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 چکیده

معادلات  از با استفاده روبیدیم و سزیم مایع ، ضریب فشار حرارتی فلزات قلیایینامهپایاندر این 

 -، قطعی (GMA)عباسپور، -مرسلی -گوهرشادی ی حالتهمعادلشامل  گوناگونحالت 

 روش ترمودینامیک مولکولی شاملو GMA  (MGMA)ی ، معادله حالت اصلاح شدهبهادری

   ی دماییدر محدوده تماس )قطر مولکولی( یسخت در نقطه تابع توزیع شعاعی کرات

محاسبه  ر. مقادیمگاپاسکال محاسبه گردید 10-100فشار  یکلوین و محدوده 1600-500

ا و تغییرات آن با دم مقایسه گردید و میزان خطای حاصله ،شده با مقادیر تجربی در دسترس

 ا افزایش چگالیبیب فشار حرارتی ، ضرهای مطالعه شدهتمام حالتدر و چگالی بررسی شد. 

ب ضری یدهد مقادیر محاسبه شدهدست آمده نشان می. نتایج بهیابدافزایش می و کاهش دما

 .از توافق خوبی با مقادیر تجربی برخوردار است MGMAحالت  یفشار حرارتی از معادله

)ی سخت با به کارگیری مدل تابع توزیع شعاعی کرههمچنین  )HS

MVg   ی تماسدر نقطه، 

محاسبه  لکولی منزویقطر مو ایی روبیدیم و سزیم با استفاده ازضریب فشار حرارتی فلزات قلی

روند  دتوانمی ی ضریب فشار حرارتی با استفاده از این مدلمقادیر محاسبه شده گردید.

ی فلز برا از نظر کمیّ بینی نماید کهاین کمیت با دما و چگالی را به خوبی پیشتغییرات 

    کلوین و برای فلز سزیم در محدوده دمایی 1300-1600ی دمایی در محدوده روبیدیم

 .برخوردار استهای تجربی نزدیکی با داده توافق از کلوین 1600-1200

 حالت، تابع توزیع شعاعی  هفلزات قلیایی مایع، معادل ضریب فشار حرارتی، کلمات کلیدی:

 مدل کره سخت. 
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 فصل اول

 مقدمه و تئوری
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 1ی حالتمعادله 1-1

توان مقادیر اختیاری ی خالص میهای یک مادهمحدودی از ویژگی دهد که به تعدادتجربه نشان می

، m، شود. برای مثال اگر جرمهای باقیمانده توسط طبیعت خود ماده تعیین مینسبت داد و ویژگی

 نگه ،T ،مشخص نماییم و ظرف و محتویات آن را در دمای،v، مشخصی از یک گاز را وارد ظرفی با حجم

توان به آن هر مقدار دلخواهی شود و نمیآن از طبیعت گاز مشخص می، P ،فشاردر این صورت  داریم

توان یک ماده وجود دارد که می mو P ،T، vهای، ی معینی بین ویژگیرا نسبت داد، در نتیجه رابطه

 :[1آن را به شکل کلی زیر بیان کرد]

(1-1                                                                                         )( , , , ) 0f P V T m   

های فوق تثبیت شده باشند حالت معروف است. اگر سه ویژگی از ویژگی یاین رابطه به معادله     

 اهی اوقات لازم است علاوه بر پارامترهای فوقویژگی چهارم به طبیعت ماده بستگی خواهد داشت. گ

طور کامل توصیف شود. مانند مساحت و کشش پارامترهای دیگری در معادله منظور کرد تا سیستم به

 هایهایی را در نظر خواهیم گرفت که حالتبخاردر حال حاضر ما فقط سیستم -سطحی یک سطح مایع

های حالت ارتباط بین توصیف کرد. از آنجا که معادله کاملاا  mو P ،T، vهای توان با ویژگیها را میآن

گیری خواص کنند با اندازهخواص ماکروسکوپی و تابع پتانسیل بین مولکولی را به خوبی بیان می

 ،برد. معادلات حالت به سه دستهتوان به قوانین حاکم بر نیروهای بین مولکولی پیمی یماکروسکوپ

  .گردندمی بندینظری و نیمه تجربی دستهتجربی، معادله حالت

 تجربی: حالت معادله -الف

                                                           
Equation of state -1  
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ای از شرایط ترمودینامیکی که پارامترهای این معادلات برای تعداد محدودی از سیالات و در محدوده

  باشند. معادله اند صادق هستند و در خارج از این محدوده فاقد اعتبار میمعادله در آن تعریف شده

بینی خواص مواد هستند با این وجود اطلاعات تجربی ها در پیشترین معادلهتجربی دقیق هایحالت

باشند که اکثر این پارامترها مفهوم فیزیکی میزیادی نیاز دارند و معمولاا دارای تعداد زیادی پارامتر 

 [.2اند]ندارند و از تطابق با دادهای تجربی بدست آمده

 نظری: حالتمعادله -ب

اند. آیند پارامترها وابسته به نوع و خواص مادهآماری بدست میز ترمودینامیک ت که ااین معادلادر 

ها و خواص ماده ها از دقت و صحت بالایی برخودار نیستند اما ویژگیاطلاعات بدست آمده از این معادله

ند معادله حالت واندروالس کنند. مانای توصیف میی انطباق تجربی هم تا اندازهرا در خارج از محدوده

آید و پارامترهای آن دارای مفاهیم فیزیکی ی اختلال در مکانیک آماری بدست میکه از نظریه

 [. 3هستند]

 معادله حالت نیمه تجربی: -ج

شوند هر چند این دسته بندی تا های تجربی و نظری حاصل میحالت از ترکیب معادلهاین معادلات 

 شود،تواند یک معادله حالت تجربی منظور مثلاا معادله حالت ویریال می استای حد زیادی سلیقه

عنوان یک سری توانی برحسب چگالی با ضرایبی که از انطباق با داده تجربی حاصل که بهمشروط برآن

شده در نظر گرفته شود، ولی اگر ضرایب آن از مکانیک آماری محاسبه شده باشد به عنوان یک معادله

تجربی در شرایط تعادل فاز میهای نیمهشود. بیشترین استفاده از معادله حالتحسوب میی نظری م

 [. 4باشد]

 نیروهای بین مولکولی 1-2

    یک تابع پتانسیل بین مولکولی معرفابتدا ی کنندافرادی که در زمینه نیروهای بین مولکولی کار می

. سپس از استگیری دو مولکول بین دو مولکول و جهتکه این تابع وابسته به فاصله طوریبه ،کنندمی
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می ها استفادهی تشکیل شده از این مولکولبرای استخراج خواص ماکروسکوپی ماده ،این تابع پتانسیل

دست کنند. اگر بین مقادیر بهکنند و خواص بدست آمده را با خواص ماکروسکوپی تجربی مقایسه می

این  ،تجربی برای یک خاصیت فیزیکی سازگاری وجود داشته باشد آمده از تابع پتانسیل و مقادیر

توان پتانسیل ها میترین این پتانسیلتواند تأییدی برصحت تابع پتانسیل باشد. از متداولسازگاری می

 ( را نام برد.LJ)3جونز -لنارد و (SS)2، پتانسیل کرات نرم (HS) 1کرات سخت

 سخت یپتانسیل کره 1-2-1

کنش ندارند ولی به محض مدل دو مولکول تا زمانی که بر هم مماس نشوند انرژی برهم براساس این

گرفته  سهمی برای جاذبه در نظر در این مدلیابد. میها، پتانسیل با شیب نامحدود افزایش تماس آن

است های واقعی است. مدل پتانسیل کرات سخت عبارت آن شبیه مولکول یرفتار دافعه تنها وشود نمی

 از:

(1-2)                                                                                      ( )
0

r
u r

r





 
 



            

             
 

ی شدید مغزی فاصله بین مولکولی است. این پتانسیل فقط شامل دافعه rقطر مولکولی برخورد و  که 

 [.5]کار رفته استپتانسیل بهترین نوع باشد. پتانسیل کرات سخت سادهمی

 نرم یپتانسیل کره 1-2-2

سهمی برای نیز باشد. در این مدل سخت می یی پتانسیل کرهاین پتانسیل در واقع مدل تصحیح شده

ی شود ولی شیب تند دافعه مدل کره سخت تصحیح شده است پتانسیل کرهجاذبه در نظر گرفته نمی

 شود: صورت زیر ارائه مینرم به

(1-3                                                                              )( ) ( ) , 3n
n

K
u r n

r r


       

                                                           
Hard- Sphere-1 

Soft-Sphere-2 

Lennard-Jones-3 
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 [.6ک ثابت است]ی Kقطر مولکولی و  ، عمق چاه پتانسیل که 

 (12،6جونز ) -پتانسیل لنارد 1-2-3

کنش میان دو ذره )اتم یا مولکول( است همجونز یک پتانسیل تقریبی برای توصیف بر -پتانسیل لنارد

های نزدیک نیروهای دافعه غالب هستند. نیروهای های دور نیروهای جاذبه و در فاصلهکه در فاصله

پوشانی ابر الکترونی دو جاذبه معمولاا نیروهای واندروالسی و نیروهای دافعه نیروهای رانش ناشی از هم

 به شکل زیر است:ی ریاضی این پتانسیل ذره است. رابطه

(1-4                                                                                 )12 6( ) 4 ( ) ( )u r
r r

 

 

  
 

 

های آزمایشگاهی از برازش دادهیا این پارامترها  ،قطر مولکولی است عمق چاه پتانسیل و  در این رابطه 

 -. پتانسیل فوق را پتانسیل لناردآینددست میدقیق شیمی کوانتومی به؛ یا از محاسبات شوندتعیین می

سازی خواص گازها و اش اغلب برای مدلخاطر سادگیجونز به -نامند. پتانسیل لنارد( می12،6جونز )

رود و تقریب خوبی به ویژه برای گازهای نجیب است. این پتانسیل کار میبهکروی و متقارن ها مولکول

خاطر تعدد های چگال بهگو بوده ولی برای سیستمهای بین دو مولکول تا حدی جوابکنشهمبرای بر

 [.7های بین مولکولی دارای کارایی مؤثر نیست]کنشهمبر

 (6،3جونز) -پتانسیل لنارد 1-2-4

ای از چنین در محدودهباشند و هم مایع صورت یونی یا فلزها بهکه ذرات آن سیالاتدر بعضی از انواع 

کارآیی ( 12،6از پتانسیل لنارد جونز ) حاصلحالت  یدهد معادلهنافلز رخ می -چگالی که انتقال فاز فلز

های کولنی کنشها برهمدهد. در حقیقت در این سیالهای دقیقی ارائه نمیبینیو پیشلازم را نداشته 

کنش بلند شود. در واقع این برهمکنش جاذبه بلند برد میکند که باعث یک برهمقابل توجهی بروز می

حساب آورده شود. انرژی الکتروستاتیک های نسبتاا دورتری هم سهم مهمی دارد که باید بهبرد در فاصله

کنش بین ها توزیع شده، از نوع برهمکنش دو مولکولی که چگالی الکترونی نامتقارنی بر روی آنبرهم

3rگشتاورهای دو قطبی دو مولکول است که با   ( متناسب است r ترین همسایهفاصله بین نزدیک
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ها در انرژی، منفی است. قطعی و بهادری پتانسیل جفت مؤثر کنشکه سهم این برهمطوریهاست( به

6( را به صورت 3،6) 3

6 3

C C

r r

 
 

 
چگال های معرفی نمودند که بسیاری از خواص سیستم 2001در سال  

بینی ها جاذبه بلندبرد نقش پررنگی دارد به خوبی پیشویژه مایع سزیم( را که در آن)به مایع یونی و فلز

 شود:صورت زیر نوشته میبه . عبارت ریاضی این مدل پتانسیلکندمی

(1-5                                                                              )6 3

6 3
( ) ( )

2

C CN
u r Z

r r

 

  
 

  

اعداد  3Cو  6Cتعداد ذرات سیستم و  N ،هاترین همسایهمتوسط تعداد نزدیک ( Z(که در این رابطه 

 [. 8ثابتی هستند]

 (12،6،3جونز تعمیم یافته ) -پتانسیل لنارد 1-2-5

های مختلف دلالت بر این برای سیستم نامبرده شده در دو بخش قبل پتانسیلپیشنهاد حداقل دو تابع 

ای مثل نئون ویژه معلوم شده است که سیال و جامد سادهشده عمومیت ندارند. به یدارد که توابع معرف

کند. در سیال ها پیروی نمیکدام از این پتانسیلی وسیعی از چگالی از هیچو مواد دیگر در محدوده

های کنشهمچنین بردوقطبی اعم از دوقطبی دائمی و القایی و هم -کنش دوقطبیعی برهمواق

های مختلف سهم هر کدام متفاوت که در سیالطوریها حضور دارد، بهکنشواندروالسی و سایر برهم

ود و شتر میهای دو قطبی القایی ناچیز و سهم واندروالس پررنگکنشاست. مثلاا در آرگون سهم برهم

 شود. گیرتر میهای دو قطبی چشمکنشیا در سیالی مثل مونوکسیدکربن سهم برهم

سازی انجام های تجربی و شبیههایی که بر روی دادهاز بررسی 2009پارسافر و همکاران در سال      

 [:9صورت زیر معرفی کردند]( را به12،6،3جونز تعمیم یافته ) -دادند، پتانسیل لنارد

(1-6                                                                                )6 312

12 6 3
( )

2

C CCN
u r Z

r r r
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 12Cو  6C  ،3Cتعداد ذرات سیستم و  N ،هاترین همسایهمتوسط تعداد نزدیک ( Z(که در این رابطه 

 شود.در ادامه به معرفی چند معادله حالت پرداخته می .اعداد ثابتی هستند

 معرفی چند معادله حالت 1-3

 LIRمعادله حالت  1-3-1

)های بالاتر از چگالی بویل چگالی این معادله حالت برای )B c 1/ و دمای کمتر از دو برابر دمای  8

-   )بویل    )B cT T 2 / 5 2 /  صورت زیر گزارش شده است:به کاربرد دارد این معادله 7

(1-7                                                                                              )2 2( 1) mZ V A B    

mZ/ فاکتور تراکم پذیری،  Zی بالا در رابطه P V RT ،A  وB  پارامترهای وابسته به دما هستند

