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  چكيده

آنها در از مخلوط دوتايي يك هاي نيتروژن، اكسيژن و در اين كار پژوهشي ضرايب انتقالي مولكول

. ني مولكولي محاسبه شده استهاي الكتروبا استفاده از حالت) 1000K<T<1000K(ي بالا هادما

هاي شيميايي اي بين گونههاي دو ذرهكنشهمبر اساس نظريه جنبشي خواص انتقالي وابسته به بر

هاي متناظر خواص مخلوط گازها وابسته به خواص ترموفيزيكي اجزاء است و بر اساس اصل حالت

سرعت، هدايت گرمايي نتيجه  ويسكوزيته نتيجه انتقال تكانه خطي به علت گراديان. منفرد است

اين . باشدمي غلظتانتقال انرژي به علت گراديان دما و نفوذ حاصل انتقال جرم به علت گراديان 

به نظريه جنبشي مرتبط  "هاي برخوردانتگرال"هاي انتگرالي به نام به واسطه يك سري عبارتخواص 

ر فصل اول به مرور نظريه جنبشي گازها و د. شوند كه وابسته به انرژي پتانسيل بين مولكولي استمي

در فصل دوم براي محاسبه خواص انتقالي . هاي دو اتمي پرداخته شده استحالتهاي الكتروني مولكول

اين پتانسيل يك پتانسيل پنج پارامتري است . ايمهرشفلدر استفاده كرده-نيتروژن از پتانسيل هولبرت

ارتعاشي متعلق به يك حالت الكتروني خاص است و -سنجي چرخشيهاي طيفكه تنها شامل ثابت

گيري به دست در اين فصل خواص انتقالي به سه روش ميانگين. پذير ديگري نداردهيچ پارامتر تنظيم

از آنجا اين رويكرد براي دماهاي بالا به كار . كه به تفصيل در فصل دوم بحث خواهد شد استآمده

لازم به ذكر . مقادير تجربي موجودند، خطاي زيادي مشاهده شدشود، در دماهاي پايين كه گرفته مي

- ايجاد مي... و  �N2�  ،N�  ،N-N2  ،N-N2هايي مثل است كه در دماهاي بالا اجزا و مولكول

ها با استفاده از وزن آماري آنها ما را از در نظر ، اما ميانگين گيري روي تمامي حالت)پلاسما(شود

در فصل سوم خواص . كنداين گونه محاسبات و انجام محاسبات چند دمايي بي نياز مي گرفتن سهم

هاي غير هاي پيوندي و حالتسنجي حالتپارامترهاي طيف. انتقالي اكسيژن محاسبه شده است

ايم و در فصل آخر با پيوندي را به ترتيب از پتانسيل مورس و از يك پتانسيل دافعه محاسبه كرده
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- هاي نيتروژنز نتايج حاصل از فصول دوم و سوم به محاسبه خواص انتقالي مخلوط مولكولاستفاده ا

  .پردازيماكسيژن مي



 

 

  فهرست

  صفحه                                                                                                             عنوان

  دو اتمي هايهاي الكتروني مولكولتا و حالنظريه جنبشي گازه: فصل اول

  2.............................................................................................................ساده شده گازهانظريه جنبشي  )1-1- 1

  4..............................................................................................................................ي پراكندگيزاويه )الف          

  5...........................................................................................................................سطح مقطع برخورد )ب           

  6.............................................................................................................................اد ميانگينمسير آز )پ           

  7......................................................................ارتباط ميان ضرايب انتقالي با متوسط پويش آزاد )ت           

  10.........................................................................................نظريه جنبشي پيچيده و معادله بولتزمان )1-2- 1

  14...................................................................................................................................معادلات پايستگي )1-3- 1

  17..............................................................................................................................انسكوگ- حل چپمن )1-4- 1

  20.........................................................................................................هاي صريح ضرايب انتقاليعبارت )1-5- 1

