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ساخت  نخستین سپاس و ستایش از آن خداوندی است که بنده کوچکش را در دریای بیکران اندیشه، قطره ای
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 چکیده

بورسی قوار مورد  S(k)ی فاکتور ساختار، ، ساختار سزیم مایع با استفاده از محاسبهنامهپایاندر این 

ی بوای تبدیل فوریه توسط هورا ارت تحلیلی به دست آمدهاز نب S(k)ی بوای محاسبه اوفته است.

. این نبارت تحلیلی از (، استفاده شدH-Yسیال مغزی سرت یوکاوا ) ،c(k)تابع همبستگی مستقیم، 

. در این کار، (، به دست آمدMSAزرنیک با استفاده از تقویب متوسط کووی )-ی اورنیشتنحل معادله

ی پارامتو . بدین منظور، بوای محاسبهورت موثو در نظو اوفته شده صپتانسیل مغزی سرت یوکاوا ب

بوای ی وسیعی از دما و چگالی در استوهبهادری -حالت قطعی یاز معادله نمق چاه پتانسیل یوکاوا

هندرسون در هو دما -نیز طبق روش بارکو Y-Hاستفاده شد. همچنین قطو مولکولی فلز سزیم مایع 

ی وسیعی ده از مدل ارائه شده، رفتار تابع فاکتور ساختار سزیم مایع در استوهمحاسبه اودید. با استفا

مقایسه قابل دستوس های تجوبی به دست آمده با داده . نتایجورسی قوار اوفتاز دما و چگالی مورد ب

که مدل  بالا مشاهده شد. همچنین مشرص اودیدهای اودید و تطابق قابل قبولی به ویژه در چگالی

ق چاه وابستگی نم بینی کند.های چگال بهتو پیشرا در حالت S(0)تواند مقادیو شده می ارائه

کلوین  0444تا  4444کلوین و  344تا  144در دو ناحیه از همدماها شامل پتانسیل به دما و چگالی 

 و K344-044=Tمعادلاتی بوای نمق چاه پتانسیل یوکاوا بوای نواحی تومودینامیکی  .بورسی اودید

K4144-4044=T  .بینی فاکتور پیش معادلات به دست آمده توسطبو حسب دما و چگالی ارائه شد

-ساختار بوای فلزات قلیایی دیگو مورد بورسی قوار اوفت. نتایج به دست آمده توافق خوبی را با داده

 دهد.های تجوبی نشان می

سرت یوکاوا، تقویب متوسط کووی، فلزات قلیایی مایع، فاکتور ساختار، سیال مغزی  کلمات کلیدی:

 تابع همبستگی مستقیم.
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 نامه:مقالات مستروج شده از پایان

Structure factor for liquid Rubidium metal on the mean spherical approximation (MSA) 

using hard-core Yukawa interaction (H-Y)  

 .4931منان، شهویور هیجدهمین کنگوه شیمی ایوان، دانشگاه سمنان، س

An effective Lennard-Jones potential for prediction of structure factor of liquid cesium 

metal.  

 .4931هیجدهمین کنگوه شیمی ایوان، دانشگاه سمنان، سمنان، شهویور 
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 همقدم-1-1

مودینامیکی ی خواص توچنین محاسبهها و هم، درك رفتار آن4ساختار سیالات چگال توصیف      

ای بوخوردار است. بورسی این رفتار با سیالات در شیمی، بیوشیمی و مهندسی شیمی از اهمیت ویژه

باشد زیوا در بسیار مشکل می 9نظیو توابع تقسیم 0تومودینامیک آماری یهمفاهیم اولی استفاده از

ها مهم است و اهمیت کنش بین آناند که بوهمها آن قدر به هم نزدیکهای چگال مولکولسیستم

د. مشکل اصلی بورسی ها صوف نظو کوتوان از آنای است که نمیمولکولی به اونهنیووهای بین

بع تقسیم مولکولی و میکووسکوپی موبوط به حل انتگوال پیکوبندی تاهای چگال از دیدااه سیستم

 .]4,0 [این اونه از سیالات است

های آن وابسته است که چنین موقعیت همسایه به ها در سیال چگالحوکت مولکول      

به سادای قابل  1شود. بنابواین انتگوال پیکوبندیهایی منجو به نظم کوتاه بود و موضعی میوابستگی

بوای  0اونهپ یو جفتجمع ایوی تقویبو به کار 5حل نیست. اما با استفاده از توابع توزیع جفت

تومودینامیکی سیالات را بو حسب توابع توزیع جفت توان خواص پتانسیل پیکوبندی سیستم می

 .]9[محاسبه کود

 های مادهحالت -1-2

ی هو ماده )اتم، یون، مولکول( کم و بیش تاثیوات متقابل روی یکدیگو انمال دهندهذرات تشکیل      

ندای ولی انوژی چسب ها را از یکدیگو دور نگه داردکنند. انوژی جنبشی ذرات تمایل دارد مولکولمی

                                                 
4 Dense fluid 
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9 Division functions  
1 Integral configuration 
5 Pair distribution function 

0 Pairwise additive approximation 
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دهد. تعادل بین این دو نوع انوژی، حالت فیزیکی ماده را ها را در کنار هم قوار میمولکولی آنبین

  کند.تعیین می

 جامد 

هستند که بانث ها آنقدری قویتو از انوژی جنبشی ه در حالت جامد، نیووهای بین مولکولی، ب      

 کمتو ازها مولکول ی. در جامدات فاصلهاودندسرت شدن جسم و در نتیجه ندم جاری شدن آن می

حوکت کنند. توانند آزادانه به اطواف نمی ی جامدهای مادهمولکولاست.  اتدر مایعها آن یفاصله

ها حوکت نوسانی رفت و توانند در اطواف این مکانایوند و فقط میهای خاصی قوار میدر مکان بلکه،

وکت نوسانی، به خصوص در جامدات بلورین، کاربودهای بواشتی بسیار کوچک انجام دهند. این ح

 .] 5،1[د ی این دسته از مواد به دنبال دارا بواصنعتی و نلمی زیادی ر

 مایع

قویتو از انوژی  مولکولیبینکه نیووهای  طوریه بوده، ب هم نزدیکه ب ها، مولکولدر حالت مایع      

ها در قوی نیستند که قادر به ممانعت از حوکت مولکولق نیووها آن لبته اینباشد. امی هاجنبشی آن

ا اازها ها در مایعات در مقایسه بمولکول یاودند. مایعات حجم معین و شکل نامعینی دارند. فاصله

لغزند و کنند و به سهولت روی هم میها به اطواف خود حوکت می، مولکولبسیار کم است. در مایعات

، کاربودهای پ یوی و جویان یافتنقابلیت شکل کنند. مواد مایع بای( پیدا م4راحت جویان )شارش

 . ]1،5[ اندزیادی در صنعت پیدا کوده

 گاز

ها غلبه ی بین مولکولهای جاذبهکه انوژی جنبشی سیستم به حدی بالا باشد که بو نیووزمانی       

ی را که در اختیار دارند اودد. اازها شکل و حجم مشرصی ندارند و کل فضایکند ااز تشکیل می

                                                 
4 Flow 
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ها در حد وسیعی جدا از هم هستند بنابواین چگالی پایینی دارند چون مولکول ها. اازکننداشغال می

ها حاکم است. های بین مولکولی ضعیفی بین آنکنشهمها اثو کمی روی یکدیگو داشته و بومولکول

دور از یکدیگو  هایاصلهمرتلف و در ف هایها آزادانه و به سونت در جهتمولکول ،در این حالت

ی بین جا که فاصلهآن دارای حوکت انتقالی سویع بوده و از هادر این حالت، مولکولکنند. میحوکت 

ها به راحتی ها زیاد است، توزیع ذرات کاملاً تصادفی است و اازها در مقایسه با حجم آنمولکول

مولکولی های بینکنشهمتوان از بومی ،ننوان یک مدل سادهبه  ،لآشوند. در یک ااز ایدهمتواکم می

 دست آوردهها را بل خواص تومودینامیکی آنآحالت ااز ایده یصوف نظو کود و با توجه به معادله

[1-0.] 

 پلاسما

تواند توسط نیووهای خارجی شکل مشرصی شکل است که میبیمفهوم سیستمی پلاسما به       

های آن از تا الکتوون قدر انوژی داده شود بپ یود. ااو به حالت اازی یک ننصو آن لبکند و قا پیدا

درآید، در این صورت ماده از حالت سوم خود )ااز( وارد  n+Xهسته کنده شده و اتم به صورت یون 

ه شود. البته باید به این نکته توجه داشت که در حالت پلاسما انوژی زیادی بحالت چهارم )پلاسما( می

های آن شکسته شده است. داده شده است و تمام پیوندهای موجود در بین اتمهای ااز مولکول

توان افت پلاسما دو ویژای نمده دارد که آن را از باشد. میپلاسما بسیاری از خواص ااز را دارا می

 :]1،3[ سازد، این دو ویژای به شوح زیو استااز متمایز می

اتم  یکنند، پس هستهز هسته جدا بوده و به صورت مستقل نمل میها االکتوون ،پلاسمادر  (4

های غیو مستقو، پلاسما رسانای ها شناور شده و به دلیل وجود الکتووندر دریایی از الکتوون

 اند.شود در صورتی که اازها نایق بوای جویان الکتویسیتهجویان الکتویسیته می

توانند ها میها و الکتوونمستقل از هم هستند. این یون هااتم یها و هستهالکتوون ،در پلاسما (0

و به حوکت درآیند و  با نیووهای الکتویکی، مغناطیسی و الکتوومغناطیسی هماهنگ شده
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ی ناچیزی های ااز بو هم نیووجنبشی اازها، مولکول یبوهم نیوو وارد کنند، ولی طبق نظویه

 .کنندمیوارد 

 سیالات چگال-1-3

ن جدایی جوم بدو انی حوکت کوده و موقعیت نسبی ذراتاوی ذراتی است که به آسیک سیال ح      

به آسانی تسلیم فشار شده و قابلیت جاری شدن دارد. در تعویفی  چنین، سیالکند و همتغییو می

ها حدود ها با حوکت ثابت است که متوسط مسیو آزاد مولکولی در آندیگو، سیال انبوهی از مولکول

 ].    44،44[ باشدمتو میمیلی 40/4

 و مایع در بوابو فشار و متواکم شدن مقاوم است که شوندسیالات به مایعات و اازها تقسیم می      

دهد. از طوف دیگو ااز به راحتی شکل خود را مطابق شکل ظوف با یک سطح آزاد در بالا تغییو می

کند. بنابواین یک ادی پو میمنقبض و منبسط شده و ظوف اطواف خود را بدون هیچ سطح آز

. یک جسم جامد کشسان در بوابو تنش کششی، فشاری پ یوی آن استمهم سیال، تواکم یمشرصه

ابو تواکم از خود مقاومت نشان یک سیال فقط در بوولی دهد یا بوشی از خود مقاومت نشان می

 پ یویناتواکم ،این مشرصه که یابددهد. به نبارت دیگو فشار سیال در مقابل تواکم افزایش میمی

 شوندپ یو نامیده میها سیالات تواکمناپ یو و اازبه طور کلی مایعات، سیالات تواکم و شودنامیده می

]0[. 

های که وجود نیوو باشند. اول اینسیالات چگال سیالاتی هستند که دارای دو ویژای مهم می      

کنش مؤثو همرسد بوکه به نظو می دوم این و شود شودکه تواکم به سرتی انجامدافعه بانث می

 زا ی چگالهاسیستم حاکم باشد. به طوری که تمام سیستم یهای تشکیل دهندهیکسانی بین جفت

، 0کلایپوون -کلازیوس ی، معادله 4مارنااان ی، معادله0تیت یلهادیکسانی نظیو مع 4هایبندیقانده
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کنند. اصولاً تبعیت می 5و قانده هوانگ و اکانل 1، خط زینو 9های محدود به خط راستقانون قطو

نظو مولکولی بسیار مشکل است زیوا توزیع ذرات در سیستم نه مانند  بورسی سیالات چگال از نقطه

ااز رقیق به صورت کاملاً تصادفی است و نه مانند جامدات به صورت منظم است. به نبارت دیگو در 

 و )توزیع تصادفی( و نه نظم سواسوی )حالت بلوری( وجود دارد ظمی کاملنهای چگال، نه بیسیستم

 .]0[ فقط یک نظم موضعی موجود است

اکم مشرص نبود اما در نقش نیووهای جاذبه و دافعه در ساختار سیالات متو 4374سال  تا      

و  (MC) 7کارلومونت  شامل 0های شبیه سازی مولکولیاز کامپیوتوهای مدرن و تکنیکهای اخیو دهه

ص انتقالی وای خواص تومودینامیکی و خبه طور وسیعی بوای محاسبه (MD) 1دینامیک مولکولی

این مطالعات نشان داده است که در سیالات چگال، نظم ذرات، ]. 40[ استفاده شده است سیالات

سیالات چگال، بو مولکولی نقش اصلی را در های دافعه بینرو نیوویناز ا و بود استموضعی و کوتاه

سیال را با استفاده از دینامیک  44، فاکتور ساختار3ورلت موضوع، اینیید أتبوای  .]49-45[ نهده دارند

( 40-0)ز جون–ی یک سیستم با مدل پتانسیل لناردمولکولبینهای کنشهممولکولی و انتراب بو

ال واقعی به خوبی با فاکتور های بالا، فاکتور ساختار یک سیکود و نتیجه اوفت در چگالیورسی ب

ساختار کوات سرت مطابقت دارد. در حقیقت پیچیدای بورسی سیالات چگال از نقطه نظو مولکولی 

ها موبوط توان به این نلت دانست که خواص سیالات چگال نمدتاً به رفتار دسته جمعی مولکولرا می

خواص آن نظیو توزیع بار الکتویکی را های همسایه در اطواف مولکول موکزی، است زیوا حضور مولکول

های فواوانی بوای محاسبه و بورسی های اخیو تلاشهوچند در سال .دهدشدیداً تحت تأثیو قوار می

                                                                                                                                               
Marnagan 1 
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ولی تحقیقات در این زمینه به توسعه و شناخت بیشتوی است خواص سیالات چگال صورت اوفته 

زمینه، بوقواری ارتباط بین خواص  هدف نهایی از توصیف مکانیک آماری در این احتیاج دارد.

بو این اساس بوای توصیف  .مولکولی ذرات سیستم استسکوپی قابل مشاهده با جزئیات بینماکوو

،  4ودونشای-جونز-لنارد یهای مرتلفی مانند نظویهساختار و خواص تومودینامیکی این سیالات نظویه

ی ساختار سیالات چگال با استفاده امووزه مطالعه .]9،40[ ارائه شده است و ... 0حالت ویویال یمعادله

بود در این سیالات موجب ارائه بودن به نظم کوتاهنوتوونی و پی و Xی اشعه 9از آزمایشات پواکندای

یا  1یکی از این توابع، تابع همبستگی جفت که های جدیدی بو اساس توابع توزیع اودیده استنظویه

ی سیالات چگال دارد زیوا است. این تابع اهمیت خاصی در نظویه ،r(g( ،( RDF)5تابع توزیع شعانی

توان اونه در نظو اوفته شود، در این صورت میپ یو جفتای با تقویب جمعذره Nااو انوژی سیستم 

 های تومودینامیکی سیال را بو حسب این تابع به دست آورد.تمام کمیت

 تجوبی از آزمایشات پواکندای به دست آورد ولی به دلیل توان به طورتابع همبستگی جفت را می      

ی این تابع از طویق های فواوانی بوای محاسبهتلاش ،زیاد آن یهای آزمایشگاهی و هزینهمحدودیت

، 0زرنیک–اورنشتین  یها، حل معادلهاز این روشیکی  ].47-43[ های نظوی انجام شده استروش

OZ7،4بع همبستگی کلتا ،در این روش .]9،0[ ، است-)r(g)=r(h،  به دو سهم همبستگی مستقیم و

 N کنش مستقیم یک جفت را در سیستمهمسهمی از این تابع که بو .شودمستقیم شکسته میغیو

دهد، تابع همبستگی باقی مانده نشان می یذره N-0ای بدون در نظو اوفتن حضور ذره

ایوی فاکتور ساختار گی مستقیم به طور تجوبی از اندازهتابع همبست نام دارد. ،DCF )، )r(c (1مستقیم

سیال که با تبدیل فوریه ساختار  رفاکتو. ]04[ است، درآزمایشات پواکندای قابل تعیین S(k)سیال، 
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های متقابل بین ذرات در یک کنشهمموبوط است، کمیت اساسی در مشرص کودن بو h(r)تابع 

های چند در سال دهد. هونظم موضعی سیالات را نشان میهای چگالی و سیال است و افت و خیز

های به ویژه ااز های متعددیای نوتوون در دقت بالا روی سیستمهای پواکندایویاخیو بوخی اندازه

ایوی آن در سیالات مرتلف، های آزمایشگاهی بوای اندازهاما محدودیت. ]04[ انجام اوفته است نادر

بینی نظوی آن صورت ایود. این کار هم با های فواوانی بوای پیشتلاشه بانث شده است تا امووز

ی توابع همبستگی، به ویژه تابع سازی و دینامیک مولکولی و هم از محاسبهاستفاده از محاسبات شبیه

  .]00[ های نوین سیالات چگال قابل انجام استهمبستگی مستقیم، در نظویه

صورت زیو نشان پ یوی جفت اونه بهندی سیستم با فوض جمعانوژی پیکوب چگال در سیالات      

 شود: داده می

(4-4) 
𝜙(1,2,3 … . , 𝑁) =

1

2
∑ ∑ 𝜙(𝑖𝑗)

𝑁

𝑗

𝑁

𝑖

 

𝜙(1,2,3که  … . , 𝑁) انوژی پیکوبندی سیستم ،N ذره ای، (𝑖𝑗  )𝜙 1 کنش جفت و فاکتورهمبو

2
بوای  

های ی که در نظو اوفتن پتانسیلیجا از آن]. 0،9[ های جفت استکنشهمواجتناب از دوبار شمارش ب

ما در  ،ل ا .کندبه مقدار زیادی محاسبات موبوط به انوژی پیکوبندی سیستم را دشوار می ایسه ذره

که در  4ثوؤمیک پتانسیل جفت ی ارائه به صورتای و بالاتو های سه ذرهکنشهماین پایان نامه اثو بو

 .ندی است لحاظ شده استی اثوات محیط در انوژی پیکوببوایونده

 

 بین مولکولی هایکنشهمبر-1-4

مایعات و جامدات از اهمیت  نیووهای بین مولکولی در درك خواص دینامیکی و استاتیکی اازها،      

ها به ها و مولکولی اتمهای دربوایوندهبینی و تفسیو بسیاری از پدیدهاساسی بوخوردار هستند. پیش

                                                 
Effective pair potential4  



 

3 

 

تعادلی و غیو  ی خواصچنین تعیین کنندهمولکولی وابسته است. این نیووها همدانشی از نیووهای بین

 ها بهکنش آن[. این نیووها منشأ الکتوومغناطیسی دارند؛ یعنی منبع بوهم45] تعادلی ماده هستند

 مولکول ی اتم یادهنده هایی است که تشکیلها و پووتونونالکتو لت وجود ذرات باردار یا همانن

ایوی نسبی ها و ااهی به جهتی بین مولکولبه فاصلهها هستند. اندازه و جهت نیووی بین مولکول

 یهستند و معمولاً به دو دسته نیووهای بین مولکولی از نوع دافعه یا جاذبهها بستگی دارند. آن

بود، وقتی مؤثو هستند که . نیووهای کوتاهشوندتقسیم می بودیووهای بلندبود و ننیووهای کوتاه

 ها سه آنگستووم یا کمتو باشد؛ نیووهای بلند بود در فواصل دورتو اهمیت دارندمواکز مولکول یفاصله

[9.]  

