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 دانشکده شیمی

 پایان نامه کارشناسی ارشد شیمی فیزیک

روش پیش بینی فاکتور ساختارمخلوط دوتایی فلزات قلیایی مایع به 

 تقریب متوسط کروی با استفاده از مدل برهمکنش مغزی سخت یوکاوا
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در این صفحه صورت جلسه دفاع را قرار دهید. لازم است پس از صحافی این صفحه مجدداً 

 نامه را تایید کند.اصلاحات پایانتوسط دانشکده مهر گردد و استاد راهنما با امضای خود 
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 تقدیم اثر:

 هایم را تقدیم میکنم:ماحصل آموخته

 به استوارترین تیکه گاهم، دستان پرمهر پدرم

 به سبزترین نگاه زندگیم، چشمان سبز مادرم

کران ای بیای از دریکه هرچه آموختم در مکتب عشق شما آموختم و هرچه بکوشم  قطره

 تان را سپاس نتوانم بگویم.مهربانی

 ام به امید شماست و فردا کلید باغ بهشتم رضای شماستامروز هستی

، باشد که حاصل آوردی گرانقدر تر از این ارزان نداشتم تا به خاک پایتان نثار کنمره

 تان را بزداید.تلاشم نسیم گونه غبار خستگی

 بوسه بر دستان پرمهرتان.
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 انیتشکر و قدرد
 یشه، قطرهکران اندنخستین سپاس ازآن خداوندی است که بنده کوچکش را در دریای بی

ماشا نشیند.لذا تهای ناب آموزگارانی بزرگ به ای ساخت تا وسعت آن را از دریچه اندیشه

ده است، برخود نامه حاضر به انجام رسیهایش پایاناکنون که در سایه سار بنده نوازی

تمامی مراحل این  مراتب سپاس را از بزرگوارانی به جا آورم  که مرا در دانم تاواجب می

 نامه یاری نمودند.پایان

عه سدر، با ساز استاد راهنمای گرانقدرم جناب آقای دکتر حسین نیکوفرد که در کمال 

ون شک انجام و بد  حسن خلق و فروتنی، از هیچ کمکی در این عرصه بر من دریغ ننمودند

 ت.های ارزنده ایشان امکان پذیر نبوده اسنامه بدون راهنماییاین پایان 

رشتی من، قلم داز پدر و مادر عزیزم...این دو معلم بزرگوارم که همواره بر کوتاهی و 

ی زندگی یار و هااند و در تمامی عرصههایم گذشتهعفو کشیده و کریمانه از کنار غفلت

 ا میبوسم.رکنم و دستان گرم آنها ر میاند. تشکچشم داشت برای من بودهیاوری بی

ند، کمال تشکر او در آخر از دوستان عزیزم که در طول انجام این پروژه مرا یاری کرده

 نمایم.و قدردانی را ابراز می
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 عهد نامهت

ه اینجانب پگاه جعفری دانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته شیمی فیزیک دانشکده شیمی دانشگا

ایع به روش پیش بینی فاکتور ساختارمخلوط دوتایی فلزات قلیایی منامه نویسنده پایانصنعتی شاهرود 

 تحت راهنمائی دکتر حسین تقریب متوسط کروی با استفاده از مدل برهمکنش مغزی سخت یوکاوا

 .شومنیکوفرد متعهد می

  برخوردار است . توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالت نامهپایانتحقیقات در این 

 . در استفاده از نتایج پژوهشهای محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است 

  ی در هیچ جا ارائه تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک یا امتیاز نامهپایانمطالب مندرج در

 نشده است .

  انشگاه صنعتی شاهرود د» و مقالات مستخرج با نام  باشدمیعتی شاهرود کلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به دانشگاه صن

 به چاپ خواهد رسید .«  Shahrood  University  of  Technology» و یا « 

  نامهپایانت مستخرج از تأثیرگذار بوده اند در مقالا نامهپایانحقوق معنوی تمام افرادی که در به دست آمدن نتایح اصلی 

 ردد.رعایت می گ

  ده شده است ضوابط و اصول ، در مواردی که از موجود زنده ) یا بافتهای آنها ( استفا نامهپایاندر کلیه مراحل انجام این

 اخلاقی رعایت شده است .

  ا استفاده شده است ی، در مواردی که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته نامهپایاندر کلیه مراحل انجام این

                                                                                                                                                                      رازداری ، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است .اصل 

 نشجوامضای دا                                  تاریخ                                                 

 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

ر ها و تجهیزات ساخته کلیه حقوق معنوی این اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه های رایانه ای ، نرم افزا

لمی مربوطه ذکر شود. در تولیدات ع. این مطلب باید به نحو مقتضی  باشدمیه دانشگاه صنعتی شاهرود شده است ( متعلق ب

 .باشدمیبدون ذکر مرجع مجاز ننامه پایاناستفاده از اطلاعات و نتایج موجود در 
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 چکیده

قرار گرفته  طالعهممورد به روش نظری مخلوط فلزات قلیایی مایع  ،S(k)تابع فاکتور ساختار، نامه، در این پایان

ابع همبستگی تاست. برای محاسبه فاکتور ساختار این دسته از مواد از یک عبارت تحلیلی برای تبدیل فوریه 

ای ذره ه صورت یک پتانسیل دوسیال ب مولکولیبین هایکنشبرهماستفاده شد. در این مدل،  ،c(k)مستقیم، 

 مولکولیبین هایکمیتهای همسایه به صورت اثر مولکولشامل مغزی سخت یوکاوا در نظر گرفته شد که 

هادری ب-ادله حالت قطعیمؤثر از مع مولکولیبین هایکمیت. برای محاسبه استمؤثر وابسته به دما و چگالی 

اکتور ساختار سیال ارائه شده، رفتار فوسیعی از چگالی و دما استفاده گردید. با استفاده از مدل  یگسترهدر 

ورد مطالعه قرار گرفت. م Na-Csو  Cs-Rbچنین مخلوط دوتایی برای سدیم و روبیدیم به صورت خالص و هم

ردار بودند. برای تجربی قابل دسترس مقایسه گردید که از تطابق خوبی برخو هایدادهنتایج به دست آمده با 

ستفاده گردید. اها تایی فلزات قلیایی مایع از قواعد اختلاط و ترکیب مخلوطمحاسبه فاکتور ساختار مخلوط دو

ه قرار مورد مطالع Na-Csو  Cs-Rbدوتایی اثر ترکیب مخلوط دوتایی بر رفتار فاکتور ساختار سیستم مخلوط 

مؤثر شامل قطر  مولکولیبین هایکمیتمقایسه گردید. در پایان، وابستگی  و با نتایج به دست آمده گرفت

دادن برای نشان  ایچگالی و دما بررسی شد و معادلهبه  Cs-Rbمولکولی و عمق چاه پتانسیل مخلوط دوتایی 

 به دست آمد.در نواحی مختلف ترمودینامیکی مؤثر عمق چاه پتاسیل تغییرات 

 

عادله حالت ترکیب، م ای مغزی سخت یوکاوا، مخلوط دوتایی،  قواعد اختلاط وپتانسیل دوذرهکلمات کلیدی: 

 هادری، اثرترکیب مخلوط دوتایی، تابع همبستگی مستقیمب-قطعی
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 فهرست مطالب

 1 ----------------------------------------------------------------------------------- ینظر یفصل اول: مبان

 2 --------------------------------------------------------------------------------- ماده یکیزیحالت ف-1-1

 3 --------------------------------------------------------------------------------------------- الیس-1-2

 4 ------------------------------------------------------------------------- مولکولیبین هایکنشبرهم-1-3

 5 -------------------------------------------------------------------------- کرات سخت لیپتانس-1-3-1

 6 ---------------------------------------------------------------------------- کرات نرم لیپتانس-1-3-2

 7 --------------------------------------------------------------------------- یچاه مربع لیپتانس-1-3-3

 8 ------------------------------------------------------------------------------ ساترلند لیپتانس-1-3-4

 9 --------------------------------------------------------------------------- جونز-لنارد لیپتانس-1-3-5    

 10 ------------------------------------------------------------------ وکاوایسخت  یمغز لیپتانس-1-3-6

 11 ------------------------------------------------------------------------------- چگال الیس هینظر-1-4

 13 ---------------------------------------------------------------------------یشعاع عیتابع توز-1-4-1

 17 --------------------------------------------------------- یشعاع عیتابع توز نییتع هایروش-1-1-4-1

 18 --------------------------------------------------------- میرمستقیو غ میمستق یتابع همبستگ-1-4-2

 21 ------------------------------------------------------------------------ الیفاکتور ساختار س-1-4-3

 24 ---------------------------------------------------------------- (MSA) یمتوسط کرو بیتقر-1-4-4

 25 ------------------------------------------------------------- چگال الاتیمعادلات حالت مربوط به س-1-5

 25 -------------------------------------------------------------------------------- تیمعادله ت-1-5-1

 26 ----------------------------------------------------------------------------- معادله مارناگان-1-5-2

 27 ------------------------------------------------------------------- هوانگ و اکانل بندیقاعده-1-5-3

 27 ----------------------------------------------------------------- (LIR) یخط دمایهمقاعده -1-5-4

 28 --------------------------------------------------------------- یبهادر_یحالت قطع یمعادله-1-5-5

 30 ----------------------------------------------------------------------------- چگال هایمخلوط-1-6

 31 --------------------------------------------------------------------------- بیقواعد اختلاط و ترک-1-7

 32 ------------------------------------------------------------------------------ قواعد اختلاط-1-7-1

 32 ------------------------------------------------------------------------------- بیقواعد ترک-1-7-2

 34 -------------------------------------------------------------------------------- عیما ییایفلزات قل-1-8

 35 ------------------------------------------------------------------------- گذشته یبر کارها یمرور-1-9

 37 ----------------------------------------------------------------------------- فصل دوم: روش محاسبات

 38 ----------------------------------------------------- محاسبه فاکتور ساختار یبرا یلیارائه عبارت تحل-2-1

 43 ------------------------------------------------------------------------- یریگ جهیفصل سوم: بحث و نت
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 44 ------------------------------------میسد عیما برای یبهادر-یحالت قطع یمعادله هایثابت یمحاسبه-3-1

 46 -------------------------------- میسد  عیما یبرا LJ( 6-3) لیپتانس مولکولیبین هایکمیت یمحاسبه-3-2

 47 ----------------------------------------------------------------- میسد عیما محاسبه فاکتور ساختار-3-3

 51 ------------------------------------- یدما و چگال راتیینسبت به تغ میرفتار فاکتور ساختار سدبررسی -3-4

 53 ---------------------------------------- یتجرب هایدادهرفتار فاکتور ساختار محاسبه شده با  یمقایسه-3-5

 Rb – 0.5Cs ------------------------------------------------------ 55.50 طفاکتور ساختار مخلو یمحاسبه-3-6

 61 ------------------------------- ینسبت به دما و چگال 0.5Rb – 0.5Csط رفتار فاکتور ساختار مخلو یبررس-3-7

 63 -------------------- یتجرب هایدادهمحاسبه شده با  0.5Rb – 0.5Cs رفتار فاکتور ساختار مخلوط یمقایسه-3-8

 65 -----------------------------------مختلف هایکسرمولیدر  ییرفتار فاکتور ساختار مخلوط دوتا یبررس-3-9

 70 ------------------------------------- و دما یمؤثر مخلوط به چگال لیعمق چاه پتانس تیکم یوابستگ-3-10

 73 --------------------------------------------------- مؤثر مخلوط به دما یقطرمولکول تیکم یوابستگ-3-11

 75 ----------------------------------------------------------------------------------- یریگ جهینت-12-3

 76 ------------------------------------------------------------------------------------ ینگر ندهیآ-13-3

 77 ---------------------------------------------------------------------------------------------- وستیپ

 83 ------------------------------------------------------------------------------------------------ منابع
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 فهرست اشکال

 3 ------------------------------------ گاز، پلاسما(. ع،یاز رفتار ذرات در چهار فاز )جامد، ما یشی(:  نما1-1شکل)

 6 ----------------------------------------------------- [.9جفت کرات سخت ] لیپتانس ی(: تابع انرژ2-1شکل)

 7 ----------------------------------------------------------- [.9] یچاه مربع لیپتانس ی(: تابع انرژ3-1شکل )

 8 --------------------------------------------------------- [.9جفت ساترلند ] لیپتانس ی(: تابع انرژ4-1شکل)

 9 --------------------------------------------------- [.11( ]6-12لنارد جونز) لیپتانس ی(: تابع انرژ5-1شکل)

 11 ----------------------------------------- [.11متفاوت ] یها λ یبرا وکاوای لیپتانس ی(: تابع انرژ6-1شکل )

𝒓 افتهیکاهش یفاصلهبرحسب  g(r)تابع  راتیی(: تغ7-1شکل)

𝝈
 17 --- مشخص. یدر دما و چگال ینوع الیس کی یبرا 

 20 ----- [.21افته ]یها بر اساس فاصله کاهشو تفاوت آن میمستق یکل و تابع همبستگ ی(: تابع همبستگ8-1شکل)

 یو چگال K350 یآرگون، در دما الیس یبرا ینوترون یپراکندگ شاتی(: فاکتور ساختار حاصل از آزما9-1شکل)
3-nm.atms [44.] -------------------------------------------------------------------------------------- 23 

𝒁) یدماهم ی(: نمودارها1-3شکل) − 𝟏) 𝝆𝟐⁄  𝟏بر حسب

𝝆
 ییدما یگسترهدر  میسد  PVTبه دست آمده از اطلاعات  

K 500-1600. --------------------------------------------------------------------------------------- 44 

 mol L-1 یو چگال K 1200 یدر دما میسد یبرا کاهش یافته  (6-3جونز)-لنارد لیپتانسنمودار (: 2-3شکل)

414/32. --------------------------------------------------------------------------------------------- 47 

 mol L-1 یو چگال K 1200 یدر دما میسد یبراکاهش یافته  وکاوایسخت  یمغز لیپتانسنمودار (: 3-3شکل)

414/32. --------------------------------------------------------------------------------------------- 49 

𝝆 664/0و  K 700 = Tدر  میسد یمحاسبه شده برا S(k)تابع  نمودار (: 4-3شکل) ∗=. ----------------------- 50 

𝝆 581/0و  K 1500 = Tدر  میسد یمحاسبه شده برا S(k)تابع  نمودار(: 5-3شکل) ∗= ---------------------- 50 

𝝆 657/0 ییافتهکاهش  یدر چگال میسد یبرا S(k) نمودار(: 6-3شکل)  52 ----------------- مختلف. یو دماها =∗

 52 --------------- مختلف. ییافتهکاهش  هایچگالیو  نیکلو 1600 یدر دما میسد یبرا S(k) نمودار(: 7-3شکل)

با  mol L 367/40-1  یو چگال K 373 یدر دما میسد یمحاسبه شده برا S(k)رفتار تابع  سهی(: مقا8-3شکل)

 54 --------------------------------------------------------------------------------- [.75] یتجرب یهاداده

با  mol L 279/39-1  یو چگال K 473 یدر دما میسد یمحاسبه شده برا  S(k)رفتار تابع  سهی(: مقا9-3شکل)

 54 --------------------------------------------------------------------------------- [.75] یتجرب یهاداده

 mol L- یچگال و K 800 یدر دما 0.5Rb-0.5Csمخلوط  ی( برا6-3جونز )-مؤثر لنارد لیپتانسنمودار (: 10-3شکل )

1820/6.---------------------------------------------------------------------------------------------- 58 

  mol L-1 یو چگال K 800 یدر دما 0.5Rb-0.5Csمخلوط  یبرا وکاوایسخت  یمؤثر مغز لیپتانسنمودار (: 11-3شکل )

820/6. ---------------------------------------------------------------------------------------------- 58 

 ρ . ------------------------ 60=* 332/0و  K 900=Tدر 0.5Rb-0.5Cs مخلوط یبرا S(k)تابع  نمودار (: 12-3شکل )

 ρ . ---------------------- 60=* 313/0و  K 1200 =Tدر 0.5Rb-0.5Csمخلوط  یبرا S(k)تابع  نمودار(: 13-3شکل )

 62 --- متفاوت. ییافتهکاهش  هایچگالیو  K 1000 =Tدر 0.5Rb-0.5Csمخلوط  یبرا S(k)تابع  نمودار(: 14-3شکل )



 ک

 

 62 ---------------------- متفاوت. یو دماها  ρ*= 5/0در  0.5Rb-0.5Csمخلوط  یبرا S(k)تابع نمودار (: 15-3شکل )

 یهابا داده K 373 105/10 یدر دما 0.5Cs-0.5Naمخلوط  یمحاسبه شده برا S(k)رفتار تابع  یسهی(: مقا16-3شکل)

 64 ----------------------------------------------------------------------------------------- [.77] یتجرب

 mol/L-1 یو چگال K 342 یدر دما 0.5Cs-0.5Naمخلوط  یمحاسبه شده برا S(k)رفتار تابع  یسهی(: مقا17-3شکل)

 64 ----------------------------------------------------------------------- [.77] یتجرب یهابا داده 135/10

 یو چگال K1000 ی( مختلف در دمای)کسرمول بیدر سه ترک xRb-xCs-1مخلوط  S(k)تابع  نمودار(: 18-3شکل)

 ρ . ------------------------------------------------------------------------------- 66=*5/0 ییافتهکاهش 

 ییافتهو چگالی کاهش  K800در سه ترکیب مختلف در دمای  xCs-xNa-1مخلوط  S(k)نمودار تابع (: 91-3شکل)

5/0=*ρ . --------------------------------------------------------------------------------------------- 70 

 یتجرب یهابا داده K 373 یدر دما 0.9Cs-0.1Naمخلوط  یمحاسبه شده برا S(k)تابع  نمودار سهی(: مقا20-3شکل )

[77.] ------------------------------------------------------------------------------------------------ 69 

 یهابا  داده K 373 یدر دما 0.7Cs-0.3Na  الیمخلوط س یمحاسبه شده برا S(k)تابع  نمودار سهی(: مقا12-3شکل )

 69 ----------------------------------------------------------------------------------------- [.77] یتجرب

 K 1600-500 ییدما یمحدودهدر  0.5Rb-0.5Csمخلوط  MixK یمولکول نیب تیکم راتیی(: نمودار تغ22-3شکل )

 ----------------------------------------------------------------------------------------------------- 70 

 K 1600-500.----------------------- 72 ییدما یگسترهنسبت به دما در  Aثابت  راتیی(: نمودار تغ32-3شکل )

 K 1600-500. ----------------------- 72 ییدما یگسترهنسبت به دما در  Bثابت  راتیی(: نمودار تغ42-3شکل )

 K1600-500. --------- 74 ییدما یگسترهدر  0.5Rb-0.5Csمؤثر مخلوط  یقطر مولکول راتیی(: نمودار تغ52-3شکل)

𝒁)(: نمودار 1-شکل)پ − 𝟏) 𝝆𝟐⁄  𝟏بر حسب

𝝆
تا  500 ییدما یگسترهدر  میدیروب  PVTبه دست آمده از اطلاعات  

 77 ----------------------------------------------------- .تریمول بر ل 950/16 462/10 یو چگال نیکلو 1600

با  mol/L 870/12-1یو چگال K 609 یدر دما میدیروب یمحاسبه شده برا S(k) رفتار تابع  سهی(: مقا2-شکل)پ

 77 --------------------------------------------------------------------------------- [.67] یتجرب یهاداده

با  mol/L 870/12-1یو چگال K 1142 یدر دما میدیروب یمحاسبه شده برا S(k) رفتار تابع  سهی(: مقا3-شکل)پ

 78 --------------------------------------------------------------------------------- [.67] یتجرب یهاداده
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 فهرست جداول

 45 ------------------------- میسد عیما یبرا یبهادر-یحالت قطع یمعادله یشدهمحاسبه  بی(: ضرا1-3جدول)

 mol L-1 یو چگال K 1600-500  ییدما یگسترهدر میسد یبرا افتهیکاهش  𝜀𝑒𝑓𝑓و  𝜎𝑒𝑓𝑓مقادیر (: 2-3جدول)

