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هاي بعدي با مولکولخواص ساختاري و ترمودینامیکی سیالات دو مطالعه

  جونز-پتانسیل لناردبا مدل دیسک شکل 

زادهتقیفردین سید
*

سازشیزهره قنبري، سکینه ، 

  ، یاسوج، ایرانگروه فیزیک، دانشکده علوم پایه، دانشگاه یاسوج

  چکیده

اختار با تابع توزیع شعاعی و عامل س ،هاي سیستم دیسک شکلبین مولکولز جون- با در نظر گرفتن پتانسیل لنارد در این مقاله

 معادلۀاست. همچنین و با سیستم دیسک سخت مقایسه شده زرنیک محاسبه -معادلۀ ارنستینپذیري و استفاده از رابطه تراکم

- قطر مولکول براي برهمکنش لناردۀدهد که در فاصلل محاسبه شده است. نتایج نشان میپذیري براي این پتانسیفشار و تراکم

  گردد.تابع توزیع صفر نمی ،جونز

فشار، جونز- لناردپتانسیل ، مولکول دیسک شکل،تابع همبسته مستقیم، مولکولی مایع :گانواژکلید

  مقدمه

هاي متداول و مفید براي بررسی یکی از روش   

خواص ساختاري و ترمودینامیکی مایعات مولکولی 

در مطالعه خواص ].1تگرالی است [روش معادلات ان

ها از دیدگاه مکانیک ساختاري و ترمودینامیکی شاره

آماري لازم است که حرکت دائمی و موقعیت 

و از توابع  گرفته شودهم در نظر ها نسبت بهمولکول

چندتایی که یا مستقیم و توابع توزیع همبسته دوتایی

هم ت بهاحد نسبها را در آن وقادرند موقعیت مولکول

براي پیدا کردن تابع  .شودارزیابی کنند استفاده 

].2همبسته به نوع برهمکنش بین ذرات نیاز است [

تعیین دقیق انرژي پتانسیل ناشی از برهمکنش بین دو 

  اتم مشکل است.

  

  

  

  

  

*
  taghizadeh@yu.ac.irنویسنده مسئول:

  

 پژوهشگران تحقیقات بسیار متنوعیسیاري از ب تاکنون

هاي مایعات مولکولی در دو بعد انجام روي سیستم

توابع همبسته مستقیم چنین در موردالبته  ،اندداده

در . ]4و3[ه استگرفتانجام نهایی کار زیاديسیستم

بر روي انواع ديزیاهاي اخیر تحقیقات سال

شده است.انجام ] 6و5هاي بین مولکولی [همکنشبر

آن با  ۀجونز و مقایس-در این مقاله به برهمکنش لنارد

شده  پرداختهسخت در دو بعد  کرةمدل پتانسیل 

سهمی براي نیروي سخت، کرة. در پتانسیلاست

جونز علاوه -جاذبه وجود ندارد ولی در پتانسیل لنارد

سهم نیروي جاذبه هم وجود دارد. با  ،بر نیروي دافعه

جونز مایعات با -سیل لناردفتن پتاندر نظر گر

تر هاي دیسک شکل به مدل واقعی نزدیکمولکول

  ].7شوند [می

در این مقاله ابتدا تابع همبسته مستقیم را با در نظر 

هاي جونز براي مولکول- کنش لناردگرفتن برهم

با دیسک سخت  سپس دست آورده وهدیسک شکل ب

عاعی، عامل شهمچنین تابع توزیع ایم.مقایسه کرده
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شده محاسبه  نیزدماهمپذیري ساختار، فشار و تراکم

  .است

تابع همبسته مستقیم

براي مطالعه ساختار سیستم، شناخت توابع توزیع و    

است، بدین منظور نیاز به ي روابط بین آنها ضرور

باشد. براي تابع تابع همبسته مستقیم می ۀمحاسب

] یک 8وت [همبسته مایع دیسک سخت، باوس و کال

بیان تحلیلی تقریبی ارائه کردند که با حل عددي لادو 

صورت زیر بیان مطابقت دارد که به PYمعادلۀبراي 

  شود:می
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( )z  که سانتوز وفاکتور تراکم پذیري است 
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که 
2(4 3 12) /q     مستقیم و تابع همبسته

