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 چکيده

، سيالات چگال انجام گرفته  S(k)هاي زيادي براي محاسبه فاكتور ساختار استاتيك، اخيراً تلاش

هاي مختلف است. در كار حاضر ما براي محاسبه فاكتور ساختار استاتيك سيال زنون در حالت

ايم. نتايج بررسي رفتار فاكتور سخت استفاده كردهترموديناميكي از تابع توزيع شعاعي سيال كرات 

تواند به خوبي رفتار دهد كه مدل ارائه شده براي بررسي سيال زنون ميساختار محاسبه شده نشان مي

S(k) اي از ي گستردهدر ناحيهk هاي ترموديناميكي با چگالي بالا نشان دهد. اما نتايج را براي حالت

كم مطلوب  kدر  S(k)اي ترموديناميكي با چگالي پايين بويژه رفتار هبه دست آمده براي حالت

هاي بالا و در نواحي نيست. لذا ما از اين مدل براي بررسي رفتار فاكتور ساختار سيال زنون در چگالي

k .بالا استفاده كرديم. مطالعات انجام شده بر روي سيال آرگون از نتايج مشابهي برخوردار است 

كم مناسب نيست لذا ضروري است تا  kهاي پايين و در نواحي اين مدل براي چگالي كهاز آنجايي

از مدل ديگري براي محاسبه فاكتور ساختار سيال زنون در اين نواحي استفاده شود. مدلي كه ما براي 

 ايم بر اساس تعريفي از تابع همبستگي مستقيم بنا شده است كه بر اساساين منظور از آن بهره گرفته

كم  kهاي پايين و در ناحيه آن توانستيم رفتار فاكتور ساختار سيال زنون را به خوبي براي چگالي

 S(0)بيني نمائيم. نتايج حاصل نشان داد كه با افزايش دما در نواحي دور از دماي بحراني مقدار پيش

)(يابد. همچنين مشخص گرديد كه مقادير كاهش مي minkS ت خطي با كاهش چگالي كاهش به صور

 يابد.مي

ها و هاي ديگر و همچنين تفاوتدر پايان، نتايج حاصل از مدل ارائه شده با نتايج حاصل از مدل

 ها مقايسه گرديده است.هاي بين اين مدلسازگاري
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 مقدمه -9-9

تمرايز . دگيررخود مي بهماده يك فاوت هاي متزمشخصي هستند كه فا هايشكل ماده هايحالت

است كره  حالتيد استوار است. جامآن هاي كيفي در خواص توده بر اساس تفاوتهاي ماده بين حالت

ماده حجم ثابتي دارد اما شكل ظرفي كه در كه تي است لحا شكل ثابتي دارد. مايع ماده حجم ودر آن 

حجمي كه  است كه در آن ماده منبسط مي شود تا هرحالتي  آن قرار گرفته را به خود مي گيرد و گاز

هراي بر اساس تفاوت در وابستگي اي يك مادههها ميان حالتاخيراً تفاوت موجود است را اشغال كند.

 گردد:ن صورت تعاريف زير ارائه ميكه در اي شودميمولكولي آنها تعبير 

-ا در پيوندهاي فضايي ثابت نگه ميها رهاي بين مولكولي، مولكولحالتي است كه در آن جاذبه جامد

 دارد.

در  دهد امراها را در مجاورت هم قرار ميلهاي بين مولكولي، مولكوحالتي است كه در آن جاذبه مايع

 دارد.ارتباطات فضايي ثابت نگه نمي

برر  هاي بين مولكولي اثر نسربتاً كمريهستند و جاذبههم  ور ازدها گاز حالتي است كه در آن مولكول

 دارند. آنهاحركات 

كره  شود. نيروهاي برين مولكرولياست كه در دماهاي بالا ايجاد مي ، يك گاز يونيزه شده1پلاسما

دهنرد، بره همرين اي ميشوند به اين تركيبات خواص ويژههاي يوني ايجاد ميها و دافعهتوسط جاذبه

هرا از ماده كه از مولكول هاييشكل [.2و1شود]نوان چهارمين حالت ماده معرفي ميدليل پلاسما به ع
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هاي متفاوتي حالت به عنوان توانندنيز مي اندي ايجاد گرديدهه وسيله نيروهاي مختلفو ب نشده تشكيل

از ايرن قبيرل  [11]2فرميروني چگرالشو  [11]1گلرون -كوآرك از ماده در نظر گرفته شوند. پلاسماي

  هستند.

تعريف شوند. يرك انتقرال فراز،  3وان انتقالات فازيهاي ماده تحت عنحالتهمچنين ممكن است 

شرود. برا ايرن ر خواص مشرخص مريوسيله يك تغيير ناگهاني ددهد و بهر در ساختار را نشان ميتغيي

 به وسريلههاي ديگر هايي است كه از مجموعه حالتمجموعه حالت شاملحالت مشخص ماده تعريف، 

 [.3چندين حالت جامد مشخص داشته باشد] دتوانانتقال فاز متمايز مي شود. آب مييك 

علاوه برر  وجود دارند.نيز  4هاي ابررسانابنابراين حالت ال فاز همراه استپيدايش ابر رسانايي با انتق

شود و خواص گذاري ميبه وسيله انتقالات فازي نشان 5هاي كريستالي مايع و فرومغناطيسحالتاين، 

 مشخصي دارند.

 هاي مواد:طبقه بندي حالت -9-2

 توان به موارد زير اشاره كرد:كه مي شودمي تعريفچندين حالت مختلف براي مواد 

 شوند.بندي ميهاي كلاسيكي كه خود به سه دسته جامد، مايع و گاز طبقهحالتالف( 

مرنظم شرده كريسرتالي و مايع ، 6توان به شيشه كريستاليميكه  از ماده هاي غير كلاسيكيحالتب( 

 اشاره كرد. 7مغناطيسي رويني توسط

هرراي و مولكررول [2]2انيشررتين-برروز چگررالشو  1هرراپررايين از جملرره ابررر سرريال-هرراي دمرراحالررتپ( 

 [.2]11ريدبرگ

                                                 
gluon-Quark-1  

Fermionic condensate -2  
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 باشد.مي [11]گلون-هاي انرژي بالا كه شامل پلاسما و پلاسماي كوآركحالتت( 

ا پرداختره شرده و نيرز هرهاي كلاسيكي در ادامه به شرح تفصيلي اين حالرتبا توجه به اهميت حالت

 بالا بيان شده است.-پايين و انرژي-هاي دماتعاريف مختصري از حالت

 

 

 هاي كلاسيکي:حالت -9-2-9

 جامد -9-2-9-9

هرا( نزديرك يكرديگر قررار دارنرد. ها يا مولكرولها، اتم)يون ماده تشكيل دهنده ذراتدر جامدات 

حرول نند آزادانه حركت كنند و تنها تواذرات نمي به همين دليل ،قوي استبسيار نيروهاي بين ذرات 

 كنند.ميارتعاش موقعيت تعادلي خود 

يابنرد جامدات زماني تغيير شكل ميحجم معيني دارد.  مشخص و يك جامد شكل پايدار، بنابراين

در جامردات  خورنرد.شروند يرا ترراش مريمانند زمراني كره شكسرته مري كه نيرويي بر آنها وارد شود

اند. تعداد زيادي ساختار سه بعدي منظم آرايش يافتهها( در ها يا يونها، مولكول)اتم ذرات كريستالي،

تواند بيش از يك ساختار داشته باشرد. مي معينيك ماده  ساختارهاي كريستالي متفاوت وجود دارد و

 .[4]ه استجامد كريستالي نشان داده شد نوعي از( 1-1در شكل )

 

 

http://en.wikipedia.org/wiki/File:Stohrem.jpg
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 Tiهاي تر اتمتيرههاي و اتم Srهاي تر اتمهاي روشناتم .جامد كريستالي )استرونيوم تيتانات( نوعي از -(1-1شكل )

 .[4]هستند

 

توانند به طور مسرتقيم جامدات مي همچنين .شوندميجامدات به مايعات تبديل  ،در فرآيند ذوب

 [.4]از طريق فرآيند تصعيد به گاز تبديل شوند

 

 عماي -9-2-9-2

 كه جامرد بريش از نقطره ذوب حررارت دادهزماني .ثابت حجم معيني دارند دما و فشارمايعات در 

)يا برين اتمري يرا برين  نيروهاي بين مولكوليبا وجود اينكه در مايعات گردد. شود به مايع تبديل مي

متحرك  مايع ها انرژي كافي براي حركت كردن دارند و ساختاراما مولكول يوني( داراي اهميت هستند

 گرفتره اسرت عين نيست و به وسيله ظرفي كه در آن قراراست. اين بدان معني است كه شكل مايع م

در ايرن مرورد  كره استثنائي تنها بيشتر است. با آن معمولاً از جامد متناظر مايع حجمشود. تعيين مي

نمرايش داده  كلاسريكي مايع ترك اتمري نوعي ازساختار ( 2-1در شكل ) [.5]استآب شناخته شده 

 .[5]شده است

 

 

http://en.wikipedia.org/wiki/File:Teilchenmodell_Fluessigkeit.svg
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 .[5]مايع تك اتمي كلاسيكي نوعي ساختار -(2-1شكل )

 

 ازگ -9-2-9-8

اسرت  انردكين مولكرولي اثر نيروهاي ب و دارند جنبشيي انرژي ها به قدر كافدر يك گاز مولكول

هراي همسرايه بزرگترر از انردازه مولكرولي بين مولكول معمول( و فاصله صفر است  يده آلبراي گاز ا)

اشغال  است را حبوس شدهظرفي كه در آن م حجم است. يك گاز شكل يا حجم معيني ندارد اما تمام

 كند.مي

كاستن فشرار در دمراي  به وسيلهيا در فشار ثابت تا نقطه جوش  حرارت دادنمايع ممكن است با 

تنهرا  تواندشود و ميبخار ناميده مي ،1بحرانيتر از دماي در دماهاي پايينگاز گاز تبديل شود.  به ثابت

واند در تعرادل برا مرايع )يرا جامرد( تشود. بخار مي بدون سرد كردن به مايع تبديل و با متراكم سازي

 [.6]وجود داشته باشد، در اين مورد فشار گاز با فشار بخار مايع )يا جامد( برابر است

سرريع انتقرالي  هرا داراي حركراتو مولكرول است وزيع ذرات كاملاً تصادفيدر گازهاي ايده آل، ت

فاصله  در مقايسه با هام مولكولكنش بين مولكولي بسيار ضعيف و حجهمبر هاهستند. در اين سيستم

كرنش همبرتوان از مدل ساده و قابل قبول ميبين آنها بسيار كوچك است به طوري كه به عنوان يك 

، خرواص  PV=nRTبرين مولكرولي صررظ نظرر كررد و برا اسرتفاده از معادلره حالرت گراز ايرده آل ،

به ترتيب نماد فشار، حجم، دما،  Rو  P،V،T ،n ترموديناميكي گازها را به دست آورد )در اين معادله 

 [.7داد مول و ثابت جهاني گازها است( ]تع

كه دما و فشار آن بالاي دما و  شودگفته ميگازي  به (SCF) 2سيال ابر بحرانيدر مهندسي شيمي 

بره دليرل خواص فيزيكي يك گاز را دارد اما در بعضي مروارد  سيال ابر بحراني فشار بحراني قرار دارد.

 [.6]مي شود آنمنجر به كاربردهاي مفيدي براي  اين ويژگي خواص حلال را دارد كهبالا  ليچگا

                                                 
Critical temperature -1  

Super critical fluid -2  
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 :پايين-هاي دماحالت -9-2-2

 هاابرسيال 9-2-2-9

دهنرد تحت عنوان ابر سيال را تشكيل مري حالت ديگريصفر مطلق،  ينزديكدر بعضي از مايعات 

يك ابر سيال زير دماي هليم كشف شد كه  1237 در سال. دارد 1صفر يا سياليت نامحدود كه گرانروي

 [.1دهد]تشكيل مي K 17/2 لاندا

 انيشتين-بوز چگالش -9-2-2-2

كره بعضري از بيني كردند انيشتين را پيش-بوز چگالش [2]3آلبرت انيشتينو  2بوز 1224در سال 

راي چنردين سرال يرك يشتين بنا-بوز چگالشپنجمين حالت ماده اشاره دارد. در فاز گازي،  مواقع به

 [.2]تئوري اثبات نشده باقي ماند

 هاي ريدبرگمولکول -9-2-2-8

كه به محض ترراكم  ريدبرگ است هايمولكولهاي كم ثبات پلاسماي غير ايده آل، يكي از حالت

-توانند به يونمي اگر به دماي مشخصي برسند ها همچنينشود. اين اتمهاي برانگيخته تشكيل مياتم

 [.2]ندها تبديل شوكترونها و ال

 :بالا-هاي انرژيحالت -9-2-8

 پلاسما )گاز يونيزه شده(  -9-2-8-9

د. ر درجه سانتيگراد وجود داشته باشردر دماهايي از چندين هزا تواندپلاسما يا گاز يونيزه شده مي

به محضي ت. اسخش و يك ستاره مانند خورشيد دو مثال از پلاسما، هواي باردار توليد شده توسط آذر

هاي آزاد پلاسما ها خارج شده و در حضور الكترونها از اتمشود، الكترونگرم ميبه اندازه كافي كه گاز 

 .[11]شودداراي بار الكتريكي مي

                                                 
Infinite fluidity -1  

Bose -2  

EinsteinAlbert  -3 
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هراي گردد پلاسما از نظر الكتريكي رسانا شده و به شدت به ميدانآزاد سبب مي بارهاي الكتريكي

هرا آزاد هسرتند و شود كه تمرام الكتررونماهاي بسيار بالا، فرض مي. در دالكترومغناطيس پاسخ دهد

هرا هراي شرناور در دريرايي از الكتررونانرژي بسيار بالا، به طور كلي به صورت هسته داراي پلاسماي

تواند به عنوان يك گاز پلاسما ميدر جهان است.  شفاظشود. پلاسما معمولترين حالت ماده آشكار مي

منجرر بره  در آن قدرتمنردنيروهراي برين يروني  وجرود امرا ،شده در نظر گرفته شرود رات يونيزهبا ذ

از ماده در نظر گرفته  متفاوتحالت پلاسما معمولاً به عنوان يك  بنابراين شود.ميي خصوصيات متفاوت

 .[11]شودمي

 گلون-كوآرك پلاسماي -9-2-8-2

 1هراكوآرككشف شد.  CERNدر  1211حالتي از ماده است كه در سال گلون -پلاسماي كوآرك

تواننرد بره رها هسرتند و مري ها را بسازند در اين نوع حالتها و نوترونتمايل دارند پروتون كه معمولاً

 [.11]صورت منفرد مشاهده شوند

گيرنرد دسته سيالات چگال قرار مري هاي مختلف مواد، گازهاي حقيقي و مايعات دردر بين حالت

 شوند.به تفصيل معرفي مي اين سيالات در زيركه 

 سيالات چگال -9-8

كنش بين آنها اهميت زيرادي همبر بنابرايناند نزديك يكديگرها به هاي چگال، مولكولدر سيستم

بررسي سيالات چگرال از نقطره  .مرتبط است هاييبسياري از خواص ماده به چنين بر همكنش ودارد 

تصادفي است رقيق به صورت  هايسيستم نه مانند گاز نظر مولكولي مشكل است، زيرا توزيع ذرات در

