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 مقدمه  1-1

 

اصولاً بررسی سیستم های چگال از نقطه نظر مولکولی بسیار مشکل است، زیررا ووزیرذ اراد  ر          

سیستم نه مانند گاز رقیق به صورد وصا فی است و نه مانند جامداد است که مولکول ها  ر کل شبکه 

 به صورد منظم ووزیذ شده اند. 

ظم سراسری )حالت به عبارد  یگر  ر سیستم های چگال نه بی نظمی کامل )ووزیذ وصا فی( و نه ن      

وجو   ار . سیالاد چگال ) مانند مایعاد(  و ویژگی مهم  ارند: اول  1بلکه فقط یک نظم موضعی  بلوری(

لاً وجو  چنین  افعه هایی اینکه نیروهای  افعه بین مولکولی نقش اصلی را  ر ساختار به عهده  ارند. مث

کنش موثر یکسانی  باعث می شو  که وراکم به سختی انجام شو .  وم اینکه به نظر می رسد یک برهم

 ری که ومام این سیستم ها از ضابطه مندی های بین جفت های وشکیل  هنده سیستم حاکم باشد به طو

ر را معرفی خواهیم کر  سپس ا ونش -جونز -.  ر این فصل ابتدا نظریه لنار [1]یکسانی وبعیت می کنند

 به قواعد وجربی شناخته شده  ر سیالاد چگال خواهیم پر اخت. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                                 
1
 -Local ordering 
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 ر(ادونش -جونز -مکانیک آماری )مدل لنارد گاهسیال چگال از دید   1-2  

 

هرر   ر به نظریه سلول معروف است.  ر این نظریه فرض مری شرو  کره   ا ونش -جونز -نظریه لنار        

مولکول  ر سلولی محبوس است که جداره های آن را نز یکترین همسایه ها وشکیل میدهنرد بنرابراین   

چنین فرضی بیشتر برای جامداد واقعیت  ار ، اما فرض می شو  که مولکول حبس شده  ر سلول وحت 

تفاود اسرت،  کنش با مولکولهای جداره حرکت می کند. این فرض با رفتار جامد م واثیر پتانسیل بر هم

زیرا  ر جامد مولکول حول محل اشغال خو  اروعاش می کند. حجم موثر یا آزا ی که مولکول حبس شده 

  ر آن حرکت می کند از این قرار است: 

     (1-1                       )       𝑉 = ∫𝑒
 [ ( )  ( )]   ⁄ 𝑑𝑟                                          

پتانسیل بر هم کنش مولکول حبس شده با ومام مولکول های جداره است وقتی که مولکول  𝜑(𝑟)که    

 مقدار آن است وقتی که مولکول  ر مرکز سلول باشد.   ( )𝜑از مرکز سلول قرار گرفته باشد و  rبه فاصله 

کره بره    برای این منظور به کار بر ه شده است  exp[-{𝜑(r)- 𝜑(0)}/kT] ر واقذ فاکتور بولتسمن 

و به مناطقی با پتانسیل  ین )حوالی مرکز سلول( بهای بیشترمناطقی از سلول با پتانسیل برهم کنش پای

. به عبارد  یگر مولکول حبس شده بیشرتر   ا ه شو  داره سلول( بهای کمتروالی جبر هم کنش بالا )ح

ن  ر نز یکی جداره بسیار وقت خو  را  ر حوالی نقطه وعا ل )مرکز سلول( می گذارند. احتمال یافتن آ

ه )نر   𝑉که  ر حجرم   ووان یک مولکول گاز ایده ال فرض کر  کم است. یک مولکول حبس شده را می

 آن عبارد است از:           حرکت انتقالی حجم ظرف( به طور آزا  حرکت می کند و  ر نتیجه وابذ وقسیم

        (1-2 )                                       𝑞 = [
     

  
]

 

 
𝑉  

مولکول سیال ومیز  Nجایی که هر مولکول حبس شده به پیرامون مکان اشغال خو  محدو  است،  از آن