ین بنابوا .شوندمولکولی است که حفظ میی حضور نیووهای بینی مواد به واسطهکلیهساختار       

های کنشهمها در مورد بوی خصوصیات شیمیایی مولکولرسد که قبل از مطالعهضووری به نظو می

کافی کسب کنیم. زیوا  کند اطلاناتها غلبه میکنشهمو انوژی که بو این بومولکولی  بین

و  ]00[ های مدرن و شبیه سازی مولکولی هستندبنیادی در نظویه ولکولی ناملیمهای بینکنشبوهم

، فشار 0، فشار، انوژی شبکه4بسیاری از خصوصیات فیزیکی و شیمیایی مواد مانند فاکتور تواکم پ یوی

ها مولکولی آنکنش بینهمبه پتانسیل بو 0و پتانسیل شیمیایی5، فوااسیته1تامسون-، ضویب ژول9برار

  .وابسته است

 

کنش جفت انجام شده است زیوا معوفی یک همهای بسیار زیادی در ارتباط با پتانسیل بوتلاش      

های تجوبی بوای کنش که توافق خوبی با نتایج حاصل از دادههمتابع منحصو به فود بوای پتانسیل بو

از طوفی پیدا کودن داشته باشد بسیار مشکل است.  7خصوصیات انتقالی و خصوصیات تعادلی

                                                 
Compressiblity factor 1 

Lattice energy 2 

Steam pressure 3 

Thomson coefficient -Jole 4 

Fugacity 5 

Chemical potential 6 

Equilibrium 7 
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 مهمتومودینامیکی مرتلف دقیق باشد بسیار های ی وسیعی از حالتپتانسیلی که بتواند در ناحیه

در قسمت مولکولی ارائه شده است. های بینکنشهمهای مرتلفی بوای نمایش بواست. از این رو مدل

 .شودشوح داده می ها، بوخی از این مدلبعدی

 1جونز-پتانسیل لنارد

دهد. ولکولی سیستم را نشان میمهای بینکنشهمجونز، نمایی واقعی از بو -مدل پتانسیل لنارد      

مدل پتانسیل  .]4[ های جاذبه و دافعه به خوبی نشان داده شده استکنشهمدر این مدل سهم بو

 شود:زیو نمایش داده می به صورتنز در شکل کلی جو-لنارد

(4-4) 𝑢(𝑟) = 𝐴𝜀 [(
𝜎

𝑟
)

𝑚

− (
𝜎

𝑟
)

𝑛

] 

 کند:( از شوایط موزی زیو پیووی می4-4معادله ) .است نمق چاه پتانسیل ε یک مقدارثابت . Aکه 

(4-0)   𝑟𝑚 = (
𝑚

𝑛
)

1 (𝑚−𝑛)⁄

𝜎      ,     𝐴 = (
𝑚

𝑚−𝑛
) (

𝑚

𝑛
)

𝑛 (𝑚−𝑛)⁄

 

 شود:توین شکل این پتانسیل است که به صورت زیو نوشته می( متداول40-0جونز)-پتانسیل لنارد

(4-9) 𝑢(𝑟) = 4𝜀 [(
𝜎

𝑟
)

12

− (
𝜎

𝑟
)

6

] 

سرت  ی( به دلیل معوفی دافعه40-0جونز )-با این حال، در بوخی از سیالات چگال معمولی، لنارد

های کولنی قابل کنشها بوهمدهد. در حقیقت در این سیالغیو واقعی کاربودش را از دست می

کنش با نکس ه ااو این بوهمشود کبود میکنش جاذبه بلندکند که بانث یک بوهمتوجهی بووز می

کنش این بوهم. در واقع ولکولی سنجیده شود بسیار ناچیز خواهد شدموان ششم فاصله متوسط بینت

های نسبتاً دورتوی هم سهم مهمی دارد که باید به حساب آورده شود. انوژی بود در فاصلهبلند

ها توزیع شده، از متقارنی بو روی آنکنش دو مولکول که چگالی بار الکتویکی ناالکتوواستاتیک بوهم

                                                 
4 Lennard-Jones 
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باشد به طوری که متناسب می r-3کنش بین اشتاورهای دو قطبی دو مولکول است که با نوع بوهم

 ها در انوژی منفی است.کنشسهم این بوهم

( را معوفی کودند که بسیاری از خواص 0-9پتانسیل جفت موثو ) 0444قطعی و بهادری در سال       

نقش پو رنگی دارد ها جاذبه بلند بودچگال یونی و فلزی )به ویژه سزیم مایع( را که در آن هایسیستم

 [:09] شودزیو نوشته می یکند و به صورت رابطهبینی میبه خوبی پیش

(4-1) 𝑢(𝑟) = 4𝜀 [(
𝜎

𝑟
)

6

− (
𝜎

𝑟
)

3

] 

  (Y-H)1یوکاوامغزی سخت تانسیل پ

 های فیزیکیهای سیستمکنشهمکاربود در توصیف بوهای پومدل این مدل پتانسیل یکی از      

 :]01-00[باشد به صورت زیو می ی ریاضی این پتانسیلمعادلهاست. 

(4-5) 
𝑢(𝑦) = {

∞                                  𝑦 ≤ 1

 
−𝐾

𝑦
 𝑒𝑥𝑝[−𝑧(𝑦 − 1)]     𝑦 > 1

 

𝑦 در اینجا = 𝑟 𝜎⁄ که  σی سرت است وکوه مولکولی قطو K است. نمق چاه پتانسیلz=λσ   کهλ 

 های زیو است:ویژای ن پتانسیل دارای. ای دهدی پتانسیل یوکاوا را نشان میبود جاذبه

های مولکولی را کنشهممطلوبی بونحو ی دافعه و جاذبه است، به هو دو جمله چون دارای .4

 نماید.های فیزیکی را توجیه میپدیده و نشان داده

های کووی، ها، پووتیینهای مرتلف مثل سیالات ساده، پلیموها، امولسیونوای سیستمب .0

 های قوی قابل استفاده است.سیالات چگال، فلزات مایع، کلوییدها، الکتوولیت

های اونااون فیزیکی را دارد و به این پ یوی با سیستم، قابلیت انطباقλبا تغییو پارامتو  .9

  .]00[ عطف استهای منتوتیب از پتانسیل

 ایوی به نلت این که از تقویب زاویهکوهای غیواین پتانسیل بوای بورسی خواص انتقالی در مولکول
                                                 
4 Hard-core Yukawa 
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در هو راستا مقدار  یویسکوزیته زیوا که خواصی مانندکند مناسب نیست، میانگین استفاده می

 .]05[ آیدمتفاوتی است، اما در بورسی خواص تعادلی چنین مشکلی پیش نمی

 

 

 حالت  یمعادله-1-5

شود. به ننوان مثال حالت یک ااز با حالت فیزیکی یک جسم با خواص فیزیکی آن تعویف می      

ی حقیقی بوای هو مادهشود. های ماده مشرص میمشرص کودن حجم، دما، فشار و تعداد مول

ادلات حالت نلاوه بو . معشودحالت نامیده می یدما وجود دارد که معادله و ارتباطی بین فشار، حجم

های اخیو معادلات حالت، ابزاری ارزشمند روند. در طول دههکار میها نیز بهالص بوای مرلوطمواد خ

معادلات حالت از رفتار تجوبی   خواص تومودینامیکی سیالات بوده است. بینیبوای ارتباط و پیش

 .شوندبه سه دسته زیو تقسیم میبه طور کلی  شوند وسیستم نتیجه می

وابسته به نوع  پ یوشامل تعداد زیادی پارامتو تنظیماین معادلات  :حالت تجوبی همعادل -)الف(      

 تجوبی به دست هایاین پارامتوها مفهوم فیزیکی ندارند و فقط با داده معمولاً که باشندماده می

شوایط تومودینامیکی که ی در محدوده از سیالات یک سیال یا اووهی یبوا ت. این معادلاآیندمی

حالت  یمعادلهیک  ،4ی حالت مشهور تیتمعادله .شوند، معتبو هستندپارامتوهای معادله تعیین می

 ]07[ (BWR) 0روبین-وب-ی حالت بندیکمعادلهتوان میهای تجوبی معادله دیگو از و تجوبی است

 .پ یو استنام بود که شامل هشت پارامتو تنظیم را

های وابسته به دما هستند که دارای پارامتو : معادلات حالت نظوینظویحالت  یعادلهم -)ب(      

ی نظوی، چنین معادلاتی از دقت هابه دلیل محدودیت ها مفهوم فیزیکی خاص دارند.این پارامتو

های که دادهی ایخارج از محدوده ، حتیتوانند هو خاصیت مورد نظو رااما می ی بوخوردارند،توکم

                                                 
Tait 1 

Rubin-Webb-Bendict 2 
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بو اساس مکانیک آماری، با اً های حالت نظوی نمومنیز محاسبه کنند. معادلهد ندارنوبی وجود تج

با  0و میسون 4آیند. سانگهای اختلال به دست مییا نظویه توزیع شعانی وتابع  استفاده از مفاهیم

معوفی  ی حالت تحلیلی نظوی بوای مایعات مولکولیاستفاده از مفاهیم مکانیک آماری یک معادله

 .]01[ کودند

 

توکیبی از مشرصات معادلات حالت تجوبی  ،ین معادلات حالتمعادله حالت نیمه تجوبی: ا -)ج(      

ی کمتوی نیاز های تجوبحالت تجوبی به داده یاین معادلات بو خلاف معادلهو نظوی را دارا هستند. 

دلات دارای مفهوم فیزیکی ین نوع معاهای اپارامتوآیند و بو اساس اصول نظوی به دست می دارند، 

این  ،های آنمحدودیتی به کار رفته در به دست آوردن این معادلات و . بسته به نظویههستند

ی زیت نمدهمعادلات ممکن است در مقایسه با معادلات تجوبی صحت کمتوی داشته باشند. اما م

کند. از طوفی این ان میسمعادلات را آ ست که کار کودن با این نوعها کم بودن تعداد پارامتوهاآن

  دهند.ی آزمایش نتیجه میخوبی حتی در خارج از محدوده دقتمعادلات روند خاصی را با 

 سیالات چگال حالت معادلات-1-6

همان اونه که قبلا نیز اشاره شد بورسی سیالات چگال از نقطه نظو مولکولی مشکل است. زیوا       

هایی از تابع نظم موضعی وجود دارد و توزیع ذرات در چنین سیستم های چگال فقط یکدر سیستم

اول این که نیووهای  چگال از دو ویژای مهم بوخوردارند:سیالات  .شودهمبستگی جفت بورسی می

ای بانث و وجود چنین دافعه سیال به نهده دارندساختار ی بین مولکولی نقش اصلی را در دافعه

کنش موثو بین توان یک تابع بوای بوهمکه می دوم این انجام شود. شود که تواکم به سرتیمی

ی حالت توان معادلههایی میهای تشکیل دهنده در سیستم تصور کود. با توجه به چنین ویژایجفت

                                                 
Song 1 

Mason 2 
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کنند. در این سیالات چگال را به دست آورد. تمام سیالات چگال از یک سوی قواند کلی تبعیت می

 یک معادله حالت موبوط به سیال چگال معوفی شده است. برش یک قانده بندی و

 

  (LIR)1ی همدمای خطیقاعده

توسط پارسافو و  ای سادهل شبکهو یک مد (40-0) جونز -استفاده از پتانسیل لنارد با این قانده      

 ی سیال چگالهمدمابوای هو که  ی به دست آمده حاکی از آن استنتیجه شده و ارائه ] 03[میسون

𝑍) نمودار − 1)𝑉2  بو حسب𝜌2 .خطی است 

(4-0) (𝑍 − 1)𝑉2 = 𝐴 + 𝐵𝜌2 

قانده همدمای  (0-4) یمعادله. ثابت هستند Bو A  و چگالی ρحجم،  Vپ یوی، ضویب تواکم Zکه 

  .شودنمایش داده می LIRبا  که به اختصارشود نامیده میخطی 

غیو اشباع، توکیبات قطبی، غیو قطبی،  های اشباع وکوبورسیالات تک اتمی، دو اتمی، هیدرو      

کنند. خطی پیووی می ی همدمایسیال کوانتومی همه از قانده موادی با پیوند هیدروژنی قوی و

𝜌 یمحدودهرفتار خطی را در  LIRقانده همدمای  > 𝜌
𝐵 

𝑇 و  < 2𝑇𝐵 کند که پیش بینی می𝜌𝐵  

 د.نباشسیته و دمای بویل سیال میبه توتیب دان 𝑇𝐵و

 :شودزیو نمایش داده می صورت به ،Bو  LIR ، Aیهای معادلهوابستگی دمایی ثابت

(4-7) 𝐴 = 𝐴″ −
𝐴′

𝑅𝑇
 

(4-1) 𝐵 =
𝐵′

𝑅𝑇
 

هو دو ضویب با 
1

𝑇
در سیالات   Bبوای أکنند، با این تفاوت که نوض از مبدبه صورت خطی تغییو می 

نشان ″𝐵 نوض از مبدایی بوابو ،هااده بوابو صفو است. هو چند این ضویب در فلزات قلیایی و مرلوطس

                                                 
Linear Isotherm Regularity 1 
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ل فشار آبه سهم غیو ایده ″𝐴 مولکولی در سیال وی بیندافعه به توتیب به جاذبه و ´𝐵و ´𝐴 .دهدمی

ا بوای واند تجوبی شناخته شده رنه تنها بسیاری از قLIR  حالت یمعادله. شودمی طموبو حوارتی

ی پ یوی مشتوك و نقطهی تواکمکند بلکه قادر است قواند جدیدی نظیو نقطهبینی میسیالات پیش

 ].94،4[ بینی کندکشیدای مشتوك را نیز پیشضویب

 بهادری-حالت قطعی یمعادله

ن پتانسیل جفت موثو بوای ( را به ننوا0-9)جونز-قطعی و بهادری پتانسیل لنارد 0444در سال       

 ها بوای این شکل پتانسیل بواساساستدلال آن حالت مناسب در نظو اوفتند. یاسترواج یک معادله

کنش با بود بسیار بلند مانند سزیم مایع هایی با بوهمجفت موثوی است که بوای سیستم کنشهمبو

(، 3-4و جای ا اری در معادله ) Vاز ایوی ا استفاده از این پتانسیل و مشتقپیشنهاد شده است. ب

 ( خواهیم داشت .44-4معادله )حالتی به شکل نهایی  یمعادله

(4-3) (
𝜕𝐸

𝜕𝑉
)

𝑇
= 𝑇 (

𝜕𝑃

𝜕𝑇
)

𝑉
− 𝑃 

  .باشدی پتانسیل و انوژی سنتیکی میانوژی کل شامل انوژ Eدمای مطلق و  T، حجم مولی Vکه 

(4-44) (𝑍 − 1)𝑉2 = 𝐶 +
𝐵

𝜌
 

𝐶 به طوری که  = 𝐶2 +
𝐶1

𝑇
𝐵 و =

−𝐵1

𝑇
جاذبه تابع پتانسیل ارتباط  و به توتیب با برش دافعه و است 

این معادله حالت توافق خوبی را بوای سزیم مایع و بسیاری از جامدات و مایعات یونی و فلزی دارند که 

 .]94،09[ دهدارائه می

 ایزوتومبوای هو  Cو نوض از مبدأ  Bشیب ستفاده از مقدار نددی مولکولی با اپارامتوهای بین      

 :[94] شوندمی به صورت زیو محاسبه ،معادله حالت

(4-44) 
𝜀𝑒𝑓𝑓 = (

−𝐾𝑏𝑏𝑐
3

2

𝐶

𝐵
)

1 3⁄

   ,      𝜎𝑒𝑓𝑓 =
𝑅𝑇𝐵2

𝑁𝐶
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(3/4𝑁√3)اشد و بوابو است با ب( می4از واحد سلولی سزیم )مکعب موکز پو ایمشرصه bccKکه 
1/3

 و 

N خطی با  ی، بوای سزیم دارای یک رابطه]94[است که طبق موجع  0همان ندد کئوردیناسیون

 باشد:چگالی به شکل زیو می

(4-40) 𝐶. 𝑁 = 𝑁 = 0.0043𝜌 + 0.3478,      𝜌 𝑖𝑛 (𝐾𝑔 𝑚3)⁄  

 بار صادق است. 54-044ی فشار به محدوده های موبوطباید توجه شود که این رابطه بوای چگالی

 یعتوابع توز-1-7

نات هدف اصلی در تومودینامیک آماری محاسبه خواص ماکووسکوپی با استفاده از اطلا      

که متوسط تعداد  شود. بوای این منظور کمیتی به نام تابع تقسیم معوفی میمیکووسکوپی است

توازهای انوژی ی تابع تقسیم به دهد. بوای محاسبههای قابل دستوس بوای سیستم را نشان میحالت

 یی اجتناب از حل معادلهبوا. ]4[ استنیاز شوودینگو  ی-مجاز به دست آمده از حل معادله

خواص  یهای دیگوی بوای محاسبهتوان از روشو به دست آوردن توازهای انوژی، میشوودینگو 

 که در ادامه به تفصیل بیان خواهد شد.ماکووسکوپی از جمله توابع توزیع استفاده کود 

 g(r)تابع توزیع شعاعی، 

 ی بینتابع فاصلهفقط  متشکل از ذرات کووی سیستمشکل نمومی تابع توزیع شعانی بوای یک       

، تابع ]90[ بواساس روابط بیان شده در موجع ایوی مولکول در آن اثوی ندارد.ست و جهتا هامولکول

 زیو خواهد بود: صورتتوزیع شعانی به

(4-49) 
𝑔(2)(𝑟12) =

𝑁(𝑁 − 1)

𝜌2

∫ ⋯ ∫ 𝑒−𝛽𝑈𝑁  𝑑𝑟𝑛+1 ⋯ 𝑑𝑟𝑁

𝑍𝑁
 

                                                 
4 body center cubic 
0 Coordination Number 
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 ساده مفید است ولی شکل مفیدتو هاییستمدر س g(r)ی نمومی بوای بورسی رفتار ااوچه این معادله

ی شود که همهانیک آماری نشان داده میبو حسب چگالی است. با استفاده از مک g(r) بسط تابع آن

به صورت یک بسط بو حسب چگالی  4بزرگ ی کانونیکالتوان با استفاده از مجمونهتوابع توزیع را می

 ]:90[ به صورت زیو نوشت ،سیستم

(4-41)       𝑔(𝑟) = 𝑒−𝛽𝑢(𝑟)(1 + 𝐵(𝑟)𝜌 + 𝐶(𝑟)𝜌2 + ⋯ ) 

 هستند. rبسط و تابعی از  و ... ضوایب C(r) و B(r)که در این جا 

 ك

 تابع توزیع شعاعی در گازهای بسیار رقیق-1-7-1-1

طوف  جملات سهمتوان از کند میی خیلی رقیق که چگالی به سمت صفو میل میهاسیستمدر       

حاصل  ی زیومعادله این صورت ی اول چشم پوشی کود در( نسبت به جمله41-4)ی معادله راست

 خواهد شد:

(4-45) 𝑔(𝑟) =  𝑒−𝛽𝑢(𝑟)  

به  نواحی از سیال کههای کم، در چگالی قع همان تابع توزیع بولتزمن است.، در وا(45-4) یمعادله

جفت منزوی ارتباط  تابع توزیع جفت با پتانسیل کم هستند ویافت شوند زمان بیش از دو ذره طور هم

 نزدیکی دارد. 

