSAوٝپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛیخفتاشِ٘ٛخبذثٝاغتثٝوبزثسد٘د.دزتمسیتrیتٕبْٔحدٚدٜ

،تبثّچٍبِی٘یػت.ایْٗدْتبثٓیتاشچٍبِیثبْثσتساشثصزيٞبی r ٕٞجػتٍیٔػتمیٓدزّتبث

ثٝزاحتیثٝوبزثسد.ثساییٞبیُ٘سٞبدزٔدَؾٛدوٝثتٛاٖایٗتمسیتزاثسایٌػتسؼُ٘سیٝٔی

یثػیبز ایٗغیػتٓاش اش اغتفبدٜ ثب تٛأٖٓبدمتتحّیّیثسایتبثّتٛشیّؾٓبْیثٝتمسیتٔیٞب

PYثٟٝ٘بیتدزحددٔبیثیMSAیدیٍسوٝتٛخٝثٝآٖنسٚزیاغتایٗتمسیتٝدغتآٚزد.٘ىت

اشآٖتجدیُٔی وٝخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیؾٛد. ٘یػتٙد،غیػتٓخب ٔتؿىُاشوساتغبتتبثّدٔب

تٛاٖزأیHNCیدٞٙد.ُ٘سیٝٔییىػبٖٞبیوبٔلاًثسایغیبَوسٜغبتخٛاةMSAٚPYتمسیت

یثبپتب٘ػیُخبذثٝیٞبغیػتٓثسایوٝتسویتایٗدُٚ٘سیٝاغتMSAیدا٘ػت،ُ٘سیPYٝٔىُٕ

دزثبؽ،ٞبیفٛقٝیُ٘سیُ٘سثٝإٞیتغیبَوساتغبتدزتٛغٓٝ[29،6]وٙدخٛةوبزٔی

ؾٛد.دادٜٔیثٓدیتٛنیحبتیپیسأٖٛآٖازائٝ





                                                           
1
Lebowitz  
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 سیال کشات سخت -2-21

ایٞػتٙدوٝآٟ٘بزاثسایثسزغیزفتبزغیبمتچٍبَٞبیٚیطٜٚزفتبزخٛاـوساتغبتدازای

:[6،29]ٞبْجبزتٙداشوٙدثسخیاشایٗٚیطٌیٔٙبغتٔی

پیىسثٙدی -1 ا٘تٍساَ ثٝ وساتغبتتٟٙب اش اغت NٚVغیبمتٔتؿىُ ٚاثػتٍیٚاثػتٝ ٚ

 ٚاثػتٝ٘یػت.ٞب٘یصثٝدٔبآٖ⁄     ٚg(r)دٔبیی٘دازد.ثٝایٗتستیت

تغبتٚخٛد٘دازدتٟٙبدزغیبمتٔتؿىُاشوساایٌٛ٘ٝ٘یسٚیخبذثٝخبوٝوٝٞیچاشآٖ -2

فب تجدیُ ایٗ ثسای ٕٔىٗ ٚٞبغیػتٓش لًسٜ ایدبد ٔبیّ فبش ثٝ ٌبشی غیبَ فبش دزٌراز

٘ؿبٖدٞٙدٜ فبش زخدادٖایٌٗراز یىدیٍساغت. یچیسٌیحمیمتتدِّٕٔٛىَٛثٝدٚز

ٞبیخبذثٝیغبتایٗ٘یسٚاغتوٝدزغیبَوسٜٞبیخبذثٝثسا٘سضیخٙجؿیغیػتٓ٘یسٚ

غ حمیمتدز دز ٘دازد. ٘یسٚٞبییػتٓٚخٛد ٔبیّ ثّٙد ثسد وٙبزٞبی دز زا ِٔٛىَٛ خبذثٝ

دزغجتٔیدازدٚیىدیٍسٍ٘ٝٔی ثبلیثٕب٘دٚٔتلاؾی٘ؿٛد. ؾٛدغیبَثٝقٛزتپبیداز

یغبتتٟٙب٘یسٚیدافٓٝٚخٛددازدٚخبذثٝثٝيٛزٔػتمیٓٞیچیبَوسٜحبِیوٝٔدَغ

تٛا٘دتجدیُفبشٌبشثٌٝٛ٘ٝغٟٕیدزپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛی٘دازد.ثٙبثسایٗچٙیٗغیبِیٕ٘ی

دزچٍبِی أب ثساثسلًسٞبیثیٗٞبیشیبدوٝفبقّٝٔبیّداؾتٝثبؾد. دٚ اش ِٔٛىِٛیوٕتس

-ذزاتثٝیىدیٍس٘یسٚیخبذثٝٞبی٘بٔتمبزٖثسخٛزدٞبٚخٙجؿیِٔٛىَِٛٔٛىَٛاغتا٘سضی

ؾٛد.یٔدبٚزثٝغٕتیىدیٍسٔیدٚذزٜوٙدوٝٔٙدسثٝپستبةؾدٖثسیایدبدٔییٔؤ

 یخبذثٝایٗ ٔػتمیٓ خبذثٝغیس ثٝ اغت ٔٓسٚف خٙجؿی چٙیٗ.[29]ی ٚخٛد ٚالّ دز

خبمشْاغتؾٛد.ٕٞیٗخبٔدٔی-ا٘تمبَفبشغیبَایدزچٍبِیثبماغتوٝٔٙدسثٝخبذثٝ

 ؾٛد ٞبیغیػتٓاؾبزٜ وٝ ٚالٓی خبذثٝدازای چٙیٗ ِٚی دازد، ٚخٛد ٘یص ثبؾٙد چٖٛای

یخٙجؿیدزا٘تمبمتٚالٓیٚخٛددازد،ثٙبثسایٗ٘مؽخبذثٝغیػتٓخبذثٝدزٔدَپتب٘ػیُ

 وٓاغت.فبشایٗغیبمت
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ثٝٔمدازٚٞٓخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیتٓبدِی -3 دزg(r)چٙیٗخٛاـا٘تمبِیوساتغبتتٟٙب

تٕبظ٘مًٝ ی ،r = σ اغت ثٙبثسایٗٚاثػتٝ تبثّ دا٘ػتٗ ثٝ حػتg(r)٘یبشی ثسایrثس

 یخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىی٘یػت.ٔحبغجٝ

PYٚHNCٞبییغبتدزدغتسظاغت.ُ٘سیٝغیبمتوسٜg(r)ُ٘سیبتٔبتّفیثسای -4

غبدٜ زیبنی ٔٓبدمت ثسای زا ٔیg(r)ای چٍبِیپیؿٟٙبد دز حتی وٝ ٘یصدٞٙد ثبم ٞبی

 وبزاییداز٘د.

ؾجیٝ -5 ٔحبغجبتٚ ٞٓg(r)ایفساٚا٘یثسایٞبیزایب٘ٝغبشی٘تبیححبقُاش چٙیٗخٛاـٚ

 یٚغیٓیاشچٍبِیدزدغتسظاغت.تسٔٛدیٙبٔیىیایٗغیبمتدزٔحدٚدٜ

ثْٝجبزتدیٍسدزوٙٙدٚمؾجیٝثٝوساتغبتُْٕٔیٞبیثبحددٔبغیبمتٚالٓیدز -6

یغبتتٚالٓیثٝغٕتٔٓبدمتحبِتغیبَوسٜٞبییٔٓبدمتحبِتغیبمچٙیٗدٔب

 وٙد.ٔیُٔی

 یغبتقحیحاغت.ثسایغیبَوسٜ"خّٕپریسخفتٌٛ٘ٝ"فسل -7

 اختلالي ًظشیِ -2-22

 ٘جٛدٖ وبفی دِیُ ٘یسٚثٝ ٚ غیبمت غبختبز ثیٗايلاْبتپیسأٖٛ ٚٞبی ٚخٛدِٔٛىِٛی ْدْ

ثُ٘سیٝ زنبیت ٚ دلیك اغتثٙبی ثٝ ( چٍبَ غیبمت زٚؾیحبِتیبؽثسای غبدٜ( خیّی ٞبی

ثٝثسخیخٛاـغیبَٔتداَٚؾدٜاغتوٝثسایثسيسفوسدٖٔؿىُیبدؾدٜاثتداتٛخٝ خٛدزا

وٙد.پعخٛاـغیبَچٍبَٚالٓیزاثٝخٛاـایدٜآَٔسثٛؤیچٍبَایدٜآَٔتٕسوصوسدٜٚغ

اغبظُ٘سیٝایٗز تؿىیُٔییٚؼ، خیّیلدیٕیاختلاَیفّػفیُ٘سیٝیپبیٝدٞد.اختلاَزا

ُ٘سیٝ داز٘دوٝچٖٛخٛاـؾٛدثیبٖٔیٞبیثبغتب٘ییٛ٘بٖیبفتٔیٞبیاِٚیٝوٝدزوتبةاغت،

 فٟٓ لبثُ آغب٘ی ثٝ ٔیيجیٓت خٛاقؽزا٘یػت، تب فسلوسد آٖ ثسای آَ ایدٜ يجیٓتی تٛاٖ

وٝاختلافبتثیٗيجیٓتٚالٓیٚایدٜآَزادزثسوٙٙدٔیٔؿبفوسد.آٍ٘بٜتكحیحبتیزاایدبد
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یثػیبزیاشٔجبحثفیصیىیٞبیاختلاَاثصازیثػیبزٔفیددزًٔبِٓٝثٙبثسایٗتئٛزی.[47]ٌیسد

یؾٙبختٝؾدٜثْٝٙٛاٖغیػتٓایٗتئٛزی،دزُ٘سٌسفتٗیهغیػتٓغبدٜیاقّیٞػتٙد.ایدٜ

ٔبیٓبتیًٔبِٓٝوػیوٝ٘بػتیٗثبزثٝ)1تٛغىشٚا٘صی1945ًٔسخّاغتوٝاِٚیٗثبزدزغبَ

یغیػتٓآزٌٖٛٔبیّثبدزُ٘سٌسفتٗغیبَوساتدزٔىب٘یهآٔبزیٔدزٖپسداخت(،ثسایًٔبِٓٝ

ٞبیخبذثٝثْٝٙٛاٖیهوٙد٘یسٚایٗتئٛزیثیبٖٔیوٝٓٔسخًّٔسحؾدغبتثْٝٙٛاٖغیػت

ٔی غیػتٓٔسخّزفتبز یهاختلاَدز ٚیطٌیاغبغیداؾتٝیاختلاَخٛةثبیدُ٘سیٝوٙٙد. دٚ

:[50]ثبؾد

ثٝيٛزسخّلٓی٘صدیهثٛدٜٚخٛاـغیػتٓٔأىبٖثٝغیػتٓٚااِف(غیػتٓٔسخّتبحد

دلیكٔؿبفثبؾد.

ة(غٟٓاختلاَیبتكحیحثٝوبززفتٝوٛچهثبؾد.

پتب٘ػیُثسدزُ٘سیٝ ٚپتب٘ػی0 uُ(r)ٔسخّثٝدٚثبؽپتب٘ػیُ،u(r)وٙؽغیبَٞٓیاختلاَ، ،

ٞبیوٙؽٞٓ)ُ٘یسثسِٔٛىِٛیؾٛ٘د.پتب٘ػیُٔسخّغٟٓدافٓٝپتب٘ػیُثیٗتمػیٓٔی 1 u(r)اختلاَ

ٞبیخبذثٝٚغبیسْٛأُثْٝٙٛاْٖبُٔدٞدٚغٟٓ٘یسٚوٛتبٜثسدپتب٘ػیُوساتغبت(زا٘ؿبٖٔی

 ؾٛدیٓٙی:اختلاَدزغیػتٓإْبَٔی

(1-57)                    

.[51،52]دوٙپبزأتساختلاَثٛدٜٚثیٗقفسٚیهتغییسٔیλوٝ

٘یصٔییثساییهغیا٘سضیآشادِّٕٟٞٛتصٔٓبدِٝ قٛزتشیستٛاٖثساغبظتئٛزیاختلاَثٝبَزا

ثیبٖوسد:

                                                           
1
Zwanzing 
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(1-58)       ∫  
     

          

r1َٛثبؾد.ٚغیسٜٔی1ٔٛلٓیتِٔٛىAغسیتٛا٘یاشپبزأتساختلاَدزدزخٝحسازتثٝقٛزتیه

ؾٛد:ٚچٍبِیثبثتثٝقٛزتشیسثػىدادٜٔی

(1-59)              

(1-60)      
  

  
     

(1-61)
     

 

 
 
   

   
       

A0،ّا٘سضیآشادِّٕٞٛتصغیػتٓٔسخA1ٝوٙؽٞٓیاَٚٚؾبُٔٔیبٍ٘یٗاثساتثسا٘سضیآشادٔستج

ٔستجٝدْٚ،غْٛٞبیآشادٚ...ثٝتستیتا٘سضیA2ٚA3زٚیغیػتٓٔسخّاغت،1 u(r)ْبُٔاختلاَ

 .ٚغیسٜٞػتٙد

ٔثبَ ٔیاش اختلاَ تئٛزی ٔٓبدِٝٞبی ٚا٘دزٚاِعٚ ٔدَ ثٝ اشٔٓسٚفتٛاٖ یىی وٝ ٚیسیبَ تسیٗی

ُ٘سیُٝ٘سیٝ وسد. اغتاؾبزٜ ٔٓبدِٝٞبیاختلاَ ثسایٌبشیاختلاَ ایدٜیٚیسیبَ، دزٞبیغیس آَ

ا٘تببةٔسخٌّبشایدٜآَ)غیبَایدٜثٝایٗقٛزتوٝغیػتٓٞبیٔتٛغىاغت.چٍبِی آَؾدٜ(

تساوٓپریسیغیػتZ0ٓؾٛد)٘ٛؾتٝٔیZ0ثػًیاشچٍبِیحZَٛؾٛدٚنسیتتساوٓپریسی،ٔی

 .ٔسخّاغت(

(1-62)  
 

   
           

:دزآٖ وٝ

(1-63)    
  

  
       

(1-64)
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(1-65)
   

 

 
 
   

   
      

  

(1-66)
   

 

 
 
   

   
      

  

 ٚیسیبZ1وٝ دْٚ نسیت ثس ٚ ثٛدٜ اختلاَ اَٚ دازد َخّٕٝ Z2ٚ ،دمِت ٚیسیبَ نسیتغْٛ ثس

(فمىثسای62-1ی)دازد.اشآ٘دبییوٝغیػتٓٔسخٌّبشایدٜآَاغتٔٓبدِٝادإٔٝٞیًٙٛزتبآخس

 .[47]آَخیّیدٚز٘جبؾٙدٔفیداغتحبِتایدٜٞبییوٝاشٌبش

خٛ٘صزاثٝدٚثبؽ-ِٙبزدپتب٘ػیُاغتوٝ(WCA) 1ٔثبَٔؿٟٛزدیٍسٚیهاچب٘دزاا٘دزغٖٛ     

ِٔٛىِٛیثٝخبیاغتفبدٜاشغیبَوساتغبتثبلًس  WCAیدافٓٝٚخبذثٝتمػیٓوسد٘د،دزُ٘سیٝ

σٜوس غیبَ اش ٔسخّ غیػتٓ ثسای ٔٓبدَ،ی لًسِٔٛىِٛی ثب ٔیdغبت وٙٙداغتفبدٜ لًسوٝ

یؾٛدوٝدافٓٝایٗتغییسغیػتٓٔٛختٔیٚثٝدٔبٚچٍبِیٚاثػتٝاغتσثسخلاف dِٔٛىِٛی

ی٘سْتجدیُؾٛد.یٓٙیٔتٙبغتثبؾسایىتسٔٛدیٙبٔیىیغیػتٓغبتغیبَوساتغبتثٝدافٓٝ

ٔجتٙیثسزٚؼاختلاَٞػتٙدثسایثٟجٛد٘تبیحخٛدْلاٜٚتغییسوٙد.غبیسُ٘سیبتغیبَچٍبَوٝ

دافٓٝ ثب ٔسخّ غیبَ اش اغتفبدٜ ثبمتسثس ْجبزات غٟٓ ٘سْ، ٔٓبدِٝ ی ثػى ُ٘س (62-1)ی دز زا

ثیٙیزفتبزفبوتٛزٞبیثٝوبززفتٝپیؽٞبیٔٙبغتثسایثسزغیقحتٔدٌَیس٘د.یىیاشزاٞىبزٔی

 پسداختٝؾدٜاغت.ٞبیثٓدیثٝتٛقیفآٖزٚدزلػٕتایٗؾد،اشثبغبختبزغیبَٔی



 ٌّذسسَى-سٍش باسکش-2-23

اختلاَشٚا٘صیًپتب٘ػیُخبذثٝثْٝٙٛاٖاختلاَدزُ٘سٌسفتٝیدا٘یٓوٝثساغبظُ٘سیٝٔی       

اٌسچٝؾیتپتب٘ػیُدافٓٝؾٛدٚٔی وساتغبتاغت. یپتب٘ػیُٔسخّٕٞبٖپتب٘ػیُ٘بؾیاش

چٙیٗدززٚؼٟ٘بیت٘یػت.ٞٓیغبتثیٞبیٚالٓیثػیبزتٙداغت،ِٚیٔب٘ٙدغیبَوسٜغیػتٓ

)ثػًیثسحػت اختلاَاشیهثػىدٔبیی
 

 
یبغْٛدْٚیتبخّٕٝؾٛدوٕٝٔٓٛمً(اغتفبدٜٔی

                                                           
1
Anderson- Chandler -Weeks  
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 ٞباغتٚدزدٔبٞبیثبمٔٙبغتؾٛد.ثٙبثسایٗ،ایُٗ٘سیٝثسایدزخٝحبِتٌسفتٕٝ٘ی ثیؿتسدزُ٘س

ٞبیپبییًٗبثكدزدزخٝحسازتوٙد.ایْٗدْتوٝحبِتغیبَٔبیّاغتخٛةوبزٕ٘یٞبییٚچٍبِی

شیبدٞبیخبذثٝدزْبُٔاختلاَٚ٘یسٚدثٝزفتبزتٛا٘ٔی ؾیتثػیبز ٘یسٚیدافٓٝثب زفتبز ِٚییب (

اقلاحایٗدٚٔؿىُازایٝؾدٜاغتوٝدزٞبییثسایٟ٘بیت(ٔسثٛوثبؾد.ثٙبثسایٗ،ُ٘سیٝٔببِفثی

ثسآٖایُٗ٘سیٝ ْلاٜٚ ٘یسٚیخبذثٝ، غجت٘سْؾدٖ٘یسٚوٝثْٝٙٛاٖاختلإَُْٔیٞب ٞبیوٙد،

ٙٛاٖلػٕتدافٓٝع،وُپتب٘ػیُدافٓٝثْٝدا٘یٓوٝثساغبظٔدَٚا٘دزٚاِٛد.ٔیؾدافٓٝ٘یصٔی

ٌسفت ُ٘س دز ٔیٔسخّ ٝٚ خبذثٝلػٕتاختلاَؾٛد پتب٘ػیُ اش ثٝ٘بؾی تٛخٝ ثب یخفتاغت.

