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 چکيده
 

يَى  K ،240يا Naيَى240)يَى  1000براي  (NPT) در فشار ٍ دهاي ثابت يک هَلکَليٌاهيد يزِ سايشباز 
4Siٍ600 2يَىO) 2.15سلَل با ًرم افسار  120درPOLYDL يکيٌاهيٍ د يکيٌاهي، ترهَديهحاسبِ خَاص ساختار يبرا  

 K 1000  ٍ1325/.1 تا K250ترتيب  ِ هحذٍدُ دهايي ٍ فشاري، ب. ن دي سيليکات ٍ پتاسين دي سيليکات استفادُ شذُ استيسذ

 100000هراحل براي بِ تعادل رسيذى سيستن حذاقل پيکَ ثاًيِ ٍ تعذاد /. 001گام زهاًي شبيِ سازي . بار هي باشذ 100000بار تا 

ّا فقط کَلٌي ٍ سِ ررُ بر ّن کٌش بيي يَى. باشذ اي ٍ سِ ررُ اي هيررُدٍ کٌشبرّن کار رفتِ شاهل ّر دٍِ پتاًسيل ب. هرحلِ بَد

SiOSiيِ پيًَذي ٍّاي زااي شاهل پتاًسيل   ٍOSiO  (جولِ اي بر حسب زاٍيِ کثيرال) کِ تَسط ٍصال ٍ است

 .تَسط اسويت ٍ ّوکاراى اصلاح گرديذ "ّوکاراًش هعرفي گرديذُ ٍ بعذا

کلَيي با ًتايج شبيِ سازي ديٌاهيک  15/290هذل پتاًسيل ٍهراحل هختلف شبيِ سازي در فشار اتوسفري ٍ دهاي صحت 

پس از تائيذ صحت ًتايج شبيِ سازي، خَاص ساختاري در ديگر دهاّا ٍ . هَلکَلي تَسط اسويت ٍ ّوکاراًش تَافق خَبي داشتٌذ

کلَيي ٍ فشار  1400سيليکات در دهاي سيليکات ٍ پتاسين ديراي سذين ديب چگاليّوچٌيي . فشارّا براي دٍ سيليکات بذست آهذ

در دهاّا  چگاليبذيي ترتيب . کيلَ بار بذست آهذ ٍ ًتايج با شبيِ سازي ديٌاهيک هَلکَلي تَسط اسويت تَافق خَبي داشتٌذ 152

ظرفيت گرهايي هتَسط ٍ . دست آهذِ فشار بايي دٍ ترکيب برحسب  چگالياي براي در ّر دهايي، رابطٍِ  ييتعي ٍ فشارّاي ديگر

دٍ براي ايي  هيسَى -بر اساس هعادلِ حالت پارسافر هعادلِ حالت يک ، ضريب اًبساط حرارتي ٍّن دهاٍ  ّن فشارّاي هٌحٌي

 .دست آهذِ ب ًيس سيليکات
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کِ دس يک  ؿَدديٌبهيک هَلکَلي ًَػي ؿجيِ ػبصي کبهذيَسشي اػز کِ ثِ اسن ّب ٍ هَلکَل ّب اخبصُ دادُ هي

. آيذدػز هيِ ّب ثکٌؾ ًوَدُ ٍ ؿوبيي اص  حشکز اسنهحذٍدُ صهبًي ٍ ثش اػبع لَاًيي هکبًيک کلاػيکي  ثشّن

ّبيي ػبهبًِدػز آٍسدى خَاف چٌيي ِ ّبي هَلکَلي داساي سؼذاد ثؼيبس ػظيوي اص رسار اػز، ثػبهبًًِظش ثِ ايٌکِ 

. ؿَداػشفبدُ هي 1اص سٍؿْبي ػذديدس ؿجيِ ػبصي ديٌبهيک هَلکَلي عَس سحليلي اهکبى دزيش ًيؼز، ثذيي ػجت  ِ ث

ثب اػشفبدُ اص . 2داًؼز "آصهبيؾ هدبصي"ٍ يب  ًظشيِسَاى حذ ٍاػغي ثيي آصهبيـبر آصهبيـگبّي ٍ ؿجيِ ػبصي سا هي

ٍ گزاس  ٍة، سجلَسرسغييش فبصّبيي چَى  ثؼيبسي اص خَاف ػبخشبسي، ديٌبهيکي ٍ حشي هي سَاى ديٌبهيک هَلکَلي

 . ثب ؿجيِ ػبصي ديٌبهيک هَلکَلي هيؼش اػز ًيض ّب، هبًٌذ ؿيـِآهشفاخؼبم هغبلؼبر . ؿيـِ سا ثشسػي کشد

 

 

 ّاسيليکات 1-1

ي صهيي سا ػيليؼين سـکيل دادُ کِ دٍهيي ػٌلش فشاٍاى دغ اص اکؼيظى ثيؾ اص ثيؼز ٍ دٌح دسكذ اص دَػشِ

 .اًذّبي هخشلف اػز کِ ثِ عَس گؼششدُ دس عجيؼز دشاکٌذُ ؿذُيکبرايي ػٌلش ثيـشش ثِ كَسر ػيليغ ٍ ػيل. اػز

ّبي ػيليکبسِ دس همبيؼِ ثب غيش ػيليکبسِ اص اّويز خبكي ثشخَسداس اػز، اص يک ػَ حذٍد سدُ کبًي

سا سـکيل  (کبًي  200حذٍد )ّبي هشذاٍل دسكذ اص کبًي 40ٍ سمشيجبً ( کبًي 300)ّبي ؿٌبخشِ ؿذُ دسكذ کبًي25

                                                                                                                                              
1 numerical 
2 virtual experiment 
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ّبي ػبصًذُ اص ػيليکبر ّبي آرسيي ثِ غيش اص چٌذ هَسد اػشثٌب، سوبم کبًيدّذ ٍ اص عشف ديگش دس هيبى ػٌگهي

اگش . ّب ػبخشِ ؿذُ اػزي صهيي اص ػيليکبردسكذ اص دَػشِ 90سَاى گفز کِ ثيؾ اص دغ دس هدوَع هي. ثبؿٌذ هي

 2/21اسن ثِ اکؼيظى ٍ  62/ 5اسن،  100ديذ کِ اص ّش ي هشَػظ دسكذ ّـز ػٌلش فشاٍاى ثذشداصين، خَاّين ثِ هحبػجِ

 3يب  2دس حذٍد   Fe، Mg ،Na ،Kٍ،Caهبًٌذ اسن ثِ آلَهيٌين هشثَط اػز ٍ ثشاي ػبيش ػٌبكش  5/6اسن ثِ ػيليؼين ٍ 

 .سَاى دسًظش گشفزاسن هي

ي دسكذ همبيؼِ ؿًَذ ٍ ثبي صهيي يبفز هيدَػشِ ثبلاييي ػٌبكش ثِ همذاس لبثل سَخْي دس ػغَح کليِ

Siّبي فلضي هبًٌذ ّبي اکؼيظى ٍ يَىي صهيي اص سدوغ يَىسَاى ًشيدِ گشفز کِ دَػشِحدوي ايي ػٌبكش هي
4+ ،

Al
4+  ،Ca

2+ ،Na
+  ٍK

ي صهيي سشيي سشکيجبر دَػشِسَاى گفز کِ فشاٍاىثِ ػجبسر ديگش هي. ػبخشِ ؿذُ اػز +

ّبي ػيليکبسِ دس گؼششؽ کبًي. ّبػزداس ّوچَى کشثٌبرىّب ٍ ػبيش سشکيجبر اکؼيظاکؼيذ -ّب ػيليکبر

ٍ ًيض اسصؽ  آى ّبّبي گًَبگَى ّبي هؼذًي ٍ غيشُ ٍ ّوچٌيي کبسثشدّبي آرسيي، سػَثي، دگشگًَي، سگِ ػٌگ

  .ّب ؿذُ اػزهلشف سٍصافضٍى ػيليکبر ثبػث( ثشاي ًوًَِ دس خَاّشار)ّب الشلبدي ايي کبًي

کن دس ػبخز، اػشحکبم هکبًيکي ٍ  يثِ ؿيـِ ًؼجشبً ثبلايي داسد، ٍلي ّضيٌِّش چٌذ ػيليغ دهبي گزاس 