آید دست میشکل زیر بهیافته بهبراي فاصله کاهش
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قطر مولکول  فاصله بین دو مولکول و  rاگر 

'باشد  /r r  مند.نایافته میرا فاصله کاهش 

پکیدگی است که براي چگالی مشخص همکسر به

برابر
2 / 4  باشد. پارامتر میa  به کسر

دست هصورت زیر بوابسته است و به پکیده مهبه
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  ].8شود [نظر گرفته می

- لناردتابع همبسته مستقیم با برهمکنش محاسبۀبراي

اي هویساید پله تابع،دمانظر گرفتن عامل  درباجونز، 

با عاملرا  1 exp( ( ))u r شود.می زینجایگ  

/1در این جایگزینی  Bk T بنابراین باشدمی ،

)رابطۀ ', )c r  شود:زیر اصلاح می ورتصبه  
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)بالامعادلۀدر  ')u r جونز در نظر -پتانسیل لنارد

صورت زیر تعریف پتانسیل بهاین است. شده گرفته

  ]:11شود [می
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نوشته شکل زیر به r'افتهیکاهشبرحسب فاصلهکه 

  :شودمی
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عمق چاه پتانسیل است. در اینجا

هاي يجونز برا-پتانسیل لناردتابع همبسته مستقیم

  .شده استرسم  1مختلف در شکل 

شود تا فاصله بعد از قطر که مشاهده می طورهمان

مولکولی  تابع همبسته براي این نوع پتانسیل مقدار 

که در  استاي دلیل نوع  نیروي جاذبهدارد که این به

  این نوع پتانسیل وجود دارد.

0.5498يبرا میمستقهمچنین تابع همبسته   در ،

جونز و دیسک - لناردبراي دو حالت پتانسیل  2شکل

  .شده استسخت با هم مقایسه 

پیداست بر خلاف پتانسیل  2که از شکل طورهمان

جونز که تابع همبسته تا بعد از فاصله قطر -لنارد

مولکولی مقدار دارد، در حالت دیسک سخت تابع 

'همبسته فقط تا  1r  تا فاصله قطر مولکولی  ییعن

 این ،شدهانیبکه  طورهمان. ستاداراي مقدار 

اي است که در ذبهنیروي جا سهمدلیل به موضوع

  جونز وجود دارد.-پتانسیل لنارد

-تابع همبسته مستقیم با برهمکنش لنارد 3در شکل 

  با پتانسیل یوکاوا رسم شده است.جونز در مقایسه 
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)تابع همبسته مستقیم . 1شکل ', )c r  پتانسیل  هايدیسک براي

  .بر حسب فاصله کاهش یافتهجونز -لنارد
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)تابع همبسته مستقیم  مقایسۀ. 2شکل ', )c r   براي

0.5498  جونز و دیسک سخت- پتانسیل لنارد.  
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در جونز -پتانسیل لناردتابع همبسته مستقیم  مقایسۀ. 3شکل

0.4712براي دیسک  مقایسه با پتانسیل یوکاوا .  
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  محاسبه تابع توزیع شعاعی 

زرنیک ارتباط تابع همبسته کل - ارنستین معادلۀ  

( ', )h r   را با تابع همبسته مستقیم( ', )c r   بیان

زرنیک -ارنستین معادلۀکند. در فضاي فوریه می

  ]:10زیر نوشته شود [ صورتبهتواند می
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)که  , )H k  تغییر شکل فوریه تابع همبسته کل

( ', )h r  .بسته ر شکل فوریه تابع همتغییاست

  ]:8[دیآیمدستبهشکل زیر مستقیم هم به
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که  0j x و مرتبه صفرم بسل استتابع( ', )c r  

)با  ', )c r ده استگردینیگزیجاشدهاصلاح.  