آٖزایهغیبَوسٜغبتثبلًسٔسخّ،غیػتٓثسایتٛقیفثٟتستٛنیحبتیوٝازائٝؾد،ٕٔٓٛمً

ثساغبظ.اغتغیػتٓلًستبثّؾسایىتسٔٛدیٙبٔیىیٌیس٘دوٝٔمدازْددیایٗثسدزُ٘سٔیٔؤ

ؾٛد:ؾىػتٝٔی(67-1ی)ثٝقٛزتٔٓبدِٝیػتٓٞٙدزغٖٛ،پتب٘ػیُخفتغ-زٚؼثبزوس

(1-67)     ,
              

                     
 

(1-68)     {
                  

                    
 

تفبٚت     اٌسچٝ دز دافٓٝٔٛزدغیػتٓ پتب٘ػیُ ثب ایٗثسزغی اغتِٚی شیبد یغبتثػیبز

ؾٛد:ٞبثػیبزوٛچهاغت،وٝایٗاختلافثٝقٛزتشیسٕ٘بیؽدادٜٔیٔبیسآٖ-fاختلافدزتبثّ

(1-69)           

یٔحدٚدیاشفهبٔمدازغیسقفسدازد.ایاغتوٝتٟٙبدز٘بحیٝیهتبثّشrٍِٝٛ٘ثسحػت  تبثّ

غیبَ)غ-fتفبٚت ایٗدٚ غًحٔثجتٚیوسٜٔسخّٚیػتٓٔبیس تفبٚتدٚ ثٝ ٔٙفیثسغبت(،

دزٚالّ،دزایٗتمسیتثبا٘تببةdثبتغییستٛا٘دٔیٌسددوٝایٗٔمبدیسٔی ٔٙبغت،dتغییسوٙد.

یٔبیسغیبَوسٜ-fٔبیسغیبَٔسخّاشتبثّ-fخبیتبثّتٛاٖثٝایٗدٚغًحثبیىدیٍسثساثسؾدٜٚٔی

لًس دز d غبتثب وسد. اغتفبدٜ لًس غبت،ثسٔؤایٗزٚؼ، يٛزdغیبَوسٜ ثٝ تبثّدٔبغت. ،
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یغبتثبلًسیوسٜ)غیبَٔٛزدُ٘س(ثبپتب٘ػیُدافٓٝی٘سْتمسیتپتب٘ػیُدافٓٝایٗخلاقٝدز

تبثٌّصیٗٔیثسخبیؤٔ ثسایثٝدغتآٚزدٖایٗلًسثبیػتیتفبٚتغًحدٚ ٔبیسثساثسثب-fؾٛد.

قفسثبؾدیٓٙی:

(1-70)

ٚیب:

∫      
 

 

     

(1-71)     ∫            
 

 

   

تمسیت لًسوسٜٞٙدزغٖٛ-ثبزوسدز ثٝچٍبِیغغیػتٓیغبتتبثّدٔبی، ثػتٍییػتٓاغتٚ

 زٚؼ دز خبیٞٙدزغٖٛ-ثبزوس٘دازد. ثٝ اختلاَ ٔٓبدمت دز    تبثّ ، خبیٚ  تبثّ ثٝ

.[29]ؾٛدٌصیٗٔیخبی ،       ،     

 فاکتَس ساختاس سیال -2-24

یوسیػتبَاغتوٝدأٙٝٚفبشیهٔٛجپساوٙدٜؾدٜاشغًحؾجىٝزیبنیفبوتٛزغبختبزتبثٓی

دزتٓسیفیدیٍسفبوتٛز.[53]وٙدؾٛد،تٛقیفٔیٔؿبفٔی1یؾبخفٞبیٔیّسزاوٝثٝٚغیّٝ

تٛقیفزیبنیاشچٍٍٛ٘یپساوٙدٌیپستٛفسٚدیثسیچٍبَ،غبختبزاغتبتیهدزثحثفیصیهٔبدٜ

اغ ٔبدٜ أٛاج .[54]تآٖ تداخُ تفػیس دز ٔفیدی ثػیبز اثصاز غبختبز اشفبوتٛز دغتآٔدٜ ثٝ

ٞبیثػیبزیدزٞبیاخیستلاؼدزغبَ.[55]ثبؾدٔیxیآشٔبیؿبتپساؼ٘ٛتسٖٚ،اِىتسٖٚٚاؾٓٝ

یزٚؼپساوٙدٌی٘ٛتسٚ٘یٌیسیآٖثٝٚغیّٝغیبمتٚا٘داشٜشٔیٙٝتٛقیفٔبیٓبتٚفبوتٛزغبختبز

دلت غیػتٓدز ثسای ثبم ثٝٞبی ٔتٓددی ٌبشٞبی وّیٚیطٜ يٛز ثٝ اغت. ؾدٜ ا٘دبْ ٘دیت ٞبی

ٌؿتبٚزدٚلًجیٚتٛقیفزفتبزفبوتٛزغبختبزغیبمتِٔٛىِٛیثٝدِیُحهٛزثبثتدیاِىتسیه،

ِٔٛىَٛ لًجیدز ٔیٞبیلًجچٟبز پیچیدٜ ٕٞبٖیثػیبز ٚ وٝثبؾد ایٗوٕیتثٝيٛز ؾد، ذوس

                                                           
1
Miller 
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پساؼ٘ٛتسٖٚتٓییٗٔی پساؼتبثؽاِىتسٚٔغٙبيیعٚ ؾتبةقٛزتتدسثیاش ثٝ وٝ ٚؾٛد دٞٙدٜ

فبوتٛزغبختبزوٕیتاغبغیدز .[54-56]ٌیساغتثسٚٚلتٔٙجّ٘ٛتسٖٚ٘یبشدازد،ثٙبثسایٗٞصیٙٝ

تٛشیّثیٗذزاتتؿىیُدٞٙدٜیهٔبیّیبثْٝجبزتیغبختبزغیبَاغت،یتٓییٕٗٞجػتٍیٚ٘حٜٛ

ؾٛد.ٞسچٙدثسزغیایاشپساؼحبقُٔیُٕ٘یٔٛنٓیذزاتاٍِٛیپیچیدٜدزٔبیٓبتثٝدِیُثی

.[57،58]ثسددزٔبیٓبتاؾبزٜدازد-ایٗاٍِٛثُٝ٘ٓوٛتبٜ

ا٘داشٜ آشٔبیؿبت دز غبختبز، فبوتٛز ٔیٌیسی ٔبتّفٞٓ ذزات اش ؾدٜ پساوٙدٜ ثبأٛاج تٛا٘ٙد

اشٔسوصپساؼدازایدٚغٟٓ ثٙبثسایٗتٛشیّؾدتپساوٙدٌیدزفٛاقُدٚز یىدیٍستداخُٕ٘بیٙد.

ؾٛدٔؿبفٔیI0ذزٜوٝثبؾدتپساوٙدٌیشٔیٙٝ،Nوبٔلأًتٕبیصاغت.یىیپساوٙدٌیٔػتمُاش

پ أٛاج ثیٗ تداخّی اثسات دیٍسی غبش٘دٜٚ ذزات پیىسثٙدی ثٝ تداخّی أٛاج اغت. ؾدٜ ساوٙدٜ

وٙٙد.ؾدتأٛاجٔدِٚٝؾدٜپبزأتسزاتٓدیُٔیI0غیػتٓٚاثػتٝاغتوٝؾدتپساوٙدٌیشٔیٙٝ،

ٌیسیٚتجدیُآٖثٝغبختبزِٔٛىِٛیغیػتٓ،تبثّتٛشیّذزات،اغبظثػیبزٟٕٔیاغتوٝثبا٘داشٜ

ؾدتپساوٙدٌیوُثٝؾىُ. [57،58]دٞٙدغبختبزغیبَچٍبَزاتؿىیُٔیٞبیٔسثٛوثُٝ٘سیٝ

 :ؾٛدشیسٕ٘بیؽدادٜٔی

(1-72)
       {     ∫         

       

  
    

 

 

  

شاٚی𝜃ٝوٝ خkّٕٝیؾىػتٚ اغت. ٔٛج غٕتزاغتٔٓبدِٝثسداز دز ٘ؿبٖ،(72-1ی)یدْٚ

اغتوٝثْٝٛأُدغتٍبٞی،يجیٓتذزاتٚ،I0یافتٚخیصحَٛؾدتپساوٙدٌیشٔیٙٝ،دٞٙدٜ

... خیصدزافتٚ،وٙدٟ٘بیتٔیُٔییثبمثٝثیثػتٍیدازد.ٍٞٙبٔیوٝحدثبمیا٘تٍسأَٓبدِٝ.

:[6]ؾٛدٔسثٛؤیh(k)یؾدتپساوٙدٌیثبتجدیُفٛزیٝ

(1-73)          ∫     
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پبزأتسیاغتوٝاشيسیك،S(k)اغت.يجكتٓسیف،فبوتٛزغبختبز، h(r) یتبثّتجدیُفٛزیٝh(k)وٝ

 :[6]ٔسثٛواغت h(k) یتبثّٕٞجػتٍیوُ،یشیسثبتجدیُفٛزیٝٔٓبدِٝ

(1-74)
          ∫         

     

  
     

 

 

       ∫     
     

  
    

 

 

         

شز٘یهزاثٝقٛزتشیس٘ٛؾت:-اٚز٘ؿتیٗیِٝیٔٓبدتٛاٖتجدیُفٛزیٝٔی ثٙبثسایٗ

(1-75)     
    

       
  

      

     
 

٘ؿبٖ(75-1ی)ثبؾد.ثْٝجبزتدیٍسزاثًٝٔیc(r)یتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓ،تجدیُفٛزیٝc(k)وٝ

لبثُتٓییٗاغت:S(k)یتبثّپساوٙدٌیاشيسیكتدسثیثٝٚغیّٝc(r)دٞدوٝتبثّٔی

(1-76)     
 

    
∫  

      

    
 
     

  
    

 

 

 

 آید:غیبَثٝقٛزتشیسثٝدغتٔیزٚدزٟ٘بیتفبوتٛ

(1-77)     
 

       
 

ی٘ٛتسٚ٘یثٝوٝثباغتفبدٜاشآشٔبیؿبتپساوٙدٌیاؾٓٝ(فبوتٛزغبختبزغیبَآزٌٖٛزا9-1ؾىُ)

 .دٞددغتآٔدٜ٘ؿبٖٔی
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 چٍبِیK350ٚدمای دز Arبیؿبتپساوٙدٌی٘ٛتسٚ٘یثسایغیبَ(:فبوتٛزغبختبزثٝدغتآٔدٜاشآش9ٔ-1ؾىُ)

atms.    12.30[45]. 



یتسٔٛدیٙبٔیىیؾٙبختٝؾدٜٔٓبدِٝٞبیخبِتتٛخٝفبوتٛزغبختبزایٗاغتوٝیهیىیاشٚیطٌی

يٛزوٝلجلاًثیبٖٕٞبٖ ،ٚخٛددازد.  ٚتساوٓپریسیٕٞدٔب،S(0)ثیٗحديَٛٔٛجثّٙدآٖ،یٓٙی

ٔی ٔػتمیٓ ٕٞجػتٍی تبثّ یب خفت ؾٓبْی تٛشیّ تبثّ داؾتٗ ثب خٛاـٌسدید غبیس تٛاٖ

 .[6]زاثًٝدازد  ثٝقٛزتشیسثبc(r)تسٔٛدیٙبٔیىیغیبَزاثٝدغتآٚزد.تبثّ

(1-78)   
 

  
 
  

  
         ∫       

 

 

   
 

   
 
 

  

 

      ∫         
 

 

 

 وبٞؽیبفتٝ    وٝ 1نسیتوؿیدٌی ٕٞدٔب، پریسی ْىعتساوٓ آ٘دبیی  ، اش اغت. ، c(k)وٝ

 ْجبزتاغتاش:

(1-79)       ∫     
     

  
    

 

 

 

 

                                                           
1
Reduced bulk modulus 
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 :دازیk=0ٓثٙبثسایٗدز

(1-80)       ∫          

 .اغت(75-1)یوٝثساثسثبْجبزتا٘تٍساِیغٕتزاغتٔٓبدِٝ

دازیٓ: k=0(دز77-1ی)ٚثباغتفبدٜاشٔٓبدِٝ

(1-81)     
 

       
 

:(خٛاٞیٓداؾت77-1)ی(دزٔٓبد81ِٝ-1) (80ٚ-1ٚثبخبیٍرازیٔٓبدمت)

(1-82)           

 اغت. ٔٓبدَیهخبقیتتسٔٛدیٙبٔیىیدزغیػتk=0ٓدزS(k)دٞدوٝایٗٔٓبدِٝ٘ؿبٖٔی

     چٍبِیثبم دز ِرا تساوٓپریسیزاثًٝیْىعدازد، دِیُایٙىٝچٍبِیغیبَثب ثٝS(0)ثٝ

فبشیثحسا٘یٚ٘ٛاحیا٘تمبَپریسیثبمغت،ُ٘یس٘مًٝغٕتقفسٔیزٚدأبدزٔٙبيمیوٝتساوٓ

(تفبٚت10-1ؾىُ) .[59-62]ؾٛدٔؿبٞدٜٔی k → 0دزS(k)ایدزٔمبدیسافصایؽغیسٔٙتُسٜ

.دٞد٘ٛاحیٔبتّفدٔبییثسایغیبَْ٘ٛی٘ؿبٖٔیزدزاS(k)آؾىبززفتبز

پریستٛا٘دثباغتفبدٜاشتمسیتخّٕاغتوٝٔیٞبیفبوتٛزغبختبزغیبَایٗیىیدیٍساشٚیطٌی     

ثس ٔؿبفوٙدٞبیثیٗوٙؽٞٓخفتٌٛ٘ٝ زا  .[63،64]ِٔٛىِٛیغیبَغبدٜ اٌسغیػتٓچٙدٚ

ٞبیوٙؽٞٓٞبتٛغىفبوتٛزغبختبزلبثُتٓییٗاغت.قحتثسثسثیٗآٖؤوٙؽٔٞٓایثبؾدثسذزٜ

:ٞبیشیساغتپبزأتسٚاثػتٝثٝS(k)ثٝدغتآٔدٜاشتٛاثّ

.ا٘دبْٔیؾٛدS(k)وٝدزآٖا٘داشٌٜیسیk٘بحیٝایاشدزS(k)اِف(ثٝقحتايلاْبت

.[65]ٞبیثٝوبززفتٝدززٚؼ(تمسیتة
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ییدافٓٝ٘ؿبٖداد٘دوٝفبوتٛزغبختبزٔحبغجٝؾدٜاشزٚیؾبخ1971ٝدزغب1َٚیهٕٚٞىبزا٘ؽ

یآٖاش(ثبچٍبِیثبم،ثبٔمدازٔحبغجٝؾد6ٚ12ٜغیبَِٙبزداخٛ٘ص)ِٔٛىِٛیدزیهپتب٘ػیُثیٗ

یثؾٛددازایتٛافكثػیبزخٛزٚیپتب٘یػُثیِٗٔٛىِٛیوُوٝؾبُٔغٟٓ٘یسٚٞبیخبذثٝ٘یصٔی

 .[66]اغت

 

 
 .[6]ٞبیٔبتّفدٔبدزثسحػتثسدازٔٛجفبوتٛزغبختبززفتبزٕ٘ٛداز(:10-1)ؾىُ



ثیٙیلبثُپیؽOZیاغتوٝاشٔٓبدِٝS(kmin)وٓدازاییهٔمدازٔیٙیٕٓ، kدز٘ٛاحیS(k)تبثّ

ُ٘سیٝ ORPAیاغت.
ِٔٛىِٛیوٙؽثیٗٞٓ ٞبیخبذثٝدزثس٘یسٚوٓوٝغkٟٓدز S(kmin)ٚخٛد2

٘ؿبٖٔی پیؽغیػتٓزا وبٞؽغٟٓ٘یسٚ.[66]وٙدثیٙیٔیدٞد، افصایؽچٍبِیغیبَٚ ٞبیثب

ثس دز ثسایٔیُٔیk=0ثٝغٕتS(kmin)ٔٛلٓیتِٔٛىِٛی،وٙؽثیٗٞٓخبذثٝ آ٘دبییوٝ اش وٙد.