با در نظو  (49-4ی )ف معادلهیاستفاده از تعو (45-4)ی دست آوردن معادلهروش دیگو بوای به      

 .N=2دارد یعنی وجود تنها دو ذره  سیستمدره اوفتن حالتی است ک

(4-40) 
𝑔(𝑟) =

2

𝜌2
×

𝑒−𝛽𝑢2

𝑍2
 

                                                 
Grand canonical ensemble4  
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ی بین دو های خیلی زیاد که فاصلهrای است. در دو ذره سیستمانتگوال پیکوبندی بوای  𝑍2که 

 :توان نوشتکند میبه سمت صفو میل می u(r)ای است که به اندازهمولکول 

(4-47) 𝑔(𝑟) =
2

𝜌2𝑧2
≡ 𝑔(∞) 

𝑔(𝑟)

𝑔(∞)
= 𝑒−𝛽𝑢(𝑟) 

𝑟با توجه به این که در فواصل دور یعنی  = ∞ ،𝑢2 = بوابو یک شده و  (∞)𝑔  مقداراست ل ا  0

 :آیددست میی زیو بهرابطه

(4-41) 𝑔(𝑟) = 𝑒−𝛽𝑢(𝑟)  

از دو  (45-4) و (41-4) ی قابل توجه آن است که معادلات. نکتهباشدمی (45-4) یمعادلههمان که 

اند. یکسانی نتایج به کند به دست آمده، بوای حالتی که چگالی به سمت صفو میل میمرتلفروش 

های بسیار که در چگالیباشد ادنا می ییدی بو اینأاز دو روش مرتلف ت g(r) تابع دست آمده بوای

 ].90[نقش کلیدی دارد  g(r)کنش جفت در تعیین رفتار همبوفقط کم، 

 گاز با چگالی متوسطتابع توزیع شعاعی  -1-7-1-2

ی اول آن را تنها با در نظو اوفتن دو جمله g(r)که بتوان تابع است اازی  ااز با چگالی متوسط،      

 شودفوض می ،هاییسیستم در چنین (، نشان داد.41-4ی )بو حسب چگالی، معادله g(r)بسط 

 نزدیک به یک دیگو وجود ندارد: احتمال یافتن بیش از سه ذره

(4-43) 
𝑔(𝑟) =

6

𝜌2

∫ 𝑒−𝛽𝑢3(𝑟)𝑑𝑟

𝑍3
 

پ یو ویب جمعقای است. با فوض درست بودن تسه ذرهسیستم انتگوال پیکوبندی بوای یک  𝑍3که 

 توان به صورت زیو در نطو اوفت:را می 𝑢3 اونه بوای پتانسیل پیکو بندی،جفت
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(4-04) 𝑢3(𝑟1, 𝑟2, 𝑟3)  ≅ u(𝑟12)  + u(𝑟13)  + u(𝑟23)  

 بوابو با 𝑒−𝛽𝑢(𝑟𝑖,𝑟𝑗) و با توجه به اینکه (43-4)ی در معادله( 04-4ا اری معادله )که با جای

𝑓(𝑟𝑖, 𝑟𝑗) +  :شعانی به صورت زیو در خواهد آمد تابع توزیع است، 1

(4-04) 
𝑔(𝑟) =  

6

𝜌2
 𝑒−𝛽𝑢(𝑟)  

∫[(𝑓(𝑟1, 𝑟3)𝑓(𝑟3, 𝑟2) + 𝑓(𝑟1, 𝑟3) + 𝑓(𝑟2, 𝑟3) + 1)]𝑑𝑟3

𝑧3
 

شود و در بوابو صفو می u(r) ت میل کند،نهایبه سمت بی 0و  4رات ذی بین بوای حالتی که فاصله

به  (40-4)ی را از معادله ،(∞)gنهایت، ی بیتوان مقدار تابع توزیع شعانی در فاصلهاین حالت، می

 توان نوشت:باید بوابو یک باشد، بنابواین می ،(∞)gدست آورد. از طوفی دیگو، 

(4-00) 𝑔(𝑟)

𝑔(∞)
 =  𝑒−𝛽𝑢(𝑟) ∫(𝑓(𝑟1, 𝑟3)𝑓(𝑟3, 𝑟2)𝑑𝑟3 + 2 ∫ 𝑓(𝑟1, 𝑟3)𝑑𝑟3 + v

lim
𝑟→∞

[∫(𝑓(𝑟1, 𝑟3)𝑓(𝑟3, 𝑟2)𝑑𝑟2 + 2 ∫ 𝑓(𝑟1, 𝑟3)𝑑𝑟3 + v]
 

,𝑓(𝑟1های انتگوال (00-4)ی معادله در 𝑟3) و 𝑓(𝑟2, 𝑟3) ی بین قل از فاصلهمست یکدیگو بوابو و با

 شوند:نمایش داده می  C، هستند که بوای اختصار با rمولکولی،

(4-09) 𝐶 ≡ ∫(𝑓(𝑟1, 𝑟3)𝑑𝑟3 = ∫(𝑓(𝑟2, 𝑟3)𝑑𝑟3  

 وابسته به حجم نیست (09-4) یاست، انتگوال معادله r یک تابع کوتاه بود نسبت به f(r)جا که از آن

,𝑓(𝑟2زیوا تابع  𝑟3) های دو یا سه بوابو قطو مولکولی که بسیار کمتو از حجم ماکووسکوپی در فاصله

,𝑓(𝑟2ای که تابع کند. در واقع حد انتگوال تا محدودهاست به سمت صفو میل میسیستم  𝑟3)  مقدار

 :شودفو مینهایت تابع زیو بوابو صبه سمت بی rدر حد  شود. از سوی دیگو،دارد تعیین می

(4-01) lim
𝑟→∞

∫(𝑓(𝑟1, 𝑟3)𝑓(𝑟2, 𝑟3)𝑑𝑟3 = 0  

نزدیک باشد  𝑟2و  𝑟1ی کافی به به اندازه 𝑟3در واقع این انتگوال تنها در صورتی دارای مقدار است که 

𝑟1|ی جا که فاصلهو از آن −  𝑟2| نیست.  چنین شوطی قابل دستوس کند،ل مینهایت میبه سمت بی
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   یتوان به شکل معادله( را می00-4ی )(، معادله01-4( و )09-4)معادلات بنابواین، با استفاده از 

 ( نوشت:4-05)

(4-05) 𝑔(𝑟)

𝑔(∞)
 =  𝑒−𝛽𝑈𝑟

𝐵 + 2𝐶 + 𝑉

2𝐶 + 𝑉
 

(4-00) B(𝑟1, 𝑟2) ≡ ∫ 𝑓(𝑟1, 𝑟3)𝑓(𝑟2, 𝑟3)𝑑𝑟3    

C است که در مقایسه با  و در یک دمای معین ندد ثابتیه به دما بوده تنها وابست (05-4)ی در معادله

V 1 = (كبه این توتیب، با فوض این پوشی استقابل چشم   g(∞را (05-4) یتوان معادلهاست می 

 به صورت زیو بازنویسی کود:

(4-07) 𝑔(𝑟)  = 𝑒−𝛽𝑈𝑟[1 + 
1

𝑉
𝐵(𝑟1, 𝑟2)] 

1پس از جایگزین کودن نبارت 

𝑉
بو  g(r) تابع توان این معادله را با بسط، می(07-4) یدر معادله ρبا  

ی دوم از بسط چگالی تا جمله g(r) حسب چگالی مقایسه کود. مشرص است که در این روش نیز تابع

,B(𝑟1 ضویب چنین آشکار است که منشأه است. همبه دست آمد 𝑟2) زمان سه ذره کنش همهمبو

 هاییستماست، در حالی که در س "ااز با چگالی متوسط"است. این در واقع همان مفهوم اصطلاح 

-واقعی مانند لنارد هایبوای پتانسیلB(r) تابع  های دو تایی در نظو اوفته شد.کنشهمرقیق، تنها بو

ی سرت به صورت تحلیلی توان آن را بوای سیستم کوهمی ولی به صورت نددی حل شودباید  جونز

 ].90[ حل کود

 

 زیاداً نسبتجونز با چگالی -ذرات لناردتابع توزیع شعاعی  -1-7-1-3

ای از رفتار واقعی ذرات کووی ساده، مانند آراون در نظو جونز به ننوان نمونه-پتانسیل لنارد      

از های بین مولکولی کنشهمهای که بوبوای سیستم g(r)( رفتار تابع 4-4) شود. در شکلاوفته می

مولکولی بوای سیال با پتانسیل بین g(r)انتگوال  .شده است کنند، نشان دادهاین پتانسیل پیووی می
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در  .نشان داده شده است (4-4)طور که در شکل همان جونز به طور تحلیلی قابل حل نیست.-لنارد

ی ق با کمینهی آن مطابموقعیت بیشینهوجود دارد که  g(r)بوای  تنها یک قله ،های بسیار کمچگالی

 مولکولی است.تابع پتانسیل بین

 

 ].90[ جونز در یک دمای ثابت -به چگالی بوای سیال لنارد g(r)وابستگی  :1-1شکل 

 

 

-ها افزایش میش چگالی، ارتفاع آنآیند که با افزایمیهای جدیدی پدید تو، قلههای بیشدر چگالی

کند. به ی اول با تغییو چگالی تغییو نمیدهد که موقعیت قلهی این توابع توزیع نشان مییابد. مقایسه

ی چاه پتانسیل ارتباط دارد و تا زمانی که پتانسیل که موقعیت این قله با موقعیت کمینه رسدنظو می

در واقع با افزایش  ماند.کند این موقعیت ثابت باقی میجونز پیووی می-نونی لناردبین ذرات از مدل 

تو شده وسطح شوند بیشنسبت به مولکول موکزی دارای نظم می که های مولکولیچگالی تعداد لایه

 یابد. بنابواینیدر هو لایه است، افزایش م اهها، که متناسب با تعداد مولکولزیو هو کدام از قله

های ی اول ارتباط نزدیکی با پتانسیل بین مولکولی جفت دارد. این در حالی است که قلهموقعیت قله

توان به پتانسیل جفت منزوی نسبت شوند را به سادای نمیهای بالاتو ظاهو میبعدی که در چگالی

های موضعی در دافعه ای با پتانسیلی با جاذبه وبه اونه های بعدی نیزتشکیل لایهدیگو، طوفی از  ؛داد

g
(r

)
 

1               2                       1             2            3             1            2            3            1           2          3                 1          2           3                1       2       3        4 

r/σ 

ρσ3 =0.05 ρσ3 =0.2 ρσ3 =0.4 ρσ3 =0.6 ρσ3 =0.8 ρσ3 =1.0 
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در  مرتلف آشنا شدیم هایسیستمحال که با مفهوم تابع توزیع شعانی و چگونگی آن در  .است ارتباط

 صو به فود این تابع ذکو خواهد شد.های منحادامه ویژای

  g(r) تابع اهمیت-1-7-1-4

 توان به صورت زیو بو شمود:ی جفت را مینهای تابع توزیع شعاتوین ویژایمهم      

 توین ویژای تابعاولین و مهم g(r) است. در جامدات به طور تجوبی قابل تعیین آن است که به

به دلیل  آید، ولی در مایعاتبود موجود، الگوی منظمی از پواش به دست میخاطو نظم بلند

 شود.توی حاصل می، الگوی پیچیدهسیستمبود حاکم بو بی نظمی و یا نظم کوتاه

 اهمیت این تابع آن است که با پ یوفتن تقویب جمع پ یو جفت اونه  یکی دیگو از دلایل

بو حسب تابع سیستم ی خواص تومودینامیکی مولکولی، همهکنش بینهمبوای پتانسیل بو

 توزیع شعانی قابل محاسبه است.

 مولکولی ، اطلانات نیووهای بینسیستمکه در تابع توزیع شعانی یک  با توجه به این واقعیت

 این اطلانات را استرواج کود. 4معکوسهای توان با استفاده از روشهفته است، مینیز ن

 سیستم مولکولی با تغییو شوایط تومودینامیکیهای بیندر مواردی که در یک سیال، نوع نیوو 

توان شود که با استفاده از آن میی میخوش تغییوات اساسکند، این تابع دستتغییو می

 .نمود یش بینیها را پتبدیل فاز

 کند. های مرتلف مکانیک آماری سیالات ایفا میاین تابع، نقش کلیدی در نظویه 

حائز اهمیت است. بوای این منظور، با توجه به نیز ، تفسیو فیزیکی آن با توجه به اهمیت این تابع      

 ρبا چگالی  خالصیک سیال  توان، می(49-4) ینبارت به دست آمده بوای تابع توزیع شعانی معادله

مولکول موکزی( قوار روی مولکول خاصی ) فوضی یک ناظو طوری در نظو اوفت که راT در دمای 

                                                 
4 Inversion methods 
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هایی که در در هو لحظه تعداد مولکول کند وهمواه با این مولکول در مایع حوکت می اوفته است و

یدااه این ناظو میانگین شمارد. از دفاصله های مرتلف نسبت به مولکول موکزی قوار اوفته اند را می

  بوابو 𝜌𝑑𝑟ضوباز مولکول موکزی با حاصل rی در فاصله drهایی که در المان حجم تعداد مولکول

موکزی ، محیط اطواف را دچار  سیال است(. در واقع حضور مولکول چگالی میانگین 𝜌 نرواهد بود )

باشد )یعنی در فاصله ی صفو تا  σقطو کند. بوای مثال ااو مولکول، یک کوه ی سرت با اغتشاش می

σ تو ازهای کمی هیچ مولکولی در فاصلهه( امکان مشاهدنهایت وجود داشته باشدی بیدافعه σ  وجود

جونز باشد، تمایل خاصی بوای تجمع حول مولکول -ااو پتانسیل بین مولکولی از نوع لنارد ندارد و

مولکولی کمینه است. که مقدار پتانسیل بین است یافاصله  mr .وجود دارد mrی موکزی در فاصله

که با  وجود دارد. قابل ذکو است = mr rای قوی در نهایت ندارد و جاذبهدافعه در این پتانسیل شیب بی

های زیاد نسبت به مولکول موکزی آرایش خاصی وجود نرواهد داشت. در هو نوع پتانسیلی، در فاصله

چگالی  𝜌(r) شود که نشان داده می 𝜌(𝑟) 𝑑𝑟صورت  به 𝑑𝑟ان حجم حالت کلی، تعداد ذرات در الم

به  𝜌(r)ها در نظو اوفته شود، نسبت و موکز مرتصات روی یکی از مولکولیا محلی است. اا 4موضعی

های واقعی به صورت موثوی در ی مولکولشود. چون همهنامیده می g(r)، چگالی میانگین سیستم

بنابواین  بوابو صفو شده و 𝜌(r)هایی تابع شوند، بنابواین در چنین فاصلهم سرت میهای خیلی کفاصله

g(r)  های زیاد کند. به همین توتیب، روشن است که در فاصلهمیل میصفو به سمت𝜌(r)  با چگالی

د هیچ های زیامقدار یک را اختیار خواهد کود. در واقع در فاصلهg(r) تابع بوابو شده و میانگین سیستم

ها نسبت به توزیع سایو مولکول ها وجود ندارد ومولکول موکزی و سایو مولکولکنش موثوی بینهمبو

دهد؟ بوای سادای های بینابین چه اتفاقی رخ میشوند. اما در فاصلهمی 0ساختاربی مولکول موکزی

اونه که باشد. همانجونز -لنارد کنش جفت به صورت پتانسیلهمکه پتانسیل بو توان فوض کودمی

به سونت به سمت صفو میل  σتو از ی کمیشتو افته شد احتمال یافتن یک جفت مولکول با فاصلهپ

                                                 
4 Local density 
0 Structureless 
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های ی مولکولی در فاصلههای زیاد اولین لایهکند که در چگالیاین محدودیت ایجاب می و کندمی

چون بود  .]99[ تشکیل اودد ( حول مولکول موکزی mr = rی حدود در فاصله )معمولاً σبزراتو از 

ی لایه در هابوابو قطو مولکولی است احتمال اینکه مولکول 9تا  0اً موثو پتانسیل بین مولکولی حدود

ی هایی با چگالی زیاد لایهسیستمدوم یا سوم نسبت به مولکول موکزی قوار ایوند نیز وجود دارد. در 

شود. هو چه تعداد تشکیل می σ9ی تقویبا در فاصله ی سوملایه و σ0ی حدود دوم مولکولی در فاصله

کنش بین همها از مولکول موکزی افزایش یابد بوی مولکولها بیشتو شود و یا به نبارتی فاصلهلایه

که از یک سو دما در شود. با توجه به اینتو میها کمهای موجود در لایهمولکول موکزی و مولکول

 به بینجاذ کسان است و از سوی دیگو با فاصله اوفتن از مولکول موکزی،های مولکولی یی لایههمه

از دیدااه مولکول موکزی جنب و جوش مولکولی در  یابد،ها کاهش میمولکول موکزی وسایو مولکول

سوم  ی دوم وهای لایهی اول بیشتو است. به نبارت دیگو، مولکولسوم نسبت به لایه های دوم ولایه

چنین تو و همی اول دارای نظم کمها نسبت به لایهبیشتوی دارند و در نتیجه این لایهسونت تعویض 

به دما، چگالی ونوع مولکول )پتانسیل بین مولکولی(   g(r)طور کلیبه [0] پهنای بیشتوی هستند

 ].99[ وابسته است

 

 

 

 

 

 

 
 .]91[بوای یک سیال نونی در دما و چگالی مشرص g(r)تابع  :2-1شکل 

r/σ 
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ی از قطو مولکولی به نلت دافعهتو های کمدر فاصله نشان داده شده است، (0-4) طور که درشکلهمان

ها در منحنی تابع توزیع آن ها و موقعیت مکانیبوابو با صفو است. تعداد بیشینه g(r)نهایت، تابع بی

ها نسبت به مولکول موکزی طور تقویبی موقعیت قوار اوفتن لایههای مولکولی و بهشعانی، تعداد لایه

ی مجاور خود در سیال مولکول موکزی در توزیع چند لایه شود،چنین مشاهده میدهد. همرا نشان می

به نبارتی توزیع  و بوابو با یک شده g(r)ی مولکولی مقدار تابع لایه 1اً نقش دارد و بعد از تقویب

ای در ساختار یک نظم منطقه به بیان دیگو، ].99، 0[ است تصادفینسبت به مولکول موکزی  سیستم

توان به یک نظم کوتاه بود در مایعات پی بود. با افزایش دما، فاسیو آشکارا میمایع وجود دارد. با این ت

ی )سطح زیو منحنی قله شودی اول کم میها در لایهیابد و تعداد مولکولای کاهش مینظم منطقه

تو و ها پهنلایه های خیلی زیاد،(. در دمااست های لایه اول متناسببا تعداد مولکول g(r)اول در تابع 

یابد. به بیان ی اول افزایش مییابد. با افزایش چگالی، سطح زیو منحنی قلهها کاهش میتعداد آن

بت به مولکول موکزی دارای نظم هایی که نسشود و تعداد لایهدیگو، ندد کئوردیناسیون زیاد می

 :که نبارتند از تابع توزیع شعانی های تعیینروش .یابدشوند افزایش میمی

 .یا پواکندای نوتوونیX -مبتنی بو آزمایشات پواکندای اشعهتجوبی های روش -4

 4های نظوی مبتنی بو حل معادلات انتگوالیروش -0

 .سازی کامپیوتوی )دینامیک مولکولی و مونت کارلو(های مرتلف شبیهروش -9

در هو دما و به دما و چگالی وابسته است، بوای محاسبه به روش تجوبی باید  g(r)تابع که جائیاز آن

سازی نیز به های شبیهچگالی آزمایش مستقلی انجام داد که مقوون به صوفه نیست، از طوفی روش

های مبتنی بو حل معادلات انتگوالی دلیل حجم زیاد محاسبات به زمان طولانی نیاز دارند. ولی روش

 ].90،95 [تابع توزیع شعانی هستند تعیین توین روش بوایسویع

                                                 
Integral equations4  



00 

 

 غیرمستقیم گی مستقیم وهمبست تابع 

به  را در ساختار سیالات چگال داراستنقش کلیدی و مهمی  ،c(r)تابع همبستگی مستقیم،       

و  0و ایوانس 4همین دلیل این تابع به طور جدی توسط بسیاری از دانشمندان نظیو ورلت، هندرسون

رشات متعددی از این تابع به ازا ،نلاوه بو این .]97-093، [ ه استمورد مطالعه قوار اوفت 9استل

های مرتلفی نظیو چنین تئوریهماست.  سازی منتشو شدههای تجوبی و شبیهایویی اندازهوسیله

تابع  .بوای تابع همبستگی مستقیم تعویف شدندو ...  (HNC) 5هایپونتدچین ،(PY) 1ایویک-پوکاش

در بورسی  4341در سال ( OZ) نیکزر -رنشتینوا یوسیلهه ب بوای اولین بار همبستگی مستقیم

