
دانشگاه صنعتی خواجه نصیرالدین طوسی
دانشکده مهندسی مکانیک

سازي دینامیک مولکولی تشکیل حباب بر روي سطح شبیه
جامد 

نامه یا رساله براي دریافت درجه کارشناسی ارشدپایان
گرایش تبدیل انرژيدر رشته مهندسی مکانیک

نام دانشجو
حجت اله رضایی نژاد 

:استاد راهنما
دکتر مجید قاسمی

دکتر محمد حسین حامدي

1389خرداد  ماه  



دانشگاه صنعتی خواجه نصیرالدین طوسی
دانشکده مهندسی مکانیک

سازي دینامیک مولکولی تشکیل حباب بر روي سطح شبیه 
جامد 

رساله براي دریافت درجه کارشناسی ارشدنامه یا پایان
در رشته مهندسی مکانیک گرایش تبدیل انرژي

نام دانشجو
حجت اله رضایی نژاد

:استاد راهنما
دکتر مجید قاسمی

دکتر محمد حسین حامدي

1389خرداد  ماه  





شبیه سازي دینامیک مولکولی تشکیل حباب بر روي سطح جامد

أ

مقدمه

رساله/نامهي دفاع از پایاني هیأت داوران جلسهتأییدیه

مهندسی مکانیک:  نام دانشکده
اله رضایی نژادحجت: نام دانشجو
شبیه سازي دینامیک مولکولی تشکیل حباب بر روي سطح جامد: نامه یا رسالهعنوان پایان
:تاریخ دفاع

مکانیک حرارت و سیالات: رشته
تبدیل انرژي: گرایش

مرتبهنام و نام خانوادگیسمتردیف
دانشگاهی

امضادانشگاه یا مؤسسه

دانشگاه خواجه نصیر استاد تمامدکتر مجید قاسمیاستاد راهنما1
الدین طوسی

دانشگاه خواجه نصیر استاد تمامدکتر حامدياستاد راهنما2
الدین طوسی

استاد مشاور3

استاد مشاور4

استاد مدعو خارجی5

دکتر محمد حسن استاد مدعو خارجی6
دانشگاه تهراندانشیاررحیمیان

دانشگاه خواجه نصیر دانشیاردکتر مهرزاد شمسداخلیاستاد مدعو 7
الدین طوسی

استاد مدعو داخلی8



ب

ي صحت و اصالت نتایجتأییدیه

باسمه تعالی 

دانشجوي رشته مهندسی مکانیک  8604974اینجانب حجت اله رضایی نژاد به شماره دانشجویی 
ي نتـایج ایـن   نمـایم کـه کلیـه   ارشـد تأییـد مـی   گرایش تبدیل انرژي مقطع تحصیلی کارشناسـی  

شـده  برداريرساله حاصل کار اینجانب و بدون هرگونه دخل و تصرف است و موارد نسخه/نامهپایان
درصورت اثبات خلاف مندرجات فـوق،  . اماز آثار دیگران را با ذکر کامل مشخصات منبع ذکر کرده

قانون حمایت از حقوق مؤلفان و مصـنفان و  (کم به تشخیص دانشگاه مطابق با ضوابط و مقررات حا
قانون ترجمه و تکثیر کتب و نشریات و آثار صوتی، ضوابط و مقررات آموزشی، پژوهشی و انضباطی 

با اینجانب رفتار خواهد شد و حق هرگونه اعتراض درخصوص احقاق حقوق مکتسب و تشخیص ...) 
در ضمن، مسؤولیت هرگونه پاسـخگویی بـه   .نمایمو تعیین تخلف و مجازات را از خویش سلب می

ي اینجانـب  بـه عهـده  ) اعم از اداري و قضایی(صلاح اشخاص اعم از حقیقی و حقوقی و مراجع ذي
.گونه مسؤولیتی در این خصوص نخواهد داشتخواهد بود و دانشگاه هیچ

حجت اله رضایی نژاد:نام و نام خانوادگی

:امضا و تاریخ
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د

: تقدیم به
چراغ راهشان است،عقل تقدیم به آنان که 

.هراسندنمیآگاهیو از 



ه

: تشکر و قدردانی

هـا و  دانم که از استاد عزیزم آقاي دکتر مجید قاسمی بخاطر حمایتدر این مجال بر خود لازم می
.هایشان قدردانی کنمراهنمایی

انـد  ي من بودهدانم که از پدر و مادرم که همواره راهگشا و امید دهندهجب میهمینطور بر خود وا
. اي از محبت بیشمار خود نکاستند، بسیار تشکر و قدردانی نمایمو لحظه