 شود: صورت زیر تعریف میبه Bو A که وابستگی دمایی 

(1-8                                                                                              )2 1 /A A A RT   

(1-9                             )                                                                          1 /B B RT 

به فشار حرارتی غیر  2Aی پتانسیل بوده و های جاذبه و دافعهکنشهمترتیب مربوط به بربه 1Bو  1Aکه 

هایی با غیر قطبی و مایع قطبی، هایبرای مایعLIR شود. صحت معادله حالت آل نسبت داده میایده

های آلی طولانی زنجیر . اما برای ترکیب[10]های تجربی اثبات شده استپیوند هیدروژنی بر اساس داده

 [.11دهد]های غیر کروی انحراف قابل توجهی نشان میو مولکول

 بهادری -معادله حالت قطعی 1-3-2

         برای ،پایداری ساختار ارتباط دارد. پایداری ساختارجونز با دافعه و با  -کنش لناردهمپتانسیل بر

چند فلزهای سخت به خوبی قابل محاسبه است، اما برای فلزهای مایع و های نرمال با مدل کره مایع

ها انجام شده است حاکی هایی که روی این انحرافدهد. مطالعهی انحراف قابل توجهی نشان میپیوند

با  های واندروالسی متفاوت است،کنشهمفلزها با بر کنش جفتبرهم ه پتانسیلاز این مطلب هستند ک
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 ،(5-1ی )رابطه ،(6،3پتانسیل ) با استفادهقطعی و بهادری یک معادله حالت جدید  توجه به موارد فوق،

 برای فلزهای مایع ارائه دادند:

(1-10                                     )2

2 1 1( 1) /               / ,   /  Z V c d c c c T d d T      

1 c  1وd 2و  هستند ترتیب مربوط به نیروهای جاذبه و دافعهبهc آل است. نیز فشار حرارتی غیر ایده

( یک معادله حالت دقیق برای سزیم مایع در تمام 10-1ی )قطعی و بهادری نشان دادند که رابطه

محدوده چگالی است. اخیراا نشان داده شده است که این معادله برای چند فلز و جامدهای یونی دیگر 

 [. 8هم کاربرد دارد ]

 EoS(III)معادله حالت  1-3-3

              ها به خوبی کاربهادری برای آن -و قطعی LIRهای کدام از معادلهمواردی وجود دارد که هیچ

 2009ی چگالی زیاد باشد ( به همین علت پارسافر و همکاران در سال )خصوصاا اگر محدوده کنندنمی

ی ذره از رابطهN نامیدند. که کل انرژی ساختاری  EoS(III)را معادله حالت جدیدی ارائه دادند که آن

( به شکل 12،6،3جونز تعمیم یافته ) -[. معادله حالت بر اساس پتانسیل لنارد9]آیدمیدست ( به1-6)

 شود:نهایی زیر معرفی می

(1-11                                                                             )2 2-1
( -1)      

f
Z V e g 


    

الف(                                                                 -1-11)
0 1 2

-1
         

f
f f f T f Ln T

T
     

ب(                                                                     -1-11)
0 1 2

-1
         

e
e e e T e Ln T

T
    

ج(                                                                 -1-11)
0 1 2

-1
         

g
g g g T g Ln T

T
    

الف تا ج( مستقل از دما ولی وابسته به نوع ماده است. این معادله برای انواع  -11-1که ثابت معادلات )

های هیدروکربنی طولانی ترکیبفلزهای مایع و  دارای پیوند هیدروژنی، های قطبی، غیرقطبی،سیال
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کووالانسی و  علاوه رفتار جامدهای فلزی،زنجیر صادق است و از نظر دما و چگالی محدودیتی ندارد. به

 [. 9خوبی جوابگو است]به cهای بالاتر از یونی به خوبی با این معادله قابل توجیه است و برای چگالی

 GMA معادله حالت  1-3-4

 سیالات چگالبرای GMA مرسلی و عباسپور یک معادله حالت موسوم به  گوهرشادی، 2005در سال 

 صورت زیر ارائه کردند:به

(1-12                                                                            )3(2 1)  ( )  ( )mZ V A T B T     

پارامترهای  T(B(و  A)T(، حجم مولی mvدما،  Tچگالی،   ،فاکتور تراکم پذیری Zدر این معادله 

 صورت زیر گزارش شده است:به دمایی پارامترهای  و  وابستگی. وابسته به دما هستند

(1-13                                                                                     )1 2
0

2 2  A A LnT
A A

RT R
    

(1-14                                                                                   )1 2
0

2 2  LnB B T
B B

RT R
   

1  مقادیر ضرایب  0 2 1 0  ،،،،B B A A A  2وB [21برای هر سیال مقدار ثابتی است .] 

 MGMAمعادله حالت  1-3-5

صورت زیر ارائه شده دست آمده به( به6،3جونز ) -استفاده از پتانسیل لنارد که باMGMA معادله حالت 

 است:

(1-15                                                                               )(2 1) ( ) ( )Z V C T D Tm     

پارامترهای  D(T)و  C(T)ضرایب چگالی و   حجم مولی، mV، فاکتور تراکم پذیری Zدر این معادله 

2)دمای وابسته به دما هستند طبق این معادله نمودارهای هم 1) mZ V  برحسب چگالی برای فلزات

             حتی تا دماهای بالا و نزدیک به دماهای بحرانی نیز حفظ ،قلیایی رفتار خطی دارند که این نظم

 [:13صورت زیر بیان شده است]به MGMAحالت  یشود. وابستگی دمایی پارامترهای معادلهمی

(1-16                                                                               )1 2
0

2 c 2 c  LnT
C c

RT R
   



10 

 

(1-17                                                                                )1 2
0

2 d 2 d  LnT
D d

RT R
   

 برای هر سیال مقدار ثابتی است. 2dو  1dو  0c، 1c  ،2c ،0d مقادیر ضریب 

  )RDF(1تابع توزیع شعاعی 1-4

ترین توابع توزیع که های نوین بررسی سیالات چگال برپایه توابع توزیع است. یکی از مهمکی از روشی

   احتمال یافتن یک مولکول در کهتابع توزیع شعاعی است. این تابع  رود،کار میبرای این منظور به

)با  دهدرا نشان میی خاص از یک مولکول مرکزی اختیاری افاصله )g r شود که نمایش داده میr 

قدر چگالی بیشتر باشد فاصله بین مولکولی است. تابع توزیع شعاعی به چگالی وابسته است زیرا هر چه

)ها نیز افزایش یافته و ترین همسایهتعداد نزدیک )g r چنین این تابع به دما یابد. همنیز افزایش می

)شود. فاکتور وابسته است افزایش دما باعث پراکنده شدن ذرات می )

1( ,..., )n

ng r r  برای میزان وابستگی

گویند که به شکل زیر نیز تابع همبستگی می gرود. به همین دلیل به کار مییا همبستگی بین ذرات به

 شود:بیان می

(1-81     )                                      ( )

1 1

...!
( ,..., ) ...

( )!

NUn
n

n n Nn

N

eV N
g r r dr dr

N N n Z






   

)انتگرال پیکربندی،  NZکه       )NU r کنش پتانسیل برهمN  ،1ذره/ Bk T  ،Bk  ثابت

باشد، تابع همبستگی جفت یا  2برابر  n( 18-1ی )ه، حجم است. اگر در معادلV، دما و Tبولتزمن، 

(2)تابع توزیع شعاعی 

1 2( , )g r r های کروی و متقارن، این آید. در سیالات متشکل از مولکولمیدست به

و تابع توزیع  rرا با  12r، بستگی دارد. معمولاا برای سهولت 2،12rو  1های تابع به فاصله بین مولکول

(2)جای شعاعی را به

1 2( , )g r r  با( )g r [.41دهند]نشان می 

 های تابع توزیع شعاعی از این قرارند:برخی از ویژگی     

                                                           
1-Radial Distribution Function 
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)اگر مولکولی را در مبدأ تصور کنیم  -الف )g r dr حول که هایی است تعداد مولکولr  در المان

 وجود دارد. drحجم 

(1-19                                                                                   )2

0
( )4 1g r r dr N N 



    

)ضرب توان تصور کرد حاصلدر واقع می -ب      )g r موضعی را در فاصله  یدانسیتهr  از مولکول

) عبارت دیگر دانسیته دربه دهد،در مبدأ نشان میواقع  )g r شود:چنین معین می 

(1-20                                                                                                        )( ) ( )r g r   

0rموقعی که  -ج       کنند و در نتیجه پتانسیلصورت کرات سخت عمل میها عملاا بهمولکول    

0rکند. در نتیجه موقعی که نهایت میل میکنش به سمت بیهمبر  :انتظار داریم 

(1-21                                                                                                        )
0

 ( ) 0
r
Lim g r


  

      اول کم یها در پوستهو تعداد مولکول یافتهای کاهش در یک سیال با افزایش دما نظم منطقه     

نتیجه توان یابد. از چنین بحثی میسیال عدد کئوردیناسیون افزایش می یدانسیتهشود و با افزایش می

که مکانیزم انبساط در سیال و جامد کاملاا متفاوت است. انبساط در یک جامد به رفتار ناهماهنگ  گرفت

ه انبساط یابد. این در حالی است کدیگر افزایش میپتانسیل ربط دارد و در اثر انبساط فاصله ذرات از یک

عبارت دیگر در یک مایع با کاهش دانسیته افتد. بهخاطر کاهش عدد کئوردیناسیون اتفاق مییک مایع به

کنند و به فضای جدیدی منتقل میهای کئوردیناسیون اول این منطقه را ترك میتعدادی از مولکول

 .دهد( رفتار تابع توزیع شعاعی را نشان می1-1شکل ) شوند.
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RDF های بین مولکولی ایجاد کند. اگر کنشتواند ارتباطی اساسی بین توابع ترمودینامیکی و برهممی

 پذیر جفت گونه به شکل زیر بیان نمود:بتوان انرژی پتانسیل سیال را با تقریب جمع

(1-22                                                                                               )1( ,..., ) ( )N N ij ij

i j j

U r r u r


  

)که در آن       )NU r  انرژی پیکرندی سیستمN ای و ذره( )iju ij باشد، کنش جفت میپتانسیل برهم

دست آورد. های ترمودینامیکی سیال را برحسب تابع توزیع شعاعی بهتوان تمام کمیتصورت میدر این

)برحسب  Pعنوان مثال معادله فشار، به )g r صورت:به 

 (1-23                                                             )
2

2( ) ( )4
6

P kT rU r g r r dr


    

)در این معادله  )U r  پتانسیل جفتی است و( )g r  تابع توزیع شعاعی و( )U r  مشتق( )U r  نسبت

 [.15بین ذرات است] یبه فاصله

 و اهمیت آن1ضریب فشار حرارتی 1-5

دلیل تغییر نیروهای بین مولکولی )یا دهد و این تغییر بهماده در اثر تغییر دما یا حجم تغییر فشار می

(باشد. ضریب فشار حرارتی اتمی ( در اثر تغییر دما یا حجم می
(  بیان کننده سرعت تغییرات فشار

                                                           
1-Thermal Pressure Coefficient 

. ( رفتار تابع توزیع شعاعی بر اساس فاصله در یک دما و چگالی مشخص1-1)شکل   
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 با دما در حجم ثابت است.

(1-24                                                                                                )( / )P T      

پذیری هم( به تراکمتوان از نسبت ضریب انبساط حرارتی )چنین ضریب فشار حرارتی را میهم     

که ضریب انبساط حرارتی، این( بیان کرد. بسته به  Tدما )
  مثبت یا منفی باشد تواند می

 مثبت یا منفی را اختیار کند. ادیر مق

(1-25             )                                                            
T

T

V

TP

VT

P

 










 
 
   

        
 
 

  

0Tجایی که از آن  باشد علامت می
  و [. 16کسان است]ی  چگونگی تغییرات انرژی

 کند.عبارتی دیگر فشار داخلی را از طریق معادله زیر بیان میدرونی با حجم به

(1-26                                                                                  )
int

T

E P
P T P

V T 

    
     

    
  

راحتی داخلی مایعات که یکی از خواص مهم مایعات است را بهتوان فشار با استفاده از این ضریب می     

و دماهای مختلف در دسترس نیست. هر چند در  هادر دانسیته قابل توجهیهای محاسبه کرد. اما داده

ها به دلیل پیچیده بودن، فرآیندی های اخیر معادلاتی برای این کمیت ارائه شده ولی استفاده از آنسال

های متفاوت ضی موارد با خطای زیادی همراه است. در این کار با استفاده از معادله حالتگیر و در بعوقت

 و تابع توزیع شعاعی کره سخت مقادیر ضریب فشار حرارتی برای سیالات روبیدیم و سزیم در دماها و

 ستعیین عبارت ضریب فشار حرارتی براسا یکه در فصل دوم نحوه فشارهای متفاوت محاسبه شده است

حالت و تابع توزیع شعاعی بیان خواهد شد و در فصل سوم توانایی این معادلات در تعیین  یمعادله

 گردد. ضریب فشار حرارتی بررسی می

 فلزات قلیایی 1-6
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شود که شامل فلزهای لیتیم، سدیم، پتاسیم، به عناصر گروه اول جدول تناوبی گفته می 1فلزات قلیایی

طور آزاد در علت به همینپذیر هستند به شدت واکنشاست. این عناصر به روبیدیم، سزیم و فرانسیم

صورت ترکیب با سایر عناصر هستند. فلزات قلیایی از چند جهت با شوند و معمولاا بهطبیعت یافت نمی

 یهستند. دانسیته یجوش پایین یذوب و نقطه یها نرم بوده و دارای نقطهفلزات تفاوت دارند. آن یبقیه

 است. آنتالپی کمترآب  یپتاسیم، سدیم و لیتیم از دانسیته یکه دانسیتهطوریپایینی دارند، به 

ظرفیت، معمولاا  یعلت داشتن فقط یک الکترون در لایهبه و [17استاندارد ذوب و تبخیر کمی دارند]

 زیرا با یابدمیکاهش  کنند. انرژی یونیزاسیون با افزایش عدد اتمیپیوندهای فلزی ضعیفی ایجاد می

 . شوددورتر می ها به علت دور شدن الکترون ظرفیت از هستهافزایش تعداد لایه

باشند. به عنوان مثال ها در علوم و فناوری پیشرفته دارای کابردهای زیاد میفلزات قلیایی و آلیاژهای آن