 .]14[ معوفی شد 0ی افت و خیز حالت بحوانیپدیده

ی جدیدی از معادلات انتگوالی با استفاده از تابع همبستگی ، دسته4354ی در اواخو دهه      

 ،h(r)تابع همبستگی دیگوی به نام تابع همبستگی کل،  منظور، بوای این که مستقیم بسط داده شدند

را اند اوفته قوار از هم rی که در فاصله 0را روی مولکول  4ثیو مولکول که تأد. این تابع معوفی ش

 شود:به صورت زیو بیان میدهد، نشان می

(4-01) ℎ(𝑟) = g(𝑟) − 1  

 

نهایت میل ی بین دو ذره به بیاست. زمانی که فاصله g(r)تابع رفتار رفتار تابع همبستگی کل مشابه 

کند یعنی توزیع ذرات کاملاً میل می 4به سمت g(r)  ها ناپدید اشته وبین آن کند همبستگیمی

 ].14[ کندبه سمت صفو میل می h(r)تابع  (01-4)ی معادله طبق تعویف تصادفی است. در نتیجه

 را به دو سهم تقسیم کودند:کل نیک تابع همبستگی زر -اورنشتین

                                                 
 Henderson4  

Evans2  

lStel3  
1Percus-Yevick 
5Hyper Netted Chain 

Critical fluctuation0  
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بود است و به ننوان تابع همبستگی مستقیم تاهکوکه  0روی مولکول  4ثیو مستقیم مولکول تأ -4

c(r) شود.معوفی می 

ناشی  4 ها با مولکولکنش سایو مولکولهمکه از بو 0روی مولکول  4مستقیم مولکول ثیو غیو تأ -0

  ].14[ دشومی

یکدیگو  از طویق همبستگی مستقیم به 9با  4چنین و هم 0با  4ی اصلی این است که مولکول ایده

رات به طور غیو مستقیم با به صورت مستقیم یا از طویق سایو ذ 9هستند و در نتیجه مولکول موبوط 

 ، OZیوابسته است. بنابواین طبق نظویه 0مولکول 

 (4-03) ℎ(𝑟12) = 𝑐(𝑟12) + 𝜌 ∫ 𝑐(𝑟13)ℎ(𝑟32)𝑑𝑟3 

است  ،h(r) تابع همبستگی کل،بو حسب  c(r) ( تعویف دقیق تابع همبستگی مستقیم03-4ی )معادله

 h(r)تابع  همبستگی ی دوم سهم غیو مستقیمو جمله همبستگیی اول سهم مستقیم که جمله

 ( خواهیم داشت:03-4) یدر نبارت انتگوال معادله h(r)جایگ اری مکور تابع  باشد. بامی

(4-94)  ℎ(𝑟12) = 𝑐(𝑟12) + 𝜌 ∫ 𝑐(𝑟13)ℎ(𝑟32)𝑑𝑟3

+ 𝜌2 ∬ 𝑐(𝑟13)𝑐(𝑟34)𝑐(𝑟42)𝑑𝑟3 𝑑𝑟4 + ⋯ 

 :یابد و داریممستقیم به صفو کاهش میی اثوات غیوبوای یک ااز رقیق همه

(4-94) ℎ(𝑟) = 𝑐(𝑟) = 𝑒𝑥𝑝(−𝛽𝑢(𝑟)) − 1 

ردار ی سیالات چگال بوخوای در نظویهطور که افته شد تابع همبستگی مستقیم از اهمیت ویژههمان

 های تابعتوان با مزایای این تابع موتبط دانست. بنابواین به بوخی بوتویاست، که دلیل این امو را می

c(r) کنیم:در زیو اشاره می 



01 

 

یک تابع  h(r)ی بحوانی که تابع همبستگی مستقیم همیشه کوتاه بود است حتی در ناحیه -4

 دهد.می را نشان c(r)بود بودن ( کوتاه9-4) شکل. است بلندبود

 ،بود است در نتیجهیک تابع کوتاه h(r)ی که تابع همبستگی مستقیم در مقایسه با یاز آنجا -0

چنین هم. حساس نیستبه کار رفته های تئوری مایعات بو اساس چنین تابعی به دقت تقویب

توان خواص تومودینامیکی سیال را با دقت بیشتو و بدون در نظو اوفتن تقویب می

اونه بوای پتانسیل پیکوبندی که تقویب اصلی در تئوری تابع همبستگی فتپ یوی ججمع

 ].10،14،97[ است، محاسبه نمود

تجوبی قابل اندازه  رونوتوونی به طو Xتابع همبستگی مستقیم از آزمایشات پواکندای اشعه   -9

 ایوی است.

بواین به دست بنا، نوسانی نیست بوحسب فاصله c(r)تغییوات  ،h(r)و g(r)  بو خلاف توابع -1

بسیار کل  بوای آن در مقایسه با توابع همبستگی جفت وr ی تحلیلی بوحسب آوردن معادله

 .دآسانتو خواهد بو

 

 

 

 

 

 

 

 

 

𝑐(𝑟) 

ℎ(𝑟) 

r/σ 

 .]9[ها بواساس فاصله کاهش یافتهمبستگی مستقیم و تفاوت آنتابع همبستگی کل و تابع ه :3-1شکل 
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بو خلاف مزایای ذکو شده، تابع همبستگی مستقیم تنها به صورت یک تعویف ارائه شده و هیچ       

𝑟که وقتی شود. حتی با وجود اینمیفیزیکی از آن بو حسب مفاهیم احتمال بیان ن تفسیو → میل  ∞

 است کند ناشناختهبه سمت صفو میل می r رود اما رفتار این تابع وقتیسمت صفو می بهc(r)  کندمی

]14،0.[ 

𝑟 هایاصلهدر ف تابع همبشتگی مستقیممشرص شده است که در سیال واقعی،        < 𝜎  و𝑟 > 𝜎 

منفی است سپس  c(r)تو از قطو مولکولی های کوچکدر فاصله. هدددو روند متفاوت از خود نشان می

های بیشتو از دهد و در انتها در فاصلهتابع با شیب تندی صعود کوده و تغییو نلامت می 𝜎در اطواف 

دما  تو از آن است. زمانی کهرسد اوچه تا حدی کوچکنظو میبه مایو -fقطو مولکولی شبیه تابع 

های بالا که در دمادر حالی .ی تابع دارای اهمیت استیعنی دنباله ،c(r)ثبت پایین باشد قسمت م

یعنی قسمت مغزی آن بیشتوین سهم را دارد. مشابه این روند بوای تغییوات  ،c(r)قسمت منفی 

یابد سهم دنباله یا همان قسمت مثبت شود، یعنی زمانی که چگالی افزایش میچگالی نیز مشاهده می

، تغییوات بوای درك بیشتو موضوع .یابدمیافزایش  c(r) یهم مغزو شده در حالی که ستتابع کوچک

شده داده به توتیب نشان  (5-4)و  (1-4)های چنین بو حسب دما در شکلو هم ηبو حسب  c(r)تابع 

 .است

.. 

 

 

 

 

 

 

 

𝜂1 

𝜂2 

𝜂3 

𝜂3 >   𝜂2  >  𝜂1 

T Constant 

 .[0] مرتلف های کاهش یافتهتغییوات تابع همبستگی مستقیم بوای یک سیال در چگالی: 4-1شکل 
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، تعیین ساختار و خواص OZی و با استفاده از معادله c(r)ی قابل توجه است که با تعیین معادله

سازی بوای تعیین های تجوبی و شبیهرو، نلاوه بو روشپ یو است. از اینتومودینامیکی سیال امکان

c(r)، انتگوالی تهای نظوی مبتنی بو معادلاروش OZ [11،19،0] رودبوای تعیین آن به کار می .

 دهیم.بوخی از این معادلات را در قسمت بعدی شوح می

 چگال تسیالا ساختار یاساسی در نظریههای قریبت -1-8

در این  .هستند HNCو  PYهایتقویبچگال سیالات بورسی های مشهور در نظویه از جمله      

تواند به صورت بسط چند نشان دادند که تابع همبستگی مستقیم می 0اسکوینزو  4بووكها راشتقویب

 .[0] دای بو حسب چگالی نوشته شوجمله

(0-90) 𝑐(𝑟12) = ∑ 𝛼𝑛+1(𝑟12)𝜌𝑛−1

𝑛≥1

 

                                                 
Rush Brooke 1  

seScoin2  

𝑇1 

𝑇2 

𝑇3 

𝑇3 >  𝑇2  >  𝑇1 

𝜂  𝐶𝑜𝑛𝑠𝑡𝑎𝑛𝑡 

 .]0[تغییوات تابع همبستگی مستقیم بوای یک سیال در دماهای مرتلف  :5-1شکل             



 

94 

 

 نبارتند از: 𝛼𝑛+1(𝑟12)ه ضوایب بسط ک

(0-99) 
𝛼𝑛+1(𝑟12) =

1

(𝑛 − 1)!
∫ ⋯ ∫ ∑ Π𝑓(𝑖𝑗)𝑑𝑟3 ⋯ 𝑑𝑟𝑁−1

𝑁

𝑖>𝑗

 

𝛼2(𝑟12)مایو،  - fکه تابع  𝛼2ضویب  = 𝑓(𝑟12)دهد.صلی را در بسط فوق تشکیل میی اجمله ، است 

که در این حالت ممکن است  به صورت نموداری نیز نشان دادرا بووك و اسکوینز توان بسط راشمی

ای را بوای توابع جملاتی در بسط وجود داشته باشند که با یکدیگو جمع شده و معادله بسته

بسط نموداری فقط شامل آن دسته  در HNCو  PYهای همبستگی ایجاد کنند. به همین دلیل تقویب

بندی اصلی و ارائه دهند. طبقه c(r)ای را بوای تابع شوند که بتوانند نبارت بستهاز جملاتی می

ای از زیو مجمونه 𝐵′(𝑟)با اینکه  آورده شده است. (4-4)ها در جدول های این نوع نمودارویژای

𝐵(𝑟)  است اما نمودارهای𝐵(𝑟)  و𝐵′(𝑟) با یکدیگو متفاوت هستند . 𝐵(𝑟) ی جمع کل بو نماینده

 𝐵′(𝑟)در حالی که  باشد.شود، مینیز می 𝐵′(𝑟)های مجمونه که شامل ی نمودارروی همه

چنین جمع روی نمودارهای است هم f(12)های فاقد پیوند یعنی ی جمع بو روی نموداردهندهنشان

( 4-4مطابق با جدول ) شود.ای نیز افته میشود که به آن نمودارهای پایهنامیده می E(r)باقیمانده 

و... ( را مستقیماً به صورت توکیب خطی از  h(r)، c(r) توان توابع همبستگی مرتلف )نظیومی

 .[0] ( بیان کود94-4ی )نمودارهای موجود در بسط معادله

(4-91) ℎ(𝑟) = 𝐶(𝑟) + 𝐵(𝑟) + 𝐸(𝑟) 

(4-95) 𝑐(𝑟) = 𝐵(𝑟) + 𝐸(𝑟) 

(4-90) 𝛷(𝑟) − 𝜙(𝑟)

𝑘𝑇
= 𝐶(𝑟) + 𝐸(𝑟) 

 توان نبارت تحلیلی بوای تابع همبستگی مستقیم به صورت زیو ارائه کود:با توکیب روابط فوق می

(4-97) 
c(𝑟) = 𝑔(2)(𝑟) − 1 − 𝑙𝑛𝑔(2)(𝑟) −

𝜙(𝑟)

𝑘𝑇
+ 𝐸(𝑟) 
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دهد. با قوار دادن آن در تگی مستقیم نشان می( نبارت دقیقی را بوای تابع همبس97-4معادله )

 توان تابع همبستگی کل را به صورت صحیح تعیین نمود، ولی مشکل اصلی این استمی OZمعادله 

و  PYکه در تقویب های  به دست نیامده است E(r)که هنوز یک نبارت تحیلی بوای نمودارهای نوع 

HNC شود و نبارتی بوای تابع اوفته شده حل می های در نظواین مشکل با استفاده از تقویب

بود و را به صورت توکیبی از سهم بلند c(r)توان تابع چنین می. همشودهمبستگی مستقیم ارائه می

 بود به شکل زیو در نظو اوفت:کوتاه

(4-91) 𝑐(𝑟) = 𝑓(1 + 𝐶) + (1 + 𝑓)(𝐵′ + 𝐸) 

ی دوم ی تابع همبستگی مستقیم( و جملهبود )سهم مغزی سهم کوتاهی اول نشان دهندهکه جمله

  .[0] دهندی تابع همبستگی مستقیم( را نشان میبود )سهم دنبالهسهم بلند

 که توسط 4متوسط کووی تقویبتوان به چگال میسیالات بورسی های مشهور در نظویه از دیگو      

در حد  r(c(ارت موبوط به تابع ااو نبدر این تقویب  و پوکاش ارائه شده است، اشاره کود. 0لبوویتز

دهیم و  کند بسطبه سمت صفو میل می 𝑢(𝑟)های بزرگ که مقدارrرا بوای  ،[𝑒−𝛽𝑢(𝑟)-1]چگالی کم، 

 آید:به دست می c(r)بوای تابع  MSAنظو کنیم، تقویب از جملات دوم به بعد صوف

(4-93) 𝑐(𝑟) = [𝑒−𝛽𝑢(𝑟) − 1] =1 − 𝛽𝑢(𝑟) − 1 = −𝛽𝑢(𝑟) 

های بزرگ تقویب خوبی است. اما لبوویتز و پوکاش این تابع را بوای rواضح است که این تقویب در

 .]0[ مولکولی جفت از نوع جاذبه است به کار بودندکه پتانسیل بین rی تمام محدوده

 

 

                                                 
4 Mean spherical approximation(MSA) 

0 Lebowitz 
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 .c(r) [15]لکولی در بسط دیااوامی تابعهای موبندی انواع خوشهتقسیم :4-4جدول 

 

 

 

 

 هایی با حداقل یک نقطه اوهی: خوشهCزنجیوهای 

زنجیو ساده: نمودارهایی که با بوداشتن هو نقطه اوهی از آن 

است  0و  4به دو قسمت که هو کدام دارای یکی از دو ذره 

 .شودتقسیم می

 

 ای با بیش از یک اتصال نوضیزنجیو شبکه

 

 

های هایی که دارای مجمونه اتصال: خوشهB(r)های مجمونه

 هستند. 0و  4موازی بین ذره 

  

که اتصال  B(r)های : اووهی از مجمونه 𝐵′(𝑟)های خوشه

 وجود ندارد. 0و  4مستقیم بین دو ذره 

 

: نمودارهایی که نه زنجیوی هستند  E(r)ای های پایهخوشه

 باشند.می B(r)های و نه به صورت مجمونه
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 فاکتور ساختار سیال-1-9

ها نسبت به یک مولکول معین در سیستم به کار اصطلاح ساختار بوای توصیف آرایش مولکول      

توان با استفاده از های آن را میکنش بین مولکولهمشود. در مایعات چگال ساده که بوبوده می

تو از حجم خود درصد بزرگ 94تا  04یع معمولاًجونز توصیف کود، حجم متوسط ما -پتانسیل لنارد

مولکول همسایه در بواوفته شده است. نمای نمومی  40تا  1مولکول است و هو مولکول با حدود 

 ( نشان داده شده است. 0-4جونز در شکل )-مولکولی لناردپتانسیل بین

 

 

 

 

 

 

 

 ]94[ مولکولیی بینجونز بو حسب فاصله-مولکولی لناردای نمومی پتانسیل بیننم: 6-1شکل 

 mrقطو مولکولی و  σی بین موکز دو مولکول، فاصله rمولکولی، پتانسیل بین ،r(u(در این شکل 

شود اونه که از این شکل استنباط میها بیشینه است. همانی بین مولکولای است که جاذبهفاصله

ی شود که فاصلههای کمتو از قطو مولکولی، بانث میشدید بین هو جفت مولکول در فاصلهی دافعه

تو از قطو مولکولی نشود. به بیان دیگو، احتمال یافتن یک جفت مولکول در بین موکز دو مولکول کم

یل نهایت مهای کم که دافعه به سمت بیتو از قطو مولکولی بسیار کم است و در فاصلهی کمفاصله

شود کند. از این محدودیت هندسی استنباط میکند، این احتمال با سونت به سمت صفو میل میمی

 

mr 
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تو از قطو مولکولی ی کمی بزرگخواه در فاصلهی مولکولی حول یک مولکول موکزی دلکه اولین لایه

به مولکول ی سوم نسبت لایه و ی اولی دوم نسبت به لایهشود. به همین توتیب، لایهتشکیل می

شوند. البته باید توجه داشت که از دیدااه مولکول موکزی، سونت موکزی دارای نظم موضعی می

های ی دورتو قوار اوفته اند بیشتو است. در واقع در فاصلههاهایی که در فاصلهتبادل مولکولی بین لایه

یافته و در نهایت ساختار نسبت به ها به شدت افزایش بیشتو از دو یا سه بوابو قطو مولکولی پهنای لایه

 ].90 [مولکول موکزی از بین خواهد رفت

ی است که دامنه و فاز یک موج پواکنده شده از سطح شبکه ریاضی فاکتور ساختار تابعی      

در تعویفی  .[17] کندشود، توصیف میمشرص می4ی شاخص های میلوکویستال را که به وسیله

ی چگال، توصیف ریاضی از چگونگی پواکندای تیک در بحث فیزیک مادهدیگو فاکتور ساختار استا

به دست  فاکتور ساختار ابزار بسیار مفیدی در تفسیو تداخل امواج .[11] تپوتو فوودی بو آن ماده اس

های های اخیو تلاشدر سال .[13] باشدمی X یآمده از آزمایشات پواش نوتوون، الکتوون و اشعه

ی روش ایوی آن به وسیلهتوصیف مایعات و فاکتور ساختار سیالات و اندازه بسیاری در زمینه

های نجیب انجام شده است. ویژه اازهای متعددی بههای بالا بوای سیستمپواکندای نوتوونی در دقت

اشتاور  به طور کلی توصیف رفتار فاکتور ساختار سیالات مولکولی به دلیل حضور ثابت دی الکتویک،

ذکو شد، این کمیت  طور کهو همان استهای قطبی بسیار پیچیده و چهار قطبی در مولکول دو قطبی

دهنده و شود که به شتابپواش نوتوون تعیین می وبی از پواش تابش الکتوومغناطیس یابه صورت تج

در  فاکتور ساختار کمیت اساسی .[11-54] ایو استبو و وقتمنبع نوتوون نیاز دارد، بنابواین هزینه

 ی توزیع بین ذرات تشکیل دهنده یک مایع یا به نبارتی ساختار سیالتعیین همبستگی و نحوه

شود. هو چند ای از پواش حاصل میالگوی پیچیده ،نظمی موضعی ذراتاست،در مایعات به دلیل بی

 .[50،54] بود در مایعات اشاره دارد-بورسی این الگو به نظم کوتاه

                                                 
Miller4 
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توانند با ایوی فاکتور ساختار، امواج پواکنده شده از ذرات مرتلف هم میازهدر آزمایشات اند      

یکدیگو تداخل نمایند. بنابواین توزیع شدت پواکندای در فواصل دور از موکز پواش دارای دو سهم 

شود مشرص می 0Iذره که با شدت پواکندای زمینه،  Nکاملاً متمایز است. یکی پواکندای مستقل از 

اثوات تداخلی بین امواج پواکنده شده است. امواج تداخلی به پیکوبندی ذرات سازنده و دیگوی 

کنند. شدت امواج مدوله شده پارامتو را تعدیل می 0Iسیستم وابسته است که شدت پواکندای زمینه، 

س ایوی و تبدیل آن به ساختار مولکولی سیستم، تابع توزیع ذرات، اسابسیار مهمی است که با اندازه

شدت پواکندای کل به شکل . [50،54] دهندهای موبوط به ساختار سیال چگال را تشکیل مینظویه

 :شودزیو نمایش داده می

(4-14) 
𝐼(Ɵ) = 𝐼0{1 + 4𝜋𝜌 ∫ [𝑔(𝑟) − 1]

