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   کردستان دانشگاه

   گروه شيمي-علوم  دانشكده

 

  

   متانول-رومتان و بنزنئو تترافلو- متان گازهايمحاسبه خواص انتقالی براي مخلوط

    سازی تجربی وارون مهي بااستفاده از روش ن

 

   

   ارشد رشته شيمي  كارشناسي  نامه پايان

  )فيزيك گرايش شيمي(
  

    زاد مينا راستگار رحيم

  

  استاد راهنما

  رضا رفيعی  دكتر حميد

  

  ١٣٨٧ماه  خرداد
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  تشکر و قدردانی                                                                            
  

 این راهدر پیمودن که ایم می نم خداوند بلند مرتبه ،بی نهایت خویش را تقدیم حضرت حق سپاس و حمد
ترین تشکر خود را، تقدیم خانواده  نه  صمیما. بود و هیچگاه مرا تنها نگذاردهمیشه یار و مددکار من

  . و دلگرمی من در زندگی بودندواري امیدباعث نمایم که همواره  می مهربانم مادر وویژه پدر  بهعزیزم 
 که در طول این مدت، از هیچ  رفیعیمیدرضا حجناب آقاي دکتر ي بزرگوارم از استاد راهنما
  .نهایت سپاسگزارم بی ،در اختیار من قرار دادند  رایش و تجربیات گرانقدر خو ننمودند مساعدتی دریغ

ام  ین مقطع در محضر درسشان بودهالخصوص اساتیدي که در ا اساتید محترم گروه شیمی علیاز 
   .سپاسگذارم

 ندا سعادت اسلامی، ،زهرا انفراديوند،  طاهره زهره :ها  خانمهایم از کلیه دوستان و همکلاسی
 دیگر دوستان عزیز کمال تشکر و قدردانی را  وجامه بزرگ، رحیم حسینی بهمن: آقایان ،حیدري
  .دارم
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   بر نتایـج  و معنوي مترتب  مادي  حقوق کلیه

    موضوع حقیق از ت  ناشی  و نوآوریهاي ابتکارات  مطالعات، 

  .  است  کردستان  دانشـگاه  به متعلق) رسـاله ( نامه   پایان این
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= ١٩٠٣/٠(كسرمولي در ) متانول -بنزن (هاي گاز مخلوطبراي ]١١٠[
66HCx.(.............................................................٦٩   

   ]١١٠[ مرجع  سازی و مقايسه آن با مقادير تجربي وسيله روش وارون شده به بيني  پيشنفوذمقادير ضريب  :)٢٨-٤(جدول 
   ٧٠.................................................................................................٥/٠دركسر مولي) متانول -بنزن (هاي گاز مخلوط براي 

  ) متانول -بنزن( ی  گاز مخلوط سازی براي وسيله روش وارون شده به بيني پيشفاکتور نفوذ گرمايي مقادير  :)٢٩-٤( جدول
   ٧١............................................................................................................................................................٥/٠مولی دركسر 

  
  
  
  
  
  
  

                 

 

 دوازده



 ١١ 

پيوستفهرست   
  صفحه                                                                                                                                                   عنوان

  
  يابي  ميانبا استفاده ازکه  l.mol01023/0=ρ−1  ايزوبوتان دريافته گاز خالص هاي برخورد کاهش  انتگرال)1جدول 

  ٧٤..............................................................................................................................................................اند دست آمده  به
  با استفاده ازکه  l.mol01023/0=ρ−1 دريافته گاز خالص ايزوبوتان  هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال )2 جدول

   ٧٤..................................................................................................................................................اند دست آمده يابي به ميان
  يابي  ميانبا استفاده از که  l.mol02138/0=ρ−1  ايزوبوتان دريافته گاز خالص هاي برخورد کاهش  انتگرال)3 جدول

 ٧٥...............................................................................................................................................................اند دست آمده به

