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 12 ............................................................................................................................................................ (. ستین یکیشکلها 

مختلدف در هدر سدامانه آب     یدر راسدتاها ( MSD) ییمربدع جابجدا   نیانگید م یمولفده هدا   سهیمقا( الف) -24-2شکل 

 یهدا  Hبدا   ییسدامانه هدا   یبدرا  MSD یاز مولفده هدا   کید هدر   ریمقداد  سهیمقا( ب)؛ K 322 یدر دما نیمع Hمحدود شده با 

 K 322. ................................................................................................................... 12 یدر دما یمختلف و سامانه آب توده ا

آب  محدود شدده در   یاز سامانهها کینرمال شده در هر  یسرعت یمختلف تابع خودهمبستگ یمولفه ها -21-2شکل 

 K 322. ...................................................................................................................................................................... 14 یماد

مختلدف و سدامانه    یهدا  Hبدا   ییسامانه هدا  ینرمال شده برا یسرعت یتابع خودهمبستگ یمولفه ها سهیمقا -32-2شکل 

 K 322. ............................................................................................................................................ 15 یدر دما یآب توده ا

 K 322 یمختلف در دما یها Hبا  ییسامانه ها یبرا (MSD) ییمربع جابجا نیانگیم یمولفه ها سهیمقا -31-2شکل 

 K 142. ........................................................................................................ 17و  K 322 یدر دو دما یو سامانه متانول تودها

 یهدا  Hبا  ییسامانه ها ینرمال شده برا( VACF) یسرعت یمختلف تابع خودهمبستگ یمولفه ها سهیمقا -32-2شکل 

 K 322 . ............................................................................................................... 11 یدر دما یمختلف و سامانه متانول توده ا

 یبدا تعدداد مولکولهدا    نیکلو 322 یدر دما = Å 7 H از سامانه(z یدر راستا)گرفته شده از بالا  ریتصاو -33-2شکل 

 127 ....................................................................................................................................................................... آب متفاوت

 یبا تعداد مولکولهدا  نیکلو 322 یدر دما = Å 12 H از سامانه(z یدر راستا)گرفته شده از بالا  ریتصاو -34-2شکل 

 124 ...................................................................................................................................................................... .آب متفاوت

 یبا تعداد مولکولهدا  نیکلو 322 یدر دما = Å 15 H از سامانه(z یدر راستا)گرفته شده از بالا  ریتصاو -35-2شکل 

 121 ...................................................................................................................................................................... .آب متفاوت

 یبا تعداد مولکولهدا  نیکلو 322 یدر دما = Å 22 H از سامانه(z یدر راستا)گرفته شده از بالا  ریتصاو -31-2شکل 

 112 ...................................................................................................................................................................... .آب متفاوت

بدا تعدداد    نیکلدو  322 یدر دمدا  = Å 22 H از سدامانه (z یدر راسدتا )گرفتده شدده از بدالا     ریادامه تصاو -37-2شکل 

 111 .................................................................................................................................................... .آب متفاوت یمولکولها

 زدهسی



 

 

 نید ساختار مشداهده شدده در ا  ( ب) ،یانرژ نهیبا کم[ 222]آب در مرجع  یساختارگزارش شده برا( الف)-34-2شکل 

هدا برگرفتده از    وارهید حداده نسدبت بده د    هید بدا زاو  یدیدر د( ب)و( الف)مولکولها در دو ساختار  یرینحوه قرارگ( ج)پژوهش و

 113 .....................................................................................................................................................................[ .222]مرجع 

 114 .... .موثر متفاوت یها یدر چگال = Å 7 H کسانی یدو سامانه با پهنا یبرا یجانب یشعاع عیتابع توز -31-2شکل 

 یهدا  Hآب محدود شده بدا   یموثر در سامانه ها یتنسور فشار با چگال یمولفه جانب راتییروند تغ یبررس-42-2شکل 

 K 322. .......................................................................................................................................... 115 ثابت یمختلف در دما