ؿيويبيي، سحول ػشد ٍ گشم ؿذى ػشيغ ثذٍى ؿکؼشي ثِ دليل ضشيت اًجؼبط گشهبيي دبييي، ؿفبفيز ٍ غيشُ، آى سا دش 

 .سشيي ؿيـِ دس هحلَلار ػوَهي کشدُ اػزهلشف

خب ثؼيبس سٍاج ػبصي دس آىلجل اص هيلاد، ؿيـِ 100سب  500بي ّاي دس هذيششاًِ اػز کِ دس ػبلػيليغ هٌغمِ

ثَد، سشاؽ ٍ كيمل ػٌگ ؿيـِ کبهلاً سايح ثَد ٍ  1ثؼيذييآ دس ػيليغ کِ داساي هؼبدى صيبدي اص ػٌگ. داؿشِ اػز

داسي کِ آدَلَ اص هبُ ّبي ػيليؼي آّيؿيـِ. فشٍؽ لغؼبر صيجبي آى ثِ كَسر يک سدبسر دشػَد دس آهذُ ثَد

اًذ ٍلي ّب اص دٍساى ثبػشبى هَسد اػشفبدُ ثَدُّش چٌذ ؿيـِ. [1] کـف کشدُ اػز ػوشي حذٍد كذ ثيليَى داسًذ

 .آيذّبي ديـشفز ػلن ٍ في ثِ ؿوبس هياص خولِ صهيٌِ آى ّباهشٍصُ ايدبد سحَل دس 

کشدى ػيليغ  ػشد. آيذهزاة ثب ػشػشي ثيؾ اص ػشػز سجلَس آى، ؿيـِ ثِ دػز هيي ثب ػشد کشدى هبدُ

، فبلذ ًظن Xّبي دشاؽ دشسَ خبهذ ثب سَخِ ثِ ًذاؿشي للِ يدس ايي ؿشايظ سَدُ. هزاة ثِ ؿيـِ ػيليغ هٌشْي هي ؿَد

 Oّبي ٍخْي اص اسنثب چْبس Siّبي عيفي ٍ سدشثي ديگش حبکي اص آى اػز کِ ّش اسن سٌبٍثي گؼششدُ اػز، ٍلي دادُ

         ًظن گؼششدُ ًبؿي اص گًَبگًَي صٍايبي ًجَدى. احبعِ ؿذُ اػز( داسدهـبثِ آًچِ کِ دس ثلَس ػيليغ ٍخَد )

Si-O-Si  ػِ ثؼذي ديًَذّبي ي کِ ؿجکِ ؿَدهيؿيـِ  ثِسجذيل  ػيليؼين دي اکؼيذ ثِ ايي دليل ثِ ساحشي. اػز

 .ؿًَذسـکيل ًوي دٍثبسُدس هزاة، ثب ػشد کشدى ثِ ػشػز ؿکؼشِ ٍ  Si-Oکٍَالاًغ 

ػبصّب اػز ٍ سشکيت ؿيـِ ياًشخبة دسػز ٍ ثْيٌِ يٍ ؿيويبيي هزاة لاصهِ فيضيکيص سفشبس ؿٌبخز ػلوي ا

ٍسي، ثبلا ثشدى کيفيز، کبّؾ سشيي ثٌيبى سکٌَلَطي ؿيـِ اػز کِ هٌدش ثِ افضايؾ ثْشُػبصّب هْنسشکيت ثْيٌِ ؿيـِ

زاة ٍ ؿيـِ ػيليغ دس هميبع اسوي هَسد ػبخشبسي ٍ ديٌبهيکي ه يثِ دلايل فَق هغبلؼِ. [2] هي ؿَدغيشُ ّضيٌِ ٍ 

ّبي ًَسي ٍ ّوچٌيي، ّب ثب ديبمّبي الکششيکي اًشمبل كذا ٍ دادُاص عشفي خبيگضيي کشدى ديبم. صيبدي اػز يػلالِ

                                                                                                                                              
1 Obsidian  



 

 

4 

ّبي سحميمبسي لبثل اثذاع هذاسّبي ًَسي کِ هوکي اػز خبيگضيي هذاسّبي چبدي الکششًٍي ؿًَذ، ثبػث ايدبد صهيٌِ

 .اي ؿفبف ثشاي اًشمبل ٍ دشداصؽ ًَس ؿذُ اػزز هَاد ثلَسي ٍ ؿيـِسَخْي دس ػبخ
 

 آهرف يّاي هطالعِرٍش 1-3

سغن غيش سٌبٍثي ثَدى، اص عشفي،آهشف ػلي. ثِ خبعش غيش سٌبٍثي ثَدى آى هـکل اػز 1ًظشي آهشف يهغبلؼِ

ثب . سَاًٌذ خيلي هفيذ ثبؿٌذًيض ًويّبي آهبسي لزا سٍؽ. اي ًيؼزاص ًَػي ًظن هحلي ثشخَداس اػز ٍ کبهلاً کبسَسُ

فَاكل ثضسگشش اص يّبي ديـشفشِ سٌْب هي سَاى ثِ هغبلؼِهيکشٍػکَح


A100 ِفَاكل کَچکشش اص  يدشداخز ٍ هغبلؼ


A100 داسد غيشُهغٌبعيؼي ٍ  سشي اص لجيل دشاؽ، عيف ػٌدي خزثي يب اسسؼبؿي، سـذيذًيبص ثِ آصهبيـبر دليك .

اهب آصهبيـبر دشاؽ ًيض . آهشف اػز يسشيي سٍؽ سدشثي هغبلؼِ، الکششٍى ٍ ًَسشٍى، هشذاٍلXي  دشاؽ اؿؼِ

 :هـکلاسي ثِ ّوشاُ داسًذ کِ ػجبسسٌذ اص

ًٌذ آهشف دْي ٍ دخؾ ؿذُ ّبي دشاؽ ًبًَثلَس ّن هبيض اػز ٍلي ًمؾ حلمِس ّبي دشاؽ ثلَسّش چٌذ ًمؾ حلمِ -1

 .اػز ٍ ثؼضبً سـخيق آهشف اص ًبًَثلَس هـکل اػز

 .کِ سبثغ سَصيغ ؿؼبػي ًوبيؾ يک ثؼذي هيبًگيٌي اص ػبخشبس ػِ ثؼذي اػزآهشف ّوؼبًگشد ًيؼز دس حبلي -2

 .آصهبيـبر دشاؽ حشفي ثشاي ًظن هيبى ثشد ًذاسًذ -3

 .آصهبيؾ ٍ يب حشي چٌذ ًَع آصهبيؾ لاصم اػزّبي چٌذ اسوي، چٌذ ثبس ؿيـِي ثشاي هغبلؼِ  -4

ػبصي ػبخشبسي آهشف کبفي ًيؼشٌذ ٍ ثِ ّويي خْز هذل يدشاؽ ثِ سٌْبيي ثشاي هغبلؼِ برلزا آصهبيـ

ثشد خبهذّبي آهشف اػز، هي ٍ ثشسػي ًظن هيبى 2ّبي فْن هٌـب ػبخشبسي سبثغ سَصيغ ؿؼبػيػبخشبسي کِ يکي اص ساُ

آهشف  يػبصي ٍ آصهبيؾ دس هغبلؼِخبيگبُ هذل1-1دس ؿکل . صهبيـبر دشاؽ ثبؿذسَاًذ هکول خَثي ثشاي آ

 .هـخق ؿذُ اػز

کِ ثشاي فلضار آهشف ٍ ثؼضي  3اي چگبلکبسَسُ يّبي دکيذُّبي ػبخشبسي هي سَاى هذل سَحاص اًَاع هذل

ٍ  SiO2ّبي لاًغ هثل ؿيـِکِ دس آهشف ّبي کٍَا 4ايديَػشِ کبسَسُ يهبيؼبر اػشفبدُ ؿذُ اػز ٍ يب هذل ؿجکِ

B2O3 ّب داخل ػبصي ثِ كَسر دػشي اًدبم هي ؿذ، هثلاً ثب سيخشي سَحدس اثشذا هذل. اػشفبدُ ؿذُ اػز، ًبم ثشد