وٙؽغیػتٓدازیٓأبثسایٔحبغجٝآٖدزٞٓ دلیكپتب٘ػیُثسوٓ٘یبشثٝا٘تببةkدزS(k)ٔحبغجٝ

                                                           
1
 Weeks et al  

2
 Optimized Random Phase Approximation  
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kیبد،اغتفبدٜاشغٟٓدافٓٝپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛی٘یصثػٙدٜٔیوٙد.ثٙبثسایٗزفتبزشS(k)دزkوٓاش

 شیبدثسخٛزدازاغت.kای٘ػجتثٝزفتبزآٖدزٔمبدیسإٞیتٚیطٜ

 kدزS(k)ٚ٘ٛتسٚ٘یثسایا٘داشٌٜیسیxٞبیاخیسآشٔبیؿبتثػیبزدلیمیاشپساوٙدٌیدزغبَ     

SAXSوٓتحتْٙٛاٖآشٔبیؿبت
1ٚSANS

آشٔبیؿبتٔی2 ٘تبیحایِٗ٘ٛ ٌسفتٝاغت. تٛا٘ٙدا٘دبْ

چٙیٗایٗٞبیُ٘سی،ٔٛزداغتفبدٜلسازٌیسد.ٞٓٔحبغجٝؾدٜاشزٚؼS(k)یثسایثسزغیٚٔمبیػٝ

ث ثسزغیقحتپتب٘ػیُ ٚ اغتبساج ثسای ٔی٘تبیح وبز ثٝ غیػتٓ ِٔٛىِٛی اش. [63-67]زٚ٘دیٗ

ٞبیثٝوبززفتٝدزفسایٙدتجدیُوٝٞسٌٛ٘ٝخًبی٘بؾیاشا٘تببةٔدَپتب٘ػیُٚیبتمسیتآ٘دبیی

 یٓٙی ٔیc(k)فٛزیٝ، خّٜٛ ٚثصزٌتس پتب٘ػیُ ا٘تببةٔدَ دز دلتزا اغتحداوثس ؾبیػتٝ وٙد

تمسیتٔحدٚدٜ آٖاش دز ٔییتسٔٛدیٙبٔیىیوٝ اغتفبدٜ وٙیٓٔجرَٚوٙیٓٞب ٞبیثُْٕٝثسزغی.

اغتفبدٜاشزٚؼحُٔٓبدمتا٘تٍساِیٚدٞدوٝؾٙبغبییغبختبزغیبمتتهاتٕیثبآٔدٜ٘ؿبٖٔی

ٞبیپتب٘ػیُوٝٔدَدثبیدتٛخٝوسٚفمىپریساغتوٙؽٔٙبغتأىبٖٞٓا٘تببةیهپتب٘ػیُثس

.[68-70]ثبؾٙد(تٞبیدٚتبیی)خفوٙؽٞٓایثسایثسٔٙبغتثبیددازایغْٟٕٓدٜ

چٙیٗ٘بتٛا٘یثػیبزیاشوٓ،kٓٞٚی٘بحیٝدزثٝٚیطٜثبتٛخٝثٝإٞیتحكَٛفبوتٛزغبختبز

دزایٗپبیبٖ٘بٔٝثباغتفبدٜاشیهٔدَثسایتبثّوٓ، kیدز٘بحیٝS(k)ثیٙیزفتبزٞبدزپیؽٔدَ

تسٔٛدیٙبٔیىیٔبتّفثسایفّصاتلّیبییدز٘ٛاحیS(k)،زفتبزفّصاتلّیبییٔبیّٕٞجػتٍیٔػتمیٓ

ايلاْبتیثیبٖؾدٜاغت.اتلّیبییدزادأٝدزٔٛزدفّصثٙبثسایٗؾدٜاغت.ثیٙیپیؽ

هایع فلضات قلیایی -2-25

ٔی تٙبٚثیٌفتٝ اَٚخدَٚ ٌسٜٚ ْٙبقس فّصفّصاتلّیبییثٝ ؾبُٔ وٝ غدیٓ،ؾٛد ٞبیِیتیٓ،

یَسفیتدزمیٝوٝایٗتٛاٖثٝاشٚیطٌیایٗفّصاتٔیثبؾد.ٚفسا٘ػیٓٔیغصیٓ،پتبغیٓ،زٚثیدیٓ

ثبؾٙد،دازاییهاِىتسٖٚٔیفمىاِىتسٚ٘یخٛد ٘سْ ثػیبز فبْزً٘، غًحدزخؿب٘یداز٘دٚ٘مسٜ

                                                           
1
 Small Angle X – ray Scattering  

2
Small Angle Neutron Scattering  
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ثّْٝتاوػیداغیٖٛودزٔیصاتلّیبییّفاؾبزٜوسد. ایْٗٙبقسثٝؾدت.ؾٛ٘د دزٔٓسلٞٛا شیسا

ثبؾٙد.پریسٔیٚاوٙؽ

یذٚةٚاشِحبٌخٛاـفیصیىی،ایٗفّصاتاشچٙدخٟتثبغبیسفّصاتتفبٚتداز٘د،دازای٘مًٝ

٘ػجتسیچٙیٗآ٘تبِپیاغتب٘دازدذٚةٚتجبیسوٕتثبؾٙد،چٍبِیپبییٙیداز٘د،ٞٓخٛؼپبییٙیٔی

پیٛ٘دخٛدیَسفیتداؾتٗیهاِىتسٖٚدزمیٝداز٘دٚثّْٝتثٝغبیسفّصات ٞبینٓیفیٕٔٓٛمً

ثبؾد.ٔیتسٓٔمبیػٝثبؾٓبِاتٕیآٟ٘بخیّیوزوٙٙد،ؾٓبِیٛ٘یدزایٗفّصاتدایدبدٔی

،پتب٘ػیُاِىتسٚدٔٙفیآٟ٘ب،ؾٛ٘دٔیٔحػٛةیلٛیاشِحبٌؾیٕیبییایٗفّصاتْبُٔوبٞٙدٜ

تجدیُثٝوبتیٖٛدزٔحَّٛثسایاشدغتدادٖاِىتسٖٚثسایفّصاتلّیبییدؾدییٔیُدٞٙدٜ٘ؿبٖ

ؾٛ٘د،ثٕٝٞیٗخٟتایٗفّصاتدزاثسٚاوٙؽثباوػیطٖٞٛااوػیدؾدٜٚتیسٜٔی.ایٗفّصاتاغت

ثّْٝتٚاوٙؽثبآةٚتِٛیدٞیدزٚضٖٚٞیدزٚوػیدلّیبیی.وٙٙدزااغّتدزشیس٘فتٍ٘ٝدازیٔی

.ٕٔىٗ٘یػتدزآةٞبدازیآٍٖٝ٘

ثٝخبيسخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیؾٙبختٝؾدٜ ایوٝ فّصاتلّیبییثٝخكٛـفّصاتلّیبییٔبیّ،

ٔی،داز٘د ٔفید ثبؾٙدثػیبز ٔبیّ. حبِت دز فّصات زاوتٛز،ایٗ دز حسازت ا٘تمبَ خٛة ٞبغیبمت

ٞٓ ٔی ثبؾٙد، ّْٓٔدزٖٚچٙیٗزغب٘بیخٛةخسیبٖاِىتسیىی٘یص ٔبیٓبتدز اش ایِٗ٘ٛ ٞػتٙد،

ٞػتٝ ا٘سضی ُ٘یس پیؿسفتٝ ٚتىِٙٛٛضی پصؾىی اِىتسٚ٘ی، ٘ؿس وبزثسدشٔیٙٝای، دازای دیٍس ٞبی

ثٝخكٛـثْٝٙٛأٖثبَثبؾٙد.ایٔیٌػتسدٜ اغتبساجٔٛاد اشغًٙاغتبساجفّصاتٌساٖدز ثٟب

داز٘د وبزثسد نبیٓبت ٚ فچٙیٗٞٓٚٔٓدٖ ٘یسٌٚبٜایٗ دز خٙهوٙٙدٜ ْٙٛاٖ ثٝ ٔبیّ ٞبیّصات

.ثبؾٙد٘یصٔٛزداغتفبدٜٔیای ٞػتٝ

ٞبیوٙؽ ٞٓ ثسوٙٙدِٚیتچٍبَزفتبزٔیفّصاتلّیبییٔبیّاشِحبٌتسٔٛدیٙبٔیىیٔب٘ٙدغیبم

ثٝحبِتتسٔٛدیٙبیىیغیػتٓٚاثػتٝاغت.ثدیٗٔٓٙیوٝدزفّصاتلّیبییایٗغیبمتثیٗاتٕیدز
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ایوٙؽٔؿبثٝٞٓٔبیّثسخلافغیبمتِٔٛىِٛیٔب٘ٙدآزٌٖٛٚشٖ٘ٛوٝدزحبِتٔبیّ،ثببزٌٚبشثس

ٔتفبٚتٔی فبش ٞس دز ٔبٞیتایٗ٘یسٚٞب فّصداز٘د، غبختبز ٔثبَ، ثٝيٛز حبِتثبؾد. اتلّیبییدز

دٞٙدٚدزایٗحبِتدزییٛ٘یٔیوٝتؿىیُیهؾجىٝثبؾدٞبٔیایاشیٖٛثٝؾىُٔدْٕٛٝ،خبٔد

ثس یٖٛوٙؽٞٓغیػتٓ اِىتسٖٚ-ٞبی اِىتسٖٚ-یٖٛ، ٚ دز-یٖٛ ٔبیّ حبِت دز دازد. ٚخٛد اِىتسٖٚ

٘ػیتٝثبؾد.ِٚیثبوبٞؽداٞبٔؿبثٝحبِتخبٔدٔیوٙؽٞٓیذٚةثسٞبی٘صدیهثٝ٘مًٝدا٘ػیتٝ

ٞبیٞبٚثػیبزیاشولاغتسٞبیخٙثی،ِٔٛىَٛؾبُٔاتٓیثحسا٘ی،غیبَثٝخكٛـ٘صدیهثٝ٘مًٝ

ٔیوٛچه ایٗحبِتاِىتسٖٚؾٛد دز تٛا٘بییا٘تمبَوٝ ٘یص دغتٔیحسوتٞب اش زا دٞٙدٚخٛد

تغی تدزیح ٔییخٛاـفّصیثٝ تجدیُٔیس ٘بفّص ثٝ فّص ٚ دوٙد ثبوبٞؽثیؿتس فبشؾٛد. دز ا٘ػیتٝ

غیبَثٝؾىُاتٕیٔی ثسٌبشی، ٚ ٘یسٚٞبیٚاٖوٙؽثیٗاتٓٞٓثبؾد ِٛ٘ اش ٚٚاِعٔیدزٞب ثبؾد

ِٙبزد پتب٘ػیُ ٔی-تٛغى تٛقیف .ؾٛدخٛ٘ص ثسثٙبثسایٗ ِٔٛىِٛیٞبوٙؽٞٓثسزغی ثیٗ دزی

ٔتٛغى دا٘ػیتٝ لّیبییٞبی فّصات پیچیدٜٔؿىُٔبیّدز خٛؾجبتب٘ٝ.ثبؾدٔیٚ ثبأسٚشٜ،ِٚی

فّصاتلّیبییٔی ايلاْبتیدزٔٛزدتٛأًٖبِٓٝثسزٚیفبوتٛزغبختبز ِٔٛىِٛی ثیٗٞبیوٙؽٞٓثس،

شیسإٞبٖدغتآٚزدثٝایٗفّصات وٙؽٞٓوٓثٝپتب٘ػیُثسkيٛزوٌٝفتٝؾدفبوتٛزغبختبزدز.

ٔی پبیبٖ.[71]ثبؾدحػبظ ایٗ ٔبیّزفتبز٘بٔٝ،دز غصیٓ ٚ زٚثیدیٓ غبختبز ٘ٛاحی فبوتٛز دز

دزٔٛزدًٔبِٓٝاتایاشثسدازٔٛجثسزغیؾدٜاغت.ثٙبثسایٗثسخیاشٔؿبكبتفیصیىیفّصٌػتسدٜ

.اغتخلاقٝؾدٜ(4-1ٚ)(3-1(ٚ)2-1ٞبی)خدَٚ



.[72] زٚثیدیٓٚغصیٓٔؿبكبتفّصات:(2-1)خدَٚ

m (mol/lit)ρ B (mol/lit)ρ c (mol/lit)ρ Tm(k) TB(K) TC(K) َغیب

327/17774/13095/470/3129592100Rb

821/13067/11235/3600/3019432050Cs
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.[73]ٞبیفیصیىیزٚثیدیٓ(:ٚیطٌی3-1خدَٚ)

 Rb٘ؿب٘ٝؾیٕیبیی

خبٔدحبِت

37ْدداتٕی

ٌسْثس467/85َٛٔخسْاتٕی

َٔٛویّٛضَٚثس9/2ٌسٔبیذٚة

ویّٛضَٚثس77/75ٌَٛٔسٔبیتجبیس

ضَٚثسَٔٛوّٛی060/31َٗسفیتٌسٔبیٚیطٜ

5Sآزایؽاِىتسٚ٘ی
1 

 ٔىٓجیٔسوصپسغبختبزوسیػتبِی
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.[73]غصیٓٞبیفیصیىی(:ٚیطٌی4-1خدَٚ)

 Cs٘ؿب٘ٝؾیٕیبیی

خبٔدحبِت

55ْدداتٕی

ٌسْثس905/132َٛٔخسْاتٕی

ویّٛضَٚثس90/63َٛٔتجبیسٌسٔبی

ضَٚثسَٔٛوّٛی210/32َٗسفیتٌسٔبیٚیطٜ

6Sآزایؽاِىتسٚ٘ی
1 

 ٔىٓجیٔسوصپسغبختبزوسیػتبِی
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 فصل دٍم

 

ي فاکتَس ساختاسي هذل بشاي هحاسبِاسائِ      
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ثسدیوٝٞبیچٍبَثٝدِیُُ٘ٓوٛتبٜثسزغیغیػتٓاؾبزٌٜسدید(3-1)ثبؽيٛزوٝدزٕٞبٖ  

دٞٙدٜ تؿىیُ ذزات ٚیثیٗ پیچیدٜ دازد ٚخٛد ٔیآٖ تلاؼثبؾد.ٔؿىُ زاغتب، ایٗ ٞبیدز

اغبظُ٘سیٌٝػتسدٜ تٛاثّتٛشیّؾىٌُسفتایثس ٟٔا٘دٝٞبیٔجتٙیثس تبثّتٛشیّتسیٗآٖٓوٝ ٞب

  g(r)ؾٓبْیخفت، غبختبز، فبوتٛز يسیك اش تبثّ ایٗ چٙد ٞس آشٔبیؿبتپساوٙدٌیS(k)اغت. اش

ثٝدٔبٚچٍبِیثػتٍیدازدثسایS(k)  وٝ٘ٛتسٚ٘یلبثُتٓییٗاغتِٚیثٝدِیُآٖپساؼxٚیاؾٓٝ

ثٝ تٛخٝ ثب ثٙبثسایٗ داد. ا٘دبْ ٔػتمُ آشٔبیؽ یه ثبیػتی چٍبِی ٚ دٔب ٞس دز آٖ تٓییٗ

دازدییٞب ٔحدٚدیت ٚخٛد آشٔبیؿبت ِٛ٘ ایٗ دز ٞٓٚوٝ آٖچٙیٗ حبِتا٘دبْ تٕبْ دز ٞبیٞب

يیپریسٚٔمسٖٚثٝقسفٝ٘یػتتسٔٛدیٙبٔیىیأىبٖ ٞبیفساٚا٘یثساییٌرؾتٝتلاؼچٙددٞٝ،

ٞبٔجتٙیثسزٚؼحُٔٓبدمتتسایُٗ٘سیٝثیؽثٝيسیكُ٘سیقٛزتٌسفتٝاغت. S(k) یٔحبغجٝ

 ،بقیاشدٔبخیٞب،ثسایٔحدٚدٜٞبیثٝوبززفتٝثسایحُآٖوٝثٝدِیُتمسیت ثبؾٙدٔیا٘تٍساِی

دازای٘ٛغب٘بتیاغتوٝتٓدادْٕٚك S(k)خبوٝتبثّاشآٖ لبثُاغتفبدٜٞػتٙد.،k،فؿبزٚثسدازٔٛج

ثسٞٓ اش ٔی ِٔٛىِٛیاغتٚٞبیثیٗوٙؽایٗ٘ٛغب٘بتٔتأثس تغییس دٔب ٞس ثٙبثسایٗتٓییٗ وٙٙد،دز

S(k)ٝٔحبغج دزایٗٔیبٖ،  دزS(k)یثٝزٚؼُ٘سیاحتیبجثٝٔحبغجبتپیچیدٜٚيٛم٘یدازد.

kٓو،kσ < 2π٘ چٖٛؾىُقحیحیصاشإٞیتٚیطٜ، ثٝ kدزایٗ٘بحیٝاش S(k)ایثسخٛزدازاغت.