 از این قرار است:  سامانه مربوط به حرکت انتقالی پذیرند و  ر نتیجه وابذ وقسیم کل

       (1-3  )                        𝑄 = 𝑒   ( )    ⁄ [(     
  
)
 
 𝑉 ]
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که ومام مولکول ها کاملاً از یکردیگر جردا شرده     صفر انرژی  برای حالتی  ر نظر گرفته شده است     

 است انرژی کل سامانه ( )𝜑باشند. چون انرژی یک مولکول  ر موقعیت وعا لیش )مرکز سلول( برابر با 

مولکول  وبار به حساب آور ه چون انرژی بر هم کنش هر است. ( )𝜑    ر حالت وعا ل ظاهراً برابر با 

( )𝜑   ر حالت وعا ل برابر با  انرژی کل سامانه شده  است. ⁄ 

ستفا ه از با ا (3-1ر  باشد لازم است معا له )که نظریه سلول بیشتر برای سیال قابل کارب برای این     

 بیشتر به خواص سیال مربوط شو .  وقریب  یگری وصحیح شو  وا

غال خو  محدو  است و هرگز مجاز نیست از ایرن   ر جامد به پیرامون محل اشولکول حرکت یک م     

محل زیا   ور شو .  ر حالی که  ر یک گاز هر مولکول مجاز است  ر سرواسر حجم ظرف حرکت کند. 

گفته می  1 ر نتیجه آنتروپی گاز بیش از آنتروپی جامد است. به چنین آنتروپی اضافی آنتروپی اشتراکی

 . ا به آسانی می ووان محاسبه کر آنتروپی اشتراکی ر . مقدارشو 

 عبارد است از:  V، و حجم  Tمولکول گاز ایده آل  ر  مای  N حرکت انتقالی وابذ وقسیم    

       (1-4                                                )𝑄 =  

  
[     

  
]
  
 𝑉  

 نتروپی گاز چنین به  ست می آید: و آ

                            𝑆 =  𝐾+ 𝐾 ln[(     
  
)
 
 

 
  
 
 

 
]       (1-5                                  )

              

محبوس شده است وابذ وقسیم آن  V/Nکه هر مولکول  ر حجم  را  ر نظر می گیریم حالا سامانه ای  

 چنین محاسبه می شو : 

      (1-6    )                                       𝑄 = (     
  
)
  
 ( 

 
)
 

 

 ر  Nهر مولکول  ر حجم ومیز پذیری محبوس است، مولکول ها ومیز پذیرند و لذا  جایی که از آن      

 ( ظاهر نشده است انتروپی چنین سیستمی از این قرار است: 6-1معا له )

                                                                 
1
 -Communal entropy 
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                                           𝑆 =  𝐾 ln [(     
  
)
 
 

 
  
 
 

 
] (1-7                           )           

                        
بیش از انتروپری   NK( ملاحظه می شو  که انتروپی گاز به اندازه 7-1( و )5-1از مقایسه معا لاد )    

 انتروپی اشتراکی نامیده می شو .  NKجامد است. از این رو 

مقدار آنتروپی اشتراکی مایذ بینابین مقدار مربوط به جامد و گاز است و انتظار  اریم مقدار آن با  ما     

افزایش یابد. واضح نیست وغییراد آن بین نقطه اوب و نقطه جوش )از لحاظ کمی( چگونره اسرت.  ر   

( برابرر  NKی اشتراکی مایذ با مقدار مربوط به گراز )یعنری   نظریه سلول فرض می شو  که مقدار آنتروپ

e( را  ر فاکتور 3-1است. برای ایجا  چنین آنتروپی اضافی باید طرف راست معا له )
N  ر این ضرب شو  .