یونی  ییی مانند گسیل دهندهای و برای عملکردهادر الکترونیک نشری، پزشکی، در راکتورهای هسته

صورت ها در کاربردهای صنعتی، بهآن یخاطر ساختار الکترونی ساده و اهمیت ویژهباشند، بهمناسب می

 [. 18شوند]گسترده به عنوان سیالات متداول برای تحقیقات استفاده می

 نافلز در فلزات قلیایی -انتقال فلز 1-7

متداول از موادی هستند که ساختار الکترونی آنها به شدت به حالت های فلزات قلیایی مایع مثال

باشد. این نافلز می -ترین گواه این وابستگی به حالت، انتقال فلزترمودینامیکی سیستم بستگی دارد. مهم

دهد که فلز مایع تا نقطه بحرانی و تا بعد از حالت فوق بحرانی گرم شود. در پدیده هنگامی روی می

افتد این پدیده از تغییر از حالت فلزی به نافلزی اتفاق می بحرانی فلزات قلیایی مایع، ینقطهنزدیکی 

ها قابل استنباط است. و قابلیت بازتابش نوری آن هدایت الکتریکی پذیری،های مغناطیسیگیریاندازه

بحرانی باید  ینقطهکند که با انبساط فلز مایع و نزدیک شدن به نافلز مشخص می -وقوع انتقال فلز

                                                           
1-Alkali Metals 
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کنش برهم [. در سیال چگال یک هادی فلزی،19اتمی صورت پذیرد]تغییرات عظیمی در نیروهای بین

در حالی که در فاز غیر فلزی گازی از نوع نیروهای ضعیف از نوع پتانسیل کولنی است بین ذرات 

[. عموماا انتقال 19کنند]یر میکنش با تغییر حالت ترمودینامیکی تغی. هر دو نوع برهماست یواندروالس

گیری شده با مقادیر محاسبه شده از هدایت الکتریکی اندازه یتوان از مقایسهنافلز در فلزات را می -فلز

 -بحرانی مایع ی[. با نزدیک شدن به نقطه20تئوری الکترون تقریباا آزاد مورد تحقیق و بررسی قرار داد]

مانند دیمرها تأثیرگذار بوده و منجر به انحراف هدایت الکتریکی های متمرکز شده بخار ایجاد گونه

[. رفتار فلزات مایع در دو ناحیه قبل و بعد 19گردد]مشاهده شده از رفتار مدل الکترون تقریباا آزاد می

نافلز متفاوت است و باید به این نکته در مطالعات توجه کرد. برخی از خصوصیات فیزیکی  -از انتقال فلز

 ( ارائه شده است.2-1( و)1-1ت روبیدیم و سزیم در جداول )فلزا
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 .[21برخی از خواص فیزیکی عنصر روبیدیم] :(1-1جدول )                           

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 Rubidium(Rb) ،37عدد اتمی، عنصر و نشانه                    

 مولگرم برC12                            47/85وزن اتمی برپایه 

oمول برلیتردر دمای  5/1(                          چگالی ) c20 

 K 460/312(                                            mTنقطه ذوب )

 K 961(                                                 bTنقطه جوش )

 16                              تعداد ایزوتوپ                             

 K2093(                                              cTدمای بحرانی )

 مول بر لیتر 095/4(                                cچگالی بحرانی )

 Cesium(Cs) ،55عدد اتمی، عنصر و نشانه                        

 گرم بر مولC12                          905/132وزن اتمی برپایه 

oمول برلیتردر دمای 9/1(                             چگالی ) c20 

 K 600/301(                                              mTنقطه ذوب )

 K 934(                                                 bTنقطه جوش )

 15                                  تعداد ایزوتوپ                         

 K 1938(                                               cTدمای بحرانی )

 مول بر لیتر235/3 (                              cچگالی بحرانی )

.[12برخی از خواص فیزیکی عنصر سزیم] :(2-1جدول )  
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 فصل دوم

 ارائه روش محاسبات
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 فشار حرارتیی خاصیت ضریب روش محاسبه 2-1

ی خاصیت ضریب فشار حرارتی فلزات روبیدیم و سزیم شرح داده شده در این فصل چگونگی محاسبه

شود و در ادامه روش است. نخست روش استخراج کمیت مورد نظر با استفاده از معادلات حالت بیان می

 شد. محاسبه با استفاده از تابع توزیع شعاعی کره سخت در نقطه تماس ارائه خواهد

 GMAحالت  یبراساس معادله حرارتی عبارت ضریب فشار تعیین 2-1-1

 د. دست آوربه GMAبرای تعیین عبارت ضریب فشار حرارتی باید عبارت فشار را از معادله حالت 

(2-1                                                                          )
4 51

2 2 2
p RT A B

 
    

( توضیح داده شده است با جایگزینی 4-3-1در بخش ) GMAپارامترهای مربوط به معادله حالت 

 ( عبارت فشار برابر است با:1-2( در معادله )14-1( و )13-1معادلات )

(2-2 )  
4 5

4 4 5 5

0 1 2 0 1 2 ( )  ( )
2 2 2

p A RT A A T Ln T B RT B B T Ln T RT
  

          

 نتیجه نهایی برای ضریب فشار حرارتی عبارت است از:

(2-3       )    
4 5

4 50 0
2 2( 1) ( 1)

2 2 2

A R B RP R
A LnT B LnT

T




 
  

 
        

 
 

با داشتن  GMAتوان مقدار ضریب فشار حرارتی را براساس معادله حالت ی فوق میبا توجه به رابطه     

( توانایی این 1-3محاسبه کرد. در بخش ) 2Bو  2A ،0A، 0B مقدار تجربی چگالی و مقدار ضرایب 

 گردد.حالت در محاسبه کمیت مورد نظر بررسی می یمعادله

 MGMAبراساس معادله حالت  ضریب فشار حرارتیتعیین عبارت  2-1-2

 صورت زیر خواهد بود:عبارت ضریب فشار حرارتی براساس این معادله حالت به

(2-4                      )3 21
( ) [[ ( ) ( )] [ ( ) ( )] ]

2

P
D T TD T R C T TC T R R

T
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( شرح داده 4-3-1در بخش ) (MGMA)عباسپور  -مرسلی -ی گوهرشادیمعادله حالت اصلاح شده

)شده است و ثوابت  )C T  و( )D T [:41شوند]به صورت زیر تعریف می 

(2-5                                                                                     )1
2

2
( ) [ ]

c
C T c

RT RT
    

(2-6                                                                                              )1
2

2
( ) [ ]

d
D T d

RT RT
   

 بهادری  -براساس معادله حالت قطعیضریب فشار حرارتی تعیین عبارت  2-1-3

 [ :8گردد]زیر بیان می صورتفشار برای این معادله حالت به (10-1) یرابطهبا استفاده از 

 (2-7                                                                       )3 3 2

2 1 1p c RT c R d R RT        

ی ثابت عبارت ضریب فشار حرارتی چنین نسبت به دما در دانسیته( 7-2گرفتن از عبارت )با مشتق

 آید:بدست می

(2-8                                                                                   )3

2

P
c R R

T




  
 

   
 

  

( دانستن مقدار تجربی چگالی 8-2ی )براساس رابطه خاصیت ضریب فشار حرارتیبرای محاسبه کردن 

بهادری  -حالت قطعی یمعادلهوابستگی دمایی پارامترهای نامه . در این پایانلازم است 2cو مقدار ضریب 

                                                  :مرتبه دوم توسعه داده شده است. (10-2( و )9-2صورت معادلات ) به

(2-9                                                                                                   )32
1 2

cc
c c

T T
    

(2-10                                                                                                  )32
1 2

dd
d d

T T
    

صورت زیر عبارت فشار به بهادری -ی حالت قطعیمعادله( در10-2( در )9-2های )با جایگزینی رابطه

 آید: دست میبه

(2-11                           )
3 2

3 3 2 23 3
1 2 1 2

c R d R
p c RT c R d RT d R RT

T T

 
           

ه صورت ب ی ثابت عبارت ضریب فشار حرارتیبا مشتق گیری از فشاز نسبت به دما در دانسیتهدر نهایت 
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 زیر خواهد شد: 

(2-21                                                  )
3 2

3 23 3
1 12 2

c R d RP
c R d R R

T T T

 
  

 
     

 
     

دانستن مقدار  باضریب فشار حرارتی در هر چگالی و دما  یدهد که محاسبه( نشان می21-2ی )رابطه

 .پذیر استامکان 3dو  1c ،3c ،1d  ضرایب

 با استفاده از تابع توزیع شعاعی عبارت ضریب فشار حرارتی روش محاسبه  2-2

نامه برای محاسبه ( شرح داده است. در این پایان4-1عبارت فشار برحسب تابع توزیع شعاعی در بخش )

تماس ) یکمیت مورد نظر از عبارت فشار براساس تابع توزیع شعاعی مدل کرات سخت در نقطه  )

 [:14]شداستفاده  ،گرددصورت زیر بیان میکه به

(2-31                                                                 )2 32
( )

3

HS

ip kT T gk    


    

 سختفشار دورنی است. عبارت تابع توزیع شعاعی کره  iثابت بولتزمن و  kچگالی،  در رابطه فوق 

 2و جان وورکا 1نامه مورد استفاد قرار گرفته توسط آناتول مالیجوسکاینتماس که در این پایا یدر نقطه

 [:22صورت زیر بیان شده است]به

(2-41                   )

2 3 4 5

2 3 3

(1 0.444 0.66108 0.20373 0.081225 0.0769 )
( )

(1 0.0560 0.5979 0.3076 )(1 )

HS
MVg

    


   

     


   
 

 شود:که به شکل زیر عنوان می استکسر فشردگی یا کسر انباشتگی ،پارامتر 

(2-51                                                                                                           )( )

4

b T 
  

)و  )b T شود: پارامتر وابسته به دما است که این چنین تعریف می 

                                                           
1- Antoan Malijevsky 
2- Jan Veverka 
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(2-16                                                                                      )32
( )

3

k Tb
bb T F






 
 
 

 

) و قطره کره سخت مینیمم چاه پتانسیل،   (16-2ی )در رابطه )bF T یافته از دمای کاهش  یتابع

bk T



 
 
 

در  sCو  bRها برای فلزات مایع این کمیتمقادیر  شود.تجربی زیر بیان میکه با فرمولاست  

 .بیان شده است( 1-2جدول )

(2-71                                )
3/2

1 2 3 4( / )  exp( )  expB B
b B

k T k T
F k T b b b b

 

  
     

   

 

521304/03bکه:                                                                                798019/01b   

                                                       407266/0-4b                           908086/02b   

توان فشار را برحسب تابع توزیع می (14-2) ی( در رابطه17-2) تا( 15-2با جایگزینی روابط )     

 باشد:عبارت نهایی ضریب فشار حرارتی به شکل زیر می که دست آوردشعاعی به

(2-81           )           2 3 2 3 ( )2 2
( )

3 3

HS
HS MV
MV

g
k k g k T

P

T T


     




 
  

         
  

سزیم  روبیدیم و( مقدار خاصیت مورد نظر برای مایعات 18-2) یدر فصل سوم با استفاده از رابطه

 محاسبه شده است.

 [. 22روبیدیم و سزیم] مایع ( برای فلزات16-2(: مقادیر پارامترهای مورد استفاده در رابطه )1-2جدول )              

 

 

 

 

( )
o

A  
/ ( )BK K   ( )nbT K فلزات 

47/4 10592 961 Rb 

82/4 10500 951 Cs 
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 فصل سوم

 گیریبحث و نتیجه
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 حالت به روش معادلهمحاسبه ضریب فشار حرارتی  3-1

 GMA محاسبه ضریب فشار حرارتی براساس معادله حالت  3-1-1

      یرابطه( برای محاسبه ضریب فشار حرارتی بر اساس 1-1-2طبق توضیحات ارائه شده در بخش )

 موجود در مرجع هاینیاز است. برای این منظور با استفاده از داده GMAی های معادله(، به ثابت2-3)

 100تا 10کلوین و فشار  1600تا  500ی دمایی [ برای مایعات روبیدیم و سزیم در محدوده23تجربی]

که این  ترسیم گردیده این سیالات دوازده ایزوترم ، برایبرحسب  )3V) 1-2Zمگاپاسکال، نمودارها 

 ( نشان داده شده است.2-3( و )1-3های )نمودارها در شکل

 

mol .L
-1

)

10 11 12 13 14 15 16 17 18

(2
Z

-1
) 

V
3
 (

L
3
 .

m
o
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)
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و فشار  K1600-500ی دمایی روبیدیم در محدوده سیالبرای  برحسب  )V) 1-2Z 3(: نمودارهای 1-3شکل )

MPa100-10. 
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mol .L
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)
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و فشار  K1600-500ی دمایی سزیم در محدوده سیالبرای  برحسب  )V) 1-2Z 3(: نمودارهای 2-3شکل )  

MPa100-10. 

 

برحسب   )3V) 1-2Z ( میزان رفتار خطی تابع2-3)( و 1-3های )نمودارهای نشان داده شده در شکل

،  گر محدودهرفتار خطی نمودارهای رسم شده نمایان .دهدروبیدیم و سزیم نشان می سیالاترا برای

مورد نظر  سیالاتبرای  GMAی حالت های ترمودینامیکی است که در این محدوده معادلهای از حالت

را در  Bو شیب  Aتوان مقادیر عرض از مبدأ می (2-3( و )1-3نمودارهای )معتبر است. با استفاده از 

 ( به2-3( و )1-3در جداول ) هاآن نتایج حاصل به همراه ضریب همبستگی که دست آورد هر دما به

 روبیدیم و سزیم ارائه شده است. مایع ترتیب برای فلزات
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 سیالبرای  (2R)همراه با ضریب همبستگی  GMA معادله حالت (B)و شیب  (A)(: مقادیر عرض از مبدأ 1-3جدول )

 روبیدیم.

