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شود. در اکثریت در مقاله حاضر به بررسی تغییرات شعاع ذرات در روش دینامیک ذره استهلاکی با تغییر نوع و اندازه نیروی بقایی پرداخته می 
اند در صورتی که فقط در حالت نقاط دافعی )بدون شعاع( در نظر گرفته شدهمطالعات گذشته ذرات در روش دینامیک ذره استهلاکی به عنوان 

دار است و با افزایش نیروی بقایی اندازه ذاتی ذرات در روش دینامیک ذره آل نقطه ای بودن ذرات معنینیروی بقایی صفر یا حالت گاز ایده
شود بزرگتر خواهد شد. در ابتدا نیاز به تعریف روش مناسب یان میاستهلاکی که توسط یک ناحیه کروی قابل نفوذ احاطه شده اطرافشان ب

شوند و به این اینشیتین، استوکس و تابع توزیع شعاعی بررسی می-های مختلف محاسبه شعاع از جمله روابط استوکسمحاسبه شعاع داریم. روش
-استفاد از تابع توزیع شعاعی روش مناسب محاسبه شعاع میاینشتین -های روابط استوکس و استوکسرسیم که با توجه به محدودیتنتیجه می

ها در سیستم با تغییر ضرایب نیروی بقایی خطی استاندارد و نیروی بقایی نمایی پرداخته باشد. در ادامه به روند تغییرات شعاع ذرات و پخش آن
توان بدون هزینه خطی و انتخاب ضرایب مناسب می -اییریدی نمبشود که با استفاده از نیروی بقایی هیشود. در نهایت نشان داده میمی

 های کلوییدی با توزیع مناسب وهمگن پرداخت.سازی ذرات بزرگتر در محلولمحاسباتی اضافه تر، به شبیه

 کلید واژگان:
 دینامیک ذره استهلاکی

 شعاع ذره

 تابع توزیع شعاعی

 نیروی بقایی
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 The radios of particles in Dissipative Particle Dynamics (DPD) method is investigated numerically 
taking into account size and type of conservative force. In the most of previous studies, the DPD 

particles have been considered as a point center of repulsion with zero radios and hence sphere size is 

prescribed by the creation of a structure of frozen DPD particles. Although only in ideal gas state or 
zero conservative force the DPD point particle is meaningful and with conservative force the DPD 

particles have an intrinsic size which is assigned by the spherical impenetrable domain occupied by 

each particle when immersed in a sea of other particles. At first the appropriate method should be define 
to calculate the size of DPD particle. Different methods including Stokes-Einstein relation, Stokes law 

and radial distribution function (RDF) are studied and it is concluded that according to limitation of 

Stokes-Einstein and Stokes relations the RDF is the best method for evaluation of DPD particle size. In 
the following, the trend of DPD particle size changing and their distribution in the system with linear 

and exponential conservative force examined. At the end we demonstrate that the employing of 

exponential conservative forces for the colloid-colloid and colloid-solvent interactions but keep the 
conventional linear force for the solvent-solvent interactions achieve a well-dispersed suspension with 

different particle sizes without extra computation. 
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 مقدمه 1- 

 2بندییک مدل مولکولی دانه 1 دی(-پی-روش دینامیک ذره استهلاکی )دی

بار در باشد و اولینمی 3های در مقیاس مزوسازی پدیدهدرشت جهت شبیه

                                                                                                                                  
1 Dissipative Particle Dynamics (DPD) 
2 Coarse graining 
3 Mesoscale 

معرفی شد. در این روش به دلیل  [1]توسط کوئلمن و هوگربراگ  1992سال 

، تعداد ذرات  4بندی کردن ذرات نسبت به روش دقیق دینامیک مولکولیدانه

به کاهش چشمگیری در هزینه ای کاهش یافته که منجرطور قابل ملاحظهبه

هایی همانند سازی سیستممحاسباتی خواهد شد. از این روش جهت شبیه

                                                                                                                                  
4 Molecular Dynamic (MD) 
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های کلوییدی و ، سوسپانسیون[2] های قرمزهای پلیمری، گلبولمحلول