   یمتانول محددود شدده بدا پهندا     یموثر در سامانه  یتنسور فشار با چگال یمولفه جانب راتییروند تغ یبررس-41-2شکل 

Å 15 H = ثابت یدر دما K 322. .................................................................................................................................. 117 

 یبدرا  نیکلدو  322 یدر دمدا  = Å 15 H از سدامانه  یو جدانب ( z یدر راسدتا )شدده از بدالا    گرفته ریتصاو -42-2شکل 

 114 ................................................................................................................. (.17-2)مطابق با جدول  Cو  A ،B یسامانه ها

 یبدرا  نیکلدو  322 یدر دمدا  = Å 15 H از سدامانه  یو جدانب ( z یدر راسدتا )گرفته شدده از بدالا    ریتصاو -43-2شکل 

 111 .................................................................................................................. (.17-2)مطابق با جدول  Fو  D ،E ینه هاساما

.مختلف یمتانول محدود شده با تعداد مولکولها یسامانه ها یمتانول برا-متانول یجانب یشعاع عیتابع توز -44-2شکل 

 ......................................................................................................................................................................................... 121 

متدانول محددود شدده باتعدداد      یمتانول در سامانه ها یمولکولها ینبتابع میانگین مربع جابجایی جا یبررس -45-2شکل 

 122 ........................................................................................................................................................... .مختلف یمولکولها

.متفداوت  یها یبا چگال = Å 15 Hمتانول محدود شده در  یدر سامانه ها ندمنیشاخص ل ریمقاد یبررس-41-2شکل 

 ......................................................................................................................................................................................... 123 

 124 ........................... .شده در سامانه آب محدود شده لیحباب تشک یبر رو یکیالکتر دانیاثر م یسبرر -47-2شکل 

در دو ( 17-2جددول   Fسدامانه  )شده در سامانه متانول محدود شدده   لیحباب تشک یاثردما بر رو یبررس -44-2شکل 

 K 352. .......................................................................................................................................................... 125و 122 یدما

 121 ............ (.17-2جدول  Fسامانه )در سامانه متانول محدود شده  ندمنیشاخص ل راتیینحوه تغ یبررس -41-2شکل 

 = Å 15 H یمتانول محدود شدده بدا پهندا    یتنسور فشار در سامانه ها یمولفه جانب یاثردما بر رو یبررس -52-2شکل 

 121 .................................................................................................................................................... .مختلف یها یدر چگال

 نیاولد )آب و متدانول محدودشدده    یشده در سدامانه هدا   لیحباب تشک یبر رو یاثر کشش سظح یبررس -51-2شکل 

 127 ................................................................................................................................................ (.نودالیسامانه ها بعد از اسپ

بدا تعدداد    نیکلو 322 یدما مختلف در(  H) یبا پهناها ییاز سامانه ها( z یدر راستا)گرفته شده  ریتصاو -52-2شکل 

 132 ......................................................................................................................................................متانول ثابت یمولکولها

شدده در   هید ته یسامانه ها یمتانول براساس مختصات مرکز جرم برا یمولکولها یجانب یشعاع عیتابع توز -53-2شکل 

 131 ................................................................................................................................................................ (.14-2)جدول   

 Å 12. .................................................... 132و 1، 4 یدر سه سامانه  ییمربع جابجا نیانگیتوابع م یبررس -54-2شکل 

 132 ...................................... (.14-2)شده در جدول  هیته یسامانه ها یبرا ندمنیمقدار شاخص ل یبررس -55-2شکل 

، ()رسداله  نیبدست آمده در ا مختلف متانول یها یمخلوط آب و متانول در کسرمول یچگال سهیمقا -1-3شکل 

 137 ............................................ [.211( ])و [ 212(])  ی، تجرب[221( ]) یساز هیگزارش شده شب ریبا مقاد

 دهچهار



 

 

مختلف متانول بدست آمدده در   یها یمخلوط آب و متانول در کسرمول یاضاف یحجم مول تیکم سهیمقا -2-3شکل 