411/39- 513/27. ----------------------------------------------------------------------------------- 46 

 -mol L 411/39-1  یو چگال K 500-1600 ییدما یمحدوده در میسد یبرا 𝐾𝑒𝑓𝑓 و d ری(: مقاد3-3جدول)

513/27. --------------------------------------------------------------------------------------------- 48 

 mol L-1 یو چگال K 1600-500  ییب در محدوده دما 0.5Rb-0.5Csمخلوط یبرا 𝜎𝑀𝑖𝑥و  𝜀𝑀𝑖𝑥 ری(: مقاد4-3جدول )

529/7- 538/4. -------------------------------------------------------------------------------------- 56 

 mol L-1  یو چگال K 500-1600 ییدر محدوده دما 0.5Rb-0.5Csمخلوط  یبرا MixKو  Mixd ری(: مقاد5-3جدول )

529/7- 538/4. -------------------------------------------------------------------------------------- 57 

کاهش  یو چگال K1000  یدر دما xمقادیر مختلف  یبرا xRb-xCs-1مخلوط  MixKو  Mixd ری(: مقاد6-3جدول)

 ρ . -------------------------------------------------------------------------------------- 65*=5/0 ییافته

 ییافتهکاهش  یو چگال K008  یدر دما xمقادیر مختلف  یبرا xCs-xNa-1مخلوط  MixKو  Mixd ری(: مقاد7-3جدول)

5/0=*ρ . --------------------------------------------------------------------------------------------- 65 

 79 ----------------------- میدیروب مایع یبرا یبهادر-یحالت قطع یمعادله یشدهمحاسبه  بی(: ضرا1-جدول)پ

تا  462/10 یو چگال نیکلو 1600تا  500 ییدما یگسترهدر میدیروب یبرا   𝜀𝑒𝑓𝑓  و 𝜎𝑒𝑓𝑓 ری(: مقاد2-جدول)پ

 80 ---------------------------------------------------------------------------------- .تریمول بر ل 950/16

تا  462/10 یو چگال نیکلو 1600تا  500 ییدما یمحدودهدر  میدیروب یبرا Keff  و d ری(: مقاد3-جدول)پ

 81 --------------------------------------------------------------------------------- .تریمول بر ل  950/16

 82 -------------------- نیکلو 1600تا  500 ییدما یگسترهدر  Bو  A هایثابت هایکمیت ری(: مقاد4-جدول)پ
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 ت فیزیکی مادهحال-1-1

نرژی جنبشی ا .روی یکدیگر دارندقابلیت تاثیر متقابل ( اتم ن،یو ،لکولمو)هر ماده  یذرات تشکیل دهنده

نار هم قرار کانرژی چسبندگی بین مولکولی آنها را در  اما ها داردبه دور نگه داشتن مولکولذرات تمایل 

ت مختلف ماده بر پایه . تمایز بین حالاکندمی مشخصحالت فیزیکی ماده را  ،تعادل بین این دو انرژی .دهدمی

ذرات  ینبجاذبه نیروهای  ،در حالت جامدآن استوار است. براین اساس  یهای کیفی در خواص تودهتفاوت

سخت شدن وجب مکه  استها( بیشتر از نیروی دافعه بین آنها ها، مولکولها، اتم)یون ماده یتشکیل دهنده

ی تهجامدات بر حسب خواص فیزیکی و شیمیایی به دو دس .دنگردمی ذرات جامدشدن  جاری مانعجسم و 

ر جامدات دمنظم و با قاعده هستند. اما  ی ساختاریادارشوند. جامدات بلوری، و آمورف تقسیم میبلوری 

های ماده ولمولکقاعده هستند. بینظم و شود بلکه دارای ساختاری بینمی دیدهآرایش منظمی  آمورف، هیچ

ی توانند در گیرند و فقط مدر مکان های خاصی قرار می ،بلکه کنندآزادانه به اطراف خود حرکت نمی دجام

در  ویژه به ،این حرکت نوسانی .ها حرکت نوسانی رفت و برگشتی بسیار کوچک انجام دهنداطراف این مکان

 .[1]د دار همراهاز مواد به  حالتزیادی را برای این  صنعتیو  علمیکاربردهای  ،جامدات بلوری

که موجب حرکت  است هامولکول انرژی جنبشی بین غالب برها در حالت مایع،  نیروهای جاذبه بین مولکول

گردد. بنابراین، مایع در دمای معین از حجم مشخصی ها در فواصل بسیار نزدیک در اطراف هم میمولکول

پیدا  1)شارش(جریان  به سهولتو کنند مایع به آسانی در پیرامون خود حرکت می هایمولکولبرخوردار است. 

در مقایسه با ی مایع هافاصله مولکولگیرند و شکل معینی ندارند. کل ظرف خود را می. لذا مایعات شکنندمی

 [.2] در مایعات مهم است مولکولیبین  هایکنشبرهم لذا بودهکم  خیلی گازهای مولکول

غلبه  مولکولیبین بلند بردها به حدی بالا است که بر نیروهای مولکولدر حالت گازی، انرژی جنبشی بین

 چون  ند.کناشغال می اطراف خود را محیطندارند و کل  معینیو حجم  ساختارازها کند. گمی

                                                 
1 Flow 
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 بر یکدیگر هامولکول لذابیشترین فاصله را از یکدیگر دارند از چگالی پایینی برخوردار هستند.  ی گازیهامولکول

ی گازی به سرعت هامولکول. تحاکم اس گازی هایمولکول بین ضعیفی هایکنشبرهمداشته و اثر کمی 

فاصله در مقایسه با  حجم گازهااست، چون  نظمو بی تصادفیکاملاً توزیع ذرات در گازها کنند و حرکت می

بین  هایکنشبرهم از توانمی ،ادهس مدل یک عنوان آل، بهدر یک گاز ایده .است کوچک هابین مولکول

 ها را به دست آوردخواص ترمودینامیکی آن آلحالت گاز ایده یمعادلهکرد و با توجه به صرف نظر  مولکولی

[3،2.] 

تشکیل  است بالا به شدتدماهای بالا یعنی شرایطی که انرژی در  ،گاز داغ یونیزه شده یا به عبارت دیگر پلاسما

جدا شده و  اتماز  خارجیهای که باعث می شود الکترون زیادی برخوردار استانرژی بسیار از پلاسما  .شودمی

از نظر الکتریکی رسانا را پلاسما های باردار . این یوندهدمی را باردار و یون های تشکیل یک گاز با انرژی بالا

  [.4شود ]در نظر گرفته میحالت چهارم ماده  پلاسما به عنوان کرده و به واسطه رفتار متفاوت پلاسما با گازها،

 

 ذرات در چهار فاز )جامد، مایع، گاز، پلاسما(. (:  نمایشی از رفتار1-1شکل)

 سیال -1-2

متر میلی 06/0آنها حدود  ت که متوسط مسیر آزاد مولکولی درها با حرکت ثابت اسانبوهی از مولکولل سیا 

نسبی ذرات بدون  موقعیت ت که به آسانی حرکت کرده وذراتی اس سیال شامل ،در تعریفی دیگرد. باشمی

 [. 6،5شود ]در برابر فشار مقاوم نبوده و به راحتی جاری میسیال  ،علاوه براینکند و یر میجدایی جرم تغی
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دن برخوردارند فشار و متراکم ش مقابلعات از مقاومت خوبی در ت و گازها می شوند که مایمایعاشامل سیالات 

در مقابل  اهگاز. بر خلاف مایعات، دنآزاد در بالا تغییر می ده سطحو شکل خود را مطابق شکل ظرف با یک 

 . لذا دنکنآزادی پر می سطحخود را بدون هیچ  پیرامونو ظرف  فشار و متراکم شدن مقاوم نبوده

و  شیکش ،برشیتنش  مقابلان در شسیک جسم جامد ک آید.پذیری یک ویژگی مهم سیال به شمار میتراکم

دیگر  بیانبه  .کندمقاومت می فشرده شدن برابردر  هاتنولی یک سیال دهد از خود مقاومت نشان می فشاری

 طور کلی مایعات و به ی موسوم استتراکم ناپذیربه  ویژگیکه این  یابدتراکم، فشار سیال افزایش می مقابلدر 

 [.2ذیر موسوم هستند ]سیالات تراکم پبه سیالات تراکم ناپذیر و گازها به 

 مولکولیبین هایکنشبرهم-1-3

 بسزاییاز اهمیت دینامیکی مایعات، جامدات و گازها  و استاتیکی خواص درک برای مولکولیبیننیروهای فهم 

به دانشی از نیروهای  هاها و اتممولکولی برگیرنده های دراز پدیده خیلی شرحو  بینیپیش. برخوردارند

جهت  [.7ی و غیرتعادلی هستند ]خواص تعادل یکنندهمشخص این نیروها . همچنینبستگی دارد مولکولیبین

نیروهای  ها بستگی دارند.گیری نسبی آنها و گاهی جهتبین مولکول یفاصلهو اندازه نیروهای بین مولکولی به 

و نیروهای  بلند بردشوند: نیروهای تقسیم می دودستهبه  معمولاًهستند و  جاذبهیا  دافعهاز نوع  مولکولیبین

حدی به یکدیگر نزدیک  کوتاه برد  زمانی مؤثر هستند که ابرهای الکترونی دو مولکول تانیروهای برد.  کوتاه

 پوشانی توسط دیگر از اشغال ناحیه هم 1ها اتفاق بیافتد. آنگاه اصل طرد پائولیپوشانی بین آنشده و هم

نتیجه یک نیروی دافعه شدید  یابد. درچگالی الکترونی در این محدوده کاهش می کرده وها جلوگیری الکترون 

شود. اما نیروهای بلندبرد زمانی که همپوشانی الکترونی کم باشد اهمیت پیدا ها برقرار میبین این مولکول

 [.8] کنندمی

                                                 
1 Pauli exclusion principal 
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در مورد  ذا لازم استلشوند حفظ می مولکولیبیننیروهای  وجود یواسطه بهمواد  یهمهساختار  

[، و بسیاری 9هستند ]و مدرن مولکولی  سازیشبیه هایدر نظریه اساسی لکه عام مولکولیبین هایکنشبرهم

  .ارائه گرددتوضیحات بیشتری  اندوابسته هاآنبه ماده  یات فیزیکی و شیمیاییاز خصوص

معرفی یک  از این رواست  شدهانجام  دوتایی )جفت(کنش پتانسیل برهممدل در ارتباط با  متعددیهای تلاش

و  1خصوصیات تعادلی تجربی برای هایدادهاز  با نتایج به دست آمدهه ک کنشپتانسیل برهمبرای  معینتابع 

ی ناحیه در پیدا کردن پتانسیلی که چنینهماست  دشوارداشته باشد بسیار خصوصیات انتقالی توافق خوبی 

های مختلفی برای مدل جهتایناز مهم است.  خیلیدقیق باشد  متفاوتترمودینامیکی  حالات از ایگسترده

 عبارتند از: کنشپتانسیل برهم توابع این ترینمهم شده است. پیشنهاد مولکولیبین هایکنشبرهمنمایش 

 5پتانسیل چاه مربعی، (LJ) 4جونز -پتانسیل لنارد، (HS) 3پتانسیل کرات سخت ، (SS) 2پتانسیل کرات نرم

(SW) ،6پتانسیل یوکاوا (Yu) ،7ساترلند پتانسیل (ST)  های پتانسیل این مدلبعدی برخی از  بخشو ... . در

روند به اختصار شرح به کار میخواص ترمودینامیکی سیالات  یمحاسبهمطالعات ساختاری و  برایجفت که 

 .شودداده می

 پتانسیل کرات سخت-1-3-1

 طبقکنش میان ذرات مدل پتانسیل کرات سخت است. ترین مدل پتانسیل معرفی شده برای شرح برهمساده  

کنشی میان آنها گونه تماسی نداشته باشند انرژی برهمتا وقتی که دو مولکول با هم هیچ ،این مدل پتانسیل

                                                 
1 Equilibrium 
2 Soft-Sphere 
3 Hard-Sphere 
4 Lennard-Jones  
5 Square-Well 
6 Yukawa 
7 Sutherland 
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یابد. پتانسیل با شیب تندی افزایش می وجود نخواهد داشت اما با کوچکترین تماس دو مولکول با یکدیگر،

 ت از دیدگاه ریاضی به صورت زیر است:مدل پتانسیل کرات سخ

(1-1    )                                                                                           𝑢(𝑟) = {
∞            𝑟 ≤ 𝜎
0             𝑟 > 𝜎

 

طور که مشخص است در این مدل پتانسیل سهمی برای جاذبه برخورد است. همان 1قطر مولکولی σکه 

 های واقعیی شدید با شیب تندتری نسبت به مولکولدر نظر گرفته نشده و فقط اثرات دافعه مولکولیبین

 [.9برند ]عمومی مطالب بهره میفهم  برای از این مدل پتانسیل غالباًدانشمندان نظری . وجود دارد

 

 [.8(: تابع انرژی پتانسیل جفت کرات سخت ]2-1شکل)

  پتانسیل کرات نرم-1-3-2

کرات  انسیل. در پتکندیمتبدیل مدل پتانسیل کرات نرم  را به آنپتانسیل کرات سخت،  اصلاح ساده دریک 

عه مدل داف تند شیباز  اماوجود ندارد مولکولی بینسهمی برای جاذبه  همانند پتانسیل کرات سخت نرم

 :شودمیداده  نشانپتانسیل به صورت زیر  اینریاضی  عبارتشده است.  پتانسیل کرات سخت کاسته

(2-1                        )                                            𝑢(𝑟) =
𝐾

𝑟𝑛
= 𝜀 (

𝜎

𝑟
)

𝑛

                𝑛 > 3      

                                                 
1 Mulecular diameter 
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 [.10یک ثابت است ] K و 1عمق چاه پتانسیل εکه 

 پتانسیل چاه مربعی-1-3-3

ه خوبی در بترین مدلی است که هم سهم نیروهای جاذبه و هم سهم نیروهای دافعه ساده مربعیپتانسیل چاه 

 :شودصورت زیر نمایش داده میآن لحاظ شده است. عبارت ریاضی برای بیان این مدل پتانسیل به 

 (3-1   )                                                                             𝑢(𝑟) = {
∞            𝑟 < 𝜎                 
−𝜀           𝜎 < 𝑟 < 𝜆𝜎    
0             𝑟 > 𝜆𝜎            

 

( نشان داده شده است. با توجه به 3-1این پتانسیل در شکل ) است. 2عرض چاه پتانسیل ،λ (،3-1در معادله )

کنیم که در این مدل پتانسیل در فواصل کوچکتر از قطر مولکولی و بزرگتر از چند قطر مشاهده میشکل 

فواصل بزرگتر از قطر مولکولی و کوچکتر از  محدودهمولکولی رفتاری شبیه پتانسیل کرات سخت دارد اما در 

های پیچیده و یح مولکولچند قطر مولکولی رفتاری متفاوت از کرات سخت دارد. این مدل پتانسیل برای توض

 [. 8] شودخواص انتقالی به کاربرده می یمحاسبه

 

 .[8(: تابع انرژی پتانسیل چاه مربعی ]3-1شکل )

                                                 
1 Width of the potential well 
2 Well-depth 
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 پتانسیل ساترلند-1-3-4

مانند مدل ه فواصل کوچکتر از قطر مولکولیساترلند یا مدل کرات سخت همراه جاذبه، برای پتانسیل در مدل 

سهم  فواصل مساوی و بزرگتر از قطرمولکولیبرای اما وجود دارد  نهایتیبیی هپتانسیل کرات سخت، دافع

صورت زیر این مدل پتانسیل بهعبارت ریاضی یابد. کاهش می rپیوسته با افزایش  طور بهو آهستگی به جاذبه 

 [:10] شودمی بیان

(4-1     )                                                                                     𝑢(𝑟) = {
∞             𝑟 < 𝜎

−𝜀 (
𝜎

𝑟
)

𝑚

  𝑟 ≥ 𝜎
 

 [. 10شود ]انتخاب می 6عدد صحیحی است و معمولاً مقدار آن برابر  mکه در این مدل پتانسیل، 

 

 [.8(: تابع انرژی پتانسیل جفت ساترلند ]4-1شکل)
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 جونز-پتانسیل لنارد-1-3-5

به طوری که خواص  دهد،مولکولی سیستم را به خوبی نشان میبین هایکنشبرهمجونز، -لناردتانسیل پ

 در این مدل سهم  .های واقعی بسیار نزدیک استترمودینامیکی محاسبه شده از آن با مقادیر سیستم

ترین شکل متداولکه  (12-6) جونز _پتانسیل لناردجاذبه و دافعه به خوبی لحاظ شده است.  هایکنشبرهم

 :[10] شودمی نمایش دادهصورت زیر  این پتانسیل است به

(5-1    )                                                                                  𝑢(𝑟) = 4𝜀 [(
𝜎

𝑟
)

12

− (
𝜎

𝑟
)

6

] 

این مدل واقع بینانه در کنار . لازم به ذکر است استفاده از باشدمی دو ذرهی بین فاصله r ،معادلهکه در این 

های چگال ضروری است. در شکل ی سیستمکنش ساده نظیر آنچه بالا ذکر کردیم در مطالعههای برهممدل

نشان داده  (r/σ)کاهش یافته  یفاصلهبر حسب  (u(r)/ε)( کاهش یافته 12-6جونز)-( تابع پتانسیل لنارد1-5)

 .[11شده است ]

 
 .[11( ]6-12تانسیل لنارد جونز)(: تابع انرژی پ5-1شکل)
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 پتانسیل مغزی سخت یوکاوا-1-3-6

ریاضی  عبارت. استیکی فیز هایسیستم هایکنشبرهمدر توصیف  هاترین مدلاین پتانسیل یکی از  پرکاربرد

 [:12-14] شودنمایش داده میبه صورت زیر  مدلاین 

(6-1 )                                                                             𝑢(𝑦) = {
∞                           𝑦 ≤ 1

−𝜀
[−𝜆(𝑦−1)]

𝑦
        𝑦 > 1

 

𝑦  در این رابطه، =
𝑟

𝜎
های زیر از ویژگی پتانسیل مدل دهد. اینی پتانسیل یوکاوا را نشان میجاذبه λاست و   

 :برخوردار است

  تغییر پارامتربا λ ،را توصیف کند و  های مختلف فیزیکیسیستم مولکولیبینکنش قادر است برهم

 [.14است ] پذیرانعطافهای از پتانسیل بدین ترتیب

 ت مایع، ها، فلزاهای مختلف مانند پلیمرها، سیالات ساده، سیالات چگال، امولسیونبرای سامانه

 های کروی، الکترولیت های قوی و کلوییدها قابل استفاده است.پروتئین

 هایکنشبرهماست، به نحو مطلوبی  دافعه برخوردارو  جاذبهی هر دو جمله از جایی کهاز آن 

 .دهدتوضیح میهای فیزیکی را را نشان داده و پدیده مولکولیبین

   ی ترین ویژگی پتانسیل یوکاوای مغزی سخت آن است که در چارچوب نظریه، مهمتئوریاز دیدگاه

ارائه شد  1[ که برای اولین بار توسط وایسمن15حلیلی است ]تقریب میانگین کروی، دارای حل ت

[16 .] 

کند، به پتانسیل کره سخت به سمت بی نهایت میل می λلازم به یادآوری است که پتانسیل یوکاوا زمانی که 

( مشخص 6-1طور که از شکل )( به تصویر کشیده شده است. همان6-1شود. این مطلب در شکل )تبدیل می

                                                 
1 Waisman 
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ی سخت را به و پتانسیل یوکاوا تقریباً شکل پتانسیل کره یافتهای کاهش ی بین ذره، جاذبهλاست با افزایش 

 گیرد.خود می

 

 [.11های متفاوت ] λ(: تابع انرژی پتانسیل یوکاوا برای 6-1شکل )

 

 1سیال چگالنظریه -1-4

 از دو مشخصه مهم برخوردار هستند. که این دو مشخصه عبارتند از: چگالسیالات مایعات یا 

تراکم به سختی انجام  شودکه موجب می نیروهای جاذبه بلند برد بر ی کوتاه بردنیروهای دافعه غالب بودن -1

 شود.