  20..........................................................................................................ضريب ويسكوزيته گاز رقيق )الف         

  21.....................................................................................................يي گاز رقيقضريب هدايت گرما )ب         

  21.............................................................................................................ي گاز رقيقنفوذخودضريب  )پ         

  22.......................................................................................................................كنش همهاي برپتانسيل )2-1- 1

  26................................................................................................هاي دو اتميحالات الكتروني مولكول) 2-2- 1

  27.....................................................................................................................نامگذاري حالات الكتروني )2-3- 1

  30.................................................................................................................................................ها و نمودارهاجدول

  محاسبه ضرايب انتقالي مولكول نيتروژن در دماي بالا: فصل دوم

  33........................................................................................................................هرشفلدر- پتانسيل هولبرت )1- 2



  ث

 

  36.............................................................................................................................................پيشينه تحقيق )2- 2

  37......................................................................................................................................گيريبحث و نتيجه )3- 2

  43.................................................................................................................................................ها و نمودارهاجدول

  محاسبه خواص انتقالي مولكول اكسيژن در دماي بالا: فصل سوم

  60.............................................مورد استفاده براي محاسبه خواص انتقالي مولكول اكسيژن پتانسيل) 1- 3

  60....................................................................................................................................بحث و نتيجه گيري) 2- 3

  62.................................................................................................................................................ها و نمودارهاجدول

  هاي نيتروژن و اكسيژنخواص انتقالي مخلوط مولكول :فصل چهارم

  82...................................................................................................................مخلوط دوتايي خواص انتقالي )1- 4

  83......................................................................................................................................گيريبحث و نتيجه )2- 4

  84.................................................................................................................................................ها و نمودارهاجدول

  92.........................................................................................................................................................................منابع

  

  

  

  

  

  

  



 

 

 

  

  

  

  

  فصل اول

  نظريه جنبشي گازها و

  هاي دو اتميمولكول هاي الكترونيحالت

  

  

  

  



 هاي دو اتميهاي الكتروني مولكولنظريه جنبشي گازها و حالت

 

2 

 

ند كه توسط آنها خواص ماكروسكوپي كني را بيان مينظريه جنبشي گازها راهكارهايمكانيك آماري و 

به بيان ديگر  .شوندمرتبط مي ا در حالت تعادلي و غير تعادليهسيستم به خواص ميكروسكوپي

ه ئها در تعادل اراموفيزيكي سيستمرا براي محاسبه خواص تر هاي مولكوليتعادلي دادهمكانيك آماري 

كنش هماطلاعات مولكولي، به ويژه انرژي پتانسيل برگيري ازبهرهكه نظريه جنبشي با در حالي .كندمي

طبق . كندرا محاسبه مي...) ويسكوزيته، نفوذ و (بين مولكولي، خواص غير تعادلي، نظير خواص انتقالي 

همچنين بر . شودميغلظت و انتقال انرژي از گراديان دما ايجاد نظريه جنبشي انتقال جرم از گراديان 

اثر (يك انتقال جرم نيز به علت گراديان دمايي  ها،اساس نظريه جنبشي پيچيده، علاوه بر اين پديده

) اثر دوفور يا حرارتي نفوذ(و يك انتقال انرژي هم به علت گراديان غلظت ) سورت يا نفوذ حرارتي

هاي نظريه بنديهاي الكتروني مولكولي و فرمولگيري از حالتاين پايان نامه با بهره در. شودايجاد مي

  .گيردجنبشي، خواص انتقالي مورد مطالعه قرار مي

  ساده شده گازهانظريه جنبشي  -1-1-1

ي در مدل ساده شده. شده اولين مرحله بررسي خواص گازها است از نظر كلاسيكي، مدلهاي ساده

  :شوندي فرضهاي زير در نظر گرفته مينظريه جنبش

  .همگي ذرات كرات سخت هستند) 1(

  .باشدها در جهات مختلف فضا با احتمال يكسان ميمولكول حركت )2(

به صورت زير بولتزمان -يكسان بوده و با استفاده از توزيع ماكسول ��سرعت ميانگين ويژه ذرات ) 3(

