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Abstract 

We examined the effects of particles’ geometric shape on the uniaxial-biaxial and planar-

homeotropic phase transitions (in the planar phase the long axes of the particles are parallel with 

the walls but in the homeotropic one are perpendicular to the walls) of hard cylinders and hard 

rectangular rods between two hard walls. The calculations have been done using the Parsons-Lee 

theory into the Zwanzig approximation where the particles are allowed to orient along the x, 

y, and z directions. These particles show a first order phase transition from the planar state to 

the homeotropic structure that terminates at a critical point i.e. / 3.02L D  and / 2.37L D  for hard 

rectangular and cylindrical rods, respectively. Here L  and D  are the length and the diameter of 

the particles, respectively. In addition, for both shapes, there is a second order phase transition 

from the uniaxial planar phase to the biaxial planar one where there is three different optical axes. 

This transition occurs at higher densities for the particles with smaller shape anisotropies due to 

decreasing of the excluded area in the planar order. Our calculations depict that both types of 

phase transitions take place at lower densities for the cylinders because of higher excluded volume 

between two cylinders. 
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 چکیده
 هومئوتروپیک براي ذرات-دو محوره و نماتیک پلنار-مقاله به بررسی تأثیر شکل هندسی ذرات بر گذارفاز تک محورهدر این 

 بین دو) Dو عرض سطح مقطع  L(با طول  سخت هاي مکعب مستطیلیمیله و )Dو قطر  L(با طول  سخت شکل ايتوانهاس
گذار فاز  انجام شده است. این ذرات یک در تقریب زوانزیگ لی-سونزپار ۀ. محاسبات با استفاده از نظریپردازیممیدیوارة موازي 

L/ مرتبۀ اول از فاز پلانار به هومئوتروپیک نشان دادند که این نوع گذار فاز براي هر دو نوع ذره در یک D  بحرانی خاتمه
/یابد که براي ذرات مکعب مستطیل حدود می 3 . 0 2L D  اي و براي ذرات استوانه/ 2 . 3 7L D  باشد. می
L/کاهش نسبت  باشود که مشاهده می امانهچنین گذار فاز تک محوره به دو محوره نیز براي هر دو سهم D هاي در چگالی

دهند . محاسبات نشان میباشداین نوع گذار فاز پیوسته می دهد که علت آن کاهش مساحت ممنوعه با نظم پلنار است.بالاتر رخ می
 دهدذرات مکعب مستطیل رخ میتر نسبت بههاي پاییناي شکل در چگالیبراي ذرات استوانهکه هر دو نوع گذارفاز بررسی شده 

  .اي استها براي ذرات استوانهکه این ناشی از تفاوت سطح ممنوعه و جذب بیشتر دیواره
  لی-پارسونز ،هومئوتروپیکپلنار،  ،دومحورهتک محوره،  :گانواژکلید

  مقدمه
تمام سیالاتی که داراي ذرات غیرمتقارن کلوئیدي    

جامد دیگري ازمواد بین مایع و  هستند ممکن است فاز
 )LC( عنوان فاز بلورمایعرا نشان دهند که این به

در برخی از خواصش  این حالت ماده در. معروف است
شدت ناهمسانگرد است و در عین حال یک درجۀ به

گذارد که در برخی را به نمایش می سیالیتخاصی از 
معمولی  موارد ممکن است قابل مقایسه با یک مایع

 LCهاي ذرات کلوییديیکی از گروه ].2،1[باشد 

                                                        
   salehi_h@scu.ac.irمسئول: یسندةنو*

1Lyotropic 
2 Onsager 

اند که وزن شده هایی ساختهمولکول هایی هستند که از
 1ی بالایی دارند که به آنها بلورمایع لیوتروپیکمولکول

ترین پارامتر مؤثر بر د که براي این نوع، مهمشوگفته می
چراکه وابستگی دمایی  باشدچگالی ذرات می، گذار فاز

نشان داد که  2انزاگر 1949 در سال .]3[ آنها کم است
سام سخت کنش ناهمگن ناشی از شکل هندسی اجبرهم

براي تشکیل ساختار فاز نماتیک وقتی که چگالی سامانه 
رفتار فازي  ].4[ کنداندازة کافی زیاد است کفایت میبه