                                                 
1 Dense Fluid 
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 برد وهای بلندنیراثر ضعیف های تشکیل دهنده سیستم که منشأ آن بین جفت کنش یکسانبرهموجود  -2 

 .استضعیف 

بسیار  کنش بین مولکولیشانپیچیدگی برهم دلیلچگال، به  هایبررسی رفتار ترمودینامیکی سیالو  مطالعه

 ایسازمان یافته 1هایبندیقاعده یکسری از سیالات چگالکه  دشوار است اما به طور تجربی مشاهده شده است

 6های محدود به خط راستقطر نقانوو  5هوانگ و اکانل ، قاعده4، خط زینو3تیتمعادله  ،2مارناگانمعادله  مانند

توزیع  چراکهاست  دشوارسیالات چگال از نقطه نظر مولکولی بسیار  و مطالعه بررسی . اساساًدنکنمی پیروی

 عبارتیبه  .است نظمبیگاز رقیق به صورت کاملاً  مثله ن و جامدات به صورت منظم مثلنه  سامانهذرات در 

وجود دارد و فقط ( تصادفی)توزیع  نظمی کاملنه بی ( وحالت بلوری)نظم سراسری  ، نهچگالهای در سیستم

 .[10ت ]اس حاکم عییک نظم موض

 هایسالمشخص نبود اما در  1970سال  اکم تا حوالیمتر هایلدر ساختار سیا جاذبهو  دافعهای نقش نیروه

مونت و  )MD( 8دینامیک مولکولی مانند 7شبیه سازی مولکولی هایروشو  پیشرفتهاز کامپیوترهای  گذشته

ت شده اس ت استفادهسیالا ترمودینامیکیو  انتقالی خواص یمحاسبهبرای  ایگستردهطور  به )MC( 9کارلو

 هاینیرو بدین ترتیبموضعی و کوتاه برد است و ، نظم ذرات، در سیالات چگالبراساس این مطالعات  [.17]

، 10تلاین موضوع ور اثباتبرای  [.18،19] برعهده دارند نقش اصلی را  ت چگالالادر سیبین مولکولی  کوتاه برد

                                                 
1 Regularities 
2 Marnagan 

3 Tait 
4 Zeno-Line 

5 Huang and O .connell 
6 Law of restilinear diameter 

7 Molecular simulation 
8 Molecular dynamic 

9 Monte Carlo 
10 Verlet 
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برای  (12-6جونز )-لناردمدل پتانسیل مولکولی و انتخاب  دینامیکرا با استفاده از ل سیا 1ر ساختارفاکتو

فاکتور ساختار یک  ، بالا هایچگالیدر  کرد و نتیجه گرفت مطالعهیک سیستم  مولکولینبی هایکنشبرهم

 لاتپیچیدگی بررسی سیاواقع علت  بقت دارد. درکتور ساختار کرات سخت مطاواقعی به خوبی با فایال س

که خواص سیالات چگال عمدتاً به رفتار دسته جمعی مولکول ها مربوط این است لکولی نظر مو از نقطه لچگا

آن نظیر توزیع بار الکتریکی را شدیداً  صواخ، اطراف مولکول مرکزیهمسایه در  هایلکولاست زیرا حضور مو

 یمطالعهی محاسبه و برا بسیاریهای تلاش گذشتههای هر چند در سال [.20،19] تحت تاثیر قرار می دهد

 شناخت و  در این زمینه به مطالعاتصورت گرفته ولی  گالسیالات چ ترمودینامیکی و ترموفیزیکی خواص

بین خواص  پیوستگیبرقراری  ،در این زمینه 2مکانیک آماری شرحاز  اصلیهدف . توسعه بیشتری احتیاج دارد

خواص تعریف برای  بنابراین .ماکروسکوپی قابل مشاهده با جزئیات بین مولکولی ذرات سیستم است

-جونز-لناردنظریه  و 3لویریامعادله حالت مانند  متفاوتیهای ریهسیالات نظ این ساختارو  ترمودینامیکی

با استفاده از آزمایشات  چگال هایلساختار سیا بررسیامروزه  [.21،22] شده است پیشنهاد ... و 4دونشایر

های جدیدی بر ارائه نظریه سببدر این سیالات  و پی بردن به نظم کوتاه برد X-یاشعهو  نوترونی 5پراکندگی

 .اساس توابع توزیع گردیده است

 6تابع توزیع شعاعی-1-4-1

تابع توزیع یا  7. تابع همبستگی جفتتوابع توزیع است به کارگیریسیالات  مطالعه جدید هایروشیکی از 

این تابع از . شودتابع توزیعی است که برای مطالعه سیالات چگال به کاربرده می ترینمهم (RDF)شعاعی 

                                                 
1 Structure factor 

2 Statistical mechanics 
3 Virial equation state 

4 Lennard-Jones-Devonshire 
5 Scattering 
6 Radial distribution function 
7 Pair correlation function 
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ای با تقریب جمع پذیر ذره Nاهمیت خاصی در نظریه سیالات چگال برخوردار است زیرا اگر انرژی سیستم 

ترمودینامیکی سیال را برحسب این  پارامترهایتوان تمام در نظر گرفته شود، در این صورت می 1جفت گونه

خواص ترمودینامیکی  میان اساسی باطیپل ارتدر واقع  ،g(r)تابع توزیع شعاعی ، . محاسبه کردتابع 

 یفاصلهیک مولکول در  یافتنو احتمال  باشدمی سیالات مولکولیدرون هایکنشبرهمماکروسکوپی و 

توان دهد. در عمل میرا نشان می هادر توزیع یکنواختی از مولکول (،  از مولکول مرکزی )مرجعr ،شدهتعیین

از مولکول مرکزی است.  rدر فاصله  تعادل و ها درچگالی موضعی مولکولچنین گفت که این تابع نمایانگر 

 :شودبه صورت زیر ارائه می ذره nبرای تابع همبستگی 

(7-1       )                                                  𝑔𝑛(𝑟1. ․․․. 𝑟𝑛) =
𝑉𝑛𝑁!

𝑁𝑛(𝑁−𝑛)!

∫ ․․․ ∫ 𝑒𝛽𝑈𝑁(𝑟)𝑑𝑟𝑛+1․․․𝑑𝑟𝑁

𝑍𝑁
 

𝛽در این معادله  = 1 𝑘𝐵𝑇⁄ ،𝑘𝐵 ثابت بولتزمن ،𝑈𝑁(𝑟) کنش پتانسیل برهمN ذره، 𝑍𝑁  ،انتگرال پیکربندی 

V و  حجمT  (، 7-1) یمعادلهدر  چنانچه. استدماn   جفت باشد، تابع توزیع شعاعی 2برابر 𝑔2(𝑟1. 𝑟2)  به

بین  یفاصلهبه  جفت تابع توزیع شعاعی، متقارن کرویهای از مولکول شده تشکیلآید. در سیالات می دست

 جایبهو تابع توزیع شعاعی را  rرا   𝑟12 سادگیبرای  به طور معمول. ، وابسته است  𝑟12،2و 1های مولکول

𝑔2(𝑟1. 𝑟2)  باg(r) [.10] دهندنشان می 

ساختار  بدین معنی که ،از بین بروندهای ساختاری رود که وابستگیانتظار می زیاد مولکولیبینهای در فاصله

𝑈𝑁(𝑟). در این حالت شودمیال ساختار گاز ایده مشابهسیال  = (  به صورت 7-1) یمعادلهخواهد بود و  0

  :درخواهدآمد زیر

(8-1   )                                                               𝑔(𝑟) =
𝑁(𝑁−1)

𝜌2

∫ ․․․ ∫ 𝑑𝑟3․․․𝑑𝑟𝑁

∫ ․․․ ∫ 𝑑𝑟1․․․𝑑𝑟𝑁
=

𝑁(𝑁−1)𝑉𝑁−2

𝜌2𝑉𝑁
 

                                                                                                                        𝑔(𝑟) = 1 −
1

𝑁
≈ 1  

                                                 
1 Pairwise additive approximation 
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، هر مولکول با احتمال یکسان در هرجایی از مولکولیبیندر غیاب نیروهای دهد نشان می( 8-1) یمعادله 

از مرکز  rاحتمال یافتن یک مولکول در فاصله  دیگر به عبارت. شودمیسیستم نسبت به مولکول مرکزی یافت 

 1شود که سیستم بدون ساختارمیمولکول دیگر با چگالی سیستم برابر است. در این صورت اصطلاحاً گفته 

 است. 

به سمت  r، یعنی زمانی که است مولکولیبین هایکنشبرهمی عدم وجود دهندهنشانکه در هر توزیع تصادفی 

، احتمال مولکولیبینکنش برابر یک است. ولی در سیال واقعی با پتانسیل برهم g(r) کند،نهایت میل میبی

 [.23ت ]از مرکز مولکول مرجع، با چگالی سیستم برابر نیس r یفاصلهیافتن مولکولی در واحد حجم در 

 رد:کبیان توان به صورت زیر های تابع توزیع شعاعی جفت را میترین ویژگیمهم

ت که از قابل تعیین اسرون و پراش نوت X-پراش اشعه هایروشبا استفاده از  به طور تجربی g(r) تابع -1

از  یوی منظمالگ ،بلند برد موجود جامدات به خاطر نظمرود. در شمار میبه  g(r)های تابع ترین ویژگیمهم

تری ی پیچیدهالگو ،سیستم در موجودبی نظمی یا  برد نظم کوتاه در مایعات به دلیل اما ،شودحاصل میش اپر

  .آیدبه دست می

رهمکنش بین بپتانسیل پذیرفتن تقریب جمع پذیر جفت گونه برای توزیع شعاعی تابع  دیگر هایاز ویژگی -2

تابع ر حسب بمانند فشار، انرژی و... را خواص ترمودینامیکی سیستم  توان تمامیمیباشد. که می مولکولی

 محاسبه کرد. توزیع شعاعی

نهفته در این تابع را استخراج  مولکولیبینتوان اطلاعات نیروهای ، می2معکوس هایروشکار بردن بهبا  -3

 کرد.   

                                                 
1 Structureless 
2 Inversion methods 
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 ،کندغییر میتمولکولی با تغییر شرایط ترمودینامیکی سیستم نوع نیروهای بینسیال، که در یک  زمانی -4

 د.بینی نمو می توان تبدیل فازها را پیش کند که با بهره بردن از آنتابع توزیع شعاعی تغییر اساسی می

 .دکنایفا می چگال های مختلف مکانیک آماری سیالاتنظریه مهمی در پیشرفتنقش  ،این تابع -5

های است. قله شده داده ( نشان7-1در شکل ) مشخصتابع توزیع شعاعی یک سیال چگال در دما و چگالی    

هایی در اطراف مولکول ها به صورت لایههستند که مولکول مطلباین  یدهندهنشان، ظاهر شده در این شکل 

. با دهندورتر نظم بیشتری در ساختار ماده را نشان میهای ددر فاصله های ظاهرشدهقله. اندمرکزی قرارگرفته

مایعات تا حدود بردی است که در  نظم کوتاه یدهندهنشان، که شودافزایش فاصله نوسانات این تابع میرا می

 ( هم به تصویر کشیده شده است تابع توزیع شعاعی7-1که در شکل ) طورهمان[. 24]د سه لایه وجود دار

ی اول که در . قلههستند =1g(r)مقدار تر حول ی کمی بلند و تعدادی نوسانات میرا با دامنهدارای یک قله

و سطح زیر  اولین لایه نسبت به مولکول مرکزی است ، قرار دارد مربوط به 𝑟0ی چاه پتانسیل، اطراف کمینه

 برابر است: ، N، 1با عدد کئوردیناسیون صلیا یقله

(9-1    )                                                                                            𝑁 = 4𝜋 ∫ 𝑔(𝑟)𝑟2𝑑𝑟
𝑟0

0
 

کنید که میمشاهده دهند. را نشان مینسبت به مولکول مرکزی بعدی همسایه  هایلایههای بعدی و قله

کند. ای ایجاد مینظم منطقه دیگرعبارت به و ای مجاور نقش دارد ی چیدمان چندلایهدر نحوه مرکزیمولکول 

های بعدی پیک اول و ارتفاع پیک پهنایو یافته کاهش مولکولیبینجاذبه با افزایش فاصله از مولکول مرکزی 

های دیگر وجود شود و همبستگی بین مولکول مرکزی و مولکولنظمی مشاهده نمی که طوریبه کم شده، 

گذارد اصطلاحاً طول می تأثیرای که یک مولکول بر مولکول دیگر ترین فاصلهیعنی بیشندارد. به این فاصله، 

 [.10،25،26] ندیگویم 2همبستگی

                                                 
1 Coordination number 
2 Correlation length 
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یافته کاهش یفاصلهبرحسب g(r) (: تغییرات تابع 7-1شکل)

𝒓

𝝈
 برای یک سیال نوعی در دما و چگالی مشخص.  

 تعیین تابع توزیع شعاعی هایروش-1-1-4-1

 :شودمیتابع توزیع شعاعی به سه روش تعیین  اصولاً

 پراکندگی نوترونی.  و X -یپراکندگی اشعه آزمایشات مبنی برتجربی  هایروش -1

 :شودمی میتقس روش دو به خود که یانتگرال معادلات حل بر مبنی ینظر هایروش -2

 1مبتنی بر تقریب انطباق هایروشالف( 

 3زرنیک -و حل معادلات اورنشتن 2مبتنی بر تابع همبستگی مستقیم هایروشب(  

 (.یمولکول کینامیدو  کارلو مونت) یوتریکامپ سازی شبیه متفاوت هایروش -3

 به روش تجربی باید گیریاندازهوابسته است، برای  به چگالی و دما توزیع شعاعیتابع با توجه به اینکه 

  هایروشنیست. از طرفی  صرفهبهمقرون  بنابراینانجام داد  و دما چگالیدر هر مستقلی  هایآزمایش

                                                 
1 Superposition approximation 
2 Direct correlation function 
3 Ornstein-Zernike 
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بر حل معادلات  مبتنی هایروش امامحاسبات به زمان طولانی نیاز دارند.  پیچیدگی علتنیز به  سازی شبیه

 [.28،27ترین روش برای تعیین تابع توزیع شعاعی هستند ]انتگرالی سریع

 غیرمستقیمتابع همبستگی مستقیم و -1-4-2

دومین روش برای تعیین تابع توزیع شعاعی، استفاده از تابع همبستگی مستقیم و غیر مستقیم است. تابع 

نظیر ، تابعی کلیدی و مهمی در تئوری ساختار مایعات است که  بسیاری از محققین DCFهمبستگی مستقیم، 

 هاینظریه[. همچنین 29-2،31]اندتهبه مطالعه در مورد آن پرداخ  3ایوانس و  2استلورلت،  ،1هندرسون

اند. شده معرفیو ... برای تابع همبستگی مستقیم  5(PY)ایویک  -پرکاش، 4(NCH)هایپرنتدچین مانند مختلفی 

 مطالعهدر  1914در سال ( OZ)ین و زرنیک تبرای اولین بار توسط اورنش ،c(r)، تابع همبستگی مستقیم

در ارتباط  ،r(h(تابع همستگی مستقیم، با تابع همبستگی کل،  [.32شد ] ارائه 6حالت بحرانی وخیزافتی پدیده

دهد، را نشان می اندقرار گرفته یکدیگراز  r یفاصله باکه  2روی مولکول بر را  1مولکول  اثراین تابع است. 

 :شودمیبه صورت زیر بیان ستگی کل بتابع هم

(10-1     )                                                                                                  ℎ(𝑟) = 𝑔(𝑟) − 1 

 ،g(r)ف تابع با این تفاوت که برخلا است. برخوردارتوزیع شعاعی  تابعتابع همبستگی کل از رفتاری همانند 

 ند.کبه سمت صفر میل می ،h(r)کند تابع نهایت میل میبین دو ذره به سمت بی یفاصلهزمانی که 

 :نداورنشتین و زرنیک تابع همبستگی کل را به دو سهم تقسیم کرد

                                                 
1 Henderson 
2 Stell 
3 Evans 
4 Hyper-Netted Chain 
5 Percus-Yevick 
6 Critical fluctuation 
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، تابع همبستگی مستقیم عنوانبهبرد است و  که کوتاه 2روی مولکول  1مستقیم مولکول  تأثیرسهم  -1

c(r)،   شودمیمعرفی. 

نشأت  1ها با مولکول ولمولککنش سایر که از برهم 2روی مولکول  1غیرمستقیم مولکول  یرتأثسهم  -2

 [.  33]گیردمی

 شود:صورت زیر تعریف میبه OZمعادله  

(11-1         )                                                         ℎ(𝑟) = 𝑐(𝑟12) + 𝜌 ∫ 𝑐(𝑟13)ℎ(𝑟32)𝑑𝑟3 

ی است که جمله ،h(r)تابع همبستگی کل،  برحسب ،c(r) ،تعریف تابع همبستگی مستقیم ،(11-1) یمعادله

دهد. با جای را نشان می h(r)، ،تابع غیرمستقیم ی دوم سهم همبستگیمستقیم و جمله اول سهم همبستگی

 :( رسید12-1به معادله )توان می، (11-1معادله ) یدر عبارت انتگرال h(r)تابع  پیاپیگذاری 

(12-1)                                                                                                                                                     

ℎ(𝑟12) = 𝑐(𝑟12) + 𝜌 ∫ 𝑐(𝑟13)ℎ(𝑟23)𝑑𝑟3 + 𝜌2 ∫ ∫ 𝑐(𝑟13)𝑐(𝑟34)𝑐(𝑟42)𝑑𝑟3𝑑𝑟4 + ⋯ 

 :شودنشان داده میر به صورت زی h(r)و  یافتهکاهش ی اثرات غیرمستقیم به صفر گاز رقیق همه یکبرای 

(13-1      )                                                                   ℎ(𝑟) = 𝑐(𝑟) = 𝑒𝑥𝑝(−𝛽𝑢(𝑟)) − 1 

 علتسیالات چگال برخوردار است، که  تئوریدر  خاصیاز اهمیت  ،c(r)تر گفته شد تابع، پیشکه  طورهمان 

 :توان به موارد زیر اشاره نمودمی هاآن ازجملهاین تابع مرتبط دانست.  هایمزیتتوان با را می مسألهاین 

 برد بودن کوتاه ،(8-1)شکل .برد است تابع همبستگی مستقیم همیشه کوتاهc(r) دهد.را نشان می 

 با  قیاستابع همبستگی مستقیم در  با توجه به اینکهh(r) مایعات  نظریه، بنابراینبرد است یک تابع کوتاه

توان خواص ترمودینامیکی می علاوه براین حساس نیست. بردههای به کار تقریب دقتبه پایه این تابع بر
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پذیری جفت گونه برای پتانسیل پیکربندی که سیال را با دقت بیشتر و بدون در نظر گرفتن تقریب جمع

 [.34،33،29حاسبه نمود ]تقریب اصلی در تئوری تابع همبستگی است، م

 پراکندگی اشعه آزمایشات از های تجربیبا استفاده از داده تابع همبستگی مستقیم-X  قابل و نوترونی

 است. محاسبه

 توابع  برعکسg(r)  وh(r)،  تغییراتc(r) عبارتبه دست آوردن  درنتیجهنیست  نوسانیفاصله،  برحسب 

 تر خواهد بود.راحتبسیار  کل و جفتبا توابع همبستگی  قیاسبرای آن در  r برحسبتحلیلی 

 

 

 .[21] افتهیها بر اساس فاصله کاهش(: تابع همبستگی کل و تابع همبستگی مستقیم و تفاوت آن8-1شکل)