 131 ............................................................... [.215( ])و [ 214( ])گزارش شده   یرتجربیبا مقاد( )رساله  نیا

 هیمختلف متانول با استفاده از شب یها یمخلوط آب و متانول در کسرمول یاضاف یحجم مول تیکم سهیمقا -3-3شکل 

 131 ..................................................................................................... [.211] یمختلف آب با داده تجرب یمدل ها یبرا یساز

مختلف متانول بدست آمده در  یها یمخلوط آب و متانول در کسرمول یاضاف یمول یآنتالپ تیکم سهیمقا -4-3شکل 

 141 ............................................... [.217( ]) یوتجرب[ 221( ]) یساز هیگزارش شده شب ریبا مقاد( )رساله  نیا

 142 .. .یآب در مخلوط توده ا یمولکولها یشعاع عیوزتابع ت یمتانول بر رو یکسر مول شیاثر افزا یبررس -5-3شکل 

.یمتدانول در مخلدوط تدوده ا    یمولکولهدا  یشدعاع  عیتابع توز یمتانول بر رو یکسر مول شیاثر افزا یبررس -1-3شکل 

 ......................................................................................................................................................................................... 142 

کسدر   شیآب و متدانول بدا افدزا    ییآب در مخلوط دوتدا  یمولکولها تابع میانگین مربع جابجایی ریینحوه تغ -7-3شکل 

 144 ...................................................................................................................................................................... .متانول یمول

 شیآب و متدانول بدا افدزا    ییمتانول در مخلدوط دوتدا   یتابع میانگین مربع جابجایی مولکولها رییتغ ی نحوه -4-3شکل 

 145 .............................................................................................................................................................. .متانول یکسر مول

 147 ................ .یآب و متانول در حالت توده ا ییدر مخلوط دوتا یدروژنیه وندیتعداد پ راتییتغ ی نحوه -1-3شکل 

 141 .... .یقبل و بعد از مخلوط شدن در حالت توده ا یدروژنیه وندیتعداد پ نیاختلاف ب راتییتغ ی نحوه -12-3شکل 

محدود شدده   ییمختلف متانول در مخلوط دوتا یهایآب در کسرمول یمولکولها یعرض یچگال لیپروفا -11-3شکل 

 Å 22 H =. ................................................................................................................................................................. 151در 

محددود   ییمختلدف متدانول در مخلدوط دوتدا     یهایمتانول در کسرمول یمولکولها یعرض یچگال لیپروفا -12-3شکل 

 Å 22 H =. .......................................................................................................................................................... 152 شده در

محدود شدده   ییمختلف متانول در مخلوط دوتا یهایآب در کسرمول یمولکولها یعرض یچگال لیپروفا -13-3شکل 

 Å 12 H =. ................................................................................................................................................................. 153در 

محددود   ییوتدا مختلدف متدانول در مخلدوط د    یهایمتانول درکسرمول یمولکولها یعرض یچگال لیپروفا -14-3شکل 

 Å 12 H =. .......................................................................................................................................................... 153 شده در

 1/2و  1/2،  2/2یهایو آب درکسدرمول (  یا روزهید کربن ها بدا رند   ف  )متانول  یمولکولها دمانینحوه چ-15-3شکل 

 Å 12 H =. ...................................................................................................... 154 محدود شده در ییمتانول در مخلوط دوتا

 1/2و  1/2،  2/2یهایو آب درکسدرمول ( یا روزهید کربن هدا بدا رند   ف   )متانول  یمولکولها دمانیچ نحوه-11-3شکل 

 Å 22 H =. ...................................................................................................... 155 محدود شده در ییمتانول در مخلوط دوتا

خلدوط  آب در م یمولکولهدا  یجدانب  یشدعاع  عید تدابع توز  یمتدانول بدر رو   یکسر مدول  شیاثر افزا یبررس -17-3شکل 

 Å 22 H =. .............................................................................................................................................. 151 محدود شده در