ذرات  واره هم چوناین ذرات محدود شده بین دو دی
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نظر بنیادي و هم عملی  هاي نانویی هم ازنانو در شکاف
 .]5،6[ ها بسیار مورد توجه قرار گرفته استطی سال در

هاي دو دلیل اهمیت آن این است که ارتباط بین سامانه
 Hی و سه بعدي با تنظیم کردن جدایی صفحات یعن

هایی ]. رفتار فازي چنین سامانه7قابل بررسی است [
صورت نظري، به خصوص براي سیالات لیوتروپیکبه

  تتجربی مورد مطالعه قرار گرفته اس سازي وشبیه
رفتار  از طرفی حضور یک دیواره منجر به ].13-8[

گردد که آثار تري در بلورهاي مایع میفازي بسیار غنی
کند کاربردهاي عملی را بسیار جالب می سطح در

]. در حالت کلی موقعی که مایع در تماس با 14،15[
گیرد، تغییرات یک فاز دیگر مثل سطح جامد قرار می

آید وجود میهب اتتار فازي مایعاساسی در ساختار و رف
ذره و -هاي ذرهکنشعلت رقابت شدید بین برهمکه به
شبیه  ].16،17[ باشددیواره می-هاي ذرهکنشبرهم

اي شکل نشان اي براي ذرات استوانههاي رایانهسازي
داده است که فاصلۀ کم صفحات بر روي ذرات با 

اي یهناهمسانگردي کم باعث ایجاد فاز نماتیک و لا
شود حتی زمانی که ناهمسانگردي شکل شدن سیال می

اندازة کافی بزرگ نباشد تا فاز نماتیک را در ذرات به
]. از جمله فازهایی که 18[ حالت انبوهه تشکیل دهد

فازهاي  بیشتر مورد توجه قرار گرفته اند اخیراً
 یا 2ها و فاز پلناریا عمود بر دیواره 1هومئوتروپیک
]. طبعاً توانایی در کنترل این 19ها است [هموازي دیوار

هم از اهمیت صنعتی زیادي به فازها و قابلیت تبدیل آنها
صنایع اپتیکی و ساخت انواع حسگرها برخوردار  در

وره بودن این فازها خود ]. در این بین دومح20است [

                                                        
1Homeotropic 
2planar 

معنی داشتن دهد. این امر بهافزایش میها را اهمیت آن
 ۀسامان باشد. درفاوت در سیال میسه محور اپتیکی مت

چنین گذار تواند هماي شکل سامانه میذرات میله
فازي با به پلنار  لایۀ nاز ساختاري با  ايلایه فازهاي

1n  در این مقاله هدف ]. 21-23[ انجام دهد لایه
ذرات در گذار هندسی  بررسی تأثیر سطح مقطع وشکل

تک محوره به دومحوره  گذار پلنار به هومئوتروپیک و
  باشد.می

  روش توصیف 
 هایی با سطح مقطع مربعی وبررسی و مطالعۀ میله   

بین دو دیوارة Dو قطر  Lذرات استوانه اي به بلندي 
-با استفاده از نظریۀ پارسونز Hسخت موازي با جدایی

که در آن ذرات تنها  4و تقریب زوانزیگ ]52،42[ 3لی
y, مجاز به قرار گرفتن در سه جهت x وZ باشند می

  ) مد نظر است.2و  1(شکل

 
اي با سطح مقطع مربع بین دو دیواره ذرات میله وارطرحنمایش  .1شکل

ب زوانزیگ. این ذرات تنها مجاز به قرار گرفتن در سه راستاي در تقری
x, y, z باشند.می   

  
اي بین دو دیواره در تقریب نمایش طرح وار ذرات استوانه .2شکل

 x, y, zزوانزیگ که این ذرات تنها مجاز به قرار گرفتن در سه راستاي

  .باشندمی

3 Parsons-Lee 
4 Zwanzig 
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ذرات  فاز هاي کیفی خوبی از گذاربینیاین تقریب پیش
کنش بین خود همبر ].26،27کند [محدود شده ارائه می

باشد دیواره با ذرات دافعۀ سخت می همچنین ذرات و
پوشانی با یعنی ذرات مجاز به نفوذ به یکدیگر و هم