  ونشر عبارد است از:  -جونز -صورد وابذ وقسیم سیال متراکم براساس نظریه لنار 

          (1-8                   )      𝑄 = 𝑒   ( )    ⁄ [(     
  
)
 
 𝑉 𝑒]

 

 

 بستگی  ار .  فقط به چگالی ( )𝜑و  ماست .  بذ چگالیوا  𝑉  ر آن که 

منوط به  اشتن پتانسیل   𝑉 . محاسبهرا محاسبه شو   𝑉 ( لازم است8-1برای استفا ه از معا له )       

𝜑(r)- 𝜑(0)  می شو . این پتانسیل بر هم کنشی است که بین مولکولهای جداره مولکول محبوس شده

که نز یکترین همسایه های مولکول حبس شده  فرض می شو  𝜑(r)- 𝜑(0)وجو   ار . برای محاسبه 

فاصله  aپخش شده اند، که مرکز این کره محل وعا ل مولکول حبس شده و  aبر روی کره ای به شعاع 

  .به سیال مور  نظر است هنز یکترین همسایه ها  ر جامد مربوط

.  ر این شکل مولکول حبس شده  ر ( استفا ه شده است1-1از شکل )  𝜑(r)- 𝜑(0)برای محاسبه      

 از مرکز سلول قرار ار  سطح نوار نشان  ا ه شده بر روی سطح کره برابر است با:  rبه فاصله  Pنقطه 

                                                      𝜋𝑎 sin 𝜃𝑑𝜃 

4aچون سطح کره )سلول( برابر با 
ورین همسایه ها بطور یکنواخت برر   که نز یک است و فرض شده 2

 های متعلق به نوار از این قرار است: روی آن ووزیذ می شوند، وعدا  مولکول

       (1-9                                   )𝐶 ∙
          

    
=
 

 
sin 𝜃𝑑𝜃 
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 عد  کور یناسیون )وعدا  نز یکترین همسایه ها( شبکه است.  Cکه 

 

 

 .[1] ونشر-جونز-(: شمای سلول  ر نظریه لنار 1-1شکل )

 

ضررب وعردا     با مولکولهای نوار از حاصرل  Pکنش مولکول حبس شده واقذ  ر نقطه  انرژی بر هم     

 بدست می آید: R ،u(R)کنش یک جفت مولکول به فاصله  های نوار  ر پتانسیل بر هم مولکول

         (1-11                                       )𝑢(𝑅) ∙
 

 
sin 𝜃𝑑𝜃 

( بر روی ومام 11-1. اگر از معا له )ذ پذیر جفت گونه استفا ه شده استواضح است که از وقریب جم     

پتانسیل بر هم کنش مولکول حبس شده با ومام مولکولهای جداره  ( انتگرال گرفته شو وا  1) مقا یر 

 باشد.  Pبدست می آید، وقتی که مولکول حبس شده  ر نقطه 

       (1-11                                  )𝜑(𝑟) =
 

 
∫ 𝑢(𝑅)sin 𝜃𝑑𝜃
 

 
 

 : جونز استفا ه شده است -نسیل لنار کنش جفت از پتا برای انرژی برهم     

        (1-12                     )           𝑢(𝑅) =   [(
 

 
)
  

 (
 

 
)
 

] 
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( گذاشته شو  و انتگرال گیری شو   ر نهایت  نتیجه زیر 11-1(  ر معا له )12-1از معا له )  u(R)اگر 

 : حاصل می شو 

       (1-13               )𝜑(𝑟)  𝜑( ) = 𝐶 [(
  

 
)
  

𝑙 (
  

  
)   (

  

 
)
 

𝑚(
  

  
)] 

 که 

                𝑙(𝑦) = (1 + 1 𝑦+  5/ 𝑦 +1 𝑦 +𝑦 )(1  𝑦)    1                     (1-14)  

      (1-15      )                                            𝑚(𝑦) = (1 + 𝑦)(1  𝑦)   1 

 ،چنین وعریف می شو    𝑉کمیت  

                                                     𝑉 =
 

  
𝑟 
  

 ( به صورد زیر  ر می آید:13-1معا له )

     (1-16             )𝜑(𝑟)  𝜑( ) = 𝐶 [(
  

 
)
 

𝑙 (
  

  
)  (

  

 
)
 

𝑚(
  

  
)] 

  

𝑉مختلف ( به صورد نمو اری برای مقا یر 2-1(  ر شکل )16-1معا له )      𝑉 ⁄    نمرایش  ا ه شرده

 است. 