   با استفاده ازکه  l.mol02138/0=ρ−1 ايزوبوتان درته گاز خالص ياف هاي برخورد کاهش نسبت انتگرال )4جدول
 ٧٥..................................................................................................................................................اند دست آمده يابي به ميان

  يابي   ميان با استفاده ازکه l.mol02955/0=ρ−1  ايزوبوتان دريافته گاز خالص هاي برخورد کاهش  انتگرال)5جدول 
   ٧٦................................................................................................................................................................اند دست آمده به

   با استفاده ازکه  l.mol02955/0=ρ−1 ايزوبوتان  دريافته گاز خالص  هاي برخورد کاهش نسبت انتگرال) 6جدول
  ٧٦..................................................................................................................................................اند دست آمده يابي به ميان

  يابي   مياناستفاده از با که l.mol03796/0=ρ−1  ايزوبوتان دريافته گاز خالص هاي برخورد کاهش انتگرال) 7 جدول 
   ٧٧................................................................................................................................................................اند دست آمده به

   با استفاده ازکه l.mol03796/0=ρ−1 وبوتان درايزيافته گاز خالص  هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال) 8جدول
   ٧٧.................................................................................................................................................اند دست آمده يابي به  ميان

   يابي  ميان با استفاده ازکه l.mol04789/0=ρ−1  ايزوبوتان در يافته گاز خالص هاي برخورد کاهش  انتگرال)9جدول 
  ٧٨...............................................................................................................................................................اند دست آمده  به

   با استفاده ازکه  l.mol04789/0=ρ−1 ايزوبوتان دريافته گاز خالص  هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال)10 جدول
   ٧٨..................................................................................................................................................اند دست آمده يابي به ميان

  با استفادهکه   ]108[ و]107[  ايزوبوتان جهت مقايسه با مراجعيافته گاز خالص هاي برخورد کاهش  انتگرال)11جدول 
   ٧٩.............................................................................................................................................دان دست آمده يابي به  ميان از

  با که   ]١٠٨[ و]١٠٧[ايزوبوتان براي مقايسه با مراجع يافته گاز خالص  هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال)12جدول
   ٧٩..................................................................................................................................اند دست آمده يابي به  ميانه ازاستفاد

   باکه ]١٠٨[ع  ايزوبوتان براي مقايسه با مقادير موجود در مرجيافته گاز خالص هاي برخورد کاهش  انتگرال)13جدول 
   ٨٠..................................................................................................................................اند دست آمده يابي به  مياناستفاده از

  ]١٠٨[سه با مقادير موجود در مرجع ايزوبوتان براي مقاييافته گاز خالص  هاي برخورد کاهش نسبت انتگرال) 14 جدول
   ٨٠.........................................................................................................................اند دست آمده يابي به  ميانبا استفاده ازکه  

   ٨١.................اند دست آمده يابي به  ميانبا استفاده از که نتانپو نئيافته براي گاز خالص هاي برخورد کاهش  انتگرال)15جدول 
  ٨١.......اند آمده دست يابي به ميانبا استفاده از   کهنتانپ نئويافته براي گاز خالص هاي برخورد کاهش انتگرالنسبت ) 16جدول 

 

 سيزده



 ١٢ 

پيوستفهرست   
  صفحه                                                                                                                                                   عنوان

  
  براي محاسبه  )تترافلوئورومتان -متان (ي مخلوط گازدر تترافلوئورومتان  گازيافته هاي برخورد کاهش  انتگرال)17جدول 

  ٨٢............................................................................................اند دست آمده بي بهيا  ميانبا استفاده ازکه ضريب ويسكوزيته 
  براي  ) تترافلوئورومتان -متان (ي  مخلوط گاز گاز تترافلوئورومتان دريافته هاي برخورد کاهش نسبت انتگرال  )18جدول 

   .٨٢................................................................................اند دست آمده يابي به  مياناده از با استفکهمحاسبه ضريب ويسكوزيته 
  براي محاسبه ضريب ) تترافلوئورومتان -متان (ي مخلوط گازدر متان  گازيافته هاي برخورد کاهش  انتگرال)19 جدول 