رود اما رفتار این تابع وقتی به سمت صفر میل می c(r)کند نهایت میل میبه سمت بی  rوقتی  c(r)تابع  در   

r است که در سیال  شدهمعلوم تجربی  طوربه [. همچنین 33،2است ] مجهولکند به سمت صفر میل می

از قطر  کمترهای دهد. در فاصلهاز خود نشان می تمایزم رفتاردو  r>σو  r<σهای در فاصله ،c(r)واقعی، 

 دهد و درصعود کرده و تغییر علامت می تابع با شبیب تیزی σمنفی است سپس در اطراف  σ، c(r)مولکولی، 

از  ترکوچکگر چه تا حدی ارسد مایر به نظر می -fتابع رفتار های بیشتر از قطر مولکولی شبیه در فاصله آخر،

در  کهدرحالی. حائز  اهمیت استی تابع یعنی دنباله ،c(r)پایین باشد قسمت مثبت  دماآن است. زمانی که 
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این روند برای تغییرات  همانندرا دارد.  بیشتری اهمیتیعنی قسمت مغزی آن  ،c(r)دماهای بالا قسمت منفی 

یابد سهم دنباله یا همان قسمت مثبت تابع افزایش می دانسیتهکه  وقتی ، یعنیشودمیمشاهده  دانسیته هم

و با استفاده  c(r)تحلیلی  عبارتبا تعیین  از این رو یابد. افزایش می c(r)سهم مغزی  کهدرحالیشده  ترکوچک

 [.36،35،2است ] پذیرامکان نظری، تعیین ساختار و خواص ترمودینامیکی سیال به صورت OZ یمعادلهاز 

 فاکتور ساختار سیال-1-4-3

پراکندگی پرتو  وضعیت، فاکتور ساختار استاتیک یک ماده در موضوعات بلورشناسی و فیزیک ماده چگال 

 آمدهدست  بهتداخل امواج  شرح[. فاکتور ساختار، ابزار مفیدی در 37] کندرا توصیف میبر آن ماده فرودی 

در  متعددی هایتلاش گذشتههای [. در سال38باشد ]می X-یپراش نوترون، الکترون و اشعه آزمایشات در

روش پراکندگی نوترونی در  یوسیلهبه گیری آن توصیف مایعات و فاکتور ساختار سیالات و اندازه زمینه

توصیف  کلی صورتبه است.  شده انجامگازهای نجیب  به خصوصهای متعددی های بالا برای سیستمدقت

ثابت ، های قطبیقطبی و چهار قطبی در مولکول حضور  گشتاور دو علترفتار ساختار سیالات مولکولی به 

نوترون  هایذکر شد، این کمیت به صورت تجربی از پراش تابشکه  طورهمانو  است مشکلبسیار  الکتریکدی

فاکتور ساختار  گیریلذا اندازهدهنده نیاز دارد، شتابو  منبع نوترون بهکه  شودمی تعیینالکترومغناطیس و 

ی توزیع بین ذرات [. فاکتور ساختار کمیتی اساسی در تعیین همبستگی و نحوه37-39است ] زمان برکاری 

نظمی موضعی ذرات، در مایعات به علت وجود بی یک مایع یا به عبارتی ساختار سیال است. یدهندهتشکیل

برد در مایعات اشاره دارد  آید. هرچند بررسی این الگو به نظم کوتاهاز پراش به دست می ایالگوی پیچیده

[41،40.] 

 .متفاوت هم قادر به تداخل باهم هستند ذراتده از امواج پراکنده ش، گیری فاکتور ساختاردر آزمایشات اندازه

یکی پراکندگی  .استمتفاوت  دارای دو سهم کاملاً اششدت پراکندگی در فواصل دور از مرکز پر عیزتو لذا

داخلی بین امواج پراکنده سهم دوم اثرات و  شودمشخص می 𝐼0زمینه،  راکندگیکه با شدت پذره  Nمستقل از 
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را  𝐼0. امواج تداخلی به پیکربندی ذرات سازنده سیستم وابسته است که شدت پراکندگی زمینه، شده است

گیری و تبدیل آن به ساختار اندازهکنند. شدت امواج مدوله شده کمیت بسیار مهمی است که با متعادل می

[. 43،42] دهندتشکیل می رال چگال های مربوط به ساختار سیانظریه ، پایهتوزیع ذرات بعتا ،مولکولی سیستم

 شود:فرمول ریاضی شدت پراکندگی کل به صورت زیر ارائه می

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

𝑘𝑟
𝑟2𝑑𝑟

𝑅

0
} 

ی (، نشان دهنده14-1) یمعادلهبردار موج است.عبارت انتگرال در  kی شکست و زاویه 𝜃(، 14-1در معادله )

ذرات و ... وابسته است. و طبیعت  یکه به عوامل دستگاه، است  𝐼0افت و خیز حول شدت پراکندگی زمینه، 

پراکندگی  شدتدر و خیز  افت ،کندنهایت میل میبی ه سمتب (14-1) یمعادلهنتگرال ا که حد بالای زمانی

 :شودمی رتبطم  h(k)ی فوریه بدیلت با

(15-1   )                                                             𝐼(𝜃)𝛼4𝜋𝜌 ∫ ℎ(𝑟)
𝑠𝑖𝑛𝑘𝑟

𝑘𝑟
𝑟2𝑑𝑟 = ℎ(𝑘)

∞

0
 

 یمعادلهکمیتی است که از طریق  ،S(k)است. طبق تعریف، فاکتور ساختار،  h(r)ی تابع تبدیل فوریه h(k)که 

 [:2مرتبط است ] h(k)ی تابع همبستگی کل، فوریه زیر با تبدیل

(16-1                              )                          𝑆(𝑘) = 1 + 4𝜋𝜌 ∫ [𝑔(𝑟) − 1]
𝑠𝑖𝑛𝑘𝑟

𝑘𝑟
𝑟2𝑑𝑟

𝑅

0
 

=  1 + 4𝜋𝜌 ∫ ℎ(𝑟)
𝑠𝑖𝑛𝑘𝑟

𝑘𝑟
𝑟2𝑑𝑟 = 1 + 𝜌ℎ(𝑘)

∞

0
                    

 

نتیجه  OZ، به راحتی از معادله c(k)ی بین فاکتور ساختار و تبدیل فوریه تابع همبستگی مستقیم، رابطه

 زرنیک را به صورت زیر نوشت:-اورنشتین یمعادلهی توان تبدیل فوریهمی بنابراینشود می
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(17-1                )                                                                            𝑐(𝑘) =
ℎ(𝑘)

1+𝜌ℎ(𝑘)
=

𝑆(𝑘)−1

𝜌𝑆(𝑘)
  

باشد. و در آخر فاکتور سیال به صورت زیر قابل می c(r)ی تابع همبستگی مستقیم، بدیل فوریهت c(k)که 

 تعیین است: 

(18-1            )                                                                                                𝑆(𝑘) =
1

1−𝜌𝑐(𝑘)
 

 

و چگالی  K350(: فاکتور ساختار حاصل از آزمایشات پراکندگی نوترونی برای سیال آرگون، در دمای 9-1شکل)        

atms.nm−330/12 [44.] 

توان به این مورد اشاره کرد که با استفاده از تقریب جمع پذیر جفت های فاکتور ساختار سیال میاز ویژگی

ای باشد سیال ساده را مشخص کند. به علاوه اگر سیستم چند ذرهمولکولی بین هایکنشبرهمتواند گونه، می

 در واقع صحت [. 46،45ها توسط فاکتور ساختار سیال قابل تعیین است ]کنش مؤثر بین آنبرهم

که در آن  k ای از ناحیه در S(k)صحت اطلاعات  نظیربه عواملی  S(k) از توابع  شدهاستخراج  هایکنشبرهم

S(k)  [.47های به کار رفته در روش بستگی دارد ]و تقریب شودمیگیری اندازه 
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کم تحت عنوان  kدر  S(k)گیری برای اندازه X-پراکندگیپراکندگی نوترونی و  هاینتایج آزمایشات اشعه

تئوری، مورد  هایروشمحاسبه شده از  k(S(و مقایسه  مطالعه توانند برایمی SANS2و  SAXS1آزمایشات 

سیستم به کار  مولکولیبیننتایج برای استخراج و بررسی صحت پتانسیل  استفاده قرار گیرد. به علاوه این

های به کار رفته در حین . از آنجایی که هرگونه خطای ناشی از انتخاب مدل پتانسیل و یا تقریبدنرومی

باید در انتخاب مدل پتانسیل و  کندر جلوه می، بزرگتc(k)تبدیل فوریه تابع همبستگی مستقیم،  محاسبات

 عمل های به. بررسیداشتشود دقت بالایی مبذول ها استفاده میکه در آن از تقریب ترمودینامیکیی محدوده

 انتخاب و انتگرالی معادلات حل روش از استفاده با اتمی تک سیالات ساختار شناسایی که دهدمی نشان آمده

های پتانسیل مناسب باید کنش مناسب امکان پذیر است و فقط باید توجه کرد که مدلرهمب پتانسیل یک

 [.50-52] باشند (جفت) های دو تاییکنشبرهمای برای دارای سهم عمده

 )MSA( 3تقریب متوسط کروی-1-4-4

برای تابع همبستگی سیستم ارائه  را عبارتی و پرکاش ارائه شد 4لبوویتزتوسط  تقریب متوسط کروی که 

شود. این تقریب تابع همبستگی و محاسبه تابع همبستگی کل به کار برده می OZدهد، که در حل معادله می

به صورت  σهای بزرگتر از  rمساوی با منفی یک و تابع همبستگی مستقیم را در  σکمتر از  های rکل را در 

u(r)β- دگیردر نظر می: 

(19-1        )                                                                                 ℎ(𝑟) = −1              𝑟 ≤ 𝜎 

𝑐(𝑟) = 𝑒−𝛽𝑢(𝑟)        𝑟 > 𝜎  

                                                 
1 Small Angle X-ray Scattering 
2 Small Angle Neutron Scattering 

3 Mean spherical approximation 
4 Lebowitz 
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الی کم، عبارت مربوط به تابع همبستگی مستقیم در چگ کره سخت است. در این تقریب اگر قطر مؤثر σکه 

]1-u(r)β-e[ برای ،r  های بزرگ که)r(u صرف عد بسط دهیم و از جملات دوم به بکند به سمت صفر میل می

 آید:به صورت زیر به دست می c(r)برای تابع  MSAنظر کنیم، تقریب 

(1-20)                                                 𝑐(𝑟) = [𝑒−𝛽𝑢(𝑟) − 1] = 1 − 𝛽𝑢(𝑟) − 1 = −𝛽𝑢(𝑟) 

مام های بزرگ تقریب خوبی است. لبوویتز و پرکاش این تقریب را در ت rمشخص است که این تقریب در 

وان با استفاده تها میکه پتانسیل جفت از نوع جاذبه است به کار بردند. برای بسیاری از سیستم r یمحدوده

 [.2از این تقریب معادلات تحلیلی برای تابع توزیع شعاعی به دست آورد ]

 سیالات چگال معادلات حالت مربوط به-1-5 

ولکولی، مکنش بینهای برهمسیالات و همچنین مطالعات نظری بر پایه مدل PVTهای تجربی براساس یافته

 ه شده است.ها اشارمعادلات حالت مختلفی برای سیالات چگال ارائه شده است. که در زیر به تعدادی از آن

 معادله تیت-1-5-1

میلادی  1888فیزیکدان و ریاضیدان اسکاتلندی در سال  ،توسط تیتاولین معادله حالت برای سیالات چگال 

 [. این معادله به صورت زیر است: 53ارائه گردید ]

(1-21                   )                                                                                      𝑉0−𝑉

𝑃𝑉0
=

−𝐴

𝐵+𝑃
 

فوق را به شکل  یمعادله 1پارامترهای وابسته به دما هستند. بعداً تامان Bو  A ر صفر وحجم در فشا  𝑉0که 

 دیفرانسیلی ارائه داد:

 (1-22       )                                                                                                         𝜕𝑉

𝜕𝑃
=

−𝐴

𝐵+𝑃
 

                                                 
1 Tammann 
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 ورت زیر نشان داد:    ص (، آن را به24-1) یمعادلهگیری از انتگرال تامان پس

 (1-23 )                                                                                                  𝑉 − 𝑉0 = 𝐴𝑙𝑛 [
   𝐵

𝐵+𝑃
]    

 شود:که اغلب به صورت زیر نوشته می

(1-24 )                                                                                                    
𝑉−𝑉0

𝑉0
= 𝑐 𝑙𝑜𝑔 ⌈

𝐵

𝐵+𝑃
⌉ 

تیت یک عبارت جدید برحسب فشار پیشنهاد داد که کارکردن با  یمعادلهاز وارونه  1هی وارد 1976در سال 

 ورت زیر است :تیت به ص یمعادلهتر است. وارونه آن بسیار ساده

(1-25 )                                                                                                                 
𝑉0−𝑉

𝑃𝑉0
=

𝐵

𝐴
+

𝐵

𝐴
 

ای مایعات تا و بر MPa 1000این معادله، هماهنگی بسیار خوبی را با نتایج تجربی، برای جامدات تا فشارهای 

 دهد.نشان می MPa 200فشارهای حدود 

 معادله مارناگان-1-5-2 

 [:54ی تیت را به شکل دیفرانسیلی به صورت زیر پیشنهاد کرد ]مارناگان معادله

(1-26 )                                                                                                               (
𝜕𝐵

𝜕𝑃
)

𝑇
= 𝐶(𝑇) 

 شود:است و به صورت زیر تعریف می 2ضریب کشیدگی Bدر این معادله 

(1-27)                                                                                                    𝐵 =
1

𝑘𝑇
= −𝑉 (

𝜕𝑃

𝜕𝑉
)

𝑇
 

                                                 
1 Hiwaurd 
2 Bulk modulus 
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مارناگان  یمعادلهآید که به می (، به دست28-1) یمعادله( در دمای ثابت، 26-1) یمعادلهاز انتگرال گیری 

 مارناگان موسوم است:-یا تیت

(1-28 )                                                                                                          𝐵 = 𝐵0 + 𝐵0
´ 𝑃 

𝐵0مقدار ضریب کشیدگی در فشار صفر و  𝐵0در این معادله 
مقدار مشتق ضریب کشیدگی نسبت به فشار در  ´

و برای سیالات  MPa 100فشار صفر است. این معادله برای سیالات متراکم تا زیر دمای بحرانی، تا حدود 

 کاربرد دارد. MPa1000  چگال فوق بحرانی با دانسیته بالاتر از دانسیته بویل، تا حدود

 هوانگ و اکانل بندیقاعده-1-5-3

 افته:یکاهش  معکوس ضریب تراکم پذیری به این مسأله پی بردند زمانی که هوانگ و اکانل 1987در سال 

(1-29)                                                                                                            𝐵𝑟 =
1

𝐾𝑇
(

𝜕𝜌

𝜕𝑝
)

𝑇
 

 نقطه، این گذرندکهنقطه می از یک ی همدماهاههم رسم شود،برای هم دماهای مختلف  ولیحسب حجم م بر

مایعات مشترک را برای  کشیدگی قطهن این وجود محقق دو این است. موسوم 1مشترک کشیدگی نقطه به

  [.10ند ]به طور تجربی تایید کردمختلف 

 (LIR) 2خطی دمایهمقاعده -1-5-4

[ 55میسون]ساده توسط پارسافر و  ایو یک مدل شبکه (12-6) جونز_پتانسیل لنارد به کار بردنبا  اعدهق این

خطی که به  دمایهمخطی است. قاعده   𝜌2برحسب 𝑣2(Z-1)ر نمودا است. براساس این قاعده شده معرفی

 شود به صورت زیر است:نمایش داده می LIRاختصار با 

 (1-30)                                                                                               (𝑍 − 1)𝑣2 = 𝐴 + 𝐵𝜌2 

                                                 
1 The commom bulk modulus point 
2 Linear Isotherm Regularity 
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، هیدروکربورهای اشباع  هستند. این معادله هایثابت Bو  Aچگالی و  ρ پذیری،ضریب تراکم Z حجم، vکه 

همه  و ... غیرقطبی، ترکیبات  ترکیبات قطبی ،ی،  سیالات دو اتمیسیالات تک اتم ،اشباعغیر هیدروکربورهای

𝜌 یمحدودهدر  LIRمعادله حالت  .کنندپیروی می LIR یقاعده از > 𝜌𝐵  و 𝑇 < 2𝑇𝐵  پیشرفتار خطی را 

 .باشندمی یالبه ترتیب دانسیته و دمای بویل س   𝑇𝐵و𝜌𝐵  کند که بینی می

 :شودداده مینشان  به صورت زیر ،Bو  LIR ،A ثابت های معادله یوابستگی دمای 

(1-31)                                                                                                                  𝐴 = 𝐴״ −
𝐴′

𝑅𝑇
 

(1-32)                                                                                                                             𝐵 =
𝐵′

𝑅𝑇
 

 𝐵′  و𝐴′  وسیال بین مولکولی در  یجاذبهو  دافعهبه ترتیب به 𝐴فشار حرارتی مربوط  آلایده به سهم غیر ״

1با  Bو  Aثابت هر دو  .شودمی

𝑇
در  B ثابته عرض از مبدأ برای این تفاوت ک ، باندکبه صورت خطی تغییر می 

 .دهدنشان می ״𝐵برابر عرض از مبدایی ،هافلزات قلیایی و مخلوط ریب دراین ض سیالات ساده برابر صفر است.