𝑠𝑖𝑛(𝑘𝑟)

𝑘𝑟
𝑟2𝑑𝑟

𝑅

0

} 

نشان  ،(14-4) یی دوم در سمت راست معادلهبودار موج است. جمله kی شکست و زاویه 𝜃 که

نوامل دستگاهی و طبیعت ذرات است که به ،  0Iی افت و خیز حول شدت پواکندای زمینه، دهنده

خیز در  افت و ،کندنهایت میل میی بالا به بیبستگی دارد. هنگامی که حد بالای انتگوال معادله

 :[0] شودموبوط می h(k)ی شدت پواکندای با تبدیل فوریه

(4-14) 𝐼(Ɵ) 𝛼 4𝜋𝜌 ∫ ℎ(𝑟)
𝑆𝑖𝑛𝑘𝑟

𝑘𝑟
𝑟2𝑑𝑟

∞

0

= ℎ(𝑘) 

پارامتوی است که از طویق  ،S(k)است. طبق تعویف، فاکتور ساختار، h(r) ی تابعتبدیل فوریه h(k)که 

 :[0] موبوط است h(k) ی تابع همبستگی کل،ی زیو با تبدیل فوریهمعادله

(4-10) 
𝑆(𝑘) = 1 + 4𝜋𝜌 ∫ [𝑔(𝑟) − 1]

𝑆𝑖𝑛𝑘𝑟

𝑘𝑟
𝑟2𝑑𝑟}

𝑅

0

= 1 + 4𝜋𝜌 ∫ ℎ(𝑟)
𝑆𝑖𝑛𝑘𝑟

𝑘𝑟
𝑟2𝑑𝑟

∞

0

= 1 + 𝜌ℎ(𝑘) 
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 زرنیک را به صورت زیو نوشت: -اورنشتین یلهی معادتوان تبدیل فوریهمی بنابواین

(4-19) 𝑐(𝑘) =
ℎ(𝑘)

1 + 𝜌ℎ(𝑘)
 =

𝑆(𝑘) − 1

𝜌𝑆(𝑘)
 

نشان  (19-4ی )باشد. به نبارت دیگو رابطهمی c(r)ی تابع همبستگی مستقیم، تبدیل فوریه c(k)که 

 قابل تعیین است: S(k)ی تابع پواکندای از طویق تجوبی به وسیله c(r)دهد که تابع می

(4-11) 𝑐(𝑟) =
1

2𝜋2𝜌
∫ [

𝑠(𝑘) − 1

𝑠(𝑘)
]

𝑠𝑖𝑛𝑘𝑟

𝑘𝑟
𝑘2𝑑𝑘

∞

0

 

 د:آیسیال به صورت زیو به دست می رو در نهایت فاکتو

(4-15) 𝑆(𝑘) =
1

1 − 𝜌𝑐(𝑘)
 

ی نوتوونی به ( فاکتور ساختار سیال آراون را که با استفاده از آزمایشات پواکندای اشعه7-4شکل )

 .دهددست آمده نشان می

 

 

 و چگالیK954دمای در  ،آراون سیال از آزمایشات پواکندای نوتوونی بوای حاصلفاکتور ساختار : 7-1شکل 

atms.𝑛𝑚−340.94 [10]. 
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ی تومودینامیکی شناخته شده های جالب توجه فاکتور ساختار این است که یک معادلهیکی از ویژای

طور که قبلاً بیان همان ، وجود دارد.𝜅𝑇و تواکم پ یوی همدما،  S(0)بین حد طول موج بلند آن، یعنی 

توان سایو خواص شتن تابع توزیع شعانی جفت یا تابع همبستگی مستقیم میاودید با دا

 .[0] رابطه دارد 𝜅𝑇به صورت زیو با  c(r)تومودینامیکی سیال را به دست آورد. تابع 

(4-10) 𝐵𝑟 =
1

𝐾𝑇
(
𝜕𝑃

𝜕𝜌
)𝑇  = 1 − 4𝜋𝜌 ∫ 𝑐(𝑟)𝑟2

∞

0

𝑑𝑟 =
1

𝐾𝑇𝜌
 

1

κ𝑇
 

= 1 − 4𝜋𝜌 ∫ 𝑐(𝑟)𝑟2𝑑𝑟
∞

0

𝑘 

 k(c(که جایی، است. از آنκ𝑇، نکس تواکم پ یوی همدما، 4ضویب کشیدای کاهش یافته𝐵𝑟  که 

 نبارت است از:

(4-17) 𝑐(𝑘) = 4𝜋 ∫ 𝑐(𝑟)
𝑆𝑖𝑛𝑘𝑟

𝑘𝑟
𝑟2𝑑𝑟

∞

0

 

 :داریم k=0 بنابواین در

(4-11) 𝑐(0) = 4𝜋 ∫ 𝑐(𝑟)𝑟2 𝑑𝑟 

 .است (19-4)ی که بوابو با نبارت انتگوالی سمت راست معادله

 داریم: k=0( در 15-4ی )و با استفاده از معادله

(4-13) 𝑆(0) =
1

1 − 𝜌(0)
 

 :( خواهیم داشت15-4ی )( در معادله13-4) ( و11-4و با جایگ اری معادلات )

(4-54) 𝑆(0) = 𝐾𝑇𝜌𝜅𝑇 

 است. معادل یک خاصیت تومودینامیکی در سیستم k=0در  S(k)دهد که این معادله نشان می

                                                 
Reduced bulk modulus1 
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به سمت صفو  S(0)ی نکس دارد، ل ا در چگالی بالا چگالی سیال با تواکم پ یوی رابطهکه به دلیل این

فاز افزایش غیو  ی بحوانی و نواحی انتقالپ یوی بالاست، نظیو نقطهاما در مناطقی که تواکم .رودمی

( تفاوت آشکار رفتار 1-4شکل ) .[59-50] شودمشاهده می k → 0در  S(k)و ای در مقادیمنتظوه

S(k)  دهدنواحی مرتلف دمایی بوای سیال نونی نشان میردرا. 

 

 
 .[0] لفهای مرتنمودار رفتار فاکتور ساختار بو حسب بودار موج در دما: 8-1شکل                  

پ یو تواند با استفاده از تقویب جمعهای فاکتور ساختار سیال این است که مییکی دیگو از ویژای      

ااو سیستم چنین هم. [51، 57] مولکولی سیال ساده را مشرص کندهای بینکنشهمبو ،اونهجفت

عیین است. صحت ها توسط فاکتور ساختار قابل تثو بین آنؤکنش مهمای باشد بوچند ذره

 :های زیو استپارامتووابسته به  S(k)های به دست آمده از توابع کنشبوهم

 .انجام می شود S(k)که در آن اندازه ایوی  kناحیه ای از در  S(k)صحت اطلانات الف(      

  .[53] های به کار رفته در روش( تقویبب     



14 

 

ی ی دافعهتور ساختار محاسبه شده از روی شاخهنشان دادند که فاک 4374در سال 4ویک و همکارانش

ی آن از ( با چگالی بالا، با مقدار محاسبه شده40-0سیال لنارد ا جونز ) مولکولی در یکپتانسیل بین

ی بشود دارای توافق بسیار خوروی پتانیسل بین مولکولی کل که شامل سهم نیووهای جاذبه نیز می

 .[04] است

قابل  OZ یاست که از معادله mink(S(کم دارای یک مقدار مینیمم،  kحی در نوا S)k(تابع      

کنش همهای جاذبه در بونیوو کم که سهم kدر  mink(S(وجود  0ORPA یبینی است. نظویهپیش

با افزایش چگالی سیال و کاهش سهم  .[04] کندبینی میدهد، پیشمولکولی سیستم را نشان میبین

جایی که کند. از آنمیل می =0kبه سمت  mink(S(موقعیت  مولکولی،کنش بینهمبوهای جاذبه در نیوو

کنش سیستم داریم اما بوای محاسبه همدقیق پتانسیل بو کم نیاز به انتراب kدر  S(k)بوای محاسبه 

کم از  kدر  S(k)رفتار  مولکولی نیز کافی است. ل اسیل بینیاد، استفاده از سهم دافعه پتانز kآن در 

 زیاد بوخوردار است. kای نسبت به رفتار آن در مقادیو اهمیت ویژه

نوتوونی ی پواکندای اشعهو  Xپواکندای ی اشعههای اخیو آزمایشات بسیار دقیقی از در سال      

انجام اوفته است. نتایج این  SANS1و SAXS9کم تحت ننوان آزمایشات  k در k(S(ایوی بوای اندازه

های نظوی، مورد استفاده محاسبه شده از روش S(k)ی توانند بوای بورسی و مقایسهشات مینوع آزمای

مولکولی سیستم به کار ینقوار ایود. همچنین این نتایج بوای استرواج و بورسی صحت پتانسیل ب

 های بهکه هو اونه خطای ناشی از انتراب مدل پتانسیل و یا تقویب جاییاز آن. [57-04]روند می

در انتراب مدل  کند باید حداکثو دقتتو جلوه میبزرگ c(k)کار رفته در فوایند تبدیل فوریه، یعنی 

های به بورسی. شود مب ول شودها استفاده میی تومودینامیکی که در آن از تقویبپتانسیل و محدوده

حل معادلات  استفاده از روش دهد که شناسایی ساختار سیالات تک اتمی بانمل آمده نشان می

                                                 
Weeks et al 1  

Optimized Random Phase Approximation 2  

ray Scattering –Small Angle X  9  

le Neutron ScatteringSmall Ang1  
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های که مدل دباید توجه کو و فقط پ یو استکنش مناسب امکانهمانتگوالی و انتراب یک پتانسیل بو

  .[00-01] ( باشندتهای دو تایی )جفکنشهمای بوای بوپتانسیل مناسب باید دارای سهم نمده

  مایع فلزات قلیایی-1-11

های لیتیم، سدیم، شود که شامل فلزافته می فلزات قلیایی به نناصو اووه اول جدول تناوبی      

 باقیو خاکست درا شته انسان به این نکته پی بوده که ااو باشد.و فوانسیم می ، سزیمپتاسیم، روبیدیم

 خودر د را هاچوبی واندتکه می آیدمحلولی به دست می آب مرلوط کند، با سوختن چوب را مانده از

 هایتوکیبز چوب بوخی ا خاکستور دانیم که دامووزه می نامیدند. یاقل این محلول را هاآن کند. حل

 قلیایی فلزهای این اووه را به همین دلیل نناصو دارد ننصوهای اووه اول جدول تناوبی وجود

 .نامیدند

 باشند،دارای یک الکتوون می فقط خود ی ظوفیتدر لایهکه اینتوان به از ویژای این فلزات می      

 اشاره کود. سطح درخشانی دارند و، بسیار نوم به غیو از سزیم که زرد طلایی استام هستند نقوه ف

 پ یو وناصو به شدت واکنشاین ن .شونددر معوض هوا به نلت اکسیداسیون کدر میزات قلیایی لف

شبیه حاظ از این ل کهیابد افزایش می Cs به Li ها از بالا به پایین اووه یعنی ازواکنش پ یوی آن

 .ندها هستنناصو سایو اووه

ی ذوب نقطهدارای  د جهت با سایو فلزات تفاوت دارند.از لحاظ خواص فیزیکی، این فلزات از چن      

نسبت به سایو  ویتآنتالپی استاندارد ذوب و تبریو کم . چگالی پایینی دارند.و جوش پایینی هستند

های ضعیفی ایجاد عمولاً پیوندم خود ی ظوفیتیهدارند و به نلت داشتن یک الکتوون در لا فلزات

 باشد.می تومها خیلی کمقایسه با شعاع اتمی آن رشعاع یونی در این فلزات د کنند.می

، پتانسیل الکتوود منفی شوندمیمحسوب ی قوی از لحاظ شیمیایی این فلزات نامل کاهنده      

تبدیل به کاتیون در ای از دست دادن الکتوون بوای بوفلزات قلیایی د ی میل شدیدهندهها، نشانآن
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این  شوند، به همین دلیلشده و تیوه می در اثو واکنش با اکسیژن هوا اکسید. این فلزات محلول است

به نلت واکنش با آب و تولید هیدروژن و هیدروکسید  .کنندفلزات را اغلب در زیو نفت نگه داری می

 .ممکن نیست در آب هاداری آننگه قلیایی

ای که فلزات قلیایی به خصوص فلزات قلیایی مایع، به خاطو خواص تومودینامیکی شناخته شده      

ها خوب انتقال حوارت در راکتورسیالات  ،این فلزات در حالت مایع. باشندبسیار مفید می ،دارند

ای، نشو الکتوونی، هستهتکنولوژی پیشوفته نظیو انوژی  این نوع از مایعات در نلم مدرن و هستند.

در استرواج مواد به به ننوان مثال  باشند.ای میهای دیگو دارای کاربود استودهزمینه پزشکی و

این فلزات مایع از  چنینهم و بها از سنگ معدن و ضایعات کاربود دارنداسترواج فلزات اوانخصوص 

  .]05[شود مینیز استفاده ای هسته هایبه ننوان خنک کننده در نیووااه

 هایکنشهمبو کنند ولیت چگال رفتار میفلزات قلیایی مایع از لحاظ تومودینامیکی مانند سیالا      

به حالت تومودینایکی سیستم وابسته است. بدین معنی که در فلزات قلیایی  این سیالات بین اتمی در

ای کنش مشابههممایع، برار و ااز بومایع بوخلاف سیالات مولکولی مانند آراون و زنون که در حالت 

 ات قلیایی در حالتباشد. به طور مثال، ساختار فلزدارند، ماهیت این نیووها در هو فاز متفاوت می

دهند و در این حالت در ی یونی میکه تشکیل یک شبکهباشد ها میای از یونبه شکل مجمونه ،جامد

الکتوون وجود دارد. در حالت مایع در -ن و الکتوونیو-یون، الکتوون-های یونکنشهمسیستم بو

باشد. ولی با کاهش دانسیته ها مشابه حالت جامد میکنشهمی ذوب بوهای نزدیک به نقطهدانسیته

های ها و بسیاری از کلاستوهای خنثی، مولکولشامل اتمی بحوانی، سیال به خصوص نزدیک به نقطه

خواص  دهند وخود را از دست میحوکت توانایی انتقال  هاون. در این حالت الکتوشودمیکوچک 

شود. باکاهش بیشتو دانسیته در فاز اازی، سیال کند و فلز به نافلز تبدیل میو مییفلزی به تدریج تغی

توسط پتانسیل  باشد کهوالس میدرها از نوع نیووهای وانکنش بین اتمهمو بو به شکل اتمی درآمده

در  های متوسطدر دانسیته مولکولیی بینهاکنشهمبورسی بوبنابواین  .شودصیف میجونز تو-لنارد
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با مطالعه بو روی فاکتور ساختار  امووزه، ولی خوشبرتانه .باشدمی و پیچیده مشکل مایع فلزات قلیایی

-01] ددست آوربهاین فلزات  مولکولیبین هایکنشهمبو ، اطلاناتی در موردتوانفلزات قلیایی می

( خلاصه 0-4در جدول )نامه مطالعه شده که در این پایان بوخی از مشرصات فیزیکی فلز سزیم .[00

 شده است.

 ]74، 03[: مشرصات فلز سزیم0-4جدول                                      

 های کلیویژای

 Cs ،55 سزیم، نام، نماد، ندد

 اوم بو مول 345/490 جوم اتمی

 1s6 آرایش الکتوونی

 مکعبی موکز پو ساختار کویستالی

 های فیزیکیویژای

 کیلوژول بو مول 43/0 اومای ذوب

 کیلوژول بو مول 3/09 اومای تبریو

 ژول بومول کلوین 044/90 ظوفیت اومایی ویژه

 مول بو لیتو 095/9 (cρ)بحوانیدر نقطه چگالی 

 مول بولیتو 407/44 (Bρدر نقطه جوش) چگالی

 مول بو لیتو 104/49 (mρچگالی در نقطه ذوب)

 کلوین 4391 (cTنقطه بحوانی)

 کلوین 319 (BT)نقطه جوش

 کلوین 044/944 (mTنقطه ذوب)
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مایع، فاکتور  ه اودید یکی از خواص مهم توصیف ساختاراشار (3-4)برش طور که در همان      

همبستگی بین ذرات در فضای مرتصات سیال است. آااهی  ازاست که شامل معیاری  ،S(k) ساختار،

باشد. سیستم چگال بسیار مهم می مودینامیکی و انتقالیخواص تو یبوای مطالعه دقیق از این کمیت

اتمی و فاکتور ساختار فلزات مایع همیشه یک موضوع مورد بین پتانسیل بین یدر این راستا، رابطه

نوتوونی قابل پواش  و Xی از آزمایشات پواکندای اشعه S(k) بوده است. هو چندپژوهشگوان نلاقه 

انجام چنین هم و وجود داردهایی محدودیتدر این نوع آزمایشات اینکه تعیین است ولی با توجه به 

ی ا شته هچند ده ، طیپ یو و مقوون به صوفه نیستهای تومودینامیکی امکانها در تمام حالتآن

 های نظویاغلب روش به طویق نظوی صورت اوفته است. S(k) یهای فواوانی بوای محاسبهتلاش

نقش مهمی در این  ،c(r). تابع همبستگی مستقیم، باشندمبتنی بو روش حل معادلات انتگوالی می

بوای  HNCو  PYهای مرتلفی همچون ها موبوط به سیال چگال دارد. به همین دلیل تئوریتئوری

c(r) تعیین  های مرتلفی بوای. نلاوه بو این، ازارشاندارائه شدهc(r) های تجوبی ایویاندازه از طویق

سرت  با استفاده از مدل کوات اقعی معمولاًسیالات و c(r) .]70،74[ سازی منتشو شده استو شبیه

(HS) ن حال، یک سیستم موجع ایود. با ایبه ننوان یک سیستم موجع نمومی مورد بورسی قوار می

توسط  تقویب متوسط کووی در (H-Y، سیال مغزی سرت یوکاوا )تو نیز معوفی شده که در آننمومی

نلاوه بو در نظو  HSنسبت به  Y-Hحل شده است. مزیت اصلی  ]71[9و پنفولد 0، هایتو]79[4وایسمن

از یک  در این تحقیق ا ل نوم است. یسرت به دافعه یاوفتن قطو مولکولی موثو، تبدیل دافعه

 S(k)ی جهت محاسبه ،c(k)ی تابع همبستگی مستقیم، تبدیل فوریهتحلیلی ارائه شده بوای  یمعادله

به ننوان  H-Yاز سیال  HSکه در این معادله، به جای استفاده از سیال  سزیم استفاده شده فلز قلیایی

                                                 
4 -Waisman 
0 -Hayter 

9 -Penfold 
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مولکولی نیز مورد پارامتوهای بین همچنین روش به دست آوردناست. سیستم موجع استفاده شده 

 .بورسی قوار اوفته است

 

 

 2 فصل 
 فصل دوم

 

فلزات قلیایی  ی فاکتور ساختاری مدل بوای محاسبهارائه

 مایع
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 (H-Y) اسیال مغزی سخت یوکاو فاکتور ساختارارائه عبارت تحلیلی برای -2-1

که  تعیین ساختار سیال است یت اساسی درکم S(k)( اشاره اودید 3-4طور که در برش )همان      

 S(k)ی تابع همبستگی مستقیم موبوط است. بنابواین محاسبه یبا تبدیل فوریه OZی از طویق معادله

توسط  c(r)تابع  که است. در فصل قبل دیدیم c(r)ی محاسبه آن و به تبع c(k)ی نیازمند محاسبه

 :شودبه صورت زیو تعویف می OZی معادله

(0-4) ℎ(𝑟12) = 𝑐(𝑟12) + 𝜌 ∫ 𝑐(𝑟13)ℎ(𝑟32)𝑑𝑟3 

(، تقویب 4-0ی )های اساسی در حل معادله( ذکو شد یکی از تقویب1-4همان اونه که در برش )