هاي چگال در سيستمبه عبارت ديگر اند. در كل شبكه به صورت منظم توزيع شدهو نه مانند جامدات 

يرك نظرم بلكره  م سراسرري )حالرت بلروري( وجرود داردنظنه  نه بي نظمي كامل )توزيع تصادفي( و

وهاي دافعه وجود نيراينكه  اولدو ويژگي مهم دارند.  عاتت چگال مانند ماي. سيالااست حاكم 2موضعي

                                                 
Quarks -1  

rderingLocal o -2  
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كرنش مررثر يكسراني برين همبرررسرد دوم اينكه به نظر مي .سختي انجام شودشود تراكم بهباعث مي

-برخي قاعده بنرديهاي تشكيل دهنده سيستم حاكم باشد به طوري كه تمام اين سيستم ها از جفت

 [.11]كنندتبعيت مي هاي يكسان

هاي زيادي براي بررسي بسياري از خرواص سريالات چگرال صرورت ند در حال حاضر تلاشهر چ

گيرد ولي تحقيقات در اين زمينه به توسعه و شناخت بيشتري احتياج دارد. به عنوان مثال برخي از مي

ده هاي برگشت ناپذير و انتقالي هنروز حرل نشرآيندمسايل در ارتباط با انتقال فازها، پديده بحراني، فر

 [.12و7]باقي مانده است

باط بين خواص ماكروسكوپي قابل مشاهده با جزئيات ، برقراري ارت1ي در مكانيك آماريهدظ نهاي

مطالعه ساختار سريالات چگرال برا اسرتفاده از آزمايشرات  .[14و13]بين مولكولي ذرات سيستم است

هاي ين سيالات موجب ارائه نظريهدر ا نوتروني و پي بردن به نظم كوتاه برد تابش و x-پراكندگي اشعه

 [.16و15]جديدي بر اساس توابع توزيع گرديده است

. ترابع اسرت rg)(با نماد  ،(RDF) 3يا تابع توزيع شعاعي 2، تابع همبستگي جفتيكي از اين توابع

لات مولكرولي سريا برينهراي كرنشهمط اصرلي برين خرواص ماكروسركوپي و بررارتبا توزيع شعاعي

 سراختار يرك مراده اسرت ومطالعه در يدترين خصوصيت ، مفتابع توزيع شعاعيهمچنين  [.17است]

 [.11]دهدمي را نشانيك مولكول مركزي دلخواه از  يمشخص تمال يافتن يك مولكول در فاصلهاح

دست آورد ولي به دليرل آزمايشات پراكندگي بهتوان به طور تجربي از تابع همبستگي جفت را مي

هاي نظري انجرام هاي فراواني براي محاسبه اين تابع از طريق روشهاي آزمايشگاهي، تلاشحدوديتم

، است كه در  OZ [،7و13و21]4زرنيك-اورنشين ها، حل معادلهيكي از اين روش .[21و12]شده است

 [.7و13و21شود تابع همبستگي جفت بر اساس مدل پتانسيل محاسبه شود]اين روش سعي مي

                                                 
Statistical mechanics -1  

Pair correlation function -2  

Radial distribution function -3  

Zernike-Ornstein-4  
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)()(1، 1تابع همبستگي كلفوق ش در رو  rgrh شود:، به دو بخش تقسيم مي 

-نشان داده مي ، rc)((، DCF) 2با تابع همبستگي مستقيم كه 2بر مولكول  1اثر مستقيم مولكول  -ا

 كوتاه برد است. شود و

برا  1ول گيرد و بر ارتباط مولكقرار مي تحت تأثير 3توسط مولكول كه  1اثر غير مستقيم مولكول  -2

 .[22]گذاردتأثير مي 2مولكول 

اي برخروردار اسرت. برر در مقايسه با تابع توزيع شرعاعي از اهميرت ويرژه تابع همبستگي مستقيم

، در تمام DCFمستقيم ، همبستگيكه در ناحيه بحراني بلند برد است، تابع تابع توزيع شعاعي خلاظ 

 [.7و23]اميكي حتي نزديك ناحيه بحراني كوتاه برد استهاي ترمودينحالت

توان با استفاده از اين تابع و بردون در ديگر اينكه تمام خواص ترموديناميكي سيالات چگال را مي

 .[24و21]دست آوردهاي بالا اعتبار ندارد، بهچگاليكه در  3نظر گرفتن تقريب جمع پذيري جفت گونه

در ، kS)(سريال، 4گيرري فراكتور سراختارطرور تجربري از انردازههم بهمچنين تابع همبستگي مستقي

 [.26و25]آزمايشات پراكندگي قابل تعيين است

موضوع ، فاكتور ساختار استاتيك، توصيف رياضي از اين  5در فيزيك ماده متراكم و كريستالوگرافي

ازد. فاكتور سراختار ابرزار مفيردي در تفسرير ساست كه يك ماده چگونه پرتو برخوردي را پراكنده مي

و الكتروني است. فاكتور  ينوترونو تابش  X-اشعه پراكندگي الگوهاي تداخلي بدست آمده از آزمايشات

-گيري ميها اندازهها/نوترونها/الكترونانرژي پراكنده شده فوتونساختار استاتيك بدون تجزيه كردن 

 [.27دهد]يه فاكتور ساختار ديناميك را بدست متجزيه شدگيري انرژي شود. اندازه

                                                 
Total correlation function -1  

Direct correlation function -2  

Pairwise additivity -3  

Structure factor -4  

Crystallography -5  
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اين كار هم با اسرتفاده از  گيرد.بيني فاكتور ساختار صورت ميهاي فراواني براي پيشامروزه تلاش

و هم از محاسبه توابع همبستگي بويژه ترابع همبسرتگي  2و ديناميك مولكولي 1سازيمحاسبات شبيه

 [.22و21]ل قابل انجام استهاي نوين سيالات چگامستقيم در نظريه

 kS)(توان رفتارمي OZ و به كمك رابطه، rc)(ادله تحليلي تابع همبستگي مستقيم،با داشتن مع

ها به انتخاب مدل پتانسيل مناسب براي سيستم چگال بيني نمود. اما موفقيت هر يك از روشرا پيش

 دليل در ادامه به معرفي چندين مدل پتانسيل پرداخته شده است. به همين بستگي دارد.

 

 هاي پتانسيلمدل -9-4

يي نظير مدل كرات هاتوان به مدلهاي متفاوتي براي پتانسيل وجود دارد كه از آن دسته ميمدل

هاي لوغيره اشاره كرد. استفاده از مد 7جونز-لناردو مدل  6، ساترلند5، چاه مثلثي4، چاه مربعي3سخت

، به طور يهاي انرژي پيكربندتا مسائل پيچيده رياضي، شامل انتگرال شودكنش موجب ميساده برهم

 دقيق و يا با حداقل تقريب حل گردد.

 ي سختپتانسيل كره -9-4-9

پوشراني نرد در فضرا هرمتوانشروند كره نمريكرات نفوذ ناپذيري تعريف ميكرات سخت به عنوان 

 :سخت عبارت است از يكره پتانسيل مدل[. 31كنند]

 

(1-1                                                                        )
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قطر مولكولي برخورد است. بر اساس اين مدل دو مولكول تا زماني كه بر هم مماس نشروند  σكه 

در اين  يابد.پتانسيل با شيب نامحدود افزايش ميكنش ندارند ولي به محض تماس آن دو، انرژي برهم

ترري شيب تند اما دافعه شبيه مولكولهاي واقعي است پتانسيل سهمي براي جاذبه وجود ندارد و رفتار

 [.11]دارد

 ي نرمپتانسيل كره -9-4-2

  ايي مركز نقطرهيا دافعه 1ي نرمي سخت منجر به مدل كرهيك تصحيح ساده براي پتانسيل كره

 يشريب تنرد دافعره مردل كرره اماپتانسيل نيز سهمي براي جاذبه وجود ندارد مدل در اين  .شودمي

  :[11]نرم به قرار زير است ي. پتانسيل كرهسخت تعديل شده است

(1-2                                                          )3,)()(  n
rr

K
r n

n


 

 پتانسيل چاه مربعي -9-4-8

تر است مدل پتانسريل چراه مربعري اسرت. ايرن بينانهسخت واقع يمدل ديگري كه نسبت به كره

ترين مدلي است كه هم اندازه مولكولي و هم سهم جاذبه در آن منظور شده اسرت. ايرن پتانسيل ساده

ت هاي بينابين كه سهم جاذبه مهم است تفراواما در فاصله سخت است، يشبيه پتانسيل كره پتانسيل

 براي اين مدل پتانسيل چنين است: يمحسوسي وجود دارد. عبارت رياض

 

(1-3                                                  )
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كه   [.11]به ترتيب عرض و عمق چاه پتانسيل است,

 جونز-پتانسيل لنارد -9-4-4

                                                 
Soft sphere -1  
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-دهند. پتانسريل واقرعكنش واقعي دو مولكول را نشان نميپتانسيل برهم يي كه بيان شد،هامدل

كرنش دو حداقل از لحرا  كيفري رفترار واقعري بررهم جونز-نياز است. پتانسيل لناردمورد تري بينانه

 :[11]جونز از اين قرار است-مدل پتانسيل لنارد دهد.مولكول كروي را نشان مي

(1-4                        )                                              







 612 )()(4)(

rr
r


 

 قطرر مولكرولي،  در اين شركل  جونز نمايش داده شده است.-پتانسيل لنارد (3-1)در شكل 

0آن اي است كه در فاصله mrعمق چاه پتانسيل و 




r

 شود همانطور كه مشاهده مي. [11]شودمي

 طبق اين مردل پتانسريل در فواصرل دور باشد.اين مدل پتانسيل هر دو سهم جاذبه و دافعه را دارا مي

اما برا نزديرك شردن ذرات نيرروي  .ندارد و پتانسيل بين ذرات صفر است دكنشي بين ذرات وجوبرهم

شدن ذرات نيرروي دافعره غالرب  تر با نزديكو  جاذبه است ،يجاد شده و نيروي غالبجاذبه بين آنها ا

 گردد.مي
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 [.15]جونز-مربوط به پتانسيل لناردنوعي نمودار  -(3-1شكل)

 

 كنيم. در اين تحقيق، ما توجه خود را روي سيال زنون كه يكي از سيالات ساده است، معطوظ مي

ن مولكولي داراي تقارن كروي و نيروها از نوع مركزي هسرتند و از هاي بيكنشدر سيالات ساده برهم

دو مولكرول از يكرديگر بسرتگي  يشوند )نيروهايي كه بره فاصرلهال ميطريق مركز جرم مولكول اعم

 [.7]دارد(

در كلي است در ابتدا مطالبي  ضروري با توجه به اينكه مطالعات بر روي سيال زنون صورت گرفته

توليرد، تركيبرات و كاربردهراي  يدر زير اشاراتي به خصوصيات، نحوه زنون ارائه گردد.ارتباط با سيال 

 شود.مي زنون

 زنون -9-5

 خصوصيات: -9-5-9

 زنروناسرت.  54شود. عدد اتمري آن نشان داده مي Xe زنون يك عنصر شيميايي است كه با نماد

 [.31]فر زمين يافت مي شودبه مقدار كم در اتمس رنگ و سنگين است وبو، بيبي 1گاز نجيب

هاي شريميايي مي تواند تحت بعضي از واكنش نون به طور كلي واكنش ناپذير است وليبا اينكه ز

كره باشرد مينخستين تركيب گاز نجيب  ماده اينقرار گيرد.  2مانند تشكيل هگزا فلورو پلاتينات زنون

ايزوتوپ ناپايردار دارد  41و بيش از ايزوتوپ پايدار است  2زنون شامل . [34و33و32]سنتز شده است

عنروان  آيد و برهاي به دست ميدر نتيجه شكافت هسته135كه بر اثر پرتو زايي از بين مي روند. زنون

 [.36و35]كنداي عمل ميهاي هستهيك جاذب نوتروني در واكنش

 چگراليابرر بر 5/4حردود دارد كه 3m/kg 761/5 چگاليگاز زنون خالص  در دما و فشار استاندارد،

دارد  3m/kg 3111  ترا چگرالي. در حالت مايع زنون باشدمي ،3m/kg 217/1  اتمسفر زمين،زنون در 

                                                 
Noble gas -1  

Xenon hexafluoropelatinate  -2  
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 زنرون جامرد  چگرالي. تحرت شررايط يكسران، اسرت در نقطره سره گانره چگرالي ماكزيمم بابرابر  كه

3m/kg3641  3 متوسط گرانيت چگاليازm/kg 2751 گيگرا با اعمرال فشرارهاي در حرد  .يشتر استب

 [.32و31و37شود]اسكال زنون به فاز فلزي تبديل ميپ

زيرا نور قرمرز را جرذب  .رسدبه رنگ آبي آسماني به نظر مي شودل ميبه فلز تبدي زنون زماني كه

سازد. چنين رفتاري براي يك فلرز غيرعرادي اسرت و هاي مرئي ديگر را پراكنده ميكند و فركانسمي

 [.41و41]شودروني در زنون فلزي توضيح داده ميهاي الكتوندتوسط پهناهاي نسبتاً كوچك پي

 توليد: -9-5-2

در فرآينرد آيرد. تفكيك هوا بره اكسريژن و نيترروژن بره دسرت مري از روشزنون به طور تجاري 

اكسريژن مرايع  ،شرودمضراعف انجرام مري-تقطير جزء به جزء در دستگاه ستون جداسازي كه توسط 

 مراحل تقطير جزء به جزء اضرافي، انجام كريپتون و زنون خواهد بود. باحاصل شده حاوي مقدار كمي 

كره هرر يرك توسرط  گرددميزنون  مخلوط كريپتون/درصد 1/1-2/1اكسيژن مايع غني شده و حاوي

زنرون  مخلوط كريپتون/ شوند. سرانجام،سيليكا يا توسط تقطير استخراج ميجذب سطحي برروي ژل 

 221ه . استخراج يك ليتر زنون از اتمسفر بشود پتون و زنون تفكيكممكن است توسط تقطير به كري

 [.43و42]ساعت انرژي نياز دارد-وات

 تركيبات: -9-5-8

 هاليدها -9-5-8-9

تا كنون سه فلوريد شناسايي شده  و نقطه شروع سنتز تمام تركيبات زنون هستند تقريباً فلوريدها

642 است كه عبارتند از: ,, XeFXeFXeF[44]. 