تابع توزیع شعاعی 11و  10اي هترکیب معادلهبا 

( ', )g r  دیآیمدستبهشکل زیر به:  
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)تابع توزیع شعاعی  ', )g r تابع  با استفاده از

جونز) با - (پتانسیل لنارد شده اصلاحهمبسته 

و  شده محاسبههاي مختلف هاي عددي براي روش

شده رسم  4در شکل  افتهیکاهشحسب فاصله بر

ترین همسایه و اول مربوط به نزدیکۀ قل .است

دهند. بعدي را نشان می يها هیهاي بعدي همساقله

 شتریهر چه فاصله ب شودطور که مشاهده میهمان

شود تا شود تابع توزیع شعاعی مقدارش کمتر می

  رسد.به یک می چند برابر قطريها لهنهایتاً در فاص

همچنین تابع توزیع شعاعی براي دو حالت پتانسیل  

جونز براي -سخت و لنارد
0.4712 

با  5در شکل 

  .شده استهم مقایسه 
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)تابع توزیع شعاعی . 4شکل ', )g r   براي تابع همبسته

  .افتهیکاهشبر حسب فاصله  جونز)-(پتانسیل لنارد شده اصلاح
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 کرةجونز و -شعاعی براي پتانسیل لناردتابع توزیع  .5شکل

0.4712سخت براي  .  

تابع توزیع شعاعی براي  شودکه مشاهده می طورهمان

، این تابع تیساین دو پتانسیل بر روي هم منطبق ن

0rبراي دیسک سخت از    تاr   صفر

جونز صفر نیست که -اما براي پتانسیل لناردباشدمی

سهم نیروي . همچنین استدلیل نوع پتانسیل این به

دهد هاي کم خودش را نشان میهجاذبه در فاصل

اول با یکدیگر ۀاین دو تابع در قلهمین علت به

هر دو سیستم شبیه هم  r'با افزایش  و اختلاف دارند

از اینجا ناشی  شدهمشاهدهاختلاف .کنندیمعمل 



  5                                                    1391، تابستان 3اي، دوره دوم، شماره ذره هاي بس جله پژوهش سیستمم

جونز، در فاصله قطر - کنش لناردشود که در برهممی

ها کمی دلیل وجود نیروي جاذبه، مولکولمولکولی به

در برهمکنش دیسک  کهیحالدرروند در هم فرو می

شکل سخت در نظر گرفته به ها مولکولسخت 

  شوند.می

  محاسبه عامل ساختار

توان اطلاعات دقیقی می xبا استفاده از پراش پرتو   

آورد. تابع توزیع  دستبهار بلور اختـسرد مودر 

به آزمایش  لهیوسبهشعاعی و تابع همبسته مستقیم 

توابع نقش مهمی آیند، اما این نمی دستبهیراحت

 xساختار ذرات سیستم پراش پرتو  ریتأثبراي توضیح 

آوردن عامل  دستبهمنظور بهدارند.

)اختارس , )S k  توان از می ايذرهیک سیستم تک

پراکنده استفاده کرد. پرتوتوزیع شعاعی 

( , )S k  صورتحسب تابع همبسته مستقیم بهبر 

  :]9شود [زیر محاسبه می
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 شده اصلاحعامل ساختار مطابق براي تابع همبسته 

  .شده استرسم 6هاي مختلف در شکل براي 
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هاي جونز براي -عامل ساختار براي پتانسیل لنارد.6شکل

  .مختلف

شود این تابع نوسانی بوده و که مشاهده می طورهمان

  کند.سمت یک میل میدور به يها فاصلهدر 

جونز و -کنش لناردهمچنین عامل ساختار براي برهم

 8و 7هاي زمان در شکلطور همدیسک سخت به

0.5498ترتیب براي به   0.3927و   رسم

  .شده است
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سخت  کرةجونز و -عامل ساختار براي پتانسیل لنارد. 7شکل

0.5498براي  .  
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سخت  کرةجونز و -عامل ساختار براي پتانسیل لنارد. 8شکل

0.3927براي  .  

شود عامل ، استنباط میهاطور که از شکلهمان

  ساختار نیز براي این دو پتانسیل بر هم منطبق نیست. 