MSA [:75] شده است است که به صورت زیو تعویف 

(0-0) g(r) = 0,                      r < σ   

𝑐(𝑟) = 𝑢(𝑟)/𝑘𝐵𝑇,     𝑟 > 𝜎          

جایی که پتانسیل جفت است. از آن r(u(ی سرت و قطو کوه σدمای مطلق ،  Tثابت بولتزمن،  Bkکه 

واقعی کنش همیک مدل بو( تعویف شد، 0-1-4همان طور که در برش )سرت یوکاوا پتانسیل مغزی 

ننوان پتانسیل ، در این کار به وسیعی از سیالات اونااون قابل استفاده استی در محدوده بوده و

نزدیکی با توافق بسیار پتانسیل چنین نتایج حاصل از این مدل . همجفت به کار اوفته شده است

زی ساوان یک مدل پتانسیل کارا در شبیهسازی دارد و به ننهای شبیهدینامیک مولکولی و روش

 ایود.مولکولی مورد استفاده قوار می

تابع همبستگی  جهت به دست آوردن نبارت تحلیلی بوایشده،  با توجه به تعاریف ذکوبنابواین       

 :شودبه صورت زیو استفاده می OZ یرابطهی تبدیل فوریهاز  ،c(k) مستقیم در فضای فوریه،

(0-9) 1 −
6𝜂

𝜋
𝑐(𝑘) = 𝑄(𝑘)𝑄(−𝑘) 
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ηو بوابو با  کسو انباشتگی ηدر نبارت فوق  =
𝜋

6
𝜌𝜎3  است، کهρ د.باشچگالی می k  ندد موج بو

تعویف به صورت زیو باشد که در فضای فوریه می 4فاکتور تابع همبستگی ،k(Q( واست  A-1حسب 

 :شودمی

(0-1) 𝑄(𝑘) = 1 −
6𝜂

𝜋
∫ 𝑄(𝑦)𝑒𝑖𝑘𝑦𝑑𝑦

∞

0

 

پیووی  H-Yکنش هم، بوای سیالاتی که از مدل بوQ(y)فاکتور تابع همبستگی،  نبارت تحلیلی بوای

 :[70] به صورت زیو ارائه شده است 0سط اینوزاکنند تومی

(0-5) 𝑄(𝑦)

𝜋𝜎2
= {

𝐴𝑦(𝑦 − 1) + 𝐵(𝑦 − 1) + 𝐶(𝑒(−𝑧𝑦) − 𝑒(−𝑧)) + 𝐷𝑒(−𝑧𝑦), 𝑦 < 1

𝐷𝑒(−𝑧𝑦),                                                                                        𝑦 > 1
 

 توهای به کار رفته در این معادله نبارتند از:که پارام

(0-0) 
𝐴 =

1

(1 − 𝜂)
(

1 + 2𝜂

1 − 𝜂
(2 + 4𝛾) + 4𝑧𝛾(1 + 𝛾)) 

(0-7) 𝐵 =
1

1−𝜂
(1 − 2𝛾 [1 + 2𝛾 + (

1+2𝜂

1−𝜂
)

2

𝑧
])            

(0-1) 𝐶 =
𝛾

3𝜂
[(𝑒𝑧𝜁1 + (1 − 𝛼1)𝑧)𝛾 + 𝑒𝑧𝜁0 − 𝛼0]  

(0-3) 𝐷 =
𝛾𝑒𝑧

3𝜂
(𝜁1𝛾 + 𝜁0)   

 :( داریم3-0تا ) (0-0در معادلات )

(0-44) 𝛼0 =
6𝜂

𝑧2(1 − 𝜂)2
[(2 + 𝜂)𝑧 + 2(1 + 2)] 

(0-44) 𝛼1 =
6𝜂

𝑧2(1−𝜂)
[𝑧 + 2]  

                                                 
4 -Factor Correlation Function 
0 Ginoza 
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(0-40) 𝜁0 = 𝑧 [1 +
3𝜂

1 − 𝜂
𝜑0(𝑧) −

12𝜂

1 − 𝜂
𝜓1(𝑧) (1 +

𝑧

2
+

3𝜂

1 − 𝜂
)] 

(0-49) 𝜁1 = 𝑧2 [𝜑0(𝑧) −
12𝜂

1 − 𝜂
𝜓1(𝑧)]  

  با:

(0-41) 𝜑0(𝑧) =
1 − 𝑒−𝑧

𝑧
  

(0-45) 𝜓1(𝑧) = [1 −
𝑧

2
− (1 +

𝑧

2
) 𝑒−𝑧] 𝑧3⁄   

که آید به دست می( 40-0)ای موتبه چهارم جمله چند یاز حل معادله 𝛾پارامتو معادلات فوق، در 

 :محاسبه شده است MSAدر تقویب  H-Yحل پتانسیل از و  ]71،77[ توسط اینوزا

(0-40) 𝛾(𝛾 + 1)(𝜁1𝛾 + 𝜁0)2 = −6𝜂(𝐾 𝑘𝐵𝑇⁄ ) 

 ینبارت(، 9-0توسط معادله ) c(k)وجه به تعویف ( و با ت1-0( در معادله )7-0ا اری معادله )با جای

 :شودیو بیان میبه صورت ز c(k)تحلیلی بوای تابع همبستگی مستقیم در فضای فوریه، 

(0-47) 𝑐(𝑘) =
𝜋

6𝜂
(1 − |𝑄(𝑘)|2) 

 که:

(0-41) |𝑄(𝑘)|2 = [1 − 6𝜂𝑍1(𝑘)]2 + 36𝜂2𝑍2
2(𝑘) 

 شوند:به کار رفته در این رابطه به صورت معادلات زیو تعویف می k(2Z(و  1Z)k(که پارامتوهای 

(0-43) 𝑍1(𝑘) =
1

𝑘2
[(𝑎 − 𝐵) + (𝑎 + 𝐵) cos(𝑘) −

2𝑎

𝑘
sin(𝑘)] + 𝑧𝑅(𝑘) 

(0-04) 

 با:

𝑍2(𝑘) =
1

𝑘2 [(𝑘2𝐶𝑒−𝑧 + 2𝑎)
cos(𝑘)−1

𝑘
− 𝐵𝑘 + (𝑎 + 𝐵) sin(𝑘)] + 𝑘𝑅(𝑘)  
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(0-04) 𝑅(𝑘) =
𝑧

𝑘2+𝑧2 [
𝐶+𝐷

𝑧
− 𝐶𝑒−𝑧 (

cos(𝑘)

𝑧
+

sin(𝑘)

𝑘
)]   

 (00-0ی )توان فاکتور ساختار را به کمک معادلهمی ،c(k)( بوای 47-0تحلیلی )با داشتن نبارت 

 :محاسبه نمود

(0-00) 𝑆(𝑘) = 1 + 𝜌ℎ(𝑘) = [𝑄(𝑘)𝑄(−𝑘)]−1 =
1

|𝑄(𝑘)|2
 

 :[73] ( خواهیم داشت41-0ا اری نبارت )که با جای

(0-09) 𝑆(𝑘) = ([1 − 6𝜂𝑍1(𝑘)]2 + 36𝜂2𝑍2
2(𝑘))−1 

𝑄(𝑘ا اری همچنین با جای = به صورت زیو  S(0)فاکتور ساختار در حد طول موج بلند، نیز  (0

 [:73] شودحاصل می

(0-01) [𝑆(𝑘 = 0)]−1 = 1 −
6𝜂

𝜋
𝑐(𝑘 = 0)

= 2𝜂𝑎 (1 +
𝜂

2
𝑎 + 6𝜂𝑏 + 6𝜂𝑐 − 6𝜂𝑑)

+ 12𝜂𝑏(1 + 3𝜂𝑏 + 6𝜂𝑐 − 6𝜂𝑑)

+ 12𝜂𝑐(1 + 3𝜂𝑐 − 6𝜂𝑑) + (1 − 6𝜂𝑑)2 

 ( نبارتند از:01-0ی )در معادله dو  a، b ،c که

(0-05) 𝑎 = 𝐴 2⁄  

(0-00) 𝑏 = 𝐵 2⁄   

(0-07) 𝑐 = 𝐶𝑒−𝑧 (1 +
1

𝑧
) 

(0-01) 𝑑 =
1

𝑧
(𝐶 + 𝐷)  

از پتانسیل در هو دما و چگالی مورد نظو  های همسایه، بوای در نظو اوفتن اثو مولکولمعادلاتاین در 

توان بنابواین، می .شده است استفاده ،u(y)، منزویبه جای پتانسیل جفت  ، 𝑢𝑒𝑓𝑓(𝑦)،ثوجفت مؤ
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متوهای وابسته به دما و پارااز با استفاده  راسزیم  نظیوفلزات قلیایی مایع بین مولکولی نیووهای 

مغزی موثو بنابواین با تعویف پتانسیل  .توصیف نمودیوکاوا مغزی سرت موثو چگالی مدل پتانسیل 

 خواهیم داشت: یوکاواسرت 

 (0-03) 
𝑢𝑒𝑓𝑓(𝑦) = {

∞                                                       𝑦 ≤ 1

−𝐾𝑒𝑓𝑓  
exp[−𝑧 (𝑦 − 1)]

𝑦
               𝑦 > 1

 

که سهم اثوات  دنباشمی ثو سیستمؤمولکولی مبین هایپارامتو d و effK و  y=r/d در این معادله،

وابو با مقدار ثابت ب λ در مدل ارائه شده پارامتو .ها در آن لحاظ شده استکنشهمسایو بو محیط و

 خواص تومودینامیکی، H-Y پتانسیل بوای λ=1/4زیوا با در نظو اوفتن  شوددر نظو اوفته می 1/4

مولکولی  ی قطوبوای محاسبه[. 14] توین توافق بوخوردار بوده استاز بیش سیال با نتایج شبیه سازی

ی طبق معادله در این روش .شوداستفاده می ]90[ هندرسون -روش بارکو ازدر هو همدما ، d مؤثو،

 آید.قطو مولکولی موثو در هو همدما به دست می H-Yبا استفاده از پتانسیل جفت منزوی  (0-94)

(0-94) 𝑑 = ∫ [1 − 𝑒𝑥𝑝(−𝛽𝑢(𝑦))]𝑑𝑟
∞

0

 

دارای قطو  Y-H پتانسیل در هو دما و چگالی از بوازش effKدن در این تحقیق، بوای به دست آور

مدل  جونز-از پتانسیل لنارد . بوای این منظور،اوددمیجونز استفاده -پتانسیل لنارد با dمولکولی موثو 

( (0-0-4برش )ت قطعی و بهادری )حال یی معادلهبه وسیله ای بین مولکولی آن(، که پارامتوه9-0)

 .شوداستفاده می ،آیدبه دست می

در هو حالت  H-Y پتانسیلمولکولی بواساس روش ارائه شده و با به دست آوردن پارامتوهای بین      

، مورد بورسی kدر نواحی مرتلف بودار موج، مایع سزیم  فاکتور ساختار بوای فلزتومودینامیکی، تابع 

مورد بحث و ما و دانسیته وسیعی از دی ، در استوهبعد نتایج حاصل از آن در فصلکه  ایودقوار می

 ایود.بورسی قوار می
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 سزیم فلز فاکتور ساختاری محاسبه -3-1

پارامتوهای بین  فاکتور ساختار سیال، ابتدا بایدی ، بوای محاسبه0طبق مدل ارائه شده در فصل      

بوای فلز  بهادری-قطعیحالت ی معادله با استفاده ازمنظور،  محاسبه شود. بدین 𝐾𝑒𝑓𝑓  و dمولکولی 

رفتار خطی ها، این ثابت . جهت به دست آوردنهای این معادله محاسبه اودیدثابت سزیم

(𝑍 − 1) 𝜌2⁄  1بو حسب 𝜌⁄  وکلوین  4144 تا 144 ایی دمدر محدوده همدماهای سزیمبوای 

مورد بورسی قوار  سزیم PVTهای تجوبی با استفاده از دادهمول بو لیتو  115/40 تا 995/0 چگالی

  نشان داده شده است. (4-9)در شکل  نموداراوفت. این 

(1/(lit mol
-1

)

6 8 10 12 14 16 18

((
Z

-1
)/






 (l

it
2

 m
o

l-2
)

-25

-20

-15

-10

-5

0

T=800 K

    900 K

    1000 K

    1100 K

    1200 K

    1300 K

    1400 K

    1500 K

    1600 K

    1700 K

    1800 K

 

𝑍)نمودار :1-3شکل  − 1) 𝜌2⁄  1بو حسب 𝜌⁄  به دست آمده از ا طلاناتPVT ی دماییدر محدوده سزیم 

 .مول بو لیتو 115/40 تا 995/0و چگالی کلوین  4144تا  144
 

های تومودینامیکی ای از حالتنمایانگو محدوده (4-9در شکل ) های رسم شدهرفتار خطی نمودار     

 منحنی استفاده ازمعتبو است. با  سزیمبوای  بهادری-قطعیحالت  یمعادله ،که در این محدوده است

به  بوای آن همدما را Bو شیب  C أقادیو نوض از مبدم توانمی (4-9شکل ) موبوط به هوهمدما در

( خلاصه 4-9این مقادیو در دماهای مرتلف بوای فلز سزیم به دست آمده و در جدول )دست آورد. 
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𝑍)های نمودارکنید طور که در این جدول مشاهده میهمانشده است.  − 1) 𝜌2⁄ 1و حسب ب 𝜌⁄  در

𝑅2  4 همبستگی رفتار خطی را با ضویب (4-9شکل )  .دهندنشان می =

 بهادری بوای فلز سزیم.-ی معادله حالت قطعیمحاسبه شده : ضوایب1-3جدول 

ρ∆ 

)1-(mol lit 

∆𝑷 

(bar) 

 
2R 

711 ×C 

)2-mol 6(m 

311 ×B 
)1-mol 3(m 

T 
(K) 

354/49-110/49 044-54 4 714/4 145/0- 144 

571/49-447/49 044-54 4 935/4 117/4- 544 

437/49-535/40 044-54 4 445/4 105/4- 044 

104/40-407/40 044-54 4 399/4 040/4- 744 

115/40-715/44 044-54 4 107/4 454/4- 144 

403/40-901/44 044-54 4 719/4 301/4- 344 

039/44-114/44 044-54 4 003/4 145/4- 4444 

113/44-051/44 044-54 4 091/4 709/4- 4454 

940/44-104/44 044-54 4 040/4 741/4- 4444 

404/44-479/44 044-54 4 570/4 075/4- 4454 

314/44-393/3 044-54 4 510/4 091/4- 4044 

750/44-011/3 044-54 4 504/4 044/4- 4054 

501/44-104/3 044-54 4 137/4 503/4- 4944 

919/44-473/3 044-54 4 170/4 597/4- 4954 

411/44-174/1 044-54 4 150/4 543/4- 4144 

447/44-004/1 044-54 4 194/4 114/4- 4154 

143/3-011/1 044-54 4 141/4 151/4- 4544 

094/3-444/1 044-54 4 937/4 190/4- 4554 

154/3-533/7 044-54 4 914/4 140/4- 4044 

055/3-173/7 044-54 4 974/4 933/4- 4054 

471/3-004/7 044-444 4 905/4 934/4- 4744 

174/1-307/0 044-444 4 957/4 970/4- 4754 

019/1-111/0 044-444 4 917/4 909/4- 4144 

114/1-440/0 044-444 4 910/4 959/4- 4154 

077/1-013/5 044-444 333/4 910/4 911/4- 4344 

400/1-301/1 044-444 333/4 904/4 955/4- 4354 

109/7-100/4 044-044 333/4 551/4 115/4- 0444 
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بوای توان می ،سزیم بهادری بوای-قطعی حالت یهای معادلهپارامتو بوای نتایج به دست آمدهاز 

   با توجه به معادلات(، 0-9جونز )-سیل لناردپتان 𝜎𝑒𝑓𝑓و  𝜀𝑒𝑓𝑓مولکولی پارامتوهای بین یمحاسبه

 تومودینامیکی یمحدوده. نمود ی دما و چگالی مورد مطالعه استفادهدر محدوده (،40-4( و )4-44)

اطلانات  از طوفی و باشد ای حالت چگالرافلز سزیم دای انتراب شده است که به اونه مطالعه مورد

 مولکولیپارامتوهای بین محاسبات بوایحاصل از د. نتایج باشدستوس سزیم در  فلز آن بوای تجوبی

آورده شده ( 0-9) جدولشوایط مرتلف تومودینامیکی در سزیم در  زفل (0-9جونز )-پتانسیل لنارد

 است.

 
 0444تا  144ی دمایی محدوده در بهادری-عیقط یبا استفاده از معادله سزیمبوای  effε و effσ مقادیو: 2-3جدول 

 مول بو لیتو. 354/49تا  100/4کلوین و چگالی 

4 3 2 1  

effσ 

) (A
ͦ

  

 
T 

(K) effε ρ 

)1-(mol lit 
effε ρ 

)1-(mol lit 
effε ρ 

)1-(mol lit 
effε ρ 

)1-(mol lit 

337/9 354/49 411/1 703/49 433/1 513/49 414/1 110/49 079/1 144 

454/9 571/49 435/9 977/49 014/9 410/49 014/9 447/49 941/1 544 

109/0 437/49 544/0 317/40 510/0 701/40 575/0 535/40 999/1 044 

450/0 104/40 410/0 049/40 405/0 900/40 451/0 407/40 909/1 744 

730/4 119/40 105/4 041/40 100/4 311/44 139/4 715/44 931/1 144 

517/4 403/40 043/4 149/44 057/4 595/44 010/4 901/44 100/1 344 

144/4 039/44 115/4 147/44 114/4 449/44 544/4 114/44 151/1 4444 

057/4 940/44 034/4 441/44 901/4 077/44 953/4 104/44 113/1 4444 

494/4 314/44 091/4 040/44 049/4 014/44 097/4 393/3 504/1 4044 

404/4 501/44 457/4 411/44 437/4 713/3 491/4 104/3 513/1 4944 

303/4 411/44 300/4 771/3 443/4 994/3 451/4 174/1 570/1 4144 

150/4 143/3 134/4 904/3 314/4 114/1 333/4 011/1 040/1 4544 

711/4 154/3 194/4 394/1 110/4 997/1 300/4 533/7 000/1 4044 

754/4 471/3 733/4 117/1 101/4 474/1 301/4 004/7 004/1 4744 

741/4 019/1 703/4 401/1 144/4 075/7 314/4 111/0 034/1 4144 

030/4 077/1 751/4 551/7 735/4 471/7 413/4 013/5 791/1 4344 

174/4 109/7 304/4 479/7 409/4 353/5 090/9 100/4 311/1 0444 
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، تابعی 𝜀𝑒𝑓𝑓که نمق چاه پتانسیل موثو دهد نشان می محاسبه شده  𝜎𝑒𝑓𝑓و 𝜀𝑒𝑓𝑓بورسی مقادیو       

 فاکتور ساختار. بوای تعیین ، فقط تابعیت دمایی دارد𝜎𝑒𝑓𝑓قطو مولکولی موثو  و از دما و چگالی است

 𝐾𝑒𝑓𝑓  مولکولیپارامتو بین باید ، طبق مدل ارائه شده در فصل دوم،در نواحی مرتلف تومودینامیکی

 منحنی بوازشاز  𝐾𝑒𝑓𝑓 بیان شد بوای تعیین  (4-0) در برش که طورهماناودد. نیز مشرص 

شود. می ( در هو دما و چگالی استفاده0-9جونز )-پتانسیل مغزی سرت یوکاوا با پتانسیل لنارد

. این چگالی است ( در هو دما و0-9موثو ) جونز-پتانسیل لناردمنحنی ی این کار داشتن لازمه

 آید.( به دست می0-9های جدول )پتانسیل موثو با استفاده از داده

 d موثو پتانسیل مغزی سرت یوکاوا با قطو مولکولیمناسب،  ی محاسباتییک بونامهبا استفاده از       

یق از این طوشد و  ( بوازش0-9جونز )-با پتانسیل لنارد ،هندرسون(-)به دست آمده با روش بارکو