متدانول در مخلدوط    یمولکولهدا  یجدانب  یشدعاع  عید تابع توز یمتانول بر رو یکسر مول شیاثر افزا یبررس -14-3شکل 

 Å 22 H = .............................................................................................................................................. 157 محدود شده در

آب در مخلدوط   یمولکولهدا  یعرضد  یشدعاع  عید تدابع توز  یتدانول بدر رو  م یکسر مول شیاثر افزا یبررس -11-3شکل 

 Å 12 H = ............................................................................................................................................... 154 محدود شده در

 پانزده



 

 

متدانول در مخلدوط محددود     یمولکولهدا  یشدعاع  عیتابع توز یمتانول بر رو یکسر مول شیاثر افزا یبررس -22-3شکل 

 Å 12 H = .......................................................................................................................................................... 151 شده در

متانول در مخلوط محددود   یکسرمول شیآب با افزا یتابع میانگین مربع جابجایی مولکولها رییتغ ی نحوه -21-3شکل 

 Å 22 H =. ...................................................................................................................................................... 112 یشده برا

ر مخلدوط  متدانول د  یکسدرمول  شیمتدانول بدا افدزا    یتابع میانگین مربع جابجدایی مولکولهدا   رییتغ ی نحوه -22-3شکل 

 Å 22 H =. .......................................................................................................................................... 112 یمحدود شده برا

محددود شدده    یآب ومتانول محدود شده در سامانه ها ییدر مخلوط دوتا یدروژنیه وندیپ راتیینحوه تغ -23-3شکل 

 111 ................................................................................... .قبل از اختلاط و بعد از اختلاط یبا مخلوط حالت توده ا سهیدر مقا

و  یتدوده ا  یقبل و بعد از مخلدوط شددن در سدامانه هدا     یدروژنیه وندیتعداد پ نیاختلاف ب راتیینحوه تغ-24-3شکل 

 112 ..................................................................................................................................................................... .محدود شده 

 DL_POLY [277.] .......... 171 برنامه( سمت راست)و فایلهای خروجی ( سمت چپ)فایلهای ورودی  -1-شکل الف

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 شانزده پانزده



 

 

 جدول هافهرست 
 صفحه                   عنوان

 نید متناظر بدا آنهدا در ا   یها یمختلف و چگال ییمحدود شده در نانوحفره با پهناها الیس یتعداد مولکولها-1-2جدول 

 11 .............................................................................................................................................................................. .پژوهش

 12 .................................................... .آب یساز هیشب یبرا ]SPC/E ]114مدل  یمشخصات و پارامترها -2-2 جدول

 OPLS-AA [17.] ..................................... 14 یروین دانیمتانول براساس م یبرا یوندیپ ریغ  یپارامترها -3-2جدول 

 CHARMM/22  [17.] ............................................ 15متانول براساس یبرا یوندیپ یکشش یپارامترها -4-2جدول 

 CHARMM/22  [17] ........................................... 15متانول براساس یبرا یا هیزاو یخمش یپارامترها -5-2جدول 

 15 .................................. [117و17]متانول   یبرا( وندیچرخش حول پ) یچشیحرکت پ یپارامترها ریمقاد-1-2جدول 

 15 ............................. .]221[ یتیگراف وارهیکربن د–کربن یبرهم کنش ها یجونز برا -لنارد یپارامترها -7-2جدول 

 75 .............................................. یتیگراف وارهیتا د یعرض یچگال لیپروفا کیپ نیتر یخارج نیفاصله ب -4-2جدول 

 K 322. ............ 45در دمای  آب محدود شده یسامانه ها یو قائم تنسور فشار برا ینبجا یمولفه ها ریمقاد -1-2جدول 

 VACF و  MSDآب مورد مطالعه با استفاده از توابع یسامانه ها یمحاسبه شده برا یخودنفوذ بیضرا -12-2جدول 

 15 .......................................................................................................... (.باشند یم K322  یمحدود شده در دما یسامانه ها)