از  کسر انباشتگی . هاي محدود کننده نیستنددیواره
y,هاي موضعیچگالی x  وzدست از رابطۀ زیر به

  آید:می
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مساحت  Aها و حجم بین دیواره Vحجم یک ذره،  0v که

هاي محدود کننده و دیواره i z  چگالی موضعی در
براي تقریب چگالی  کلیدي پارامتر باشد.می امi جهت

 الات ناهمگن، پتانسیل بزرگ مقیاس،موضعی در سی
 شکل زیر نوشته بهزوانزیگ تقریب  باشد که درمی
  ]:9[ شودمی
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1فوق  که در رابطۀ / Bk T   ،وارون دمایی 

پتانسیل شیمیایی سامانه و    2
1 3 / 4 1c  



   

)باشد. در این رابطه لی می-پیش فاکتور پارسونز )extV z 
ها بر روي پتانسیل خارجی اعمال شده از سوي دیواره

نظر گرفته  شکل زیر دربهباشد که میiذرات با جهت 
   :شودمی

                                                        
1Excluded area 
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ijست.ا هافاصلۀ بین دیواره Hکه 

excA 2رابطۀدر ،
یا j و iبین دو استوانه با جهت  1مساحت ممنوعه

است. براي دو استوانه  بین دو میله با سطح مقطع مربعی
  شکل زیر نوشت:به توان مساحت ممنوعه رامی
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   هایی با سطح مقطع مربعی خواهیم داشت:میله
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منظور محاسبۀ چگالی در حالت تعادل، باید پتانسیل به
هاي چگالی کمینه بزرگ مقیاس نسبت به تمام مؤلفه

گردد یعنی    / / 0kA z     که در آن
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, ,k x y z .گیري تابعی منجر این مشتق است
  شود:رابطۀ زیر میبه

8            
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 xyکه این سه معادلۀ خودسازگار جفت شده براي 
صورت عددي با روش تکرار در بوده و به zو 

.شوندمشخص حل می هايپتانسیل شیمیایی

  
  نتایج

هاي سامانه با فاصلۀ صفحات یچگال 3شکل   
/ 4H D   و/ 3.5L D  در متفاوت را  هاي

اي با سطح مقطع مربع و ذرات براي ذرات میله
علایم روي هر شکل  دهد.اي شکل نشان میاستوانه

هاي مشخص شده روي مربوط به نقاطی با چگالی
نمودار چگالی ذرات  ه)،ج،(الف3است. شکل 4کلش

نمودار  و)،د،(ب3شکل ،اي با سطح مقطع مربعمیله
دهند که براي اي شکل را نشان میچگالی ذرات استوانه

وضوح بیشتر شکل هندسی مربوط به هر نمودار روي 
که براي کسر  ب)،لف(ا3آن آورده شده است. در شکل

ها در هر فاز سامانه رسم شده است 0.2انباشتگی 
باشد چرا دو نوع ذره ایزوتروپیک یا نماتیک ضعیف می

 چگالی تقریباًهاي لفهؤتمام مکه در وسط بین دو دیواره 
، در هر دو نوع ذره ب)،الف(3با هم برابرند. در شکل

x( تک محورهساختار سیال  y (  است. میزان
بالاتر است و اي ها روي ذرات استوانهرهجذب دیوا

ها براي استوانه zهمین دلیل تعداد ذرات در راستاي به
x,وسط در راستاي  ۀکمتر از قل y.جذب بیشتر  است

اي خود منجر به ها روي ذرات استوانهدیواره
تر) فاز هاي پاییندر چگالیگیري سریعتر (شکل

3Lر سه لایه (نماتیک پلنا P(  براي این ذرات در
مقایسه با ذرات مکعب مستطیل خواهد شد و بنابراین 

 ةو گذار فاز دو محور )BPفاز دو محوره ( گیريشکل
تر رخ خواهد نیز سریع )H(نماتیک به هومئوتروپیک 

  داد.
نمودار چگالی دو سامانه را در  د)،ج(3شکل

0.35  رود گونه که انتظار مید. همانندهنشان می
که تعداد زیادي از ذرات مکعب مستطیل  علی رغم این