شود. در مطالعات گذشته جهت مدل استفاده می [3] 1ایهای دو لایهچربی

دی استفاده شده -پی-کردن ذرات بزرگ کلوییدی از فریز کردن ذرات دی

برد و در میدی را به شدت بالا -پی-، که تعداد کل ذرات دی[5,4]است 

 شود. نتیجه هزینه محاسبات نیز زیاد می

توان توسط دی را می-پی-اشاره کرد که شعاع ذرات دی [6,7]پن 

پارامتر نیروی بقایی کنترل کرد. در واقع با افزایش نیروی دافعه بین ذرات 

ها را زیاد کرد. البته با استفاده از نیروی توان شعاع موثر آندی می-پی-دی

های بقایی خطی استاندارد به دلیل کلاستر شدن ذرات در ضریب نیروبقایی 

پیشنهاد نیروی بقایی  [6]بالا با محدودیت افزایش شعاع روبرو هستیم. پن 

ها و بین کلویید 2نمایی را داد. در این نیرو از تابع وزنی نمایی-هیبریدی خطی

پن با تعریف این  شود.تابع وزنی خطی استاندارد بین ذرات حلال استفاده می

تر را تنها با افزایش ضریب نیروی بقایی نوع از نیرو امکان ایجاد ذرات بزرگ

نمایی ایجاد کرد. با این کار در عین داشتن یک محلول کاملا همگن تعداد 

 یابد.کل ذرات نیز بسیار کاهش می

جا تعیین صحیح شعاع ذرات است. از آنجایی که ذرات نکته مهم در این

شوند، ارتباط تعاملات عنوان نقاط دافعی در نظر گرفته میدی به-پی-دی

دی و هیدرودینامیک تنها از طریق تعریف یک شعاع ذاتی -پی-نیرویی در دی

دی یک سایز ذاتی دارند که -پی-ها میسر است. در واقع ذرات دیبرای آن

علاوه شود. بهتوسط یک ناحیه کروی قابل نفوذ احاطه شده اطرافشان بیان می

های توسعه با استفاده از تابع وزنی نمایی بین ذرات کلویید و همچنین روش

و مدل ذره  [8] 3دی همچون دینامیک ذره منفرد استهلاکی-پی-یافته دی

دی -پی-نیاز مبرم به تعریف صحیحی از شعاع ذرات در روش دی  [9] 4سیال

 داریم. 

 دی-پی-دیدست آوردن شعاع ذرات های مختلفی را برای بهروشپن 

اینشتین و استوکس به -. وی با استفاده از روابط استوکس[6] بیان کرد

پرداخت و نشان داد که این دو شعاع با  دی-پی-دیمحاسبه سایز ذرات 

های موجود در ای که وی به آن اشاره نکرد محدودیتیکدیگر برابرند. نکته

رو یش ضریب نیروی بقایی با آن روبهها است که به خصوص با افزااین روش

 شویم. می

-دوی و همکارانش روی اثرات سایز ذره در محلول کلوییدی دی-مای

دست از روابط به ،در غیاب نیروی بقایی ها. آن[10]دی تحقیق کردند -پی

از تئوری جنبشی برای ضریب خود دیفیوز و ویسکوزیته استفاده کردند  آمده

اینشتین شعاع موثر ذره را محاسبه کردند -طه استوکسو با جایگذاری در راب

 شوندعنوان تقریب استفاده میو در نهایت عنوان کردند که این نتایج فقط به

توان توسط تابع توزیع شعاعی بیان و ناحیه غیرقابل نفوذ اطراف ذره را می

ع ، دما و چگالی را روی شعا5شعاع برشی هایاثر پارامتر ها همچنینکرد. آن

مستقیمی روی  از طریق تابع توزیع شعاعی( بررسی کردند ولی مطالعهذرات )

 تغییرات سایز ذره با ضریب نیروی بقایی انجام ندادند.