 اكسيدها و اكسوهاليدها -9-5-8-2
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( 4XeOو تتررا اكسريد زنرون) (3XeO)تري اكسيد زنون :تنها دو اكسيد زنون شناخته شده است

علاوه بر  .شوندمحسوب ميعوامل اكسنده قوي از و  هستند كه هر دو به طور خطرناكي منفجر شونده

23224,2اليدها تعدادي از اكسي فلورايردهاي زنرون شرامل اكسيدها و ه ,, FXeOFXeOXeOFXeOF 

 [.46و45اند]نيز شناسايي شده

 كاربردها: -9-5-4

 9هاي تخليه گازيلامپ -9-5-4-9

 همچنرين .به كار مي رود ،شودهاي تشعشعي زنون ناميده ميزنون در وسايل نشر نوري كه لامپ

هراي نرابود كنند و گاهي اوقرات در لامرپكه نور منسجم توليد مي براي تحريك ماده فعال در ليزرها

اختراع شد كره توسرط يرك 1261. نخستين ليزر حالت جامد در [47]شودكننده باكتري استفاده مي

 [.41]لامپ تشعشعي زنون پمپ شده بود

 ليزرها -9-5-4-2

را كشف كردند و بعدها عمل ليزري زنون  Bell، يك گروه از محققين در آزمايشگاه 1262سال  در

 [.51و51و42يابد]اضافه كردن هليوم به ماده فعال بهبود مي ليزر باعمل دريافتند كه 

 كاربرد در پزشکي -9-5-4-8

شود. نشرر هاي مغزي استفاده ميدر درمان آسيبومي و نيز زنون به عنوان يك بيهوش كننده عم

-ميهمچنين  شود.ميبراي تصوير كردن قلب و ريه و مغز استفاده  ،ونزنXe133گاما از راديو ايزوتوپ 

 [.54و53و52]كردگيري جريان خون استفاده از اين ايزوتوپ براي اندازهتوان 

سيال زنون بر اساس مدل كرات  فاكتور ساختار رفتار تااز آنجا كه در اين تحقيق سعي شده است 

سرخت عنروان شرده و اط برا سريال كررات مطالبي در ارتبلذا در فصل دوم ابتدا  ،سخت مطالعه گردد

                                                 
discharge lamps-Gas -1  
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مروري كلي برر  ،سيال زنون سپس با توجه به استفاده از توابع توزيع براي بررسي رفتار فاكتور ساختار

 خواهيم داشت. و فاكتور ساختار توابع توزيع

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 سيال كرات سخت: -2-9

ر تئوري مكانيك آماري سيالات و جامدات سخت به طور وسيع به عنوان ذرات مدل د سيال كرات

توانند در فضا هم شوند كه نميشود. كرات سخت به صورت كرات غير قابل نفوذ تعريف مياستفاده مي

اي كه آنها فاصرله كند مگر در لحظههيچ نيرويي روي ذرات عمل نمي مدل[. در اين 31پوشاني كنند]

-تنها آگاهي از زمان برخوردها و سررعتحركت ذرات،  به منظور بررسي كردندارند. از يكديگر كمي 

 [.55]هاي پس از برخورد مورد نياز است

   ديناميك كرات سخت -2-9-9
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شوند. هرگز سه يرا تعرداد بيشرتري از كررات كرات سخت متحمل برخوردهاي آني و دو به دو مي

گرردد ترا كررات د. برخورد كرات سخت سربب مريكننسخت به طور همزمان به يكديگر برخورد نمي

محردودي را  1تكانره ،اين نيروبرخورد كننده نيروي نامحدودي را در مدت زماني كوتاه تحمل كنند و 

حركت دو كره برخورد كننده  موجب تغيير مساوي و در جهت عكس در اندازه تكانهاين كند. مي ايجاد

بره  تكانرهرانرد. انردازه كديگر ميشود و دو ذره را از يمي متمركز. نيرو در طول مراكز دو اتم گرددمي

P، تكانهشود. اگر اندازه حركت هر اتم در ارتباط با كنترل مي 2اصل بقاي انرژي وسيله


 ، بره صرورت

 [:56]زير نشان داده شود

(2-1                   )                                                                        pPP OldNew 
 11 

(2-2                            )                                                               pPP OldNew 
 22 

1Pكه 


2Pو 

ها به خاطر انرژي جنبشي آنها انرژي ذرات تنباشد و مي 2و  1به ترتيب اندازه حركت اتم  

 توان نوشت:ت. بر اساس اصل بقاي انرژي مياس

(2-3)                                              .
2
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ي مشرخص كرردن انردازه بالا بررامعادله باشد. مي 2و  1به ترتيب جرم ذره  2mو  1mدر اين معادله 

P


 .كافي است 

(2-4)                                                                                   122

1212

21

21 .2
r

rv

mm

mm
p







 

12rدر اين رابطه 
  12است و  2و  1فاصله نسبي بين ذراتv

 سرعت ذرات نسبت به يكرديگر مري-

 باشد.

در خرط كره . حرالتي شرودگرفته ميبراي تشريح معقول بودن اين رابطه، دو حالت مرزي در نظر 

اي و دو كره به سختي با يكديگر تماس دارنرد و ضررب نقطرههستند  برخوردها زودگذرواصل دو كره 

1212 .rv
 شروند، در ايرن ديگر ذرات متحمل برخورد سر بره سرر مري . در حالتشودبه صفر نزديك مي

                                                 
Impulse -1  

Conservation of energy -2  
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12rها برابرند و صورت تكانه )با در نظر گرفتن اينكه جرم
12( برابر است با ppp


 و كررات، 

 . [56]كنندها را مبادله ميسرعت

در اين مردل توجره در ظرظ است و ها ها يا مولكولآلي از حركت اتممدل كرات سخت، مدل ايده

 [.57]گردداي معطوظ ميبر روي برخوردهاي دو ذره

 توابع توزيع -2-2

هرردظ اصررلي در ترموديناميررك آمرراري محاسرربه خررواص ماكروسرركوپي بررا اسررتفاده از اطلاعررات 

و سعي بر اين است تا چگونگي به دست آوردن اطلاعات ماكروسكوپي با استفاده از  است ميكروسكوپي

-. براي اين منظور كميتي به نام تابع تقسيم معرفي ميهاي ميكروسكوپي مورد بررسي قرار گيردادهد

 هاي قابل دسترس براي سيستم را نشرانمتوسط تعداد حالت د كه مفهوم فيزيكي آن اين است كهشو

آوردن  . اصرولاً برراي بره دسرتاستنياز به داشتن ترازهاي انرژي  دهد. براي محاسبه تابع تقسيممي

ترازهاي انرژي، بايد تمامي اطلاعرات ميكروسركوپي )از قبيرل انررژي جنبشري و اثررات متقابرل برين 

دست  ها( را به نحو مقتضي در معادله شرودينگر قرار داد و از حل آن ترازهاي انرژي مجاز را بهمولكول

ز طررظ ديگرر تمرام و ا اسرت مررتبطآورد. بنابراين تابع تقسيم از يك طرظ به خواص ميكروسكوپي 

خرواص  ،. بره عبرارت ديگررقابل محاسبه هستندخواص ماكروسكوپي به صورت توابعي از تابع تقسيم 

كه يك  كردصورت پلي تصور بهتوان ميتابع تقسيم را سيستم به تابع تقسيم ربط دارند. ماكروسكوپي 

. بنابراين روش كرار سر آن به خواص ميكروسكوپي و سر ديگر آن به خواص ماكروسكوپي متصل است

هاي ميكروسكوپي ابتدا تابع تقسريم و در ترموديناميك آماري بدين ترتيب است كه با استفاده از داده

[. براي اجتنراب از حرل معادلره 11شود]سپس با داشتن تابع تقسيم خواص ماكروسكوپي محاسبه مي

برراي محاسربه خرواص  ريهراي ديگرتروان از روشدست آوردن ترازهراي انررژي، مريشرودينگر و به

، ترابع يكي از ايرن توابرع ها استفاده از توابع توزيع است.استفاده كرد. از جمله اين روش ماكروسكوپي

 توزيع جفت يا تابع توزيع شعاعي است كه در زير به تفصيل بيان خواهد شد.
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 تابع توزيع شعاعي -2-2-9

، بهرره RDFاز مفهوم تابع توزيع شعاعي ،هاي جديد سيالات و مخلوط آنها به ميزان زيادي تئوري

در توصيف رفتار مايعات ساده و مخلوط آنها كاملاً موفق بروده  تابع توزيع شعاعيهاي اند. تئوريگرفته

ي مشخصي ذره در فاصلهيك طور كمي ساختار مايع را بر حسب احتمال يافتن بهين تابع ا[. 13است]

هاي يك در مورد اتم تابع توزيع شعاعيوقتي  كند.ات بيان مياز ذره مركزي در توزيع يكنواختي از ذر

اي دارد. براي درك اين موارد پيچيده ابتردا شكل بسيار پيچيده ،شودسيستم مولكولي به كار برده مي

 [. 51لازم است تابع توزيع شعاعي سيالات ساده توصيف شود]

 شعاعي فرمول بندي تابع توزيع -2-2-9-9

 1r حرول 1احتمال اينكه مولكول  را در نظر بگيريم Tو دماي  Vذره در حجم  Nسيستمي با اگر 

 [:11... باشد به صورت زير است]و 2drالمان حجم و  2r حول 2و مولكول  1dr المان حجم و

 

(2-5)                                                                           N

N

U

NN

N drdr
Z

e
drdrrrP

N

......),...,( 111

)(


 

 ذره اسرت و Nكرنش پتانسريل بررهم NU در اين معادلره
TKB

1
(BK  و )ثابرت برولتزمن اسرت

NZباشد. يانتگرال پيكربندي م 

(2-6                             )                                                    


 N

U

N drdreZ N ...... 1

 

باشرد و  ndrدر المران حجرم  nrحرولnو ... ذره  1drدر المان حجرم  1rحول  1اينكه ذره احتمال 

 :عبارت است از ،پيكربندي ساير ذرات هر چه كه خواهد باشد

(2-7                           )                                       
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ترا  1nrروي  برر( 5-2)ي ال گيري از طرفين معادلهچگالي احتمال است و از انتگر nP)(در واقع 

Nr 1آيد. احتمال اينكه يكي از ذرات حول به دست ميr  1در المان حجمdr،  2يكي حولr  در المران
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ها هرر چره كره باشد و پيكر بندي ساير مولكول ndrدر المان حجم  nr و ... يك ذره حول 2drحجم 

 :[11]خواهد باشد، به قرار زير است

(2-1        )                                                        ),...,(
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
 

كه ضريب 
 !

!

nN

N


و توزيع آن بر اساس آنچره كره اي ذره N سيستمذره از  nهاي انتخاب تعداد راه

حق انتخراب وجرود  N-1حق انتخاب و براي دومي  N. مثلاً براي انتخاب اولين ذره باشدمي گفته شد

 دارد.

)(تابع  1

)1( r 11ترين تابع توزيع است. كميت ساده

)1( )( drr 1احتمال يافتن يك مولكول حرولr 

هراي دهد. اين احتمال در جامدات تابع متناوبي است كه برراي محرلرا نشان مي 1drدر المان حجم 

)(اما اين احتمال براي تمام نقاط درون سيال يكسان است و اشغال ماكزيمم بسيار تيزي دارد.  1

)1( r 

 توان چنين نوشت:است. بنابراين براي سيال مي 1rمستقل از موقعيت حجمي 

(2-2                              )                                             Vdrdrr )1(

1

)1(

11

)1( )(  

 داريم: (1-2ي )اما بر اساس معادله

(2-11)                                                                                           )( 1

)1()1( rNP 

 توان نوشت:مي( 7-2ي )و بر اساس معادله
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)(چون  1

)1( rP  1هم مستقل ازr توان چنين نوشت:( را مي11-2ي )است، معادله 
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)(ر دادن با قرا 1

)1( rP گردد:( نتيجه زير حاصل مي11-2ي )( در معادله12-2) ياز معادله 
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(2-13                             )                                                                  
V

N)1( 

ترابع اكنرون احد حجم سيال با چگالي سيال برابرر اسرت. به عبارت ديگر احتمال يافتن يك ذره در و

),...,(همبستگي  1

)(

n

n rrg  برايn  شودميذره چنين تعريف: 

 

(2-14                          )                                            ),...,(),...,( 1
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خواهد شد. بنابراين فاكتور  nبرابر n)(يكديگر باشند )توزيع تصادفي(  ها مستقل ازاگر مولكول

),...,( 1

)(

n

n rrg  براي تصحيح توزيع تصادفي و به عبارت ديگر براي ميزان وابستگي يا همبستگي بين

( 1-2(، )7-2) معروظ است. بر اساس معادلاتين دليل به تابع همبستگي رود و به همذرات به كار مي

 :[11]شودتابع همبستگي چنين معرفي مي (،14-2و )
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),(تابع  21

)2( rrg  شرود اهميرتبه طور تجربي تعيرين مرييا تابع همبستگي جفت به دليل آنكه 

),( ،هاي متقارن كرويمولكول بادارد. در يك مايع در ترموديناميك آماري زيادي  21

)2( rrg  تنهرا بره

و  rرا برا  12rجهرت سرهولت بسرتگي دارد. در ادامره  12r يعني 2و1هاي ي نسبي بين مولكولفاصله

),( 21

)2( rrg  را با)(rg  .نشان خواهيم داد 

drrg )( احتمال مشاهده مولكول دوم در r  وdrr  در صورتي كه يك مولكول در مبرد   .باشدمي

 :[52و13] واهيم داشتشود بلكه در عوض خوجود داشته باشد اين احتمال به مقدار واحد بهنجار نمي

 

(2-16   )                                                                        NNdrrrg  14)( 2 
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)(24دهد كه در حقيقت اين معادله نشان مي rrg  يفاصرله هراي برينتعداد مولكول r  وdrr  

باشد كه در چگالي توده به عنوان فاكتوري مي rg)(تابع  باشد. از طرظ ديگرحول مولكول مركزي مي

 شود تا چگالي موضعي ضرب مي)(r  كند:حول يك مولكول را توليد 

 

(2-17                              )                                                                  


 )(
)(

r
rg  

)(rg  تابع توزيع شعاعي ياRDF 0كه  زماني شود.سيال ناميده ميr بره ها خيلي مولكول

كنرد. در نتيجره نهايرت ميرل مريسرمت بري كنش برهشوند و در نتيجه پتانسيل برهممي هم نزديك

)(0به سمت صفر ميل كند ) rg)( اين است تا برانتظار  0r كههنگامي rg). 