 

 

 

 

 

 

 

2R  4 -4(L .mol )B  3 -3(L .mol )A  (K)T  

9998/0 6/80210-4 -1/13910-2 500 

9998/0 5/84310-4 -9/53310-3 600 

9997/0 5/16710-4 -8/23410-3 700 

9996/0 4/69110-4 -7/28810-3 800 

9994/0 4/34710-4 -6/58010-3 900 

9992/0 4/09910-4 -6/03910-3 1000 

9989/0 3/92510-4 -5/62710-3 1100 

9985/0 3/81210-4 -5/31110-3 1200 

9979/0 3/75410-4 -5/07810-3 1300 

9971/0 3/74710-4 -4/91710-3 1400 

9959/0 3/79610-4 -4/82710-3 1500 

9943/0 3/91110-4 -4/81010-3 1600 
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 سیالبرای ( 2R) همراه با ضریب همبستگی GMA معادله حالت( B)و شیب  (A)(: مقادیر عرض از مبدأ 2-3جدول )

 سزیم.

2R  4 -4(L .mol )B  3 -3(L .mol )A  (K)T  

9998/0 1/55610-3 -2/06310-2 500 

9997/0 1/32210-3 -1/70810-2 600 

9995/0 1/17010-3 -1/47210-2 700 

9993/0 1/06210-3 -1/30210-2 800 

9990/0 9/84010-4 -1/17410-2 900 

9986/0 9/28810-4 -1/07810-2 1000 

9979/0 8/91010-4 -1/00510-3 1100 

9971/0 8/67510-4 -9/49810-3 1200 

9899/0 8/27610-4 -8/79910-3 1300 

9940/0 8/62010-4 -8/87210-3 1400 

9916/0 8/80310-4 -8/76710-3 1500 

9881/0 9/16510-4 -8/82010-3 1600 

 

و  0B  ،1Bن چنیو هم 2Aو  0A  ،1A هایثابتتوان می Bو  Aی دست آمدهبا استفاده از مقادیر به     

2B  های معادله حالت دست آمده برای ثابتدست آورد. نتایج بهبه( 14-1( و )13-1براساس معادلات )را

GMA ( خلاصه شده است.3-3روبیدیم و سزیم در جداول ) مایع برای فلزات 
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ی دمایی برای فلزات روبیدیم و سزیم در محدوده GMAی معادله حالت های محاسبه شده(: ثابت3-3جدول )

K1600-500 ی فشارو محدوده MPa100-10 . 

 

 

 

 

 

 

 

روبیدیم و  مایع برای فلزات 2Bو  0B  ،1B و 2Aو  0A  ،1Aی شدههای محاسبه با استفاده از ثابت     

ی دما و چگالی مورد مطالعه ( در محدوده3-2ی )کمیت ضریب فشار حرارتی با توجه به معادله ،سزیم

         که با افزایش دما و کاهش چگالی کاهش  استضریب فشار حرارتی خاصیتی  شده است.محاسبه 

( 4-3بینی کند. در جداول )پیش تواند این روند را به خوبیمی GMAحالت  ی[ که معادله22یابد ]می

ای از فشار و چگالی با مقادیر تجربی محاسبه شده در هر همدما، در گستره ( ضریب فشار حرارتی5-3و )

بین دو مقدار تجربی و  1نسبیخطای  میانگین درصد صورتی آن بهآن مقایسه شده است که نتیجه

 . محاسباتی گزارش شده است

 

 

 

                                                           
1- Average Absolute Percent Deviation (AAD%) 

Cs Rb پارامتر 

5/361210-2 2/352410-2 3 -3(L .mol )oA  

6/20310-2 3/158110-2 4 -4

1(L .MPa.mol )A  

-2/976610-5 -1/323010-5 4 -4 -1

2(L .MPa.mol .K )A  

-6/523610-3 -2/393010-3 4 -4(L .mol )oB  

-5/25310-3 -2/101410-4 5 -5

1(L .MPa.mol )B  

3/72510-6 1/382110-6 5 -5 -1

2(L .MPa.mol .K )B  
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 .Rbدر تعیین ضریب فشار حرارتی برای سیال GMA (: بررسی صحت معادله حالت 4-3جدول )     

exp1

1
exp

100
%

n cal

i
AAD

n

 




  

 

 

 

 

 

 1AAD )1-.Lmol(  P (MPa) T (K)% تعداد نقاط

6 8/42 2570/17-5139/16 100-10 500 

6 5/18 8397/16-0318/16 100-10 600 

6 3/4 4213/16-5413/15 100-10 700 

6 5/6 0018/16-0429/15 100-10 800 

6 5/10 5814/15-5342/14 100-10 900 

6 7/11 1601/15-0141/14 100-10 1000 

6 5/10 7378/14-4806/13 100-10 1100 

6 9/9 3148/14-9306/12 100-10 1200 

6 9/10 8909/13-3604/12 100-10 1300 

6 7/13 4663/13-7645/11 100-10 1400 

6 9/18 0412/13-1357/11 100-10 1500 

6 5/26 6162/12-4602/10 100-10 1600 
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 .Csدر تعیین ضریب فشار حرارتی سیال GMA بررسی صحت معادله حالت  :(5-3جدول )         

 

ی کلوین و برای فلز سزیم در گستره 700-1300ی دمایی کمترین خطا برای فلز روبیدیم در گستره     

کلوین  500و بیشترین خطا برای هر دو فلز در دمای  شودکلوین مشاهده می 700-1200دمایی 

های بین مولکولی معادله علت تعدد برهمکنششود در این دما حداکثر چگالی را داریم که بهمشاهده می

ای از این معادله شود میزان خطای محاسبهچه مشاهده میچنان .نیستمناسبی حالت دارای کارایی 

برای فلزات قلیایی مایع با نزدیک  GMAحالت برای فلز روبیدیم کمتر از فلز سزیم است. معادله حالت 

 فاز دهد و این انحراف به دلیل انتقالشدن به نقطه بحرانی انحرافاتی را از رفتار خطی معادله نشان می

طور کلی ها بهکنش بین اتمشود ماهیت برهمدهد و باعث مینافلز است که با افزایش دما رخ می -فلز

های فاقد ها در دماهای بالا منجر به دادهترین همسایهکنش نزدیکدچار تغییر شود. بنابراین فرض برهم

 AAD % )1-.Lmol(   P (MPa) T (K) تعداد نقاط

5 2/48 7117/13-0797/13 80-10 500 

6 6/21 5298/13-6759/12 100-10 600 

6 8/4 1965/13-2661/12 100-10 700 

6 3/7 8640/12-8493/11 100-10 800 

6 5/11 5319/12-4247/11 100-10 900 

6 8/12 2003/12-9905/10 100-10 1000 

6 5/13 8691/11-5450/10 100-10 1100 

6 4/13 5379/11-0834/10 100-10 1200 

6 5/15 2743/11-6084/9 100-10 1300 

6 3/17 8751/10-1093/9 100-10 1400 

6 7/22 5433/10-5814/8 100-10 1500 

6 8/29 2114/10-0151/8 100-10 1600 
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د نرسای میاعتبار و اطمینان خواهد شد. فلزات قلیایی با افزیش دما و به عبارتی کاهش چگالی به نقطه

 نیروهای تغییراتاز  شیناتغییرات  این دهد.میها رخ ای در خواص آنرات عمدهجا به بعد تغییکه از آن

انحرافات  یعمده لیلدهند دمیربط  قلیایی نافلز در فلزات -فلز فاز را به انتقالاست که آن لیمولکو بین

 [.20نیز همین امر است] GMAمشاهده شده در معادله حالت 

 

  MGMAبراساس معادله حالت  محاسبه ضریب فشار حرارتی 3-1-2

 2dتا  0dو 2cتا  0cی ابتدا باید پارامترها ( ارائه شده در فصل دوم برای محاسبه 4-2ی )طبق رابطه

 مایع برای فلزات برحسب  V (2Z-1) نمودار ابتدا باید هادست آوردن این ثابتمحاسبه شود. جهت به

 pvTهای با استفاده از داده MPa100-10فشار و محدوده  K1600-500ی دمایی در محدوده بردهنام

 ( نشان داده شده است.4-3( و )3-3های )در شکلرسم شود. این نمودارها [ 23]
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             و چگالی K1600-500ی دمایی روبیدیم در محدوده سیالبرای   برحسب )V)1-2Z(: نمودار3-3شکل)

(1-L mol)2570/17-4602/10. 

. 
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                 وچگالی K1600-500ی دمایی سزیم در محدوده سیالبرای   برحسب )V)1-2Z(: نمودار 4-3شکل)

(1-L mol)7117/13-0151/8. 

 

، برحسب  V (2Z-1) تابع ( رفتار خطی4-3( و )3-3های )شکلنمودارهای همدمای ارائه شده در     

 ای ازگر محدودهدهد. رفتار خطی نمودارهای رسم شده بیاننشان میرا برای سیالات روبیدیم و سزیم 

برای فلزات مورد نظر دارای  MGMAحالت  یمعادله ،های ترمودینامیکی است که در این محدودهحالت

توان مقادیر عرض از مبدأ ( می4-3( و )3-3های )دمای شکلمهای هاستفاده از منحنیبا  اعتبار است.

C  و شیبD این مقادیر در دماهای مختلف همراه با ضریب همبستگی  .دست آوردبه برای هر همدما را

ها در طور که از رفتار منحنیهمان شده است. گزارش( 7-3( و )6-3برای فلزات ذکر شده در جداول )

 1000مشخص است روند تغییرات شیب همدمای  ،( برای فلز روبیدیم6-3( و مقادیر جدول )3-3شکل )

 نافلز در این دما مرتبط -توان دلیل آن را به انتقالات فلزسایر همدماها متفاوت است که می با کلوین

 دانست.
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برای  (2R) همراه با ضریب همبستگی MGMA معادله حالت( D)و شیب  (C)(: مقادیر عرض از مبدأ 6-3جدول )

 روبیدیم.  سیال

2R  2 -2(L .mol )D  -1(L.mol )C  (K)T  

9998/0 1970/0 297/3- 500 

9998/0 1592/0 600/2- 600 

9997/0 1325/0 110/2- 700 

9997/0 1126/0 748/2- 800 

9997/0 0936/0 472/1- 900 

9998/0 1314/0 912/1- 1000 

9997/0 07546/0 080/1- 1100 

9996/0 06733/0 9367/0- 1200 

9996/0 06050/0 8173/0- 1300 

9995/0 05436/0 7161/0- 1400 

9994/0 04954/0 6294/0- 1500 

9992/0 04520/0 5540/0- 1600 
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برای  (2R) همراه با ضریب همبستگی MGMA معادله حالت (D)و شیب  (C)مقادیر عرض از مبدأ (: 7-3جدول )

 سزیم. سیال

2R  2 -2(L .mol )D  -1(L.mol )C  (K)T  

9997/0 2848/0 774/3- 500 

9996/0 2328/0 006/3- 600 

9996/0 1934/0 433/2- 700 

9995/0 1643/0 011/2- 800 

9995/0 1420/0 690/1- 900 

9995/0 1244/0 439/1- 1000 

9995/0 1102/0 238/1- 1100 

9995/0 09843/0 073/1- 1200 

9992/0 08582/0 9085/0- 1300 

9996/0 08051/0 8236/0- 1400 

9996/0 07338/0 7257/0- 1500 

9995/0 06715/0 6409/0- 1600 

 

برازش روابط  از را 2dتا  0d و 2c تا  0c هایتوان ثابتمی Dو  Cی دست آمدهبا استفاده از مقادیر به     

 برای فلزات MGMAهای معادله حالت دست آمده برای ثابتدست آورد. نتایج بهبه (17-1( و )1-16)

 ( خلاصه شده است. 8-3روبیدیم و سزیم در جدول ) مایع
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ی دمایی در محدوده و سزیم روبیدیم اتبرای فلز MGMAی معادله حالت های محاسبه شدهثابت (:8-3جدول )

K1600-500  ی فشار محدودهوMPa100-10 . 

 

 

 

 

 

 

 

ضریب  خاصیتبرای فلزات روبیدیم و سزیم  2dتا  0d و 2c تا  0c های محاسبه شدهثابتبا استفاده از     

معادله  .شدمحاسبه ی دما و چگالی مورد مطالعه ( در محدوده4-2ی )معادلهاستفاده از فشار حرارتی با 

کاهش ضریب فشار حرارتی با افزایش دما و  روند GMAی مانند معادله تواندمینیز  MGMAحالت 

محاسبه  ( ضریب فشار حرارتی10-3( و )9-3در جداول )بینی کند. را به خوبی پیش کاهش چگالی

ن ی آای از فشار و چگالی با مقادیر تجربی آن مقایسه شده که نتیجهشده در هر ایزوترم در گستره

  حاسباتی گزارش شده است.بین دو مقدار تجربی و م میانگینصورت خطای به

 

 

 

 

 

 

Cs Rb پارامتر 

45451/3  21035/3 -1(L.mol )oc  

717/10  40661/9 2 -2
1(L .MPa.mol )c  

-1/39010-3 -1/32010-3 2 -2 -1
2(L .MPa.mol .K )c  

12213/0-  -9/394510-2 2 -2(L .mol )od  

70286/0-  48985/0- 3 -3
1(L .MPa.mol )d  

4/66810-5 3/692210-5 3 -3 -1
2(L .MPa.mol .K )d  
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 .Rbدر تعیین ضریب فشار حرارتی سیال  MGMA(: بررسی صحت معادله حالت 9-3جدول )               

 

 

 

 

 

 

 

 AAD% )1-.Lmol( P(MPa) T(K) تعداد نقاط

6 4/3 7025/17-3951/16 100-10 500 

6 0/3 9783/16-0318/16 100-10 600 

6 1/3 4213/16-5413/15 100-10 700 

6 2/3 0018/16-0429/15 100-10 800 

6 4/3 5814/15-5342/14 100-10 900 

6 2/3 1601/17-0141/14 100-10 1000 

6 9/3 7378/14-4806/13 100-10 1100 

6 9/3 3148/14-9306/12 100-10 1200 

6 0/4 8909/13-3604/12 100-10 1300 

6 1/5 4663/13-7645/11 100-10 1400 

6 0/5 0412/13-1357/11 100-10 1500 

6 2/6 6162/12-4602/10 100-10 1600 
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 .Csدر تعیین ضریب فشار حرارتی سیال MGMA بررسی صحت معادله حالت  :(10-3جدول )        

 

نشان از بهبود نتایج  MGMAو  GMAدو روش  نسبی خطای درصد میانگین ی مقادیرمقایسه      

       شکلدر  .دارد GMAحالت  ینسبت به معادله MGMAمحاسبه شده با استفاده از معادله حالت 

م و برای فلزات روبیدی تجربی در مقابل چگالی مقادیر محاسبه شده وضریب فشار حرارتی رفتار ( 3-5)