و   MSDمتدانول مدورد مطالعده بدا اسدتفاده از توابدع       یسدامانه هدا   یمحاسبه شده برا یخودنفوذ بیضرا -11-2جدول 

VACF (یمحدود شده در دما یسامانه ها  K322 باشند یم.) .......................................................................................... 122 

 K322 ..... 122 در دمای  متانول محدود شده یسامانه ها یر براو قائم تنسور فشا یجانب یمولفه ها ریمقاد -12-2جدول 

 121 .................................... .آب مورد مطالعه یدر سامانه ها یدروژنیه وندیپ یمتوسط پارامترها ریمقاد -13-2جدول 

 121 ................................. متانول مورد مطالعه یها در سامانه یدروژنیه وندیپ یمتوسط پارامترها ریمقاد -14-2جدول 

آب و  یمحددود شدده و تدوده ا    الاتیسد  یمحاسبه شدده بدرا   یدروژنیه وندیتعداد و طول عمر متوسط پ -15-2جدول 

 123 ................................................................................................................. .حاضر قیتحق یها یساز هیمتانول حاصل از شب

 K322. ............ 121  یدر دما یاثر چگال یبررس یشده برا هیآب محدود شده ته یمشخصات سامانه ها-11-2جدول 

.K322  یمحدود شده در دما یدر فضا یاثر چگال یبررس یشده برا هیمتانول ته یسامانه ها مشخصات-17-2جدول 

 ......................................................................................................................................................................................... 111 

 یو مولفده هدا   یدروژنید ه وندیطول عمر متوسط پ ،یدروژنیه وندیوسط تعداد پمت ،یهندس یرچگالیمقاد-14-2جدول 

 K322. ............................................................ 124  یمختلف در دما یها Hمتانول محدود شده با  یتنسور فشار در سامانه ها

 137 ................................. مختلف از متانول یها یمخلوط آب و متانول برحسب کسر مول یچگال ریمقاد -1-3جدول 

 یها مدل یدرمخلوط آب ومتانول برا( J mol-1 K-1) یاضاف یمول یآنتروپ تیمتوسط کم ریمقاد سهیمقا-2-3جدول 

 141 ........................................................................................................ [.274و217،273] یتجرب ریبا مقاد[ 211] مختلف آب

مددل   یدرمخلدوط آب ومتدانول بدرا   ( kJ mol-1) یاضداف  یآزاد مدول  یاندرژ  تیمتوسط کم ریمقاد سهیمقا-3-3جدول 

SPC/E  144 .......................................................................................................................................................... [.211]آب 

مختلدف از   یها یمخلوط آب و متانول برحسب کسر مول یمختلف گزارش شده برا یها تیخلاصه کم -4-3جدول 

 141 ............................................................................................................................ .یساز هیو شب یتجرب یمتانول در روشها

 152 ...................... .قیتحق نیمتانول در ا-آب ییمحدود شده مخلوط دوتا یها تعداد مولکولها در سامانه -5-3جدول 

 هفده



 

 

مختلدف   یها یمخلوط آب و متانول محدود شده برحسب کسر مول یبدست آمده برا یها تیخلاصه کم 1-3جدول 

 112 ....................................................................................................................................................... .رساله نیاز متانول در ا

 

 هجده



 

 

 چكيده
با توجه به اهمیت سیالات محدوده شده و کاربرد های فراوان آنها، در این رساله به بررسی شبیه سازی سیالات محدود شده آب  

اجرا همه سامانه ها تحت شرایط یکسان شبیه سازی  .و متانول به صورت خالص و مخلوط آنها در بین لایه های گرافیتی پرداخته شده است
استفاده از  و کاهش هزینه محاسباتی، می توان به استفاده از روش جمع اوالد سه بعدیاین پژوهش از مزیت های  .و با هم مقایسه شدند

مند فو هد (H)مختلف ایهای بین صفحهفاصلهسامانه هایی با  ابتدا. اشاره کردشعاع قطع یکسان برای سامانه هایی با اندازه های مختلف 
 و 22، 15، 12، 7های  Hمتانول محدود شده سامانه هایی با برای و  Å22و 15، 12، 7های  Hسیال آب محدود شده سامانه هایی با برای )