 حرد دريابرد و كراهش مريبرر يكرديگر هرا ترأثير مولكرول شرودبزرگ مري rكه  زماني از طرفي

r  1آنگاه)( rg .خواهد بود 

 ائز اهميت است:، به سه دليل حRDFتابع توزيع شعاعي،

 :باشد، يعني جفت گونهانرژي پتانسيل سيال به صورت جمع پذير  شوداگر فرض  -1

(2-11        )                                                                  



1

1 )(),...,(
i j

ijijNN rurrU 

jiuكه  كليره تروان مري RDFجفت و  پتانسيلداشتن  با در اين صورتباشد. مي jو  iپتانسيل جفت  ,

 را محاسبه كرد. و... فشار، انرژي و پتانسيل شيمياييسيال نظير خواص ترموديناميكي 

اي وجود دارنرد كره امكران تخمرين ترابع الي بسيار توسعه يافتهمعادلات انتگر هاي مبتني برنظريه-2

 سازند.ي را براي يك سيال امكان پذير ميتوزيع شعاع

-هو پراش نوترون قابل انداز x-هاي پراش اشعهتابع توزيع شعاعي به طور تجربي با استفاده از روش -3

 باشد.گيري مي

هاي گاز، مرايع و جامرد نشران داده شرده براي حالت rg)(( رفتار تابع 3-2( الي )1-2هاي )در شكل

 دهند:است كه توزيع احتمال را به صورت تابعي از چگالي ماده به صورت زير نشان مي
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 براي يك گاز، ساختار بسيار كمي وجود دارد.-1

 براي يك مايع، نظم كوتاه برد وجود دارد.-2

 [.52و13د دارد]يك بلور، نظم بلند برد وجوبراي -3
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 .گاز حالتبراي  g(r)شكل نوعي  -(1-2شكل )
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 .مايع حالتبراي  g(r)شكل نوعي  -(2-2شكل )
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 .البراي يك كريست g(r)شكل نوعي  -(3-2شكل )

 

 

 

 

 

 

 محاسبه خواص ترموديناميکي از طريق تابع توزيع شعاعي -2-2-9-2

، خواص ترموديناميكي به راحتري ه قبلاً بيان گرديد با داشتن تابع توزيع شعاعيهمان طور ك

 است: ذيل ، بر طبق اصل همبخشي انرژي به صورتKشوند. انرژي جنبشي سيستم،تعيين مي

 

(2-12                                                                             )            TNKK B
2

3
 
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انررژي  ثابرت برولتزمن اسرت. BKتعداد ذرات در سيسرتم و  N دماي سيستم، Tدر اين رابطه 

 آيد:به دست ميزير رابطه ، نيز از Uپتانسيل سيستم،

 

(2-21                     )                                                 



0

2)()(2 drrrgrUNU  

 ، چنين است:Eانرژي دروني سيستم،

 

(2-21                                                    )                                         UKE  

. برا اسرتنيراز  مرورد يك تقريب اضرافي زيع جفت،تابع تو طريق ي آنتروپي ازبه منظور محاسبه

 [:61و61]عبارت است از ،S،نتروپي[ آ61و61] 1كيرك ووداستناد به تقريب 

 (2-22       ) 
 


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 [.13طول موج دوبروي گرمايي است] كه

يكي ديگري نيز وجود دارند كه براي مرا جالرب توجره هسرتند، شرامل خصوصيات ترمودينام

 شود:محاسبه ميذيل ه از رابطه ظرفيت گرمايي در حجم ثابت سيستم ك

(2-23) 

 

 وپي را به صورت زير به دست آورد:تغيير در آنتر توانميترموديناميك كلاسيك مطالعات از 

(2-24                                       )                            dT
T

C
TSTSS V)()( 12 

( دو راه مختلف براي مقايسه تغيير آنتروپي با تغيير دما را به دست 24-2و ) (22-2معادلات )

( 24-2در حاليكره معادلره )است استفاده شده كيرك وود ( از تقريب 22-2دهند. در معادله )مي

                                                 
Kirkwood -1  
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زان عيين ميرين دو معادله، روشي براي تمقايسه او  rg)(اسبه با محاين تقريب را ندارد. بنابراين، 

 [.63و62و13]آيدبه دست مي كيرك وودخطاي وابسته به تقريب 

تروان از اي دارد. اين كميت را نيز مريفشار نيز كميتي است كه در ترموديناميك اهميت ويژه

 جفت به دست آورد. فرض جمع پذيري جفت گونه بر حسب تابع همبستگي

(2-25                                              )
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هاي ترموديناميكي را نيز به دسرت آورد. ساير كميت توانمي با داشتن انرژي پتانسيل و فشار

افق بهتري ربي توبراي پتانسيل متوسط با مقادير تج دهند كه مقادير محاسبه شدهنتايج نشان مي

و رفتار عبارت (25-2توان بر اساس معادله )ظ را مي[. اين اختلا7از فشار دارند]
r

rU
rg



 )(
در  )(

اين انتگرال توجيه كرد. تابع زير انتگرال، 
r

rU
rg



 )(
مثبت و منفي تشركيل شرده ، از دو ناحيه )(

ييرات كوچك در پارامترهراي پتانسريل برين است. در فواصل كوچك اين تابع منفي است و به تغ

و يا تابع همبستگي جفت بسيار حساس است، اما منطقه مثبرت كره در فواصرل  و مولكولي 

 نوجود دارد نسبت به اين تغييرات خيلي حساس نيست. اين تغييرر بره دليرل اير rبزرگتر 

( 25-2)زير انتگرال معادلره ي انرژي پتانسيل متوسط از منطقه مثبت عبارت كه سهم عمده است

آيد كه اين منطقه به تغييرات كوچك خيلي حساس نيست، بنابراين مقادير محاسربه به دست مي

فشار آزمون خوبي براي اطمينران از  تجربي مطابقت بيشتري دارد. به همين دليلبا نتايج  Uشده 

است. زيرا rg)(خود تابع ادير پارامترهاي بين مولكولي پتانسيل جفت يا مق
dr

rdU در مجاورت  )(

تغييرات زيادي دارد. بنرابراين خطاهراي كوچرك در تخمرين موقعيرت پيرك اول rg)(پيك اول 

)(rg اي را در فشار به همراه دارد.هاي قابل ملاحظهيل جفت، خطانسيا انتخاب مدل پتا 
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كميت ديگري كه اهميت زيادي در ترموديناميك آماري دارد، فاكتور ترراكم پرذيري همردما، 

Tk است كه با استفاده از تابع توزيع شعاعي جفت و بدون فرض جمرع پرذيري جفرت گونره بره ،

 د:وشصورت زير تعريف مي
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))(1(كه عبارت  rgهمبستگي كل،  ، تابع)(rh ، برديهي است كه قبلاً تعريف شده اسرت .

)(1ي كه ياست كه در گازها rg  معادله استTk آل تبرديل به تراكم پذيري همدماي گاز ايرده

 :[7شود]مي
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ده از تابع توزيع توان نشان داد كه تمام خواص ترموديناميكي سيال چگال با استفابدين ترتيب مي

 شعاعي جفت قابل تعيين هستند.

 شود:خود به سه روش تعين مي rg)(تابع 

 نوترونيتابش  و x-يندگي اشعهتني بر آزمايشات پراكهاي تجربي مبروش-1

 هاي نظري مبتني بر حل معادلات انتگرالي روش -2

 هاي مختلف شبيه سازي روش -3

بره ي خرواص ترمودينراميكي سريال گي اين تابع به دما و چگالي براي محاسبهبه دليل وابست

از  .روش تجربي بايد در هر دما و چگالي آزمايش مستقلي انجام داد كه مقررون بره صررفه نيسرت

-هاي شبيه سازي به دليل حجم زياد محاسبات به زمان طولاني نياز دارند. ولي روشطرفي روش

 rg)( برره دسررت آوردن ترررين روش برررايانتگرالرري سررريع هرراي مبتنرري بررر حررل معررادلات

  .[65و64]هستند
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-هاي اين روش مريت تحليلي براي تابع توزيع شعاعي، تا حد زيادي از پيچيدگيداشتن عبار

هراي زيرادي در ، ولي تلاشاي نيستارائه عبارت تحليلي براي تابع توزيع شعاعي كار ساده كاهد.

 [.65و64ه انجام گرفته است]اين زمين

، به ويژه در نواحي بحراني و انتقال فراز و شعاعي توزيعالبته با توجه به محدوديت تعيين تابع 

برراي محاسربه  تروان، مريهاي بالامعتبر نبودن فرض جمع پذيري پتانسيل پيكربندي در چگالي

. تابع همبستگي مستقيم از دكراستفاده  يخواص ترموديناميكي سيالات چگال از تابع توزيع ديگر

در قسمت بعدي به  كهدر نظريه سيالات چگال اهميت خاصي دارد  وجمله اين توابع توزيع است 

 شود.طور كامل معرفي مي

 تابع همبستگي مستقيم -2-2-2

عات شود تابع مهمي در تئوري ساختار ماي، نشان داده ميrc)(كه با تابع همبستگي مستقيم 

، DCF. تابع همبستگي مستقيم،[67و66]مطالعه شده است محققيناست و توسط تعداد زيادي از 

-آزمايشات مختلف و شبيه سازي، در ارتباط است كه به وسيله rh)(با تابع همبستگي جفت كل،

 [. 67و66قرار دارد]تابعي چگالي مدرن  هاينظريهشود و در مركز مي گيريزههاي كامپيوتري اندا

دهد و در نشان مي rدر فاصله را  2بر مولكول  1، اثر كلي مولكول rh)(تابع همبستگي كل،

 2و 1برين دو ذره شود كه در اين فاصله هريچ همبسرتگي صفر مي r ،)(rhصورتي كه

هررر دو در يررك حالررت ترمودينرراميكي يكسرران ود نرردارد. بررراي سرريالات كررروي نرمررال وجرر

]),()[(تابع rcrh زرنيرك بره -اند و ممكن است با استفاده از معادله اورنشينتنها به فاصله وابسته

 شود:به اين صورت بيان مي OZمعادله [. 21و61يكديگر مربوط شوند]

 

(2-21                )                                              313231212 )()()()( drrcrhrcrh  

را شرامل ين جمله سهم غير مسرتقيم و دوم 2و  1بين ذره كه جمله اول همبستگي مستقيم 

بسرتگي ، برحسرب ترابع همrc)(بسرتگي مسرتقيم،اصولاً اين معادلره توصريف ترابع هم .شودمي
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است. اين تابع نسربتاً  همانند پتانسيل جفت rc)(مستقيم بستگي هم ي، است. گسترهrh)(كل،

پتانسريل از خرود  يتا فواصل متناسب با گسرترهرا كند اما رفتار غير صفر سريع به صفر ميل مي

هاي بستگينوساناتي به دليل هم rh)(باشد. ميكوتاه برد  rh)( به نسبتدهد. اين تابع نشان مي

 نمايش داده شده است.  rh)(و  rc)(رفتار كلي  (4-2)در شكل  [.13دهد]غير مستقيم نشان مي

 

 

 

 [.13براي يك سيال نوعي ] rh)(و rc)(مقايسه رفتار توابع  -(4-2شكل )

 

 شود.به دو سهم تقسيم مي 2و  1تابع همبستگي كل بين مولكول  OZر معادله د

 .كه كوتاه برد است 2بر مولكول  1اثر مستقيم مولكول -1
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. گيردميهاي ديگر صورت مولكولبه واسطه حضور كه  2مولكول بر  1اثر غير مستقيم مولكول -2

تابع همبستگي كل به صورت يابد و قيق تمام اثرات غير مستقيم به صفر كاهش ميبراي يك گاز ر

 شود:زير محاسبه مي

 

(2-22                                                                )1))(exp()()(  rrcrh  

كه
TKB

1
 و)(r  ست. ا منزويپتانسيل جفت 

تابع بلند برد است و  rh)(هميشه كوتاه برد است حتي در ناحيه بحراني كه در آن  rc)(تابع 

دسرت آوردن ه بر خلاظ تابع همبستگي كل، تابع همبستگي مستقيم افت و خيزي ندارد و نيز بر

دون استفاده از تقريب جمع پذير جفرت تابع همبستگي مستقيم ب به وسيلهخواص ترموديناميكي 

هايي است كه اساس آنها تابع همبستگي گونه براي انتگرال پيكربندي، كه تقريب اصلي در تئوري

ترابع اي برراي تفسير فيزيكي ساده است، ممكن شده است. علي رغم فوايد ياد شده، rg)(،جفت

  ارائه نشده است. شودبيان مي rg)(مطابق آنچه براي همبستگي مستقيم 

كند، تابع همبستگي مسرتقيم بره نهايت ميل ميبه سمت بي rكه زمانيبهرحال واضح است 

-با شيب تندي كاهش مي ، اين تابعكندبه سمت صفر ميل مي r كهو زماني شودمي نزديك صفر

 [.23]دياب

كه برا تعيرين چگال اهميت بسزايي دارد. به طوريتابع همبستگي مستقيم در نظريه سيالات 

، تعيين ساختار خواص ترموديناميكي سريال امكران پرذير OZو با استفاده از معادله  rc)(معادله 

هراي نظرري ، روشrc)(هاي تجربي و شربيه سرازي برراي تعيرين است. از اين رو علاوه بر روش

 [. 22و21و7رود]مبتني بر معادلات انتگرالي براي تعيين آن به كار مي

ايويك و هايپرنترد چرين اشراره كررد كره در -توان به تقريب پركاشاز مهمترين اين معادلات مي

 قسمت بعدي توضيح داده خواهند شد.



 33 

 HNCوPYتقريب -2-8

تواند به صورت بسرط نشان دادند كه تابع همبستگي مستقيم مي [7]2و اسكوينز 1راش بروك

 [.7بر حسب چگالي نوشته شود] 3ايچند جمله

 

(2-31                                    )                                        


n

n

n rarc 1

12112 )()(  

)( كه ضرايب بسط، 121 ranاند از:، عبارت 

 

(2-31                                )          
 







N

ji

Nn drdrijf
n

ra 13121 ...)(...
)!1(

1
)( 

)()(ماير،-fكه تابع  2aضريب  12122 rfra است جمله اصلي را در بسط فروق تشركيل مري ،-

3)(دهد. ضريب  ra  نيز بر حسب توابعf- ،ماير)(ijf[7، عبارت است از:] 

(2-32                                                               ) 3132312123 )()()()( drrfrfrfra 

-fتوان عبارت زير انتگرال را به سهولت بر حسب توابرع با استفاده از يك روش تصويري مي

دهيم. چنرين نمودارهرايي بره ماير را با اتصال دو دايره به يكديگر نشان مي-ijfماير نوشت. تابع 

 .[11اند. ]اي موسومنمودارهاي خوشه

به صورت  (31-2) يدلها، معاسكوينز-بسط بروك ايخوشهنمودارهاي در نهايت با استفاده از اين 

 :[7ود]شزير نشان داده مي

 

(2-33              )                  +…   2 [ 
2

2
 ] [+)(rc 

                                                 
shbrookeRu -1  

Scoinse-2  

Polynomial-3  
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 rh)(توان برراي تعيرين رسد اما از آن نميبه صورت اين بسط ساده به نظر مي rc)(عبارت 

 rc)(زيرا داراي جملات نامحدودي است. در واقع اگر عبارت تحليلي  ،استفاده كرد OZ عادلهدر م

تروان بره كمرك آن فراكتور سراختار سريال و خرواص يا فرمول بسته بسط را بردانيم، آنگراه مري

 [. 62و24ترموديناميكي را به دست آورد]

توان آنها را به هاي مشتركي هستند كه ميويژگي( داراي 33-2هاي بسط )جملات يا دياگرام

 نظيرر (1-2)مطرابق برا تقسريم بنردي انرواع نمودارهراي جردول چند دسته اصلي تقسيم نمود. 