𝑉  = 18/3های نسبتا کم ) برای چگالی     𝑉 ⁄داره وقریبا ثابت پتانسیل  ورن سلول بجز  ر نز یکی ج

𝑉  =21/1جامد،  است.  ر چگالی های زیا  )حدو  چگالی 𝑉 ⁄     پتانسیل بره شرکل سرهمی اسرت و )

ابین بالاخره بررای چگرالی هرای بینر     هماهنگ است.حرکت مولکول حبس شده به صورد یک نوسانگر 

𝑉 82/1مربوط به سیالاد متراکم ) 𝑉 ⁄  ( پتانسیل رفتاری بینابین  وحالت قبل را  ار . = 

بدست مری   Qوابذ وقسیم  ( جایگذاری شو 8-1(  ر معا له )16-1را از معا له )   𝜑(r)- 𝜑(0)اگر    

 به سهولت معا له حالت و سایر کمیت های ورمو ینامیکی قابل محاسبه هستند.  Qآید با  اشتن 

 ونشر یک نظریه کاملا مولکولی است و پارامترهای مولکولی آنرا علی الاصرول مری    -جونز -نظریه لنار 

ووان از مکانیک کوانتومی بدست آور  ماهیت این نظریه طوری است که برای سیال چگرال ورر و بررای    
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کنشرهای   وعمیم  ا ه شده است که برر هرم   ور است. این نظریه برای موار ی ماهای پایین ور مناسب 

 [.1]مولکول حبس شده با مولکول های  ورور نیز  ر آن منظور شده است

 

 

 

 

 .[1](: پتانسیل  رون یک سلول برای سلول هایی با اندازه های متفاود2-1شکل)

 

 قواعد سیال چگال    1-3

 

چیده اند که فقط می ووان نتایج را یمعا لاد بدست آمده از محاسباد  ینامیک مولکولی به قدری پ       

ها وا حدی محدو  است.  ر هر صورد بررسری سریالاد    به صورد عد ی  اشت و استفا ه عملی از آن

 : [1]امل ربط  ا چگال از نقطه نظر مولکولی بسیار پیچیده است. علت این پیچیدگی را می ووان به  و ع
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الف: خواص سیالاد چگال عمدوا به رفتار  سته جمعی مولکول ها مربوط است وا بره خرواص              

 مکانیکی منفر .

کنش سیالاد چگال اصلا  ب :وقریب هایی مانند وقریب جمذ پذیر جفت گونه برای انرژی برهم           

نز یکی مولکول مور  نظر خرواص آن مولکرول )ماننرد    های  یگر  ر  مناسب نیست، زیرا حضور مولکول

 ووزیذ بار الکتریکی( را شدیداً وحت واثیر قرار میدهد.

هایی به مسرئله   اره ای را  ر چنین سامانه -Nبا چنین اوصافی انتظار نمی رو  که بتوانیم مسئله      

سیالاد چگال از  است که ومامچند اره ای وبدیل کنیم. با وجو  ومام این واقعیت ها، نکته جالب این 

وبعیت می کنند.  ر این بخش وعدا ی از این قواعرد وجربری را معرفری     یک مجموعه ضابطه مندی ها

 خواهیم کر . 

 معا له ویت  1-3-1

ریاضیدان و فیزیکدان اسکاولندی  ر طی وحقیقاد وجربی خو  بر روی وراکم پذیری شیشه،  1ویت       

  [:1]ای موسوم به معا له ویت را چنین پیشنها  کر جیوه و آب  ریا معا له 

          (1-17                                             )    

   
=

 

   
 

( را بره  17-1معا لره )  2وامن ریاًپارامترهای وابسته به  ما هستند بعدا B,Aصفر  حجم  ر فشار V0که 

 شکل  یفرانسیلی ارائه  ا : 

         (1-18                                         )(
  

  
)
 
=  

 

   
 

 

 که پس از انتگرال گیری به صورد زیر  ر می آید: 

                                  𝑉  𝑉 = 𝐴 ln[
 

   
]         

 اگر معا له ویت معکوس شو  عبارد خطی برحسب فشار بدست می آید.