ّب هذل ّب ٍ ثب سػبيز ظشفيز اسنّب ٍ هيلِػبخشٌذ يب ثب اسلبل سَحاي چگبل سا هيّبي دکيذُ کبسَسُسَسي هذل سَح

-هي غيشُفضبيي ٍ شداسي ؼجػکػبخشبس آى اص عشيك  يؿذ ٍ دغ اص ػبخز هذل، ثِ هغبلؼِؿجکِ ديَػشِ ػبخشِ هي

خبيگضيي  [3] کبهذيَسشي ػبصيّبي کبهذيَسشي هثل سٍؽ هًَز کبسلَ، هذلثب ديذايؾ کبهذيَسش ٍ سٍؽ. دشداخشٌذ

آيب سٍؿي ٍخَد داسد کِ ثب . دسَاى ػبخشبس اػشبسيک هَاد سا ثشسػي کش ػبصي، سٌْب هياهب ثب هذل. ػبصي دػشي ؿذهذل

ثشسػي  سا ًيض ديٌبهيکيدػشگبُ، هثلاً خَاف سشهَديٌبهيکي يب خَاف  آى ثشَاى ػلاٍُ ثش ػبخشبس اػشبسيک، ديٌبهيک

 .دّذثِ صيجبيي ثِ ايي دشػؾ دبػخ هي 1-1ؿکل  کشد؟

                                                                                                                                              
1 amorph  
2 radial distribution function 
3 dense random packing 
4 continuous random network 
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 .ؿًَذبهيک هَلکَلي هشَػل يٌؿجيِ ػبصي د فيضيک هحبػجبسي ٍ  خَيٌذگبى ايي ػَال ثبيذ ثِ

 

 فيسيک هحاسثاتي 1-3

ػبل لجل ٍ اًملاة كٌؼشي لشى ّيدذّن،  1000اًملاة کبهيذَسشي لشى حبضش، دغ اص اًملاة کـبٍسصي 

اخيش سَػظ کبهذيَسشّبي  يآٍسي دس ػِ دِّثيـششيي ديـشفز فيضيک ٍ في. ػبص دًيب اػزػَهيي اًملاة دگشگَى

 . دزيش ثَدُ اػز ػشيغ اهکبى

ّب ثِ ديؾ هي ٌجِ اي اص فيضيک اػز کِ داًؾ هَخَد دس آى سا ثب سحليل هحبػجبسي هذلفيضيک هحبػجبسي خ

اي اص اهشٍصُ ّش ؿبخِ. آى اػز يديذُ هي ؿَد، ّوبًٌذ ًظشيِ ٍ سدشثِ، يکي اص ػِ دبيِ 2-1ثشد ٍ چٌبًچِ دس ؿکل 

افضاس بي هشؼذدي ٍخَد داسد، اهب يک ًشمافضاسّدس فيضيک ًيض ًشم. ثشدافضاسّبي کبهذيَسشي ثْشُ هيداًؾ يب في اص ًشم

ػيبُ ثبؿذ چشا کِ دس فيضيک ّذف اص هحبػجبر ثيٌؾ  يفيضيکي هَسد اػشفبدُ يک هحمك فيضيک، ًجبيذ ثشاي اٍ خؼجِ

الگَسيشن ٍ ثشًبهِ  يافضاسّبي اػشبًذاسد ٍ ّوشاُ ثب آى هغبلؼِدغ ؿبيذ ثْششيي کبس اػشفبدُ اص ًشم .اػز ٍ ًِ اػذاد

افضاسّبي کبسثشدي ّوشاُ ثب اكل ثشًبهِ افضاسّبي ػلوي ثشخلاف ًشمؿبيذ ثِ ّويي دليل اػز کِ اهشٍصُ ًشماػز ٍ 

 .[4]ذ ٍاسد ثبصاس هي ؿًَ

افضاس ّبي ًشمييّبي خبف ثِ لبثليز ٍ سَاًبسَاى دس حبلزالگَسيشن آى اػز کِ هي يهضيز ديگش هغبلؼِ 

دس يک . ذاى دليل لاصم اػز کِ ثشَاى سب حذ صيبدي ثِ ًشبيح آى هغوئي ثَداػشبًذاسد ثَدى ًشم افضاس ث .اضبفِ کشد

ػبصي ًخَاّين داؿز هگش ثب يک ؿجيِ ػبهبًِکبهذيَسشي دغ اص اًشخبة هذل كحيح، ًوبيؾ دسػشي اص  يهغبلؼِ

 .هذل هَثش اػز يدلز ًظشيِ دس ًشيدِ يػبصي ثِ اًذاصُهغوئي ٍ اػشجبس

اػبع هذل ػبصي هَلکَلي ٍ ؿجيِ ػبصي کبهذيَسشي ثش اػبع سشهَديٌبهيک آهبسي  دبيِ ديٌبهيک هَلکَلي ثش 

ؿبيذ ثشَاى . ًوبيذاػز کِ دٍ هشَػظ صهبًي ٍ هکبًي هدوَػِ ّب سا ثشاثش فشم هي  لضييِ اسگَديک "ٍ خلَكب

ًيشٍّبي عجيؼز ثيٌي آيٌذُ ثب داًؼشي گفز ايي دس ساػشبي سػيذى ثِ خَاػز هکبًيک ًيَسًَي ثبؿذ کِ آسصٍي ديؾ

 .دس هميبع اسوي ثَد ّبثب آگبّي اص حشکز هَلکَل

سَاى ثب داًؼشي لَاًيي فيضيک دس هميبع هيکشٍػکَدي هبًٌذ لَاًيي حشکز ًيَسي، سفشبس گبصّب، هبيؼبر آيب هي 

ػبصي ؿجيِثيَلَطي سا فْويذ؟  ّبيػبهبًِهشّب ٍ دلي هبًٌذسش هبکشٍػکَدي ديچيذُ ّبيػبخشبسٍ خبهذار يب حشي 

ّبي هبکشٍػکَدي ساّي ثشاي کوک ثِ فْن اسسجبط ثيي لَاًيي ّبي هيکشٍػکَدي ػبدُ اص دػشگبُکبهذيَسشي هذل

( کٌؾ کٌٌذُّناسن ثش1025 ؿبهل)گشچِ ؿجيِ ػبصي دػشگبُ ًَػي . آصهبيـگبّي اػز ّبيکويزاسوي فيضيک ٍ 

 .سُ هي سَاًذ داًؾ ٍ اعلاػبر کيفي هفيذي ثِ دػز دّذر 1000ي ثب يٍلي ؿجيِ ػبصي دػشگبُ ّب اهکبى دزيش ًيؼز،

 

 

                                                                                                                                              
1 Ergodic hypothesis 
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 ثشسػي ٍ هغبلؼِ ًظن ػبخشبسي آهشف ثب هذل ػبصي 1-1ؿکل

 

 

 

 
 

 اسسجبط ثيي ثشسػي سدشثي، ًظشي ٍ ؿجيِ ػبصي کبهذيَسشي 2-1ؿکل 

 پراش يص ىايآزما

 ضيمي ماده ختاراتابع تٌزيع ضعاعي ً عامل س

  ساختاري مدل

 ختار بينص بيطتري از سا

 فيم منطا ساختاري تابع تٌزيع ضعاعي ً بررسي نظم ميان برد 

 ضبيو سازي کامپيٌتري

 نظريو آزمايص
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هميبع هيکشٍػکَدي، هکبًيک کَاًشَهي اػز، ٍلي ٍلشي دهبي دػشگبُ  سشيي سَكيف هبدُ دسّش چٌذ اػبػي

خيلي دبييي ًجبؿذ، هي سَاى حشکز اسن ّبي ًؼجشبً ػٌگيي سا ثب لَاًيي فيضيک کلاػيک سَكيف کشد ٍ اص هحبػجبر 

ي ّبديٌبهيک هَلکَلي ًَػي ؿجيِ ػبصي کبهذيَسشي دػشگبُ. گيش ؿجيِ ػبصي کَاًشَهي دٍسي خؼزػخز ٍ صهبى

افضاسّبي هفلل سؿذ کبهذيَسشّبي ػشيغ ٍ ًشم. گيشي اص هؼبدلار حشکز ًيَسي اػزاًشگشال ياي ثِ ٍػيلِرسُ ثغ

 :ػجبسسٌذ ثشسػي ؿذُ ثب ديٌبهيک هَلکَليّبي  ػبهبًًِوًَِ اي اص . ايي سٍؽ سا کبسآهذسش کشدُ اػز

 [.5]پلاسماي چگالي بالا  . 