ثس پتب٘ػیُ دلیك ٞٓ ا٘تببة دازد. ثػتٍی وٙؽغیػتٓ ِرا اغت ؾدٜ غٓی تحمیك ایٗ ثسایدز

چٙیٗغبدٜثٛدٜٚٞٓ،S(k)ٔمداز ثیٙیقحیحاشٔدِیاغتفبدٜؾٛدوْٝلاٜٚثسپیؽS(k) یٔحبغجٝ

S(k)یثسایٔحبغجٝا٘تببةؾدٜ c(r)ثٝٔٓسفیتبثّ،دزایٗفكُوٓثبؾد.٘یصآٖحدٓٔحبغجبت

.پسداختٝؾدٜاغتآِٖٔٛىِٛیٞبیثیٗپبزأتسزٚؼثٝدغتآٚزدٖچٙیٗٞٓٚدزفّصاتلّیبیی
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 فلضات قلیایی هایع هذل تابع ّوبستگی هستقین -3-2

ٕٞبٖ دز وٝ ٌسدید،(2-8-1)ثبؽيٛز ٟٔٓ  c(r)تبثّاؾبزٜ اش ثساییىی تٛشیّ تٛاثّ تسیٗ

حبِتتسٔٛدیٙبٔیىیایٗتبثّثسایغیبَآزٌٖٛدزدٚزفتبزتدسثیثبؾد.ٔیتیغبختبزغیبمًٔبِٓٝ

.(٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت1-2ٔبتّفدزؾىُ)





















.[39] تفبٚتدزدٚحبِتتسٔٛدیٙبٔیىیArٔثسایغیبrَثسحػتc(r)تبثّزفتبز:(1-2)ؾىُ



دٞد٘ؿبٖٔی  (1-2)دزؾىُc(r)تدسثیتبثّزفتبزٚ(2-8-1)٘تبیحًٔبِٓٝزفتبزُ٘سیثبؽ

،چٍبِیٚثبافصایؽدٔب.وٙدد٘جبِٝتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓثبدٔبٚچٍبِیتغییسٔیٔغصیٚغٟٓوٝ

ٔغصی یبفتٝc(r)تبثّغٟٓ اغبظاغتافصایؽ ایٗ ثس  ٔی،. تبثّ اختلاَc(r)تٛاٖ زٚؼ ثٝ زا

: [74]دتمػیٕٓ٘ٛ ،c1(r)،ْبُٔاختلاَ ٚ ،c0(r)ثٝدٚغٟٓٔسخّ،تسٔٛدیٙبٔیىی
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(2-1)                       

ثبؾد.غیبَٔسخّیهغیبَفسنیثبدٔبٚچٍبِیتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓغیبَٔسخّٔی،c0(r)وٝ

ثسداغت.وٛتبٜیٞبیدافِٓٝٔٛىِٛیآٖفمىؾبُٔ٘یسٚبغیبَٚالٓیاغتوٝپتب٘ػیُثیٗیىػبٖث

تٛأٖٓبدِٝحبِتتساوٓٔیثٝزٚؼٔؿبثٝ، دٚثبؽوٛتبٜثسدٚثّٙدثسدثٝقٛزت٘یصثٝپریسیزا

:تمػیٕٓ٘ٛدشیس

(2-2)   
 

  
 
  

  
         ∫          ∫          

 

 

 

 

 

ٞبیاَٚٚدْٚثٝا٘تٍساَ،(2-2)یدزيسفزاغتٔٓبدِٝنسیتوؿیدٌیوبٞؽیبفتٝاغت.   وٝ

تبثّید٘جبِٝغٟٓ،ٞبیثبمدٞٙد.دزدٔبٔی٘ؿبٖ   زدزاc(r)تبثّیٚد٘جبِٝٔغصیتستیتغٟٓ

c(r)اتوساتغبتیاثسثٝٚغیّٝٚزفتبزغیبَاغبغبًثبؾدٔیُ٘سلبثُقسف(2-2)یٝٔٓبدِدز

ٔٓبدِٝ اَٚ دتٓسیفٔی ((2-2)ی)ا٘تٍساَ ٔمبثُؾٛد. دٔب،ز د٘جبِٝدز پبییٗ، تبثّٞبی اشc(r)ی

اغتتسیثیؽإٞیت ثسثسخٛزداز ِٔٛىِٛیٞبیثیٗوٙؽٞٓٚ ثسد تٓییٗثّٙد دز ٘مؽٟٕٔیزا

ٔٓبدِٝحبِتثباغتفبدٜاش(2-2)یتساوٓپریسیتسٔٛدیٙبٔیىیغیبَخٛاٞٙدداؾت.ٔٓبدِٝخٛاـ

LIRِٝآید:ثٝقٛزتشیسثٝدغتٔی،(10-1)ی،ٔٓبد

(2-3)           
   

  
          

   

  
    

 خٕلاتغٟٓٞبیتسٔٛدیٙبٔیىیثبدٔبیثبم،دزحبِت
   

  
  ٚ 

   

  
(٘ػجتث3ٝ-2)یدزٔٓبدِٝ   

یبثد:یشیسوبٞؽٔیٔٓبدِٝثٝ(3-2)یٔٓبدِٝؾٛدٚبچیصٔی٘     ٚ      خٕلات

(2-4)                 

دزٔمبیػٝثبغٟٓٔغصیآٖلبثُقسفُ٘سc(r)تبثّد٘جبِٝغٟٓدٔبیثبم،دزؾسایى،اشيسفدیٍس

یبثد:قٛزتشیسوبٞؽٔیثٝ(2-2)یٔٓبدِٝاغتٚ
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(2-5)        ∫         
 

 

 

:خٛاٞیٓداؾت(5-2)دزٔٓبدِٝ (4-2)ثبخبیٍرازیٔٓبدِٝ

(2-6)     

  
 

     

  
 ∫         

 

 

 

ٔٓبدِٝ يجك (6-2)ی تبثّ ٔغصی Aپبزأتس ثبc(r) غٟٓ
آٖ″ اش ٚ اغت خبییٔتٙبغت Aوٝ

دز″

غٟٓٔغصیوٝسفتتٛاٖ٘تیدٌٝ،ٔیاغتٔسثٛوٞبِٔٛىَٛیغٝثٝاثساتحدٓٚٞٙدLIRیٔٓبدِٝ

ؾدٜ ٔػتثٙی حدٓ ثٝ ٚاثػتٝ ٔػتمیٓ ٕٞجػتٍی غیػتِٓٔٛىَٛتبثّ ٔٓبدِٝٞبی ایٗ ،اغت.

ٓٞغٟٓٔغصیتبثّوٝدٞدچٙیٗ٘ؿبٖٔی c(r)افصایؽٔیغیػتٓچٍبِیثبافصایؽیبثد.

ٔسثٛو،َدزغیبمتچٍبَٞبیٔجتٙیثسزٚؼاختلاُ٘سیٝاغّتدا٘یٓتفبٚتيٛزوٝٔیٕٞبٖ

ٟٔٓثبؾد.غٟٓاختلأَییبc(r) تبثّیثٝغٟٓد٘جبِٝ ثسایتسیٗزٚؼدز ٞبیٔٓبدمتا٘تٍساِی،

ذزاتغیػتٓ، ٕٞجػتٍی ثٝ     تبثّتٛقیفقحیح ٓٞٚ خًی ثٝيٛز ٓٞ يٛز خًی ثبغیس

ٞبوٙؽٓٞثس ٔستجىاغت. د٘جبِٝیغیػتٓ یغٟٓ حب c(r)تبثّ ٚتِدز دٔب ثب ٞبیتسٔٛدیٙبٔیىی

٘یسٚ وٝ پبییٗ ثیؽچٍبِی إٞیت اش ثسد ثّٙد خبذثٝ ثتسٞبی ٞػتٙد،ی یبثد.افصایؽٔیسخٛزداز

ٔمبیػٝ )2-2)تٔٓبدمیثٙبثسایٗثب ٞبیپبزأتسثسحػت c(r)تبثّی(،غٟٓد٘جب2-6ِٝ)ٚ(2-3(،

ثبؾد:ثٝقٛزتشیسٔیLIRحبِتٔٓبدِٝ

(2-7)    

  
   

   

  
       ∫       

 

 

   

ٚاثػتٝ ،  تساشلًسِٔٛىِٛی،دزفٛاقُثیؽ c(r)د٘جبِٝتبثّغٟٓٔؿبفاغتوٝ(7-2)اشٔٓبدِٝ

ثٝاثسات c(r)تبثّیٔغصلػٕت،وٝتٛاٖ٘تیدٌٝسفتيٛزوّیٔیثٝثٝدٔبٚچٍبِیغیػتٓاغت.

N-2ٞبیٔیبٖدِٚٔٛىَٛدزحهٛزوٙؽٞٓیآٖٔجیٗثسٚاثػتٝاغتٚد٘جبِٝٞبِٔٛىَٛدغیٞٙ

 ثٝغیػتٓیهِٔٛىَٛٚزٚد٘بؾیاشغٟٓاختلاَ،چٍبِیثبمٞبییثبحبِتدزِٔٛىَٛدیٍساغت.
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 حدٓچٍبَ اثس وٝ حبِی ٘یػتدز شیبد ٟٔٓ،ٚزٚدیِٔٛىَٛچٙداٖ ثسغٟٓ اش ٞبیوٙؽٞٓتسی

آٖثیٗ ِٔٛىِٛی٘بؾیاش قٛزتیدازد. حدِٓٔٛىَٛچٍبِیپبییٗٞبییثبحبِتدزوٝدز ٚزٚدیثٝ،

ٞباشوٙؽثیِٗٔٛىَٛٞٓثبحدٓغیػتٓلبثُقسفُ٘ساغتْٚبُٔ٘بؾیاشثسدزٔمبیػٝغیػتٓ

تسیثسخٛزدازاغت.غٟٓثیؽ

چٙیٗثبتٛخٝثٝثٝدٔبٚچٍبِیٚٞٓ c(r)ثبتٛخٝثٝتٛنیحبتدادٜؾدٜدزخكٛـٚاثػتٍیتبثّ

 > 0،وٛتبٜثسدیثیِٗٔٛىِٛیٞبفبقّٝدز،c(r)تبثّدْٚجبزتٔتٕبیصثسایتٛأٖی،(1-2)یٔٓبدِٝ

r < σ،ٚثّٙدثسد،یثیِٗٔٛىِٛیٞبفبقّٝثسای < r < ∞ σ،دزُ٘سٌسفت.

 بشد کَتاُ هَلکَلیبیي ّاياصلِبشاي ف c(r)هذل تابع  -3-2-2

اشٔٓبدِٝدزایٗپبیبٖ دزفٛاقُثیٗ c(r)غٟٓٔغصیتبثّیٚیعثسایٔحبغجٝ-ٚزِتی٘بٔٝ،

 :[75،76] ؾٛدِٔٛىِٛیوٕتساشلًسِٔٛىِٛیاغتفبدٜٔی

(2-8)                                    

ٔػاتمیٓتبثّٕٞجػتٍیc0(r)ثبؾٙد.ٔیثسٔؤ ثٝتستیتچٍبِیٚلًسِٔٛىِٛی dٚ  دزایٗٔٓبدِٝ،

:آیددغتٔیقٛزتشیسثٝثPYٝیغیبَوساتغبتاغتٚاشزاثًٝ

(2-9)            
 

 
    

 

 
                  

 ْجبزتٙداش:  a،b  ٚcٞبیوٝثبثت

(2-10)
  

       

       
 

(2-11)
     

     ⁄   
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(2-12)  
  

 
 

η وٝثساثسثب وػسا٘جبؾتٍیٔیثبؾد ηدزْجبزاتفٛق  
 

 
اغت.     

ثسدِٔٛىِٛیوٛتبٜثیٗیفبقّٝدز c(r) ٔؿبفاغتتبثّ(12-2تب)(8-2)یٔٓبدِٝيٛزوٝاشٕٞبٖ

.تبثٓیتچٍبِیدازد

  بشد بلٌذ هَلکَلیبیي ّايفاصلِ بشايc(r)  هذل تابع -3-2-3

تٛنیحدادٜؾد،يٛزوٖٕٝٞب      ثسِٔٛىِٛیٞبیثیٗبقّٝدزفلجلاً غٟٓ،خبذثٝٞبیوٙؽٞٓشیبد،

اشc(r)یتبثّد٘جبِٝ،پبییٗدٔبٚچٍبِیٞبیتسٔٛدیٙبٔیىیثبدزحبِتداز٘دٚc(r)ٟٕٔیدزتبثّ

زاثٝc(r)تبثّیتٛاٖغٟٓد٘جبِٝایثسخٛزدازاغت.ثسایفّصاتلّیبییٔبیّٔیٔلاحُٝلبثُإٞیت

 .دزُ٘سٌسفت،u(r)،ثٝقٛزتخًیٚاثػتٝثٝپتب٘ػیُخفتغیػتٓ،MSAیيسیكٔؿبثٝثبُ٘سیٝ

(2-13)                           

ثٝخبی،        ،ثساشپتب٘ػیُخفتٔؤٞبیٕٞػبیٝ،ثسایدزُ٘سٌسفتٗاثسِٔٛىَٛٔٓبدِٝدزایٗ

.ؾدٜاغتاغتفبدٜ،u(r)،ٔٙصٚیپتب٘ػیُخفت

ثّْٝتایٗپتب٘ػیُدَٔ ٚغیٓیاشیدزٔحدٚدٜٚالٓیثٛدٜٚوٙؽٞٓثسیهٔدَوٝیٛوبٚا

چٙیٗ٘تبیحؾٛد.ٞٓػیبزیاشٔحممیٗثٝوبزٌسفتٝٔیتٛغىث،غیبمتٌٛ٘بٌٖٛلبثُاغتفبدٜاغت

غبشیدازدٚٞبیؾجیٝ٘صدیىیثبدیٙبٔیهِٔٛىِٛیٚزٚؼتٛافكثػیبزپتب٘ػیُحبقُاشایٗٔدَ

تٛاٖثٙبثسایٗ،ٔیٌیسد.ِٔٛىِٛیٔٛزداغتفبدٜلسازٔیشیغبٛاٖیهٔدَپتب٘ػیُوبزادزؾجیٝثْٝٙ

ٔتسٞبیٚاثػتٝثٝدٔبپبزاثباغتفبدٜزاغصیُٓ٘یسزٚثیدیٓٚفّصاتلّیبییٔبیّثیِٗٔٛىِٛیٞبی٘یسٚ

 یٛوبٚا پتب٘ػیُ ٔدَ چٍبِی اغبظ.تٛقیفٕ٘ٛدٚ ایٗ خٛاٞیٓثس ٔؤثس یٛوبٚا پتب٘ػیُ تٓسیف ثب

داؾت:
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(2-14)
        {

                                                           

       
        

 
 

    

 
 

        
 

وٝغٟٓاثساتٔحیىٚدٙثبؾٔیثسغیػتٓؤِٔٛىِٛیٔثیٗٞبیپبزأتس dٚ      دزایٗٔٓبدِٝ،     

زا٘ؿبٖیٛوبٚایپتب٘ػیُثسدخبذثٝ پبزأتسثیِٗٔٛىِٛی.ٞبدزآِٖحبٌؾدٜاغتوٙؽٞٓغبیسثس

٘ؿبٖدزپتب٘ػیُیٛوبٚا،8/1ثساثسثبٔمداز  دزُ٘سٌسفتٗپبزأتسثب [78،77] وٝدزٔسخّدٞدٔی

اشیآٖثب٘تبیحؾجیٝغبشیٚٔمبیػٝغیبَیٔحبغجٝؾدٜخٛاـتسٔٛدیٙبٔیىیدادٜؾدٜاغتوٝ

ثٙبثسایٗثیؽ ایٗپبزأتسثٝ٘یصدزایٗپبیبٖ٘بٔٝدزٔدَازائٝؾدٜتسیٗتٛافكثسخٛزدازثٛدٜاغت.