  :شودبيان مي

)1 -1                  (                                                                                 �� � �	
���  



 

شوند به نحوي كه هيچ استهلاك انرژي طي فرايند برخورد حاصل 

  .پردازيمميزها گا

هدف  نسبت به ذره  � موازي كه با سرعت نسبي

البته  ).1-1شكل (از مدل كره سخت مفيد است 

همه ذرات ورودي كه  .هاي متفاوتي دارند

سطح . قرار دارد با مانع برخورد خواهند كرد

                                                                                                      (� � ���  

متفاوت ) 2- 1(برخوردهاي واقعي به سادگي مدل كره سخت نيستند و مقدار سطح مقطع برخورد با 

  .كنش دارندهمتر بري با ميدان پيچيده

 

  سطح مقطع برخورد با استفاده از مدل كره سخت
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شوند به نحوي كه هيچ استهلاك انرژي طي فرايند برخورد حاصل برخوردها كشسان فرض مي

  

گاابتدا به اختصار به مرور برخي مفاهيم اساسي در نظريه جنبشي 

موازي كه با سرعت نسبي از ذرات ثرات برخورد، تحليل جريانيا درك

از مدل كره سخت مفيد است  با استفاده كنند،حركت مياستوانه  يك روي محور

هاي متفاوتي دارندذرات سرعتدر حقيقت زيرا  ،آل استكاملأ ايدهدل 

قرار دارد با مانع برخورد خواهند كرد) قطر ذره( �كزشان در استوانه كوچكتري با شعاع 

  .است استوانهسطح اين  ،)�(مقطع برخورد

                                                                                                      (

برخوردهاي واقعي به سادگي مدل كره سخت نيستند و مقدار سطح مقطع برخورد با 

ي با ميدان پيچيدهخاص اتمها و مولكولها در محدوده فضايزيرا  ،بود

سطح مقطع برخورد با استفاده از مدل كره سخت 1-1شكل

نظريه جنبشي گازها و حالت

 

برخوردها كشسان فرض مي)4(

  .شودنمي

ابتدا به اختصار به مرور برخي مفاهيم اساسي در نظريه جنبشي 

دركبراي 

روي محور

دل اين م

كزشان در استوانه كوچكتري با شعاع مر

مقطع برخورد

)1 -2                                                                                                      (

برخوردهاي واقعي به سادگي مدل كره سخت نيستند و مقدار سطح مقطع برخورد با 

بودخواهد 
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  گيي پراكندزاويه -الف

-همكه تحت انرژي پتانسيل براي در يك سيستم دو ذره. اي استبرخورد كشسان، يك مسأله دو ذره

ثابت به متغيرها در -توان از طريق تبديل متغيرها نسبت به دستگاه مختصات فضاكنش قرار دارد، مي

كه در يكي از اي تبديل كرد به نحوي اي را به دو مسأله يك ذرهثابت، مسأله دو ذره-دستگاه جسم

  :آنها جرم سيستم تك ذره اي عبارت از جرم كاهش يافته باشد

)1 -3                                                                                                   (� � ���������  

  .دهدنشان مي �مرجع ذره را در قالب برخورد كشسان بين دو مولكول ) 2-1(شكل 

  

 iبا ذره ساكن  jبرخورد ذره در حال حركت  2- 1شكل 

  

 � . شودبه مسير ديگري منحرف مي) زاويه انحراف( χبا زاويه  �ذره  ����در حضور ميدان پتانسيل 

 �و است  ����شود كه نزديكترين فاصله بين دو مولكول در غياب ميدان پارامتر برخورد ناميده مي
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ي سرعت نسبي در طول اين برخورد پايسته اندازه. سرعت نسبي اوليه مولكول برخورد كننده است