),(),()(نمودارهاي  rErBrC توان توابع همبستگي را مستقيماً به صورت تركيرب خطري از ، مي

 [:7نمودارهاي فوق نوشت]

 

(2-34            )                                                            )()()()( rErBrCrh  

(2-35                       )                                                           )()()( rErBrc  

 و

(2-36                   )                                                    )()(
)()(

rErC
TK

rr

B


  

بره  (36-2)ترا  (34-2)معادلات ، نيز از تركيب rc)(كه عبارت تحليلي تابع همبستگي مستقيم،

 [:7آيد]اين صورت به دست مي

(2-37                   )                                    )(
)(

)(ln1)()( rE
TK

r
rgrgrc

B


 

توان تابع همبستگي كل را به طرور مي OZدر معادله  (37-2) يبنابراين با استفاده از معادله

صحيح تعيين كرد. ولي مشكل اصرلي در ايرن اسرت كره ترا كنرون هريچ عبرارت تحليلري برراي 

 [. 7ارائه نشده است] rE)(نمودارهاي 

 :شوده صورت ساده زير بيان ميب (35-2) يمعادله

  (2-31                          )                                                                   EBc  
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 :توان چنين نوشت( مي1-2در جدول )ارهاي مختلف و يا بر اساس نمود

(2-32                            )                                      EBEBCfc  )1( 

EBCماير در هر يك از توابع -fحاصلضرب تابع  ,,   آنها را به نمودارهاي نوعBكنرد تبديل مي

 :يعني

(2-41                                       )                     BBfBEfBCf  .,.,. 

ffبا توجه به برد توابع  1, توان تابع مي)(rc  برد بلند و سهم برد را به صورت تركيبي از سهم

 كوتاه به صورت زير در نظر گرفت:

(2-41                                       )                            ))(1()1( EBfCfc  

سهم كوتاه بررد ترابع همبسرتگي مسرتقيم و  (41-2) يله اول عبارت سمت راست معادلهكه جم

 [.7دهد]جمله دوم سهم بلند برد آن را نشان مي

-2) ي، معادلهrc)(در عبارت اصلي rE)(، از جمله مشكل زاي HCNدر تقريب هايپر نتد چين،

 [.21شود]صرظ نظر مي(37
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 [.7(]33-2)معادله  rc)(هاي مولكولي در بسط نموداري تابع طبقه بندي انواع خوشه -(1-2جدول )

 

 (.oهاي با حداقل يك نقطه گرهي ): خوشهrC)(زنجيرهاي

                                                            رهي از آن زنجير ساده: نمودارهايي كه با برداشتن هر نقطه گ

                                                    (است ) 2و  1داراي يكي از دو ذره  به دو قسمت كه هر كدام

                      .                                                                             شودتقسيم مي

 .اي: با بيش از يك اتصال عرضيزنجير شبكه

 

                                                      هايهايي كه داراي مجموعه اتصال: خوشهrB)(هاي مجموعه

                                                                                                  هستند.2 و1موازي بين ذره 

                                                         كه اتصالrB)(هاي : گروهي از مجموعهrB)(هايخوشه

                                                                                 .دوجود ندار 2و  1مستقيم بين ذره 

 

 : نمودارهايي كه نه زنجيري هستند rE)(اي هاي پايهخوشه

                                                                                  باشند.ميrB)(هاي و نه به صورت مجموعه
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(2-42                 )                                           
TK

r
rgrgrc

B

HCN

)(
)(ln1)()(


 

 :ورت زير نوآرايي كردتوان آن را به ص، ميf، و سهم برد كوتاه،1fكه بر اساس سهم برد بلند، 

(2-43                                         )                       BfECfcHCN
 )1()1( 

دنبالره برا عبرارت هرم در قسرمت ، هم در قسمت مغزي و rc)(براي تابع  HCNبنابراين تقريب 

 تفاوت دارد. (41-2) ياصلي آن، معادله

)1)((، از مرلفه برد بلند، rc)(براي تابع  PYر تقريب اما د EBf به  (41-2) ي، در معادله 

 [:22شود]شود در صورتي كه سهم كوتاه برد آن بدون تغيير حفظ ميطوركامل صرظ نظر مي

(2-44                )                                                                       )1( CfcPY  

سيستم كرات سخت قابل حرل اسرت.  در اين است كه به طور تحليلي براي PYمزيت معادله 

بسيار كوچك است در حالي كه سهم مغرزي آن فقرط  rc)(در سيالات كرات سخت، سهم دنباله 

 . حل دقيق معادله[22يابد]يش چگالي سهم مغزي نيز افزايش ميبه چگالي بستگي دارد كه با افزا

PY گردد:براي سيال كرات سخت منجر به عبارت زير مي 

(2-45                )                                                        3)()(


r
c

r
bacPY  

cbaكه   :شوندمعرفي مي ذيل صورتبه  ,,

(2-46              )                                
2

,
)1(

)
2

1
1(

6,
)1(

)21(
4

2

4

2 a
cba





















 

3كه 

6

1
  .است 

رسرم شرده اسرت.  (5-2)ي سخت در شكل يافته سيال كره شدر چندين چگالي كاه PYcرفتار 

ي سخت تنها داراي سهم مغزي است كه با افزايش چگرالي، اي سيال كرهبر PYcمطابق با شكل، تابع 

ترمودينراميكي و همچنرين فراكتور  تروان تمرام خرواصمي rc)(يابد. با داشتن مقدار آن افزايش مي

 سخت را محاسبه كرد. يسيال كره ساختار
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كه با  براي سيال كرات سخت بر حسب چگالي كاهش يافته PYcتغييرات تابع همبستگي مستقيم -(5-2شكل)

 اند.اعداد بر روي نمودارها مشخص شده

 

 [.22به اين صورت است] PYبا استفاده از تقريب معادله حالت براي سيستم كرات سخت 

(2-47                  )                                                            
2

2

)1(

321





 




TK

P

B

 

و  شود كه نتايج حاصل از محاسبات شربيه سرازياهميت سيال كرات سخت از آنجا ناشي مي

هاي بالا به سراختار سريال كررات دهد ساختار سيال واقعي در چگاليديناميك مولكولي نشان مي

 [. 71و71سخت بسيار شبيه است]

تروان نتيجره گرفرت كره در د دارند، ميچون در سيال كرات سخت فقط نيروهاي دافعه وجو

سيالات واقعي نيز نيروهاي دافعه نقش اصلي را در ساختار سيال به عهده دارند و نيروهاي جاذبره 

ها در كنار هم قرار بگيرند و در واقع حجم سيال را شود تا مولكولدر اين سيالات فقط موجب مي

 كنند.مشخص مي

سريالات توانرد جاذبه بلند برد صرظ نظر شده اسرت، نمري كه در آن از سهم نيروهاي PYتقريب 

از سرهم نيز به دليل آن كه شكل غير صرحيحي  HNC. تقريب واقعي متراكم را به خوبي توصيف كند
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تواند خواص ترمودينراميكي ناشري از شود هرگز نميرا شامل مي rc)(كوتاه برد و سهم بلند برد تابع 

را به طور صحيح نشان دهد. از طرفي چون قسمت مغزي اين تابع در تقريب  rc)( تابع سهم بلند برد

HNC هايي با چگالي بالا و دماي برالا را بره خروبي توصريف باشد بنابراين هرگز سيستمنيز كامل نمي

 [. 7كند]نمي

-بسيار به يكديگر نزديك مي سخت يال كراتاگرچه در دما و چگالي بالا ساختار سيال چگال و س

گردد اما تفاوت اين دو را بايد در نظر داشت. در سيال كرات سخت نيروهاي دافعه شريب نامحردودي 

دارند و نيروهاي جاذبه نيز وجود ندارند. حال آنكه شيب نيروي دافعه در سيال چگال واقعي هرر چنرد 

تفاوت بين سيال كرات سرخت و سريال  تند است اما نامحدود نيست. هر چه دما و چگالي كاهش يابد

-ضعيف PYهاي كرات سخت نظير شود و به همين دليل نتايج حاصل از نظريهچگال واقعي بيشتر مي

هاي فوق بايرد تصرحيحاتي . بنابراين براي به دست آوردن نتايج قابل قبول بر اساس نظريهگرددميتر 

دهد كه در قسرمت بعردي بره تفصريل كيل ميهاي اختلال را تششود. اين موضوع اساس نظريهانجام 

 بيان خواهد شد.

 نظريه اختلال -2-4

 ،دهدكه مكانيك آماري ابزاري قوي براي خواص تعادلي سيالات خالص و مخلوط ارائه ميتا زماني

كره همرانطور . مفيد خواهد بودهاي فيزيكي تركيب شود تنها زماني كه با برخي از مدلنظريه اختلال 

برخري  بتروانكنرد اگرر ي پيوستگي ايجاد مريوسكوپي و ماكروسكوپري بين خواص ميكرمكانيك آما

مكانيك آمراري روشري را  آنگاه ،نمودها ايجاد كولكي از مولروابط كمي مربوط به خواص اجتماع كوچ

هرا ايجراد زيادي از مولكول مقايسه اين روابط جهت كاربرد آنها به تعداد خيلي توسعه و گسترشبراي 

تواننرد جهرت ارزيرابي اسرت مريتوسرعه يافتره روابطري كره مقيراس آنهرا مايد. در اين صرورت نمي

 اند به كار روند.گيري شدهترموديناميكي متداول كه در آزمايشات نمونه اندازه
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رضرايت  و دقيرقنظريره  ترواننمي وجود نداردچون فهم فيزيكي رضايت بخشي از سيالات چگال 

. ايرن مشركل ناشري از آورد هاي خيلي ساده( بره وجروداستثناء حالت بخشي براي سيالات چگال )به

ي است. و نيروهاي بين مولكولسيالات  ت بلكه از كافي نبودن علم ساختارنارسائي مكانيك آماري نيس

مطالعات بر روي برخي خواص سريال  ابتدابراي برطرظ كردن اين مشكل، روش متداول اين است كه 

 مررتبطآل به بيان خواص سريال آيرده واقعيپس خواص سيال چگال سه و آل متمركز شدچگال ايده

 .[73]دهد. اين روش اساس نظريه اختلال را تشكيل ميگردد

 شود:انرژي هلمهولتز آرايشي يك سيال به صورت زير نوشته ميدانيم همانطور كه مي
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B drdreTKA B ...ln 1

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 باشد.و غيره مي 1موقعيت مولكول  1rو ثابت بولتزمن  BK، انرژي پتانسيل كل سيال كه 

 رارت و چگرالي ثابرت، در درجره حرل هاي اختلابه صورت يك سري تواني از برخي پارامتر A اگر

 بسط داده شود آنگاه:

(2-42                                         )                                                                         

  باشد.ميع مربوط به سيستم مرج هلمهولتزانرژي  0Aكه 
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 شود:به صورت زير تعريف مي توسط انرژي پتانسيل  پارامتر اختلال كه 

 

(2-52                                                   )                                           P  0 

بره  باشدمي پتانسيل اختلال Pپتانسيل مرجع و  0جا به اختلال اشاره دارد. در اين Pزير نويس  و

 [.73پتانسيل سيال واقعي است] است،  1طوري كه وقتي كه 

...210  AAAA
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كه مبتني بر روش اختلال است، براي بهبود نترايج  )WCA( [73] 1ناندرسو-چندلر–نظريه ويك

به جاي اسرتفاده  WCAكند. در نظريه در نواحي مختلف از دما و چگالي، سيستم مرجع را اصلاح مي

براي سيستم مرجع، از سيال كرات سخت برا قطرر مولكرولي  از سيال كرات سخت با قطر مولكولي 

دما  به دما و چگالي بستگي دارد كه در هر بر خلاظ  0rكنند. قطر مولكولي ، استفاده مي0r،معادل

بر اساس تئوري اختلال انرژي پتانسيل بره دو قسرمت مرجرع و . [73]باشدو چگالي قابل محاسبه مي

 شود:اختلال تقسيم مي

(2-53                                                                              ))()()( 10 rrr   

 :[73]شوندقسمت مرجع و قسمت اختلال به اين صورت نوشته مي WCA با استفاده از نظريه
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)(كه  0r  نخستين مينيمم)(r است. با استفاده از اين نظريه تابع انررژي پتانسريل در شركل 

 رسم شده است. (2-6)

 

                                                 
Anderson-Chandler-Week -1  
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 WCA.رسم منحني پتانسيل با استفاده از روش -(6-2شكل )

 

سخت متناسب برا شررايط  سيال كرات 1شود كه دافعه سختاين تغيير سيستم مرجع موجب مي

ساير نظريات سريال چگرال كره  .شود(مي 2ترموديناميكي سيستم تغيير نمايد )يا به عبارتي دافعه نرم

استفاده از سيال مرجع برا دافعره نررم، سرهم  باختلال هستند براي بهبود نتايج خود مبتني بر روش ا

تري از عامل اختلال را به كار د يا شكل مناسبنگيردر نظر مي را (42-2) يتر بسط، معادلهعبارات بالا

گيررد مري هاي به كار رفته مورد استفاده قراركه براي بررسي صحت مدل يهايكاربرند. يكي از راهمي

هراي فروق بره توصريف باشد. از اين رو براي توصيف نظريرهپيش بيني رفتار فاكتور ساختار سيال مي

 .شده است، نياز است كه در زير به آن اشاره kS)(فاكتور ساختار سيال،

 فاكتور ساختار -2-5

از آن قابرل اسرتخراج ال هراي ميران ذرات سريبستگيور ساختار كميتي اساسي است كه همفاكت

، آن اسرت kS)(فاكتور ساختار، كندمهمي كه يك مايع را مشخص مي يكي از خصوصيات [.74]است
                                                 

Hard repulsion -1  

Soft repulsion-2  
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. دانرش دقيرق از ايرن كميرت برراي باشردمياي در فضاي دو جانبه ذره بينهاي بستگيكه اندازه هم

ل ضروري است. رابطه بين پتانسيل درون اتمي مطالعه خواص انتقالي و ترموديناميكي هر سيستم سيا

، فلزات مايع به طور پيوسته يك موضوع مورد توجه بوده است. فاكتور سراختار kS)(و فاكتور ساختار،

-گيرري مريو نروتروني انردازه X -هراي پرراش اشرعهاستاتيك به طور تجربي با اسرتفاده از تكنيرك

 [.76و75شود]

ت اطلاعات ساختاري مستقيمي در مورد نظم و نحوه آرايش مولكولي در سيالات ارائه اين آزمايشا

استفاده در اين آزمايشات از مرتبه ابعاد مولكولي اسرت كره در  موردX  -طول موج اشعه [.7كنند]مي

-شود. امواج پراكنده شده از ذرات مختلف نيرز مرينتيجه يك پراكندگي مستقل با هر ذره حاصل مي

 د با يكديگر تداخل نمايند.توانن

بنابراين توزيع شدت پراكندگي در فواصل دور از مركز پراش داراي دو سهم كراملاً متمرايز اسرت. 