  هم دماپذیري معادله فشار و تراکم

تـوان  با مشـخص شـدن تـابع توزیـع شـعاعی مـی         

پارامترهاي ترمودینامیکی سیسـتم را بررسـی کـرد. از    
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ي پــذیرفشــار و تــراکم معادلــۀن پارامترهــا جملــه ایــ

  .اند شدهمحاسبهباشند که در ادامه می

صورت هاي دیسک شکل بهفشار براي مولکول معادلۀ

باشد:زیر می
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 صورتبههاي دیسک شکل این معادله براي مولکول
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'( )u r کهباشدیمجونز -ق تابع پتانسیل لناردمشت ، 

  :دیآیمدستبهزیر  صورتبه
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اري کرده و با حل جایگذفشار  معادلۀبالا را در  رابطۀ

 رترن بر حسب وف یسینو برنامهعددي با استفاده از 

  ده شده است.نمایش دا9در شکل  کرده کهرسم 

  

  .جونز-ر حسب چگالی براي پتانسیل لناردفشار ب معادلۀ.9شکل

شود هر چه چگالی که از شکل نتیجه می طورهمان

  شود.افزایش یابد فشار نیز بیشتر می

هاي نیز براي مولکول دماهمپذیري تراکم معادلۀ

باشد:میصورتبدینشکلدیسک
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براي سیستم با  دماهمپذیري تراکم 10ر شکل د

 شده اصلاحجونز براي تابع همبسته -پتانسیل لنارد

  شده است.حسب چگالی رسم بر

جونز بر حسب -پذیري براي پتانسیل لناردتراکممعادلۀ.10شکل

  .چگالی

با  هم دماپذیري تراکمشودطور که مشاهده میهمان

  .یابد میپذیري کاهشافزایش چگالی تراکم

  گیري نتیجه

که کارهاي تحقیقاتی زیادي روي با توجه به این   

سیالات دو بعدي انجام نگرفته در این مقاله براي یک 

هاي فیزیکی با در سیستم سیال دو بعدي برخی کمیت

  نظر گرفتن نوع پتانسیل محاسبه شده است.

صورت سخت در نظر کنش بین ذرات بهاگر برهم

پارامترهاي ترمودینامیکی راحت  محاسبۀگرفته شود 

جونز -صورت لناردبه برهمکنشاست. در این مقاله 

 کرةو با نتایج حاصل از پتانسیل  شده گرفتهدر نظر 

سخت مقایسه شده است.
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براي بررسی خواص ساختاري سیستم باید برهمکنش 

بین ذرات مشخص باشد. از آنجا که نوع برهمکنش 

پتانسیل ،ي از تحقیقاتمشخص نیست، در بسیار دقیقاً

صورت سخت در نظر بین ذرات را با تقریب به

که این تقریب با مقدار واقعی فاصله زیادي  اند گرفته

نشده است. در این مقاله  واردجمله جاذبه  زیرادارد 

جونز در -لنارد صورتبهنوع برهمکنش بین ذرات 

جونز برخلاف - است. در مدل لنارد شده گرفتهنظر 

سخت در نظر گرفته  ها مولکولکه  دیسک سخت

باشند به این صورت که نرم می ها مولکولشوند می

روند که تمام نمودارهاي این توانند کمی در هم فرومی

  باشد.مقاله بیانگر این فرورفتگی می

شود برخلاف ، مشاهده می2گونه که در شکلهمان

جونز - سک سخت، با اعمال پتانسیل لناردپتانسیل دی

همبسته مستقیم تا بعد از فاصله قطر مولکولی عتاب

اختلاف در تابع  3. در شکل باشدداراي مقدار می

مشهود است یعنی با تغییر  کاملاًهمبسته مستقیم 

برهمکنش بین ذرات تابع همبسته و تمام پارامترهاي 

با توجه به  .شوندیمترمودینامیکی دچار تغییر 

نیز براي این تابع توزیع شعاعی  5و4هاي شکل

پتانسیل در فاصله صفر تا قطر مولکول دیگر صفر 

است که  يا جاذبهدلیل نوع پتانسیل که این بهنیست، 

براي برهمکنش اما  جونز وجود دارد- در پتانسیل لنارد

.شودیمدیسک سخت در این فاصله تابع توزیع صفر 

شود عامل مشاهده می 8و7شکلکه از  گونه همان

براي این دو پتانسیل با هم اختلاف دارند ساختار نیز 

با افزایش چگالی فشار  باشند.و بر هم منطبق نمی

را  موضوع این 9که شکل  یابد میسیستم نیز افزایش 
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