   ٨٢........................................................................................................اند دست آمده بي بهيا  ميانبا استفاده از که ويسكوزيته
  محاسبهبراي )  تترافلوئورومتان -متان (ي  مخلوط گاز گاز متان دريافته هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال)20جدول

  ٨٢...........................................................................................اند دست آمده يابي به  مياناده ازبا استف که  ضريب ويسكوزيته

   محاسبهبراي  )تترافلوئورومتان -متان (ي مخلوط گازدر تترافلوئورومتان  گازيافته هاي برخورد کاهش  انتگرال)21جدول 
 ٨٣......................................اند دست آمده يابي به ميانبا استفاده از  که 5/0  یکسر مول در گرمايينفوذ ضريب نفوذ و فاکتور 

  براي  ) تترافلوئورومتان-متان (ي  مخلوط گاز گاز تترافلوئورومتان دريافته هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال)٢٢جدول 
   ٨٣..........................اند دست آمده يابي به  ميانبا استفاده ازکه  5/0  کسر مولی در ييگرما ضريب نفوذ و فاکتور نفوذ محاسبه
   ضريبمحاسبهبراي ) تترافلوئورومتان -متان (ي مخلوط گازدر متان  گازيافته هاي برخورد کاهش  انتگرال)23جدول 

   ٨٣...............................................اند دست آمده يابي به ميان با استفاده از که 5/0   یکسر مول در گرمايي نفوذ و فاکتور نفوذ 
  محاسبهبراي )  تترافلوئورومتان -متان (ي مخلوط گاز درمتان  گاز يافته  کاهشهاي برخورد  نسبت انتگرال)24جدول 

   ٨٣.....................................اند دست آمده ي بهياب  ميانبا استفاده ازکه  5/0  کسر مولیدر  گرماييضريب نفوذ و فاکتور نفوذ  
   براي محاسبه ضريب ويسكوزيته ) متانول-بنزن (ي مخلوط گازدر  گاز بنزنيافته کاهش برخورد هاي  انتگرال)25جدول 

 =7767/0( در كسرمولي يابي  ميان با استفاده ازکه
66HCx(  ٨٤...................................................................اند دست آمده به   

  براي محاسبه ضريب  ) متانول-بنزن (ي  مخلوط گاز گاز بنزن دريافته هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال)26جدول 
 =7767/0( در كسرمولي يابي  ميان با استفاده ازکهويسكوزيته 

66HCx(  ٨٤.................................................اند  آمدهدست به   
   براي محاسبه ضريب ويسكوزيته ) متانول-بنزن (ي مخلوط گازدر  گاز متانوليافته کاهش برخورد هاي  انتگرال)27جدول 

 =7767/0( در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده ازکه 
66HCx(  ٨٤...................................................................دان دست آمده به   

  براي محاسبه ضريب  ) متانول-بنزن (ي  مخلوط گاز گاز متانول دريافته هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال)28جدول 
 =7767/0( در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده ازکه ويسكوزيته 

66HCx(  ٨٥.................................................اند دست آمده به   
   کهبراي محاسبه ضريب ويسكوزيته ) متانول-بنزن (ي مخلوط گازدر  گاز بنزنيافته کاهش برخورد هاي  انتگرال)29جدول 

 =5929/0( در كسرمولي يابي  ميان با استفاده از
66HCx( ٨٥........................................................................اند دهدست آم به   

  براي محاسبه ضريب  ) متانول-بنزن (ي  مخلوط گاز گاز بنزن دريافته هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال)30جدول 
 =5929/0(  در كسرمولييابي  ميان با استفاده ازکهويسكوزيته 

66HCx(  ٨٥.................................................اند دست آمده به  
  

  

 چهارده

 

 



 ١٣ 

پيوستفهرست   
  صفحه                                                                                                                                                    عنوان