  .است �و  �زاويه پراكندگي وابسته به شرايط اوليه برخورد يعني مقدار  ].1[ماندباقي مي

  :]2[توان نشان داد زاويه انحراف مطابق زير است با استفاده از مكانيك كلاسيك مي

)1 -4                                           (χ��, �� � π " 2� # $%%&
�'(�)& *&⁄ �(,-�*� .&/0&1 2

3*4  

گيري مستقيم براي مدل كره سخت با استفاده از انتگرال. نزديكترين فاصله بين دو ذره است ��

  :داريم

)1 -5                   (                                                               χ � π " 2 sin(' ,)82  

، معمولأ حل عددي )جونز- نظير پتانسيل لنارد(كنش همتر انرژي پتانسيل برهاي پيچيدهبراي مدل

  .انتگرال ميسر است

  سطح مقطع برخورد -ب

، قبل از برخورد داراي اندازه حركت �سرعت نسبي  و 9اي با جرم ، ذره)2-1(با توجه به شكل 

، داراي اندازه  :به ميزان زاويه  xبوده اما پس از برخورد و انحراف نسبت به محور  ���9خطي 

���9حركت خطي  cos  0=، برابر  �چنانچه چگالي تعداد كل ذرات با سرعت نسبي . خواهد شد:

  :شود برابر است باخارج مي �كه از حلقه نازكي به شعاع  باشد، آنگاه اندازه حركت خطي

)1 -6                                           (d?@ABB � =090�C1 " cos χE�2�� d���� dF�  

-گيري روي تمام ذرات به دست ميو اندازه حركت خطي كل از دست رفته در واحد زمان با انتگرال

  :آيد
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)1 -7       (                                               ?@ABB � 2� # =090�C1 " cos χE� d�3G  

دهند، از سطح مقطع همه ذراتي كه قسمتي از اندازه حركت خطي رو به جلوي خود را از دست مي

 �H=090از اين محل در واحد زمانجريان اندازه حركت خطي گذرنده . كنندعبور مي H ذره هدف

سطح مقطع انتقال اندازه حركت خطي به  Hو حل آن براي  ABB@? با مساوي قرار دادن با. است

  .]2[آيدميدست 

)1 -8                                                                (H��� � 2� # �1 " cos I�3G � d�  

به صورت زير  Jرا به عنوان سطح مقطع برخورد با مرتبه  �@�Hتوان تعميم داد و را مي) 8-1(رت عبا

  :تعريف نمود

)1 -9                              (                               HKL@ ��� � 2π # C1 " cos@ χE� d�3G  

  .يميايي مختلف استهاي شي گونهنشان دهنده ��كه شاخص 

  آزاد ميانگين پويش -پ

با ديدگاه غير قابل نفوذ در نظر گرفته شود، برخورد بين مولكولها  سختهاي وقتي گازي شامل كره

اي را تا برخورد بعدي وقتي دو مولكول با يكديگر برخورد كنند، فاصله .شودتعريف ميكلاسيكي قابل 

كميتي به نام مام فواصل ميان دو برخورد متوالي، گيري روي تطي خواهند كرد كه با متوسط

 Hاي با سطح مقطع در استوانه ��با سرعت بنابراين مولكولي كه  .آيدبدست مي "متوسط پويش آزاد"
كه در استوانه قرار دارد  ايو با هر ذره پيمايدرا مي  ��MFفاصله F∆در فاصله زمانيكند حركت مي

مطابق زير برخوردها  در طيشده توسط مولكول پيمودهمسير آزاد يجه ميانگين در نت. كندمي برخورد

  :شودمي
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)1 -10                                                                                              (J � N�O PQPQ � N�O  

  :گرفته شود، آنگاهآل در نظر ايدهواگر گاز

)1 -11                                                                                        (J � 
��
,.R�&R√�2T U V&  

خواهد  آزاد مستقل از دماست و در فشار ثابت مستقيمأ متناسب با دما پويشثابت ميانگين  چگاليدر 