ام که مشکلات بسیاري را متحمل شدند ولی هیچگاه خسـته و درمانـده   و در انتها از همسر گرامی
. نمایممن بودند، کمال تشکر را میاند و پیوسته همراه و یاور نشده



و

چکیده
تـرین مسـائلی اسـت کـه توجـه      هـاي ترمـوفیزیکی امـروزه یکـی از جـذاب     بررسی مولکولی پدیده

هـاي  تـرین روش عنوان یکـی از قـوي  دینامیک مولکولی به. دانشمندان را به خود جذب کرده است
.یافته استهایی، کاربردهاي فراوانی موجود براي بررسی چنین پدیده

-مقالات و تحقیق. ترین مباحث فیزیکی و مهندسی استحباب و فرایند تشکیل آن یکی از پیچیده

تر در این زمینه نیازمند تر و جامعهاي زیادي در این زمینه به چاپ رسیده است، اما بررسی دقیق
بـاب بـه روش   در این رساله فرایند تشـکیل ح . بررسی ماهیت تشکیل آن از دیدگاه مولکولی است

. دینامیک مولکولی مورد تحقیق قرار گرفته است
اثرات .  سطحی آن استهدف اصلی این رساله بررسی عددي تاثیرات انحناي حباب بر روي کشش

آبدوستی سطح بر روي شکل حباب و تاثیر مستقیم آن بر روي انحناي حباب نیز مورد بررسی قرار 
هاي حباب در ي میان پارامترلاپلاس در توضیح رابطه-گطور، صحت معادله یانهمین. گرفته است
.ي دینامیک مولکولی بررسی شده استوسیلهابعاد نانو به

دهد فشار در فاز بخار تقریبا مستقل از شعاع حباب است، ولی فشـار در  نتایج این تحقیق نشان می
) ي حبـاب انحناي پوسـته یا افزایش (فاز مایع به شعاع حباب وابسته است و با کاهش شعاع حباب 

-و همـین لاپلاس-ي یانگدر این تحقیق از معادلهسطحیکشش. شودفشار فاز مایع منفی تر می

ترین نتـایجی کـه   یکی از مهم. استمحاسبه شدهطور به طور مستقیم از روش دینامیک مولکولی
یـا   (شـعاع آن  با کاهشسطحی در نانو حبابمقدار کششدر این تحقیق بدست آمده آن است که 

. یابدافزایش می) ي حبابش انحناي پوستهیافزا
و آبدوستی سطحي تماس،سطحی، زاویهی، حباب، کششدینامیک مولکول:هاي کلیديواژه

.لاپلاس-ي یانگمعادله
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کلیات- 1-1- 1- 1

هاي تجربی و نظـري بـا   شود و در کنار روشامروزه محاسبه به عنوان شاخه سوم علوم شناخته می
اي بـه  هـاي رایانـه  شبیه سازي. هاي مختلف را مطالعه و تحلیل کردتوان سیستماستفاده از آن می
هاي بسـیاري در مطالعـه فراینـدهاي شـیمیایی، فیزیکـی،      علوم محاسباتی کاربردعنوان بخشی از 

اي دینامیک رایانهسازينقش در حال گسترش شبیه. شناختی و البته در علوم مهندسی داردزیست
هـاي منحصـر بـه فـرد ایـن روش توجـه بسـیاري از        هاي مختلف علوم و قابلیتمولکولی در شاخه
].1[ري از آن جلب کرده استگیمحققان را به بهره

نانو حباب و قطره توجه بسیاري از دانشـمندان  -گاز در میکرو-هاي بین سطحی مایعبررسی پدیده
در عین حال به دلیل ابهامات آماري موجود براي . هاي مختلف را به خود جلب کرده استدر زمینه

هـاي جدیـد تولیـد    طـور روش ، همین]4-2[هاي دیگر علومهایی در مهندسی و شاخهچنین پدیده
و درمـان هـاي   1نـانو حبـاب در تکنولـوژي ممـز     -و البته کاربرد وسیع میکرو] 5[نانو حباب-میکرو

زیستی، تحقیقات در زمینه دینامیک قطره و حباب، و خواص فیزیکی آنها اهمیت بالایی پیدا کرده 
ــا در  . اســت ــن کاربرده ــکل ، )3-1(شــکل ، )2-1(شــکل ،)1-1(شــکل برخــی از ای و) 4-1(ش
. آورده شده است) 5-1(شکل 