برخلاف مطالعات اندکی که بر روی بحث تغییرات شعاع ذرات با 

، [6,7,10]دی انجام شده است -پی-پارامترهای سیستم در روش دی

ها از جمله ضریب نیروی راستای اثر این پارامترتحقیقات زیادی در 

استهلاکی، شعاع برشی، دما و چگالی بر روی خواص انتقالی )ویسکوزیته و 

                                                                                                                                  
1 Lipid bilayer 
2 Exponential weight function 
3 Single DPD Particle 
4 Fluid Particle Model (FPM) 
5 Cut-off Radius 

. با این [21-9,11]سیستم انجام گرفته است  6ضریب خود دیفیوز( و رئولوژی

آل یا حالت نیروی بقایی صفر حال این مطالعات نیز اکثرا برای حالت گاز ایده

 اند. م شدهانجا

با تغییر نوع نیروی بقایی و افزایش ضریب آن، مسئله  [12]تروفیمو 

دی را از طریق بررسی نمودار دیفیوژن -پی-انجماد و تغییر فاز سیال دی

 بررسی کرد. ولی اشاره ای به ارتباط تغییر شعاع ذرات با نیروی بقایی نکرد.

در این مقاله هدف این است که برای ضرایب نیروی بقایی بزرگ به 

پرداخته شود. به این منظور با دی -پی-ذرات دیمحاسبه صحیح شعاع 

)حل تعادلی(، ویسکوزیته سیستم )حل  7محاسبه ضریب خود دیفیوز

اینشتین برای ضرایب نیروی بقایی -غیرتعادلی( و از طریق رابطه استوکس

 8دست آمده از تابع توزیع شعاعیحاسبه و با شعاع بهمختلف شعاع را م

کنیم. با مقایسه نتایج ضمن انتخاب روش سیستم در حالت تعادل مقایسه می

مناسب جهت محاسبه شعاع به روند تغییرات شعاع با اندازه نیروی بقایی و 

شود. در ادامه به روند تغییرات شعاع ذرات و پخش چگالی هم پرداخته می

در سیستم با تغییر ضرایب نیروی بقایی خطی استاندارد و نیروی بقایی ها آن

شود که با استفاده از نیروی نهایت نشان داده میشود. درنمایی پرداخته می

توان بدون هزینه خطی و انتخاب ضرایب مناسب می -ریدی نماییببقایی هی

کلوییدی با های سازی ذرات بزرگتر در محلولتر به شبیهمحاسباتی اضافه

 همگن پرداخت. توزیع مناسب و

ای که در مورد اهمیت محاسبه شعاع ذرات در این مقاله بعد از مقدمه

دی و کارهای انجام شده تاکنون ذکر شد، در بخش دوم، روش -پی-روش دی

دینامیک ذره استهلاکی در قالب معادلات حاکم معرفی خواهد شد و 

مورد استفاده به اختصار بیان همچنین روند حل معادلات حاکم و کد 

ها سازیشوند. در بخش سوم شرایط و پارامترهای استفاده شده در شبیهمی