اين كميت كه در تمام معادلات . طع برخورد كره سخت استسطح مق �π σ در عبارت فوق .بود

اي فرضي حول مولكول است كه مركز يك مولكول سطح مقطع كره ،شودضرايب انتقالي ظاهر مي

در  .است =����HMFدر استوانه  MFتعداد برخوردها در فاصله زماني  .تواند به آن وارد شودديگر نمي

  :ين فاصله زماني به صورت زير استنتيجه فركانس برخورد در ا

)1 -12                                                                                               (νYZ[ � =H��  

توان متوسط پويش آزاد را به صورت نسبت بين سرعت ذرات و فركانس برخورد نشان در نتيجه مي

  :داد

)1 -13           (                                                                                             J � '\]  

- بيان مي J نفوذ و هدايت گرمايي بر حسب ويسكوزيته،نظير ساده ضرايب انتقالي نظريه جنبشي در 

  .شوند

  ]3و2[ارتباط ميان ضرايب انتقالي با متوسط پويش آزاد -ت

 چنانچه جريان باريكي از گاز كه موازي ديواره ظرف جريان دارد، داراي گراديان) 3-1(شكل طبق 

كند كه مي باشد، آنگاه يك فشاربرشي روي المان سطح پاييني سيال اثر ^سرعت در راستاي محور 

  :برابر است با
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)1 -14                                                                  (                                τ � "η `a`b  

منظور تأمين اصل افزايش آنتروپي، براي از بين رفتن اين گراديان سرعت، انتقال اندازه حركت به 

دهد تا اين اختلاف از خطي از لايه با مقدار بزرگتر اندازه حركت خطي به لايه با مقدار كمتر رخ مي

  .انتقال اندازه حركت خطي خواهد شد) شار(ن اين موجب يك جريا. بين برود

  

  

  برخورد تصادفي ذرات در راستاي يك گراديان سرعت 3-1شكل

  

  .شودمي c تغيير كل شار اندازه حركت خطي باعث افزايش فشار

)1 -15                     (                                                                         d � " \e 9��J  

  :شودمقدار ضريب ويسكوزيته به آساني تعيين مي) 15-1(و ) 14-1(معادلات  مقايسهبا 

)1 -16                      (                                                                         η � 'e =9��J  
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ي گازهاي عبارت زير براي ضريب ويسكوزيته) 16-1(در ) 13-1(و ) 11-1(و از اينجا با جايگزيني 

  :آيدآل به دست ميايده

)1 -17                        (                                                                   η � 'e] ��
��  

بر اساس اين رابطه . دهدنشان ميعبارت بدست آمده به طور كيفي رفتار ويسكوزيته گازها را به خوبي 

ويسكوزيته گازهاي بسيار رقيق مستقل از فشاربوده، با جذر دما نسبت مستقيم و با سطح مقطع 

  . نسبت عكس دارد برخورد

خاصيت انتقالي ديگري كه قابل بررسي است، ضريب هدايت گرمايي است كه رابطه آن با پويش آزاد 

  .آيدميانگين به روش مشابهي به دست مي

)1 -18                                                              (λ � η�f��J � g'h i�
��j& Nk� � Nkl�  

اين عبارت فقط وقتي صحيح است كه درجات آزادي . گرماي ويژه به ازاي هر مولكول است �fكه 

هاي انرژي حالت( آزادي دروني درجاتتأثير  .گاز وجود نداشته باشد هايدروني براي مولكول

اما . شودمعمولأ در سطوح برخوردي گازهاي رقيق در نظر گرفته نمي) چرخشي، ارتعاشي و الكتروني

توان در اين مورد مي. ها در نظر گرفته شوندبراي محاسبه دقيق ضريب هدايت گرمايي بايد اين حالت