،اشdِٔٛىِٛیٔؤثس،یلًسثسایٔحبغجٌٝسفتٝؾدٜاغت.دزُ٘س8/1 ٔمدازقٛزتٔٙصٚیٚثساثسثب

دز-زٚؼثبزوس وٝ ٔی(12-1)ثبؽٞٙدزغٖٛ اغتفبدٜ ؾد، دادٜ ایٗؾٛدؾسح دز لًس. زٚؼ،

.ثبؾدٔیچٍبِیٔػتمُاشتبثّدٔبیغیػتٓاغتِٚٔٛىِٛی

(2-15)  ∫                  
 

 

 

ٔحبغجٝ پتب٘ػیُیثسای چبٜ ،    ثسؤْٕٔك وؿیدٌی، نسیت یبفتٝاش ٚغیّٝوبٞؽ ثٝ یوٝ

ثٙبثسایٗ: .ؾٛداغتفبدٜٔی ،(2-2)یآید،ٔٓبدِٝثٝدغتٔیLIRیٔٓبدِٝ

(2-16)           
   

  
          

   

  
    

             ∫           ∫                 
 

 

 

 

 

ٚدزٟ٘بیتؾىُثٝدغتآٚزدثسایٞسحبِتتسٔٛدیٙبٔیىیزا     تٛأٖی(16-2)یثبحُٔٓبدِٝ

داد:ٕ٘بیؽثٝقٛزتشیسc(r) تبثّوّی

(2-17)     {
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،دزایٗپبیبٖ٘بٔٝ ٚغپعیدآدغتٔیثٝ(15-2ی)غصیٓاشٔٓبدِٝثسایفّصاتزٚثیدیdٚٓاثتدا

 ٔػتمیٓ ٕٞجػتٍی تبثّ ٔغصی غیبَ.ٌسددٔی ٔحبغجٝغٟٓ وؿیدٌی حبِتنسیت ٞس دز

ُ٘سیثباغتفبدٜٞٓاشيسیكٚغیبpVTَٞبیٞٓاشيسیكتدسثیثباغتفبدٜاشدادٜ،یتسٔٛدیٙبٔیى

ٔٓبدِٝ یاش LIRحبِت دغت ؾدٜ.یدآٔیثٝ ٔحبغجٝ ٔمبدیس اش اغتفبدٜ تبثّثب ٔغصی غٟٓ ی

ٔمداز ٔػتمیٓ،      ٕٞجػتٍی اش یىی لػٕتد٘جبِٝوٕیتوٝ دز ٘بّْٔٓٛ ٞبی ٔٓبدِٝ (17-2)ی

ٔی،اغت ٌسددٔحبغجٝ د٘جبِٝٚ غٟٓ تستیت ٔػتمیٓیثدیٗ ٕٞجػتٍی حبِت٘یصتبثّ ٞس دز

ٌسدد.ٔؿبفٔیتسٔٛدیٙبٔیىی

 

 پیص بیٌی سفتاس فاکتَس ساختاس بش اساس هذل اسائِ ضذُ -3-4

تثبیػتٔی،S(k)یثسایٔحبغجٝ اشٔٓبدِٝبثّاثتدا ٔحبغجٝ(17-2)یٕٞجػتٍیٔػتمیٓزا

غپعتجدیُفٛزیٝٛدٕ٘ ث،c(k)،یتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓٚ دآٚزدغتٝزا آٖ. يسیك،پعاش اش

ٚیطٌی٘یصذوسٌسدیدلاًيٛزوٝلج.ٕٞبٖیدآٔیثٝدغتS(k)ٔمداز،(75-1)یٔٓبدِٝ،OZیٔٓبدِٝ

ایٗاغتوٝاتٛاثّ ثٝدغتآٚزدٖتبثّسخًبٌتجدیُفٛزیٝدز اشٔدَازائٝc(r)ٞبیوٛچىیدز

ٚخٛدداؾتٝ ایٗخًبؾدٜ تجدیُفٛزیٝثبؾد، دز  S(k) ثٝتجّآٖدزٚc(k)یٓٙی،c(r)یتبثّٞب

ٔیثصزي خّٜٛ . وٙٙدتس ٔدَ،فكُثٓددز ؾدٜ٘تبیححبقُاش غبختبزازائٝ فبوتٛز ثسایٔحبغجٝ

ٔٛزد،kچٙیٗ٘ٛاحیٔبتّفثسدازٔٛج،غصیٓدز٘ٛاحیٔبتّفتسٔٛدیٙبٔیىیٚٞٓفّصاتزٚثیدیٓٚ

.ٌسفتٝاغتثسزغیلساز
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 فصل سَم

 

 گیشيبحث ًٍتیجِ
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 سضینسٍبیذین ٍ بشاي فلضات  LIRّاي هعادلِ ثابتي هحاسبِ -4-2

ثسایفّصزٚثیدیٓٔبیLIRّیٞبیٔٓبدِٝیثبثتثُٝٔٙٛزٔحبغجٝ خًییدٔبزفتبزلبْدٜٞٓ،

ثباغتفبدَٜٔٛثسِیتس888/17 تب416/13 چٍبِی ٚ وّٛی1000ٗ تب500 بییدٔزٚثیدیٓدزٔحدٚدٜ

٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت.(1-3)دزؾىُزٚثیدیpVTٓٞبیتدسثیاشدادٜ

 

  یدٔبییدزٔحدٚدٜزٚثیدیpVTٓثٝدغتآٔدٜاشايلاْبت  ثسحػت⁄       :ٕ٘ٛداز(1-3ؾىُ)

.َٔٛثسِیتس888/17تب416/13ٚچٍبِیوّٛی1000ٗتب500

 

ٕ٘ٛداز      ⁄       ٞبی حػت )  ثس ؾىُ نسیت(1-3دز ثب زا خًی ٕٞجػتٍیزفتبز

ایٕ٘بیبٍ٘سٔحدٚدٜ(1-3دزؾىُ)ٞبیزغٓؾدٜ.زفتبزخًیٕ٘ٛدازدٞٙد٘ؿبٖٔی     999/0

حبِت تسٔٛدیٙبٔیىیٔیاش ٔٓبدِٝٞبی ٔحدٚدٜ ایٗ دز وٝ ٔٓتجسLIRحبِتیثبؾد ثسایزٚثیدیٓ

(1-3دزؾىُ)ثسایٞسٕٞدٔبیزٚثیدیٓ  ثسحػت⁄       ٞبیٕ٘ٛدازاغتفبدٜاشاغت.ثب

Aاشزغٓٔمبدیسغپعثٝدغتآٚزد.ثسایآٖٕٞدٔبزا،B،ٚؾیت،A،أمبدیسْسلاشٔجدٔتٛأٖی

 ٚBحػت ثس زٚثیدیٓ ثسایٕٞدٔبٞبیٔبتّفغیبَ دغتآٔدٜ ،  ٞبیتٛاٖثبثتٔی⁄  ،ثٝ



(mol

2
/lit

2
)

180 200 220 240 260 280 300 320

(Z
-1

)/
 


 (

li
t2

/m
o

l2
)

-0.005

-0.004

-0.003

-0.002

-0.001

0.000

0.001

0.002

500K

600K

700K

800K

900K

1000K



74 

 

اغبظزا  ٚ  ،   ٔٓبدمتثس ٕ٘ٛد.(12-1)ٚ(11-1)اغبظ A ٞبیٕ٘ٛدازتٓییٗ ٚBثس

ثسای⁄  حػت زٚثیدیٓ ٔحدٚدٜغیبَ وّٛی1000ٗ تب500یدٔبییدز ؾىُثٝ ٞبیتستیتدز

.٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت(3-3)ٚ(3-2)

1/RT(mol/lit.atm)

0.010 0.012 0.014 0.016 0.018 0.020 0.022 0.024 0.026

A
(l

it
2
/m

o
l2

)

-0.055

-0.050

-0.045

-0.040

-0.035

-0.030

-0.025

 

⁄   ثسحػت Aنسیتتغییسات:ٕ٘ٛداز (2-3)ؾىُ  وّٛیٗ.1000تب500یدٔبییزٔحدٚدٜدٔبیّزٚثیدیٓفّص 

1/RT(mol/lit.atm)

0.010 0.012 0.014 0.016 0.018 0.020 0.022 0.024 0.026

B
(l

it
4
/m

o
l4

)

0.00010

0.00012

0.00014

0.00016

0.00018

0.00020



⁄   ثسحػت B نسیت:ٕ٘ٛدازتغییسات (3-3ؾىُ)  وّٛیٗ.1000تب500 یدٔبییزٔحدٚدٜدفّصزٚثیدیٓٔبیّ 
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2ٚ-3)ٞبیؾىُ ٘ؿبٖٔی3-3)( ثبثت( ثبثٝقٛزتخًیLIRیٞبیٔٓبدِٝدٞٙدوٝ نسیتٚ

      998/0ٕٞجػتٍی ٔیثب .وٙٙدتغییس چٙیٗ ثٞٓ آٚزدٖ دغت ثٝ ُٔٙٛز ٔٓبدِٝٞبی بثتثٝ

یدٔبییدزٔحدٚدٜثسایغصیٓٔبیّ٘یص(3-3) ٚ(2-3)ٚ(1-3)ٞبیٕ٘ٛدازثسایغصیٓ،LIRحبِت

فّصغصیpVTٓٞبیثباغتفبدٜاشدادَٜٔٛثسِیتس529/12 بت080/11چٍبِی ٚوّٛی1000ٗ تب500

فّصاتزٚثیدیٓٚغصیٓدزخدLIRَٚحبِتٞبیٔٓبدِٝزغٌٓسدید.٘تبیحثٝدغتآٔدٜثسایثبثت

خلاقٝؾدٜاغت.(3-1)

یدٔبییٓٚغصیٓٔبیّدزٔحدٚدٜثسایزٚثیدیLIR یٔٓبدِٝیٔحبغجٝؾدٜٞبیبثتث:(1-3)خدَٚ

 َٔٛثسِیتس.888/13تب080/11چٍبِیٚوّٛی1000ٗ تب500 

       /                                 (    atm/mol
3
)   (    /mol

2
غیبَ     (

873/4806/5129/260/62-Rb 

8/16840/9864/28/112-Cs



یثسایٔحبغجٝتٛأٖی،زٚثیدیٓٚغصیٓ LIRحبِتٞبیٔٓبدِٝپبزأتسثسای٘تبیحثٝدغتآٔدٜاش

ٔػتمیٓ ٕٞجػتٍی ٔحدٚدٜc(r)تبثّ اغتفبدٜدز ًٔبِٓٝ ٔٛزد چٍبِی ٚ دٔب ٕ٘ٛدی یٔحدٚدٜ.

ًٌٛ٘ٝٔبِٓٝٔٛزدتسٔٛدیٙبٔیىی ثٝ اغتوٝ ایا٘تببةؾدٜ ٚفّصاتاٚمً حبِتزٚثیدیٓ غصیٓدز

ٞػتٙد تدسثیٚچٍبَ ايلاْبت فّصاتثب٘یبً ٔحدٚدٜایٗ ٔٓبدِٝدز اْتجبز یی لبثُ LIRحبِت

اتصلػٕتٔغصیتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓفّٞبیثبثتٔحبغجبتثسایحبقُاشثبؾد.٘تبیحدغتسظ

ٞبیخدَٚؾسایىٔبتّفتسٔٛدیٙبٔیىیدزدز،ؾسحدادٜؾد(1-1-2)وٝدزثبؽزٚثیدیٓٚغصیٓ

دٞد٘ؿبٖٔیc(r)غٟٓٔغصیتبثّ a،b ٚcٞبیثسزغیٔمبدیسثبثت(آٚزدٜؾدٜاغت.7-3(تب)3-2)

تبثٓیتچٍبِیدازد.c(r) وٝغٟٓٔغصیتبثّ
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لًسِٔٛىِٛیٚ =K350Tثسایزٚثیدیٓٔبیّدزدٔبی،c(r)ٞبیغٟٓٔغصیتبثّثبثت :(2-3)خدَٚ

A
  

 40/4d=. 

 

ρ (mol/lit) 

 

a 

 

b 

 

  c 

246/16 684/36 416/38- 563/7 

675/16 602/38 231/43- 640/8 

949/16 353/41 162/46- 408/9 

070/17 600/42 172/48- 758/9 

230/17 328/44 316/50- 247/10 





لًسِٔٛىِٛیٚ =K900Tثسایزٚثیدیٓٔبیّدزدٔبی،c(r)ٞبیغٟٓٔغصیتبثّثبثت :(3-3)خدَٚ

A
  

 27/4d=.

 

ρ (mol/lit) 

 

a 

 

b 

 

c 

533/14 123/17 329/17- 052/3 

671/14 590/17 875/17- 163/3 

928/14 566/18 020/19- 397/3 

162/15 513/19 136/20- 627/3 

379/15 514/20 318/21- 872/3 

580/15 375/21 336/22- 085/4 
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Aلًسِٔٛىِٛیٚ =K1400Tثسایزٚثیدیٓٔبیّدزدٔبی،c(r)ٞبیغٟٓٔغصیتبثّثبثت :(4-3)خدَٚ
 

 64/3d=.

 

ρ (mol/lit) 

 

a 

 

b 

 

c 

021/12 179/4 927/2- 381/0 

463/12 390/4 140/3- 414/0 

840/12 592/4 347/3- 447/0 

930/12 649/4 406/3- 456/0 

170/13 785/4 545/3- 478/0 

465/13 966/4 731/3- 508/0 

 

 

لًسِٔٛىِٛیٚ =K500Tٔبیّدزدٔبیغصیٓثسای،c(r)ٞبیغٟٓٔغصیتبثّثبثت :(5-3)خدَٚ

 A
  73/4d=.

 

ρ (mol/lit) 

 

a 

 

 

b 

 

c 

079/13 114/32 276/35- 896/6 

181/13 211/33 615/36- 146/7 

373/13 021/35 829/38- 655/7 

548/13 942/36 187/41- 182/8 

711/13 982/38 699/43- 746/8 

745/13 366/39 173/44- 853/8 
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 لًسِٔٛىِٛیٚ =K700Tٔبیّدزدٔبیغصیٓثسای،c(r)ٞبیغٟٓٔغصیتبثّثبثت :(6-3)خدَٚ

 A
  60/4d=.

 

ρ (mol/lit) 

 

a 

 

 

b 

 

c 

266/12 235/20 989/20- 803/3 

391/12 978/20 879/21- 989/3 

621/12 276/22 410/23- 309/4 

829/12 543/23 921/24- 628/4 

025/13 890/24 535/26- 971/4 

196/13 079/26 963/27- 277/5 

 

 

لًسِٔٛىِٛیٚ =K900Tٔبیّدزدٔبیغصیٓثسای،c(r)ٞبیغٟٓٔغصیتبثّثبثت :(7-3)خدَٚ

 A
  45/4d=.