 [.6]ىدايت گرمايي  .2

 [.7]ٌر مايع، جامدات اتمي ىاي قليايي ، بلنمک .3

 [.8]ىاتغيير فاز، ذًب تبلٌر ً زئٌليت .4

 [.  ]ىاي قليايي ً ىالٌژن[ 1 ]، مايعات يٌنی [9]ىا آمرف .5

 [.2 ]ىاي فلٌرايد ضيطو: ىاضيطو  .6

7.  

داس لَي خيلي هـکل ّبي يًَي ٍ فلضي ثِ دليل فمذاى ديًَذّبي خْزؿيـِ( عجيؼي)ػبخز آصهبيـگبّي 

 . دزيش اػزحشي اهکبىاثَدى آٌّگ ػشهبيؾ ثِ س ثبلاثِ دليل  آى ّبؿجيِ ػبصي ديٌبهيک هَلکَلي  ، ٍلي[13]ز اػ

کٌـي هذل ثشّن .دبئَلي اػز يّبي يًَي ّوبى ًيشٍي ثلٌذ ثشد کَلٌي ّوشاُ ثب ًيشٍي دافؼِکٌـي دس ؿيـِهذل ثشّن

کٌؾ، سؼذاد رسار ِ دليل کَسبُ ثشد ثَدى ثشّنث. کٌؾ لٌبسد خًَض اػزػبصي ديٌبهيک هَلکَلي ؿيـِ، ثشّندس ؿجيِ

 .سَاًذ ثِ چٌذيي ّضاس ثشػذػبصي ؿذُ هيدػشگبُ ؿجيِ

ػبصي ؿيـِ ثِ دليل ديًَذ کٍَالاًؼي ػخز سشيي ًَع ؿجيِ B2O3يب  SiO2ّبي اکؼيذي  ػبصي ؿيـِؿجيِ 

هـخق ؿذُ  3-1دس ؿکل  SiO2سًٍذ هغبلؼِ ٍ ثشسػي خَاف ػبخشبسي، سشاثشدي ٍ سشهَديٌبهيکي ؿيـِ . اػز

سَاى ثِ ؿکل فضبيي هٌبػجي دػز يبفز ويًّبي کٍَالاًغ سٌْب ثب هذل ًيشٍّبي هشکضي ػبصي ؿيـِدس ؿجيِ. اػز

رسُ اي کِ هذلي ثشاي ديًَذ اخيشاً ايي هـکل ثب سکٌيک ًيشٍّبي ػِ. ّبي ؿؼبع اسوي غيش فيضيکيهگش ثب اًشخبة ًؼجز

ٍٍدکک ٍ ديگشاى ثب دشبًؼيل .آى اص هلاحظبر سدشثي سٌظين هي ؿًَذ، حل ؿذُ اػزکٍَالاًؼي اػز ٍ دبساهششّبي 

ثب دشبًؼيل [ 14] ٍ ديگشاى 1اًدل. ػبصي کشدًذػيليغ کَچکي ؿجيِ ي، ؿيـSiO2ِهَلکَل  72ٍ ثب  يهشکضي يًَ

ثِ  سا (کلَيي 5000ٍ  4000ثيي )ثبلايي  يگزاس ؿيـِ بيػبصي کشدًذ ٍ دهػيليغ سا ؿجيِ يهشکضي يًَي ؿيـِ

ٍ ّوکبساًؾ ثب  2هيششا. ّبي ػيليکبر هغبلؼِ کشدًذسأثيش فـبس سا ثش دخؾ يَى  [15] اًدل ٍ ديگشاى. دػز آٍسدًذ

ثب ّوبى هذل [ 16] ػذغ هيششا. ػبصي کشدًذهَلکَل سا ؿجيِ 126 بهلاػشفبدُ اص يک دشبًؼيل يًَي، آهشف ػيليغ ؿ

ًوًَِ  يػبصي کشد کِ ايي ًِ سٌْب اػشجبس آهبسي دػشگبُ ثلکِ اثش اًذاصُؿجيِ  سا  ػيليغ يؿيـِ ،هَلکَل 1000ٍلي ثب 

ّب ًوبيؾ كشيحي اص ديًَذ کَالاًغ کذام اص ايي هذلٍلي ّيچ .ًيض ثْجَد ثخـيذ سا  سٍي خَاف فيضيکي دػشگبُ

2SiO 2 کَالاًغ ثب سَخِ ثِ ديًَذ [17ٍ18] ٍ ّوکبساًؾ 3ٍكبل .ؿذسا ؿبهل ًويSiO  ِخولار ثشّوکٌؾ ػ 

                                                                                                                                              
1 Angell 
2 Mitra 
3 Vessal 
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 ديٌبهيک هَلکَلي ؿيـِ ّب يسًٍذ هغبلؼِ 3-1ؿکل 

 SiO2بلٌر  يکيخٌاظ استات SiO2نظم بلٌر 

 يىمکنطمدل بر

 سيليطو سيض يک مٌلکٌليناميد يو سازيضب

 يکيناميترمٌد خٌاظ ديناميکيخٌاظ  يخٌاظ ساختار

بسياري از کميتياي ترمٌديناميکي با تجربو تٌافق خٌبي 

 .دارند

تٌجيو معقٌل بعضي نتايج کو با تجربو تٌافق خٌبي 

 .ندارند
 انبرديمطالعو نظم م

د ا نظم کٌتاه بريآ

 يج تجربيبا نتا

 .تٌافق دارد

 يرخ

 بلو
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SiOSi اي رسُ   ٍOSiO ِي، ثِ ًيشٍّبي هشکضي اضبفِ کشدًذ ٍ ايي هذل، سغجيك سَصيغ صاٍي 

ثب  [19]ؾ ٍ ّوکبساً 1ٌيياه. ثْجَد داد ٍ ثِ سبثغ سَصيغ ؿؼبػي لبثل سغجيمي ثب سدشثِ هٌدش ؿذ شثِي سا ثب ًشبيح سدديًَذ

 .ديگشي رٍة ٍ سـکيل ػيليغ دس فـبس ثبلا سا ثشسػي کشدًذ ايرسُهذل ػِ 

هضيز  [.20]اػز ئِ ؿذُ سَػظ ٍكبل ٍ ّوکبساى ااس کٌؾّنهذل ثشّبي ايي دبيبى ًبهِ ثش اػبع ؿجيِ ػبصي

. کَاسسض سٌظين ؿذُ اػزايي هذل دشبًؼيل آى اػز کِ دبساهششّبيؾ ثب خَاف الاػشيکي ٍ دي الکششيکي ثلَس 

 [22] ٍكبل ٍ ّوکبساًؾ. دس فـبس ثبلا اػشفبدُ کشدًذهزاة ؿجيِ ػبصي ػيليغ دس  هذلاص ايي [ 21] ٍكبل ٍ ديگشاى

ّوچٌيي ثب ايي دشبًؼيل سفشبس . ايي دشبًؼيل ثِ ػبخشبس هٌبػجي ثشاي ؿيـِ ػيليغ هٌدش هي ؿَددُ اص شفبًـبى دادًذ کِ اػ

  [.23] ديذُ ؿذُ اػز 2ثشبکشيؼشَثبليز دس فـبس ثبثز هَلغ رٍةدس  (افضايؾ داًؼيشِ دس هَلغ رٍة) بثِ آةهـ

 240ٍ يَى اکؼيظى 600 ،يليؼينيَى ػ 240)يَى  1080حبضش ػلَل ؿجيِ ػبصي هشـکل اص  يدس دبيبى ًبهِ 

 . ؿَدًْبيز ػيليغ ػبخشِ هيثؼذي ؿجِ ثي 3ل، سَدُ ػلَاي ثب اػوبل ؿشايظ هشصي دٍسُ. اػز( يَى فلض لليبيي