        (1-19                                          )   

    
=

 

 
+
 

 
 

                                                                 
1
 -Tait 

2
 -Tammann,G. 
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( برای مایعاد وجامداد مختلف نشران  ا ه  3-1(  ر شکل )19-1یک نمونه از نمایش نمو اری معا له )

( و برای مایعاد وا فشار حدو  Pa119برای جامداد وا چند گیگاپاسکال ) ی شده است. که این رفتار خط

MPa 211  .برقرار است 

 

 

 

و )ب(هیدروکربورهای مختلف  K 298(: رفتار خطی بر اساس معا له ویت برای )الف( جامداد مختلف  ر  مای3-1شکل)

 [1] ر حالت مایذ

 

 معا له مارناگان  1-3-2

 : [1]معا له ویت را به صورد  یفرانسیلی چنین بیان کر  1مارناگان        

           (1-21                                             )(
  

  
)
 
= 𝐶(𝑇) 

 ضریب کشیدگی است و چنین وعریف می شو .  Bکه 

          (1-21                                      )𝐵 =
 

  
=  𝑉(

  

  
)
 

 

                                                                 
1

 - marnagan 
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 (  ر  مای ثابت انتگرال بگیریم نتیجه می گیریم که: 21-1اگر از معا له )

          (1-22                                         )𝐵 = 𝐵 +𝐵 
 
  

مارناگان موسوم است. به طور وجربی مشاهده شده است که چنین رفتار  -که به معا له مارناگان و یا ویت

و برای سیالاد متراکم فوق  MPa111خطی برای سیالاد متراکم  ر زیر  مای بحرانی)مایعاد( وا حوالی 

 برقرار است.  MPa 1111بحرانی با  انسیته بالاور از  انسیته بویل وا حوالی 

 

 فشار بخار مایذ برحسب  ما   1-3-3

 :[1]برای مرز  وفاز عبارد است از 1معا له  قیق ورمو ینامیکی کلازیوس         

           (1-23                                             )  

  
=

  

   
 

صرف نظر کنیم و ضمناً از حجم فاز متراکم نسبت به حجم فاز  یگر  V,Hاگر از وابستگی  مایی      

 -بخار به معا له وقریبی کلازیوس -هم صرفه نظر کنیم، با استفا ه از این معا له برای مرز مشترک مایذ

 رون می رسیم: کلاپی

           (1-24                                           )ln 𝑃 = 𝐴  
 

 
 

از  مای نقطه سه گانه وا  مای بحرانی )یعنی کل محدو ه  T/1بر حسب  lnp ر معا له فوق نمو ار      

برای مثال لگاریتم  مایی که مایذ می وواند وجو   اشته باشد( رفتار خطی قابل قبولی را نشان میدهد. 

 ( نشان  ا ه شده است.4-1 ر شکل ) T/1یپتون بر حسب رفشار بخار ک

                                                                 
1
 - Clausius 
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 [1](: وابستگی فشار بخار کریپتون نسبت به  ما4-1شکل)

 

 

  1قانون قطرهای محدو  به خط راست  1-3-4

متوسط یک مایذ اشباع و بخارش بر حسب  ما وقریباً  وجربی مشاهده شده است که چگالی به طور        

بررای یرک سریال نروعی        متوسرط   ( رفتار کلی چگالی5-1.  ر شکل )به طور خطی وغییر می کند

 نشان  ا ه شده است ، که  Tبرحسب 

           (1-25                                           )  =
     

 
 

 ند. چنرین منحنری بره نمرو ار چگرالی     بخرار وعرا لی هسرت    مایذ و چگالی چگالیبه ورویب    و    

 . [1]موسوم است 2اورووباریک

                                                                 
1
 - Law of rectilinear diameter  

2
 -Orthobaric 
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 [1]اورووباریک بر حسب  ما برای یک سیال نوعی (: چگالی5-1شکل)

 

 فشار برحسب  ما برای هم حجم ها   1-3-5

از مدوها قبل شناخته شده است مربوط به رفتار فشار برحسب  ما برای  که قاعده وجربی  یگری        