 درصد میزان. داده شده است نشان K500 در همدمای MGMAو  GMAبراساس دو مدل  سزیم

بسیار خوبی بین دکه توافق دهمینشان نیز ( 10-3( و )9-3محاسبه شده در جداول ) نسبی یخطا

تواند بهتر و می GMAM حالت یمعادله .وجود داردمقادیر تجربی و  حاصل از محاسبات  یرمقاد

مقادیر ضریب فشار حرارتی ضریب فشار حرارتی را محاسبه نماید.  GMA حالت یتر از معادلهدقیق

و  1روبیدیم و سزیم در پیوست  مایع برای فلزات MGMAو  GMAهای دست آمده از معادله حالتبه

 گزارش شده است. 2

 AAD% )1-.Lmol(  P(MPa) T(K) تعداد نقاط

5 4/2 7117/13-0797/13 80-10 500 

6 8/3 5298/13-6759/12 100-10 600 

6 0/4 1965/13-2661/12 100-10 700 

6 1/4 8640/12-8493/11 100-10 800 

6 3/4 5319/12-4247/11 100-10 900 

6 2/4 2003/12-9905/10 100-10 1000 

6 6/4 8691/11-5450/10 100-10 1100 

6 4/4 5379/11-0834/10 100-10 1200 

6 6/4 2743/11-6084/9 100-10 1300 

6 4/4 8751/10-1093/9 100-10 1400 

6 6/4 5433/10-5814/8 100-10 1500 

6 9/4 2114/10-0151/8 100-10 1600 
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 تجربیهای با داده K500در دمای  MGMAو  GMAمعادلات  با استفاده از برحسب  (: مقایسه رفتار 5-3شکل )

 ب( سزیم. ) و الف( روبیدیم)[ برای فلزات 23]مرجع

 

 

 )الف(

(ب)  
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 بهادری  -براساس معادله حالت قطعی محاسبه ضریب فشار حرارتی 3-1-3

های ( به ثابت6-2ی )براساس رابطه ی ( برای محاسبه3-1-2طبق توضیحات ارائه شده در بخش )

[ برای 22تجربی] pvTهای بهادری نیاز است. بدین منظور با استفاده از داده -حالت قطعی یمعادله

         نمودارهای  aMP100-10فشار ی و محدوده K1600-500ی دمایی روبیدیم و سزیم در محدوده

2 V(1-Z برحسب )1/ ( و 6-3های )برای دوازده ایزوترم ترسیم گردید که این نمودارها در شکل         

 ( نشان داده شده است.3-7)
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       و چگالی  K1600-500ی دمایی روبیدیم در محدوده سیال برای /1( برحسب 1-Z)V 2(: نمودار 6-3شکل )

(1-. Lmol)2570/17-4602/10 . 
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            و چگالی K1600-500ی دمایی سزیم در محدوده سیال برای /1( برحسب 1-Z)2V(: نمودار 7-3شکل )

(1-. Lmol)7117/13-0151/8 . 

 

برای سیالات روبیدیم  ( میزان رفتار خطی را7-3( و )6-3های )دماهای نشان داده شده در شکلهم     

ای از حالت ترمودینامیکی است گر محدودهرفتار خطی نمودارهای رسم شده بیان دهدنشان می و سزیم

نمودارهای با استفاده از  است. برای سیالات روبیدیم و سزیم معتبرمعادله حالت  آن محدودهکه در 

را در هر دما به dو شیب  cتوان مقادیر عرض از مبدأ می( 7-3( و )6-3های )نشان داده شده در شکل

ترتیب برای ( به12-3( و )11-3ول )ادر جدها آن 2Rدست آورد. این مقادیر همراه با ضریب همبستگی 

 فلزات مورد نظر خلاصه شده است.
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( در 2Rهای همبستگی )بهادری همراه با ضریب -( معادله حالت قطعیd( و شیب )c(: عرض از مبدأ )11-3جدول )

 روبیدیم. سیالبرای  K1600-500 و دماهای MPa100-10 محدوده فشار

 

 

 

 

 

2R   -1(L.mol )d  2 -2(L .mol )c T(K) 

9998/0 707/1- 1002/0 500 

9998/0 361/1- 08584/0 600 

9998/0 117/1- 06818/0 700 

9998/0 9382/0- 05837/0 800 

9998/0 8020/0- 05086/0 900 

9998/0 6956/0- 04496/0 1000 

9998/0 6107/0- 04022/0 1100 

9998/0 5415/0- 03634/0 1200 

9998/0 4847/0- 03313/0 1300 

9998/0 4372/0- 03044/0 1400 

9998/0 3974/0- 02818/0 1500 

9998/0 3637/0- 02626/0 1600 
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( در 2Rهای همبستگی )همراه با ضریب بهادری -قطعی ( معادله حالتd( و شیب )c(: عرض از مبدأ )12-3جدول)

 سزیم. سیال برای K1600-500و دماهای  MPa100-10فشار محدوده 

 

مقدار تجربی چگالی و مقدار ضریب ضریب فشار حرارتی کمیت  ی( برای محاسبه6-2) یرابطه طبق     

2c بهادری  -پارامترهای وابسته به دمای معادله حالت قطعینمودارهای برای این منظور . نیاز است

برای فلزات روبیدیم  (9-3( و )8-3های )در شکل ترسیم گردید که این نمودارها برحسب معکوس دما

 دهد.را می 2cمقدار ضریب  ،معکوس دمابرحسب  cعرض از مبدأ نمودار  نشان داده شده است. و سزیم

 ارائه شده است. (13-3)در جدول  مورد مطالعهبرای فلزات  2cمقادیر ضریب 

 

 

2R   -1(L.mol )d  2 -2(L .mol )c T(K) 

9997/0 961/1- 1451/0 500 

9996/0 579/1- 1192/0 600 

9996/0 294/1- 9973/0 700 

9996/0 086/1- 08535/0 800 

9996/0 9729/0- 07441/0 900 

9997/0 8053/0- 06585/0 1000 

9998/0 7044/0- 05840/0 1100 

9932/0 6825/0- 05827/0 1200 

9994/0 5513/0- 04706/0 1300 

9998/0. 5120/0- 04525/0 1400 

9999/0 4678/0- 04217/0 1500 

9999/0 4310/0- 03964/0 1600 
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 ب( سزیم.) و الف( روبیدیم)برای فلزات  K1600-500دمای  یدر محدوده T/1برحسب  c(: نمودارهای 8-3شکل )

 )ب(

 )الف(
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 ب( سزیم.) و الف( روبیدیم)برای فلزات  K1600-500دمای  یدر محدوده T/1برحسب  d(: نمودارهای 9-3شکل )

 

 

 )ب(

 )الف(
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           بهادری در محدوده دمایی -براساس معادله حالت قطعی 2cی ضرایب قادیر محاسبه شدهم(: 13-3جدول )

K1600-500 .برای فلزات روبیدیم و سزیم 

2R 

 
2 -2

2(L .mol )c سیال 

9994/0 -3-8 / 270×10  Rb 

9973/0 -2-9 / 953 ×10  Cs 

 

مقادیر توان میدست آمده برای فلزات روبیدیم و سزیم به 2c مقدار ضریببا استفاده از      


با را  

بهمگاپاسکال  10-100 و محدوده فشار K1600-500دمایی  ی( در محدوده6-2ی )معادله استفاده از

 [ برای فلزات مورد نظر و23]مرجع  های تجربیداده همراه بااز محاسبات  حاصل دست آمده که نتایج

 شده است. گزارش( 15-3( و )14-3در جداول ) هاآن نسبی خطای درصد
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 .Rb سیالضریب فشار حرارتی  بهادری در تعیین -(: بررسی صحت معادله حالت قطعی14-3جدول )             

 

 

 

 

 

 

 

 AAD % )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) تعداد نقاط

6 2/135 7025/17-3951/16 100-10 500 

6 6/133 9783/16-0318/16 100-10 600 

6 7/131 4213/16-5413/15 100-10 700 

6 7/129 0018/16-0429/15 100-10 800 

6 4/127 5814/15-5342/14 100-10 900 

6 9/124 1601/17-0141/14 100-10 1000 

6 2/122 7378/14-4806/13 100-10 1100 

6 5/119 3148/14-9306/12 100-10 1200 

6 0/116 8909/13-3604/12 100-10 1300 

6 5/112 4663/13-7645/11 100-10 1400 

6 6/108 0412/13-1357/11 100-10 1500 

6 4/104 6162/12-4602/10 100-10 1600 
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  Cs سیالبهادری در تعیین ضریب فشار حرارتی  -(: بررسی صحت معادله حالت قطعی15-3جدول )    

 

زیاد  بسیار ایدرصد خطای محاسبه دهد که( نشان می15-3( و )14-3نتایج موجود در جداول )     

   ی ضریب فشار حرارتی ی معادله. با ملاحظه شودمشاهده می K500 دمایحداکثر خطا در  است و

این معادله فاقد کمیت دماست قادر به محاسبه ضریب فشار حرارتی در چونتوان فهمید که می( 2-8)

 باشد.دماهای مختلف نمی

ی دوم توسعه داده بهادری به درجه -حالت قطعی یپذیر معادلهبدین منظور پارامترهای تنظیم     

الت معادله ح ی دومدرجه یبراساس پارامترهای توسعه یافته ضریب فشار حرارتیی محاسبهبرای شدند 

 d 3تا  1dو  3cتا  1cب دانستن مقدار ضرایبه  نیازدر هر چگالی و دما  ،(21-2ی )رابطه ،بهادری -قطعی

1) برحسب معکوس دمارا  dو  cاست. برای این منظور نمودارهای پارامترهای 

T
درجه  یبا معادله ( 

 AAD % )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) تعداد نقاط

5 1/121 7117/13-0797/13 80-10 500 

6 8/119 5298/13-6759/12 100-10 600 

6 0/118 1965/13-2661/12 100-10 700 

6 1/116 8640/12-8493/11 100-10 800 

6 9/113 5319/12-4247/11 100-10 900 

6 1/111 2003/12-9905/10 100-10 1000 

6 8/108 8691/11-5450/10 100-10 1100 

6 9/105 5379/11-0834/10 100-10 1200 

6 0/103 2743/11-6084/9 100-10 1300 

6 6/99 8751/10-1093/9 100-10 1400 

6 2/96 5433/10-5814/8 100-10 1500 

6 8/87 2114/10-0151/8 100-10 1600 
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به دست  d 3تا  1dو  3cتا  1cمقادیر  افزارکمک نرمو سپس به  دادهبرازش ( 10-2( و )9-2روابط )دوم 

 ( ارائه شده است. 16-3در جدول ) روبیدیم و سزیممایع برای فلزات  د. مقادیر این ضرایبآیمی

حالت اصلاح  یبراساس معادله (2R)همراه با ضریب همبستگی  d 3تا  1dو  3cتا  1cب (: مقدار ضرای16-3ول)جد

 روبیدیم و سزیم. مایع قطعی بهادری برای فلزات یشده
 

 

 

 

 

 

 

ضریب  مقدار ،برای فلزات روبیدیم و سزیم d 3تا  1dو  3cتا  1c یدست آمدهبا استفاده از مقادیر به     

را برحسب چگالی و دما  ضریب فشار حرارتیرفتار که ( 12-2ی )رابطه استفاده ازفشار حرارتی را با 

          ( و17-3در جداول )توان محاسبه کرد. ی ترمودینامیکی مورد مطالعه، میدر محدوده بیان کند

تجربی سیالات  با مقدارضریب فشار حرارتی محاسبه شده مقدار  بیننسبی خطای درصد  (3-18)

 نشان داده شده است. در همدماهای مختلف روبیدیم و سزیم

 

 

 

Cs Rb پارامتر 

-4/34910-3 3-10838/3- 2 -2

1(L .mol )c  

646/6 10 10576/4 2 -2

2(L .K.mol )c  

4/190103 310170/3 2 2 -2

3(L .K .mol )c  

9978/0  9999/0 2R  

1-10457/1 1/60210-1 4 -4

1(L .mol )d  

210103/9- 210821/7- 4 -4

2 (L .K.mol )d  

410068/8- 410666/7 4 2 -4

3 (L .K .mol )d  

9988/0 9999/0 2R  
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 Rb. سیال حرارتی بهادری در تعیین ضریب فشار -ی قطعی( بررسی صحت معادله حالت اصلاح شده17-3جدول )     

 

 

 

 

 

 

 AAD% )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) تعداد نقاط

6 0/9 7025/17-3951/16 100-10 500 

6 3/3 9783/16-0318/16 100-10 600 

6 0/3 4213/16-5413/15 100-10 700 

6 4/3 0018/16-0429/15 100-10 800 

6 9/3 5814/15-5342/14 100-10 900 

6 2/3 1601/17-0141/14 100-10 1000 

6 2/3 7378/14-4806/13 100-10 1100 

6 6/3 3148/14-9306/12 100-10 1200 

6 4/4 8909/13-3604/12 100-10 1300 

6 2/6 4663/13-7645/11 100-10 1400 

6 9/8 0412/13-1357/11 100-10 1500 

6 6/12 6162/12-4602/10 100-10 1600 
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 .Cs سیال بهادری در تعیین ضریب فشار حرارتی -ی قطعیصحت معادله حالت اصلاح شده(: بررسی 18-3جدول )  

 

توان مشاهده نمود ( می15-3( و )14-3با جداول ) (18-3( و )17-3مقادیر جداول ) یاز مقایسه     

از ( کمتر 12-2)ی معادله ایمحاسبه بینی کمیت ضریب فشار حرارتینسبی در پیش درصد خطای که

کمترین خطای  .است dو  cپذیر در روابط خاطر افزایش ضرایب تنظیمبه اینباشد و می( 8-2) یمعادله

         ی چگالیکلوین و گستره 600-1300ی دماییمشاهده شده برای فلز روبیدیم در گستره

ی کلوین و گستره 600-1400ی دمایی مول بر لیتر و برای فلز سزیم در گستره 9783/16-3604/12

 ضریب فشار حرارتی ی مقادیرمقایسه( 10-3شکل )در  مول بر لیتر است. 1093/9-5298/13چگالی 

اده دنشان کلوین  500در دمای  بهادری اصلاح شده -و قطعیبهادری  -دست آمده از دو روش قطعیبه

شود ضریب فشار حرارتی محاسبه شده از مدل اصلاح ها مشاهده میطور که از شکلهمان شده است.