  .استفاده كرد ]4[از رهيافت اوكن

  :ضريب نفوذ با پويش آزاد ميانگين نيز به صورت زير استرابطه 

)1 -19                                                                   (m � 'e ��J � e	 i�
��j& 'n � λ�nNk  

oكه در آن  � =9 � p9 qrs⁄ هايي به ضرايب عددي از نظريه پيچيده براي مولكول. است

  .اندي سخت به دست آمدهصورت كره
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ي گازها و متوسط پويش آزاد صرفأ از نظر هاي بدست آمده ازطريق نظريه جنبشي ساده شدهعبارت

به  براي. توان آنها را به كار بردكيفي و جهت توصيف فيزيكي قابل استفاده هستند اما از نظر كمي نمي

  .هاي واقعي استفاده كردتر  بايد از نظريه جنبشي پيچيده و پتانسيلهاي دقيقدست آوردن عبارت

  نظريه جنبشي پيچيده و معادله بولتزمان -1-1-2

,?�t خواص يك گاز رقيق توسط تابع توزيع u, F� عبارتاين تابع از حل يك  .شودمشخص مي 

هاي چگاليدر  معادلهاين  .آيدمعروف است، به دست مي لتزمانبو معادلهكه به  ،ديفرانسيلي- انتگرالي

  .صرف نظر كرد، معتبر است ن از برخوردهاي بيش از دو مولكولبه حد كافي پايين كه بتوا

زيرا  .اسبات دقيق خواص انتقالي بايد عميقأ در رفتار ميكروسكوپي گازها كاوش كردبراي انجام مح

و انرژي  اندازه حركت خطي انتقال جرم،) پيوسته(ماكروسكوپي  ضرايب انتقالي كه نمايشگر مقياس

- خواص انتقالي را مي .هاستهاي بين اتمها و مولكولكنشهمدر مقياس ميكروسكوپي شامل بر، است

توان از در نتيجه مي. توان به دقت با دنبال كردن همه برخوردهاي بين ذرات در سيال محاسبه كرد

ترين حالات مكانيكي ان دادن حالت گازها توسط توابع توزيع بر اساس محتملابزارهاي آماري براي نش

توزيع سرعت آماري . برخوردهاي بين ذرات گاز است توزيع، وابسته بهتحول زماني تابع . استفاده كرد

بولتزمان يك . نامنددر يك گاز اولين بار توسط ماكسول استخراج شد و لذا آن را توزيع ماكسولي مي

 .دها در مكان و زمان استخراج كرديفرانسيلي براي توصيف توابع توزيع سرعت گونه-انتگرالي عبارت

اما حل معادله بولتزمان بعدها . وجود و يكتايي جواب اين معادله را اثبات كرد 1912هيلبرت در سال 

اي انرژي هروش آنها، قابل كاربرد براي گازهاي رقيق بدون حالت .توسط چپمن و انسكوگ انجام شد

  .كندهاي انتقالي را فراهم ميدروني است و امكان محاسبه شار

اندازه حركت  اتاي از ذرات با مشخص كردن كامل مجموعه مختصحالت ديناميكي دقيق مجموعه

مكانيك كلاسيك دانستن حالت ديناميكي  وانينطبق ق .شودو موقعيت تمام ذرات داده مي خطي
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را در هر زمان ديگري آن سيستم بيني دقيق حالت ص اجازه پيشدر يك زمان مشخسيستمي دقيق 

-سادهبايد توصيف نيست، توصيف كامل يك سيستم ماكروسكوپي پيچيده ممكن  جا كهازآن. دهدمي

سيستم را به  به طوري كه گيريم،اين منظور از آمار بهره ميبراي . تري از سيستم در نظر گرفت

سپس حالت گرفته و ، در نظر يهاي منفرد تكرارزيادي سيستم ي متشكل از تعدادامجموعهصورت 

�t�vتابع توزيعرا توسط  اين مجموعه�?, u, F�نماييم كه ميفضاي فاز سيستم منفرد توصيف در  

شود كه اين تابع توزيع طوري انتخاب مي .استموقعيت متغير  uو اندازه حركت خطي متغير  ?