Å32 ) ی تعیین چگالی در سیال محدود شده بررسی مطالعه تهیه و نحوهجهت بررسی دقیق تر اثر محدودیت بر روی سیال های مورد
از قبیل پروفایل چگالی عرضی، تابع توزیع شعاعی جانبی،  این پژوهش برای سامانه های محدود شدهدر کلیه خواص مورد مطالعه .شد

گیری جانبی و همچنین تعداد و طول عمرپیوند هیدروژنی با استفاده از میانگین ، تابع خود همبستگی سرعتیمیانگین مربع جابجایی جانبی
برای بررسی دقیق تر سامانه های محدود شده در حالت . اندمحاسبه شده NVEوعه در مجم نهایی نتایج حاصل از چندین اجرای متوالی

مخلوط و مقایسه آنها با سامانه های توده ای، علاوه بر سامانه های محدود شده سیالات آب و متانول، سامانه های توده ای هریک  خالص و
نتایج بدست آمده از شبیه سازی دینامیک مولکولی سیالات ه بررسی در بخش اول این رساله ب .قرار گرفت شبیه سازیاز آنها نیز مورد 

نتایج ساختاری بدست آمده در این بخش حاکی از تشکیل لایه های منظم . پرداخته شده است به صورت خالص محدود شده آب و متانول
نتایج . ده بسته به پهنای نانوحفره متغیر استتعداد لایه های مجزای تشکیل ش. مولکولی در بین صفحه های گرافیتی محدود کننده می باشد

در ادامه  .دینامیکی بدست آمده نشان می دهد که با کاهش پهنای نانوحفره، سیال رفتاری دینامیکی شبیه به جامدات از خود نشان می دهد
ی نشان دهنده K  322دمای در = Å 7 H بررسی ساختار مولکولهای آب محدود شده در سامانه. مقادیر ضرایب خود نفوذی محاسبه شد

این ساختار شش وجهی مولکولهای آب یک ساختار غیر . می باشدساختار های شش وجهی یا هگزاگونال از مولکولهای آب تشکیل 
نتایج بررسی تغییرات پیوند . است که باکاهش چگالی یک تغییر فاز ساختاری از حالت شش وجهی به لوزی شکل مشاهده شدمسطح 

. تشکیل شده نیز کاهش می یابد تعداد پیوند هیدروژنی نشان داد که با کاهش پهنای نانوحفره، سامانه های آب محدود شده هیدروژنی در
نتایج انتهای بخش اول این رساله . در حالی که تعداد پیوند هیدروژنی در سامانه های متانول محدود شده به پهنای نانوحفره وابسته نیست

های آب و متانول با کاهش چگالی در پهنای نانوحفره ثابت، فضاهای خالی یا حباب در این سامانه ها بوجود می  نشان داد که در سامانه
مطالعات قبلی صورت گرفته در این زمینه از تشکیل این حباب تحت عنوان تبخیر شدن یاد می کنند، ولی در این رساله با استفاده از . آید
ائه شده در این بخش اثبات می گردد که این تشکیل حباب ناشی از پدیده کشش سطحی است و های صورت گرفته و شواهد اربررسی

در پهنای نانو حفره متغیر در سامانه های متانول محدود شده نشان داد که با  نتایج بررسی اثر کاهش چگالی. تبخیر در آن نقشی ندارد
در بخش دوم این رساله به بررسی مخلوط . مایع در این سامانه ها اتفاق می افتدافزایش پهنای نانو حفره یک تغییر فاز مرتبه اول جامد به 

. در کسر مولی های مختلف متانول پرداخته شد Å22و 12آب و متانول در دو حالت توده ای و محدود شده در سامانه هایی با پهناهای 
حالت  درمخلوط آب و متانول  ضافی و ضرایب خود نفوذیاز بررسی کمیت حجم مولی اضافی، کمیت آنتالپی مولی ا نتایج بدست آمده