  
    ضريب ويسكوزيتهمحاسبهبراي  ) متانول-بنزن (ي مخلوط گازدر گاز متانول يافته هاي برخورد کاهش انتگرال )31جدول 

= 5929/0(  در كسرمولييابي  ميانبا استفاده ازکه 
66HCx  (٨٦..................................................................اند دست آمده به  

   ضريبمحاسبهبراي  ) متانول-بنزن (ي  مخلوط گاز گاز  متانول دريافته هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال)32جدول 
= 5929/0(  در كسرمولييابي  ميانبا استفاده ازکه  ويسكوزيته 

66HCx(  ٨٦................................................اند دست آمده به  
   براي محاسبه ضريب ويسكوزيته ) متانول-بنزن (ي  مخلوط گازدر  گاز بنزنيافته کاهش برخورد هاي  انتگرال)33جدول 

 =416/0( در كسرمولي يابي  ميان با استفاده ازکه
66HCx(  ٨٦.....................................................................اند دست آمده به 

   ضريب محاسبهبراي  ) متانول-بنزن (ي  مخلوط گازدر گاز  بنزن يافته هاي برخورد کاهش انتگرالنسبت  )34جدول 
= 416/0( در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده از که ويسكوزيته

66HCx(  ٨٧...................................................اند دست آمده به  
   ضريب ويسكوزيتهمحاسبهبراي  ) متانول-بنزن (ي  مخلوط گازدر گاز  متانول يافته هاي برخورد کاهش انتگرال )35جدول 

= 416/0( در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده ازکه 
66HCx(  ٨٧.....................................................................اند دست آمده به 

   ضريب محاسبهبراي  ) متانول-بنزن (ي  مخلوط گازدر گاز  متانول يافته هاي برخورد کاهش انتگرالنسبت  )36جدول 
= 416/0( در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده از که ويسكوزيته

66HCx(  ٨٧....................................................اند دست آمده به  
    ضريب ويسكوزيتهمحاسبهبراي  ) متانول-بنزن (ي مخلوط گازدر گاز  بنزن يافته هاي برخورد کاهش انتگرال )37جدول 

= 1989/0 ( در كسرمولي يابي ميانبا استفاده از که
66HCx(  ٨٨....................................................................اند دست آمده به   

   ضريب محاسبهبراي  )متانول -بنزن (ي مخلوط گازدر گاز  بنزن يافته هاي برخورد کاهش انتگرالنسبت  )38جدول 
= 1989/0 ( در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده از که ويسكوزيته

66HCx(  ٨٨.................................................اند دست آمده به   
   ضريب ويسكوزيتهمحاسبهبراي  )متانول -بنزن (ي مخلوط گازدر گاز  متانول يافته هاي برخورد کاهش انتگرال )39جدول 

= 1989/0 ( در كسرمولي يابي ميانبا استفاده از  که
66HCx(  ٨٨..................................................................اند دست آمده به   

   ضريبمحاسبهبراي  )متانول -بنزن (ي مخلوط گازدر گاز  متانول يافته هاي برخورد کاهش انتگرالنسبت  )40جدول 
= 1989/0 ( در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده از که  ويسكوزيته

66HCx(  ٨٩................................................اند دست آمده به  
   براي محاسبه ضريب ويسكوزيته ) متانول-بنزن (ي مخلوط گازدر  گاز بنزنيافته کاهش برخورد هاي  انتگرال)41 جدول 

 =1903/0(  در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده ازکه 
66HCx(  ٨٩...................................................................اند دست آمده به   

   ضريب محاسبهبراي  )متانول -بنزن (ي مخلوط گازدر گاز  بنزن يافته هاي برخورد کاهش انتگرالنسبت  )42جدول 
= 1903/0(  در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده از که ويسكوزيته

66HCx(  ٨٩.................................................اند دست آمده به   
    ضريب ويسكوزيتهمحاسبهبراي  )متانول -بنزن (ي مخلوط گازدر گاز  متانول يافته هاي برخورد کاهش انتگرال )43جدول 