 AAD% )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) تعداد نقاط

5 9/6 7117/13-0797/13 80-10 500 

6 8/3 5298/13-6759/12 100-10 600 

6 0/4 1965/13-2661/12 100-10 700 

6 1/4 8640/12-8493/11 100-10 800 

6 0/4 5319/12-4247/11 100-10 900 

6 8/3 2003/12-9905/10 100-10 1000 

6 6/3 8691/11-5450/10 100-10 1100 

6 7/3 5379/11-0834/10 100-10 1200 

6 9/3 2743/11-6084/9 100-10 1300 

6 8/4 8751/10-1093/9 100-10 1400 

6 1/6 5433/10-5814/8 100-10 1500 

6 0/8 2114/10-0151/8 100-10 1600 
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بهادری برای این فلزات از توافق بسیار خوبی با مقادیر تجربی برخوردار است. مقادیر  -ی قطعیشده

ارائه شده  و سزیم روبیدیمبرای فلزات  4و  3مدل در پیوست ضریب فشار حرارتی با استفاده از این دو 

 است. 
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(: مقایسه رفتار 10-3شکل )


بهادری و اصلاح شده آن در دمای  -معادلات حالت قطعی ا استفاده ازب  برحسب 

 )الف(

(ب)  
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K500 ب( سزیم.) و الف( روبیدیم)[ برای فلزات 23]مرجع های تجربیبا داده 

 g (rنتایج حاصل از استفاده تابع توزیع شعاعی کره سخت ) 3-2

)سخت در نقطه تماس  ی( با استفاده از تابع توزیع شعاعی کره2-2بخش ) مطابق )HS

MVg    ضریب

تایج . نگردیدمحاسبه  ،چگالی مورد مطالعهسزیم در محدوده دما و  فشار حرارتی برای فلز ات روبیدیم و

گزارش شده  6و  5پیوست برای این فلزات در شرایط مختلف ترمودینامیکی در  حاصل از محاسبات 

( به 20-3( و )19-3بینی شده و مقادیر تجربی در جداول )بین مقادیر پیش نسبی خطای درصد .است

 شده است. گزارشسزیم  روبیدیم وترتیب برای فلزات 

)(: بررسی صحت تابع توزیع شعاعی مدل کره سخت 19-3جدول ) )
HS

MVg 
  در تعیین ضریب فشار حرارتی سیالb.R 

 

 

 %ADD  تعداد نقاط
) 

o
-3A(  

P (MPa) T (K) 

6 8/28 -3 -29 /9448 ×10 -1/0392×10  100-10 500 

6 1/27 -3 -29 / 6545 ×10 -1/0141×10  100-10 600 

6 3/25 -3 -39 / 3593 ×10 -9 / 8890×10  100-10 700 

6 5/23 -3 -39 /0589×10 -9 / 6364×10  100-10 800 

6 5/21 -3 -38 / 7526 ×10 -9 / 3832×10  100-10 900 

6 5/19 -3 -38 / 3494×10 -9 /1295 ×10  100-10 1000 

6 4/17 -3 -38 /1181×10 - 8 / 8752×10  100-10 1100 

6 3/15 -3 -37 / 7869×10 - 8 / 6205 ×10  100-10 1200 

6 1/13 -3 -37 / 4435 ×10 - 8 / 3652×10  100-10 1300 

6 7/8 -3 -37 /0846 ×10 - 8 /1095 ×10  100-10 1400 

6 2/8 -3 -36 / 7060×10 - 7 / 8535 ×10  100-10 1500 

6 5/5 -3 -36 / 3003 ×10 - 7 / 5976 ×10  100-10 1600 
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)(: بررسی صحت تابع توزیع شعاعی مدل کره سخت 20-3دول )ج )
HS

MVg 
  در تعیین ضریب فشار حرارتی سیالsC. 

 

)ی سخت با به کارگیری مدل تابع توزیع شعاعی کره      )HS

MVg   ی تماس ضریب فشار در نقطه

قادیر م لکولی منزوی محاسبه گردیده استحرارتی فلزات قلیایی روبیدیم و سزیم با استفاده ار قطر مو

روند تغییرات این کمیت با دما و چگالی را ی ضریب فشار حرارتی با استفاده از این مدل محاسبه شده

کلوین و  1300-1600ی دمایی در محدوده برای فلز روبیدیم اما از نظر کمّیکند بینی میدرست پیش

 ،شودهای تجربی مشاهده میبا داده ، توافق بهتریکلوین 1200-1600برای فلز سزیم در محدوده دمایی 

دار خطای محاسبه شده شود که با افزایش دما مق( مشاهده می20-3( و )19-3براساس مقادیر جداول )

ایش گونه بیان کرد که با افزتوان اینیابد. دلیل این کاهش را میوبیدیم و سزیم کاهش میبرای فلزات ر

 %ADD تعداد نقاط
)

o
-3A(  

P (MPa) T (K) 

5 4/26 -3 -37 / 8765 ×10 - 8 / 2571×10  100-10 500 

6 9/24 -3 -37 / 6334×10 - 8 /1479×10  100-10 600 

6 8/22 -3 -37 / 3866 ×10 - 7 / 9467 ×10  100-10 700 

6 3/20 -3 -37 /1356 ×10 - 7 / 7467 ×10  100-10 800 

6 6/18 -3 -36 / 8799×10 - 7 / 5467 ×10  100-10 900 

6 8/16 -3 -36 / 6184×10 - 7 / 3470×10  100-10 1000 

6 6/14 -3 -36 / 3501×10 - 7 /1475 ×10  100-10 1100 

6 8/12 -3 -36 /0722×10 - 6 /9481×10  100-10 1200 

6 8/10 -3 -35 / 7861×10 - 6 / 7893 ×10  100-10 1300 

6 2/9 -3 -35 / 4856 ×10 - 6 / 5489×10  100-10 1400 

6 4/7 -3 -35 /1677 ×10 - 6 / 3491×10  100-10 1500 

6 4/5 -3 -34 / 8266 ×10 - 6 /1493 ×10  100-10 1600 



54 

 

خت ی سجایی که مدل تابع توزیع شعاعی کرهشود و از آنیدما سهم نیروی دافعه در سیستم پر رنگ م

رفتار مشاهده شده در خصوص کاهش اختلاف مقادیر محاسبه کند بنابراین سهم نیروی دافعه را بیان می

ا استفاده ب برحسب  ( رفتار 11-3در شکل ) تجربی در دماهای بالاتر قابل انتظار است. مقادیر شده با

)تابع توزیع شعاعی  از )HS

MVg   های تجربی مقایسه کلوین با داده 500در دمای ی تماس در نقطه

 شده است.
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با  K500تابع توزیع شعاعی کره سخت در نقطه تماس در دمای  ا استفاده ازب برحسب  (: مقایسه رفتار 11-3شکل )

 ب( سزیم.) و الف( روبیدیم)[ برای فلزات 22های تجربی]داده

 

 

 )الف(

 )ب(
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 گیرینتیجه 3-3

 حالت روش معادلات نامه، ضریب فشار حرارتی فلزات قلیایی روبیدیم و سزیم با استفاده ازدر این پایان

روش ترمودینامیک  ی آن وبهادری و مدل اصلاح شده -، قطعیGMA ،MGMA شامل معادلات مختلف

 500-1600ی دمایی ی تماس در محدودهی سخت در نقطهتابع توزیع شعاعی کره مولکولی شامل

. مقادیر محاسبه شده با مقادیر تجربی در گردید مگاپاسکال محاسبه 10-100فشار  یکلوین و محدوده

د، در تمام موارو تغییرات آن با دما و چگالی بررسی شد.  خطای حاصلهمیزان دسترس مقایسه گردید و 

 یابد.با افزایش چگالی و کاهش دما افزایش میضریب فشار حرارتی 

ی ضریب فشار حرارتی از معادله حالت دهد مقادیر محاسبه شدهدست آمده نشان مینتایج به     

MGMA ه نسبت ب حالت یعلت برتری این معادله. های تجربی برخوردار استبا داده از توافق خوبی

کار رفته برای استخراج این معادله حالت و ناشی از مدل پتانسیل بهتواند های دیگر میمعادله حالت

 باشد.می فلزات قلیایی قوانین حاکم بر نیروهای بین مولکولی تعریف دقیق

)ی سخت مدل تابع توزیع شعاعی کرهبا به کارگیری همچنین       )HS

MVg   ضریب  ،ی تماسدر نقطه

ده است گردی قطر مولکولی منزوی محاسبه استفاده ار فشار حرارتی فلزات قلیایی روبیدیم و سزیم با

روند تغییرات این کمیت با دما و ی ضریب فشار حرارتی با استفاده از این مدل مقادیر محاسبه شده

کلوین برای فلز  1300-1600ی دمایی در محدوده ،اما از نظر کمیّکند بینی میچگالی را درست پیش

های تجربی نزدیکی با داده توافق کلوین 1200-1600روبیدیم و برای فلز سزیم در محدوده دمایی 

و مدل تابع  شودمی غالبیروی دافعه در سیستم که با افزایش دما سهم نجاییاز آن  .گردیدمشاهده 

شود بنابراین رفتار مشاهده شده در شامل میرا بین مولکولی ی سخت سهم دافعه توزیع شعاعی کره

 .قابل انتظار است در دماهای بالا اختلاف مقادیر محاسبه شده با تجربی خصوص کاهش

روش برای محاسبه ضریب فشار حرارتی فلزات قلیایی مایع  تریندست آمده مناسببا توجه به نتایج به

  .باشدمی MGMAحالت  یمعادله از جهت دقت و کاهش محاسبات
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 نگریآینده 3-4

 الت ح یاز معادله یایی با استفاده از عبارت مستخرجی ضریب فشار حرارتی فلزات قلمحاسبه

MGMA  ت.آن در دسترس نیس ترمودینامیکی که اطلاعات تجربی نواحیبرای 

 ت حال یاز معادله براساس عبارت مستخرج محاسبه ضریب فشار حرارتی سایر فلزات قلیایی

MGMA. 

 هم نیروی که س های پتانسیلسایر مدل یع شعاعیزع تووابراساس تضریب فشار حرارتی ب بررسی

 .پتانسیل چاه مربعی مدل نظیر ها در نظر گرفته شده استجاذبه در آن

  با بهبود مقادیر ضریب فشار حرارتی( استفاده از قطر مولکولی مؤثرd)  وابسته به حالت

ترمودینامیک در روش محاسبات  ()ترمودینامیکی به جای استفاده از قطر مولکولی منزوی 

 .مولکولی

 گیری از سایر معادلات حالت در بررسی خاصیت ضریب فشار حرارتی.بهره 
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 هاپیوست
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 :1پیوست 

  .Rbبرای سیال MGMA و  GMA(: مقادیر ضریب فشار حرارتی محاسبه شده از معادله حالت الفجدول)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Exp MGMA GMA )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

5059/0 5423/0 2851/0 5139/16 10 500 

5139/0 5449/0 2907/0 6068/16 20 500 

5294/0 5496/0 3015/0 7840/16 40 500 

5443/0 5540/0 3120/0 9505/16 60 500 

5588/0 5579/0 3222/0 1077/17 80 500 

5730/0 5616/0 3322/0 2570/17 100 500 

4666/0 4925/0 3654/0 0318/16 10 600 

4747/0 4953/0 3755/0 1340/16 20 600 

4904/0 5003/0 3953/0 3277/16 40 600 

5055/0 5049/0 4147/0 5088/16 60 600 

5201/0 5091/0 4336/0 6790/16 80 600 

5343/0 5129/0 4522/0 8397/16 100 600 

297/0 5410/0 3944/0 5417/15 10 700 

4379/0 4540/0 4080/0 6543/15 20 700 

4539/0 4595/0 4245/0 8665/15 40 700 

4691/0 4644/0 4606/0 0637/16 60 700 

439/0 4689/0 4862/0 2481/16 80 700 

4981/0 4730/0 5113/0 4213/16 100 700 

-1(MPa.K )
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  (:الفادامه جدول )

Exp MGMA GMA )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

3951/0 4137/0 3910/0 0429/15 10 800 

4035/0 4170/0 4070/0 1637/15 20 800 

4196/0 4230/0 4386/0 4004/15 40 800 

4351/0 4284/0 4695/0 6153/15 60 800 

4499/0 4332/0 5000/0 8151/15 80 800 

4643/0 4376/0 5300/0 0018/16 100 800 

3627/0 3805/0 3671/0 5342/14 10 900 

3712/0 3842/0 3850/0 6724/14 20 900 

3876/0 3908/0 4210/0 9289/14 40 900 

4032/0 3966/0 4546/0 1635/15 60 900 

4182/0 4019/0 4886/0 3800/15 80 900 

4326/0 4066/0 5222/0 5714/15 100 900 

3322/0 3411/0 3313/0 0141/14 10 1000 

3409/0 3509/0 3503/0 1680/14 20 1000 

3576/0 3694/0 3878/0 4513/14 40 1000 

3735/0 3867/0 4246/0 7077/14 60 1000 

385/0 4031/0 4611/0 9428/14 80 1000 

4030/0 4186/0 4971/0 1601/15 100 1000 

 

 

 

-1(MPa.K )  
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  (:الفادامه جدول )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Exp MGMA GMA )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

3034/0 3213/0 2894/0 4806/13 10 1100 

3124/0 3258/0 3090/0 6531/13 20 1100 

3295/0 3385/0 3477/0 9670/13 40 1100 

3456/0 3408/0 3859/0 2480/14 60 1100 

3608/0 3469/0 4238/0 5034/14 80 1100 

3753/0 3524/0 4613/0 7378/14 100 1100 

2761/0 2941/0 2453/0 9306/12 10 1200 

2855/0 2991/0 2651/0 1252/13 20 1200 

3031/0 3080/0 3042/0 4750/13 40 1200 

3195/0 3156/0 3429/0 7839/13 60 1200 

3349/0 3223/0 3813/0 0618/14 80 1200 

0.3495 3282/0 4195/0 3148/14 100 1200 

2498/0 2684/0 2019/0 3604/12 10 1300 

2598/0 2760/0 2215/0 5826/12 20 1300 

2782/0 2860/0 2603/0 9744/12 40 1300 

2949/0 2944/0 2987/0 3148/13 60 1300 

3106/0 3017/0 3370/0 6175/13 80 1300 

3253/0 3018/0 3751/0 8909/13 100 1300 

-1(MPa.K )  
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  (:الفادامه جدول ) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Exp MGMA GMA )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