آنتالپی توده ای نشان داد که روش های شبیه سازی با استفاده از پارامترهای میدان نیروی موجود قادر به پیش بینی مقادیر تجربی کمیت 
الت توده ای بیانگر این است که در در مخلوط آب و متانول در ح بررسی کمیت های اضافی .اضافی و ضرایب خود نفوذی نیستندمولی 

شاهد تشکیل یک ساختار منظم ناپایدار می باشیم به طوری که انحراف مثبت مشاهده شده از قانون رائول  1/2تا  5/2بین  کسر مولی
در ادامه به  .دباشمی  تائید کننده آن 5/2درحالت تجربی و کمینه تعداد پیوند هیدروژنی اضافی محاسبه شده در این رساله در کسر مولی 

که با افزایش محدودیت  از این است نتایج بررسی های ساختاری حاکی. ول در حالت محدود شده پرداخته شدبررسی مخلوط آب و متان
به طوریکه با افزایش کسر مولی  چیدمان مولکولهای آب و متانول کاملاً متفاوت می شود( Å 22به  12از ) در سامانه های محدود شده

نتایج بررسی تابع توزیع شعاعی جانبی  .برعکس شاهد امتزاج بهتر هستیم Å 12ولی در سامانه  یی دوفازجداشاهد  Å 22ول در سامانه متان
. ساختارهای منظمی تشکیل می گردد ،محدود شده ی که با افزایش کسر مولی متانول در سامانه نه های محدود شده نشان می دهددر ساما

کمینه نفوذ مولکولهای آب،  کی مولکولهای آب و متانول در مخلوط محدود شده در این سامانه ها نشان داده است کهبررسی رفتار دینامی
کمینه نفوذ مولکولهای متانول بر خلاف حالت  ولی ه مشابه با حالت توده ای می باشداین مشاهد. متانول رخ می دهد 1/2در کسر مولی 

به بررسی کمیت تعداد پیوند هیدروژنی اضافی در سیالات محدود شده و توده  در نهایت .می دهد متانول رخ 3/2توده ای در کسر مولی 
 . کمینه تاثیری ندارد ی نقطه نشان داد که عامل محدودیت رویبررسی های انجام شده  .ای پرداخته شد
  ، پیوند هیدروژنیمتانول–مخلوط آب ، شبیه سازی دینامیک مولکولی،  ی صفحه ایمحدود شده، نانوحفره تسیالا :لغات كليدي
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 ؛ كاربردها و روشهاي مطالعهسيالات محدود شده

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 مقدمه

 اساس کار فناوری .ای نوظهور و یکی از اجزای کلیدی پیشرفتهای فنی قرن حاضر استنانو، پدیده فناوری

ها خواص در این مقیاس. باشدبا اندازه یک تا صد نانومتر می کارگیری ساختارها و ابزارهاییبهبود، توسعه و به نانو

واژه نانو از لغت یونانی . گرددفیزیکی، شیمیایی و بیولوژیکی جدیدی در مقایسه با مواد میکرو ساختار پدیدار می

1کوتوله »نانوس به معنای 
-توصیف می ، محقق دانشگاه استنفورد این مقیاس را چنین2تامسی کنی. گرفته شده است«  

های امروزه این واژه برای توضیح جامع تمامی فعالیت ."کندهای شما در یک ثانیه رشد میاندازه ای که ناخن": کند

 .]3-1[رود انجام شده در ابعاد اتمی و مولکولی که کاربردی در دنیای حقیقی داشته باشند به کار می

آن ابعادی در حدود یک دهم تا چندصد نانومتر نقش  ای از علم است که درفناوری نانو پهنه "در حقیقت 

امکان مهندسی . گیردهای نانو را در بر می، تمامی زمینه3در واقع این تعریف آلبرت فرانکس. " کلیدی ایفا می کند