 وابسته است.نیز ها ها علاوه بر نوع سیالات مخلوط، به کسرمولی آندر مخلوط LIRضرایب ثابت معادله حالت 

کشیدگی مشترک  ضریبتراکم پذیری مشترک و نقطه  ینقطه مانندقواعد جدیدی  تواندمی LIR معادله حالت

 [.56،10] بینی کندرا نیز پیش

 بهادری_حالت قطعی یمعادله-1-5-5

، یک ( به عنوان پتانسیل جفت مؤثر6-3جونز )_پتانسیل لنارد با در نظر گرفتن 2001در سال بهادری  _قطعی

ترمودینامیکی  استفاده از معادلهد ارائه دادند. با کنش بلند بربا برهم ییهامعادله حالت مناسب برای سیستم

 (:33-1دقیق )

 (1-33)                                                                                                   (
𝜕𝐸

𝜕𝑉
)

𝑇
= 𝑇 (

𝜕𝑃

𝜕𝑇
)

𝑉
− 𝑃 
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ست و دمای مطلق ا T حجم مولی و V ،(و  انرژی پتانسیل جنبشیانرژی  مجموع )انرژی کل  E در آن که

الت ح(، معادله 33-1جم و جایگذاری در عبارت )( نسبت به ح6-3جونز )-مشتق گیری از پتانسیل لنارد

 آید.بهادری چنین به دست می-قطعی

(1-34)                                                                                                       (𝑍 − 1)𝑣2 = 𝐶 +
𝐵

𝜌
 

 مرتبط هستند.تابع پتانسیل  دافعهو  جاذبه و به ترتیب با بخشپارامترهای معادله حالت بوده  Cو  B که در آن

𝐵به صورت  Cو  Bوابستگی دمایی پارامترهای  =
−𝐵1

𝑇
𝐶و   = 𝐶2 +

𝐶1

𝑇
است. طبق این معادله نمودار  

(𝑍 − 1)𝑣2  1بر حسب
𝜌⁄ شیب  برای هر ایزوترم این سیالات خطی بوده و دارایB  و عرض از مبدأC  .است

فلزی  ی مایع و مایعاتیفلزات قلیابسیاری از جامدات، پیش بینی خواص ترمودینامیکی این معادله حالت برای 

 [. 58،57] کارایی خوبی داردیونی  و

صورت زیر  مولکولی بههای بینبرای هر ایزوترم کمیت Cو عرض از مبدأ  Bبا استفاده از مقدار عددی شیب 

 [:58شوند ]محاسبه می

(1-35        )                                                𝜎𝑒𝑓𝑓 = 2−
1

3𝑟𝑚        ,            𝑟𝑚 = 2
1

3 (
−𝐾𝑏𝑏𝑐

3

2
 

𝐶

𝐵
)

1

3
 

(1-36)                                                                                                             𝜀𝑒𝑓𝑓 =
𝑅𝑇

 𝑁∙𝐶𝑁
 

𝐵2

𝐶
 

) باو برابر  بوده( 1( خصوصیتی از واحد سلولی سزیم )مکعب مرکز پر53-1در معادله ) 𝐾𝑏𝑏𝑐که 
3√3

4𝑁
)

1

، است 3

N و ت. اس 2همان عدد کئوردیناسیونCN  ی خطی با چگالی، به صورت زیر فلزات قلیایی دارای یک رابطه در

 باشد:می

                                                 
1 Body center cubic 
2 Coordination Number 
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(1-37      )                                                                                 𝐶𝑁 = 0․0043𝜌 + 0․3478 

 کاربرد دارد. bar 600 -50 فشار یمحدوده درمربوط  هایچگالیاین رابطه برای 

 چگال هایمخلوط-1-6

در برخوردار است.  بالایی بسیارمولکولی از اهمیت بین هایکنشبرهم، اثرات 1چگال هایمخلوط بررسیدر 

های اخیر موضوع تغییر خواص ترمودینامیکی همراه با تشکیل مخلوط مایع از اجزاء آن مورد بحث واقع دهه

های متعددی انجام شده است. اما با با فرآیندهای مولکولی تلاشاین تغییر خواص شده و برای مرتبط کردن 

 چگال دور هستیم.  هایمخلوطی مشخص برای یابی به یک نظریههمچنان از دستها این تلاشوجود 

های متنوعی برای مخلوط سیالات ارائه شده است که پس از بررسی آنها مشخص شد که هیچکدام از نظریه

ی عمومی ی مخلوط سیالات تعمیم داده شوند. در نتیجه به جای اینکه یک نظریهتوانند برای همهنمی آنها

های گوناگونی وجود دارد که هرکدام از آنها ها و مدلی مخلوط سیالات وجود داشته باشد، نظریهبرای همه

ها در مخلوط شامل کنشمکه بره[. با توجه به این59رود ]ها به کار میبرای نوع خاصی از مخلوط

[. 60تر از سیالات خالص است ]هایی پیچیدههمسان و ناهمسان است بررسی چنین سیستم هایکنشبرهم

مولکولی، ذرات بین هایکنشبرهم در ارتباط باچگال  اطلاعات مفیدی  هایمخلوط بررسیبا این وجود از  ولی

 بدست آورد.توان میناهمسان 

. تابع تقسیم [61] ها استفاده از تابع تقسیم مجموعه کانونیکال استهای مخلوطشروع بسیاری از نظریه نقطه

امیک در ترمودین Bمولکول  BNو  Aمولکول  ANاز  تشکیل شدهبرای یک مخلوط دوتایی مجموعه کانونیکال 

 شود: به صورت زیر تعریف میآماری کلاسیک 

                                                 
1Dense mixture  
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صادفی فرض می طدر تقریب اختلا صادفی توزیع میشود که مولکولت این  .دنشوها در مخلوط به طور ت

ساس این تقریب انرژتقریب برای مولکول ست بر ا سب تر ا شابه و در دماهای بالاتر منا سیل های م ی پتان

 [:10] شودموثر جفت چنین معرفی می

 

𝑄(𝑇․𝑉․𝑁𝐴․𝑁𝐵) =
1

𝑁𝐴!𝑁𝐵!ℎ
3(𝑁𝐴+𝑁𝐵) ∫∙∙∙∙∙∙ ∫ 𝐸𝑥𝑝 [−

1

𝑘𝑇
(∑

𝑃𝑖
2

2𝑚𝑖
+ 𝑈𝑖 )] ∏ 𝑑𝑃𝑖𝑑𝑞𝑖 =𝑖

1

𝑁𝐴!𝑁𝐵!
(

2𝜋𝑚𝐴𝑘𝑇

ℎ2
)

3𝑁𝐴
2

(
2𝜋𝑚𝐵𝑘𝑇

ℎ2
)

3𝑁𝐵
2

∫∙∙∙ ∫ 𝑒−
𝑈

𝑘𝑇𝑑𝑥1 ⋯ 𝑑𝑧𝑁                                           

محاسبه آن بسیار دشوار است.  بوده و( ، انتگرال پیکربندی سیستم 38-1معادله )انتگرال سمت راست که   

ها در سیستم بستگی دارد که این توزیع به اختلاف انرژی مولکول موقعیتزیرا انرژی پتانسیل سیستم به 

 [. 10های مختلف و دما ربط دارد ]گونه کنشبرهم

 قواعد اختلاط و ترکیب -1-7

 توان معادله حالتاصل استوار است که میهای مخلوط بر این انجام شده برای مطالعه سیستم هایعمده تلاش

 1بمعادلات حالت و تعمیم آنها به مخلوط ها با استفاده از قواعد ترکی. ها تعمیم دادسیال خالص را برای مخلوط

تعادل فازی در طراحی فرایند جداسازی  هایدادهمرتبط کردن  ،سیالات  T-V-P برای تخمین خواص 2و اختلاط

 یهایباز تقری اغلب وجود یک نظریه جامع و کامل در مورد سیالاتبه دلیل عدم  .ستاستفاده شده ا ... و

کنش که بر اساس آن برهم ست.ها ابرای مخلوط 3متناظر هایحالتیکی از این تقریب ها اصل  .شوداستفاده می

 [:10ت ]های جور برابر اسکنش جفتهای برهمبا میانگین پتانسیلر بین دو مولکول ناجو

  (1-39)                                                                                                 𝑢𝐴𝐵 =
1

2
(𝑢𝐴𝐴 + 𝑢𝐵𝐵)  

 

 

 

 

  (1-40)                                                                                                     𝑢 =  ∑ ∑ 𝑥𝑖𝑥𝑗𝑢𝑖𝑗𝑗𝑖 

                                                 
1 Combining rule 

2 Mixing rule 
3 Corresponding state principle 

(1-38)  
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مخلوطی  دهد. این تقریب برایرا نشان می ijکنش جفت انرژی برهم ijuنشان دهنده کسرمولی است و  xکه 

 ترکیبت قواعد برای آگاه شدن از اهمی از کرات سخت مناسب است که اندازه آنها تفاوت زیادی نداشته باشند.

 در ابتدا باید به دو سوال پاسخ داده شود: اختلاطو 

 ربط داد؟واص اجزاء سیال خالص سیالات مخلوط را به خ P-V-Tتوان خواص چگونه می -1

 طورمتفاوتی بین اجزاء همسان و ناهمسان وجود دارد چ هایکنشبرهملات مخلوط از آنجایی که در سیا -2

 تفسیر کرد؟را  زیادی هایکنشبرهم مدلتوان این می

 [.60] استفاده کردو ترکیب توان از قواعد اختلاط برای پاسخ به این سوالات می

 قواعد ترکیب-1-7-1

متفاوت میان اجزاء  مولکولیبین هایکنشبرهموجود  به علتهای قبل بیان شده است، طور که در بخشهمان

حائز اهمیت است. یکی  εو  σنظیر مولکولیبین هایکمیتسازنده یک سیستم مخلوط، آگاهی از ارتباط میان 

های مخلوط است. ، استفاده از قواعد ترکیب برای سیستمهاکمیتها برای بدست آوردن این ترین روشاز رایج

کنش دو گونه متمایز را به ای از قواعد هستند که پارامترهای برهمطبق تعریف، قواعد ترکیب، مجموعه

این قواعد ترین [. از قدیمی62دهد ]کنش اجزاء سازنده در یک سیستم مخلوط ربط میپارامترهای برهم

برای ارتباط میان قطر مولکولی دو جزء  1881اشاره کرد که در سال  1نیمه تجربی لورنتز توان به قاعدهمی

 [:63به صورت زیر پیشنهاد شده است ]و قطر مولکولی اجزاء سازنده مخلوط نامتمایز مخلوط 

(41-1)                                                                                                                    𝜎𝑖𝑗 =
𝜎𝑖𝑖+𝜎𝑗𝑗

2
 

                                                 
1 Lorentz 



33 

 

است که  )GAM( 1ی تقریب متوسط هندسیهای مخلوط قاعدههای پیشنهاد شده برای سیستماز دیگر قاعده

مخلوط را با عمق چاه  تانسیلمعرفی شد. این قاعده ارتباط میان عمق چاه پ 2توسط برتولت 1898در سال 

 [:63دهد. که براساس آن ]اجزاء مخلوط نشان می پتانسیل

(42-1)                                                                                                                 𝜀𝑖𝑗 = (𝜀𝑖𝑖𝜀𝑗𝑗)
1

2  

 وم است.برتولت موس-زتقریب لورنت ( که به42-1( و )41-1قواعد معرفی شده مربوط به معادلات )

 قواعد اختلاط-1-7-2

توان معادلات حالت مربوط به سیالات خالص قواعد اختلاط مجموعه قواعدی هستند که با استفاده از آنها می 

است  را برای مخلوط آن سیالات بسط داد. برای بسط معادلات حالت سیال خالص به مخلوط سیالات بهتر آن

پیشنهاد شده توسط واندروالس استفاده  3ی اختلاط تک سیالترین قاعده اختلاط موسوم به قاعدهکه از معروف

تواند هر معادله حالتی که برای سیال خالص کارآیی دارد عیناً می شودشود. در نظریه تک سیالی فرض می

سیستم هم دله حالت تابعی از کسرمولی معا هایکمیتبرای مخلوط سیالات به کار برود با این تفاوت که 

توان نشان داد پارامترهای معادله واندروالس به صورت توابع درجه اصول مکانیک آماری می پایه . برخواهد شد

 [: 62دوم به ترکیب مخلوط بستگی دارد ]

𝑎𝑚𝑖𝑥                                                                                               الف(  1-43)   = ∑ ∑ 𝑎𝑖𝑗𝑥𝑖𝑥𝑗𝑗𝑖 

𝑏𝑚𝑖𝑥                                                                                           (ب 43-1)  = ∑ ∑ 𝑏𝑖𝑗𝑥𝑖𝑥𝑗𝑗𝑖 

                                                 
1 Mean geometric approximation rule 

2 Berthelot 
3 One-fluid mixing rule 
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 فلزات قلیایی مایع-1-8

 هستند.به عناصر گروه اول جدول تناوبی که شامل فلزات لیتیم، سدیم، پتاسیم، روبیدیم، سزیم و فرانسیم 

ترجیح دارند که خود  یلایه ترینشود. این فلزات یک الکترون ظرفیتی در بیرونیفلزات قلیایی گفته می

 شودمی داشته باشند. این همان چیزی است که سبب کاملی ی خارجیتا پوسته را از دست بدهنددهند آنمی

گیرند به علت وقتی در معرض هوا قرار میاین فلزات . این فلزات از واکنش پذیری بالایی برخوردار باشند

به صورت نمک  معمولاًکنند. در طبیعت به صورت یک عنصر آزاد وجود ندارند اما اکسیداسیون لک پیدا می

 سزیم که زرد طلایی است. جزبه هستند  گوننقره. هستندخوب الکتریسیته و گرما  رسانایشوند. یافت می

کنند )اثر فوتوالکتریک(. در بین فلزات گیرند، الکترون گسیل می قرار فلزات قلیایی هرگاه در معرض تابش

توسل علائم . فوشودمیدهد در ساخت فوتوسل استفاده می از دستالکترون  آسانیبه قلیایی، از سزیم که 

 .رودسنجی و چشم الکتریکی به کار میکند و در نورنوری را به علائم الکتریکی تبدیل می

همچنین از چگالی پایینی دارای نقطه ذوب و جوش پایینی هستند. اظ خواص فیزیکی، این فلزات از لح 

 تر است. آنتالپی استانداردآب نیز پایین دانسیته سدیم، لیتیم و پتاسیم از دانسیته کهطوری به  برخوردارند

معمولاً  دارند ی ظرفیت خودیک الکترون در لایه از آنجایی که .فلزات دارند بقیهتری نسبت به کمتبخیر و ذوب 

. تر استها خیلی کمکنند. شعاع یونی در این فلزات در مقایسه با شعاع اتمی آنهای ضعیفی ایجاد میپیوند

 ها، نشوند. پتانسیل الکترودی منفی آنی قوی محسوب میاین فلزات عامل کاهنده ازلحاظ شیمیایی

 فلزاتدیل به کاتیون در محلول است. ی میل شدید فلزات قلیایی برای از دست دادن الکترون و تبدهندهشان

. بعلاوه شوندمی و اکسید تیره ،در اثر واکنش با اکسیژن هوا زیرا کنند.داری میدر زیر نفت نگهقلیایی را معمولاً 

  .داری کردزیرآب نگه در ها راتوان آنبه علت واکنش با آب و تولید هیدروژن و هیدروکسید قلیایی نمی

ای که دارند، بسیار شده خصوص فلزات قلیایی مایع، به خاطر خواص ترمودینامیکی شناختهفلزات قلیایی به 

د. این نوع از یع، سیالات خوب انتقال حرارت در راکتورها هستنمورد توجه هستند. این فلزات در حالت ما
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 زیادیهای دیگر دارای کاربرد و زمینهای انرژی هسته، پزشکی و علم نوین مانند تکنولوژی پیشرفتهمایعات در 

کاربرد بها از سنگ معدن و ضایعات  فلزات گران خصوص استخراج عنوان مثال در استخراج مواد به . به هستند

[. فلزات 65شود ]ای استفاده میهای هستهکننده در نیروگاهعنوان خنکچنین از این فلزات مایع به دارند و هم

اتمی در این بین هایکنشبرهمکنند ولی قلیایی مایع از لحاظ ترمودینامیکی مانند سیالات چگال رفتار می

نی که در فلزات قلیایی مایع برخلاف سیالات مولکولی سیالات به حالت فیزیکی سیستم وابسته است. بدین مع

ای دارند، ماهیت این نیروها در هر فاز کنش مشابهمانند آرگون و زنون که در حالت مایع، بخار و گاز برهم

در که  استها ای از یونبه شکل مجموعه ،ساختار فلزات قلیایی در حالت جامد ،به طور مثال. استمتفاوت 

 در مایع. در حالت وجود داردن یو-الکترون، یون-یون، الکترون -الکترون هایکنشبرهم سامانهاین حالت در 

 نزدیک خصوص به چگالی کاهش با اما .است جامد حالت همانند هاکنشبرهم ذوب نقطه به نزدیک هایچگالی

حرکت ها توانایی انتقال ونالکتر حالت . در اینشودمی هامولکول ،خنثی هایاتم شامل سیال ،بحرانی نقطه به

ش بیشتر کاه با .شودنافلز تبدیل می بهکند و فلز فلزی به تدریج تغییر می واصدهند و خخود را از دست می

که  استها از نوع نیروهای واندروالس کنش بین اتمبه شکل اتمی در آمده و برهم لسیا ،دانسیته در فاز گازی

متوسط در  هایچگالیدر  مولکولیبین هایکنشبرهم مطالعه لذا. شودمیتوصیف جونز -لنارد توسط پتانسیل

ی فاکتور ساختار فلزات قلیایی ولی خوشبختانه امروزه با مطالعه بر رو. استمشکل  و پیچیده ات قلیایی مایعفلز

 [. 66-68رد ]فلزات به دست آو مولکولیبین هایکنشبرهمتوان اطلاعاتی در مورد می

 بر کارهای گذشتهمروری -1-9

مورد از  انجام شده که به دو سیال خالص فاکتور ساختارهای فراوانی برای محاسبه های گذشته تلاشطی دهه

، برای 2، از عبارت تحلیلی ارائه شده توسط گینوزا1999همکارانش در سال و  1کنیم. هررااین کارها اشاره می

 به دست آمده کردند، که نتایج استفاده Na , K , Alنظیر  فلز مایع فاکتور ساختار طیفی از سیالات یمحاسبه

                                                 
1 Herrera 
2 Ginoza 
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سینگ با استفاده از یک عبارت تحلیلی فاکتور  (2017)[. در سال 69]تجربی داشت هایدادهتوافق خوبی با 

 هایدادهرا محاسبه نمود، که نتایج حاصل از این کار توافق خوبی با  (Cs,Rb)نظیر ساختار فلزات قلیایی مایع 

 [. 70] جربی داشتت

با استفاده از یک عبارت تحلیلی براساس تقریب متوسط کروی  2003و همکارانش در سال  هررا چنینهم

(MSA)، مکنش یوکاوا، فاکتور ساختار مخلوط دو تایی آرگون برای طیفی از مخلوط دوتایی سیالات با مدل بره

طور همان .[71اده های تجربی موجود داشت ]وبی با درا محاسبه نمودند و نتایج حاصل توافق خو کریپتون 

و پراش نوترونی قابل تعیین  X-فاکتور ساختار سیال از طریق آزمایشات پراکندگی اشعه اشاره شد که قبلاً

، ای از دماو همچنین نیاز به فناوری پیشرفته در طیف گسترده تجربی هایروشهای محدودیت امااست 

ای همراه است. لذا ما در مخلوط دوتایی سیالات با مشکلات عدیدهسیستم  گیری فاکتور ساختار سیال و اندازه

سیستم ساختار  چگال، فاکتور هایمخلوطی سخت یوکاوا و قواعد ن نامه با استفاده از پتانسیل مغزپایااین 

قرار  گالی محاسبه و مورد مطالعهچاز دما و  ایگسترده یمحدودهمخلوط دوتایی فلزات قلیایی مایع را در 

 دهیم. که در فصل بعدی به تفصیل آن خواهیم پرداخت.می
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 فصل دوم: روش محاسبات
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 ارائه عبارت تحلیلی برای محاسبه فاکتور ساختار-2-1

های نظریه ،که یکی از(MSA)در این پایان نامه از فرمول بندی تقریب متوسط کروی  S(k) یمحاسبهبرای 

 باشد، استفاده کردیم براساس این نظریه:معروف در مطالعه سیالات چگال می

  (1-2)                                                                                         ℎ(𝑟) = −1                     𝑟 ≤ 𝜎 

𝑐(𝑟) = −𝛽𝑢(𝑟)          𝑟 > 𝜎                                                                                                 

سیال فلزات قلیایی مایع به صورت مدل مغزی سخت یوکاوا   کنش جفت برایدر این پایان نامه مدل برهم

( شرح داده 6-3-1که در بخش )طور ( در نظر گرفته شد. مدل پتانسیل مغزی سخت یوکاوا همان6-1)معادله 

وسیعی از سیالات گوناگون قابل استفاده  یمحدودهشد به علت اینکه یک مدل برهمکنش واقعی بوده و در 

است توسط بسیاری از محققین به کار گرفته شده است. همچنین نتایج حاصل از این مدل پتانسیل توافق 

نامه برای در نظر گرفتن اثر ه سازی دارد. در این پایانشبی هایروشبسیار نزدیکی با دینامیک مولکولی و 

های همسایه )محیط( در هر دما و چگالی، به جای پتانسیل جفت منزوی تایی و اثر مولکولچند هایکنشبرهم

u(r)  ،از پتانسیل جفت مؤثر𝑢𝑒𝑓𝑓(𝑦)یکنیم. بر این اساس با تعریف پتانسیل مغزی سخت یوکاوا، استفاده می 

 خواهیم داشت:  به صورت زیر رمؤث

(2-2)                                                    𝑢𝑒𝑓𝑓(𝑦) = {
 ∞                               𝑦 ≤ 1

−𝐾𝑒𝑓𝑓
𝑒𝑥𝑝[−𝜆(𝑦−1)]

𝑦
            𝑦 > 1            

 

𝑦که در این معادله،  =
𝑟

𝑑
 ها کنشمباشند که سهم سایر برهمی سامانهبین مولکولی مؤثر  هایکمیت dو  𝐾𝑒𝑓𝑓و  

 در آن لحاظ شده است. از آنجایی که در تحقیقات گذشته مشخص شد که با قرار دادنو اثرات محیط 

 8/1  =λ برای پتانسیل (H-Y)، خواص ترمودینامیکی محاسبه شده برای سیال با نتایج شبیه سازی از توافق 