 
ρ (mol/lit) 

 
a 

 

 
b 

 
c 

424/11 300/12 765/11- 951/1 

578/11 960/12 518/12- 096/2 

857/11 599/13 249/13- 239/2 

104/12 399/14 169/14- 420/2 

328/12 183/15 574/15- 599/2 

531/12 872/15 873/15- 759/2 
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٘ٛاحیٔبتّفتسٔٛدیٙبٔیىی c(r)یتبثّلػٕتد٘جبِٝثسایتٓییٗ ثیٗٔیدز ثبیػتپبزأتس

     ِٔٛىِٛی ٌسددٔحبغجٝ ٔٓبدِٝ وٝيٛزٕٞبٖ.  (16-2) یاش  تٓییٗ ثسایاغتٔؿبف

ٔمبدیس.ٔحبغجٝؾٛدغیبَدزٞسدٔبٚچٍبِینسٚزیاغتوٝنسیتوؿیدٌیوبٞؽیبفتٝ     

Brُ٘سیلبثُٔحبغجٝٔی قٛزتتدسثیٚ ٙثبؾثٝدٚ زٚؼتدسثی، دز ٔمبدیسنسیتوؿیدٌید.

ثٝدغت(2-2)تساوٓپریسییثساغبظٔٓبدِٝفّصpVTٞبیتدسثیثباغتفبدٜاشدادٜوبٞؽیبفتٝ

ٔی اش اغتفبدٜ ثب زٚؼُ٘سی، دز ٔمبدیسنسیتوؿیدٌیوبٞؽتٛأٖی،LIRحبِتیٔٓبدِٝآید.

.ٌسدیدٔحبغجٝ(،LIRیُ٘سی،یٓٙی)ٔٓبدِٝاشيسیكBrٔمبدیسزٚثیدیٓ،ثسای.وسدتٓییٗزایبفتٝ

ثسایغصیٓٔبیBrّٔمبدیس.اغتبساجؾد effεٔمبدیس،ی٘سْافصازیٔٙبغتیهثس٘بٔٝاغبظغپعثس

اغتثسلساز LIRیؾسایىٔٓبدِٝٞبیٔبتّفتسٔٛدیٙبٔیىیوٝحبِتدزثساغبظزٚؼُ٘سی٘یص

غصیٓزٚثیدیٓٚثٝدغتآٔدٜاشزٚؼُ٘سیثسایBrٚeffε ٔمبدیسثسایحبقُ٘تبیحٌسدید.ٔحبغجٝ

خدٔبیّ (8-3)ٞبیَٚدز اغت.(12-3)تب ؾدٜ ٔمبدیسٞٓآٚزدٜ يسیكBr چٙیٗثسایزٚثیدیٓ اش

٘تبیحوٝ،ٔحبغجٌٝسدیدثسلساز٘یػت LIRیحبِتوّٛیٗوٝؾسایىٔٓبد1400ِٝتدسثیدزدٔبی

ٌصازؼؾدٜاغت.(13-3)ایٗثسزغیدزخدَٚ
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لًسٚ =λ ٚ K350T =8/1 دز LIR یثباغتفبدٜاشٔٓبدِٝٔبیّثسایزٚثیدیٓ Brٚeffεٔمبدیس:(8-3)خدَٚ

A ِٔٛىِٛی
  40/4d=. 

ρ (mol/lit) Br εeff 

246/16 947/24 948/0-

675/16 915/30 673/0- 

949/16 991/34 500/0- 

070/17 897/36 417/0- 

230/17 499/39 308/0- 





 لًسِٔٛىِٛی ٚ =λ ٚ K900T =8/1 دز LIR یثباغتفبدٜاشٔٓبدِٝثسایزٚثیدیٓ Brٚeffεٔمبدیس:(9-3)خدَٚ

A
  27/4d=. 

ρ (mol/lit) Br εeff 

533/14 054/9 057/1- 

671/14 725/9 018/1- 

928/14 039/11 951/0- 

162/15 317/12 889/0- 

379/15 574/13 837/0- 

580/15 802/14 776/0- 
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 لًسِٔٛىِٛیٚ =λ ٚ K500T =8/1دز LIR یثباغتفبدٜاشٔٓبدِٝٔبیّغصیٓثسای Brٚeffεٔمبدیس:(10-3)خدَٚ

A
 73/4d=. 

 
ρ (mol/lit) 

 
Br 

 
εeff 

079/13 168/21 122/1- 

181/13 381/22 092/1- 

373/13 767/24 001/1- 

548/13 060/27 933/0- 

711/13 302/29 883/0- 

745/13 783/29 868/0- 





 لًسِٔٛىِٛیٚ =λ ٚ K700T =8/1دز LIR یثباغتفبدٜاشٔٓبدِٝٔبیّغصیٓثسای Brٚeffεٔمبدیس:(11-3)خدَٚ

A
  60/4d=. 

 
ρ (mol/lit) 

 
Br 

 
εeff 

266/12 378/13 832/0- 

391/12 397/14 785/0- 

621/12 380/16 677/0- 

829/12 302/18 572/0- 

025/13 225/20 492/0- 

196/13 996/21 409/0- 
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 لًسِٔٛىِٛی ٚ =λ ٚ K900T =8/1دز LIR یثباغتفبدٜاشٔٓبدِٝٔبیّغصیٓثسای Brٚeffεٔمبدیس:(12-3)خدَٚ

A
  45/4d=. 

 

ρ (mol/lit) 

 

Br 

 

εeff 

424/11 274/8 594/0- 

578/11 158/9 518/0- 

857/11 884/10 376/0- 

104/12 552/12 240/0- 

328/12 185/14 113/0- 

531/12 768/15 013/0- 





 لًسِٔٛىِٛیٚ =λ ٚ K1400T =8/1 دز LIR یثسایزٚثیدیٓثباغتفبدٜاشٔٓبدِٝ Brٚeffεٔمبدیس :(13-3)خدَٚ

A
  65/3d=. 

 
ρ (mol/lit) 

 
Br 

 
εeff 

021/12 062/3 294/0- 

463/12 500/3 225/0- 

840/12 280/4 076/0- 

930/12 615/4 007/0- 

170/13 750/4 006/0- 
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ثبeffε ٚ dٞبیپبزأتسثبدٔب،ٔمبدیس c(r)تبثّثیِٗٔٛىِٛیٞبیپبزأتسثُٝٔٙٛزثسزغیتغییسات

دٔب ثبثت، چٍبِی 079/13ٚ162/15 دز ِیتس ثس َٛٔ ثسای تستیت ثٝ غصیٓ ٚ دززٚثیدیٓ ٔبیّ

 (آٚزدٜؾدٜاغت.15-3)(14ٚ-3)ٞبیخدَٚ

 .λ ٚ (mol/lit)079/13 =8/1دزٔحبغجٝؾدٜثسایغصیٓٔبیeffε ٚ  dّٔمبدیس:(14-3)خدَٚ

effεd T(K) 

449/1-74/4500

982/0-66/4520

368/0-57/4550

020/0-49/4580



.λ ٚ (mol/lit)162/15 =8/1دزٔحبغجٝؾدٜثسایزٚثیدیٓٔبیeffε ٚ  dّٔمبدیس:(15-3)خدَٚ

effε d T(K) 

890/-0273/4900

794/0-257/4910

747/0-241/4920

663/0-225/4930

573/0-209/4940
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 هایع سضین سٍبیذین ٍ بشاي فلضات  c(r)هحاسبِ تابع-3-4

آید.ثٝدغتٔی c(r)تبثّیغٟٓد٘جبِٝٞسحبِتتسٔٛدیٙبٔیىی،دزeffε پبزأتسٔمبدیستٓییٗثب

د٘جبِٝ داؾتٗغٟٓٔغصیٚ ثٝٚغیّٝc(r)تبثّتٛأٖیc(r)تبثّیثب ٔحبغجٝیزا ٔدَازائٝؾدٜ

ثسایزٚثیدیٓیوبٞؽیبفتٝ،ثسحػتفبقّٝ c(r)تبثّ ثٝتستیت،(5-3)ٚ(4-3)ٞبیؾىُدز ٕ٘ٛد.

يٛزوٝاش٘تبیحٕٞبٖ.اغت٘ؿبٖدادٜؾدK900ٜٕٞدٔبیٚ=  745/0 وبٞؽیبفتٝچٍبِیدزٔبیّ

لبدزاغتزفتبز،c(r)تبثّیٔؿبفاغتٔدَٔٛزداغتفبدٜثسایٔحبغجٝ(5-3)ٚ(4-3)ٞبیؾىُ

ایٗتبثّدز ثسایفّصاتلّیبییٔبیّثٝخٛثی٘ؿبٖدٞد. σ  r >یفبقّٝتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓزا

دٞدٚغپعثبؾیتتٙدیتغییسْلأتٔیr = σیهلػٕتٔٙفیثبزفتبزخًیاغتوٝدزدازای

ٔحبغجٝc(r).ثٙبثسایٗزفتبزتبثّاغتٔبیس-fتبثّثٝؾىُٔثجتید٘جبِٝدازاییه σ  r <یدزفبقّٝ

ٕ٘بیؽدادٜؾدٜ(1-2)ایاشآٖدزؾىُٞبیتدسثیوٌٕٝ٘ٛ٘ٝیسیؾدٜثبزفتبزایٗتبثّدزا٘داشٜ

تغییساتدٔبدزچٍبِیثبثت،ؾٛدوٝٔؿبٞدٜٔی(4-3)ؾىُثساغبظچٙیٗٞٓ اغت،تًبثكدازد.

-یٚزِتٗ٘تیدٝثبٔٓبدِٝایوٝؾٛدٕ٘یc(r) تبثّلػٕتٔغصیایدزٔٙدسثٝتغییسلبثُٔلاحُٝ

دزثبافصایؽدٔب c(r) تبثّیغٟٓد٘جبِٝچٙیٗ.ٞٓدزتًبثكاغتc(r) تبثّثسایلػٕتٔغصیٚیع

دزغیػتٓٞبیثّٙدثسدوٙؽٓٞاشثسثسأٔتا c(r)یتبثّغٟٓد٘جبِٝ.وبٞؽیبفتٝاغت،چٍبِیثبثت

یغٟٓد٘جبِٝٚثٝتجّآٖدٙیبثٞبیثّٙدثسددزغیػتٓوبٞؽٔیوٙؽٓٞثس،وٝثبافصایؽدٔباغت

وبٞؽٔیc(r)تبثّ یبثد٘یص اغبظؾىُ. ٔی(5-3)ثس وٝٔؿبٞدٜ دٔبیثبثت،ؾٛد افصایؽ دز ثب

ثیؽوٝٔسثٛوثٝثبؽٔغصیتبثّاغت c(r)ؾیتٔٙفیتبثّ چٍبِی، ٚتس د٘جبِٝغٟٓٔیؾٛد

ثبیبثد.،وبٞؽٔیدزغیػتٓٞبیثّٙدثسدوٙؽٓٞثسغٟٓثبافصایؽچٍبِیثٝدِیُوبٞؽ c(r)تبثّ

تٛاٖ٘تیدٌٝسفتوٝٔدَازائٝؾدٜلبدزاغتٔی(5-3)ٚ (4-3)ٞبیتٛخٝثٝ٘تبیححبقُاشؾىُ

ثسایفّصاتلّیبییٔبیّثٝخٛثیپیؽc(r)زفتبزتبثّ ثیٙیٕ٘بیدزا تبثّ. ثسایc(r)ثبزٚؼٔؿبثٝ،

وبٞؽچٍبِیثٝتستیتدز(7-3)ٚ (6-3)ٞبیدزؾىُآٖغصیٓٔبیّ٘یصٔحبغجٌٝسدیدوٝ٘تبیح

٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت.وّٛی500ٗدزٕٞدٔبیٚ=  813/0یبفتٝ
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r/

0 1 2 3 4 5 6

c(
r)

-20

-15

-10

-5

0

5

350k

550k

750k

 

ٚ=  745/0یوبٞؽیبفتٝثسایزٚثیدیٓدزثسحػتفبقّٝاشٔدَٔحبغجٝؾدٜc(r)تبثّزفتبز :(4-3)ؾىُ

ٞبیٔبتّف.دٔب

 



r/

0 1 2 3 4 5 6

c(
r)

-20

-10

0

14.533 (mol/lit)

15.162 (mol/lit)

15.580 (mol/lit)

 

 K ٕٞدٔبیدززٚثیدیٓٔبیّیوبٞؽیبفتٝثسایاشٔدَثسحػتفبقّٝٔحبغجٝؾدٜc(r)تبثّ:زفتبز(5-3)ؾىُ

ٞبیٔبتّف.چٍبِی ٚ 900
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ٞبیٚدٔب=  813/0غصیٓیوبٞؽیبفتٝثسایاشٔدَثسحػتفبقّٝٔحبغجٝؾدٜc(r)تبثّزفتبز :(6-3)ؾىُ

 ٔبتّف.

 

r/

0 1 2 3 4 5 6

c(
r)

-40

-30

-20

-10

0

10

13.079 (mol/lit)

13.373 (mol/lit)

13.745 (mol/lit)

 

ٚ K500دٔبیٕٞیوبٞؽیبفتٝثسایغصیٓدزٔحبغجٝؾدٜاشٔدَثسحػتفبقّٝc(r)زفتبزتبثّ: (7-3)ؾىُ

ٞبیٔبتّف.چٍبِی





r/

0 1 2 3 4 5 6

c(
r)

-30

-25

-20

-15

-10

-5

0

5

700k

750k

850k
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 سضین فاکتَس ساختاس فلضات سٍبیذین ٍ يهحاسبِ-4-4

ٖٔای،OZیاشزاثًٝٚثباغتفبدٜاشتبثّٕٞجػتٍیٔػتمیٓٔحبغجٝؾدٜدزادأٝ، تابثّتاٛا

c(r)ثسایتابثّازائٝؾدٜقحتٔدَتٛاٖٞٓفبوتٛزغبختبزغیبَزأحبغجٕٝ٘ٛد.اشایٗيسیكٔی

زاپایؽثیٙایٕ٘اٛد.ایاشثسدازٔاٛجدز٘ٛاحیٌػتسدkٜثسحػتS(k)زاثسزغیٕ٘ٛدٚٞٓٔمبدیس

چٍابِیK350ٚ K 1400ٚزٚثیادیٓٔابیّدزدٔابیS(k)فبوتٛزغابختبز،(9-3)ٚ(8-3)ٞبیؾىُ

ُدزثٝتستیات=  328/0ٚ=  813/0یوبٞؽیبفتٝ ٖ(9-3)(8ٚ-3)ٞابیؾاى دادٜؾادٜ٘ؿاب

.اغت





k

0 10 20 30 40 50 60

S
(k

)

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

 

.=  K350T=ٚ813/0دززٚثیدیٓٔحبغجٝؾدٜثسایS(k) زفتبزتبثّ :(8-3)ؾىُ
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k

0 10 20 30 40 50 60

S
(k

)

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

1.4

 

.=  K1400T=ٚ328/0دز ٔحبغجٝؾدٜثسایزٚثیدیٓS(k) زفتبزتبثّ :(9-3)ؾىُ



اشٔدَازائٝؾدٜٔحبغجٝؾدٜغبختبزفبوتٛززفتبزدٞٙدوٝ٘ؿبٖٔی(9-3)ٚ(8-3)ٞبیؾىُ

ٞبٞبٚٔیٙیٕٓلّٝ ٔمبدیسٚٔٛلٓیتثٝخٛثیثسایزٚثیدیٓٔبیّ، دزفبوتٛزغبختبززٚثیدیٓٔبیّزا

اشc(r)ٞبیوٛچىیدزثٝدغتآٚزدٖتبثّسخًبٌايٛزوٝلجلاً٘یصاؾبزٌٜسدیدٕٞبٖ.دٞد٘ؿبٖٔی

ایٗخًبٔدَازائٝؾدٜٚخٛدداؾتٝ دزتجدیُفٛزیٝثبؾد، ثٝتجّآٖٚc(k)یٓٙی،c(r)یتبثّٞب

ثیبٖتٛأٖی(9-3)ٚ(8-3)ثب٘تبیحٔؿبٞدٜؾدٜدزؾىُ.ثٙبثسایٗوٙٙدتسخّٜٛٔیصزيث S(k)دز

ثسایفّصاتلّیبییٔبیّدز غبختبز فبوتٛز ثٝپیؽثیٙیقحیحزفتبز لبدز وسدوٝٔدَازائٝؾدٜ

ثسایغصیٓٔبیّ٘یصS(k)ثبؾد.ثسایٗاغبظ،فبوتٛزغبختبزیتسٔٛدیٙبٔیىیٔٛزدًٔبِٓٝٔیٔحدٚدٜ

ثٝتستیتدزؾىُ=  659/0ٚ=  863/0یٞبیوبٞؽیبفتٝٚچٍبِیK 500ٚK900دزدٔبی

٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت.(3-11)ٚ(3-10)
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.=  K500T=ٚ 863/0دز ٔحبغجٝؾدٜثسایغصیٓS(k) زفتبزتبثّ :(10-3)ؾىُ
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.=   K900T=ٚ659/0دز ٔحبغجٝؾدٜثسایغصیٓS(k) زفتبزتبثّ :(11-3)ؾىُ
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کن kي سضین دس ًاحیِ ي فاکتَس ساختاس فلضات قلیایی سٍبیذین ٍهحاسبِ-4-5