در فراینـد  . دهداست را نشان می2نمایی از یک حباب متقارن که در حال ترکیدن) 1-1(شکل در 
.کندترکیدن حباب پارامتر کشش سطحی نقش اساسی را ایفا می

1
MEMS  technology

2
Collapse



شبیه سازي دینامیک مولکولی تشکیل حباب بر روي سطح جامد

3

مقدمهمقدمه

]6.[نمایی از ترکیدن یک حباب متقارن در نزدیکی سطح) 1- 1(شکل

) الف.با دو آرایش مختلف در شکل نشان داده شده است1حبابمیکرو موتور خطی نمایی از دو) 2- 1(شکل
]7[.حباب تشکیل شدهنماي نزدیک از )ج. 2×2موتور خطی با آرایش ) ب. 1×2موتور خطی با آرایش 

1
Microbubble actuator
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اند و در صورت ترکیدن ها در نزدیکی سطح که بخاطر کاهش فشار ایجاد شدهاي از حبابمجموعه) 3- 1(شکل
]8.[را به سطح خواهند زدآسیب زیادي 

صوت نشان هاي ایجاد شده با استفاده از دستگاه  تولید امواج مافوقنمایی از حباب)4-1(شکل در 
در ایـن  . شـود صوت براي تولید حباب در کلیه یا مثانه استفاده مـی از امواج مافوق. داده شده است

دیکی سنگ کلیه یـا مثانـه آن را خـورد    ي حاصله از ترکاندن حباب در نزروش با استفاده از ضربه
.شودکنند سپس سنگ خورد شده از طریق مجاري ادراري دفع میمی
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]9.[هاي ایجاد شده به استفاده از دستگاه تولید امواج مافوق صوتحباب) 4- 1(شکل

].10[1هاي هلیم ایجاد شده در یک فرایند آنیلینگنمایی از نانو حباب) 5- 1(شکل

نانو حباب و قطره به دلیـل کوچـک بـودن ابعـاد و     -کامل میکروهاي آزمایشگاهی در بررسیروش
هـاي  حـل بـه دلیـل مشـکلات متعـددي کـه بـر سـر راه       . گی و ظرافت آنها ناتوان هستندشکننده

هـایی  آزمایشگاهی وجود دارد، تحتیقات با استفاده از روش دینامیک مولکولی بر روي چنین پدیده
از بهترین دلایل انتخاب چنین روشی براي بررسی خواص شاید یکی. ارزش چند برابري یافته است

1
Anniling Process
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و ) گاز، مـایع و جامـد  (هاي نانو این باشد که در چنین روشی، هر حالتی از ماده و دینامیک پدیده
-تواند بدون دانستن خـواص ترمـو  هاي چند فازي و سطح تماس میان دو فاز میهمین طور پدیده

سـازي  شـبیه ... کوزیته، دماي اشباع، کشـش سـطحی و   فیزیکی مانند ضریب هدایت گرمایی، ویس
.شود

ي خـواص و رفتـار مـواد و    دینامیک مولکولی ابزار بسیار مناسبی براي بررسی و تحقیق در زمینـه 
هاي ترموفیزیکی در ابعاد نانو را فراهم آورده است، با این حال اسـتفاده کـردن از   طور پدیدههمین

هـا و  از ایـن رو اسـتفاده از تئـوري   . کنـد یادي را به  ما تحمیل میهاي محاسباتی زاین ابزار هزینه
هاي تواند راحتی زیادي را براي محققان به همراه آورد و البته تخمینمی1معادلات ماکروسکوپیک 

هـاي  از طرف دیگر استفاده کـردن از تئـوري  . مناسبی را براي محاسبات مهندسی نانو بدست دهد
بنابراین، پاسخ به ایـن  . باشدانگیزترین موضوعات مینانو هنوز یکی از بحثماکروسکوپیک در ابعاد 

.بسیار حائز اهمیت است"ها و معادلات استفاده کرد؟توان از این تئوريتاکجا می"سوال که 
ي ساده پایداري نیرو، میان فشار داخـل و خـارج یـک    یکی از این معادلات که با نوشتن یک رابطه

در بخش بعد در کنار مرور تحقیقـات  . است2لاپلاس-ي یانگآید، معادلهست میقطره یا حباب بد
ي هاي موجود در مورد اسـتفاده از معادلـه  ها، به بررسی دیدگاهنانو حباب-گذشته در زمینه میکرو

.لاپلاس در ابعاد میکرو و نانو نیز خواهیم پرداخت-یانگ

1
Macroscopic

2
Young-Laplace equation