= 1903/0(  در كسرمولي يابي ميانبا استفاده از  که
66HCx(  ٩٠..................................................................اند دست آمده به  

   ضريب محاسبهبراي  )متانول -بنزن (ي مخلوط گازدر گاز متانول يافته هاي برخورد کاهش انتگرالنسبت  )44جدول 
= 1903/0(  در كسرمولي يابي ميانبا استفاده از   کهويسكوزيته

66HCx(  ٩٠.................................................اند دست آمده به    

 پانزده

 



 ١٤ 

  پيوستفهرست 
  صفحه                                                                                                                                                    عنوان

  
   ضريب نفوذ و محاسبهبراي  )متانول -بنزن (ي مخلوط گازدر گاز  بنزن يافته اهشهاي برخورد ک انتگرال )45جدول 

  ٩٠.............................................................اند دست آمده به 5/0  در كسرمولي يابي  ميانبا استفاده ازکه  گرماييفاکتور نفوذ 
  براي محاسبه ضريب ) متانول-بنزن (ي  مخلوط گاز گاز  بنزن درافتهي هاي برخورد کاهش  نسبت انتگرال) 46 جدول 

   ٩١...................................................اند دست آمده به 5/0 در كسرمولييابي  ميانبا استفاده ازکه  نفوذ و فاکتور نفوذ گرمايي 
   ضريب نفوذ و محاسبهبراي  )متانول -بنزن (يوط گاز مخلدر گاز متانول يافته هاي برخورد کاهش انتگرال )47جدول 

   ٩١.............................................................اند دست آمده به 5/0  در كسرمولي يابي ميانبا استفاده از  که گرماييفاکتور نفوذ 
   ضريب نفوذمحاسبهبراي  )متانول -بنزن (يز مخلوط گادر گاز متانول يافته هاي برخورد کاهش انتگرالنسبت  )48جدول 

 ٩١.........................................................اند دست آمده به 5/0  در كسرمولي يابي ميانبا استفاده از  که گرمايي و فاکتور نفوذ 
  
  
  
  
  
 
 
 
 
  
  
  
  
  
  
  
 
 
 
 
 
 
 
  
  

 شانزده
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 چكيده

 
سازي و به كمك يك تابع همبستگي پيشنهاد شده براي ويسكوزيته، ابتدا تابع پتانسيل جفتي سيستم  تجربي وارون س روش نيمهبر اسا
سپس بر اساس اين تابع پتانسيل . انسيل خام اوليه استفاده گرديدعنوان پت  به)12-6(جونز  -از پتانسيل لنارد.  بنزن استخراج شد-متانول

 نفوذ گرمايي براي گازهاي خالص ايزوبوتان و نئوپنتان و نيز فاكتور و  جرميريب ويسكوزيته، ضريب نفوذخواص انتقالي شامل ض
بيني و با مقادير تجربي موجود  ي وسيعي از دما و تركيب پيش  تترافلوئورومتان در محدوده- بنزن و متان-هاي مخلوط متانول سيستم

 نسبت به مقادير تجربي  ± %5ي   و در مورد نفوذ در محدوده± %2ي  در محدودهدقت نتايج در مورد ويسكوزيته . مقايسه گرديد
 . دست آمده است به

ن تترافلوئورومتا- بنزن، متان-خواص انتقالي، ويسكوزيته، نفوذ، نفوذ گرمايي، ايزوبوتان، نئوپنتان، متانول: كلمات كليدي

 

 هفده



 

                     
 

                                                                          فصل اول    

        مقدمه                                                                                                                         

 
 
  
 

 
  

دهایی که با انتقال جرم و انرژي هاي مختلف و مواجه شدن با فراین پیشرفت روزافزون صنایع در زمینه

اهمیت . سازد پیش نمایان می از ي خواص انتقالی و ترموفیزیکی سیالات را بیش همراهند، اهمیت بررسی و مطالعه