چنان اند اما فاز سامانه همموازي صفحات قرار گرفته
 د)3(شکل طور که ازکه هماندر حالیاست  تک محوره

داد بسیاري از ذرات در راستاي محور مشخص است تع
x کمی از ذرات در راستاي محور  بوده و تعداد بسیار

y,z دو  نماتیک پلنار ،باشند و بنابراین فاز سامانهمی
) محوره )x y  باشد.می   
نمودارهاي چگالی براي این دو نوع  و)،ه(3هايشکل

0.42ذره را در   طور که دهند که هماننمایش می
دهد فاز ذرات مکعب مستطیل هم نشان می ه)(3شکل

چنان سهم قابل ه دو محوره تبدیل شده است اما همب
دارند اما  قرار yتوجهی از ذرات در راستاي محور 
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  تمام ذراتمشخص است که تقریباً و3در شکل
اند. این رار گرفتهق xور اي در راستاي محاستوانه

دهند که سیال وضوح نشان میچگالی به نمودارهاي
ها، ذرات موازي هایی که در آن لایهتبدیل به لایه

ذرات  دلیل جذب کمترشود اما بهباشند میصفحات می
 ۀها، تعداد ذرات موجود در لایو دیواره مکعب مستطیل

ها مستطیل بیشتر است اما در استوانهمیانی ذرات مکعب 
هاي نزدیک دو میانی سهم کمتري نسبت به لایه لایۀ

سهم ذرات در  و)،ه(3دیواره دارد. در هر دو شکل
بقیۀ  4شکل سیار کم است.ب zراستاي محور 

   دهد.نمودارهاي چگالی را نشان می

  
/ها با فاصلۀ رهنمودار چگالی ذرات بین دیوا .3شکل 4H D   و/ 3.5L D   در .0.20 )بو  الف(هاي متفاوت  ،)0.35) دو  ج ) ،و  ه

0.42) و ار نمایش داده شده است.. براي مشخص شدن، شکل هر ذره روي نمود
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نمودارچگالی این ذرات را در  ب)الف،(4در شکل
0.55  گونه که از این اند. هماننمایش داده شده
که هنوز ذرات مکعب ها پیداست علی رغم اینشکل

باشند اما فاز ذرات مستطیل در فاز نماتیک پلنار می
ه فاز هومئوتروپیک شده اي تغییر یافته و تبدیل باستوانه

قرار دارند اما  zکه در آن اغلب ذرات در راستاي محور 
0.70 در  ذرات مکعب  ايعلاوه بر ذرات استوانه

باشند که از وتروپیک میمستطیل هم در فاز هومئ
  کاملاً واضح است. د)ج،(4هايشکل

 
/ا فاصلۀ ها بنمودار چگالی ذرات بین دیواره .4شکل 4H D   و/ 3 .5L D  در .0.55) الف و ب(هاي متفاوت  ،)(0.70 ج و د 

  براي مشخص شدن، شکل هر ذره روي نمودار نمایش داده شده است. .

 
رنگ آبی) در صفحه چگالی هاي پر و بهرمز) و ذرات مکعب مستطیل (نموداررنگ قاي (نمودارهاي نقطه چین و بهرات استوانهنمودار فازي ذ .5شکل

L/حسب بر D. 
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هاي نقطه اي (نمودارنمودار فازي ذرات استوانه 5شکل
رمز) و ذرات مکعب مستطیل چین و به رنگ ق

ۀ چگالی ) در صفحآبینگ هاي پر و به ر(نمودار
L/حسب بر D  خطوط داراي شیب دهدنشان میرا .

(گذار فاز تک محوره سه لایه  منفی نشان دهندة
3LUB3( سه لایه ة) به دو محورLBP( باشند می

L/که با کاهش نسبت  D هاي بالاتر رخ در چگالی
آن کاهش مساحت ممنوعه با نظم پلنار  دلیلدهد که می

طور که از شکل پیداست این نوع گذار فاز است. همان
اي شکل در باشد و براي ذرات استوانهپیوسته می

تر نسبت به ذرات مکعب مستطیل رخ هاي پایینچگالی
 دهد که علت این امر به تفاوت شکل هندسی ومی