 𝐾𝑒𝑓𝑓  وd بوای مقادیو نتایج به دست آمده  .ین اودیددر هو حالت تومودینامیکی مع 𝐾𝑒𝑓𝑓 مقادیو 

 آورده شده است. (9-9) سزیم در جدول
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تا  100/4کلوین و چگالی  0444تا  144ایی ی دمو محدوده λ =1/4 بوای سزیم در  effKو  dمقادیو : 3-3جدول 

 مول بو لیتو. 354/49

4 3 2 1  

d 

(A
ͦ
) 

 

T 

(K) 
effK ρ 

)1-(mol lit 

effK ρ 

)1-(mol lit 

effK ρ 

)1-(mol lit 

effK ρ 

)1-lit(mol  

171/0- 354/49 134/0- 703/49 540/0- 513/49 595/0- 110/49 491/1 144 

509/4- 571/49 510/4- 977/49 043/4- 410/49 097/4- 447/49 017/1 544 

450/4- 437/49 479/4- 317/40 434/4- 701/40 441/4- 535/40 904/1 044 

715/4- 104/40 731/4- 049/40 149/4- 900/40 100/4- 407/40 979/1 744 

047/4- 119/40 003/4- 041/40 014/4- 311/44 050/4- 715/44 144/1 144 

134/4- 403/40 544/4- 149/44 544/4- 595/44 504/4- 901/44 114/1 344 

911/4- 039/44 939/4- 147/44 149/4- 449/44 144/4- 114/44 101/1 4444 

039/4- 940/44 944/4- 441/44 944/4- 077/44 947/4- 104/44 119/1 4444 

175/4- 314/44 134/4- 040/44 540/4- 014/44 504/4- 393/3 133/1 4044 

117/4- 501/44 100/4- 411/44 114/4- 713/3 131/4- 104/3 549/1 4944 

104/4- 411/44 197/4- 771/3 157/4- 994/3 173/4- 174/1 501/1 4144 

937/4- 143/3 140/4- 904/3 193/4- 114/1 100/4- 011/1 591/1 4544 

971/4- 154/3 931/4- 394/1 101/4- 997/1 109/4- 533/7 519/1 4044 

971/4- 471/3 931/4- 117/1 149/4- 474/1 104/4- 004/7 554/1 4744 

907/4- 019/1 935/4- 401/1 140/4- 075/7 119/4- 111/0 557/1 4144 

974/4- 077/1 149/4- 551/7 109/4- 471/7 551/4- 013/5 509/1 4344 

541/4- 109/7 507/4- 479/7 009/4- 353/5 415/0- 100/4 503/1 0444 

 

، با دما d و effK مولکولیبین هایپارامتو مقادیوتغییوات با دما،  k(S(به منظور بورسی تغییوات تابع      

 آورده شده است.( 1-9)جدول در ، σρ=*ρ 3 یهای کاهش یافتهدر چگالی
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 ی ثابت.های کاهش یافتهو چگالی λ =1/4 دربوای سزیم   effKو  dمقادیو : 4-3جدول 

effK d(A
ͦ
) T(K) *ρ 

509/4- 017/1 544  

 

626/1 

 

414/4- 904/1 044 

143/4- 979/1 744 

099/4- 144/1 144 

100/4- 979/1 744  

 

612/1 
017/4- 144/1 144 

541/4- 114/1 344 

930/4- 101/1 4444 

144/4- 101/1 4444  

 

583/1 
941/4- 119/1 4444 

111/4- 133/1 4044 

111/4- 549/1 4944 

947/4- 119/1 4444  

 

565/1 
549/4- 133/1 4044 

104/4- 549/1 4944 

109/4- 501/1 4144 

173/4- 501/1 4144  

 

494/1 
114/4- 591/1 4544 

140/4- 519/1 4044 

917/4- 554/1 4744 

104/4- 554/1 4744  

 

412/1 
195/4- 557/1 4144 

104/4- 509/1 4344 

504/4- 503/1 0444 
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 لیی تحلیبا استفاده از معادلههو حالت تومودینامیکی،  در effK و d پارامتوهای مقادیوتعیین با      

ی توان هم صحت معادلهاز این طویق میتوان تابع فاکتور ساختار سیال را محاسبه نمود. (، می0-09)

را بورسی نمود و هم مقادیو  ،c(k)ارائه شده بوای تابع همبستگی مستقیم در فضای فوریه  لیلیتح

S(k)  بوحسبk فاکتور ساختار  را پیش بینی نمود.ای از بودار موج در نواحی استودهS(k) در  سزیم

یب در به توت =∗103/4𝜌 و =∗000/4𝜌یکاهش یافته هایچگالیو کلوین  4044 و 544دمای 

 نشان داده شده است. (9-9)( و 0-9)های شکل
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 .ρ*=000/4و  K 544 =Tمحاسبه شده بوای سزیم در  k(S(رفتار تابع : 2-3شکل 
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 .=∗103/4𝜌و  =K4044T در محاسبه شده بوای سزیمS(k) رفتار تابع : 3-3 شکل

 

 یاز معادله محاسبه شده S(k)تابع  ،شودمشاهده می (9-9)و  (0-9)های شکلاز طور که همان     

است. همچنین ارتفاع پیک اول به طور قابل تابعی میوا و با مقادیو مثبت  ،بوای سزیم ارائه شده

مقادیو و  بینیقادر به پیش به خوبیمحاسبه شده  S(k). بنابواین ها استتوجهی بیشتو از سایو پیک

های و خطااا قبلاً نیز اشاره اودید .باشدمی در فاکتور ساختار سزیم هاها و مینیممقله موقعیت

  S(k)به تبع آن در و c(k) ها درباشد، این خطا د داشتهوجو c(r)کوچکی در به دست آوردن تابع 

بیان کود که توان می (9-9)و  (0-9)با نتایج مشاهده شده در شکل  . بنابواینکنندتو جلوه میزرگب

ی در محدوده ور ساختار بوای فلزات قلیاییمدل ارائه شده قادر به پیش بینی صحیح رفتار فاکت

 اشد.بمیتومودینامیکی مورد مطالعه 
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 بررسی رفتار فاکتور ساختار سزیم-3-2

در نواحی  S(k)، رفتار ی فاکتور ساختار فلز سزیممدل ارائه شده بوانتایج بیشتو  بورسی جهت     

رفتار فاکتور ساختار سزیم . ارزیابی اودید ،نسبت به تغییوات دما و چگالی ،مرتلفی از بودار موج

 چنین( نشان داده شده است. هم1-9در شکل )کلوین  4744تغییوات چگالی در دمای نسبت به 

 ( نشان داده شده است.5-9در شکل ) ρ*=000/4ی تغییوات دما در چگالی کاهش یافته

k(A
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*
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 ی مرتلف.های کاهش یافتهیو چگال K4744=Tبوای سزیم در در  S(k)رفتار : 1-9شکل 

ی نمودارها به شود، با افزایش چگالی در دمای ثابت قله( مشاهده می1-9همان اونه که در شکل)

شود. دلیل این روند را جا میتو جابهنمودارها به سمت مقادیو کمتو و مینیمم سمت مقادیو بیش

کنند و با دافعه نقش اصلی را ایفا مینیووهای  ،توهای بزرگkتوان این طور تشویح کود که در می

دما در چگالی  نسبت به تغییوات S(k)رفتار  چنینشوند. همتوی میافزایش چگالی دارای اهمیت بیش

(، با افزایش دما 5-9. در شکل )( نشان داده شده است5-9) که در شکل ρ*=000/4ی کاهش یافته

مقادیو  ی نمودار به سمتمکان قله شود و همجا میتو جابهبه سمت مقادیو کم ی نمودارقلهارتفاع 

 .شودجا میجابه k توکوچک
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تغییوات روند شود که مدل ارائه شده قادر به نشان دادن با توجه به مطالب ذکو شده، ملاحظه می

S(k)  و این روند مشاهده شده بوای  تغییوات چگالی و دما استنسبت بهS(k)، روند قابل  مطابق با

 انتظار بوده است.

 کم kی سزیم در ناحیه ی فاکتور ساختارمحاسبه-3-3

ولی بوای  استکنش سیستم همکم نیاز به انتراب دقیق پتانسیل بو k در  S(k)یبوای محاسبه     

 ر د S(k). بنابواین رفتار مولکولی کافیستپتانسیل بین ی، استفاده از سهم دافعهبالا  kی آن درمحاسبه

k ای نسبت به رفتار آن در مقادیو هژکم از اهمیت ویk .رفتار  زیاد بوخوردار استS(k)  درk  کم بوای

( 0-9)های در شکلتوتیب  به ρ*=040/4 یکاهش یافته و چگالیکلوین  344در همدمای مایع  سزیم

 نشان داده شده است. (7-9)و 

 
 و دماهای مرتلف. ρ*=000/4ی بوای سزیم در در چگالی کاهش یافته k(S(رفتار  :5-3 شکل
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ی کاهش یافتههای چگالیو  K  344 =T در دمایکم بوای سزیم مایع  kدر  محاسبه شده k(S(رفتار  :6-3شکل 

 .مرتلف

k(A
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های و دما ρ*=040/4 یکاهش یافته رچگالیدای سزیم مایع کم بو k درمحاسبه شده  k(S(رفتار : 7-3شکل 

 .مرتلف

 و است منطبق با روند قابل انتظار بوده کم  kناحیه در S(k)روند تغییوات  که شودمیمشاهده      

 S(k)  یها، نموداربا افزایش چگالی در یک دمای ثابت شود،مشاهده می (0-9)طور که از شکل همان
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های جاذبه در نیوو ،کم kدر  S(k)در تابع  زیوا. شودجا میبهجا توبه سمت مقادیو کم کم k در

های سهم نیوو ،با افزایش چگالی سیستم .کنندنقش اصلی را ایفا میمولکولی سیستم کنش بینمهبو

 kیمم در مشاهده نشدن مین کند.تو میل میبه سمت مقادیو کم S(k) بنابواینو یابد جاذبه کاهش می

ی چگال فلز های نشان داده شده در ناحیهS(k)( قابل انتظار است. زیوا 7-9( و )0-9های )کم در شکل

زیاد( نیز ی های پایین ) نیووهای جاذبهچگالیکم، در نواحی با  kدر  S(k)سزیم قوار دارند. محاسبات 

ی و این حاکی از ناتوانی معادلهنگودید رفت مینیمم مشاهده چه انتظار میانجام شد، و بوخلاف آن

باشد. ولی باید توجه شود، فلز سزیم، فلزی با کم می kدر نشان دادن مینیمم در  تحلیلی ارائه شده

فلز سزیم  S(k) بینی)چگال( است؛ بنابواین، مدل ارائه شده مدل ارزشمندی بوای پیش حالت مایع

 باشد.می مایع

 های تجربیدهبا دامقادیر محاسبه شده ی مقایسه -3-4

تواند رفتار ، مدل ارائه شده به خوبی میبیان شد (9-9)تا  (4-9) هایطور که در برشهمان     

در  .بینی نمایدی تومودینامیکی مورد مطالعه پیشدر محدوده رامایع سزیم  تور ساختار فلز قلیاییفاک

تو از نقطه ی دمایی پاییندهدر محدو سزیمفلز فاکتور ساختار  یمحاسبه شدهمقادیو  (1-9)شکل 

  .مقایسه شده است [14] موجعازارش شده در S(k) با مقادیو تجوبی جوش

سزیم در دماهای نشان  شود فاکتور ساختار محاسبه شده( مشاهده می1-9) طور که از شکلهمان     

ر موج به ویژه در ای از بوداستودهادر نواحی  [14]با مقادیو تجوبی ازارش شده در موجع  داده شده،

نشان  (1-9) شکلی به دست آمده از نتیجه کم از توافق بسیار خوبی بوخوردار است.  kیناحیه

، رفتار فاکتور ساختار (3-9)در شکل باشد. ی صحت مدل ارائه شده بوای فلز سزیم مایع میدهنده

ی ازارش شده در موجع با مقادیو تجوب ی جوشمحاسبه شده بوای سزیم در دماهای بالاتو از نقطه

 مقایسه شده است. [14]
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دمایی  ی( بوای سزیم در محدوده       ) ز مدلمحاسبه شده ا kبو حسب  S(k)ی رفتار تابع مقایسه: 8-3شکل 

 . [14](   )   های تجوبیدادهبا  ی جوشتو از نقطهپایین
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بوای سزیم در دماهای بالاتو از نقطه  (      )ز مدلمحاسبه شده ا kبو حسب  S(k)ی رفتار تابع مقایسه :9-3شکل 

 . [14] )   ( های تجوبیدادهبا  جوش
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، در نزدیکی ی سزیمفاکتور ساختار محاسبه شده مشرص است، (3-9) اونه که از شکلهمان     

ی جوش به سمت دمای ی جوش با مقادیو تجوبی دارای توافق خوبی است. هو چه از نقطهنقطه

های ی مهمی که در شکلشود. نکتهکم کاسته می kرویم از میزان این توافق، به ویژه در بحوانی می

ها در بینی بسیار خوب مکان پیکودد و توجه به آن ضووری است، پیشا( ملاحظه می3-9و ) (9-1)

مدل ارائه شده  صحت تأیید دیگوی بوکه نشان ی تومودینامیکی مورد بورسی است، تمام محدوده

در  دماهای مرتلفدر  کم، این روند بوای فلز سزیم kدر  S(k)در ادامه، با توجه به اهمیت رفتار  .است

 [14،07]ازارش شده در موجع نشان داده شده است و با مقادیو تجوبی  (44-9) و (44-9)های شکل

 .مقایسه شده است

 درسزیم  محاسبه شده S(k)شود که رفتار تابع مشاهده می (44-9) و (44-9)های از بورسی شکل     

و هو چه چگالی سیال  فق خوبی استدارای توابا داده های تجوبی  های بالا،، در چگالیکم k یناحیه

کاهش  با مقادیو تجوبی کم k در ناحیهسزیم  محاسبه شده S(k) مطابقت مقادیویابد کاهش می

ی تحلیلی ارائه شده ( بیان شد، این ندم توافق به ناتوانی معادله9-9اونه که در برش )همانیابد. می

مشاهده  (44-9) چنین از شکل. هم شودوبوط میکم م kر د در نشان دادن مقادیو مینیمم ،S(k)بوای 

 با مقادیو تجوبی کم k در ناحیهسزیم  محاسبه شده S(k)های پایین مطابقت مقادیوشود، در چگالیمی

بوای توان نتیجه اوفت که مدل ارائه شده یابد. بنابواین میبسیار کاهش می 5/4تو از های کوچکk در

S(k)، مقادیوبینی ر به پیشهای پایین قاددر چگالیS(k) در k باشد ولی نمی 5/4های کوچکتو از

های بالا بوای چگالی kی های پایین و در تمام ناحیهبوای چگالی 5/4های بزراتو از k در را S(k)مقادیو

 کند. بینی میبه خوبی پیش
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-تو از نقطهدمایی پایینی بوای سزیم در محدوده کم kدر  )     ( محاسبه شده S(k)ی رفتار تابع مقایسه: 11-3شکل 

 . [14](  )   های تجوبیدادهبا  ی جوش
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ی از نقطه دمایی بالاتوی بوای سزیم در محدوده کم kدر  )     ( محاسبه شده S(k)ی رفتار تابع یسهمقا: 11-3شکل 

 . [14،07](   )  های تجوبیدادهبا  جوش
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  S(0) مقادیر بینیپیش-3-5

ضویب  معادل خاصیت تومودینامیکی k=0در  S(k)دانیم فاکتور ساختار میطور که همان

یک خاصیت تومودینامیکی مهم بوای سیالات S(0)  بنابواین .م استهمدما در سیست پ یویتواکم

ی تحلیلی جهت ی معادله، ارائهمدل به کار رفته هاییکی از ویژای .شودتحت مطالعه محسوب می

ی مقادیو کمّبنابواین  باشد.ی تومودینامیکی مورد بورسی میدر محدودهفلز سزیم   S(0) یمحاسبه

S(0)  تجوبی هایمحاسبه شده از داده مقادیو فلز سزیم با بوایمحاسبه شده PVT ]10[ ی محدوده در

 مقایسه شده است.( 40-9تومودینامیکی مورد بورسی در شکل )
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 PVT تجوبی هایبا مقادیو به دست آمده از دادهبوای سزیم  مدلبه دست آمده از S(0) ی مقادیومقایسه: 12-3شکل 

]10.[ 

 

چنین باشد. همدر هو دو نمودار مشابه می S(0)اودد، روند تغییوات ( ملاحظه می40-9در شکل )

محاسبه شده از  S(0)های بالا، به مقادیو شود که مقادیو محاسبه شده از مدل در چگالیمشاهده می
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زیوا یابد. است. اما با کاهش چگالی اختلاف بین این مقادیو افزایش می تونزدیک PVT تجوبی هایداده

ی مایع فلز سزیم ناحیهدر  که استفاده شده است بهادری-حالت قطعی یدر مدل ارائه شده از معادله

ه شده، ی تحلیلی ارائتوان نتیجه اوفت که معادلهبنابواین می .بوخوردار هستند توینتایج قابل قبول از

اما باید توجه کود که کاربود این دسته از های بالا مناسب است. در چگالی S(0)بینی مقادیو بوای پیش

. در نتیجه مدل ارائه شده، تا به صورت ااز یا مایع رقیق تو به صورت مایع چگال استت نیز بیشفلزا

 .لی کارا و مناسب بوای فلز سزیم مایع استمد

 مولکولی به دماقطر  پارامتر وابستگی-3-6

ی تومودینامیکی در محدوده ،dسزیم موثو پارامتو قطو مولکولی  شد طور که قبلاً نیز اشارههمان

اثو دما بو روی  (49-9) در شکل .اودیدمحاسبه هندرسون -به روش بارکودما همدر هو  ،مورد بورسی

نشان داده شده  کلوین 0444 تا 144 ی دماییدر محدوده موثو سزیم، پارامتو قطو مولکولیتغییوات 

 است.

T(K)
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d
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 دماییی محدوه هندرسون در -سزیم محاسبه شده از روش بارکوموثو قطو مولکولی  نمودار تغییوات: 13-3شکل 

 .کلوین 0444  تا 144
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 افزایش موثو سزیم قطو مولکولی ایش دماشود با افزمشاهده می ،(49-9)طور که در شکل همان

ی الکتوونی کمی ها دارای دانسیتهبرش بیوونی مولکول طور که مشرص شده استهمان یابد.می

با تواکم  هابرش موکزی مولکول لیو شوندهای نوم در نظو اوفته می، ل ا به صورت مولکولهستند

در  ها بتوانند تا حدیسرتی دارند، در این صورت انتظار داریم که مولکول الکتوونی زیاد رفتار نسبتاً

با  روند. از طوفیمیتو در هم فوو ها بیشمولکول تو باشداکم مولکولی بیشهو چه تو .هم فوو روند

ی افزایش بوخورد . نتیجهیابدافزایش میو احتمال بوخورد مولکولی افزایش دما، انوژی جنبشی 

ابت نیست بلکه با قطو یک مولکول ث بنابواین .شودهای دافعه میکنشهموجب افزایش بومولکولی م

 یابد. می افزایش دما افزایش

 به دما و چگالی 𝑲𝒆𝒇𝒇وابستگی پارامتر  -3-7

نسبت به  سزیم 𝐾𝑒𝑓𝑓تغییوات  ،𝐾𝑒𝑓𝑓مولکولی پارامتو بین روی چگالی بو وبه منظور بورسی اث      

و (کلوین 344 تا 144تو از دمای جوش )پایین دمایی یاستوهدو همدماهای موبوط به در چگالی 

( نشان 45-9( و )41-9های )به توتیب در شکل( این فلز کلوین 0444تا  4444بالاتو از دمای جوش )

 داده شده است.
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 344تا  144 ی دماییدر همدماهایی در محدوده سزیم  𝐾𝑒𝑓𝑓 نمودار تغییوات پارامتو بین مولکولی: 14-3شکل 

  کلوین
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 0444تا  4444 ی دماییدر همدماهایی در محدوده سزیم  𝐾𝑒𝑓𝑓 نمودار تغییوات پارامتو بین مولکولی: 15-3شکل 

 کلوین.