حالت سيستم در يك  )ماكروسكوپي(در توافق كامل با دانش ناكامل  عهمجموروي  هاگيريميانگين

تابع توزيع يكتا  وجود دارد، مجموعهجاكه راههاي مختلفي براي تشكيل آناز . لحظه خاص باشد

- با متوسط ارگوديك بيركهوف توسط نظريه  ايگيري مجموعهدر حالت تعادل، متوسط .نخواهد بود

�t�v تابع توزيع ديناميك .شودگرفته مي گيري زماني يكسان در نظر�?, u, T�توسط معادله  

اما اغلب داشتن تابع توزيع . عملي نيستمتغير -6yبا داشتن  معادلهحل اين  .شودليوويل توصيف مي

�t�zتري مثلبا مرتبه پايينC?�z�, u�z�, TE كافي است){ | y(.  با انتگرال عبارتاين -

yروي  �t�vگيري "   ].5[آيدمولكول به دست مي }

)1 -20                                                  (t�v��u', u�, … ; uz , ?', ?�, … ?z; F� �
v!�v(z�! # … # t�v� �u', u�, … ; uz, ?', ?�, … ?z; F�duz�' … duvd?z�' … d?v 

گازي تك  .هاي نسبتأ رقيق كافي استاغلب براي مطالعه رفتار گاز �'�tبه سطح اطلاعات مربوط 

به طور كلي . اي مهم باشندذره-شود تا تنها برخوردهاي دواتمي و به حد كافي رقيق در نظر گرفته مي

تواند تابعي از مي x. دارد قرار xدر حضور نيروي خارجي  �كنيم كه مولكولي از گونه فرض مي

�'�tKبراي هر جزء از مخلوط تابع توزيعي به صورت . موقعيت و زمان باشد و نه سرعت�?, u, T� 
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و با اندازه حركت خطي  �uحول  �duدر محدوده  � هاي نوع وجود دارد به طوري كه تعداد مولكول

  :است با، برابر  K?حول  d?K در محدوده

)1 -21                                                                       (dyK � tK�'��?, u, F� d? du  

اگر . مستقل از زمان و مكان است و به شكل توزيع سرعت ماكسولي است �'�tKدر حالت تعادل . است

tK�'��?, u, F�توان يي در موقعيتهاي غير تعادلي باشد براي بررسي رفتار آن ميوابسته به متغيرها 

كه هر نقطه آن نماينده موقعيت يك  ،بعدي ششماهيت جريان نقاط فازي را در يك فضاي فاز 

  .كنش دارند، در نظر گرفتمولكول است و مولكولها با هم برهم

قيقت در ح]. 3و2[توزيع به دست آورداي براي تابع توان رابطهبا استفاده از يك رهيافت تفاضلي مي

، به موقعيت  dFهستند درمدت  �Kقرار دارند و داراي سرعت  � ذراتي كه ابتدا در موقعيت 

� � �KdF رسند و سرعت آنها در اين لحظه مي�K � �K 9K⁄ dF شود، كهمي �K برآيند نيروهاي  

برخوردي بين ذرات رخ  dFاين در صورتي است كه در فاصله زماني  .است �عمل كننده روي ذره 

ي مورد نظر به مكان و اما ممكن است در فاصله زماني مذكور به دليل برخورد بين دو ذره، ذره. ندهد

نبوده و بر اثر  �Kبا سرعت  �سرعت مذكور منتقل نشود و يا آنكه ذراتي باشند كه قبلأ در مكان 

از اينجا، تغييرات كامل زماني . ذرات ديگر درآن لحظه به مكان و سرعت مورد اشاره برسندبرخورد با 

  :توان به شكل زير نوشترا مي �'�tKتابع توزيع 

)1 -22                                        (DK�tK� � d���.�
�Q � �d���.�

�Q ��[Z� � ,�K��� " �K�(�2  

هستند كه بدون برخورد به مكان  �Kبا سرعت  �كه جمله اول سمت راست مربوط به ذرات در نقطه 