دلیل تنوع وسیع   شود که دانشی از خواص انتقالی اشکال مختلف مواد، به این خواص از این واقعیت ناشی می

نظر مهندسی، تعیین خواص ترموفیزیکی   عبارت دیگر، از نقطه ورت دارد، بهي مهندسی، ضر مسائل در زمینه

رویه مصرف انرژي، امري لازم است، زیرا کنترل دایمی آلودگی هوا نیاز  دلیل رشد بی گازها در مقیاس صنعتی به

  .اند گیري شده صورت خالص اندازه به اطلاعاتی وسیع در مورد خواص گازهایی دارد که کمتر به

ــر چگــالی، ظرفیــت  خــو ــا نظی ــوفیزیکی گازه ــین   اص ترم ــوذ، همچن ــسکوزیته و نف ــایی، ضــرایب وی  گرم

تهویـه و   سازي رآکتورهاي شیمیایی، فرآیندهاي جداسازي، هاي مهمی هستند که در بهینه گرمایی کمیت هدایت

ــدهاي روان    ــز در فرآین ــن خــواص ضــروري اســت، نی ــق از ای ــشی دقی ــسکوزیته ،1ســازي سرماســازها، دان  و وی

   .[1]ساز از اهمیت فراوانی برخوردارند گرمایی سیال روان هدایت

                                                 
١ -Lubrication 



 ٢ 

ي مواجهه با مخلوط سیالات و شرایط عمل  واسطه ویژه به دلیل تعدد فرایندها و ابزارها به در صنایع به

در این بررسی . یابد بینی این خواص اهمیتی دوچندان می متفاوت آنها، اهمیت بررسی خواص ترموفیزیکی و پیش

مرتبط 1تر برخلاف حالت چگال شود، این خواص در چگالی پایین خواص انتقالی گازها در چگالی کم مطالعه می

  .هاي گاز هستند مولکول با نیروهاي حاکم بین  

   ارتباط موضوع تحقیق با کارهاي قبلی -1-1

فشارهاي به قدر بررسی دینامیک گازها در دماهاي بالا از گذشته، بسیار مورد توجه بوده خصوصاً در 

 .آل فرض شوند  صورت گاز ایده توانند به هاي شیمیایی می کافی پایین، چون گونه

تئوري آنها براي گازهاي رقیق .  ارائه دادند4حلی از معادله بولتزمان) 1917 (3و انسکوگ) 1916 (2چپمن

   .[2]ارهاي انتقالی ممکن شدند کار گرفته شد و در نتیجه تخمین ش هاي انرژي داخلی به بدون درنظر گرفتن شیوه

صورت عبارتهایی از  ي انتقال شامل قسمتی از مکانیک آماري غیر تعادلی است که به توصیف نظري پدیده

اتمی و  کنش بین  هاي برهم دانشی دقیق از پتانسیل. کنشی آنهاست خواص ماکروسکوپی مولکولها و پتانسیل برهم

مولکولی مسئول تمام  نیروهاي بین  مولکولی لازم است، زیرا حاسبه خواص گویی و م منظور پیش مولکولی به بین 

هایی که این  مولکولی دقیق و تئوري با در دست داشتن یک پتانسیل بین . خواص مواد در تمام فازها هستند

 این .بینی نمود خواص را با صحت خوبی پیش توان این دهند، می پتانسیل را به خواص مختلف سیستم ارتباط می

 شناخته شود ارزیابی خواص ترموفیزیکی سیالات سرراست خواهد 5بدان معنی است که اگر انرژي پتانسیل جفتی

هاي مناسب  کند، چون تجهیز و روزآمد کردن آزمایشگاه بود و نیاز به کار تجربی تا حد زیادي کاهش پیدا می

ي وسیعی از  هاي متنوع که گستره  انجام آزمایشافزون بر این. براي تعیین این خواص مستلزم هزینه فراوان است

                                                 
١ -Dense 
٢ -Chapman  
٣ -Enskog 
٤ -Boltzmann 
٥ -Pair potential energy 



 ٣ 

ي نظري این  گیر و توانفرسا خواهد بود، لذا محاسبه ي وسیعی از دما دربرگیرد، بسیار وقت سیالات را در محدوده