2243/0 2435/0 1613/0 7645/11 10 1400 

2351/0 2500/0 1803/0 0215/12 20 1400 

2544/0 2609/0 2180/0 4641/12 40 1400 

2718/0 2700/0 2555/0 8407/12 60 1400 

2877/0 2778/0 2930/0 1709/13 80 1400 

3027/0 2845/0 3305/0 4663/13 100 1400 

1991/0 2195/0 1247/0 1357/11 10 1500 

2110/0 2270/0 1429/0 4385/11 20 1500 

2318/0 2392/0 1789/0 9429/11 40 1500 

2498/0 2491/0 2148/0 3610/12 60 1500 

2662/0 2575/0 2510/0 7218/12 80 1500 

2814/0 2647/0 2873/0 0412/13 100 1500 

1736/0 1958/0 0930/0 4620/10 10 1600 

1837/0 2047/0 1101/0 822/10 20 1600 

2099/0 2185/0 1439/0 4103/11 40 1600 

2290/0 2293/0 1778/0 8762/11 60 1600 

2459/0 2382/0 2120/0 2710/12 80 1600 

2613/0 2458/0 2467/0 6162/12 100 1600 

-1(MPa.K )  
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 :2پیوست 

 Cs.برای سیال  MGMAو GMA (: مقادیر ضریب فشار حرارتی محاسبه شده از معادلات حالت بجدول )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Exp MGMA GMA )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

3828/0 4067/0 1984/0 0797/13 10 500 

3914/0 4096/0 2026/0 1819/13 20 500 

4080/0 4147/0 2107/0 3730/13 40 500 

4240/0 4193/0 2183/0 5487/13 60 500 

4394/0 4234/0 2255/0 7117/13 80 500 

3507/0 3709/0 2645/0 6759/12 10 600 

3594/0 3741/0 2739/0 7889/12 20 600 

3761/0 3801/0 2922/0 9984/12 40 600 

3921/0 3853/0 3098/0 1898/13 60 600 

4074/0 3900/0 3269/0 3661/13 80 600 

4223/0 3942/0 3435/0 5298/13 100 600 

3212/0 3396/0 2882/0 2661/12 10 700 

3299/0 3431/0 3015/0 3910/12 20 700 

3466/0 3494/0 3275/0 6211/12 40 700 

3626/0 3549/0 3526/0 8296/12 60 700 

3779/0 3598/0 3772/0 0205/13 80 700 

3927/0 3641/0 4011/0 1965/13 100 700 

-1(MPa.K )  
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  (:بجدول )ادامه 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

Exp MGMA GMA )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

2941/0 3128/0 2854/0 8493/11 10 800 

3028/0 3166/0 3015/0 9878/11 20 800 

3195/0 3234/0 3330/0 2408/12 40 800 

3354/0 3293/0 3638/0 4680/12 60 800 

3506/0 3344/0 3939/0 6745/12 80 800 

3653/0 3391/0 4233/0 8640/12 100 800 

2693/0 2879/0 2663/0 4247/11 10 900 

2780/0 2921/0 2844/0 5784/11 20 900 

2946/0 2995/0 3198/0 8570/11 40 900 

3104/0 3059/0 3545/0 1047/12 60 900 

3255/0 3115/0 3886/0 3282/12 80 900 

3400/0 3164/0 4220/0 5319/12 100 900 

2464/0 2645/0 2380/0 9905/10 10 1000 

2552/0 2691/0 2572/0 1618/11 20 1000 

2746/0 2772/0 2951/0 4692/11 40 1000 

2875/0 2841/0 3323/0 7394/11 60 1000 

3024/0 2901/0 3691/0 9812/11 80 1000 

3168/0 2953/0 4053/0 2003/12 100 1000 

-1(MPa.K )  
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  (:بادامه جدول )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Exp MGMA GMA )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

2253/0 2424/0 2051/0 5450/10 10 1100 

2341/0 2475/0 2248/0 7368/10 20 1100 

2508/0 2564/0 2639/0 0765/11 40 1100 

2664/0 2636/0 3026/0 3718/11 60 1100 

2812/0 2703/0 3410/0 6335/11 80 1100 

2954/0 2759/0 3790/0 8691/11 100 1100 

2055/0 2214/0 1709/0 0834/10 10 1200 

2146/0 2272/0 1908/0 3016/10 20 1200 

2314/0 2369/0 2300/0 6783/10 40 1200 

2470/0 2450/0 2691/0 0012/11 60 1200 

2617/0 2519/0 3080/0 2847/11 80 1200 

2757/0 2579/0 3469/0 5379/11 100 1200 

1867/0 2018/0 1328/0 6084/9 10 1300 

1962/0 2079/0 1573/0 8541/9 20 1300 

2134/0 2181/0 1957/0 2738/10 40 1300 

2290/0 2264/0 2343/0 6275/10 60 1300 

2437/0 2333/0 2731/0 9345/10 80 1300 

2575/0 2407/0 3223/0 2743/11 100 1300 

-1(MPa.K )  
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  (:ب) ادامه جدول

 

 

 

Exp MGMA GMA )1-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

1685/0 1819/0 1080/0 1093/9 10 1400 

1786/0 1892/0 1261/0 3918/9 20 1400 

1965/0 2010/0 1629/0 8621/9 40 1400 

2124/0 2106/0 2002/0 2501/10 60 1400 

2270/0 2186/0 2381/0 5827/10 80 1400 

2408/0 2254/0 2763/0 8751/10 100 1400 

1503/0 1630/0 0814/0 5814/8 10 1500 

1616/0 1713/0 0983/0 9120/8 20 1500 

1805/0 1845/0 1327/0 4426/9 40 1500 

1967/0 1948/0 1681/0 8690/9 60 1500 

2115/0 2034/0 2043/0 2294/10 80 1500 

2252/0 2106/0 2412/0 5433/10 100 1500 

1318/0 1444/0 0591/0 0151/8 10 1600 

1447/0 1541/0 0744/0 4111/8 20 1600 

1651/0 1688/0 1058/0 0146/9 40 1600 

1820/0 1799/0 1387/0 4843/9 60 1600 

1970/0 1891/0 1729/0 8747/9 80 1600 

2107/0 1968/0 2082/0 2114/10 100 1600 

-1(MPa.K )  
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 :3پیوست 

 رای سیالبی آن بهادری و اصلاح شده -(: مقادیر ضریب فشار حرارتی محاسبه شده از معادله حالت قطعیپجدول )

Rb. 

 

 

 

 

Exp بهادری -قطعی اصلاح شده  (mol.L-1) P (MPa) T (K) 

5059/0 5773/0 1723/0- 5139/16 10 500 

5139/0 5795/0 1768/0- 6068/16 20 500 

5294/0 5836/0 1855/0- 7840/16 40 500 

5443/0 5873/0 1938/0- 9505/16 60 500 

5588/0 5906/0 2020/0- 1077/17 80 500 

5730/0 5936/0 2098/0- 2570/17 100 500 

4666/0 4975/0 1500/0- 0318/16 10 600 

4747/0 5002/0 1546/0- 1340/16 20 600 

4904/0 5052/0 1635/0- 3277/16 40 600 

5055/0 5098/0 1721/0- 5088/16 60 600 

5201/0 5139/0 1803/0- 6790/16 80 600 

5343/0 5178/0 1883/0- 8397/16 100 600 

297/0 4434/0 1289/0- 5417/15 10 700 

4379/0 4465/0 1336/0- 6543/15 20 700 

4539/0 4523/0 1427/0- 8665/15 40 700 

4691/0 4576/0 1514/0- 0637/16 60 700 

439/0 4625/0 1598/0- 2481/16 80 700 

4981/0 4669/0 1679/0- 4213/16 100 700 

-1(MPa.K )  
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 (:ادامه جدول)پ

Exp بهادری -قطعی اصلاح شده   (mol.L-1) P (MPa) T (K) 

3951/0  4030/0  1086/0-  0429/15  10 800 

4035/0  4065/0  1138/0-  1637/15  20 800 

4196/0  4131/0  1231/0-  4004/15  40 800 

4351/0  4191/0  1319/0-  6153/15  60 800 

4499/0  4246/0  1404/0-  8151/15  80 800 

4643/0  4296/0  1486/0-  0018/16  100 800 

3627/0  3705/0  0902/0-  5342/14  10 900 

3712/0  3745/0  0951/0-  6724/14  20 900 

3876/0  3819/0  1046/0-  9289/14  40 900 

4032/0  3885/0  1136/0-  1635/15  60 900 

4182/0  3946/0  1222/0-  3800/15  80 900 

4326/0  4001/0  1305/0-  5714/15  100 900 

3322/0  3429/0  0727/0-  0141/14  10 1000 

3409/0  3474/0  0777/0-  1680/14  20 1000 

3576/0  3555/0  0873/0-  4513/14  40 1000 

3735/0  3629/0  0964/0-  7077/14  60 1000 

385/0  3695/0  1051/0-  9428/14  80 1000 

4030/0  3756/0  1135/0-  1601/15  100 1000 

 

 

 

 

-1(MPa.K )  
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 (:پادامه جدول )

 

 

 

 

Exp بهادری-قطعی اصلاح شده  (mol.L-1) P (MPa) T (K) 

3034/0  3183/0  0563/0-  4806/13  10 1100 

3124/0  3233/0  0614/0-  6531/13  20 1100 

3295/0  3324/0  0712/0-  9670/13  40 1100 

3456/0  3404/0  0804/0-  2480/14  60 1100 

3608/0  3477/0  0891/0-  5034/14  80 1100 

3753/0  3543/0  0975/0-  7378/14  100 1100 

2761/0  2956/0  0411/0-  9306/12  10 1200 

2855/0  3013/0  0519/0-  1252/13  20 1200 

3031/0  3114/0  0562/0-  4750/13  40 1200 

3195/0  3202/0  0654/0-  7839/13  60 1200 

3349/0  3281/0  0742/0-  0618/14  80 1200 

0.3495 3353/0  0826/0-  3148/14  100 1200 

2498/0  2741/0  0270/0-  3604/12  10 1300 

2598/0  2805/0  0323/0-  5826/12  20 1300 

2782/0  2918/0  0423/0-  9744/12  40 1300 

2949/0  3015/0  0516/0-  3148/13  60 1300 

3106/0  3101/0  0604/0-  6175/13  80 1300 

3253/0  3179/0  0688/0-  8909/13  100 1300 

-1(MPa.K )  



71 

 

  (:پجدول )ادامه 

 

 

 

Exp بهادری-قطعی اصلاح شده  (mol.L-1) P (MPa) T (K) 

2243/0  2533/0  0141/0-  7645/11  10 1400 

2351/0  2606/0  0195/0-  0215/12  20 1400 

2544/0  2732/0  0295/0-  4641/12  40 1400 

2718/0  2839/0  0388/0-  8407/12  60 1400 

2877/0  2933/0  0475/0-  1709/13  80 1400 

3027/0  3017/0  0559/0-  4663/13  100 1400 

1991/0  2326/0  0023/0-  1357/11  10 1500 

2110/0  2411/0  0078/0-  4385/11  20 1500 

2318/0  2553/0  0178/0-  9429/11  40 1500 

2498/0  2671/0  0270/0-  3610/12  60 1500 

2662/0  2773/0  0357/0-  7218/12  80 1500 

2814/0  2863/0  0440/0-  0412/13  100 1500 

1736/0  2116/0  0082/0  4620/10  10 1600 

1837/0  2218/0  0027/0  822/10  20 1600 

2099/0  2380/0  0072/0-  4103/11  40 1600 

2290/0  2510/0  0164/0-  8762/11  60 1600 

2459/0  2620/0  0250/0-  2710/12  80 1600 

2613/0  2717/0  0331/0-  6162/12  100 1600 

-1(MPa.K )  
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 :4پیوست 

ی آن برای سیال بهادری و اصلاح شده -های قطعی(: مقادیر ضریب فشار حرارتی محاسبه شده از معادله حالتتجدول )

Cs. 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Exp 1( بهادری -قطعی اصلاح شده-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

3828/0 4292/0 0764/0- 0797/13 10 500 

3914/0 4320/0 0799/0- 1819/13 20 500 

4080/0 4370/0 0867/0- 3730/13 40 500 

4240/0 4415/0 0931/0- 5487/13 60 500 

4394/0 4455/0 0993/0- 7117/13 80 500 

3507/0 3726/0 0631/0- 6759/12 10 600 

3594/0 3759/0 0667/0- 7889/12 20 600 

3761/0 3819/0 0736/0- 9984/12 40 600 

3921/0 3873/0 0802/0- 1898/13 60 600 

4074/0 3921/0 0864/0- 3661/13 80 600 

4223/0 3964/0 0924/0- 5298/13 100 600 

3212/0 3332/0 0507/0- 2661/12 10 700 

3299/0 3370/0 0544/0- 3910/12 20 700 

3466/0 3438/0 0614/0- 6211/12 40 700 

3626/0 3499/0 0680/0- 8296/12 60 700 

3779/0 3554/0 0744/0- 0205/13 80 700 

3927/0 3604/0 0804/0- 1965/13 100 700 

-1(MPa.K )  
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  (:تادامه جدول )

 

 

 

 

Exp بهادری -قطعی اصلاح شده   (mol.L-1) P (MPa) T (K) 

2941/0  3032/0 0391/0- 8493/11  10 800 

3028/0  3074/0 0428/0- 9878/11  20 800 

3195/0  3150/0 0500/0- 2408/12  40 800 

3354/0  3217/0 0567/0- 4680/12  60 800 

3506/0  3278/0 0631/0- 6745/12  80 800 

3653/0  3333/0 0692/0- 8640/12  100 800 

2693/0  2785/0 0284/0- 4247/11  10 900 

2780/0  2831/0 0321/0- 5784/11  20 900 

2946/0  2915/0 0393/0- 8570/11  40 900 

3104/0  2989/0 0461/0- 1047/12  60 900 

3255/0  3056/0 0525/0- 3282/12  80 900 

3400/0  3116/0 0586/0- 5319/12  100 900 

2464/0  2570/0 0184/0- 9905/10  10 1000 

2552/0  2622/0 0222/0- 1618/11  20 1000 

2746/0  2714/0 0294/0- 4692/11  40 1000 

2875/0  2795/0 0362/0- 7394/11  60 1000 

3024/0  2867/0 0427/0- 9812/11  80 1000 

3168/0  2932/0 0437/0- 2003/12  100 1000 

-1(MPa.K )  