هم حجم های مختلف یک سیال است. گزارش شده است که چنین منحنی هایی وقریبرا رفترار خطری    

 . [1]( نشان  ا ه شده است6-1 ر شکل)    ارند. هم حجم های مختلف 
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 [1].   ( مول بر لیتر برای سیال ■) 29( و ○) 17 (□ ،)21 (▲ ،)27(، )5 برای چگالی Tبرحسب   (: 6-1شکل)

 

 خط زینو   1-3-6

های بسیار قبل وحت نامهای مختلف به طور وجربی مشاهده و گزارش شده  از سال1قاعده خط زینو        

= برای مقا یر مختلف   برحسب T نمو ار است. اگر 𝑃𝑉 𝑅𝑇⁄  یک سیال رسم شو  فقط برایZ=1 

  [:1]رفتار کاملا خطی مشاهده می شو  که به خط زینو معروف است. معا له خط زینو عبارد است از 

          (1-26                                            ) 

  
+

 

  
= 1 

 ما  به ورویب با محورهای Z=1به ازای   بر حسب  Tمحل وقاطذ منحنی    و   𝑇که پارامترهای       

 است که مقا یرشان را باید به طور وجربی وعیین کنیم.  و چگالی

 

 

 

                                                                 
1
 -Zeno 
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 قاهده هوانگ واکانل   1-3-7

)یا  اهای مختلف یک سیال برحسب چگالیبراساس این قاعده ضریب کشیدگی کاهش یافته، همدم        

و  2معروف است. هوانگ 1حجم( همگی از یک نقطه می گذرند که این نقطه به نقطه کشیدگی مشترک

 . [1]مایذ مختلف به طور وجربی وایید کر ند 251وجو  این نقطه را برای بیش از  3اکانل 

 

 

 

 

 [1] (DMB) ی متیل بووان ( : نقطه کشیدگی مشترک برای 7-1شکل )

 

 

 

 

                                                                 
1
 -The common bulk modulus point 

2
 -Huang 

3
- O'Connell 
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 فصل دوم

بررسی اجمالی 

نظریه های مورد 

استفاده در 

 سیالات چگال
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 توزیع احتمالمکانیک آماری و تابع   2-1

 

میکروسکپی  ای از فیزیک است که  ر آن سامانه های ماکروسکپی، از  یدگاه مکانیک آماری، شاخه        

د. هدف مکانیک آماری، پیشگویی و  رک پدیده های ماکروسکوپی نیا مولکولی مور  مطالعه قرار می گیر

 آن سیستم است.و محاسبه خواص آن ها از روی خواص مولکول های منفر  سازنده 

وحقیقاد امروزی  ر مکانیک آماری، از بحث های پیچیده ی ریاضی  ر مور  قضایای کلی، وا      

ه است، وغییر می کند. محاسباد وقریباً وجربی، که بر اساس مدل های مولکولی سا ه ولی مفید بنا شد

  [.2]های وعا لی را معمولاً ورمو ینامیک آماری می گویند بررسی سامانه

یکی از مشکلاوی که  ر ورمو ینامیک آماری با آن مواجهیم این است که وعدا  حالت های      

وجو   ار  که از یک طرف همگی با اطلاعاد ما از سیستم  روسکپی بسیار زیا ی برای یک سامانهمیک

سازگاری  ار  و از طرف  یگر خواص سیستم به این وابسته است که  ر کدام حالت )ازلحاظ 

یعاد و چگونگی قرار گرفتن مولکول های آن ووسط ما ساختاربه همین علت  کروسکپی( قرار  ار .می

 کمیت های احتمال و ووابذ ووزیذ مولکولی بیان می شو .

 ر یک میانگین زمانی است و ساختار مایذ را ارائه  ،وابذ افراز نحوه قرار گرفتن فضایی مولکول های مایذ

 می  هد.