شرود و ديگرري اثررات ، مشرخص مري0Iكه با شدت پراكنردگي زمينره، Nيكي پراكندگي مستقل از 

لي به پيكربندي ذرات سازنده سيستم وابسرته اسرت شده است. امواج تداخ تداخلي بين امواج پراكنده

كند. شدت امواج تعديل شده پارامتر بسيار مهمي است كه را تعديل مي 0Iكه شدت پراكندگي زمينه،

هراي مربروط بره گيري و تبديل آن به ساختار مولكولي سيستم، تابع توزيع ذرات اساس نظريهبا اندازه

ندگي كل به شكل ساده زير نمايش داده شدت پراك [.16و15دهند]چگال را تشكيل ميساختار سيال 

 [:7شود]مي
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 بردار موج است. جمله دوم در طرظ راست معادله بالا، نشان  kزاويه شكست و  طول موج و  كه 

غيرره وبه عوامل دستگاهي، طبيعت ذرات  و، است 0Iدهنده افت و خيز حول شدت پراكندگي زمينه 

بستگي دارد. عبارت، 
ir

ij

kr

krsin
را  ijrبرا فاصرله  jو  i، تداخل مروج حاصرل از هرر مركرز پراكنردگي 
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بستگي دارد، بنابراين  ijrكند. واضح است كه چون شدت موج پراكنده شده به همه مقادير توصيف مي

لي احتمال يرافتن دو [. بنابراين اگر چگا7ها در ناحيه پراكندگي متناسب است]با توزيع جفت مولكول

2)(با  jrو  irمولكول در  rg  ممكن اسرت برا يرك عبرارت  (56-2) ي، بسط معادلهداده شودنشان

 انتگرالي جايگزين شود يعني:
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برا جايگرذاري  ،. در نهايتهاي سيستم استها يا مولكولابعاد اتم بزرگتر از ،Rكه حد بالاي انتگرال ،

 گردد:عبارت زير حاصل مي (56-2) يمعادلهدر  (57-2)ي معادله
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، افت وخيز در شدت پراكندگي يا Rكند، نهايت ميل ميكه حد بالاي انتگرال به بيهنگامي

)()(1به تبديل فوريه   rgrh شود:مربوط مي 
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، پرارامتري اسرت كره از kS)(است. طبق تعريف، فراكتور سراختار، rh)(تبديل فوريه تابع  kh)(كه 

 [:7، مربوط است]kh)(زير با تبديل فوريه تابع همبستگي كل،  يطريق معادله
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ر شرده اسرت. ، ارتباط برقرراkS)(، و فاكتور ساختار،rg)(در اين معادله، بين تابع توزيع شعاعي،

توان با داشتن تابع همبسرتگي محاسبه فاكتور ساختار وجود دارد كه در آن مي رابطه ديگري نيز براي

 دله از اين قرار است:ااين مع، رفتار فاكتور ساختار رابررسي كرد. rc)(مستقيم،

(2-61                                                                 )                       
))(1(
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
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برا ايرن  kc)(كره بع همبستگي مستقيم و چگرالي هسرتند به ترتيب  تبديل فوريه تا و  kc)(كه 

 :[71و77]شودرابطه داده مي

(2-62                                             )                                drr
kr
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rckc 2sin
)(4)(  

 آيد:عبارت زير به دست مي 0kبنابراين در 

(2-63                                         )                                             drrrcc 2)(4)0(  

 ود:شزير حاصل ميرابطه  0kدر  (61-2) يو با استفاده از معادله
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 زير يدر معادله (64-2)و  (63-2)كه با جايگذاري معادلات 
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 آيد:( به دست مي66-2) يدر نهايت معادله

 

(2-66                             )                                                               TBTKS )0( 

فقرط داراي يرك مفهروم  0kدر  kS)(دهد ويژگي مهم اين معادله در اين است كه نشان مي

با افزايش چگرالي سريال، رياضي محض نيست بلكه برابر يك خاصيت ترموديناميكي در سيستم است. 

 [.11و72كند]به سمت صفر ميل مي S)0( هاي بالا،يابد، در حد چگاليش ميپذيري سيال كاهتراكم
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ان با داشتن تابع توزيع شعاعي رفتار فاكتور ساختار را بررسري كررد. از توهمانطور كه ذكر شد مي

با  د، ماوجود دار در مراجع مختلفي سخت وزيع شعاعي سيال كراتآنجا كه عبارت تحليلي براي تابع ت

 ايرم كرهاستفاده از اين عبارت رفتار فاكتور ساختار سيالات ساده نظير زنون و آرگون را محاسبه كرده

هراي ديگرر مقايسره و نتايج حاصل با نتايج مربوط به مدل خواهد شدبيان  سومكار در فصل جزئيات 

 خواهد گرديد.
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و ترسييم  كرات سختسيال عبارت تحليلي براي تابع توزيع شعاعي ارائه  -8-9

 آن

زيع شعاعي هاي گذشته بيان شد، به دست آوردن عبارت تحليلي براي تابع توهمانطور كه در فصل

محققين براي سيال كرات سخت تعداد زيادي از اما اين كار توسط  .سيالات واقعي بسيار پيچيده است

 انجام شده و عبارت تحليلي براي تابع توزيع شعاعي اين سيالات ارائه شده است.

جهت به دست آوردن عبارت تحليلي براي تابع توزيع شعاعي سيال كرات سخت ما از عبارت داده 

 كنيم كه فرمول زير را براي كرات با قطر مولكرولي [ آغاز مي11] 1ده توسط اسميت و هندرسونش

 [:11ارائه كردند]
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 گردد:باشد كه به صورت زير تعريف ميمي Heavisideتابع 
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Smith and Henderson-1-  
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 شود:از فرمول زير محاسبه مي 2,1,0i، براي tS)(اي مكعبي ،و سه ريشه تابع چند جمله
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 :شودبه صورت زير بيان مي tS)(( تابع مكعبي 6-3) يدر معادله itبا استفاده از تعاريف 
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هرا را انجرام داد. ضرريب زيتروان ايرن سراده سرا( مي3-3) ي( در معادله7-3) يبا قرار دادن معادله

 itt   در صورت كسر با متناظر آن در مخرج كسر ساده شده و عمل حد گيرري شرامل جرايگزين

ها بره صرورت ( خواهد شد. نتيجه اين ساده سازي3-3) يدر جملات باقي مانده معادله itبا  tكردن 
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بره دسرت  ngدهد. برراي بررسري را نشان مي tS)(تابع  iريشه غير از ريشه  ( دو''( و )'كه علامت )

محاسربه بره تفصريل در  . روش ايرن( مورد نيراز اسرت1-3) يبالاتر در معادلهمشتقات مراتب  آوردن

 كنيم.نجا از تكرار آن اجتناب مي[ بيان شده و ما در اي12مرجع ]

-( و علي رغم طولاني بودن حجم محاسبات مري1-3( الي )1-3در نهايت با استفاده از معادلات )

برابر  4را تا  xg)(توان تابع توزيع شعاعي سيال كرات سخت را محاسبه نمود. ما در اين تحقيق، تابع 
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4قطر مولكولي )


r
xبرابر قطر مولكولي محاسبات را انجام  4كه ما تا ( محاسبه نموديم. علت اين

ايم اين است كه اگر بخواهيم براي فواصل مولكولي بالاتر محاسبات را ادامه دهريم نيراز اسرت ترا داده

برر پيچيردگي و طرولاني شردن  امرر( حل كنريم كره ايرن 1-3) يمشتقات مراتب بالاتر را در معادله

اي دانيم كه نخستين پيك در تابع توزيع شعاعي از اهميت ويرژهاز طرظ ديگر مي .افزايدمحاسبات مي

تابع توزيع شعاعي  پيكبرخوردار است تا آنجا كه در مراجع متعددي تنها به بررسي و ترسيم نخستين 

 محاسربهشده است كه تنها نخستين لايه ترابع توزيرع شرعاعي در  مشخص است. همچنينشده  اكتفا

را تا  xg)( محاسبهنتايج، جهت افزايش دقت  بنابراين[. 11]اص تعادلي مواد مفيد و ضروري استخو

و همچنرين عردم تغييرر قابرل ايم و به علت پيچيده شدن محاسربات برابر قطر مولكولي انجام داده 4

برابر قطر مولكولي نيز  21توان با اين روش تا ميصورت نياز در  .كنيمبه اين فاصله بسنده ميملاحظه 

 تري حاصل نمود.و نتايج دقيقرا محاسبه  xg)(تابع 

در  2/1و  1/1، 7/1، 6/1، 5/1، 4/1 هاي كراهش يافترهوزيع شعاعي چگالينتايج مربوط به توابع ت

 اند.( ارائه شده 2-3)( و 1-3)جداول 
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 هاي مربوط به تابع توزيع شعاعي چندين چگالي كاهش يافته.داده -(1-3جدول )

g(x) 

6/03 

g(x) 

5/03 

g(x) 

4/03 

r
x  

450/2 

 

066/2 760/1 01/1 

 

534/1 460/1 372/1 20/1 

036/1 091/1 112/1 40/1 

849/0 920/0 970/0 60/1 

868/0 890/0 930/0 80/1 

044/1 991/0 957/0 00/2 

089/1 043/1 008/1 20/2 

033/1 066/1 988/0 40/2 

920/0 950/0 957/0 60/2 

899/0 920/0 927/0 80/2 

973/0 947/0 922/0 00/3 

974/0 956/0 929/0 20/3 

940/0 942/0 923/0 40/3 

905/0 920/0 910/0 60/3 

887/0 904/0 896/0 80/3 
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 .چندين چگالي كاهش يافتهتابع توزيع شعاعي هاي مربوط به داده -(2-3جدول)

g(x) 

9/03 

g(x) 

8/03 

g(x) 

7/03 

r
x  

415/4 550/3 930/2 01/1 

520/1 590/1 580/1 20/1 

620/0 809/0 940/0 40/1 

650/0 700/0 770/0 60/1 

950/0 880/0 860/0 80/1 

370/1 240/1 280/1 00/2 

107/1 150/1 113/1 20/2 

808/0 900/0 978/0 40/2 

850/0 840/0 890/0 60/2 

987/0 920/0 890/0 80/2 

210/1 120/1 028/1 00/3 

976/0 025/1 002/1 20/3 

840/0 910/0 933/0 40/3 

880/0 880/0 890/0 

 

60/3 
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( نمودار مربوط به تابع توزيع شعاعي سيال كرات سرخت در چنرد چگرالي كراهش 1-3در شكل )

 يافته ترسيم شده است.

 

 

 

x

0 1 2 3 4

g
(x

)

0

1

2

3

4

5

 

، در چگالي كاهش x، بر حسب فاصله كاهش يافته ،xg)(تابع توزيع شعاعي سيال كرات سخت ، -(1-3كل)ش

 (.)2/1(و )1/1(، )6/1(، )4/1يافته

 

 

 

 

948/0 920/0 887/0 80/3 
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گرردد برا ملاحظره مري (1-3شركل )( و نيز با مشاهده 2-3( و )1-3هاي جداول )با توجه به داده

براي مشراهده بهترر رونرد ايرن  نيز افزايش خواهد يافت. xg)(اولين پيك  افزايش چگالي، سطح زير

( ترسيم شرده 2-3تغييرات، نمودار سطح زير اولين پيك تابع توزيع شعاعي در برابر چگالي در شكل )

 است.

ته اف اهش ي ي ك گال چ

0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

g
(x

)  
ك

ي
ن پ

ي
اول

ر 
 زي

طح
س

  

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

4.0

4.5

5.0

 

 .در برابر چگالي كاهش يافتهك تابع توزيع شعاعي نمودار تغيير سطح زير اولين پي -(2-3شكل )

 

استفاده از عبارت تحليلي بيان شده براي به دسيت آوردن تيابع توزييع  -8-2

 هاي مختلفشعاعي سيال زنون در چگالي
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ما در اين تحقيق با به كارگيري مدل كرات سخت براي سيال زنرون، توابرع توزيرع شرعاعي را در 

ن تقريب از اعتبار بالايي برخوردار است محاسبه نمروديم كره نترايج آن در نواحي ترموديناميكي كه اي

 ( ارائه شده است.3-3جدول )

 

 هاي مختلف.كرات سخت در چگاليمدل سيال تابع توزيع شعاعي سيال زنون با  -(3-3جدول )

)(rg 

46/11 

(mol/L) 

)(rg 

35/16 

(mol/L) 

)(rg 

21/15 

(mol/L) 

)(rg 

31/1 

(mol/L) 

 

)(nmr 

341/3 121/2 521/2 631/1 4122/1 

526/1 571/1 551/1 321/1 4212/1 

151/1 267/1 112/1 111/1 5732/1 

721/1 711/1 126/1 221/1 6551/1 

171/1 152/1 161/1 241/1 7371/1 

122/1 117/1 167/1 246/1 1121/1 

142/1 125/1 111/1 213/1 2111/1 

232/1 216/1 221/1 271/1 2131/1 

161/1 212/1 221/1 257/1 1651/1 

216/1 124/1 126/1 232/1 1471/1 

172/1 113/1 217/1 214/1 2227/1 

112/1 226/1 211/1 221/1 3111/1 
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213/1 236/1 241/1 217/1 3211/1 

176/1 123/1 211/1 211/1 4756/1 

124/1 116/1 111/1 126/1 5576/1 

-براي چگالي( 3-3(، تابع توزيع شعاعي سيال زنون را در شكل )3-3هاي جدول )با توجه به داده

نماييم. همان طور كه قبلاً نسبت به چگالي مشاهده ميرا موده و روند تغييرات آن رسم نهاي مختلف 

ذكر شد با افزايش چگالي سطح زير اولين پيك تابع توزيع شعاعي يا عدد كئورديناسيون سيال افزايش 

ي ها به يكديگر نزديك تر شده لذا تعداد آنهرا در اطرراظ اترم مركرزيابد. با افزايش چگالي مولكولمي

 يابد. افزايش مي
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r(nm)

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4 1.6 1.8

g
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 mol/L 31/1 ) ،)mol/L 21/15هاي نمودار تابع توزيع شعاعي سيال زنون در چگالي -(3-3شكل )

(،)mol/L 35/16 ( و )mol/L 46/11 ( (. 

 

سييال كيرات ل زنون با استفاده از مدل بررسي رفتار فاكتور ساختار سيا -8-8

 هاي مختلفت در چگاليسخ

توان فاكتور ساختار سيال زنون را به وسيله پس از بررسي رفتار تابع توزيع شعاعي سيال زنون، مي

 اي كه براي اين منظور استفاده شده به قرار زير است:تابع توزيع شعاعي ارزيابي نمود. رابطه

 

(3-2        )                                                         



0

2sin
1)(41)( drr

kr

kr
rgkS  
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با قرار دادن عبارت تحليلي محاسبه شده براي تابع توزيع شعاعي در اين رابطه و نيز با اسرتفاده از 

اي كره در توان فاكتور ساختار را محاسبه كررد. نكترههاي متعدد مينرم افزار مناسب و با حل انتگرال

-مريطور كره مشراهده همان باشد.( مي2-3ي )ري در معادلهرالگياينجا حائز اهميت است حدود انتگ

. براي اينكه انتگرال قابل حل گردد لازم است حد لحا  شده استنهايت حدود از صفر تا بياين  كنيم

 (4برابرر قطرر مولكرولي ) 4بالاي انتگرال تغيير كند. با توجه به اينكه ما تابع توزيرع شرعاعي را ترا 

با استفاده از اين توضيحات بره  تغيير كند. 4محاسبه كرديم لذا ضروري است حد بالاي انتگرال به 

يرن داده هراي حاصرل از ا پرردازيم.هاي مختلف ميبررسي رفتار فاكتور ساختار سيال زنون در چگالي

ها در ادامه ترسيم شرده ط به اين دادههاي مربو( ارائه شده و شكل6-3) ( الي4-3بررسي در جداول )

 اند.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .mol/L 31/1سيال زنون در چگالي  S(k)هاي داده -(4-3جدول )

S(k) )( 1nmk 

113/1 1/4 

657/1 11 
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251/1 15 

271/1 21 

236/1 25 

153/1 31 

114/1 35 

272/1 41 

112/1 45 

114/1 51 

216/1 55 

111/1 61 

221/1 71 

 

 

 

 

 

 

 .mol/L 35/16 سيال زنون در چگالي S(k)هاي داده -(5-3جدول )

S(k) )( 1nmk 

211/1 1/4 

245/1 11 

115/1 15 
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255/1 21 

113/1 25 

112/1 31 

111/1 35 

221/1 41 

167/1 45 

117/1 51 

256/1 55 

131/1 61 

273/1 71 

 

 

 

 

 

S(k) )( 1nmk 

226/1 1/4 

143/1 11 

125/1 15 
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S(k)  سيال زنون در هاي داده -(6-3جدول )