دس حذ ًيبص ايي دبيبى ًبهِ  DL_POLYٍ ًشم افضاس  بهيک هَلکَلييٌداكَل  2دغ اص ايي همذهِ، دس فلل 

ذل ثش ّن کٌؾ ٍ دػشگبُ ؿجيِ ػبصي دليمبً هؼشفي ؿذُ اػز ٍ دغ اص سؼييي ه دٍم دس اثشذاي فلل. گشددسـشيح هي

دس فلل ػَم  ػشاًدبم ٍ ّبآٍسي دادُآًؼبهجل، گبم صهبًي، ؿشايظ سشهَديٌبهيکي، صهبى ثِ سؼبدل سػيذى ًَع خوغ

 . آهذُ اػز يػبص ٍ ديگش ًشبيح ؿجيِ ػبصي ؿيـِ ػيليغ ضوي همبيؼِ ثب ًشبيح سدشثيًشبيح ؿجيِ

                                                                                                                                              
1 Amini 
2 β -cristobalite  



 دٍمفصل 

 DL POLY  2ٍ ًرم افسارضثيِ سازي ديٌاهيک هَلکَلي

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ک يٌبهيد. ؿَدکٌؾ هؼلَم، هغبلؼِ هيّب ثب ثشّناص اسن يکي آًؼبهجليک هَلکَلي، حشکز کلاػيٌبهيدس د

ّبي زيک عشف ٍ کويکشٍػکَدي اص ين اسوي ٍ هَلکَلي هيي هفبّيک آهبسي دل اسسجبعي ثيهَلکَلي ثِ ّوشاُ هکبً

 (.1-2ؿکل ) اػز گشيشي هبکشٍػکَدي اص عشف ديگلبثل اًذاصُ

 

 
 

 گيشيّبي لبثل اًذاصًُمؾ ديٌبهيک هَلکَلي دس اسسجبط هفبّين اسوي ٍ کويز 1-2ؿکل 

 يکرًسکٌپيم يم اتميمفاى

 کيکلاس يک آماريمکان يک مٌلکٌليناميد

 يماکرًسکٌپ يطگاىيآزما يىاتيکم
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 :ک هَلکَلي ػجبسسٌذ اصيٌبهيبي ديثشخي اص هضا

 زاس دلاػوب ثِ ثلَس دس فـبس ٍ چگبلي ثبلاػبصي دس ؿشايظ غيش آصهبيـگبّي هثل گؿجيِ -1

 کٌـي رسار ٍ ثْجَد آىآصهَى هذل ثش ّن -2

 ّبي رٍة ّبيي کِ دس آصهبيـگبُ هوکي ًيؼز، هثل ًظشيِّبي هيکشٍػکَدي دس هميبعاسصيبثي ًظشيِ -3

 ّبکٌششل آصهبيؾ دس هميبع هيکشٍػکَدي هثل سٌظين ػخشي يَى -4

 اخشايي يٍى ّضيٌٍِ سمشيجبً ثذ نک يّضيٌِ -5

 ّبي سشهَديٌبهيکي هثل دهب، فـبس ٍ حدناي هشغيشاػوبل سغييشار لحظِ -6

 دس ّش صهبى  ػبهبًِيبر ئدػششػي ثِ خض -7

 گيشي حدن خويش ػيليغ ّبي غيش آصهبيـگبّي هبًٌذ اًذاصُگيشياًذاصُ -8

خب ثيـشش ثِ دس ايي[. 25ٍ 24ٍ 5]هَضَع ديٌبهيک هَلکَلي دس اغلت کشت فيضيک هحبػجبسي يبفز هي ؿَد 

 (DL POLY 2)ًبهِ هَسد اػشفبدُ دس ايي دبيبىاين کِ ثِ ًحَي دس ًشم افضاس ديٌبهيک هَلکَلي هَضَػبسي دشداخشِ

 .اػشفبدُ ؿذُ اػز

 

 ّا کٌصترّن 2-1

سدٍثذل ؿَد ٍلي اًشطي ثيي آى دٍ  يهوکي اػز اًشطي ٍ سکبًِ ،rU)(،کٌؾ ثيي ّش خفز رسُدس ثشّن

ّب ّبي ثيي اسنکٌؾعجيؼز ثشّن. ثشخَسدّب کـؼبى ّؼشٌذ يثِ ػجبسسي ّوِ ،کٌذسغييش ًوي ّبآىداخلي 

سَاى اص اكَل سا هي rU)( ؿکل  اكلدس . ؿًَذالکششٍهغٌبعيؼي اػز، اهب اثشار هکبًيک کَاًشَهي ٍاسد هي

ّبي خيلي دؿَاسًذ ٍ کبفي اػز ؿکل rU)(سد ٍلي هحبػجبر هکبًيک کَاًشَهي آٍ ثِ دػزهکبًيک کَاًشَهي 

rU)(اي ثشايًؼجشبً ػبدُ 1دذيذُ ؿٌبخشي ًظن صيبدي ٍخَد داسًذ کِ دشبًؼيل هٌبػجي ثشاي هَاد ثي. اًشخبة کٌين 

. ػبصي ديٌبهيک هَلکَلي اػزسشيي هـکل ؿجيِايي هْن ٍ[ 1]ػشضِ ًـذُ اػز  ّبآىکٌؾ ثيي هَلکَلي ّن ثش

ّبي ّبيي ثب دَػشِدس اسن. ؿًَذّب ًيشٍي خبرثِ داسًذ، حشي گبصّب ًيض دس دهبّبي ًؼجشبً دبييي هبيغ هيکٌؾثشّني ّوِ

 يًيشٍي خبرثِايي ًيشٍ ثِ . اي ّش اسن اػزّبي لحظِالکششًٍي ثؼشِ، ًيشٍي خبرثِ، ًبؿي اص افز ٍ خيض دس دٍ لغجي

 .ٍاى دسٍالغ هَػَم اػز ٍ ثِ ؿکل صيش اػز

(2-1)               6/)( rCrU  

لذس ثِ ّن ًضديک ؿًَذ  ٍلشي دٍ اسن آى. داسد آًْب يّب ٍ اًذاصُثؼشگي ثِ اًشطي يًَيضاػيَى اسنCکِ دس آى ثبثز 

هَثشي ثِ دليل اكل عشد دبئَلي حبكل  يدَؿبًي حبكل ؿَد، ًيشٍي دافؼِّن آى ّبّبي الکششًٍي کِ ثيي دَػشِ

ّبي دذيذُ ؿٌبخشي اًشطي دشبًؼيل ّش دٍ خبرثِ ٍ دافؼِ ؿکل. يبثذؿَد کِ خيلي ػشيغ ثب کبّؾ فبكلِ افضايؾ هي هي

بكل اص هيذاى اي حکٌؾ يک رسُّب سا هدوَع خولار ثشّنکٌؾسَاى ثشّنثِ عَس کلي هي. ؿَدسا ؿبهل هي

                                                                                                                                              
1  phenomenological 
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. داًؼز... اي حبكل اص گـشبٍسّبي هَلکَلي ٍ کٌؾ ػِ رسُاي ًيشٍّبي هشکضي، ثشّنکٌؾ دٍ رسُخبسخي، ثشّن

 .ؿَدي خبسخي ًبديذُ گشفشِ هيى ّبااغلت اثش هيذ

 
 ًيرٍّاي هرکسي  2-1-1

ّبي کَسبُ کٌؾٍ ثشّنّبي دٍس ثشد کَلٌي کٌؾثشّن يثِ عَس کلي هي سَاى ًيشٍّبي هشکضي سا ثِ دٍ دػشِ

 :ػجبسسٌذ اصآى ّبسشيي هْن کٌـي کَسبُ ثشد هشؼذدي اسائِ ؿذُ کِّبي ثشّنهذل. ثشد سمؼين کشد

 

 لٌبسد خًَض   -1

 ايي دشبًؼيل ثِ ؿکل صيش اػز 

(2-2)             612 rCrArU //)(  

ٍاى دسٍالغ  يدٍم، خبرثِ يدبئَلي ٍ خولِ ياٍل، دافؼِ يخولِ ثبثز خبرثِ ٍ Bثبثز دافؼِ ٍ  A کِ دس آى