  6012×1123. به طور مثال  ر یک مول گازوجو   ار زیا ی  اراد  از نظر آماری وعدا  باید  قت شو  که

ووزیذ مولکول ها نسبت به هم  شو ، لذامولکول وجو   ار  که غیر ممکن است هر کدام وک وک بررسی 

 .ونها وابذ ووزیذ  ر میانگین های زمانی مور  نظر است ،قابل اهمیت است.  ر آمار وعا لی

  وابذ ووزیذ شعاعی است. ، رفتار سیال معرفی می شوبرای ووصیف  جمله وابذ ووزیعی کهاز 
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  (RDF) یشعاع عیتوز تابع 2-2

 وعدا  یچگال به یمرکز مولکول از r فاصله  ر یموضع وعدا  یچگال نسبت صورد به 1یشعاع ذیووز وابذ

 :شو  یم فیوعر یا وو ه

           (2-1    )                               /)()( rrg                                                                            

 کی ورو  احتمال و می شوند سخت ها ملکول یعنی رو  یم صفر سمت به r کوچک فواصل  ر g(r)وابذ 

 .است کم گری  مولکول  و  افعه هیناح به مولکول

 .کند می لیم کی سمت به g(r) و رو ی م نیب از مبداء ملکول اثر برو  تینها یب سمت به r یوقت

 

)پتانسیل لنار   *r=r(مایعاد  ر هر  و مور  پیک بلند  ر b(گاز رقیق و a(:وابذ ووزیذ شعاعی آزمایشی برای 1-2شکل)

 .[1]((روی می  هد12-6جونز)

 

                                                                 
1- Radial Distribution Function 
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 (ن مولکولییل بیپتانس)الگوهای مولکولی نیل بینواع توابع پتانسا  2-3

کنش های بین  برای محاسبه خواص ورمو ینامیکی سیالاد به این علت که نمی ووان از بر هم     

نظر کر ، بایستی انرژی پتانسیل مربوط به بر هم کنش های بین مولکولی را مور  ووجه قرار مولکولی صرف

به طور کلی از شکل ریاضی انرژی پتانسیل  مولکولی قابل انجام نیست.از وابذ افراز   ا . این امر با استفا ه

پتانسیل اما یک سری الگوهای  که واثیر متقابل بین مولکول ها را ووصیف می کند اطلاعی وجو  ندار .

 بین مولکولی می وواند از طریق روش های وجربی و یا ملاحظاد نظری به  ست آید.

است.  0)r(Uای است که  رآن فاصله ،قطر برخور  σهایی  ار  یکی مشخصههر وابذ پتانسیل     

 ،عمق چاه پتانسیل است. کهرا  ار   خو  ای است که  ر آن انرژی حداقل مقدار ، فاصلهrm یگری 

 

 فرضی(: شماویک مشخصه های یک وابذ پتانسیل 2-2شکل)
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 اکنون به بررسی چند الگو وابذ پتانسیل می پر ازیم.

 پتانسیل كره سخت  2-3-1

 :تاز این قرار اس 1پتانسیل کره سخت

                  (2-2)                                             r                             )(ru  

                  (2-3)                                                                    r           0)( ru 

هم مماس نشوند انرژی بر هم قطر مولکولی است . بر اساس این مدل  و مولکول وا زمانی که بر که 

پتانسیل با شیب نامحدو  افزایش می یابد.  ر این پتانسیل  ،کنش ندارند ولی به محض وماس آن  و

سهمی برای جاابه وجو  ندار  و رفتار  افعه آن شبیه مولکول های واقعی است. لیکن شیب وندوری  ار . 

 [.1]( نمایش  ا ه شده است3-2این پتانسیل  ر شکل )

 پتانسیل كره نرم  2-3-2

است.  ر این  قطه اییا  افعه بار ن 2نرم یک وصحیح سا ه برای پتانسیل کره سخت، مدل کره         

پتانسیل نیز سهمی برای جاابه وجو  ندار  لیکن شیب وند  افعه مدل کراد سخت وعدیل شده است. از 

 [.1]( را ملاحظه کنید[ 3-2نرم  از این قرار است ] شکل )  لحاط ریاضی پتانسیل کره

      (2-4)                                   3n    و

n

n rr

K
ru 











)(

 

 

 

                                                                 
1- Potential Hard-Core 
2
 - Potential  Soft-sphere  

 