وٓٔٛزدثسزغیلسازٌسفتاٝاغات.شیاسا kیفبوتٛزغبختبزفّصاتلّیبییٔبیّدز٘بحیٝدزادأٝ 

ِٚایثاسایثبؾادٔایوٙؽغیػتٓٞٓوٓ٘یبشثٝا٘تببةدلیكپتب٘ػیُثس k دز  S(k)ی ثسایٔحبغجٝ

وٙاد.ثٙابثسایٗزفتابزٔایوفبیت،اغتفبدٜاشغٟٓدافٓٝپتب٘ػیُثیِٗٔٛىِٛیثبم  kیآٖدز ٔحبغجٝ

S(k)دز kای٘ػجتثٝزفتبزآٖدزٔمبدیسٜطوٓاشإٞیتٚیk.ثإٝٞایٗدِیاُشیبدثسخٛزدازاغت

دزثاٝتستیات571/14(mol/lit)ٚچٍابِیK 350ٕٞدٔبیوٓثسایزٚثیدیٓٔبیّدزkدزS(k)زفتبز

٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت.(13-3)ٚ(12-3)ٞبیؾىُ

k

0 1 2 3 4 5

S
(k

)

0.00

0.02

0.04

0.06

0.08

0.10

0.12

16.246 (mol/lit)

16.949 (mol/lit)

17.23 (mol/lit)

 

=K 350 Tدزدٔبیٔبیّوٓثسایزٚثیدیٓ kدزٔحبغجٝؾدٜ S(k)زفتبز(:12-3) ؾىُ
 .ٔبتّفٞبیچٍبِیٚ 
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k

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 3.5

S
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ٞبی ٚدٔب=571/14 ρ (mol/lit)زچٍبِیدٔبیّوٓثسایزٚثیدیkٓ دزٔحبغجٝؾدٜS(k)زفتبز(:13-3)ؾىُ

.ٔبتّف


 OZی زفتبزقحیحٔٓبدِٝیدٞٙدٜ٘ؿبٖ(13-3)ؾىُوٓدزkدز S(k)زتبثّدٚخٛدٔیٙیٕٓ

زٚ٘دوٓ  kی٘بحیٝ دزS(k)ؾٛدوٝزٚ٘دتغییساتچٙیٗٔؿبٞدٜٔیٞٓاغت.S(k)ثسای ًٔٙجكثب

ؾٛد،ثبوبٞؽچٍبِیدزیهدٔبیٔؿبٞدٜٔی(12-3)يٛزوٝاشؾىُلبثُا٘تُبزثٛدٜاغت.ٕٞبٖ

ثٝدِیُافصایؽ٘یسٚ تبثّدٞبیخبذثٝٔیٙیٕٓثبثت،  S(k)ز ٔؿبٞدٜٔیوkٓدز دزثْٝلاٜٚؾٛد.

kدزS(k) یٞبٕ٘ٛدازٔیٙیٕٓ،ثبثتچٍبِیدزیهدٔبثبافصایؽوٝؾٛدٔؿبٞدٜٔی(13-3)ؾىُ

ؾٛد خبٔیثٝخب تسثٝغٕتٔمبدیسوٓوٓ . ٞبیغٟٓ٘یسٚ،وkٓدز S(k)دزتبثّٚخٛدٔیٙیٕٓشیسا

ثس ٘ؿبٖٔیٞٓخبذثٝدز افصایؽوٙؽثیِٗٔٛىِٛیغیػتٓزا ثب دٞدٚ ٞبی٘یسٚغٟٓغیػتٓدٔب

.وٙدتسٔیُٔیثٝغٕتٔمبدیسوٓS(k)ٔیٙیٕٓثٙبثسایٗٚیبثدخبذثٝوبٞؽٔی
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 ّاي تجشبیبا دادُ سفتاس فاکتَس ساختاس هحاسبِ ضذُ اص هذلي هقایسِ -4-6

تٛا٘اد،ٔدَازائٝؾدٜثٝخٛثیٔای٘ؿبٖدادٜؾد(11-3)تب(8-3)ٞبیيٛزوٝدزؾىُٕٞبٖ

یتسٔٛدیٙابٔیىیٔاٛزدًٔبِٓاٝدزٔحادٚدٜغاصیٓزاٚتٛزغبختبزفّصاتلّیابییزٚثیادیٓفبوزفتبز

ٓفابوتٛزغابختبزیٔحبغجٝؾدٜٔمبدیس(14-3)دزؾىُثٙبثسایٗ.ثیٙیٕ٘بید پیؽ ّزٚثیادی دزٔابی

ٌّاصازؼؾادٜدز S(k)ثبٔمبدیستدسثی50/17(mol/lit)ٚچٍبِیK313دٔبی ٔمبیػاٝ[76]ٔسخا

.ؾدٜاغت



k(A
-1

)
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S
(k

)
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3.0

experimental

calculated

 

[79]ٞبیتدسثیدادٜثبثسایزٚثیدیٓٔبیّشٔدَأحبغجٝؾدٜ kثسحػتS(k)یزفتبزتبثّٔمبیػٝ:(14-3)ؾىُ

.50/17(mol/lit)چٍبِیK313ٚزدٔبید


ؾىُٕٞبٖ اش وٝ ٔی14-3)يٛز ٔؿبٞدٜ ٔحبغجٝ( غبختبز فبوتٛز ٔبیّؾدٜؾٛد ثبزٚثیدیٓ

وٓ kیایاشثسدازٔٛجثٝٚیطٜدز٘بحیٝػتسدٌٜدز٘ٛاحی [76]ٔمبدیستدسثیٌصازؼؾدٜدزٔسخّ

قحتی٘ؿبٖدٞٙدٜ(14-3)ؾىُیثٝدغتآٔدٜاش٘تیدٝاشتٛافكثػیبزخٛثیثسخٛزدازاغت.

،زفتبزفبوتٛزغبختبزٔحبغجٝؾدٜ(15-3)دزؾىُثبؾد.ثسایفّصاتلّیبییٔبیّٔیٔدَازائٝؾدٜ
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ثبٔمبدیستدسثیٌصازؼؾدٜدزٔسخ10/14ّ(mol/lit) ٚچٍبِی K303 دزدٔبی٘یصثسایغصیٓ

یٔؿبفاغت،فبوتٛزغبختبزٔحبغجٝؾدٜ(15-3)ٌٛ٘ٝوٝاشؾىُٕٞبٖٔمبیػٝؾدٜاغت. [36]

ٔمبدیستدسثیدازایتٛافكثػیبزخٛثیاغتوٝ٘ؿبٖ ٔٛجثب تٕبْ٘ٛاحیثسداز غصیٓٔبیّ٘یصدز

ثبؾد.ٔدَازائٝؾدٜٔیقحتتأییددیٍسیثس



دز [36]ٞبیتدسثیدادٜثبثسایغصیٓٔبیّشٔدَأحبغجٝؾدkٜثسحػتS(k)یزفتبزتبثّ:ٔمبیػٝ(15-3)ؾىُ

 .10/14(mol/lit) چٍبِیٚ K303دٔبی



K900ٚوٓ،ایٗزٚ٘دثسایفّصزٚثیدیٓدزٕٞدٔبی kدزS(k)دزادأٝ،ثبتٛخٝثٝإٞیتزفتبز

٘ؿبٖدادٜ(17-3) ٚ(16-3)ٞبیثٝتستیتدزؾى10/13ٚ(mol/lit)20/14ُ (mol/lit)ٞبیچٍبِی

ٔمبیػٝؾدٜاغت [80]ٌصازؼؾدٜدزٔسخّؾدٜاغتٚثبٔمبدیستدسثی
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دٔبیدز[80]ثبدادٜٞبیتدسثیثسایزٚثیدیٓٔبیّوkٓٔحبغجٝؾدٜدز S(k)یزفتبزتبثّٔمبیػٝ:(16-3)ؾىُ

K900ٚچٍبِی(mol/lit) 10/13. 
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دزدٔبیثسایزٚثیدیٓ [80]وٓثبدادٜٞبیتدسثیkٔحبغجٝؾدٜدز S(k)یزفتبزتبثّٔمبیػٝ:(17-3)ؾىُ

K900ٚ (mol/lit)20/14.
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ؾىُ ثسزغی اش ٔی(17-3)ٚ(16-3)ٞبی ٔؿبٞدٜ تبثّ زفتبز وٝ ؾدٜ S(k)ؾٛد ی ٔحبغجٝ

kدزS(k)وٝاشآ٘دبییٚ.دازایتٛافكخٛثیاغتوٓثبدادٜٞبیتدسثیkی٘بحیٝدززٚثیدیٓٔبیّ

ثّٙدثسدثیِٗٔٛىِٛیٞبیوٙؽٞٓثسثٝچٍٍٛ٘یوٓ تٛاٖ٘تیدٝٔیثٙبثسایٗٔدَثػتٍیدازد،دز

٘یسٚ وٝ ٔیٌسفت زا زٚثیدیٓ ُ٘یس ٔبیّ لّیبیی فّصات دز ِٔٛىِٛی ثیٗ ٔحدٚدٜٞبی دز یتٛاٖ

اشٔدَپتب٘ػیُیٛو اغتفبدٜ تٛقیفٕ٘ٛدتسٔٛدیٙبٔیىیٔٛزدًٔبِٓٝثب ٞبیاشؾىُچٙیٗٞٓ.بٚا

ٛدیٙبٔیىیٔٛزدًٔبِٓٝ،ٞسچٝچٍبِیغیبَٔیتس٘بحیٝؾٛدوٝدزٔؿبٞدٜٔی(3-17) ٚ(3-16)

ًٔبثمتٔمبدیسافصایؽٔی ٘بحیٝزٚثیدیٓٔحبغجٝؾدٜ S(k)یبثد تدسثیافصایؽ وkٓدز ٔمبدیس ثب

دزیایٗٔٓبدِٝوٝاغتفبدٜؾدٜاغتLIRدزٔدَازائٝؾدٜاشٔٓبدِٝحبِتوٝثٝدِیُآٖ.یبثدٔی

وٓثسایغصیkٓ  دزS(k)زفتبزفبوتٛزغبختبزثسخٛزدازاغت.تسی٘تبیحلبثُلجَٛاشٞبیثبمچٍبِی

ٞبیثٝتستیتدزؾى81/11ٚ(mol/lit) 26/12ُ(mol/lit)ٞبیٚچٍبِیK 773ٔبیّدزٕٞدٔبی

٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت.(3-19)ٚ(3-18)
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دٔبیدزغصیٓثسای[80]وٓثبدادٜٞبیتدسثیkٔحبغجٝؾدٜدز S(k)ٔمبیػٝیزفتبزتبثّ(:18-3)ُؾى

K 773ٚچٍبِی(mol/lit)81/11. 
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K 773ٚدٔبیدزثسایغصیٓ[80]ٞبیتدسثیوٓثبدادkٜٔحبغجٝؾدٜدز S(k)یزفتبزتبثّٔمبیػٝ(:19-3)ؾىُ

.26/.12 (mol/lit)چٍبِی
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 هحاسبِ ضذُ اص هذل اسائِ ضذُ S(0) هقادیش بیٌیپیص -4-7

نسیتتساوٓٔٓبدَخبقیتتسٔٛدیٙبٔیىی k=0دز S(k)دا٘یٓفبوتٛزغبختبزٔیيٛزوٕٝٞبٖ

 .اغتیهخبقیتتسٔٛدیٙبٔیىیٟٔٓثسایغیبمتS(0)  ثٙبثسایٗ .ثبؾدٕٞدٔبدزغیػتٓٔی پریسی

زٚثیدیٓٚثسایفّصاتS(0)ٟٔٓٔدَازائٝؾدٜتٛا٘بییپیؽثیٙیقحیحزفتبزٞبییىیاشٚیطٌی

 ٔحدٚدٜغصیٓ ثسزغیٔیدز ثبؾد.یتسٔٛدیٙبٔیىیٔٛزد وٕیثٙبثسایٗ ؾدٜS(0)ٔمبدیس ٔحبغجٝ

ٞبٚٔمبدیستدسثیدزدٔبی ٔحبغجٝؾدٜاشغبیسزٚؼS(0)ثسایفّصاتزٚثیدیٓٚغصیٓدزٔمبیػٝثب

آٚزدٜؾدٜاغت.(16-3)دزخدَٚوّٛی312ٚ303ٗ

ٞبٚٔمبدیستدسثیٔدَثب٘تبیحغبیسزٚؼثٝدغتآٔدٜاش S(0)یٔحبغجٝؾدٜیٔمبدیسٔمبیػٝ:(16-3)خدَٚ

[36].

SEXP(k=0) SLIR(k=0) SERPA(k=0) 

 

SRPA(k=0) 

 

T(K) ّفّصاتٔبی

022/0022/0 028/0027/0312Rb 

024/0025/0028/0028/0303Cs 

 

ٔدَثب٘تبیحتدسثیاش ٔحبغجٝ S(0)ٔمبدیسؾٛدوٝٝٔیُٔلاح(16-3)خدَٚاشثسزغی٘تبیح      

ثبٔمبدیستدسثیازائٝتسی٘صدیهثػیبز٘تبیحٞبدزتٛافكثػیبزخٛثیاغتٚدزٔمبیػٝثبغبیسزٚؼ

یدٞٙدٜ٘ؿبٖچٙیٗثػیبزلبثُتٛخٝاغتٚٞٓS(0)ایٗٚیطٌیٕٔتبشثِٝحبٌإٞیتدٞدوٝٔی

.فّصاتلّیبییٔبیّاغتفبوتٛزغبختبزثیٙیزفتبزدزپیؽازائٝؾدٜٚوبزاییٔدَدزغتی
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 قطش هَلکَلی بِ دها پاساهتش ٍابستگی -4-8

اؾبزٜٕٞبٖ ٘یص لجلاً وٝ ؾد،يٛز ِٔٛىِٛی لًس پبزأتس زٚثیدیٓ ٚ غصیٓ ٔحدٚدٜٔبیّ یدز

ثُٝٔٙٛزثسزغیاثس.ٌسدیدٔحبغجٝٞٙدزغٖٛ-ثٝزٚؼثبزوسدزٞسدٔب،تسٔٛدیٙبٔیىیٔٛزدثسزغی

ثسزٚیپبزأتسلًسِٔٛىِٛی دٔب  یدٔبییدزٔحدٚدٜزٚثیدیٓٔبیّلًسِٔٛىِٛیٕ٘ٛدازتغییسات،

 ٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت. (20-3) دزؾى07/17ُ (mol/lit)ٚچٍبِیثبثتوّٛی940ٗ تب900

T(K)

890 900 910 920 930 940 950

d
(A

0
)

4.20

4.21

4.22

4.23

4.24

4.25

4.26

4.27

4.28

 

چٍبِیٞٙدزغٖٛدز-ٔبیّٔحبغجٝؾدٜاشزٚؼثبزوسزٚثیدیٓ ٕ٘ٛدازتغییساتپبزأتسلًسِٔٛىِٛی(:20-3)ؾىُ

(mol/lit) 07/17ٜٚٚوّٛی940ٗتب900 دٔبیییٔحد.