 .اػز

 ثبکيٌگْبم  -2

 

 :صيش ًَؿشِ هي ؿَدثِ كَسر  1دشبًؼيل ثبکيٌگْبم

(2-3)            6/)/exp()( rCrArU   

ش گشفشِ ؿذُ دبئَلي ثِ كَسر ًوبيي دس ًظ يثبس دافؼِ. داًؼيشِ اػز   ثبثز خبرثِ ٍ Bثبثز دافؼِ ٍ   A کِ

دسٍالغ ثش ٍاى يخبرثِ يؿَين خولًِمق دشبًؼيل ثبکيٌگْبم آى اػز کِ ٍلشي خيلي ثِ هجذا ًضديک هي. اػز

ايي ًمق دس هذل دشبًؼيل ثبکيٌگْبم چْبس ! ًْبيز خَاّذ ؿذؿَد ٍ دشبًؼيل هٌفي ثيدبئَلي غبلت هي يدافؼِ يخولِ

 .لؼوشي ثشعشف ؿذُ اػز

  لؼوشي 4بم دشبًؼيل ثب کيٌگْ -3

 

 ،ؿکل ايي دٌبًؼيل ثِ كَسر صيش اػز

 

crrrrC

rrrSrRrQrp

rrrFrErDrCrBrA

rrrA

E











ijijij

ijijijij

ijijijijijij

ijijijij

ij

/

)/exp(

3

6

3211

2

1

3

1

2111

2

1

3

1

4

1

5

1

1

 (2-4)  

ثب سَاثؼي  1r  ٍ2r  ٍ3rسبثغ دس فَاكل . ي لغغ اػزفبكلِ j  ٍcrسشيي رسُ ٍ ًضديک iي ثيي فبكلِ ijrکِ 

2اػذلايي
 .ًيون اػزداساي هي 2rسبثغ دس . ديَػشِ ثبؿذ آى ّبّبي اٍل ٍ دٍم ؿذُ اػز ثِ عَسي کِ اًشطي ٍ هـشك 

                                                                                                                                              
1 Buckinham 
2 spline 
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 اػويزدشبًؼيل هذل  -4

 

[. 26]ّب  سَػظ اػويز ٍ گيشيَ ديـٌْبد گشديذُ اػز ػيليکبري ديّبػبصيسفشِ دس ؿجيِ کبسثِهذل دشبًؼيل 

ثش . اي اػزٍ ػِ رسُ اي ّبي دٍ رسُکٌؾٍ ؿبهل ثش ّن[ 23]ايي دشبًؼيل ثش اػبع دشبًؼيل ٍكبل ٍ ّوکبساًؾ ثَدُ 

کٌؾ دٍ ثشّن. كَسر کَلٌي دس ًظش گشفشِ ؿذُ اػزِث(  Na   ٍ4Siهبًٌذ ( ّبي هثجزّبي ثيي يَىکٌؾّن

ّبي ػِ کٌؾدس دشبًؼيل هؼشفي ؿذُ سَػظ اػويز، ثشّن. اػز( 4-2هؼبدلِ ) لؼوشي 4دشبًؼيل ثبکيٌگْبماي ّوبى رسُ

SiOSiثشاي ) ايرسُ   ٍOSiO )  ؿَدصيش ًَؿشِ هيكَسر  ديًَذي ثِ -صاٍيِّبي ثلَسر دشبًؼيل: 

Vijk(rij,rjk)= Vijk exp[-(rij
8
+ rjk

8
)/rcut

8
] (2-5)                                                                                

ijkV ِؿَدكَسر صيش ًَؿشِ هيّوبى دشبًؼيل ػِ رسُ اي ٍكبل اػز کِ ث ( صاٍيِ ديًَذ اػز) : 









  3

0

2

0

12

0

2

0
2

2 )()()()(ijk  aa a
kV  (2-6)                                

هضيز ايي سبثغ دس آى اػز کِ دغ اص يک ؿؼبع سؼييي ؿذُ ثِ عَس ديَػشِ ثِ . ٍ دس يک سبثغ ًوبيي ضشة ؿذُ اػز 

 .کٌذكفش هيل هي

 
cE  ثب اًشطي کَلٌي دٍسثشد کل ثشاثش اػزيب: 

(2-7)             
i j ij

jic

r

ZZ
E 

سَاى ثشاي آى دٍسثشد اػز ٍ ؿؼبع لغغ هٌبػجي، ًوي ijr/1 ياهب هدوَع فَق ًبهشٌبّي اػز صيشا خولِ

غ اص يک ّبي دٍسثشد دػبصي اص اثش دشبًؼيلي ؿجيِّب ثِ خبعش کن ًوَدى ّضيٌِػبصيدس ثؼيبسي اص ؿجيِ .سؼشيف کشد

کٌذ ٍلي هٌدش سش ؿذى ػوليبر کوک هيايي سٍؽ ّش چٌذ ثِ ػشيغ. ًظش هي ؿَدكشف( ؿؼبع لغغ)ي هؼيي فبكلِ

سشيي کِ هشذاٍل( (Ewaldثشاي غلجِ ثش ايي خغب اص سٍؽ اٍالذ  DL POLYًشم افضاس . گشدد ثِ خغبّبيي ًيض هي

 .کٌذسٍؽ ثشاي ايي هٌظَس اػز اػشفبدُ هي

 

 :لذ رٍش اٍا -2-2

ّبي دشيَدي ػبهبًِ( الکششٍاػشبسيکي "خلَكب)کٌؾ ّبي ثشّني اًشطيسٍؿي ثشاي هحبػجِ 1سٍؽ اٍالذ

( گشددهي ّوگشا "کِ ػشيؼب)ثشد ّبي الکششٍاػشبسيکي ؿبهل ّش دٍ اًشطي کَسبُچَى اًشطي. اػز( ّبهبًٌذ کشيؼشبل)

sr)()ي کَسبُ ثشد ًشطي ثِ دٍ دػشِ، دس ايي سٍؽ ااػز( گشددّوگشا ًويکِ )ثشد ٍ اًشطي ثلٌذ rU ) ثلٌذ ثشد ٍ

()(lr rU )ؿَدسمؼين هي. 

(2-8)             )()()( srlr rUrUrU  

                                                                                                                                              
1 Ewald method 
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. ؿَد ثشدُ هي فَسيِثِ يک حبكل خوغ دس فضبي  فَسيِکِ دس ايي سٍؽ اًشطي ثلٌذ ثشد  فضبي ٍالؼي ثب يک سجذيل 

 . آى اػز فَسيِدس همبيؼِ ثب فضبي غيش  فَسيِػشيغ سجذيل  ّوگشائيسٍؽ  هضيز ايي

 

  :سازي ديٌاهيک هَلکَلي ّا در ضثيِآًساهثل- 2-3

. ؿَدگيشي خَاف سدشثي سؼبدلي ٍ اًشمبلي ػيبلار دس ؿشايظ هخشلف هبًٌذ دهب ٍ فـبس ثبثز اًدبم هياًذاصُ

ّبي ديٌبهيک هَلکَلي ػبصيؿجيِ. ى سحز چٌيي ؿشايغي اًدبم دادسَاػبصي ديٌبهيک هَلکَلي سا ًيض هييک ؿجيِ

چَى ثيـشش ؿجيِ ػبصي ّبي ديٌبهيک . ؿًَذاًدبم هي NPTٍ يب  NVT  ،NVEآهبسي 1ّبيهؼوَلاً دس آًؼبهجل

 گيشد ثِ ايي دٍ آًؼبهجلاًدبم هي( NVT) 3کبًًَيکبل ٍ آًؼبهجل (NVE) 2هَلکَلي دس دٍ آًؼبهجل هيکشٍکبًًَيکبل

 .دشداصينهي

 
  (NVE)آًساهثل هيکرٍکاًًَيکال  2-3-1 

گيشي اص هؼبدلار ؿَد ٍ ثب اًشگشالػبصي ثبثز ًگِ داؿشِ هيحدن ػلَل ؿجيِ Vػبصيسشيي ؿجيِدس ػبدُ

اًشطي  E ،(گيشي ٍ خغبي کبهذيَسشخغبي ثشؿي، خغبي اًشگشال) ًظش اص خغبّبي هحبػجبسيحشکز ًيَسي، كشف