در نظر  8/1بنابراین در این پایان نامه نیز این پارامتر برابر با مقدار بهینه  [72برخوردار است ] بسیار خوبی

 . هندرسون استفاده گردید-، در هر دما از روش بارکرdقطر مولکولی مؤثر  یمحاسبهگرفته شد. برای 
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(3-2)                                                                                   𝑑 = ∫ [1 − 𝑒𝑥𝑝(−𝛽𝑢(𝑟))]𝑑𝑟
∞

0
  

در هر حالت ترمودینامیکی سیال از روش برازش پتانسیل  𝐾𝑒𝑓𝑓عمق چاه پتانسیل مؤثر  یمحاسبهبرای 

𝑢𝑒𝑓𝑓(𝑦) ،ی مولکولی آن به وسیلهبین هایکمیت( استفاده کردیم که 6-3جونز )-با مدل پتانسیل مؤثر لنارد

 .استمحاسبه قابل ( 5-5-1بهادری بخش )-حالت قطعی یمعادله

 OZل فوریه معادله توان براساس تبدیهستیم این تابع را می c(k)نیازمند تابع  S(k) یمحاسبهاز آنجا که برای 

 به صورت زیر به دست آورد:

(4-2)                                                                                          1 −
6𝜂

𝜋
𝑐(𝑘) = 𝑄(𝑘) 𝑄(−𝑘) 

𝜂، کسر انباشتگی و برابر با ηکه در معادله فوق  =
𝜋

6
𝜌𝜎3  و است)k(Q در فضای فوریه  1فاکتور تابع همبستگی

  باشد که به صورت زیر است:می

(5-2)                                                                                   𝑄(𝑘) = 1 −
6𝜂

𝜋
∫ 𝑄(𝑦) 𝑒𝑖𝑘𝑦𝑑𝑦

∞

0
  

کنند ت میتبعی (H-Y) برهمکنش برای سیالاتی که از مدل ،Q(y)عبارت تحلیلی برای فاکتور تابع همبستگی 

 :[73به صورت زیر است ]

𝑄(𝑦)

𝜋𝜎2
= {

𝐸𝑦(𝑦 − 1) + 𝐹(𝑦 − 1) + 𝐺(𝑒(−𝑧𝑦) − 𝑒(−𝑧)) + 𝐻𝑒(−𝑧𝑦)          𝑦 < 1

𝐻𝑒(−𝑧𝑦)                                                                                                𝑦 > 1
 

 های به کار رفته در این معادله عبارتند از:کمیتکه 

(7-2)                                                                                                                                𝑧 = 𝜆𝜎  

(8-2)                                                                   𝐹 =
1

(1−𝜂)
(

1+2𝜂

1−𝜂
(2 + 4𝛾) + 4𝑧𝛾(1 − 𝛾)) 

                                                 
1 Factor Correlation Function 

(2-6)  

 



40 

 

(9-2)                                                                         𝐺 =
1

1−𝜂
(1 − 2𝛾 [1 + 𝛾 + (

1+2𝜂

1−𝜂
)

2

𝑧
]) 

(10-2)                                                             𝐻 =
ϒ

3𝜂
[(𝑒𝑧𝜁1 + (1 − 𝛼1)𝑧)ϒ + 𝑒𝑧𝜁0 − 𝛼0] 

(11-2)                                                                                                     𝐼 =
−𝛾𝑒(𝑧)

3𝜂
(𝜁1𝛾 + 𝜁0) 

 ( داریم:11-2)( و 10-2در معادلات )

(12-2)                                                                      𝛼0 =
6𝜂

𝑧2(1−𝜂)2
[(2 + 𝜂)𝑧 + 2(1 + 2𝜂)] 

(13-2)                                                                                                        𝛼1 =
6𝜂

𝑧2(1−𝜂)
[𝑧 + 2] 

(14-2)                                                 𝜁0(𝑧) = 𝑧 [1 −
3𝜂

1−𝜂
𝜑0(𝑧)

12𝜂

1−𝜂
𝜑1(𝑧) (1 +

𝑧

2
+

3𝜂

1−𝜂
)] 

(15-2)                                                                                  𝜁1(𝑧) = 𝑧2 [𝜑0(𝑧) −
12𝜂

1−𝜂
𝜑1(𝑧)] 

(16-2)                                                                                                                  𝜑0(𝑧) =
1−𝑒−𝑧

𝑧
 

(17-2)                                                                                                𝜑1(𝑧) =
[1−

𝑧

2
−(1+

𝑧

2
)𝑒(−𝑧)2

]

𝑧3
 

 آید:به دست میبه صورت زیر  ( 18-2ای مرتبه چهارم )چند جمله یمعادلهاز حل  معادلات فوقدر  𝛾پارامتر 

(18-2)                                                                             𝛾(𝛾 + 1)(𝜁
1
𝛾 + 𝜁

0
)

2
= −6𝜂(

𝑘

𝑘𝐵𝑇
) 

عبارت تحلیلی برای تابع همبستگی  ،c(k)( و با توجه به تعریف تابع 5-2( در معادله )6-2با جایگذاری معادله )

 شود:به صورت زیر تعریف می c(k)مستقیم در فضای فوریه، 
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(19-2)                                                                                              𝑐(𝑘) =  
𝜋

6𝜂
(1 − |𝑄(𝑘)|2) 

 :( عبارتست از19-2معادله تحلیلی وابسته به رابطه )

(20-2)                                                              |𝑄(𝑘)|2 = [1 − 6𝜂𝐷1(𝑘)]2 + 36𝜂2𝐷2
2(𝑘) 

 به کار رفته در این رابطه عبارتنداز: 𝐷2(𝑘)و  𝐷1(𝑘)های که پارامتر

(21-2)                         𝐷1(𝑘) =
1

𝑘2
[(𝑓 − 𝐺) + (𝑓 + 𝐺) cos(𝑘) −

−2𝑓

𝑘
sin(𝑘)  ] + 𝑧𝑅(𝑘) 

(22-2)              𝐷2(𝑘) =
1

𝑘2
[(𝑘𝐻2𝑒−𝑧 + 2𝑓)

cos(𝑘)−1

𝑘
− 𝐺𝑘 + (𝑓 + 𝐺) sin(𝑘)] + 𝑘𝑅(𝑘)  

(23-2)                                                                     𝑅(𝑘) =
𝑧

𝑘2𝑧2
[

𝐻+𝐼

𝑧
+ 𝐻𝑒−𝑧 (

cos(𝑘)

𝑧

sin(𝑘)

𝑘
)]        

زیر  یمعادلهتوان فاکتور ساختار را به کمک می ،c(k)( برای 19-2با داشتن معادله تحلیلی )و در نهایت 

 محاسبه نمود:

(24-2)                                                     𝑆(𝑘) = 1 − 𝜌ℎ(𝑘) = [𝑄(𝑘)𝑄(−𝑘)]−1 =
1

|𝑄(𝑘)|2
 

 یا:

(25-2)                                                             𝑆(𝑘) = [(1 − 6𝜂𝐷1(𝑘))2 + 6𝜂2𝐷2
2(𝑘)]−1 

و  Naنامه، عبارت فوق را برای محاسبه فاکتور ساختار سیالات قلیایی مایع شامل بدین ترتیب ما در این پایان

Rb  همچنین برای مخلوط دوتایی فلزات قلیایی مایع نظیر ،(Cs-Rb)  و(Na-Cs)  هایکنشبرهمکه دارای 

 مولکولیبینهستند به کار بردیم. در مورد مخلوط دوتایی از قواعد ترکیب برای پارامترهای  𝑢𝑒𝑓𝑓(𝑦)مؤثر 

 : [71]مؤثر به صورت زیر استفاده کردیم
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(27-2)                                                                                                         𝜀𝑀𝑖𝑥 = (𝜀𝑗𝜀𝑖𝑥𝑗𝑥𝑗)
1

2 

(28-2)                                                                                                           𝜎𝑀𝑖𝑥 =
(𝜎𝑖𝑥𝑖+𝜎𝑗𝑥𝑗)

2
 

شده برای فاکتور ساختار سیالات و مخلوط دوتایی فلزات  آمده از مدل پیشنهاد سوم نتایج به دست در فصل

 قرار گرفته است. حی مختلف ترمودینامیکی مورد مطالعهقلیایی مایع در نوا
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 فصل سوم: بحث و نتیجه گیری 
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 مایع سدیم برای بهادری-حالت قطعی یمعادله هایثابت یمحاسبه-3-1

  مولکولیبین هایکمیتفاکتور ساختار سیال، ابتدا باید  یمحاسبهاساس مدل ارائه شده در فصل دوم برای  بر

d  و𝐾𝑒𝑓𝑓 بهادری مایع فلز سدیم -حالت قطعی یمعادله هایثابتدست آوردن ه محاسبه گردد. برای ب سیال 

𝑍)رفتار خطی عبارت  − 1) 𝜌2⁄ 1برحسب
𝜌 ⁄ کلوین  1600تا  500دمایی  یرهگستهای سدیم در برای همدما

مورد بررسی قرار گرفت. این   PVTتجربی  هایدادهمول بر لیتر با استفاده از  411/39تا  513/27و چگالی 

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

 

𝑍) دمایهم(: نمودارهای 1-3شکل) − 1) 𝜌2⁄  1بر حسب 𝜌⁄  به دست آمده از اطلاعاتPVT   دمایی  یگسترهدر سدیمK 

500-1600. 

به دست  999/0برابر  )2R(( براساس شاخص ضریب همبستگی 1-3های شکل )میزان خطی بودن منحنی

های ترمودینامیکی ای از حالتی محدوده( نشان دهنده1-3رفتار خطی همدماهای شکل ) آمد. به عبارت دیگر،

کند. با استفاده از بهادری برای مایع سدیم صدق می-قطعیاست که در این محدوده، کاربرد معادله حالت 

(1/ρ) (L mol
-1

)
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را برای آن همدما به دست آورد. این  Cو عرض از مبدأ  Bتوان مقادیر شیب منحنی مربوط به هر همدما می

 ( خلاصه شده است.1-3مقادیر در دماهای مختلف برای مایع سدیم در جدول )

 بهادری برای سدیم-لت قطعیحا یمعادله یشده(: ضرایب محاسبه 1-3جدول)

T 

(K) 

∆𝑷 

(bar) 

∆𝝆 

(mol L-1) 

B * 10-3 

(m3mol-1) 

C * 10-7 

(m6 mol-2) 
R2 

500 600-50  411/39- 015/39  809/0-  201/0  999/0  

600 600-50  480/38- 055/38  655/0-  165/0  999/0  

700 600-50  539/37- 082/38  545/0-  140/0  999/0  

800 600-50  590/36- 097/36  463/0-  121/0  999/0  

900 600-50  630/35- 097/35  400/0-  106/0  999/0  

1000 600-50  659/34- 082/34  351/0-  094/0  999/0  

1100 600-50  676/33- 049/33  311/0-  085/0  999/0  

1200 600-50  679/32- 996/31  279/0-  077/0  999/0  

1300 600-50  665/31- 921/30  253/0-  071/0  999/0  

1400 600-50  633/30- 819/29  231/0-  066/0  999/0  

1500 600-50  581/29- 683/28  212/0-  062/0  999/0  

1600 600-50  504/28- 513/27  197/0-  058/0  999/0  

 

بیدیم، نمودارهایی مشابه روفلز مایع برای بهادری -ی حالت قطعیهای معادلهبه منظور به دست آوردن ثابت

تا  462/10کلوین و چگالی  1600تا  500ی دمایی ( در گستره1-3و جدولی مشابه جدول )( 1-3شکل )

 ( نشان داده شده است.2-( و جدول )پ1-مول بر لیتر به دست آمد که نتایج آن در شکل )پ 950/16
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 سدیم برای مایع LJ( 6-3پتانسیل ) مولکولیبین هایکمیت یمحاسبه-3-2

سدیم و با در نظر گرفتن معادلات  مایع فلز بهادری برای-های معادله حالت قطعیثابتی از نتایج به دست آمده

 𝜀𝑒𝑓𝑓و  𝜎𝑒𝑓𝑓مولکولی های بینکمیتتوان ی دما و چگالی مورد مطالعه می( در گستره36-1( و )1-35)

مولکولی های بینکمیت ( را برای مایع سدیم محاسبه نمود. نتایج به دست آمده برای6-3جونز )-پتانسیل لنارد

 ( خلاصه شده است.2-3های مختلف ترمودینامیکی در جدول )سدیم در حالتمایع  LJ( 6-3پتانسیل )

 و چگالی K 500-1600 دمایی یگسترهدر کاهش یافته برای سدیم 𝜀𝑒𝑓𝑓و  𝜎𝑒𝑓𝑓(: مقادیر2-3جدول)

 1-mol L 411/39- 513/27. 

 

T 

(K) 

 

𝝈𝒆𝒇𝒇 

(Å) 

1 2 3 4 

ρ 

(mol L-1) 

 

Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) 

 

Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

500 992/2  015/39  748/7  096/39  733/7  256/39  704/7  411/39  676/7  

600 009/3  055/38  311/6  142/38  298/6  312/38  272/6  480/38  6.247 

700 026/3  208/37  286/5  176/37  274/5  360/37  250/5  539/37  227/5  

800 042/3  097/36  533/4  198/36  522/4  397/36  499/4  590/36  475/4  

900 059/3  097/35  952/3  207/35  941/3  422/35  919/3  630/35  899/3  

1000 075/3  082/34  502/3  201/34  491/3  434/34  469/3  659/34  449/3  

1100 091/3  049/33  148/3  179/33  133/3  432/33  112/3  676/33  091/3  

1200 108/3  996/31  856/2  138/32  844/2  414/32  822/2  679/32  802/2  

1300 126/3  921/30  622/2  077/31  610/2  377/31  587/2  665/31  566/2  

1400 142/3  819/29  437/2  099/29  424/2  319/30  400/2  633/30  378/2  

1500 160/3  685/28  283/2  874/28  269/2  237/29  244/2  581/29  221/2  

1600 180/3  513/27  155/2  724/27  141/2  126/28  114/2  504/28  089/2  
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زیرا یابد. دما، افزایش میبا دهد که قطر مولکولی مؤثر نشان می (2-3در جدول ) 𝜀𝑒𝑓𝑓و  𝜎𝑒𝑓𝑓بررسی مقادیر 

نیروی دافعه بین ذرات افزایش  چنینهم انرژی جنبشی مولکولی و ،با افزایش دما رودطور که انتظار میهمان

برای روبیدیم به طور مشابه دو متغیر دما و چگالی است. هر عمق چاه پتانسیل تابعی از  . ولی کمیتیابدمی

نتایج  ومختلف ترمودینامیکی محاسبه گردید  هایحالتجونز در -پتانسیل لنارد 𝜀𝑒𝑓𝑓و  𝜎𝑒𝑓𝑓 هایکمیتنیز 

 خلاصه شده است.( 2-پآن در جدول )

 سدیم مایع فلز محاسبه فاکتور ساختار -3-3

طور که در فصل دوم اشاره شد برای به دست آوردن فاکتور ساختار در نواحی مختلف ترمودینامیکی، همان

با ( 6-3جونز )-پتانسیل لنارداز برازش منحنی  𝐾𝑒𝑓𝑓محاسبه شود. برای تعیین  𝐾𝑒𝑓𝑓 مولکولیبین کمیتباید 

جونز -منحنی پتانسیل لنارد برای این منظور،شود. استفاده می دماو  چگالیدر هر انسیل مغزی سخت یوکاوا پت

. رسم گردید معین هر دما و چگالی برای( 2-3) موجود در جدول 𝜀𝑒𝑓𝑓و  𝜎𝑒𝑓𝑓مقادیر ( با استفاده از 6-3مؤثر )

نشان داده  mol L 414/32-1و چگالی  K 1200برای دمای  جونز-لناردپتانسیل ای از نمونه( ، 2-3) در شکل

 .شده است

 

 .mol L 414/32-1و چگالی  K 1200برای سدیم در دمای کاهش یافته ( 6-3جونز)-پتانسیل لناردنمودار  (: 2-3شکل)

r/σ

0 1 2 3 4 5 6

u
*

(L
-J

)

-1.5

-1.0

-0.5

0.0

0.5

1.0

1.5
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جونز را با معادله -توان منحنی پتانسیل لنارددر این مرحله و با استفاده از یک برنامه محاسباتی مناسب می

را در هر حالت ترمودینامیکی تعیین کرد. نتایج به  𝐾𝑒𝑓𝑓پتانسیل مغزی سخت یوکاوا برازش نمود و مقدار 

 ( آورده شده است.3-3سدیم در جدول ) 𝐾𝑒𝑓𝑓و  dدست آمده برای مقادیر 

 و چگالی  K 500-1600دمایی  یمحدودهدر برای سدیم  𝐾𝑒𝑓𝑓و d(: مقادیر 3-3جدول)

1-mol L 411/39- 513/27. 

 

T 

(K) 

 

𝒅 

(Å) 

1 2 3 4 

ρ 

(mol L-1) 

 

𝑲𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) 

 

𝑲𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) 𝑲𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) 𝑲𝒆𝒇𝒇 

500 000/3  015/39  308/3-  096/39  301/3-  256/39  289/3-  411/39  277/3-  

600 054/3  055/38  546/2-  142/38  541/2-  312/38  531/2-  480/38  520/2-  

700 091/3  082/37  082/2-  176/37  077/2-  360/37  068/2-  539/37  059/2-  

800 119/3  097/36  773/1-  198/36  768/1-  397/36  759/1-  590/36  750/1-  

900 140/3  097/35  557/1-  207/35  553/1-  422/35  544/1-  630/35  536/1-  

1000 157/3  082/34  399/1-  201/34  395/1-  434/34  386/1-  659/34  378/1-  

1100 171/3  049/33  278/1-  179/33  274/1-  432/33  265/1-  676/33  257/1-  

1200 182/3  996/31  190/1-  138/32  185/1-  414/32  176/1-  679/32  168/1-  

1300 192/3  921/30  124/1-  077/31  119/1-  377/31  109/1-  665/31  100/1-  

1400 200/3  819/29  069/1-  990/29  064/1-  319/30  054/1-  633/30  044/1-  

1500 207/3  685/28  032/1-  874/28  026/1-  237/29  014/1-  581/29  004/1-  

1600 214/3  513/27  005/1-  724/27  998/0-  126/28  986/0-  504/28  974/0-  
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دهد که قطر مولکولی مؤثر با افزایش دما، نشان می (3-3در جدول )به دست آمده  𝐾𝑒𝑓𝑓و  dبررسی مقادیر 

روبیدیم نیز مایع دو متغیر دما و چگالی است. برای هر تابعی از  یوکاوایابد و عمق چاه پتانسیل افزایش می

( 3-د که نتایج آن در جدول )پمختلف ترمودینامیکی محاسبه گردی هایحالتدر  𝐾𝑒𝑓𝑓و  d هایکمیت

 و چگالی K 1200( پتانسیل مؤثر یوکاوا برای مایع سدیم در دمای 4-3خلاصه شده است. در شکل )

 1-mol L 4142/32 .رسم شده است 

r/σ

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

u*

(H
-Y

)

-2.0

-1.5

-1.0

-0.5

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

 

 .mol L 414/32-1و چگالی  K 1200برای سدیم در دمای کاهش یافته پتانسیل مغزی سخت یوکاوا نمودار (: 3-3شکل)

 تاعبارا استتتتفاده از ب توانمی در هر حالت ترمودینامیکی، 𝐾𝑒𝑓𝑓و  d هایکمیتدستتتت آوردن مقادیر به با 

صل دوم تحلیلی سبه نمود ،مربوطه در ف سیال را محا ساختار  ساختار  رفتار  .فاکتور  سدیم در  S(k)فاکتور 

∗𝜌 664/0 ییافتهکاهش  هایچگالیکلوین و 1500و  700دمای  ∗𝜌 581/0و  = شتتتکال به ترتیب در ا =

 آورده شده است.( 5-3( و )3-4)