فاینمن طی یک . ، برنده جایزه نوبل فیزیک، مطرح شد4در مقیاس مولکولی برای اولین بار توسط ریچارد فاینمن

اشاره کرد که اصول و مبانی فیزیک امکان ساخت اتم به اتم  1151انی در انستیتو تکنولوژی کالیفرنیا در سال سخنر

                                                                                                                                                    
1 Dwarf  
2 Tomsy Keni 

3 Albert Franks 

4 Richard Feynman 
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وی اظهار داشت که می توان با استفاده از ماشینهای کوچک، ماشینهایی به مراتب کوچکتر . مواد را رد نمی کند

فناوری نانو، ساخت و بهره برداری از خواص مواد با هدف . ساخت و سپس این ابعاد را تا ابعاد خود اتم ادامه داد

رفتار مواد در محدوده نانومتری نسبت به رفتار مواد . کنترل ساختارآنها در ابعاد اتمی، مولکولی و ابرمولکولی است

رات مهم تغیی. توده ای تفاوت عمده ای دارد و الزاماً با رفتارهای مشاهده شده در اندازه های بزرگ قابل مقایسه نیست

   ...و اثرات سطحینظیر  یگریرفتاری صرفاً به خاطر کاهش ابعاد اتفاق نمی افتد، بلکه به خاطر پدیده های ذاتی د

 .]4[می باشد 

تحقیق به سیالات محدود  این موضوع همان طور که می دانیم فناوری نانو شاخه های مختلفی دارد که چون

م می دانیم که مختصری به اهمیت  مطالعه و کاربرد سیالات محدود شده شده در فضای نانو اختصاص دارد، لذا لاز

 .بپردازیم

 

 سيالات محدود شده در فضاي نانو -1-1

به  ،دنسامانه های نانو خواص بسیار متفاوتی از سامانه های ماکروسکوپی نشان می دههمان طور که گفته شد 

یکی از این سامانه ها . کوپی را نمی توان به آنها بسط دادهای ماکروس سامانهکه نتایج حاصل از شبیه سازی  طوری

        2در نانو حفره ها 1که اخیراً مورد توجه پژوهشگران و محققان علم نانو قرار گرفته است،  سیالات محدود شده

نانومتر باشد  122اصطلاح نانو حفره به حفره هایی اطلاق می شود که ابعاد یا حداقل یک بعد آنها کمتر از . می باشد

. و به سیال ماکروسکوپی که در این حفره ها محبوس شده باشد اصطلاحاً سیال محدود شده در نانوحفره می گویند

نانو حفره . می باشند... و 5، کروی4، استوانه ای3نانو حفره ها از لحاظ هندسی دارای اشکال مختلفی از قبیل صفحه ای

نانو لوله های کربنی در دو بعد و نانو حفره های کروی  مانندای استوانه ای های صفحه ای در یک بعد ، نانو حفره ه

از بین نانو حفره های مختلف، .می باشند (نانومتر 122کمتر از ) نانودر مقیاس سه بعد  هر فولرن یا باکی بال ها در انندم

   د توجه قرار گرفته اند که در شکل نانو حفره های صفحه ای و استوانه ای در مطالعات نظری و شبیه سازی بسیار مور

سیال تنها در یک بعد محدود شده است و دو بعد دیگر آن  ،در نانو حفره های صفحه ای .]5[ آورده شده است(1-1)

 .در حد ماکروسکوپی می باشد

باز  یه هانانو حفر. تقسیم بندی می شوند 7بسته و 1به دو دسته نانو حفره های باز از جهاتی دیگر نانو حفره ها 

ی اطلاق می شود که سیال محدود شده در نانو حفره با یک سیال توده ای از جنس خودش در ارتباط یبه نانو حفره ها

در نانو حفره های بسته چگالی . سیال محدود شده امکان خروج از نانو حفره را ندارد ،ولی در نانو حفره بسته .است

                                                                                                                                                    
1 confined fluid  
2 nanopore  
3 slit  
4 cylindrical  
5 spherical 

6 open nanopore  
7 close nanopore  