سنجی روش مورد استفاده شرح صحت شوند. در بخش چهارمتوضیح داده می

های مختلف محاسبه شعاع بحث شود. در بخش پنجم راجع به روشداده می

عنوان روش ابع توزیع شعاعی بهبخش ششم در مورد انتخاب ت شود. درمی

شود. در بخش هفتم نتایج مربوط به مناسب محاسبه شعاع شرح داده می

ها توابع وزنی مختلف نیروی بقایی آورده شده به تفسیر و تحلیل آن

گیری، نتیجه کلی و اصلی حاصل از این پردازیم. در آخر در قسمت نتیجهمی

 ایم.کار را شرح داده

 دی-پی-ذره استهلاکی یا دی روش دینامیک2- 

در مقیاس  [1]کوئلمن و هوگربراگ  توسط 1992این روش اولین بار در سال 

های هیدرودینامیکی معرفی شد. برخلاف روش مزو برای بررسی پدیده

را  دی-پی-دیها، یک ذره ها یا مولکولگروهی از اتمدینامیک مولکولی 

اساس قوانین خاصی با یکدیگر بر دی-پی-دیدهند. بنابراین ذرات تشکیل می

در این است که دینامیک مولکولی دهند. مزیت آن نسبت به روش واکنش می

سازی کند. به دلیل تر را شبیههای مکانی و زمانی بزرگقادر است مقیاس

-بودن در پتانسیل بین 9هسته -بندی درشت در این روش، طبیعت سختدانه

 را خواهیم داشت. 10هسته-ابل پتانسیل نرمرود و در مقای از بین میذره

معادلات قانون دوم نیوتون برای  دینامیک ذره استهلاکیدر روش 

مطابق  𝑣𝑖و سرعت  im، جرم  𝑟𝑖 ذره با موقعیت مکانی Nسیستمی شامل 

                                                                                                                                  
6 Rheology 
7 Self-diffusion coefficient 
8 Radial distribution function (RDF) 
9 Hard-Core Potential 
10 Soft-Core Potential 
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 :شوند( حل می1رابطه )
 

(1) 
𝑑𝑟𝑖

𝑑𝑡
= 𝑣𝑖 ,

𝑑𝑣𝑖

𝑑𝑡
=

1

𝑚
∑ 𝐹𝑖𝑗 

ها . این نیرواندذرات از سه قسمت تشکیل شدهنیروی بر هم کنش بین این 

.1𝐹شامل نیروی استهلاکی
𝐷2، نیروی تصادفی 𝐹.

𝑅 3و نیروی بقایی 𝐹.
𝐶  .است 

 :[13]به صورت زیر است  jو  iشکل نیروی استهلاکی بین ذرات 

(2) 𝐹𝑖𝑗
𝐷 = −𝛾𝜔𝐷(𝑟𝑖𝑗)(𝑒𝑖𝑗 . 𝑣𝑖𝑗)𝑒𝑖𝑗 

تابع وزنی مربوط به نیروی  𝜔𝐷 استهلاکی ی نیروی ، دامنه𝛾در عبارت بالا 

𝑒𝑖𝑗شده با  ، بردار واحد داده𝑒𝑖𝑗استهلاکی،  = 𝑟𝑖𝑗/𝑟𝑖𝑗  که 𝑟𝑖𝑗 = 𝑟𝑖 − 𝑟𝑗و 𝑟𝑖𝑗 
𝑣𝑖𝑗 و 𝑟𝑖𝑗مقدار بردار  = 𝑣𝑖 − 𝑣𝑗 هاست. تابع وزنی به صورت زیر تعریف شد 

 :[13]است 
 

(3) 𝜔𝐷 = {
(1 −

𝑟

𝑟𝑐

)
2

           𝑟 < 𝑟𝑐

0                           𝑟 ≥ 𝑟𝑐

 