، حال مسئله این است که چگونه  باشد تري براي دستیابی سریع و صریح به این خواص می الوصول خواص راه سهل

 دست آورد ؟ مولکولی را به هاي بین نسیلتوان پتا می

مولکولی از موضوعات مهمی بوده که از هر دو دیدگاه  هاي اخیر ارزیابی انرژي پتانسیل بین  در سال

مولکولی شناخته  گیري پتانسیل بین  تئوري و تجربی به آن پرداخته شده است، لیکن راهی مستقیم براي اندازه

پذیر ماکروسکوپی است که  سترس است، اندازه گیري چند خاصیت مشاهدهنشده است و آنچه معمولاً در د

  .مولکولی هستند طریقی تابع نیروهاي بین  به

) 1روشهاي اب اینیـشیو (مولکولی، مکانیک کوانتوم   منبع نظري اطلاعات درباره ماهیت انرژي پتانسیل بین      

مولکـولی شـامل آزمایـشات        هـاي بـین        پتانـسیل  دست آوردن اطلاعات درباره     منابع تجربی براي به    .[3-12]است  

، [43-45]هـاي سـرعت صـوت          ، داده  [30-42]، مطالعـات اسپکتروسـکوپی      [13-29]پراکندگی پرتو مولکولی    

   .، هستند6]و [3خواص تعادلی، ترمودینامیک و خواص ساختاري فاز متراکم نظیر ساختار بلور و آنتالپی تصعید

مولکولی از اطلاعات تجربی وجود دارد، راه اول که  بع پتانسیل بین دو روش اساسی براي استخراج تا

ي خواص  کنش بر پایه هاي برهم  ارائه شد، تخمین اولیه پتانسیل[46-48] و همکارانش 2توسط بارکر

نام دارد، یک مدل پتانسیلی  3در این روش که برازش. هاي پارامتردار بوده است ماکروسکوپی و از طریق مدل

شود و پارامترها توسط روش آزمون و خطا آنقدر  هاي جفتی، درنظر گرفته می  متري براي تابع پتانسیلچندپارا

نقص اصلی این طرز . ترین انطباق با کمترین اختلاف بین تئوري و تجربه پدید آید شوند تا مناسب تغییر داده می

شود  و این محدودیت محاسباتی باعث میشد  عمل آن است که با افزایش تعداد پارامترها، عمل برازش مشکل می

                                                 
١ -Ab initio 
٢ -Barker 
٣ -Fitting 



 ٤ 

پذیر در مدل ارائه شده به حداقل تعداد کاهش پیدا کند و مدل شکلی خام پیدا  که تعداد پارامترهاي تنظیم

ي دمایی  دست آمده وابسته به خواص استفاده شده در روش و دامنه نقص دیگر آن است که پتانسیل به. نماید می

 . نخواهد بود 1این یکتابه کار رفته داشته و بنابر

 مستقیم است که به هیچ 3سازي  و همکارانش توسعه داده شده روش وارون2راه دوم که توسط اسمیت

این روش . [49-53]دست آمده، یکتاست  فرض صریحی درباره شکل تابع پتانسیل وابسته نیست و پتانسیل به

کنش بین  تعیین مستقیم برهم. کند جربی تولید میهاي ت ، انرژي پتانسیل جفتی مؤثر را از داده 4تکرارشونده

هاي یکسان، امري مهم است که روش   شده براي مولکول هاي شناخته کنش مولکولی غیر یکسان بر مبناي برهم 

  . کند سازي این امکان را مهیا می وارون

بوده و  مولکولی ین آوردن تابع انرژي پتانسیل ب دست  گاز، منبع خوبی براي به     5ي  خواص ترموفیزیکی توده  

که خـواص انتقـالی    دلیل این شوند، به از میان این خواص، خواص انتقالی در چگالی کم از منابع مهم محسوب می           