 .mol/L 46/11چگالي 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

244/1 21 

767/1 25 

232/1 31 

111/1 35 

122/1 41 

111/1 45 

116/1 51 

245/1 55 

141/1 61 

261/1 71 
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 .mol/L 31/1چگالي  دررفتار فاكتور ساختار سيال زنون با مدل كرات سخت  -(4-3شكل )
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 .mol/L 35/16رفتار فاكتور ساختار سيال زنون با مدل كرات سخت در چگالي  -(5-3شكل )
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 .mol/L 46/11رفتار فاكتور ساختار سيال زنون با مدل كرات سخت در چگالي  -(6-3شكل )

 

( ملاحظره 6-3( الري )4-3هراي )( و نيز با مشاهده شكل6-3( الي )4-3هاي جداول )با توجه به داده

باشد. اما رفتار بسيار كم نمي kبيني رفتار فاكتور ساختار در مقادير دد كه اين مدل قادر به پيشگرمي

 نمايد.بيني ميبه خوبي پيش kفاكتور ساختار را در گستره وسيعي از 
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سيال كيرات با استفاده از مدل  آرگونبررسي رفتار فاكتور ساختار سيال  -8-4

 هاي مختلفسخت در چگالي

ر براي بررسي بيشتر مدل، مطالعات خود را بر روي سيال آرگون نيز انجام داديم و رفترار فراكتوما 

 الري (7-3در جرداول ) حاصلكه نتايج بررسي كرديم  kساختار سيال آرگون را در گستره وسيعي از 

 اند.هاي مربوطه در ادامه ترسيم شده( آورده شده و شكل3-2)

 

 .mol/L 75/16 سيال آرگون در چگالي  S(k)هايداده -(7-3جدول )

S(k) )( 1nmk 

617/1 1/5 

523/1 11 

114/1 15 

141/1 21 

122/1 25 

221/1 31 

137/1 35 

117/1 41 

265/1 45 

227/1 51 

132/1 55 

115/1 61 
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 .mol/L 51/24 سيال آرگون در چگالي  S(k)هايداده -(1-3جدول )

S(k) )( 1nmk 

611/1 1/5 

225/1 11 

612/1 15 

511/1 21 

141/1 25 

153/1 31 

172/1 35 

133/1 41 

232/1 45 

211/1 51 

165/1 55 

117/1 61 
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 .mol/L 51/33 سيال آرگون در چگالي  S(k)هايداده -(2-3جدول )

S(k) )( 1nmk 

637/1 1/5 

265/1 11 

354/1 15 

221/2 21 

115/1 25 

731/1 31 

111/1 35 

152/1 41 

176/1 45 

272/1 51 

132/1 55 

112/1 61 
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 .mol/L 75/16رفتار فاكتور ساختار سيال آرگون با مدل كرات سخت در چگالي  -(7-3شكل )
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 .mol/L 51/24رفتار فاكتور ساختار سيال آرگون با مدل كرات سخت در چگالي  -(1-3شكل )
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 .mol/L 51/33در چگالي رفتار فاكتور ساختار سيال آرگون با مدل كرات سخت  -(2-3شكل )
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 هاي پاييندر چگاليسيال كرات سخت مدل  نتايجبررسي  -8-5

رفتار فاكتور سراختار براي بررسي مدل سيال كرات سخت توان از اگر چگالي سيال بالا نباشد نمي

بره صرورت سريال  يال را بتوانبيان شد شرايطي لازم است تا س استفاده كرد، زيرا همان طور كه قبلاً

باشد. براي نشان دادن اينكه اين مردل در اين شرايط چگالي بالا مي از جملهكرات سخت تصور كرد و 

هاي پايين كارآمد نيست به بررسي تابع توزيع شعاعي و رفتار فاكتور ساختار در چگرالي پرايين چگالي

را در نظر بگيريم تابع توزيع شعاعي برراي آن  1173/1پردازيم. براي مثال اگر چگالي كاهش يافته مي

 باشد.مي (11-3شكل )به صورت  مربوط به سيال كرات سختبا استفاده از عبارت تحليلي 

x

0 1 2 3 4

g
(x

)

0.8

1.0

1.2

1.4

1.6

1.8

 

، در چگالي كاهش x، بر حسب فاصله كاهش يافته،xg)(سخت ، سيال كراتتابع توزيع شعاعي  -(11-3شكل )

 .1173/13يافته، 
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در شكل براي اين چگالي كاهش يافته  مدل سيال كرات سختو نيز رفتار فاكتور ساختار با استفاده از 

 ( نشان داده شده است.3-11)

k 

0 5 10 15 20

S
( 

k
 )

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

 

 .kبر حسب بردار موج كاهش يافته  1173/13ساختار در چگالي كاهش يافته رفتار فاكتور  -(11-3شكل )

 

ر موج كاهش يافتره مشراهده تغيير محسوسي در فاكتور ساختار با تغيير در بردا (11-3) در شكل

امرا  ،شوددار تقريباً به صورت يك خط راست ديده ميبالا كه نمو k. به خصوص در نواحي شودنمي

هاي بالا اختصاص داشت تغييرات در فاكتور ساختار بر حسرب برردار در نمودارهاي قبل كه به چگالي

توان براي بررسي روند تغييرات تابع توزيرع از اين روش نمي بنابراينموج كاملاً محسوس و آشكار بود. 

هراي پرايين بهرره غييرات فاكتور ساختار بر حسب بردار موج در چگاليشعاعي بر حسب فاصله و نيز ت

بينري بالا روند مناسبي براي فاكتور سراختار پريش kو  گرفت. پس اين مدل تنها در ناحيه چگالي بالا

 نمايد. مي
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 هاي پاييندر چگالي سيال زنون بررسي رفتار فاكتور ساختار -8-6

هراي مردل بايسرت ازمري هاي پراييندر چگاليسيال زنون تار به منظور بررسي رفتار فاكتور ساخ

هرا . در ايرن مردلبيني نماينداستفاده كنيم كه بتوانند رفتار فاكتور ساختار را به درستي پيشديگري 

ايرم بره شررح زيرر . مدلي كه ما در اين تحقيق از آن بهره گرفتهشده استسهم نيروهاي جاذبه لحا  

 است.

 [:13گردد]مبستگي مستقيم به دو سهم مرجع و دنباله تقسيم ميدر اين مدل تابع ه

(3-11                                 )                             
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0c سخت است كه از رابطه  تابع همبستگي مستقيم سيال كراتPY  به طور تحليلري قابرل حرل

به ترتيب  و  ( (. 46-2(و )45-2) است )معادلاتطور كامل در فصل دوم معرفي شده  به است و

كه در اين  . لازم به ذكر استباشدپارامتر تنظيم پذير مي Bو  دهندطر مولكولي را نشان ميچگالي و ق

را بايد بسته به شرايط ترموديناميكي مورد نظر بهينه كرد. براي اين منظور  Bو  رابطه پارامترهاي 

 شود:از رابطه زير استفاده مي

(3-11                               )                        


















0

2)(41
1

drrrc
P

T
B

TB

r 


 

 باشد. ثابت بولتزمن مي Bضريب كشيدگي و  rBكه 

كنيم كه در فشرار و چگرالي برالا كره در آن شررايط به اين ترتيب عمل مي براي بهينه كردن 

در ايرن . كنيمآن صرظ نظر ميقسمت دنباله  از اهد داشتخوسهم اصلي را  rc)(تابع مرجع قسمت 

 شود:مي( به اين صورت نوشته 11-3ابطه )صورت ر
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در اين صورت  كنيماستفاده مي [14]زنون P,V,Tهاي كه براي محاسبه ضريب كشيدگي از داده

 خواهد بود. تنها مجهول باقي مانده 

كنيم كه با صرظ نظر كرردن از وابسرتگي چگرالي نيز به اين طريق عمل مي Bبراي بهينه كردن 

 قطر مولكولي بهينه شده در چگالي بالا را مورد استفاده قرار داده و با توجه به رابطه: 

    (3-13)
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ود. لازم به ذكر است كه براي محاسبه ضريب كشيدگي در چگالي مرورد خواهد ب Bتنها مجهول 

[ بيان شده است. 15نظر از معادله حالت ويريال زنون استفاده شده كه اين رابطه به تفصيل در مرجع ]

طريق رفتار فاكتور ه كرده و به اين را بهين Bو   توانمي به اين ترتيب در هر شرايط ترموديناميكي

و  261دماهاي در سيال زنون  )kS(محاسبات  هاي مربوط بهنماييم. در زير دادهساختار را بررسي 

215و311 .آورده شده است 

 

 .0A 13/3و قطر مولكولي  K 261مختلف در دماي  يهادر چگالي Bپارامتر بهينه شده  -(11-3جدول )

 (nm)B (چگاليmol/L) 

 

532/11 33/1 

351/11 76/1 

711/2 21/2 
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 .0A 137/3و قطر مولكولي  K 215ها مختلف در دماي در چگالي B پارامتر بهينه شده -(11-3جدول )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .0A 11/2و قطر مولكولي  K 311ها مختلف در دماي در چگالي Bپارامتر بهينه شده  -(12-3جدول )

541/2 14/3 

  (nm)B (چگاليmol/L) 

536/2 33/1 

361/2 76/1 

721/1 21/2 

441/1 14/3 
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زايش چگالي بره علرت زيراد شردن دهند در يك دماي ثابت با افها نيز نشان ميهمانطور كه داده

در يك چگالي  همچنين يابد.جاذبه وابسته است كاهش مي كه به ميزان Bاثرات دافعه مقدار پارامتر 

 شود. كاهش مشاهده مي Bثابت با افزايش دما به علت افزايش دافعه در مقادير 

 

  (nm)B (چگاليmol/L) 

471/2 33/1 

211/2 76/1 

571/1 21/2 

231/1 14/3 
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 .mol/L 33/1و چگالي K 261بر حسب بردار موج در دماي كم  kدر زنون  سيال رفتار فاكتور ساختار -(12-3شكل )
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 .mol/L 33/1و چگالي K 215كم بر حسب بردار موج در دماي kدر  سيال زنون رفتار فاكتور ساختار -(13-3شكل )
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 .mol/L 33/1و چگالي K 311بر حسب بردار موج در دماي  كم kدر  سيال زنون رفتار فاكتور ساختار -(14-3شكل )
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 .mol/L 76/1و چگالي K 261بر حسب بردار موج در دماي  كم kدر  نونسيال ز رفتار فاكتور ساختار -(15-3شكل )
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 .mol/L 76/1و چگالي K 215بر حسب بردار موج در دماي  كم kدر  سيال زنون رفتار فاكتور ساختار -(16-3شكل )
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 .mol/L 76/1و چگالي K 311بر حسب بردار موج در دماي كم  kدر  سيال زنون رفتار فاكتور ساختار -(17-3شكل )
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 .mol/L 21/2و چگالي K 215كم بر حسب بردار موج در دماي kدر  سيال زنون رفتار فاكتور ساختار -(11-3شكل )
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 .mol/L 14/3و چگالي K 311بر حسب بردار موج در دماي  كم kدر  سيال زنون رفتار فاكتور ساختار -(12-3شكل )

 

را  S)0(نبود اين مدل بره خروبي  S)0(علي رغم مدل سيال كرات سخت كه قادر به نشان دادن 

)( د. همچنين اين مدل قادر استدهنشان مي minkS  درk كم كه به سرهم نيروهراي جاذبره در برر-

 گردد را نشان دهد. همكنش بين مولكولي سيستم برمي

هراي ديگرر بره بحرث و نتيجره نظريههاي بيان شده با ساير مدلنتايج مقايسه  ضمن ،در فصل چهارم

 پردازيم.ايي ميگيري نه
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با استفاده از عبارت تحليلي تابع توزيع شعاعي سيال كررات سرخت،  در فصل گذشته توانستيمما 

ضرمن هاي مختلف ترسيم كنيم. در اين فصرل را در چگاليسيال زنون و آرگون  )kS(و  rg)(توابع 

هراي تجربري يرا نظرري قابرل برا داده ه شدهگردد مقادير محاسبسعي مي نتايج به دست آمدهتحليل 

تابع توزيع شعاعي سيال ( 2-4( و )1-4هاي )در شكل .در ساير منابع مورد مقايسه قرار گيرددسترس 

 .مقايسه شده است[ 23]1سازي ورلتبا نتايج شبيه 15/1و 75/1كرات سخت در چگالي كاهش يافته 
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( در چگالي [ )23سازي ورلت]نتايج شبيه و( تابع توزيع شعاعي سيال كرات سخت ) رفتار -(1-4شكل )

 .سيال حقيقي 75/1كاهش يافته 

 

 

 

 

 

                                                 
Verlet -1  
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( در چگالي [ )23سازي ورلت]نتايج شبيه و( تابع توزيع شعاعي سيال كرات سخت ) رفتار -(2-4شكل )

 .سيال حقيقي 15/1ش يافته كاه
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بين تابع توزيع شرعاعي كنيم انطباق خوبي ( ملاحظه مي2-4( و )1-4هاي )همانطور كه در شكل

امرا در  .شرودمشراهده مري[ براي سيال حقيقري 23سازي ورلت ]هاي شبيهسيال كرات سخت با داده

ت آن است كه در سيال كرات سخت گردد. علت اين تفاوتفاوت ميان دو نمودار آشكار مي x<1ناحيه 

پوشراني وند كره قرادر بره هرمشرها به صورت ذرات سخت و غير قابل نفوذ در نظر گرفته مريمولكول

مفهرومي  x<1بديهي است كه براي سيال كرات سخت تابع توزيع شعاعي در نيستند. به همين دليل 

امرا برراي سريالات  ،ر يكديگر فرو رونردزيرا دو ذره تنها بر يكديگر مماس شده و قادر نيستند د ،ندارد

ترابع حقيقي بنابراين براي سيالات  .پوشاني دو ذره برخورد كننده را در نظر گرفتتوان همحقيقي مي

 داراي مفهوم خواهد بود. x<1توزيع شعاعي در 

 هراي تجربريبا استفاده از مدل كرات سخت با داده را تابع توزيع شعاعي سيال آرگون ما در ادامه

در ناحيره  امرا. گرديردانطباق قابل توجهي ميان دو نمرودار مشراهده  نموديم كه[ مقايسه 15] 1يارنل

x<1 مدل از توان مي از اينروتفصيل بيان شد.  تفاوت ميان دو نمودار آشكار است كه دليل اين امر به

 ه نمود.براي بررسي ساختار سيالات حقيقي در نواحي چگال به خوبي استفادسيال كرات سخت 

 

                                                 
Yarnell -1  
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 [15] هاي تجربي يارنلداده و( تابع توزيع شعاعي سيال آرگون با مدل كرات سخت ) رفتار -(3-4شكل )

 .mol/L 31/35 ( در چگالي)

 

 تابع توزيع شعاعي سيالات مطالعهعلاوه بر محاسبه و  ،بيان گرديدسوم همانطور كه قبلاً در فصل 

بهرره  نيرزاز آن جهت بررسي رفتار فاكتور ساختار سيال  وانتساده با استفاده از مدل كرات سخت مي

كم استفاده از ايرن مردل رونرد  kبه اين واقعيت دست يافتيم كه در نواحي  . پس از اين بررسيگرفت

زيرا نيروهاي  ،البته اين امري بديهي و قابل انتظار بود .دهدمناسبي براي فاكتور ساختار به دست نمي