50 

 

k (Å
-1

)

0 2 4 6 8 10 12

S
(k

)

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

1.4

1.6

1.8

2.0

 
∗𝜌 664/0و  = K 700 Tمحاسبه شده برای سدیم در  S(k)تابع  نمودار(: 4-3شکل) =. 
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∗𝜌 581/0و  = K 1500 Tمحاسبه شده برای سدیم در  S(k)تابع  نمودار(: 5-3شکل) =. 
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تابعی میرا و دارای محاسبه شده ، فاکتور ساختار شود( مشاهده می5-3( و )4-3های )طور که از شکلهمان

 S(k)تابع  نمودارهای. استها بیشتر از سایر پیک چشمگیریارتفاع پیک اول به طور  بوده ومقادیر مثبت 

باشد. بینی رفتار این تابع میدهد که مدل ارائه شده قادر به پیشنشان میسدیم  مایع محاسبه شده برای

 تاییدرا  ،c(k)تابع همبستگی مستقیم در فضای فوریه،  صحت معادله تحلیلیتوان میبنابراین از این طریق هم 

بینی نمود. قبلاً نیز اشاره گردید اگر خطاهای پیشای از بردار موج را در نواحی گسترده S(k)نمود و هم مقادیر 

 محاسبه و به تبع آن در c(k) محاسبه وجود داشته باشد، این خطاها در c(r)کوچکی در به دست آوردن تابع 

S(k) که مدل ارائه شده  نتیجه گرفتتوان میبه دست آمده نتایج توجه به کنند. بنابراین با بزرگتر جلوه می

 باشد.ترمودینامیکی مورد مطالعه می یمحدودهبینی رفتار فاکتور ساختار فلزات قلیایی مایع در قادر به پیش

 سدیم نسبت به تغییرات دما و چگالی مایع رفتار فاکتور ساختاربررسی -3-4

 هایچگالیبرای سدیم در دما و برحسب بردار موج  S(k)رفتار جهت ارزیابی بیشتر نتایج مدل ارائه شده، 

 ییافتهفاکتور ساختار سدیم نسبت به تغییرات دما در چگالی کاهش  نموداربررسی گردید. مختلف، 

 657/0 𝜌∗ ( و 6-3های )کلوین به ترتیب در شکل 1600چگالی در دمای  چنین نمودار آن برحسبهمو  =

 شده است. نشان( 3-7)
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∗𝜌 657/0 ییافتهبرای سدیم در چگالی کاهش  S(k) نمودار(: 6-3شکل)  و دماهای مختلف. =
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ρ* = 0.550 
ρ* = 0.569 

ρ* = 0.620

 

 مختلف. ییافتهکاهش  هایچگالیکلوین و  1600برای سدیم در دمای  S(k) نمودار(: 7-3شکل)
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زیرا یابد. ارتفاع پیک اول کاهش می ،(، با افزایش دما در چگالی ثابت6-3شکل )در  S(k)رفتار تابع  با توجه به

ارتفاع پیک  طورو همینی لایه اولین ها درو تعداد مولکول شدهکم ها مولکولای با افزایش دما، نظم منطقه

ارتفاع  ،شود، با افزایش چگالی در دمای ثابتمشاهده مینیز ( 7-3طور که از شکل ). همانیابدکاهش میاول 

ی اطراف مولکول لایهاولین ها در د. چرا که با افزایش چگالی احتمال حضور مولکولیابپیک اول افزایش می

شود که مدل ارائه شده برای فلزات قلیایی ، ملاحظه مینتایج به دست آمدهیابد. با توجه به مرکزی افزایش می

 S(k)مشاهده شده برای  و روندباشد نسبت به دما و چگالی می S(k)مایع قادر به نشان دادن روند تغییرات 

 است.مطابق با روند قابل انتظار 

 تجربی هایدادهمحاسبه شده با  رفتار فاکتور ساختار یمقایسه-3-5

 مایع فاکتور ساختار فلز قادر است رفتار صحیحی ازشد، مدل ارائه شده  ( اشاره3-3) طور که در بخشهمان

مقادیر محاسبه شده برای بررسی بیشتر، بینی نماید. ترمودینامیکی مورد مطالعه پیش یمحدودهسدیم در 

[ به ترتیب 75گزارش شده در مرجع ] کلوین با مقادیر تجربی 473و  373 دماهایفاکتور ساختار سدیم در 

 ( مقایسه شده است.9-3( و )8-3های )در شکل



54 

 

k (Å
-1

)

0 2 4 6 8 10 12

S
(k

)

0

1

2

3

4

5

Calculated
Experimental

 
تجربی  هایدادهبا  mol L 367/40-1ی و چگال K 373محاسبه شده برای سدیم در دمای  k(S((: مقایسه رفتار تابع 8-3شکل)
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تجربی  هایدادهبا  mol L 279/39-1ی و چگال K 473محاسبه شده برای سدیم در دمای  k(S((: مقایسه رفتار تابع 9-3شکل)

[75.] 
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سدیم با  یشدهفاکتور ساختار محاسبه  مقادیر شود( مشاهده می9-3( و )8-3های )طور که از شکلهمان

ی خوبی برخوردار است. نکتهاز توافق از بردار موج وسیعی  یدر گستره[ 75تجربی گزارش شده ] هایداده

باشد که به ویژه پیک اصلی می S(k)ی تابع اهپیش بینی بسیار خوب مکان پیکها قابل ملاحظه در این شکل

روبیدیم نیز مقادیر فلز مایع رای ه طور مشابه بدیگری بر درستی مدل ارائه شده است. ب یاین موضوع، نشانه

[ مقایسه 76گزارش شده ] S(k)کلوین با مقادیر تجربی  1142و  609 دماهایمحاسبه شده فاکتور ساختار در 

 ( نشان داده شده است.3-پ( و )2-پهای )ترتیب در شکل شده است و نتایج آن به

      0.5Rb-0.5Cs فاکتور ساختار مخلوط یمحاسبه-3-6

کنش دو گونه برهم هایکمیتتوان ( اشاره شد با استفاده از قواعد ترکیب می2-8-1طور که در بخش )همان

ابراین با استفاده از  ها ربط داد. بنآنکنش اجزاء سازنده برهم هایکمیتمتمایز را در سیستم مخلوط به 

به تبع آن ( و 6-3جونز )-پتانسیل لنارد 𝜎𝑀𝑖𝑥و  𝜀𝑀𝑖𝑥 مولکولیبین هایکمیت(، 28-2( و )27-2معادلات )

پتانسیل مغزی سخت یوکاوا مخلوط قابل محاسبه هستند. نتایج حاصل  𝐾𝑀𝑖𝑥و  𝑑𝑀𝑖𝑥بین مولکولی  هایکمیت

کسرمولی  ت در شرایط مختلف ترمودینامیکی برای مخلوط دوتایی سزیم و روبیدیم با نسبتاز این محاسبا

 ( آورده شده است.5-3( و )4-3های )( در جدول5/0-5/0برابر )
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 و چگالی K 1600-500ی در محدوده دمای 0.5Rb-0.5Csبرای مخلوط  𝜎𝑀𝑖𝑥و  𝜀𝑀𝑖𝑥(: مقادیر 4-3جدول )

 1-mol L 529/7- 538/4. 

 

 

T 

(K) 

 

𝝈𝒆𝒇𝒇 

(Å) 

1 2 3 4 

ρ 

(mol L-1) 

 

Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) 

 

Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

500 145/4 298/7 931/1 348/7 919/1 442/7 897/1 529/7 876/1 

600 177/4 078/7 681/1 134/7 669/1 237/7 664/1 331/7 626/1 

700 210/4 855/6 485/1 916/6 478/1 029/7 451/1 132/7 431/1 

800 244/4 628/6 329/1 695/6 317/1 820/6 294/1 932/6 275/1 

900 279/4 396/6 201/1 471/6 188/1 608/6 160/1 371/6 146/1 

1000 316/4 159/6 094/1 243/6 081/1 394/6 051/1 528/6 037/1 

1100 352/4 916/5 003/1 010/6 989/0 177/6 964/0 324/6 943/0 

1200 393/4 666/5 927/0 771/5 911/0 957/5 885/0 118/6 863/0 

1300 436/4 410/5 866/0 526/5 849/0 733/5 821/0 910/5 798/0 

1400 478/4 134/5 801/0 505/5 781/0 505/5 751/0 699/5 727/0 

1500 527/4 846/4 747/0 273/5 725/0 273/5 692/0 487/5 667/0 

1600 576/4 538/4 702/0 036/5 675/0 036/5 638/0 273/5 612/0 
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 و چگالی K 0016-005در محدوده دمایی  0.5Rb-0.5Csبرای مخلوط  MixKو  Mixd (: مقادیر5-3جدول )

 1-mol L 529/7- 538/4. 

 

      

T 

(K) 

 

dMix 

(Å) 

1 2 3 4 

ρ 

(mol L-1) 

 

KMix 

ρ 

(mol L-1) 

 

KMix 

ρ 

(mol L-1) KMix 

ρ 

(mol L-1) KMix 

500 169/4  298/7  886/0-  348/7  880/0-  442/7  870/0-  529/7  861/0-  

600 236/4  078/7  730/0-  134/7  725/0-  237/7  715/0-  331/7  707/0-  

700 284/4  855/6  632/0-  169/6  629/0-  029/7  621/0-  132/7  613/0-  

800 319/4  628/6  483/0-  695/6  479/0-  820/6  471/0-  932/6  464/0-  

900 346/4  396/6  455/0-  471/6  450/0-  608/6  441/0-  371/6  434/0-  

1000 368/4  159/6  434/0-  243/6  428/0-  394/6  419/0-  528/6  411/0-  

1100 385/4  169/5  416/0-  010/6  412/0-  177/6  399/0-  324/6  391/0-  

1200 400/4  666/5  345/0-  771/5  339/0-  957/5  329/0-  118/6  321/0-  

1300 412/4  410/5  362/0-  526/5  355/0-  733/5  343/0-  910/5  333/0-  

1400 423/4  134/5  372/0-  505/5  364/0-  505/5  350/0-  699/5  339/0-  

1500 432/4  846/4  317/0-  273/5  307/0-  273/5  293/0-  487/5  283/0-  

1600 440/4  538/4  340/0-  733/4  328/0-  036/5  310/0-  273/5  297/0-  

 

با افزایش دما،  Mixdو  Mixσ هایکمیتشود ( مشاهده می5-3( و )4-3های )طور که از نتایج جدولهمان

ها مولکولطور بیان کرد که با افزایش دما، انرژی جنبشی بینتوان اینکنند. دلیل این روند را میافزایش پیدا می

ها افزایش افتد در نتیجه قطر مولکولی مؤثر مخلوطتری اتفاق میکه برخوردهای پرانرژی افزایش یافته به طوری

تابعی نیز  MixKو  Mixε هایکمیتباشد. نتایج به دست آمده در مایعات خالص مییابد. این نتایج سازگار با می

( بررسی شده 10-3که وابستگی این کمیت به دما و چگالی در بخش ) هر دو متغیر دما و چگالی هستند از
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در دمای  0.5Rb-0.5Csمخلوط ( و پتانسیل مغزی سخت یوکاوا برای 6-3جونز ) -پتانسیل لناردنمودارهای است. 

 اند.( رسم شده11-3( و )10-3های )به ترتیب در شکلمول بر لیتر  820/6کلوین و چگالی  800

 

 .mol L820/6-1ی و چگال  K 800در دمای  0.5Rb-0.5Cs( برای مخلوط 6-3جونز )-پتانسیل لناردنمودار  (:10-3شکل )

 

 .mol L 820/6-1ی و چگال K 800در دمای  0.5Rb-0.5Csپتانسیل مغزی سخت یوکاوا برای مخلوط نمودار (: 11-3شکل )

r/σ
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حالت ترمودینامیکی و با استفاده از در هر  MixKو  Mixdبا تعیین مقادیر به طور مشابه برای نمونه خالص، 

بین  هایکمیتمولکولی مخلوط به جای بین هایکمیتو جایگذاری  معادلات تحلیلی مربوطه در فصل دوم

ای از بردار موج گسترهدوتایی فلزات قلیایی مایع را در  توان تابع فاکتور ساختار مخلوطمولکولی خالص می

توان صحت روش ارائه شده برای محاسبه فاکتور ساختار مخلوط دوتایی سیالات مسیر میمحاسبه نمود. از این 

 هایچگالیکلوین و 1200و  900در دمای  0.5Rb-0.5Csمخلوط دوتایی  ،k(S(فاکتور ساختار  بررسی نمود.نیز را 

 ( آورده شده است.13-3( و )12-3های )در شکل ρ*= 313/0و  ρ*= 332/0 ییافتهکاهش 
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 . ρ*= 332/0و  K 900=T در 0.5Rb-0.5Csبرای مخلوط  k(S(تابع نمودار (: 12-3شکل )
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 . ρ*= 313/0و  K 1200 =T در 0.5Rb-0.5Csبرای مخلوط  k(S(تابع  نمودار(: 13-3شکل )
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دهند که رفتار فاکتور ساختار محاسبه شده با استفاده از مدل ارائه شده ( نشان می13-3)( و 12-3های )شکل

بینی مقادیر و موقعیت ( قادر به پیش5/0-5/0برای مخلوط دوتایی سزیم و روبیدیم با نسبت کسرمولی برابر )

( گواه براین موضوع 13-3( و )12-3های )باشد. شکلدوتایی این مایعات می ها در فاکتور ساختار مخلوطقله

است که فاکتورساختار مخلوط همانند فاکتور ساختار سیال خالص تابعی میرا و دارای مقادیر مثبت است و 

فرایند استخراج خواص باشد. که در ها میهمچنین ارتفاع پیک اصلی به طور قابل توجهی بیشتر از سایر پیک

 ول از اهمیت بیشتری برخوردار است.پیک ا ،فاکتور ساختار ترمودینامیکی سیستم از

 نسبت به دما و چگالی 0.5Rb-0.5Cs بررسی رفتار فاکتور ساختار مخلوط-3-7

 k(S(رفتار ، 0.5Rb-0.5Csمخلوط سیستم شده برای فاکتور ساختار  پیشنهادبیشتر نتایج مدل  مطالعهجهت 

 رفتار فاکتور ساختار مخلوط( 14-3در شکل )ارزیابی گردید.  دماو  چگالینسبت به تغییرات مخلوط 

 0.5Rb-0.5Cs  نسبت به تغییرات چگالی در دمایK 1000  .تغییرات دما در  این علاوه برنشان داده شده است

 ( نشان داده شده است15-3شکل ) در ρ*= 5/0 ییافتهچگالی کاهش 
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 .متفاوت ییافتهکاهش  هایچگالیو  K 1000 =Tدر 0.5Rb-0.5Csبرای مخلوط  S(k)تابع نمودار (: 14-3شکل )

 

 و دماهای متفاوت.  ρ*= 5/0در  0.5Rb-0.5Csبرای مخلوط  k(S(تابع  نمودار(: 15-3شکل )
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(، با افزایش چگالی در دمای ثابت ارتفاع 14-3در شکل ) 0.5Rb-0.5Csبرای مخلوط  S(k)با توجه به رفتار تابع 

شود با افزایش دما در چگالی ( مشاهده می15-3طور که در شکل )یابد. همانپیک اصلی نمودارها افزایش می

ها کنششود و برهمای کم مییابد، زیرا با افزایش دما نظم منطقهثابت، ارتفاع پیک اصلی نمودارها کاهش می

شده فاکتور  رفتار مشاهدهیابد. مولکولی که نقش اصلی در ساختار مایعات دارند کاهش میاز نوع دافعه بین

های مشاهده شده ناشی از تفاوت در ر آن در سیالات خالص است و تفاوتساختار سیال مخلوط مشابه رفتا

  است.سیال مخلوط با سیال خالص مولکولی های بینکنشبرهم

 هایدادهمحاسبه شده با  0.5Rb-0.5Csرفتار فاکتور ساختار مخلوط  یمقایسه-3-8

 تجربی

مخلوط دوتایی فلزات  رفتار فاکتور ساختاربینی نتایج حاصل از مدل ارائه شده برای پیشبرای بررسی بیشتر 

 423و  323در گستره دمایی  0.5Cs-0.5Naمقادیر محاسبه شده فاکتور ساختار مخلوط دوتایی قلیایی مایع، 

مقایسه شده  (17-3( و )16-3های )[ به ترتیب در شکل77کلوین با مقادیر تجربی گزارش شده در مرجع ]

 است. 
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با  mol/L 105/10-1ی و چگال K 373در دمای  0.5Cs-0.5Naمحاسبه شده برای مخلوط  k(S(رفتار تابع  یمقایسه(: 16-3شکل)

 [.77تجربی ] هایداده
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با  mol/L 135/10-1و چگالی  K 373در دمای  0.5Cs-0.5Naمحاسبه شده برای مخلوط  k(S(رفتار تابع  یمقایسه(: 17-3شکل)

 [.77تجربی ] هایداده
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شود فاکتور ساختار محاسبه شده برای ( مشاهده می17-3( و )16-3های )شکل از نتایج به دست آمده مطابق 

طور که قبلاً اشاره گردید اگر همانزیرا . از توافق خوبی با مقادیر تجربی برخوردار است 0.5Cs-0.5Na مخلوط

و به تبع آن  c(k) نتایج تابع ، وجود داشته باشد این خطاها درc(r)خطاهای کوچکی در به دست آوردن تابع، 

که  نتیجه گرفتتوان های مذکور میبا توجه به نتایج مشاهده شده از شکل لذا کند.بزرگتر جلوه می S(k)در 

رفتار فاکتور ساختار مخلوط دوتایی فلزات قلیایی  صحیحقادر به پیش بینی  از نظر کیفی پیشنهاد شدهمدل 

 باشد.ترمودینامیکی مورد مطالعه می یگسترهمایع در 

 مختلف هایکسرمولیبررسی رفتار فاکتور ساختار مخلوط دوتایی در -3-9

 مخلوط دوتایی مولکولیبینهای میتکفاکتور ساختار سیال، ابتدا  به منظور بررسی اثر ترکیب مخلوط بر

 1-xRb-xCs  حالت مختلف کسرمولی  9درx  محاسبه گردید. نتایج حاصل از محاسبات در دمایK 1000  و

 ( آورده شده است.6-3در جدول )  ρ*=5/0 ییافتهچگالی کاهش 

 ییافتهو چگالی کاهش  K1000 در دمای  xمقادیر مختلف برای  xRb-xCs-1مخلوط  MixKو  Mixd(: مقادیر 6-3جدول)

 5/0=*ρ . 