شکل  ۀاختلاف در سطح و حجم ممنوعه به واسط
هاي بالاتر از چگالی ،هندسی است. در این شکل

0.75  اند چرا که محاسبات نمایش داده نشده
هاي بالاتر عملاً سامانه تبدیل دهند در چگالینشان می
لی -که البته نظریۀ انزاگر و پارسونز شودمی به جامد
  .]9[ باشدبینی فاز جامد نمیپیشقادر به 

صورت هو هاشورزده ب منحنی نقطه چین قرمز رنگ
نمودار گذار فاز پلنار به هومئوتروپیک ذرات مربعی 
هاشورزده با خطوط  و رنگ آبیاي و منحنی پر استوانه
نمودار گذار فاز پلنار به هومئوتروپیک ذرات افقی 

ها نحنیطور که از این ممکعب مستطیل است. همان
از بر خلاف گذار فاز تک پیداست این نوع گذار ف

محوره گذار فازي ناپیوسته یا نوع اول دو-محوره
زیستی این فازها پیداست. این که از ناحیۀ هم باشدمی

L/ نوع گذار فاز براي هر دو نوع ذره در یک D 
ل یابد که براي ذرات مکعب مستطیبحرانی خاتمه می

/حدود  3.02L D  اي و براي ذرات استوانه

/ 2.37L D  علت رخداد این نوع گذار فاز  باشد.می
ها نسبت به ذرات تر در استوانههاي پاییندر چگالی

مکعب مستطیل بزرگ بودن مساحت ممنوعه و در 
چرا  باشدمی )2معادلۀ( انرژي آخر در رابطۀ نتیجه جملۀ

که همیشه جملۀ   
, ,

ln 1i i
i x y z

dz z z 


 
   تمایل

نظمی سامانه دارد در حالی که جملۀ آخر این به بی
پذیري بیشتر سامانه دارد. بنابراین معادله تمایل به نظم

بزرگتر بودن جملۀ آخر در مقایسه با جملۀ

   
, ,

ln 1i i
i x y z

dz z z 


     منجر به رخداد

گردد. علت تر میایینهاي پهاي جدید در چگالیفاز
اي هم زیستی در ذرات استوانهتر بودن ناحیۀ همگسترده

تر هاي پاییندید در چگالیگیري فازهاي جشکلبه
شود که البته چون براي تشکیل فاز مربوط می

رسیدن به یک چگالی خاص لازم است  ،هومئوتروپیک
و نیاز به کاهش حجم در اختیار ذرات است، این دو 

زیستی بزرگ در گیري ناحیۀ همن منجر به شکلزماهم
گیري ا که شکلد. اما از آنجنگرداي میذرات استوانه

زیستی در ذرات مکعب مستطیل در ناحیۀ هم
زیستی مربوط به دهد ناحیۀ همهاي بالا رخ میچگالی

-تر است. همین رخداد گذار فاز پلنارها باریکآن
تر وسیع ر و ناحیۀتهاي پایینهومئوتروپیک در چگالی

اي دلیل گسترده شدن این زیستی براي ذرات استوانههم
L/ فاز تا D هاي کوچکتر در مقایسه با ذرات مکعب

گونه که از این نمودارها واضح همان مستطیل است.
L/است براي ذراتی که بزرگی  D  آنها به بزرگی فاصلۀ

هاي صفحات نزدیک است این گذار فاز در چگالی
دهد که علت آن کاهش آنتروپی انتقالی در بالاتر رخ می
که  در فاز هومئوتروپیک وقتی  zطول محور
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( / ) ( / )L D H D هر چند توضیح  است. کندمیل می
تر الابهاي علت رخداد این گونه گذار فاز در چگالی

L/براي  Dهنگامی که  ترهاي کوچک)/L D  براي
شود و براي نزدیک می 3ذرات مکعب مستطیل به 

/اي ذرات استوانه 2.37L Dتر سخت کند)میل می
باشد میاست چرا که آنتروپی انتقالی هم اکنون بزرگتر 

حتمال زیاد حجم ممنوعه عامل اصلی بنابراین به ا پس
  . در این پدیده است

  گیرينتیجه
لی و تقریب -در این مقاله با استفاده از نظریۀ پارسونز   

هاي میله اي وذرات استوانهزوانزیگ فازهاي متفاوت 
سخت  مکعب مستطیل محدود بین دو دیوارة موازي