كم دارند و از آنجا كه در مردل سريال كررات سرخت  kفتار فاكتور ساختار در جاذبه نقش مهمي در ر

اين مدل در نشان دادن رفتار فراكتور سراختار  بنابراينسهم نيروهاي جاذبه در نظر گرفته نشده است 

 .كم كارآمد نيست kدر 

انسيل كه سرهم يك مدل پتاستفاده از  ،بالا k ناحيه اما از آنجا كه براي محاسبه فاكتور ساختار در

از مدل پتانسيل كرات سخت برراي ما دافعه بين مولكولي را به خوبي شامل شود كافي است، بنابراين 

( نتيجره ايرن 4-4. در شكل )استفاده نموديمبالا  kبررسي رفتار فاكتور ساختار سيال زنون در نواحي 

 مختلف سيال زنون ترسيم شده است. دو چگالي محاسبات براي
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( ) mol/L 31/1رفتار فاكتور ساختار سيال زنون با استفاده از مدل سيال كرات سخت در چگالي  -(4-4)

 (.) mol/L 46/11و چگالي 

 

برا افرزايش  كرهدهد به طوريمتفاوت نشان مي هايرا در چگالي S(k)رفتار صحيح ( 4-4شكل )

 د.يابها افزايش مينيز فرو رفتگي درهها و چگالي ارتفاع برآمدگي
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. مردلي كره مرا نموديمهاي ديگر مقايسه مدل بررسي بيشتر مدل ارائه شده نتايج آن را با برايما 

 هراكرنشدر پتانسيل بررهم ايم مدلي است كه در آن سهم جاذبهبراي مقايسه كردن از آن بهره گرفته

 mol/Lو  mol/L 35/16هراي شرده اسرت. برراي چگرالي اسرتفاده LIRلحا  شده و از معادله حالت 

 شده است.( مقايسه 6-4( و )5-4هاي )انجام شده و نتايج در شكل محاسباتاين  46/11
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با استفاده از مدل سيال كرات  mol/L 35/16رفتار فاكتور ساختار سيال زنون در چگالي  -(5-4شكل )

 (.[ )16] مرجع و مدل( سخت)
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با استفاده از مدل سيال كرات  mol/L 46/11رفتار فاكتور ساختار سيال زنون در چگالي  -(6-4شكل )

 (.[ )16] مرجع ( و مدلسخت)

 

كرار گرفتره  يم توافق خوبي بين مدل بهكنملاحظه مي( 6-4( و )5-4) هايدر شكلهمانطور كه 

پايين كاملاً مشرهود اسرت كره  kشود. تفاوت ميان دو نمودار در [ مشاهده مي16] مرجع و مدلشده 

شود كه مدل سيال كرات سخت فاقد سرهمي برراي جاذبره اسرت و ايرن اين اختلاظ از آنجا ناشي مي

تروان نتيجره برالا مري kاما از انطباق نتايج در مقادير  ،ناحيه به سهم نيروهاي جاذبه سيال اشاره دارد

گرفت كه نيروهاي دافعه كوتاه برد نقش اصلي را در ساختار سيال چگال دارند و نقش نيروهاي جاذبه 

 در ساختار سيستم اندك است.
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سيال زنون بر روي سيال آرگون نيز انجام داديم و براي اين سيال نيز  ما مطالعات خود را علاوه بر

را با استفاده از مدل سيال كرات سخت بررسي كرديم. با بررسري رفترار  بالا kرفتار فاكتور ساختار در 

 .يافتيمهاي مختلف به روندي مشابه با سيال زنون دست فاكتور ساختار در چگالي

 

 

k (nm
-1

)

0 10 20 30 40 50 60 70

S
( 

k
 )

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

 

 mol/L 75/16الي رفتار فاكتور ساختار سيال آرگون با استفاده از مدل سيال كرات سخت در چگ -(7-4شكل )

 (.) mol/L 51/33( و چگالي )
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-4مقايسه گرديده كه در شكل )[22] مرجع نتيجه محاسبه شده از مدل با مدلدر مورد سيال آرگون 

 ( نشان داده شده است.1
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با استفاده از مدل سيال كرات سخت  mol/L 51/24رفتار فاكتور ساختار سيال آرگون در چگالي  -(1-4شكل )

 (.[ )22] مرجع ( و مدل)

 

آرگون نيز هماننرد رفترار سريال زنرون در در مورد  شود( ملاحظه مي1-4همانطور كه در شكل )

ر دو مدل بر يكديگر منطبق بالا رفتا kدر نواحي  اما گرددمي نمايانكم تفاوت ميان دو مدل  kمقادير 

 روند قبلاً بيان شده است. كه دليل اين شودمي
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قابل استفاده  هاي بالاكرات سخت تنها در چگالي سيال مبتني بربا توجه به اينكه مدل ارائه شده 

يع شرعاعي هاي پايين عبارت تحليلي مناسبي براي تابع توزچگاليمطالعه رفتار سيال در است و براي 

به ويژه در  كم kدر ناحيه  سيال زنون ور ساختاربراي بررسي رفتار فاكت بنابراين ،باشددر دسترس نمي

 شود.چگالي پايين نياز به مدل ديگري احساس مي نواحي

برر  rc)(اين مدل بر اساس تعريفي از تابع همبستگي مستقيم شكل گرفته است كه در آن ترابع 

برابرر برا  rc)(مرجع ترابع روش اختلال به دو سهم مرجع و اختلال تقسيم شده است. قسمت  اساس

دافعه سرخت آن از  كه براي نرم شدن هسخت در نظر گرفته شد يتابع همبستگي مستقيم سيال كره

ه عبرارت نمرايي اسرتفاده شرديك دنباله آن نيز از  سهم . برايه استاستفاده گرديدمفهوم قطر مرثر 

سريال در هرر دمرا و  PVTو دنباله از روي اطلاعات و پارامترهاي تنظيم پذير در قسمت مرجع  است

چگالي قابل محاسبه هستند. اين مدل در نواحي چگرالي پرايين كره در ايرن حالرت نيروهراي جاذبره 

رفترار فراكتور توانسرتيم با اسرتفاده از ايرن مردل ما سيستم غالب هستند داراي دقت بيشتري است. 

 مائيم.كم را مطالعه ن kناحيه ساختار سيال زنون در 
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 K 261 ( ،)K 215در دماهاي  mol/L 21/2چگالي  برايرفتار فاكتور ساختار سيال زنون  -(2-4شكل )

 (.) K 311( و )

 

، K 261در دماهراي  mol/L 21/2رفتار فاكتور ساختار سيال زنون براي چگالي ( 2-4در شكل )

K 215 وK 311 0(در يك چگالي ثابرت برا افرزايش دمرا كنيم كه شود. ملاحظه ميمشاهده مي(S 

يابد. با افزايش دما سهم نيروهاي دافعه در سيال افزايش يافتره بره همرين دليرل از مقردار كاهش مي

)0(S مربوط به تغييررات  كه به نيروهاي جاذبه مربوط است كاسته خواهد شد. نتايج)0(S  در برابرر

( نمرايش داده 11-4( و )11-4هراي )در شركلنيز  mol/L 76/1و mol/L 33/1هاي دما براي چگالي

. دمراي بحرانري زنرون يابردكراهش مري S)0(شده است كه در تمرامي ايرن مروارد برا افرزايش دمرا 

K734/212 ايمانجام داده دورتر از دماي بحرانيمطالعات خود را در دماهاي باشد و ما مي. 

 



 95 

 

T(K)

250 260 270 280 290 300 310

S
(0

)

1.22

1.24

1.26

1.28

1.30

1.32

1.34

 

 mol/L 76/1در برابر دما در چگالي ثابت  S)0(تغييرات  -(11-4شكل )
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 mol/L 33/1در برابر دما در چگالي ثابت  S)0(تغييرات  -(11-4شكل )
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)(براي تغيير  نزولي همچنين اين مدل روندي minkS در برابر تغييرات چگالي در دماي ثابت پيش-

 نمايد. بيني مي
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)(تغييرات  -(12-4شكل ) minkS  برابر چگاليدر ،،  در دمايK 261. 
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)(تغييرات  -(13-4شكل ) minkS در برابر چگالي ،،  در دمايK 215. 
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)(تغييرات  -(14-4شكل ) minkS در برابر چگالي ،،  در دمايK 311. 

 

)(كنيم با افزايش چگالي همانطور كه مشاهده مي minkS كنرد و ايرن رونرد در كراهش پيردا مري

 شود. چندين دماي مختلف مشاهده مي
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مقايسره كنريم. نيز هاي ديگر تايج حاصل از مدلرا با ن كم kدر  S(k)رفتار  توانستيمما همچنين 

ايرم از تعريفري متفراوت برراي ترابع همبسرتگي مسرتقيم در مدلي كه براي مقايسه از آن بهره گرفته

 [ آورده شده است.17]كه جزئيات آن در مرجعاستفاده شده 
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بر اساس مدل  mol/L 33/1، در چگالي  kسب بردار موج كاهش يافته، رفتار فاكتور ساختار بر ح -(15-4شكل )

 (.[ )17] مرجع ( و مدلپيشنهادي )

 

 برين دو مردل برالا انطبراق خروبي kشرود در نرواحي مي ملاحظه (15-4شكل ) در همانطور كه

 دنبالره در ترابع همبسرتگي سرهمانتخراب  چگرونگي پرايين بره k ناحيه و تفاوت در شودميمشاهده 

مردل  گردد. ما براي بهينه كردن پارامتر مربوط بره قسرمت دنبالرهبرميهاي مختلف در مدلمستقيم 

)(rc [ از 17] مرجرع از معادله حالت ويريال مربوط به زنون استفاده كرديم در صرورتي كره در مردل

 معادله حالت كارناهان براي بهينه كردن استفاده شده است. 
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 گري:آينده ن

در اين پايان نامه رفتار فاكتور ساختار سيالات ساده نظير زنون و آرگون در نواحي چگالي برالا برا 

استفاده از عبارت تحليلي تابع توزيع شعاعي سيال كرات سخت بررسي گرديرد. در ايرن روش عبرارت 

ها و كامپيوترهراي رانهبرابر قطر مولكولي محاسبه گرديد. با در اختيار داشتن ابر يا 4تحليلي مذكور تا 

-مري ،آورنردپر سرعت كه امكان محاسبه حجم وسيعي از محاسبات را در مدت زمان كوتاه فراهم مي

برابر قطر مولكولي پيش برد و به نترايج  21توان محاسبات تابع توزيع شعاعي سيال كرات سخت را تا 

 تري دست يافت. دقيق

-وزيع شعاعي سيال كرات سخت فاقد سهمي براي برهماز آنجا كه عبارت تحليلي مربوط به تابع ت

هاي جاذبه را شامل شرود آنگراه كنشهاي جاذبه است اگر از توابعي استفاده شود كه سهم برهمكنش

هراي پتانسريل كره داراي سرهم توان از مدلتري حاصل خواهد شد. براي اين منظور مينتايج مطلوب

 rg)(چاه مربعي براي به دسرت آوردن معادلره تحليلري  جونز و مدل-جاذبه هستند نظير مدل لنارد

هايي كه تعداد پارامتر تنظيم پذير كمتري داشته باشند در اولويت قرار بهره گرفت. در هر صورت، مدل

 دارند.

همچنين براي بررسي رفتار فاكتور ساختار سيال زنون در نواحي چگالي پرايين از مردلي اسرتفاده 

د كه بر اساس تعريفي براي تابع همبستگي مستقيم بنا شده بود. همانطور كه قبلاً بيان گرديد در گردي

اين مدل پارامترهاي تنظيم پذيري وجود دارند كه با استفاده از معادله حالت ويريال زنرون بره بهينره 

ا تا ضريب دوم ويريال كردن آنها پرداختيم. با توجه به دقت مورد انتظار ما معادله حالت ويريال زنون ر

كه با داشتن كامپيوترهاي پر سرعت امكان محاسبه ضررايب سروم، چهرارم استفاده نموديم. در صورتي

ترري تري دست يافت و به تبع آن به نترايج دقيرقتوان به معادله حالت دقيقگردد و ميو... ميسر مي

هرراي را در حالررت S(0)قررادير بررراي پارامترهرراي تنظرريم پررذير رسرريد. از آنجررا كرره مررا توانسررتيم م

توان از اين مدل در ناحيه نزديك به فوق بحراني جهرت ترموديناميكي مختلف محاسبه نمائيم، لذا مي

 ي افت وخيز بحراني نيز استفاده كرد.بررسي پديده
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هاي نظري قابل دسترس مقايسه گرديد و انطباق قابل اگر چه در اين پايان نامه نتايج مدل با مدل

هاي تجربي در نواحي مختلف ترموديناميكي اي نيز بين آنها مشاهده شد، اما اگر بتوان به دادهظهملاح

تروان بره هرا مريا ايرن دادهمورد مطالعه در مراجع مختلف دسترسي پيدا كرد، آنگاه با مقايسه مدل ب

 صحت بيشتر نتايج مدل پي برد.

در گسرتره  )kS(بيني صحيح تابع با پيش rg)(و تابع  )kS(در نهايت با توجه به رابطه بين تابع 

بينري نمرود و برا داشرتن آن سراير خرواص را برراي سريال پريش rg)(تروان ترابع مري kوسيعي از 

بيني خرواص ترمودينراميكي سريالات توسرط گردد. با توجه به پيشترموديناميكي سيال مشخص مي

تواند در صنايعي كه با انتقال سيالات و تعادل فازهرا مررتبط هسرتند بره تايج آن ميمدل ارائه شده، ن

 كارگيري شود.
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Abstract 

Recently many attempts have done for calculation of static structure factor, S(k), of 

dense fluids. In the present work, we used the hard sphere radial distribution function to 

calculate the static structure factor for xenon fluid in different thermodynamic states. 

The evaluation of calculated structure factor for xenon fluid can be present behavior of 

S(k) in the extensive region of k for those of thermodynamic states with high density. 

The result of model was not satisfied for thermodynamic states with low density and we 

can not obtain the correct behavior of S(k) in small-k region. 

So we used this model for evaluation of structure factor behavior of xenon fluid in wide 

range of k for high densities. The similar studies for argon fluid yield the same results. 

Since the model is not appropriate for studying in low densities and low-k regions, we 

must be used other model for calculation of structure factor of xenon fluid in these 

thermodynamic states. The model that we used for this purpose is based on the 

definition of direct correlation function which can predict the structure factor behavior 

of xenon fluid for low densities and in low-k region 

This model can be show the correct behavior of S(k) in low-k. The result shown that the 

value of S(0) decreases with increasing of temperature far from the critical temperature. 

Also, we observed that the value of )( minkS  decreases with increasing of density. 

At the end the results of presented model with results of other models and differences 

and agreements between these models have compared. 

 

Key words: Static structure factor, xenon fluid, radial distribution function, hard sphere 

fluid, direct correlation function, argon fluid 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 108 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

Evaluation of static structure factor behavior of xenon fluid in 

low-k and in different thermodynamic states 

 

 

By: 

Toktam rezayi  

 

 

 

Supervisor: 

Dr. Hossein Nikoofard 

 

 

 

Advisor: 

Dr.Zahra Kalantar 
 

 

 

 
 

 

September 2010 
 

Shahrood University of Technology 

Faculty of Chemistry 

 