ّبي فيضيکي ّن اسص ثب هيبًگيي آًؼبهجل گيشي صهبًي کويزدس ايي حبلز هيبًگيي. دػشگبُ ثبثز خَاّذ هبًذ

ايي آًؼبهجل، آًؼبهجل ديؾ فشم دس ديٌبهيک هَلکَلي اػز صيشا هؼبدلار حشکز . اػز NVE ًيکبلهيکشٍکبًَ

دٌّذ ٍ لزا اًشطي ثبثز ثبلي ار، اًشطي آًؼبهجل سا سحز سأثيش لشاس ًويحشکز رس. داسدًيَسٌي سا دبيؼشِ ًگِ هي

دس ايي . گشدددس ٍالغ ثب حل هؼبدلار حشکز ًيَسًَي، آًؼبهجل هيکشٍکبًًَيکبل ثِ عَس خَدکبس ايدبد هي. هبًذ هي

اّويز کوي ثشخَسداس  ػبصي دس ايي آًؼبهجل اصاص ًظش ػلوي ؿجيِ. آًؼبهجل، حدن ، سؼذاد رسار ٍ اًشطي ثبثز ّؼشٌذ

 .سش اص ثبثز ًگِ داؿشي اًشطي اػزصيشا هؼوَلاً ثبثز ًگِ داؿشي دهب هغلَة ، اػز

  

  NVTکاًًَيکالآًساهثل  2-3-2

سٌظين اًشطي خٌجـي  سَاى ثبهي. دس ديٌبهيک هَلکَلي، ثبثز ثَدى دهب ثِ هؼٌي ثبثز ثَدى اًشطي خٌجـي اػز

ّب دس عجيؼي اػز دس ايي حبلز اًشطي ثبثز ًيؼز صيشا ػشػز. ثبثز ًگِ داؿزػبصي دهب سا عي ؿجيِ هشَػظ رسار،

سش اص ٍاحذ ضشة ؿًَذ، دػشگبُ گشم يب سش اص ٍاحذ يب کَچککٌٌذ ٍ ثؼشِ ثِ آًکِ دس ػذدي ثضسگّش گبم سغييش هي

ثِ دػشگبُ  Tبثز ػبصي هؼبدل آى اػز کِ يک هٌجغ گشهبيي ثب دهبي ثاص ًظش فيضيکي ايي ًَع ؿجيِ. ؿَد ػشد هي

سٌذسش يب کٌذسش هي ؿًَذ، ثِ ػجبسسي دس ؿجيِ  ػبهبًِّبي هؼبدل آى اػز کِ ّوِ اسندس ؿجيِ ػبصي سؼبدل . هشسجظ اػز

ػذم سؼبدل دس ايي حبلز هي سَاًذ ػلاٍُ ثش ؿشايظ اٍليِ، ثِ خبعش . ػبصي فشايٌذ گشم ؿذى يب ػشد ؿذى ّوگي اػز

ٍكل  Tثشاي هثبل، دس آصهبيـگبُ ثلافبكلِ دغ اص آًکِ دػشگبُ سا ثِ هٌجغ گشهبيي ثب دهبي . بيي ًيض ثبؿذسجبدل گشه

 Tؿَد ٍ صهبًي کِ دهبي دػشگبُ ثشاثش ثب کٌين ثِ خبعش اخشلاف دهبي دػشگبُ ٍ هٌجغ، گشهب ثيي ايي دٍ سدٍثذل هي

 .ؿَدشهبيي حبكل هيؿذ، سؼبدل گ

                                                                                                                                              
1 ensembles 
2 microcanonical ensemble 
3 canonical ensemble 
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 سازيتعادل در ضثيِ 2-4

دبيِ ػلَل  يّبسؼذاد اسنN (6-2ثخؾ ) ايػبصي ديٌبهيک هَلکَلي ثب اػوبل ؿشايظ هشصي دٍسُ دس ؿجيِ

هبيـگبُ ػبصي هـبثِ آص ايي ثخؾ خَاّين ديذ ػذم سؼبدل دس ؿجيِ يدس اداهِ. ّب ثبثز اػزػبصي دس ّوِ حبلز ؿجيِ

اص همذاس  ثيـشش ػبصي ثؼيبسٍ سػيذى ثِ سؼبدل دس ؿجيِ اسگز يعي ؿذى هشحلِ ىاػز ثب ايي سفبٍر کِ صهب

 .آصهبيـگبّي اػز

 
 دها ٍ تثثيت آى  2-4-1

 .ثِ كَسر صيش اػز 1ّن ثخـياص لضيِ  tT)(سؼشيف دهبي لحظِ اي 

(2-9)            


)()( ii tvmtTNk
N

i

B

2

12

1

2

3 

اًشطي خٌجـي کل دػشگبُ اػز،  9-2ػوز ساػز ػجبسر 
Bk  ٍ ثبثز ثَلشؼوبىN3  سؼذاد دسخبر آصادي

دهبي هبکشٍػکَدي ثب  Tافز ٍ خيض هي کٌذ ٍ  کبلاي دس آًؼبهجل هيکشٍکبًًَيدهبي لحظِ. دػشگبُ اػز

 .آيذ هيدػز ِشي صهبًي اص دهبي لحظِ اي ثگي هيبًگيي

(2-10)           



N

B

tvm
Nk

T
1

2

3

1

i

ii )( 

 گيشي صهبًي کويز هيکشٍػکَديثب هيبًگيي( دهب)يک کويز هبکشٍػکَدي ي هثبلي اص ساثغِ 10-2هؼبدلِ 

يؼٌي دهب ثِ ػٌَاى سبثؼي اص ، ET)( سؼييي NVEػبصي ديٌبهيک هَلکَلي اػز ٍ حبكل يک ؿجيِ (اًشطي خٌجـي)

 . اًشطي اػز

(2-11)             NVfV T ,i,ii 1 

. ايي ثذاى هؼٌي اػز کِ دس ّش گبم دػشگبُ گشهب هي گيشد يب هي دّذ سب ثِ دهبي هٌجغ ثشػذ
Tf ، ضشيت

 .آيذهي ثِ دػزصيش  يّب دس ّش گبم اص ساثغِػشػز

(2-12 )              TTfT /0  

 . دهبي دػشگبُ اػز Tدهبي ّذف ٍ  0Tکِ دس آى

 

 فطار   2-5

سَاى آى سا ثِ دٍ لؼوز فـبس حشاسسي ٍ دس دػشگبُ اػز ٍ هي يفـبس ّوبى ًيشٍي ػوَدي ٍاسد ثش ػغح فشض

 .ؼين کشدکٌـي سمّنثشفـبس 

 

                                                                                                                                              
1 equipartition principle 
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 :حرارتي فطار 2-5-1

، آًگبُ رسار ثِ خبعش حشکز ٍ (لآگبص ايذُ)کٌـي ثب يکذيگش ًذاسًذ اگش فشم کٌين کِ رسار ّيچ ثشّن

 .ايي فـبس دس ًظشيِ خٌجـي هحبػجِ ؿذُ اػز. ػبصًذؿبى، فـبسي ثِ ّش ػغح فشضي داخل ظشف ٍاسد هي  خٌجؾ

(2-13)          TNKvmPV B

N

 
1

2

2

1

3

2

i

ii 

گَيذ فـبس رسار گبص ايذُ ال هي 13-2 هؼبدلِ ي. ثِ هؼٌي هيبًگيي گيشي سٍي صهبى اػز <...  >کِ دس آى ػلاهز 

 .ّيچ حشکز يب خٌجـي ًيؼز، كفش اػز داساي دس كفش کِ

 
 کٌطي فطار ترّن 2-5-2

سشي اص  ل ٍالؼيٍلي آيب دس يک هذ. ال كفش اػزحشاسسي رسار گبص ايذُ فـبس ديذين کِ دس دهبي كفش هغلك

! کٌٌذ، آيب ثبص ّن رسار دس كفش هغلك فـبسي ًذاسًذ؟کٌؾ هيرسار يؼٌي هذلي کِ دس آى رسار ثِ ًَػي ثب ّن ثشّن