بررسی تأثیر سطح مورد بررسی قرار گرفت. هدف 
و شکل هندسی ذرات در گذار پلنار به مقطع 

 هومئوتروپیک و گذار تک محوره به دو محوره بود.
هاي هاي چگالی این دو سامانه در چگالینمودار

مختلف بررسی گردید که نتایج نشان دادند که سیال 
ها ذرات موازي هایی که در آن لایهتبدیل به لایه

تر دیواره دلیل جذب کمود اما بهشباشند میصفحات می
ذرات مکعب مستطیل تعداد ذرات موجود در لایۀ  روي

ها میانی ذرات مکعب مستطیل بیشتر است اما در استوانه
هاي نزدیک دو میانی سهم کمتري نسبت به لایه لایۀ

ها روي ذرات دیواره دارد. جذب بیشتر دیواره
(در  ترگیري سریعاي خود منجر به شکلاستوانه
تر) فاز نماتیک براي این ذرات در هاي پایینچگالی

مقایسه با ذرات مکعب مستطیل خواهد شد و بنابراین 
نماتیک  ةگیري فاز دو محوره و گذار فاز دو محورشکل

نتایج  رفیاز ط دهد.تر رخ میبه هومئوتروپیک نیز سریع

حاصل از بررسی نمودار گذار فاز بیانگر وجود گذار 
 است. هومئوتروپیک بهۀ سه لای نارپل ۀناپیوستفاز 
مشخص است سامانه در  3طور که از شکلهمان

0.35  شود. پلنار تبدیل می ۀبه سیالی با سه لای
صفحات  ۀهاي پلنار براي فاصلتعداد لایه اًتعیطب

/ 4H D  بیشتر از سه لایه نیز باشد. تواند نمی
اي دهند که لایهه نشان میهاي انجام شدسازيشبیه

دهد افزایش چگالی در سامانه رخ می ۀواسطهشدن ب
بر روي ذرات  دیگري هايسازيشبیه]. اگرچه 28[

گیري فازهاي نیز شکل اياستوانهگون و شبهبیضی
اي براي ذرات محدود بین نماتیک و ساختارهاي لایه

ت این مطالعا]. 18،29کنند [یید میأترا دو دیواره 
 ذرات آن حتی وقتی اندازةدهند که همچنین نشان می

نماتیک فازهاي  انبوهه حالتقدر کوچک است که در 
/دهند (را بروز نمی 3L D (  در حالت محدود شده

H/اي که گونههبا دو دیواره ب D خود  ةدر حد و انداز
  گردند.شده ظاهر می باشد فازهاي ذکرذرات می
براي هر دو نوع ذره در هومئوتروپیک -پلنارگذار فاز 

L/ یک D یابد که براي ذرات مکعب بحرانی خاتمه می
L/ مستطیل در D ايذرات استوانههاي بزرگتر نسبت به 

علت رخداد این نوع گذار فاز در  دهد.رخ می
ها نسبت به ذرات مکعب تر در استوانههاي پایینچگالی

ذرات مستطیل بزرگ بودن مساحت ممنوعه این نوع 
تر بودن ناحیۀ است که همین امر علت گسترده

این نوع  .باشدنیز میاي زیستی در ذرات استوانههم
هاي کنش گوسی و دیوارهگذارفاز در ذراتی با برهم

و مري سخت هاي پلیقابل نفوذ و همچنین حلقه
. ]30،31[دیده شده است نیز هاي غیرقابل نفوذ دیواره

گذار فاز پیوسته تک بعدي  ةگذار فاز مشاهده شد
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L/محوره به دو محوره است که با کاهش نسبت  D  در
دهد که علت آن کاهش هاي بالاتر رخ میچگالی

ر نیز مساحت ممنوعه با نظم پلنار است. این نوع گذا
تر هاي پاییناي شکل در چگالیبراي ذرات استوانه

  .دهدذرات مکعب مستطیل رخ مینسبت به

  گزاريسپاس
 این تحقیق توسط دانشگاه شهید چمران اهواز ایران

[SCU.SP99.490] .پشتیبانی شد  
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