Csx-Rbx-1 dMix 

(Å) 

KMix 

Cs0.1-Rb0.9 185/4  318/0-  

Cs0.2-Rb0.8 231/4  425/0-  

Cs0.3-Rb0.7 276/4  487/0-  

Cs0.4-Rb0.6 322/4  520/0-  

Cs0.5-Rb0.5 368/4  531/0-  

Cs0.6-Rb0.4 413/4  520/0-  

Cs0.7-Rb0.3 459/4  487/0-  

Cs0.8-Rb0.2 505/4  425/0-  

Cs0.9-Rb0.1 550/4  318/0-  
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و  0.7Rb-0.3Csهایی با ترکیب عددی یکسان نظیر مخلوطدر  شود( مشاهده می6-3طور که در جدول )همان

0.3Rb-0.7Cs  مقادیر کمیتMixK   عیین مقادیر در دما و چگالی ماست زیرا  یکسان (27-2)بر اساس معادله

در ترکیب اجزاء  xRb-xCs-1مخلوط  k(S(رفتار جهت سهولت مقایسه  ثابت است. RbKو  CsK جزء کمیت های

 ییافتهو چگالی کاهش  K 1000در سه ترکیب مختلف در دمای  xRb-xCs-1 مخلوط k(S(مختلف، نمودار 

5/0 =*ρ ( نشان داده شده است.81-3در شکل ) 
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 . ρ*=5/0 ییافتهکاهش و چگالی  K1000در سه ترکیب مختلف در دمای  xRb-xCs-1مخلوط  k(S(تابع  نمودار(: 81-3شکل)

، شود با تغییرات کسرمولی مخلوط سیال در دما و چگالی ثابت( مشاهده می18-3طور که در شکل )همان

تحت تاثیر مقدار جزء  S(k)د. روند کلی تغییرات منحنی نکنتغییر می S(k) یی نمودارهاقله موقعیت و ارتفاع

کاهش مقدار یابد و برعکس با افزایش می S(k)باشد به طوری که با افزایش مقدار آن در مخلوط، تابع سزیم می

قطر مولکولی مخلوط وابسته به قطر مولکولی  مشخص شده استطور که همان .یابدکاهش می S(k)آن، تابع 

روبیدیم بیشتر از قطر مولکولی  =448/4σ سزیم قطرمولکولی ،است. در این مخلوط تشکیل دهنده آناجزاء 

183/4σ= توان دلیل این تغییرات ( می18-3( و مشاهدات شکل )6-3. در نتیجه با توجه به نتایج جدول )است
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مختلف تحت تأثیر جزئی است که از قطر مولکولی  هایکسرمولیطور تشریح کرد که  فاکتور ساختار در را این

بر فاکتور ساختار  xCs-xNa-1به طور مشابه اثر ترکیب مخلوط دوتایی   ،مؤثر بیشتری برخوردار است. در ادامه

 ( آورده شده است. 19-3( و شکل )7-3بررسی شد که نتایج آن به ترتیب در جدول )

 ییافتهو چگالی کاهش  K 800 در دمای  xمقادیر مختلف برای  xCs-xNa-1مخلوط  MixKو  Mixd(: مقادیر 7-3جدول)

 5/0=*ρ . 

Nax-Cax-1 
dMix 

(Å) 

KMix 

Na0.1-Cs0.9 399/4  803/0-  

Na0.2-Cs0.8 572/4  075/0-  

Na0.3-Cs0.7 114/4  581/0-  

Na0.4-Cs0.6 972/3  621/0-  

Na0.5-Cs0.5 830/3  634/0-  

Na0.6-Cs0.4 836/3  621/0-  

Na0.7-Cs0.3 545/3  581/0-  

Na0.8-Cs0.2 403/3  075/0-  

Na0.9-Cs0.1 261/3  803/0-  
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 . ρ*=5/0 ییافتهو چگالی کاهش  K008در سه ترکیب مختلف در دمای  xCs-xNa-1مخلوط  k(S(تابع  نمودار(: 91-3شکل)

 373در دمای  x =3/0و  x =1/0در دو حالت  xCs-xNa-1سپس مقادیر محاسبه شده فاکتور ساختار مخلوط 

( مقایسه 21-3( و )20-3های )[ به ترتیب در شکل77گزارش شده در مرجع ] S(k)کلوین با مقادیر تجربی 

 شده است.
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 [.77تجربی ] هایدادهبا  K 373در دمای  0.9Cs-0.1Naبرای مخلوط محاسبه شده  k(S(تابع  نمودار(: مقایسه 20-3شکل )

(Na
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 [.77تجربی ] هایدادها ب K 373در دمای  0.7Cs-0.3Naمحاسبه شده برای مخلوط  k(S(تابع نمودار (: مقایسه 21-3شکل )
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ساختار محاسبه شده برای مخلوط دوتایی شود که فاکتور ( مشاهده می21-3( و )20-3های )از بررسی شکل

 [76( با مقادیر تجربی گزارش شده در مرجع ]3/0-7/0( و )1/0-9/0های کسرمولی )سزیم و سدیم با نسبت

بینی ی صحت مدل ارائه شده برای پیشاز توافق خوبی برخوردار هستند. نتایج به دست آمده نشان دهنده

 باشد.ترمودینامیکی مورد مطالعه می یمحدودهمختلف در  هایولیکسرمفاکتور ساختار مخلوط سیالات در 

 مخلوط به چگالی و دما مؤثر وابستگی کمیت عمق چاه پتانسیل-3-10

نسبت  0.5Rb-0.5Csمخلوط نمودار تغییرات آن در ، MixKمولکولی کمیت بینجهت بررسی تأثیر چگالی بر روی 

 نشان داده شده است. (22-3) کلوین در شکل 1600تا  500به چگالی در همدماهای محدوده 

ρ (mol lit
-1

)

4.0 4.5 5.0 5.5 6.0 6.5 7.0 7.5 8.0

K
M
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 .K 0016-005دمایی  یمحدودهدر  0.5Rb-0.5Csمخلوط  MixK مولکولیبین(: نمودار تغییرات کمیت 22-3شکل )

با افزایش خطی است و  𝜌برحسب  MixKمنحنی تغییرات  گردد( مشاهده می22-3شکل ) ازطور که همان

سهم نیروهای بلند برد  به عبارت دیگر، با افزایش چگالیعلامت منفی(. با یابد )کاهش می MixKچگالی، مقدار 

دهد عمق چاه پتانسیل یوکاوا را نشان می MixK مولکولیبینیابد و از آنجایی که کمیت در سیستم کاهش می



71 

 

یابد. معادله عمومی کاهش می مقدار آنی دارد، های بلند برد )جاذبه( در سیستم بستگکنشکه به برهم

 یمعادلهاز  2R=999/0چگالی مورد مطالعه با میانگین ضریب همبستگی  یگستره( در 22-3همدماهای شکل )

 کند:خطی زیر  تبعیت می

(1-3)                                                                                                               𝐾𝑀𝑖𝑥 = 𝐴 + 𝐵𝜌 

 مقادیر برابر است. = 066/0Bو  = 892/0A با به ترتیب Bو  A هایثابتمیانگین ( مقادیر 1-3در معادله )که 

های همدما در شکل چنین از مقایسه منحنیهم ( آورده شده است.4-پها برای هر همدما در جدول )این ثابت

 هایکنشبرهم. زیرا با افزایش دما، سهم یابدکاهش می MixK شود که با افزایش دما، کمیتنتیجه می( 3-22)

شود. به منظور کنند و موجب کاهش عمق چاه پتانسیل میبلند برد غلبه پیدا می هایکنشبرهمکوتاه برد بر 

 یگستره( در 1-3معادله ) Bو  A هایثابت، وابستگی دمایی MixKبررسی بیشتر اثر دما بر روی کمیت 

( نشان داده 24-3( و )23-3های )به دست آمده در شکل ایج. که نتبررسی گردید ترمودینامیکی مورد مطالعه

 شده است.
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 .K 1600-500دمایی  یگسترهنسبت به دما در  A(: نمودار تغییرات ثابت 23-3شکل )  

T (K)
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 .K 1600-500دمایی  یگسترهنسبت به دما در  B(: نمودار تغییرات ثابت 24-3شکل )  
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 عبارتند از: Bو  A هایثابتدست آمده برای معادلات به

(2-3)                                                                          𝐴 = −0․45 + (
−66․76

𝑇
) + (

−2․75×105

𝑇2
) 

(3-3 )                                                                   𝐵 = 0․07 + (
−43․12

𝑇
) + (

3․04×104

𝑇2
 )            

دهند که ( نشان می24-3( و )23-3های )ها در شکلنمودارهای مربوط به آن و (3-3( و )2-3) معادلات

 به نسبت  Bو  A هایثابتتغییرات 
1

𝑇
معادلات  میانگین ضریب همبستگیکنند. پیروی میاز روابط درجه دوم 

جونز -های پتانسیل لناردبدون استفاده از معادله حالت سیال و برازش منحنیرو، . از ایناست 2R=967/0 فوق

گذاری مقادیر به دست ( در هر دما و جای3-3( و )2-3از معادلات ) Bو  Aتوان و مغزی سخت یوکاوا، می

کلوین  1600تا  500دمایی  یگسترهدر  0.5Rb-0.5Cs برای مخلوط(1-3معادله ) MixKآمده مستقیماً مقدار 

 دست آوردبه

 وابستگی کمیت قطرمولکولی مؤثر مخلوط به دما-3-11

ترمودینامیکی  یگسترهدر  0.5Rb-0.5Csاشاره شد کمیت قطر مولکولی مؤثر مخلوط  دومطور که در فصل همان

ی نیمه تجربی لورنتز محاسبه گردید. تاثیر دما بر روی کمیت مورد مطالعه، در هر همدما با استفاده از قاعده

( نشان داده 52-3کلوین در شکل ) 1600تا  500دمایی  یگستره، در 0.5Rb-0.5Csقطر مولکولی مؤثر مخلوط 

 شده است.
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 .K 1600-500دمایی  یگسترهدر  0.5Rb-0.5Cs(: نمودار تغییرات قطر مولکولی مؤثر مخلوط 52-3شکل)

 

افزایش  0.5Rb-0.5Csشود با افزایش دما قطر مولکولی مؤثر مخلوط ( مشاهده می52-3طور که در شکل )همان

افزایش انرژی جنبشی و از طرف دیگر  شرح داد که افزایش دما سببطور توان اینرا می رونداین  دلیلیابد. می

موجب  مولکولیبینگردد. و کاهش فاصله می مولکولیبینباعث افزایش سرعت متوسط مولکولی و کاهش فاصله 

دافعه در اثر افزایش دما به صورت  هایکنشبرهمشود. لذا تغییرات دافعه در سیال می هایکنشبرهمافزایش 

 شود. ط نشان داده میافزایش قطر مولکولی مؤثر مخلو

 

 

 



75 

 

 نتیجه گیری-12-3

و به  ،c(k)نامه، با استفاده از یک عبارت تحلیلی برای تبدیل فوریه تابع همبستگی مستقیم، در این پایان

ای مغزی سخت یوکاوا، فاکتور ساختار سیال براساس مدل پتانسیل دو ذره مولکولیبین هایکنشبرهمکارگیری 

های . در این مدل اثر مولکوله استدوتایی فلزات قلیایی مایع مورد بررسی قرار گرفتسیال خالص و مخلوط 

 آنهابرای محاسبه  کهمؤثر وابسته به دما و چگالی در نظر گرفته شد  مولکولیبین هایکمیتهمسایه به صورت 

ستفاده از مدل ارائه وسیعی از دما و چگالی استفاده گردید. با ا یمحدودهبهادری در -طعیاز معادله حالت ق

  Na-Csو  Cs-Rbچنین مخلوط دوتایی شده رفتار فاکتور ساختار برای سدیم و روبیدیم به صورت خالص و هم

تجربی قابل دسترس مقایسه گردید که از تطابق خوبی برخوردار  هایدادهنتایج به دست آمده با  .محاسبه شد

ها از قواعد اختلاط و ترکیب مخلوطی فلزات قلیایی مایع بودند. برای محاسبه فاکتور ساختار مخلوط دوتای

رفتار فاکتور ساختار مخلوط  مدل پیشنهاد شده قادر است استفاده گردید که نتایج به دست آمده نشان دادند 

اثر ترکیب مخلوط دوتایی بر رفتار فاکتور  ،. در ادامهنمایدبینی ترمودینامیکی مورد مطالعه پیش یگسترهرا در 

مورد مطالعه قرار گرفت که نتایج به دست آمده نشان داد  Na-Csو  Cs-Rbدوتایی  ساختار سیستم مخلوط

ی است که از قطر مختلف تحت تاثیر جزئ هایکسرمولیفاکتور ساختار مخلوط دوتایی فلزات قلیایی مایع در 

 بررسیتجربی نیز مقایسه گردید.  هایدادهبا  نتایج به دست آمده است وتری برخوردار مولکولی مؤثر بیش

قطر مولکولی مخلوط  ،با افزایش دمانشان داد که نسبت به دما  Cs-Rbدوتایی تغییرات قطر مولکولی مخلوط 

ن نشان داد که ایعمق چاه پتانسیل به چگالی و دما  مولکولیبینچنین وابستگی کمیت یابد. همافزایش می

براساس تغیرات عمق چاه پتاسیل مخلوط نسبت کند. کمیت نسبت به چگالی از یک معادله خطی پیروی می

به طوری که ضرایب این معادله وابسته به دما مؤثر  ای برای محاسبه این کمیتبه چگالی و دما معادلات ساده

  گردید.  مشخص Cs-Rbترمودینامیکی مورد مطالعه برای مخلوط  یدر ناحیههستند و روابط آنها 
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 نگریآینده -13-3

 ی سایر خواص ترمودینامیکی و خواص انتقالی مخلوط گیری از نتایج مدل ارئه شده برای محاسبهبهره

 دوتایی فلزات قلیایی مایع. 

 ی.فلزات قلیایی خاکبینی ساختار سایر مخلوط فلزات نظیر مخلوط دوتایی پیش 

 دیگر.های پتانسیل گیری از مدلبهره بررسی نتایج به دست آمده با  
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 پیوست

 

𝑍) های همدمای(: نمودار1-پشکل) − 1) 𝜌2⁄  1بر حسب 𝜌⁄  به دست آمده از اطلاعاتPVT   یگسترهدر روبیدیم 

 .کلوین 1600تا  500دمایی 
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 هایدادهبا  mol/L 870/12-1و چگالی K 609محاسبه شده برای روبیدیم در دمای   k)(S(: مقایسه رفتار تابع 2-پشکل)

 [.76تجربی ]
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 هایدادهبا  mol/L 870/12-1و چگالی K 1142محاسبه شده برای روبیدیم در دمای  S(k) (: مقایسه رفتار تابع 3-پشکل)

 [.76تجربی ]
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 بهادری برای روبیدیم-حالت قطعی یمعادله یشده(: ضرایب محاسبه 1-پجدول)

T 

(K) 

B * 10-3 

(m3mol-1) 

C * 10-7 

(m6 mol-2) 
R2 

∆𝑷 

(bar) 

∆𝝆 

(mol lit-1) 

500 677/1-  984/0  999/0  600-50  950/16-513/16  

600 579/1-  951/0  999/0  600-50  508/16-031/16  

700 485/1-  920/0  999/0  600-50  063/16-541/15  

800 397/1-  890/0  999/0  600-50  615/15- 042/15  

900 310/1-  861/0  999/0  600-50  163/15-534/14  

1000 227/1-  833/0  999/0  600-50  707/14-014/14  

1100 147/1-  805/0  999/0  600-50  248/14-480/13  

1200 068/1-  777/0  999/0  600-50  783/13-930/12  

1300 009/1-  763/0  999/0  600-50  314/13-383/12  

1400 912/0-  717/0  999/0  600-50  840/12-764/12  

1500 833/0-  684/0  999/0  600-50  361/12-135/11  

1600 752/0-  647/0  999/0  600-50  876/11-462/10  

 

 

 

 

 

 



80 

 

مول  950/16تا  462/10کلوین و چگالی  1600تا  500دمایی  یگسترهبرای روبیدیم در 𝜀𝑒𝑓𝑓و  𝜎𝑒𝑓𝑓(: مقادیر2-پجدول)

 بر لیتر.

 

T 

(K) 

 

𝝈𝒆𝒇𝒇 

(Å) 

1 2 3 4 

ρ 

(mol L-1) 

 

Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) 

 

Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) Ꜫ𝒆𝒇𝒇 

500 985/3  513/16  454/4  606/16  430/4  784/16  386/4  950/16  345/4  

600 019/4  031/16  201/4  134/16  176/4  327/16  129/4  508/16  086/4  

700 057/4  541/15  955/3  654/15  928/3  866/15  879/3  063/16  834/3  

800 096/4  042/15  726/3  167/15  697/3  400/15  644/3  615/15  597/3  

900 138/4  534/14  503/3  672/14  472/3  928/14  416/3  163/15  366/3  

1000 183/4  014/14  287/3  168/14  253/3  451/14  193/3  707/14  141/3  

1100 230/4  480/13  082/3  676/13  045/3  967/13  981/2  248/14  926/2  

1200 281/4  930/12  878/2  125/13  838/2  475/13  769/2  783/13  711/2  

1300 366/4  383/12  723/2  582/12  683/2  974/12  608/2  314/13  545/2  

1400 393/4  764/11  483/2  021/12  434/2  464/12  353/2  840/12  289/2  

1500 454/4  135/11  284/2  438/11  228/2  942/11  141/2  361/12  074/2  

1600 527/4  462/10  084/2  828/10  019/2  410/11  924/1  876/11  854/1  
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مول بر   950/16تا  462/10کلوین و چگالی  1600تا  500دمایی  یمحدوده دربرای روبیدیم  𝐾𝑒𝑓𝑓و d(: مقادیر 3-پجدول)

 لیتر.

 

T 

(K) 

 

𝒅 

(Å) 

1 2 3 4 

ρ 

(mol L-1) 

 

𝑲𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) 

 

𝑲𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) 𝑲𝒆𝒇𝒇 

ρ 

(mol L-1) 𝑲𝒆𝒇𝒇 

500 966/3  513/16  994/1-  606/16  983/1-  784/16  963/1-  950/16  945/1-  

600 025/4  031/16  849/1-  134/16  838/1-  327/16  815/1-  508/16  798/1-  

700 066/4  541/15  778/1-  654/15  766/1-  866/15  744/1-  063/16  724/1-  

800 097/4  042/15  739/1-  167/15  726/1-  400/15  701/1-  615/15  697/1-  

900 121/4  534/14  718/1-  672/14  702/1-  928/14  675/1-  163/15  651/1-  

1000 140/4  014/14  699/1-  168/14  682/1-  451/14  651/1-  707/14  624/1-  

1100 155/4  480/13  668/1-  676/13  649/1-  967/13  614/1-  248/14  588/1-  

1200 168/4  930/12  193/1-  125/13  177/1-  475/13  148/1-  783/13  124/1-  

1300 179/4  383/12  342/1-  582/12  323/1-  974/12  285/1-  314/13  255/1-  

1400 188/4  764/11  452/1-  021/12  409/1-  464/12  376/1-  840/12  338/1-  

1500 196/4  135/11  608/1-  438/11  569/1-  942/11  507/1-  361/12  460/1-  

1600 203/4  462/10  769/1-  828/10  714/1-  410/11  633/1-  876/11  574/1-  
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 کلوین 1600تا  500دمایی  یگسترهدر  Bو  A هایثابت هایکمیت(: مقادیر 4-پجدول)

B 

(L mol-1) 
A 

T 

(K) 

1076/0  6708/1-  500 

0916/0  3783/1-  600 

0693/0  1097/1-  700 

0627/0  8988/0-  800 

0630/0  8578/0-  900 

0618/0  8143/0-  1000 

0638/0  7942/0-  1100 

0531/0  6455/0-  1200 

0586/0  6786/0-  1300 

0600/0  6807/0-  1400 

0529/0  5726/0-  1500 

0586/0  6057/0-  1600 
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Abstract 

In this thesis, the structure factor, S(k) was studied using a theoretical methosd structure 

mixture of liquid alkali metals. To calculaed the structure factor for these materials, we 

used an analytical expression for the fourier transform of the direct correlation function, 

c(k). In this model, the intermolecular intreractions were assumed via a pair hard core-

Yukawa potential, in which involved the effect of neighboring molecules in each 

temperature and density. The knowing Ghatee-Bahadori equation of state was used to 

calculate effective intermolecular parameters in wide range of temperature and density. 

The behavior of structure factor for both Na and Rb inpure state, and also for Cs-Rb and 

Na-Cs binary mixture were studied through the proposed model. The obtained results 

were compared with the available experimental data and a good agreement was 

obtained. The rules of mixing and combination of mixtures were applied to calculate the 

structure factor of binary mixture of liquid alkali metals. The effect of binary mixture 

composition on the structure factor behavior of the Cs-Rb and Na-Cs mixture was 

studied and the obtained results were compared with experimental data. Finally, the 

density and temperature dependences of the effective inatermolecular parameters 

including the molecular diameter and potential well depth of the Cs-Rb were 

investigated and an equations was obtained to show the variation of potential well depth 

in different thermodynamic regions. 

 

 

Keywords: Pair hard core-Yukawa potential, Binary mixture, Mixing rules, Rules of 

combination, Ghatee-Bahadori equation, Direct correlation function 
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