74 

 

  (:ادامه جدول )ت

 

 

 

Exp بهادری -قطعی اصلاح شده   (mol.L-1) P (MPa) T (K) 

2253/0  2377/0 0704/0- 5450/10  10 1100 

2341/0  2435/0 0776/0- 7368/10  20 1100 

2508/0  2536/0 0911/0- 0765/11  40 1100 

2664/0  2624/0 1037/0- 3718/11  60 1100 

2812/0  2701/0 1156/0- 6335/11  80 1100 

2954/0  2771/0 1267/0- 8691/11  100 1100 

2055/0  2197/0 0544/0- 0834/10  10 1200 

2146/0  2261/0 0617/0- 3016/10  20 1200 

2314/0  2372/0 0754/0- 6783/10  40 1200 

2470/0  2467/0 0180/0- 0012/11  60 1200 

2617/0  2551/0 0250/0- 2847/11  80 1200 

2757/0  2626/0 0311/0- 5379/11  100 1200 

1867/0  2026/0 0064/0 6084/9  10 1300 

1962/0  2097/0 0027/0 8541/9  20 1300 

2134/0  2219/0 0043/0- 2738/10  40 1300 

2290/0  2322/0 0109/0- 6275/10  60 1300 

2437/0  2412/0 0172/0- 9345/10  80 1300 

2575/0  2512/0 0248/0- 2743/11  100 1300 

-1(MPa.K )  
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  (:تادامه جدول )

 

 

 

 

Exp  1( بهادری -قطعی شدهاصلاح-.Lmol(  P (MPa) T (K) 

1685/0 1859/0 0131/0 1093/9 10 1400 

1786/0 1939/0 0095/0 3918/9 20 1400 

1965/0 2074/0 0026/0 8621/9 40 1400 

2124/0 2185/0 0038/0- 2501/10 60 1400 

2270/0 2282/0 0100/0- 5827/10 80 1400 

2408/0 2367/0 0160/0- 8751/10 100 1400 

1503/0 1693/0 0190/0 5814/8 10 1500 

1616/0 1785/0 0155/0 9120/8 20 1500 

1805/0 1934/0 0088/0 4426/9 40 1500 

1967/0 2055/0 0025/0 8690/9 60 1500 

2115/0 2158/0 0035/0- 2294/10 80 1500 

2252/0 2248/0 0093/0- 5433/10 100 1500 

1318/0 1526/0 0240/0 0151/8 10 1600 

1447/0 1632/0 0206/0 4111/8 20 1600 

1651/0 1798/0 0143/0 0146/9 40 1600 

1820/0 1929/0 0082/0 4843/9 60 1600 

1970/0 2039/0 0024/0 8747/9 80 1600 

2107/0 2135/0 0033/0- 2114/10 100 1600 

-1(MPa.K )  
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 :5پیوست 

 .bRبا استفاده از تابع توزیع شعاعی مدل کره سخت برای مایع  (: مقادیر محاسبه شده ججدول)

 

 

exp  HS
MVg 

 
  o

-3
A
 
 
 

  
P(MPa) T(K) 

5059/0 3669/0 -39 / 9448 ×10  10 500 

5139/0 3707/0 -21/0000×10  20 500 

5294/0 3783/0 -21/0107 ×10  40 500 

5443/0 3855/0 -21/0207 ×10  60 500 

5588/0 3925/0 -21/0302×10  80 500 

5730/0 3993/0 -21/0392×10  100 500 

4666/0 3471/0 -39 / 6545 ×10  10 600 

4747/0 3511/0 -39 / 7160×10  20 600 

4904/0 3589/0 -39 / 8327 ×10  40 600 

5055/0 3663/0 -39 / 9417 ×10  60 600 

5201/0 3734/0 -21/0044×10  80 600 

5343/0 3803/0 -21/0141×10  100 600 

4297/0 3281/0 -39 / 3593 ×10  10 700 

4379/0 3323/0 -39 / 4271×10  20 700 

4539/0 3404/0 -39 / 5549×10  40 700 

4691/0 3480/0 -39 / 6737 ×10  60 700 

4839/0 3558/0 -39 / 7847 ×10  80 700 

4981/0 3632/0 -39 / 8890×10  100 700 
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 (: ججدول )ادامه 

exp   HS
MVg 

 
  o

-3
A
 
 
 

  
P(MPa) T(K) 

3951/0 3099/0 3-105089/9 10 800 

4035/0 3143/0 3-101338/9 20 800 

4196/0 3227/0 3-102742/9 40 800 

4351/0 3306/0 3-104036/9 60 800 

4499/0 3381/0 3-105240/9 80 800 

4643/0 3453/0 3-106364/9 100 800 

3627/0 2923/0 3-107526/8 10 900 

3712/0 2970/0 3-108375/8 20 900 

3876/0 3058/0 3-109903/8 40 900 

4032/0 3140/0 3-101316/9 60 900 

4182/0 3218/0 3-102619/9 80 900 

4326/0 3292/0 3-103832/9 100 900 

3322/0 2752/0 3-104394/8 10 1000 

3409/0 2792/0 3-105321/8 20 1000 

3576/0 2895/0 3-107027/8 40 1000 

3735/0 2981/0 3-108571/8 60 1000 

385/0 3061/0 3-109987/8 80 1000 

4030/0 3138/0 3-101295/9 100 1000 
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 (: جادامه جدول )

exp   HS
MVg 

 
  o

-3
A
 
 
 

  
P(MPa) T(K) 

3034/0 2585/0 3-101181/8 10 1100 

3124/0 2638/0 3-102220/8 20 1100 

3295/0 2737/0 3-104110/8 40 1100 

3456/0 2827/0 3-105802/8 60 1100 

3608/0 2911/0 3-107340/8 80 1100 

3753/0 2990/0 3-108752/8 100 1100 

2761/0 2420/0 3-107869/7 10 1200 

2855/0 2476/0 3-109041/7 20 1200 

3031/0 2580/0 3-101147/8 40 1200 

3195/0 2679/0 3-103008/8 60 1200 

3349/0 2766/0 3-104681/8 80 1200 

0.3495 2848/0 3-106205/8 100 1200 

2498/0 2257/0 3-104435/7 10 1300 

2598/0 2319/0 3-105737/7 20 1300 

2782/0 2433/0 3-108133/7 40 1300 

2949/0 2534/0 3-100183/8 60 1300 

3106/0 2626/0 3-102005/8 80 1300 

3253/0 2712/0 3-103652/8 100 1300 
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 (:جادامه جدول )

exp   HS
MVg 

 
  o

-3
A
 
 
 

  
P(MPa) T(K) 

2243/0 2093/0 3-100864/7 10 1400 

2351/0 2163/0 3-102394/7 20 1400 

2544/0 2286/0 3-105060/7 40 1400 

2718/0 2394/0 3-107327/7 60 1400 

2877/0 2491/0 3-109316/7 80 1400 

3027/0 2580/0 3-101095/8 100 1400 

1991/0 1927/0 3-107060/6 10 1500 

2110/0 2006/0 3-108883/6 20 1500 

2318/0 2141/0 3-101921/7 40 1500 

2498/0 2257/0 3-104439/7 60 1500 

2662/0 2359/0 3-106611/7 80 1500 

2814/0 2452/0 3-108535/7 100 1500 

1736/0 1757/0 3-103003/6 10 1600 

1837/0 1849/0 3-105208/6 20 1600 

2099/0 1999/0 3-108713/6 40 1600 

2290/0 2123/0 3-101519/7 60 1600 

2459/0 2232/0 3-103897/7 80 1600 

2613/0 2329/0 3-105976/7 100 1600 
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 :6پیوست 

 .sC سیالبا استفاده از تابع توزیع شعاعی مدل کره سخت برای  (: مقادیر محاسبه شده چجدول )

 

 

exp   HS
MVg 

 
  o

-3
A
 
 
 

  
P(MPa) T(K) 

3828/0 2878/0 3-108765/7 10 500 

3914/0 2920/0 3-109381/7 20 500 

4080/0 3000/0 3-100532/8 40 500 

4240/0 3076/0 3-101597/8 60 500 

4394/0 3148/0 3-102571/8 80 500 

3507/0 2716/0 3-106334/7 10 600 

3594/0 2760/0 3-107014/7 20 600 

3761/0 2842/0 3-108276/7 40 600 

3921/0 2920/0 3-109428/7 60 600 

4074/0 2994/0 3-100490/8 80 600 

4223/0 3064/0 3-101479/8 100 600 

3212/0 2561/0 3-103866/7 10 700 

3299/0 2607/0 3-104618/7 20 700 

3466/0 2693/0 3-106004/7 40 700 

3626/0 2773/0 3-107259/7 60 700 

3779/0 2848/0 3-108409/7 80 700 

3927/0 2920/0 3-109769/7 100 700 
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 (:چادامه جدول )

exp   HS
MVg 

 
  o

-3
A
 
 
 

  
P(MPa) T(K) 

2941/0 2413/0 3-101356/7 10 800 

3028/0 2461/0 3-102190/7 20 800 

3195/0 2551/0 3-103714/7 40 800 

3354/0 2634/0 3-105082/7 60 800 

3506/0 2792/0 3-106325/7 80 800 

3653/0 2784/0 3-107467/7 100 800 

2693/0 2270/0 3-108699/6 10 900 

2780/0 2321/0 3-109725/6 20 900 

2946/0 2415/0 3-101402/7 40 900 

3104/0 2501/0 3-102894/7 60 900 

3255/0 2581/0 3-104240/7 80 900 

3400/0 2656/0 3-105467/7 100 900 

2464/0 2131/0 3-106184/6 10 1000 

2552/0 2184/0 3-107216/6 20 1000 

2746/0 2284/0 3-109067/6 40 1000 

2875/0 2374/0 3-100694/7 60 1000 

3024/0 2456/0 3-102150/7 80 1000 

3168/0 2534/0 3-103470/7 100 1000 
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 (:چدامه جدول )ا

exp   HS
MVg 

 
  o

-3
A
 
 
 

  
P(MPa) T(K) 

2253/0 1994/0 3-103501/6 10 1100 

2341/0 2052/0 3-104657/6 20 1100 

2508/0 2157/0 3-106702/6 40 1100 

2664/0 2251/0 3-108480/6 60 1100 

2812/0 2337/0 3-100056/7 80 1100 

2954/0 2417/0 3-101475/7 100 1100 

2055/0 1859/0 3-100722/6 10 1200 

2146/0 1922/0 3-102036/6 20 1200 

2314/0 034/0 3-104304/6 40 1200 

2470/0 2132/0 3-106249/6 60 1200 

2617/0 2223/0 3-107956/6 80 1200 

2757/0 2304/0 3-109481/6 100 1200 

1867/0 1726/0 3-107861/5 10 1300 

1962/0 1795/0 3-109341/5 20 1300 

2134/0 1914/0 3-101868/6 40 1300 

2290/0 2019/0 3-103998/6 60 1300 

2437/0 2112/0 3-105847/6 80 1300 

2575/0 2219/0 3-107893/6 100 1300 
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 (:چدامه جدول )ا

exp   HS
MVg 

 
  o

-3
A
 
 
 

  
P(MPa) T(K) 

1685/0 1593/0 3-104856/5 10 1400 

1786/0 1663/0 3-106557/5 20 1400 

1965/0 1797/0 3-109389/5 40 1400 

2124/0 1907/0 3-101726/6 60 1400 

2270/0 2005/0 3-103729/6 80 1400 

2408/0 2094/0 3-105489/6 100 1400 

1503/0 1457/0 3-101677/5 10 1500 

1616/0 1542/0 3-103668/5 20 1500 

1805/0 1682/0 3-106863/5 40 1500 

1967/0 1799/0 3-109431/5 60 1500 

2115/0 1901/0 3-101601/6 80 1500 

2252/0 1993/0 3-103491/6 100 1500 

1318/0 1319/0 3-108266/4 10 1600 

1447/0 1415/0 3-100451/5 20 1600 

1651/0 1568/0 3-104284/5 40 1600 

1820/0 1693/0 3-107114/5 60 1600 

1970/0 1800/0 3-109465/5 80 1600 

2107/0 1896/0 3-101493/6 100 1600 
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Abstract 

In this thesis, thermal pressure coefficient of Rubidium and Cesium liquid alkali metals 

was calculated using different equations of state including Goharshadi- Morsali- 

Abbaspour (GMA), Ghatee- Bahadori, modified equation of state GMA (MGMA) and 

molecular thermodynamics method inciudes radial distribution function of hard- sphere 

at the contact point (molecular diameter) in the temperature range 500-1600K and 

pressure range 10-100 MPa. The calculated values were compared with available 

experimental data and amount of resulting error and temperature and density 

dependencies of thermal pressure coefficient were considered. In all studied states, the 

thermal pressure coefficient was increased with increasing in density and decreasing with 

tempreture. The results obtained for MGMA equation of state were shown that  calculated 

values have a good agreement with experimental values. Furtheremore, thermal pressure 

coefficient of Rubidium and Cesium liquid alkali metals were calculated using the hard- 

sphere radial distribution function at the contact point (isolated mulcular diameter).The 

results obtained for this method can be predict correctly the temperature and density 

dependencies of thermal pressure coefficient which showing a good agreement with 

experimental data in 1300-1600K temperature range for Rb metal and 1200-1600K 

temperature range for Cs. 

 

Keywords: Thermal pressure coefficient, Liquid alkali metals, Equation of state, Radial 

distribution function, Hard- sphere model. 

 

 

 

 

 

 

 



87 

                                            

Faculty of Chemistry                                                 

M.Sc. Thesis in Physical Chemistry                                      

     

Calculation of thermal pressure coefficient of Rubidium and Cesium 

liquid metals by GMA EOS and the radial distribution function of  

Hard-Sphere 

 

                                By: Fatemeh Bakhtiari        

 

Supervisor 

Dr. Hossein Nikoofard 

 

April 2017 

 

 

  