فـبس . کٌـي داسينسَاى فْويذ کِ چٌيي ًيؼز ٍ دس كفش هغلك ّن فـبسي هَػَم ثِ فـبس ثشّنثب کوي سؼوك هي

 .آيذهي ثِ دػزٍيشيبل  يکٌـي رسار اص لضيِثشّن

(2-14)              
3

1
PV 

 ٍيشيبل اص خٌغ اًشطي اػز ٍ ثشاثش اػز ثب . ؿَدٍيشيبل دػشگبُ ًبهيذُ هي کِ دس آى 

(2-15)          
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ًيشٍي  يٍلشي اًذاصُ. گيشي آًؼبهجل اػزبًگييگيشي سٍي صهبى ٍ يب ّن اسص آى هي ثِ هؼٌي هيبًگيي <...  >ػلاهز 

هٌفي  ػشبسيکيدس فـبس ا آى ّبکٌؾ سوبيل ثِ خزة يکذيگش داؿشِ ثبؿٌذ، ػْن ثشّن i ٍjکٌـي خفز رسُثشّن

بيل ثِ افضايؾ حدن داؿشِ ثبؿذ، رسار سا دس ًظش ثگيشين، اگش دػشگبُ سو يکٌؾ ّوِثِ عَس کلي ٍلشي ثشّن. اػز

 .فـبس اػشبسيکي هثجز اػز ٍ اگش دػشگبُ سوبيل ثِ کبّؾ حدن داؿشِ ثبؿذ، فـبس اػشبسيکي هٌفي اػز

 
 فطار در ديٌاهيک هَلکَلي   2-5-3

کٌؾ ثشاي حبلشي اػز کِ کٌـي ًذاؿشين ٍ فـبس ثشّنفـبس حشاسسي هشثَط ثِ حبلشي ثَد کِ ثيي رسار ثشّن

لزا ّن  ،کٌؾ ثيي رسار ٍخَد داسد ٍ ّن دهب كفش هغلك ًيؼزدس ديٌبهيک هَلکَلي ّن ثشّن. هغلك اػزدهب كفش 

 .آيذهي ثِ دػزصيش  ساثغِ يکٌـي کِ اص فـبس حشاسسي داسين ٍ ّن فـبس ثشّن

(2-16 )             
3

1
TNkPV B 

 .ثِ دػز هي آيذ 15-2 ثغِ يساٍيشيبل دػشگبُ اص کِ دس آى 

ػبصي ديٌبهيک هَلکَلي ثؼيبس صيبدسش اص افز افز ٍ خيض آهبسي فـبس ثِ دليل هحذٍديز سؼذاد رسار دس ؿجيِ

گيشي دساص هذر گيشي خَة فـبس هٌَط ثِ صيبد ثَدى سؼذاد رسار ٍ ّوچٌيي هيبًگييٍ خيض آهبسي دهب اػز ٍ اًذاصُ

 .صهبًي اػز
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سشيي حبلز آى اػز کِ دػشگبُ سا هٌضٍي دس ًظش ػبدُ. گيشيندس ًظش هي Vرسُ ٍ ثِ حدن  Nاص  دُ ايهب

 ،کٌٌذًْبيز هيل هيثِ ػوز ثي N ٍVدس حذ سشهَديٌبهيکي، . کٌؾ کٌٌذثگيشين، يؼٌي رسار سٌْب ثب خَدؿبى ثشّن

سَاى ؿکل سا ثٌبثشايي هي .ثضسگ، ؿکل هبيغ هْن ًيؼز Vدس حذ . ثبثز اػز ،V/N ،ثِ عَسي کِ چگبلي

 :کؼش رسار ًضديک ػغح، هشٌبػت اػز ثب. هکؼجي دس ًظش گشفز

(2-17)                      3
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3 )خيلي ثضسگ ثبؿذ،ايي سؼذاد ًؼجي رسار ًضديک ػغح Nٍلشي 

1


N )ٍلي سؼذاد رسار . خيلي ًبچيض خَاّذ ثَد

کؼش رسار ًضديک ثِ ػغح ثشاي ايي دػشگبُ کَچک  اػز، لزا 106– 102َسشي هحذٍد ثِ ذيػبصي کبهدس يک ؿجيِ

اسائِ ػبصي ٍالؼي اص دػشگبُ هبکشٍػکَدي يک ؿجيِ اىسَ، ًويگشفشِ ؿَددغ اگش دػشگبُ هٌضٍي دس ًظش. ًخَاّذ ثَد

سشي ثِ دػشگبُ هبکشٍػکَدي، اػشفبدُ اص ػبصي ًضديک سشيي ساُ ثشاي کويٌِ کشدى اثشار ػغح ٍ ؿجيِػبدُ. داد

ي اص ااگش رسُ ثغَسي کِ ،گشفشِ هي ؿَديؼٌي دػشگبُ، ػلَلي ثب ػغَح سلَسي دس ًظش . اػز 1ايشصي دٍسُؿشايظ ه

ثِ ايي سشسيت . ؿَد ثب ّوبى ثشداس ػشػز اص ػغح همبثل ٍاسد ػلَل هيي ديگشي رسُيک ػغح ػلَل خبسج ؿَد،

ثبيذ . ؿَينسش هيبُ هبکشٍػکَدي ًضديکثب حزف ػغح ثِ دػشگ ثٌبثشايي، ؿَد داؿشِ هيچگبلي دػشگبُ ثبثز ًگِ 

يؼٌي  ،سػذگَيين خؼجِ، يک هشص فيضيکي ثِ ًظش هيلفظ خؼجِ هٌبػت ًيؼز صيشا ٍلشي هيسَخِ کشد کِ دس ايي هَسد 

 ؿشايظ هشصي دٍسُ دسکِ  دس حبلي ،کٌٌذکٌؾ هيّبي آى ظشف ثشّن رساسي کِ داخل يک ظشف ّؼشٌذ ٍ ثب ديَاسُ

-اص ٍاطُ ػلَل ؿجيِ ،ػبصيخبي ٍاطُ خؼجِ ؿجيِِ ثِ ّويي خْز ث. ّبي فيضيکي ٍخَد ًذاسديَاسُاي چٌيي ًيؼز ٍ د

ثِ . ؿَدًْبيز هشسجِ سکشاس هيػبصي ثيؿجيِ 2کبسثشد ؿشايظ هشصي ثِ ايي هؼٌي اػز کِ ػلَل. ؿَدػبصي اػشفبدُ هي 

 . اػز( ي ًبهشٌبّيثؼذ 3سَدُ )ػبصي هشکضي ثخـي اص دػشگبُ ػجبسسي حدن کَچک ػلَل ؿجيِ
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کٌؾ ّبي کَسبُ ٍلي دس ثشّن. ؿَدکٌـي سـکيل هيًْبيز ػْن ثشّندس اكل ًيشٍي ٍاسد ثِ ّش رسُ اص ثي

ثِ ايي كَسر کِ يک رسُ . سلَيش کبّؾ دّين( سشييکن)سشيي کٌؾ ّب سا ثب هؼيبس ًضديکسَاى سؼذاد ثشّن ثشد هي

 .کٌذکٌؾ هيل هشکضي ثب ّش رسُ ديگش دس ػلَل هشکضي يب ثب ًضديکششيي سلَيشؽ ثشّندس ػلَ

ي لغغ دشبًؼيل يک اسن کشُ .[28]سٍؿي ثشاي افضايؾ ػشػز ثشًبهِ ّبي ؿجيِ ػبصي ديـٌْبد کشد ٍسلز

ي يک دس اٍليي هشحلِ اص ؿجيِ ػبص .(2-2ؿکل)هحبكشُ ؿذُ اػز  3ليؼزسش ثب ؿؼبع ي ثضسگخبف ثب يک کشُ

دس سوبم گبم ّبي . هي ثبؿذليؼز ي خفز ثشاي آى دسٍى ّبي اسن ػبخشِ هي ؿَد کِ فبكلِي ّوؼبيِليؼز اص ّوِ

گبّي ايي فْشػز گبُ. ّبي ظبّش ؿذُ دس ليؼز دس خشيبى ػبدي ًيشٍ چک هي ؿًَذفمظ خفز MDصهبًي کن 

 .ؿَددٍثبسُ ػبخشِ هي
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