ؾىُٕٞبٖ دز وٝ ٔی(20-3)يٛز ٔؿبٞدٜ ِٔٛىِٛی، لًس پبزأتس افصایؽدٔب ثب زٚثیدیٓؾٛد

یاِىتسٚ٘یوٕیداز٘د،ِراٞبیٚالٓیثبؽثیسٚ٘یِٔٛىَٛدا٘ػیتٝشیسادزِٔٛىَٛیبثد.وبٞؽٔی

ٔسوصیِٔٛىَٛثبتساوٓاِىتسٚ٘یشیبدزفتبز٘ػجتبًغبتیداز٘د،دزایٗتبحدی٘سْٞػتٙدٚثبؽ

ِٔٛىَٛ دازیٓوٝ دٔبقٛزتا٘تُبز ثٝخكٛـدز زٚ٘د ٞٓفسٚ حدیدز تب ثتٛا٘ٙد ٞبیثبموٝٞب

لًسیهِٔٛىَٛثبثت٘یػتثّىٝثبافصایؽدٔب.ثٙبثسایٗؾٛ٘دثٝغسْتثٝٞٓ٘صدیهٔیٞبِٔٛىَٛ

ٔحبغجٝؾدٜثسایلًسِٔٛىِٛی(20-3)ؾىُٔؿبٞدٜؾدٜدزیبثد.ثٙبثسایٗزٚ٘دوبٞؿیوبٞؽٔی
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ٔحدٚدٜ،زٚثیدیٓٔبیّ ثسزغیدز اغت.یتسٔٛدیٙبٔیىیٔٛزد ا٘تُبز زٚ٘دٔٛزد زٚؼًٔبثكثب ثٝ

دٔبٔبیّغصیٓ ٔحبغجٝؾدٜپبزأتسلًسِٔٛىِٛیٚاثػتٍی،ٔؿبثٝ تب510 یدٔبییٜددزٔحدٚثب

٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت.(21-3)دزؾى10/14ُ (mol/lit)چٍبِیثبثتٚ وّٛی550ٗ

T(A)

500 510 520 530 540 550 560

d
(A

0
)

4.56

4.58

4.60

4.62

4.64

4.66

4.68

4.70


یٞٙدزغٖٛدزٔحدٜٚ-غصیٓٔبیّٔحبغجٝؾدٜاشزٚؼثبزوس ٕ٘ٛدازتغییساتپبزأتسلًسِٔٛىِٛی(:21-3)ؾىُ

 .10/14 (mol/lit)ٚچٍبِیوّٛی550ٗ تب 510 دٔبیی
 

غصیٓٔبیّ٘یصدزیٔحبغجٝؾدٜؾٛد،پبزأتسلًسِٔٛىِٛیٔؿبٞدٜٔی(21-3يٛزوٝدزؾىُ)ٕٞبٖ

یبثد.یتسٔٛدیٙبٔیىیٔٛزدثسزغیثبافصایؽدٔبوبٞؽٔیٔحدٚدٜ



 بِ دها ٍ چگالی     ٍابستگی پاساهتش بیي هَلکَلی  -4-9

 دزٕٞدٔبیزٚثیدیٓ     تغییسات،    پبزأتسثیِٗٔٛىِٛیزٚیچٍبِیثسسثُٝٔٙٛزثسزغیاث    

350 ٚ900 چٍبِیٔحدٚدٜدزوّٛیٗ 230/17تب533/14 ی ِیتس ثس تستیتَٔٛ ؾىُثٝ ٞبیدز

٘ؿبٖدادٜؾدٜاغت.(3-23)ٚ(3-22)
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(mol/lit)

16.0 16.2 16.4 16.6 16.8 17.0 17.2 17.4

 e
ff

-1.0

-0.9

-0.8

-0.7

-0.6

-0.5

-0.4

-0.3

-0.2



چٍبِییٔحدK 350ٜٚٚزٚثیدیٓٔبیّدزٕٞدٔبی      پبزأتسثیِٗٔٛىِٛیٕ٘ٛدازتغییسات(:22-3)ؾىُ

.َٔٛثسِیتس230/17 تب246/16



(mol/lit)

14.4 14.6 14.8 15.0 15.2 15.4 15.6 15.8

 e
ff

-1.10

-1.05

-1.00

-0.95

-0.90

-0.85

-0.80

-0.75



چٍبِییٔحدK 900ٜٚٚزٚثیدیٓٔبیّدزٕٞدٔبی      ٕ٘ٛدازتغییساتپبزأتسثیِٗٔٛىِٛی(:23-3)ؾىُ

.َٔٛثسِیتس580/15تب533/14
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پبزأتسٔمداز،ثبافصایؽچٍبِیؾٛدٔؿبٞدٜٔی(23-3) ٚ(22-3) ٞبیؾىُدزيٛزوٕٝٞبٖ

ٚدٞدْٕكچبٜپتب٘ػیُیٛوبٚازا٘ؿبٖٔی     .یبثدوبٞؽٔی)ٔمدازٔٙفی(     ثیِٗٔٛىِٛی

ثس غٟٓ دازدوٙؽٞٓثٝ ثػتٍی غیػتٓ دز ثسد ثّٙد ثبٚٞبی وٝ آ٘دبیی اش غٟٓافصایؽچٍبِی

 ٞبیچٙیٗاشؾىُٞٓ.یبثدوبٞؽٔی٘یص،ْٕكچبٜپتب٘ػیُؾٛدوٓٔیدزغیػتٓٞبیخبذثٝ٘یسٚ

یچٍبِیٔٛزددزٔحدٚدٜوّٛی900ٗٚ 350ٕٞدٔبیؾٛدوٝدزٔؿبٞدٜٔی(3-23) ٚ(3-22)

ثٙبثسایٗثبتغییسٔی     998/0ثبنسیتٕٞجػتٍیثٝيٛزخًیثبچٍبِی    ،ًٔبِٓٝ وٙد.

تٛاْٖٕكچبٜپتب٘ػیُزاثسایثسحػتچٍبِیٔیزٚثیدیٓ    ثسایتغییساتتٓییٗثٟتسیٗٔٓبدِٝ

ٕٞدٔبی چٍبِیوّٛی900ٗٚ 350زٚثیدیٓدز ٔٓبدمت ٚ ٕ٘ٛد. ٞبیٕ٘ٛدازٞبیٔبتّفٔحبغجٝ

ثٝتستیتْجبزتٙداش:ثسایزٚثیدیٓوّٛی900ٗٚ 350ٕٞدٔبی

(3-1)                   

(3-2)                   

ٓٞ چٙیٗ تغییسات ٕٞدٔبیغصیٓ    ٕ٘ٛداز دز چٍبِی 700ٚ 500ثب ٚ900 دزوّٛیٗ

(آٚزدٜؾدٜاغت.24-3)دزؾىَُٔٛثسِیتس079/13 تب531/12یچٍبِیٔحدٚدٜ

(mol/lit)

11.0 11.5 12.0 12.5 13.0 13.5 14.0

 ef
f

-1.2

-1.0

-0.8

-0.6

-0.4

-0.2

0.0
500K

700K

900K



ٚوّٛی900ٗ تب 500یدٔبییغصیٓٔبیّدزٔحدٚدٜ      ٕ٘ٛدازتغییساتپبزأتسثیِٗٔٛىِٛی(:24-3ؾىُ)

.َٔٛثسِیتس079/13 تب531/12یچٍبِیٔحدٜٚ
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 ؾىُ (24-3)اش ٔی٘یص ٔؿبٞدٜ تغییسات وٝ     ؾٛد ٕ٘ٛدازدزغصیٓ ٔٛزدٞبی ٕٞدٔبی

د.ثٙبثسایٗٙوٙتغییسٔی991/0نسیتٕٞجػتٍیثصزٌتساشقٛزتخًیثبثٍٕٝٞیچٍبِیبث،ثسزغی

٘یصغصیٓ    تٛاٖیخىٔیثبتٓییٗثٟتسیٗٔٓبدِٝ ٞبی دزچٍبِیٔٛزدثسزغیٞبیدٔبٕٞدززا

ٔٓبدمتخىٔبتّفٔحبغجٝوسد ثسایثٝتستیتوّٛی700ٚ900ٗٚ 500 ٕٞدٔبیٞبیٕ٘ٛداز.

ْجبزتٙداش:غصیٓ



(3-3)                   

(3-4)                   

(3-5)                   

ثیِٗٔٛىِٛی زٚیپبزأتس ثس دٔب ثسزغیاثس ُٔٙٛز ؾىُ    ، ثٝ ثسای    تغییسات(25-3)دز

٘ؿبٖدادٜؾدٜوّٛی940ٗ تب900یدٔبییٚٔحدٚد162/15ٜ (mol/lit)ٓدزچٍبِیثبثتیزٚثید

اغت.

 

T(K)

890 900 910 920 930 940 950

 e
ff

-0.95

-0.90

-0.85

-0.80

-0.75

-0.70

-0.65

-0.60

-0.55

 

 07/17ٚ (mol/lit)زٚثیدیٓدزچٍبِی      ٕ٘ٛدازتغییساتپبزأتسثیِٗٔٛىِٛی(:25-3ؾىُ)

وّٛیٗ.940 تب900 یدٔبییٔحدٜٚ
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)ٔمداز     ،ٔمدازوٝدزیهچٍبِیثبثتثبافصایؽدٔبؾٛدٔؿبٞدٜٔی٘یص(25-3)دزؾىُ

ٚثٙبثسایْٕٗكچبٜیبثدٔیوبٞؽٞبیخبذثٝ غٟٓ٘یسٚ٘یصثبافصایؽدٔب.شیسایبثدٔیوبٞؽٔٙفی(

،ثسزغییٔٛزددزچٍبِیثبثتثبدٔبدزٔحدٚدٜزٚثیدیٓ     چٙیٗٞٓ.ؾٛدٔیٓویٛوبٚاپتب٘ػیُ

ثبتٓیٗٔٓبدِٝخىثسایثٙبثسایٗوٙد.تغییسٔی     998/0 ثٝقٛزتخًیثبنسیتٕٞجػتٍی

     تغییسات حػت پتب٘ػیُٔیTثس چبٜ ْٕك چٍبِیزٚثیدیٓتٛاٖ دز 07/17ٚ (mol/lit)زا

ای ٕ٘ٛد. ٔحبغجٝ ٔبتّف ٔٓبدِٝدٔبٞبی ٗ زٚثیدیٓ ثسای ثبثت چٍبِی 07/17ٚ (mol/lit)دز

ْجبزتاغت: وّٛی940ٗ تب900دٔبیییٔحدٚدٜ

(3-6)                         



 ;ًتیجِ گیشي -:-4

ٔحبغجٝ زٚؼ ثٝ ٔبیّ غصیٓ ٚ زٚثیدیٓ لّیبیی فّصات غبختبز ٘بٔٝ، پبیبٖ ایٗ فبوتٛزدز ی

ٕٞجػتٍیٔػتمیٓ،،S(k)غبختبزغیبَ، تبثّ ٔدَ اش اغتفبدٜ ثس،c(r)ثب ٌسفت. ثسزغیلساز ٔٛزد

.غٟٓٔغصیتبثّثٝدٚغٟٓٔغصیٚد٘جبِٝتمػیٓؾد،c(r)یاَٚتبثّاغبظُ٘سیٝاختلأَستجٝ

c(r)ِٝٞسدزیغبتٚیعتٛقیفؾدوٝدزآٖلًسِٔٛىِٛیغیبَوسٜ-یٚزِتثباغتفبدٜاشٔٓبد

ٚاثػتٝاغت.٘یصثٝقٛزتخًیثٝپتب٘ػیُخفتیٛوبٚاc(r)یتبثّدٔبٔحبغجٌٝسدید.غٟٓد٘جبِٝ

وٝ٘تبیحثٝدغتٌسدیدٔحبغجٝثباغتفبدٜاشٔدَازائٝؾدٜغصیٓٔبیّثسایزٚثیدیٓٚc(r)تبثّ

زادز،فّصاتلّیبییٔبیّ c(r)دٞٙدوٝٔدَازائٝؾدٜلبدزاغتثٝخٛثیزفتبزتبثّآٔدٜ٘ؿبٖٔی

تسٔٛدیٙبٔیىیٔٛزدًٔبِٓٝپیؽثیٙیٕ٘بید.یٔحدٚدٜ

اغتفبدٜاشثبایاشثسدازٔٛجدز٘ٛاحیٌػتسدkٜفبوتٛزغبختبززٚثیدیٓٚغصیٓٔبیّثسحػت

وٝزٚ٘دتغییساتٔؿبٞدٜؾدٜ،ؾدٔمبیػٝS(k)ٔحبغجٌٝسدیدٚثبٔمبدیستدسثیٔدَازائٝؾدٜ

ٓٞ اغت. تدسثی ٘تبیح ٚ ٔدَ اش حبقُ ٘تبیح خٛة ثػیبز تٛافك ٚیطٌیٔجیٗ اش لبثُچٙیٗ ٞبی

تبثّثبؾد.ٔیوkٓدزS(k)شز٘یهتبثّ-ٔلاحُٝٔدَازائٝؾدٜتٛا٘بییآٖدزٕ٘بیؽزفتبزاٚز٘ؿتیٗ
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S(k) ٔمبدیستدسثیثسایزٚثیدیٓٚوٓ kدز ثب وٌٝسدیدٔمبیػٝS(k)غصیٓٔبیّٔحبغجٝؾدٚ

ثبؾد.ثٙبثسایٗثبتٛخٝٞبییوٝچٍبِیغیبَثبماغت،ٔیثٝٚیطٜدزحبِتیدازایتٛافكثػیبزخٛث

ٞبیثیٗتٛاٖ٘یسٚٚتٛافكآٖثبٔمبدیستدسثی٘ؿبٖدادٜؾدوٝٔیوkٓدزS(k)ثٝإٞیتتبثّ

ٚفّصاتیدزِٔٛىِٛیٚالٓ زٚثیدیٓ ُ٘یس یٛوبٚالّیبییٔبیّ پتب٘ػیُ ٔدَ اش اغتفبدٜ ثب زا غصیٓ

تٛقیفٕ٘ٛد.

یّدزبغصیٓٔزٚثیدیٓٚS(0)ازائٝؾدٜپیؽثیٙیٔمبدیسٔدَٞبیٕٔتبزیىیدیٍساشٚیطٌی

غبیسS(0)ٔمبدیس.ثبؾدیتسٔٛدیٙبٔیىیٔٛزدثسزغیٔی ٘بحیٝ ٔمبیػٝثب اشٔدَدز ٔحبغجٝؾدٜ

دٞد.تسیثبٔمبدیستدسثیازائٝٔیٞب٘تبیحثػیبز٘صدیهزٚؼ

ِٔٛىِٛیا٘دبْؾدٜٔحبغجبتزد زٚؼثبزوسغصیٓزٚثیدیٓٚلًس اش اغتفبدٜ ثٝٞٙدزغٖٛ-ثب

ثسزغیؾدٚثسدزُ٘سٌسفتٝؾدؤقٛزتٔ ٘تبیحثٝدغتآٔدٜ٘ؿبٖداد٘دثب.تغییساتآٖثبدٔب

دٔبٚثٝپبزأتسْٕكچبٜپتب٘ػیُٚاثػتٍیچٙیٗیبثد.ٞٓوبٞؽٔیغیبَافصایؽدٔبلًسِٔٛىِٛی

ؾدچٍبِی دادٜ اغبظآٖٚ٘ؿبٖ ثسایٔحبغجٝزاثًٝثس پتب٘ػیُیایغبدٜ ٘بحیْٕٝكچبٜ دز

.ٌسدیدیٓازائٝغصتسٔٛدیٙبٔیىیٔٛزدثسزغیثسایفّصاتزٚثیدیٓٚ

 ًگشيآیٌذُ -4-21

 ِٗٔٛىِٛی.اثستغییساتچٍبِیثسزٚیپبزأتسلًسدزُ٘سٌسفت 

 ٜٔحدٚد دز وٝ ٔٓبدمتحبِتدیٍس ٌیسیاش ٔٓتجسیٌػتسدٜثٟسٜ دا٘ػیتٝ ٚ دٔب تسیاش

 ٞػتٙد.

 فّصاتدیٍسُ٘یسفّصاتلّیبییخبویغبختبزثسزغی. 

 َٛٞبیشیػتی٘مؽوبزٞبیحیبتیوٝدزغبشٚٞبٚیٖٛآ٘صیٓٞبیشیػتیُ٘یسثسزغیِٔٛى

 .داز٘د

 .ِٝأىبٖثٟجٛد٘تبیحثباغتفبدٜاشٔدِٟبیپتب٘ػیُدیٍس،ُ٘یسیٛوبٚاثبدٚد٘جب 
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Abstract 

 

In the this work, structure of liquid alkali metals has been studied using of calculations 

of structure factor, S(k). In the presented model, direct correlation function, c(r), has 

been considered into core and tail contributions via the first thermodynamic 

perturbation theory. The Verlet-Weis equation of hard-sphere fluid was used to describe 

of core part of c(r) in which the molecular diameter parameter obtains by Barker-

Henderson method at any temperature. Tail part of c(r) related to a Yukawa pair 

potential via a linear form which well depth parameter considered to be effective and 

can be calculated at any temperature and density. We have used the linear isotherm 

regularity equation of state, LIR, to calculate inter molecular parameters. Using of 

presented model we have calculated behavior of S(k), for the liquid rubidium and also 

the liquid cesium in wide range of thermodynamic states. Calculation results showed a 

good agreement with experimental data which are available in the literatures. This 

agreement was better in high densities region of fluids. It is considerable that our model 

can be show the Ornestine-Zernik behavior of S(k) in small-k region, which is one of 

advantage of model. Also, the model can is capable to be predict the values of S(0) in 

different thermodynamic region. 

Key words: Liquid alkali metals, Linear isotherm regularity equation of state, Structure 

factor, Direct correlation function. 
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