�  فاز جديد � �KdF  و�K � �K 9K⁄ dF رسند و جملات داخل پرانتز مي�K���به  �)��Kو  

د ازمكان اوليه ديگري به نقطه فاز فوق رسيده و يا بر ترتيب مربوط به ذراتي است كه به دليل برخور



 هاي دو اتميهاي الكتروني مولكولنظريه جنبشي گازها و حالت

 

13 

 

بولتزمان نشان داد كه جمله دوم در سمت راست رابطه فوق . شونداثر برخورد از آن نقطه خارج مي

  :شودبا عبارت زير جايگزين مي) شودكه به آن جمله برخورد گفته مي(

)1 -23                            (�K�tK� � ΣL  ��KL��� " �KL�(�� � #Ct�Kt�L " tKtLE��d�d�L  

توابع توزيع ارزيابي شده  �tتوابع . زاويه سه بعدي است   �مقطع برخورد ديفرانسيلي و سطح �كه 

  .در نقطه فازي مربوط به حالت بعد از برخورد است

  : به صورت زير است اندازه حركت خطيرفتن سرعت به جاي با در نظر گ بولتزمانمعادله 

)1 -24                (
`��`Q � ,�K � `��`� 2 � '�� ,�K · `��`� 2   � ∑ �Ct�Kt�L " tKtLE�KL� d� d��  

-همبا حل معادله بولتزمان براي يك پتانسيل بر .استگازها  خواص انتقالي اساس استخراج اين معادله

  .توان تابع توزيع را به دست آورد و خواص انتقالي سيال را استخراج كردكنش معين مي

  .]5[تدر شرايط تعادل، يك تابع ماكسولي اس) 24- 1(بولتزمان نشان داد كه جواب معادله 

)1 -25                                   (                            tK� � =K , ���
��2 exp ," ��N�&�
��2 

  :شودها تعريف ميهاي جنبشي گونهبه سادگي به صورت ميانگين انرژي sدماي تعادلي گاز 

)1 -26                                                              (        
e� =qrs � ∑ # '� 9L�L�tLd�L  

qr ثابت بولتزمان است .  
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  1معادلات پايستگي -1-1-3

سرعت ميانگين ذرات و سرعت . كنيمهاي ميانگين با اهميت را معرفي ميابتدا تعدادي از سرعت

  :مدهيميميانگين جرمي را به ترتيب به صورت زير نشان 

)1 -27                  (                                                                    ��� � '\� # tK�K ��K  

)1 -28                                                                                         (� � 'n ∑ 9K=K��K  

در  �Gدر دستگاه مختصاتي كه با سرعت سرعت نسبي ذره  عبارت است ازذره سرعت ويژه يك 

  .حركت است

)1 -29                                (                                                                K � �K " � 

  :عت نفوذ نام داردو ميانگين سرعت ويژه، سر

)1 -30                   (                                                                 ¡K � '\� #  K  tK  d�K   

خواصي نظير . مانندبر طبق اصول پايستگي، خواصي وجود دارند كه طي فرايند برخورد ثابت باقي مي

لذا  .مانندو اندازه حركت خطي كل سيستم شامل دو ذره برخورد كننده، بدون تغيير مي جرم، انرژي

  .نامندمي٢"بدون تغيير يخواص برخورد"اين خواص را 

yضمن برخورد فقط  � q    و
ψKنامتغير برخورد عددي مستقل خطي  4 ¤ ¥1, … , y � 4¦   

، بزرگي اندازه حركت خطي كل )نامتغير عددي y(ها زيرا در طول برخوردها، جرم گونه. وجود دارد

تر بيان براي آسان. مانندثابت باقي مي) نامتغير عددي 1(و انرژي جنبشي كل ) نامتغير عددي 3(

                                                             
١
 Conservation Equations 

2
 Collisional invariants 

 