پارامتو مطلق مقدار  ،با افزایش چگالیشود مشاهده می (45-9) و (41-9) هایشکلدر طور که همان

اوا نمق چاه پتانسیل یوک 𝐾𝑒𝑓𝑓  در حقیقت، .)کاهش مقادیو منفی( یابدکاهش می 𝐾𝑒𝑓𝑓مولکولی بین

افزایش  جایی که باو از آن های بلند بود در سیستم بستگی داردکنشهمبه سهم بو و دهدرا نشان می

قابل توجه  .یابدکاهش می نیز ، نمق چاه پتانسیلشودکم میدرسیستم  های جاذبهسهم نیوو ،چگالی

با  𝐾𝑒𝑓𝑓، لعهی چگالی مورد مطامحدوده در (45-9( و )41-9های )همدماهای شکل که دراست 

، 2R=330/4 میانگین ی خطی زیو با ضویب همبستگیو از معادله کندتغییو می به طور خطیچگالی 

 د.کنتبعیت می

(9-4) 𝐾𝑒𝑓𝑓 = 𝐶 + 𝐷𝜌 

کاهش  𝐾𝑒𝑓𝑓 ، مقداربا افزایش دما کهشود مشاهده می (45-9) و (41-9) هایچنین از شکلهم

با  زیوا. کلوین( 4344و  4444های مشاهده شده در نزدیکی دماهای نظمیبی)به غیو از  یابدمی

در . شودمق چاه پتانسیل یوکاوا کم مییابد و بنابواین نهای جاذبه کاهش میافزایش دما نیز سهم نیوو

 ، درDو  C(، 4-9ی )معادلههای وابستگی دمایی ثابت ،𝐾𝑒𝑓𝑓بو  جهت بورسی بهتو اثو دماادامه 

وابستگی دمایی ی تومودینامیکی مورد مطالعه، مورد بورسی قوار اوفته است. در این راستا، محدوده
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( 47-9( و )40-9های )در شکلبه توتیب  کلوین 344تا  144ی دمایی در محدوده ،Dو  Cهای ثابت

 نشان داده شده است.
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 کلوین. 344تا  144ی دمایی در محدودهنسبت به دما  Cنمودار تغییوات پارامتو ثابت : 16-3شکل 
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 کلوین. 344تا  144ی دمایی در محدودهنسبت به دما  Dنمودار تغییوات پارامتو ثابت : 17-3شکل 
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تا  144کلوین و  344تا  044دمایی  یهاهحدودمبا دما در  C شود کهمشاهده می( 40-9) در شکل

 544ی دمایی کند اما در حد فاصل این نواحی، یعنی در محدودهکلوین با شیب ملایم تغییو می 544

-9مشابه در شکل ) ایباشد. مشاهدهی میابا دما دارای شیب قابل ملاحظه Cکلوین تغییوات  044تا 

انتقالی از حالت فلز  ،بوای سزیمجایی که از آن نسبت به دما نیز دیده شده است. D( بوای تغییوات 47

های مشاهده شده در شکل رسد شیب تند، به نظو می[15]ازارش شده است K 534=Tبه نافلز در 

اشد. بمیکلوین  044تا  544ی دمایی ر محدودهنافلز د-( ناشی از انتقال فلز47-9( و )9-40)

و  Cهای با تعیین بهتوین معادله بوای تغییوات ثابت (،47-9( و )40-9)هایشکل همچنین با توجه به

D توان ( می4-9ی )ا اری مقادیو به دست آمده از این معادلات در معادلهبو حسب دما و جای𝐾𝑒𝑓𝑓 

به دست آورد. معادلات به دست آمده بوای  کلوین 344تا  044 دماییی را بوای سزیم در محدوده

 به توتیب نبارتند از: Dو  Cهای ثابت

(9-0) 𝐶 = 1.2147 − (1.977 × 103)
1

𝑇
 ,   𝑇 = 600 − 900𝐾,   𝑅2 = 0.999 

(9-9) 𝐷 = −0.0366 + 69.433
1

𝑇
  ,            𝑇 = 600 − 900𝐾,   𝑅2 = 0.999 

با  Dو  Cهو دو ثابت که شود دیده می (43-9( و )41-9های )در شکل
1

𝑇
به صورت خطی با ضویب  

  .کنندتغییو می 2R=333/4همبستگی 
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 344تا  044ی دمایی در محدوده T/1حسب بو  Cی به دست آمده بوای ثابت نمودار موبوط به معادله :18-3شکل 

 کلوین.
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 344تا  044ی دمایی در محدوده T/1بو حسب  Dی به دست آمده بوای ثابت نمودار موبوط به معادله :19-3شکل 

 کلوین.
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کلوین به توتیب در  0444تا  4444ی دمایی ، در محدودهDو  Cهای بتتغییوات دمایی ثا      

 ( نشان داده شده است.04-9( و )04-9های )شکل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 کلوین. 0444تا   4444ی دماییدر محدودهنسبت به دما  Cنمودار تغییوات پارامتو ثابت  :21-3شکل 

 

 

 

 کلوین. 0444تا  4444ی دمایی ر محدودهدنسبت به دما  Dنمودار تغییوات پارامتو ثابت  :21-3شکل 
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( 45-9چنین )و هم (04-9و )( 04-9) هایدر شکلطور که در نمودارهای نشان داده شده همان

در  دهند. اولین تغییورفتار شدید نشان می ، این نمودارها در دو ناحیه تغییوشودمشاهده می

دهیم به تغییو خواص اودد که احتمال میمشاهده میکلوین  4044تا  4444ی دمایی محدوده

اتفاق کلوین  0444تا  4344ی دمایی دوم در محدوده تغییو الکتویکی سیال سزیم موبوط باشد.

بحوانی سزیم در  دمای نبی خواص دررفتار مجا ا ر ازرسد موبوط به افتد که به نظو میمی

K4301=cT  در  ،(04-9( و )04-9های )نیز در شکل توباشد. همچنین دو تغییو ملایممی

شود که به نظو مشاهده میکلوین  4144تا  4944و کلوین  4744تا  4044های دمایی محدوده

-9های )در شکل باشد.می K 4954=Tو  K 4054=Tنافلز به توتیب در -رسد ناشی از انتقال فلزمی

با دما،  Dو  C های، ثابتکلوین 4144تا  4044ی دمایی شود، در محدوده( مشاهده می04-9( و )04

نافلزکه دو شکست پهن -نواحی ذکو شده بوای انتقال فلز مگو درکنند تغییو می تقویباً با شیب ملایم

 344تا  044ی دمایی از این بوای محدودهتو اونه که پیشبنابواین، همان و ملایم دیده شده است.

و  ،بو حسب دما Dو  Cهای توان با تعیین بهتوین معادله بوای تغییوات ثابتتوضیح داده شد، می

را بوای سزیم در  𝐾𝑒𝑓𝑓 (،4-9ی )ا اری مقادیو به دست آمده از این معادلات در معادلهجای

در  Dو  Cهای رد. معادلات به دست آمده بوای ثابتبه دست آو K 4144تا  4044ی دمایی محدوده

 به توتیب نبارتند از:ی دمایی این محدوده

(9-1) 𝐶 = −0.177 − (0.290 × 10−2)𝑇 + (2.725 × 10−6)𝑇2

− (7.417 × 10−10)𝑇3  ,     𝑇 = 1200 − 1800 𝐾 

(9-5) 𝐷 = −0.125 + (0.400 × 10−3)𝑇 − (2.967 × 10−7)𝑇2

+ (7.500 × 10−11)𝑇3  ,     𝑇 = 1200 − 1800 𝐾  

 

نمایش داده ( 09-9( و )00-9های )ها که در شکلچنین نمودارهای موبوط به آنو هماین معادلات 

از روابط درجه سوم با ضویب  T نسبت به Dو  C هایثابت تغییواتدهند که نشان میشده است، 

 کنند. ، پیووی می2R=331/4همبستگی 
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تا  4044ی دمایی در محدوده T/1بو حسب  Cی به دست آمده بوای ثابت نمودار موبوط به معادله :22-3شکل 

 کلوین. 4144
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تا  4044ی دمایی در محدوده T/1بو حسب  Dی به دست آمده بوای ثابت نمودار موبوط به معادله :23-3شکل 

 کلوین. 4144
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بوای  𝐾𝑒𝑓𝑓تغییوات  𝐾𝑒𝑓𝑓 ،مولکولی دما و چگالی بو روی پارامتو بین به منظور بورسی بیشتو اثو      

کلوین  0454 تا 144ی دمایی و محدوده مول بو لیتو 055/49 ات 931/1ی چگالی محدودهدر  سزیم

 نشان داده شده است. (01-9)در شکل سه بعدی 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

را طی  به دما و دانسیته یک روند مشرصنسبت  𝐾𝑒𝑓𝑓شود که تغییوات ( مشاهده می01-9در شکل )

ا اری شده شکسته ی نلامتیهاودد این روند در دو ناحطور که ملاحظه میکند، اما همانمی

طور که کلوین رخ داده است و همان 4044تا  4444ی دمایی . شکست اول در محدودهشودمی

ص الکتویکی سیال سزیم باشد. به دلیل تغییو خوا دهیماحتمال می تو از این شوح داده شد،پیش

ذکو شد،  چه قبلاٌطبق آن شود وکلوین دیده می 0444تا  4344ی دمایی محدوده شکست دوم نیز در

چنین همباشد. ی بحوانی سیال سزیم میرفتار مجانبی خواص در دماا ر از  رسد موبوط بهبه نظو می

 

تا   K  144ی دماییبو حسب چگالی و دما، در محدوده  𝐾𝑒𝑓𝑓 نمودار تغییوات پارامتو بین مولکولی :24-3شکل 

K0454  1(تا  931/1چگالی ی محدوهو-(mol lit 055/49. 
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ی دمایی نسبت به دما و دانسیته، این تغییوات در دو محدوده 𝐾𝑒𝑓𝑓تو تغییوات به منظور بورسی دقیق

 ده شده است.( نشان دا00-9( و )05-9های )تو در شکلکوچک
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 .mol lit055/49)-1(تا  730/44ی چگالی و محدوده K4444تا  144ی محدوده بهنمودار موبوط  :25-3شکل 
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 .mol lit577/44)-1(تا  373/0ی چگالی و محدوده K4344تا  4454ی دمایی محدوده نمودار موبوط به: 26-3شکل 
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کلوین یک  044تا  544ی دمایی شود، در محدوده( مشاهده می05-9اونه که در شکل )همان

)تغییو  ( نیز خمیدای00-9شود. همچنین در شکل )خمیدای )تغییو شیب( در نمودار دیده می

چه قبلاٌ شود. که مطابق با آنکلوین مشاهده می 4744تا  4044ی دمایی شیب( در نمودار در استوه

کلوین  4054و  534در دماهای  نافلز-رسد به نلت انتقالات فلزباره بیان شد، به نظو میدر این

(، در توافق با نتایج قبلی در 00-9ا )( ت04-9های )شکلنتایج شود که باشد. بنابواین ملاحظه میمی

  باشند.های دیده شده مینظمیچنین بینسبت به دما و دانسیته و هم effK رابطه با تغییوات

  فلزات قلیایی مایع بینی فاکتور ساختار سایرپیش-3-8

ها جهت ، استفاده از آندر هو حالت تومودینامیکی effKپارامتو  ی تغییوبا مشرص شدن معادله

بینی فاکتور ساختار سایو فلزات قلیایی مایع نظیو سدیم، پتاسیم و روبیدیم مورد بورسی قوار یشپ

-9ی فاکتور ساختار این فلزات مایع در جدول )مقادیو پارامتوهای مورد استفاده بوای محاسبه. اوفت

سبه شده محا S(k)(، به توتیب تابع 03-9( تا )07-9های )در شکلهمچنین  ( آورده شده است.5

 مقایسه شده است. ]11،19[ی ازارش شده در مواجعبوای سدیم، پتاسیم و روبیدیم، با مقادیو تجوب

 ی فاکتور ساختار فلزات مایع سدیم، پتاسیم و روبیدیممقادیو پارامتوهای مورد استفاده بوای محاسبه: 5-3جدول 

effK  (A
ͦ
)σ *ρ T(K) فلزات مایع 

4040/4- 011/9 144/4 179 Na 

0097/4- 395/9 704/4 141 K 

1404/4- 074/1 000/4 344 Rb 

0510/4- 994/1 555/4 4144 
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در دمای  ]19[های تجوبیشده از مدل بوای سدیم مایع با دادهمحاسبه  S(k)ی رفتار تابع مقایسه :27-3شکل 

K179 144/4ی و چگالی کاهش یافته=*ρ. 
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در دمای  ]19[تجوبی هایمحاسبه شده از مدل بوای پتاسیم مایع با داده S(k)ی رفتار تابع مقایسه: 28-3شکل 

K141 704/4ی و چگالی کاهش یافته=*ρ. 
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و  K344( بوای روبیدیم در دمای       )ز مدلمحاسبه شده ا kبو حسب  k(S(ی رفتار تابع مقایسه: 29-3شکل 

000/4=*ρ  دمای و همچنینK4144 555/4و=*ρ  [11] )   ( های تجوبیدادهبا . 

 

شود، فاکتور ساختار محاسبه شده بوای ( مشاهده می03-9( تا )07-9های )که در شکلهمان طور

در نواحی  ]11،19[فلزات مایع سدیم، پتاسیم و روبیدیم با مقادیو تجوبی ازارش شده در مواجع

( 03-9( تا )07-9) هایشکلنتایج به دست آمده از وردار هستند. از توافق خوبی بوخ، kای از استوده

از دهد که چنین نشان میهم. مایع استزات قلیایی ی صحت مدل ارائه شده بوای فلنشان دهنده

  effKی توان به ننوان معادلات نمومی بوای محاسبه( می7-9( تا )4-9ی )معادلات به دست آمده

به طور ویژه  (7-9( تا )4-9دن ضوایب معادلات )ه کود. البته با به دست آورفلزات قلیایی استفادسایو 

 .توان نتایج مشاهده شده را بهبود برشیدبوای هو فلز قلیایی، می
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  :نتیجه گیری-3-9

با  ،S(k) ی فاکتور ساختارسیال،مایع به روش محاسبهتار فلزات قلیایی در این پایان نامه، ساخ      

مورد  ،c(k) تابع همبستگی مستقیم، یتبدیل فوریهی تحلیلی ارائه شده بوای معادلهاستفاده از 

زرنیک بوای سیال مغزی سرت -ی اورنیشتناز حل معادله c(k)ی تحلیلی بورسی قوار اوفت. معادله

پتانسیل مغزی سرت یوکاوا به صورت موثو در نظو  .ت آمدیوکاوا و در تقویب متوسط کووی به دس

چنین نمق هندرسون محاسبه اودید. هم-ر آن قطو مولکولی در هو دما با روش بارکواوفته شد که د

بوای سزیم مایع با  S(k)بهادری محاسبه اودید. تابع -حالت قطعی یچاه پتانسیل با استفاده از معادله

ادر قکه مدل ارائه شده  دید که نتایج به دست آمده نشان دادنداستفاده از مدل ارائه شده محاسبه او

 بینی نماید. ی تومودینامیکی مورد مطالعه پیشسزیم را در محدوده S(k)به خوبی رفتار تابع است 

مدل ارائه  استفاده از باای از بودار موج در نواحی استوده kسزیم مایع بو حسب فاکتور ساختار        

مشاهده شده، مبین توافق که روند تغییوات  شد مقایسه S(k)محاسبه اودید و با مقادیو تجوبی شده 

سزیم مایع محاسبه  بوای کم kدر  S(k)تابع  بسیار خوب نتایج حاصل از مدل و نتایج تجوبی است.

چگالی  هایی کهدر حالت یکه دارای توافق بسیار خوب اودید مقایسه S(k)شد و با مقادیو تجوبی 

و توافق آن با مقادیو تجوبی کم  kدر  S(k). بنابواین با توجه به اهمیت تابع باشدسیال بالا است، می

سزیم را با استفاده  قلیایی مایع نظیو فلزات مولکولی واقعی درهای بینتوان نیووداده شد که مینشان 

 از مدل پتانسیل یوکاوا توصیف نمود.

یلی ی تحلبا استفاده از معادله S(0)مقادیو  بینیپیشهای مدل ارائه شده، یکی دیگو از ویژای      

تو های بالاتو به مقادیو تجوبی نزدیکی تحلیلی در چگالیمحاسبه شده از معادله S(0). مقادیو است

 یابد.هستند ولی با کاهش چگالی اختلاف بین مقادیو محاسبه شده و مقادیو تجوبی افزایش می

ییوات آن با تغو ثو در نظو اوفته شد ؤبه صورت م سزیم قطو مولکولی انجام شده محاسبات رد     

یابد. می افزایشسیال نتایج به دست آمده نشان دادند با افزایش دما قطو مولکولی  .دما بورسی شد

بورسی شد و ملاحظه اودید که این  دما و چگالیبه پارامتو نمق چاه پتانسیل  وابستگی چنینهم
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 .سزیم مایع را نشان دهد مولکولی محاسبه شده از مدل، قادر است به خوبی انتقالات فازپارامتو بین

آن ی بوای محاسبه ایساده روابط چگالی تغییوات نمق چاه پتانسیل با دما وبو اساس نلاوه بو این، 

  .اودیدارائه مورد بورسی بوای فلزات قلیایی  در ناحیه تومودینامیکی

استفاده از مدل ارائه بوای سایو فلزات قلیایی شامل سدیم، پتاسیم و روبیدیم با  S(k)در پایان،       

مقایسه  S(k)شده و روابط به دست آمده بوای نمق چاه پتانسیل محاسبه شد و با مقادیو تجوبی 

 اودید، که توافق خوبی بین نتایج حاصل از مدل و نتایج تجوبی مشاهده شد.

 نگریآینده-3-11

 ی محاسبه جهت مولکولیپارامتوهای بینی تحلیلی ارائه شده بوای از نتایج معادله استفاده

 .فلزات قلیایی مایع خواص تومودینامیکی و خواص سطحیسایو 

 بینی ساختار سایو فلزات نظیو فلزات قلیایی مایع و همچنین فلزات قلیایی خاکیپیش. 

  ی تحلیلی ارائه شده بوای معادلهبهبودc(k) های پتانسیل دیگو، نظیو یوکاوا با استفاده از مدل

 جونز توسعه یافته.-ل لناردبا دو دنباله و پتانسی
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Abstract 

In this work, the structure of alkali liquid Cesium was by using structure factor S(k) 

calculations. An analytical expression for Fourier transform direct correlation function, 

c(k),which obtained by Herrera for hard-core Yukawa fluid (H-Y), used to calculate of 

S(k). This analytical expression obtained from the Ornstein-Zernike equation in the 

mean spherical approximation (MSA). In this work, hard-core Yukawa potential 

considered as an effective potential. For this purpose, the equation of state of Ghatee-

Bahadori was used to calculate the Yukawa potential well depth parameters at a wide 

range of temperature and density. Besides, molecular diameter of H-Y was calculated 

by Barker-Henderson method in every temperature. Using the presented model, the 

behavior of structure factor of alkali liquid Cesium has been carried out in a wide range 

of thermodynamic states. Obtained results were compared with evaluable experimental 

values. Which shown a reasonable agreement especially in high densities. In addition, it 

was indicated that the proposed model can be predict S(0) values accurately in the dense 

states. Investigated the temperature and density dependency of Yukawa potential well 

depth in two ranges of isotherms including 400-900 K and 1000-2000 K. An equation 

for Yukawa potential well depth parameter was presented for T=600-900 K and 

T=1200-1800 K thermodynamic regions vs. temperature and density. The capability of 

equations obtained was investigated by predicting the structure factor of other alkali 

liquid metals. Results obtained show a well agreement with the experimental data. 

Keywords: Liquid alkali metals, Structure factor, Hard-core Yukawa fluid, Mean 

spherical approximation, Direct correlation function.  
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