تـوان ضـرایب نفـوذ، ویـسکوزیته و      از ایـن خـواص مـی   . گیـري هـستند   انـدازه  سهولت در دسترس و قابل   گازها به 

گیـري آن   تر و همچنـین دقـت انـدازه    گیري، آسان یته از نظر اندازهاز میان آنها ویسکوز   . گرمایی را نام برد     هدایت

 برخوردهـاي  ثیـر ٔتـا گرمایی تقریباً مستقل از سهم درجات آزادي درونی بوده و تحـت   بالاست و برخلاف هدایت  

ي تجربی  ي اول ضرایب ویسکوزیته  در مرحله : طور کلی این تحقیق دو مرحله دارد        به .شود  غیرالاستیک واقع نمی  

کـار مـی رود و    عنـوان اطلاعـات ورودي بـراي ارزیـابی پتانـسیل بـین مولکـولی بـه                  بـه  6همبستگیفرم یک تابع      به

ي بعـد ایـن پتانـسیل، بـراي      شود و در مرحلـه      ي روش، پتانسیل بهبودیافته تولید می       شونده  ي ماهیت تکرار    واسطه  به

                                                 
١ -Unique 
٢ -Smith 
٣ -Inversion 
٤ -Iterative 
٥ -Bulk 
٦ -Correlation function 



 ٥ 

( و  )  تترافلوئورومتـان  -متـان ( هـاي مخلـوط       یستمبینی خواص انتقالی گازهاي خالص ایزوبوتان، نئوپنتان و س          پیش

بینـی، تخمـین خـواص      منظـور از ایـن پـیش       .شود  ي وسیعی از دما و ترکیب استفاده می         در محدوده )  بنزن -متانول

عنـوان اطلاعـات ورودي    هاي فیزیکی معدود بـه  انتقالی، توسط یک چهارچوب نظري اصولی و استفاده از کمیت   

 نـسبت بـه     ±% 5ي    و ضرایب نفوذ بـا دقـت در محـدوده          ±% 2ایب ویسکوزیته با دقت     در این پژوهش، ضر   . است

 .اند بینی شده مقادیر تجربی پیش

   اهمیت موضوع-1-2

 هاي خواص گیري تنها، نیاز صنعت را براي داده       توان با اندازه   از آنجا که نمی   که قبلاً ذکر شد،       طوري  همان

 ایـن   گیـري مـستقیم      انـدازه تواند جـایگزین مناسـبی بـراي           این روش می    استفاده از  ، فیزیکی برآورده ساخت  ترمو

  .خواص باشد

گازهاي خالص و مخلوطی که در این تحقیق بررسی شدند همگی داراي کاربردهاي مختلف در صنایع، 

 -که سیستمی قطبی دلیل این به)  بنزن-متانول(  اعم از صنایع شیمیایی، سوختی و غیره هستند، خصوصاً مخلوط

دست آمده براي این سیستم  مخلوط،  رسید، نتایج به نظر می داد، از نظر بررسی لازم به غیرقطبی را نمایش می

ایاي مهم این تحقیق هاي تجربی بود که این یکی از مز قبول و نیز با دقت بالایی نسبت به داده بسیارخوب، قابل

  .شود محسوب می

هاي مطرح شده  اهداف و پرسش-3-  1 

 مستقیم از مقـادیر   ي استفاده وسیله مولکولی به دست آوردن انرژي پتانسیل بین  سازي، به  وارون هدف روش 

گـویی خـواص انتقـالی درچگـالی کـم            تجربی، بدون اتخاذ یک مدل ریاضی صریح براي تابع پتانسیل و نیز پیش            

ت که مقادیر یک خاصیت     ي وسیع دمایی است، مزیت عمده این روش، این اس           هاي مذکور در دامنه     براي سیستم 

هاي آتی،  جزئیات این طرز عمل در فصل.  استفاده قرار گیرند گویی خواص دیگر مورد توانند در تعیین و پیش می