شعاع برشی است که  𝑟𝑐کنش است و  ی بین ذرات در حال برهمفاصلهr که 

دلیل سهولت در مطالعه حاضر بهکند. ی تأثیر ذرات را تعریف میفاصله

 𝛾ی شود. دامنهاستفاده می m=𝑟𝑐=1ها از سازینمایش نتایج در تمامی شبیه

-نیروی تصادفی ربط دارد، که مقدار آن با اعمال تئوری نوسانیی به دامنه

ی نیروی شود و با استفاده از مقدار دامنهمی که بعداً توضیح داده 4استهلاکی

 آید.تصادفی که ثابت است، بدست می

دارد، اما نیروی نیروی تصادفی عبارتی است که سیستم را گرم نگه می

که این دو نیرو با هم عمل  دارد. وقتی استهلاکی سعی در سرد کردن سیستم

 : [13] شود. نیروی تصادفی به فرم زیر استکنند، شرایط تعادل فراهم میمی

(4) 𝐹𝑖𝑗
𝑅 = 𝜎𝜔𝑅(𝑟𝑖𝑗)𝜉𝑖𝑗𝑒𝑖𝑗 

، 𝜉𝑖𝑗، تابع وزنی برای نیروی تصادفی و 𝜔𝑅 و  ی نیروی تصادفی،، دامنه𝜎که 

 باشد.و واریانس واحد، میمتغیر تصادفی گوسی با متوسط صفر 

 :شکل کلی برای نیروی بقایی به صورت زیر است

(5) 𝐹𝑖𝑗
𝐶 = 𝑎𝑖𝑗𝜔𝐶(𝑟𝑖𝑗)𝑒𝑖𝑗 

ی بین ذرات ، فاصله𝑟𝑖𝑗 ، تابع وزنی آن و 𝜔𝐶، ضریب نیروی بقایی، و 𝑎𝑖𝑗 که

 باشد.یم

 :[13]انتخاب استاندارد برای نیروی بقایی به فرم زیر است
 

(6) 
𝐹𝑖𝑗

𝐶 = {
𝑎𝑖𝑗(1 − 𝑟𝑖𝑗)𝑒𝑖𝑗            𝑟 < 𝑟𝑐

0                                    𝑟 ≥ 𝑟𝑐

 

اثبات کردند برای رسیدن به تعادل لازم  1995در سال  [22]اسپانول و وارن 

 ی زیر برقرار باشد:است، رابط
 

(7) 
{𝜔𝐷(𝑟) = (𝜔𝑅(𝑟))2 

𝛾 =
𝜎2

2𝑘𝐵𝑇
 

-دیاستهلاکی برای یک سیستم -ی تئوری نوسانیکننده که این معادله بیان

 های استهلاکی و نوسانی و همیناست. این تئوری توابع وزنی نیرو دی-پی

 کند.ها را نیز به هم مرتبط میهای آنطور دامنه

 حل روش ديناميک ذره استهلاکي روند -2-1

یا برای حل معادلات در روش دینامیک ذره استهلاکی ابتدا یک توزیع منظم 

شود. سپس مومنتوم تصادفی برای مکان ذرات در دامنه حل در نظر گرفته می

شود. به کمک این مکان و ها اعمال میاین ذرات براساس تابع گوس به آن

های استهلاکی، (، نیرو6( و )4(، )2های اولیه و با استفاده از روابط )سرعت

                                                                                                                                  
1 Dissipative Force 
2 Random Force 
3 Conservative Force 
4 Fluctuation-dissipation Theorem 

در هر گام  شوند.یتصادفی و بقایی برای تمامی ذرات سیستم محاسبه م

استفاده از یک الگوریتم ها در زمان قبلی با ها و سرعتزمانی موقعیت

شوند. در کار حاضر از الگوریتم اصلاح شده محاسبه می گیری زمانیانتگرال

. دراین الگوریتم، در گام اول مکان ذرات در شوداستفاده می 5سرعت ورلت

𝑡گام زمانی  + ∆𝑡  به کمک مکان و سرعت در زمان𝑡 شود. سپس محاسبه می

𝑡بینی شده برای گام زمان سرعت پیش + ∆𝑡 آید و درگام بعد بدست می

نیروی وارد بر ذرات در این گام زمانی براساس مکان جدید و سرعت 

بینی شده، محاسبه شده و نهایتاً سرعت در گام زمانی جدید برای تمامی پیش

شود آید. از این پس الگوریتم سرعت ورلت آنقدر تکرار مییدست مذرات به

 𝑘𝐵𝑇که مساله به پایداری برسد. معیار پایداری در این روش رسیدن به 

های زمانی متوالی است. به این سازی برای گامانتخاب شده در ابتدای شبیه

با صرف  حسب زمانبر 𝑘𝐵𝑇 معنی که آنقدر باید تکرار انجام شود که نمودار

اگر فرض ثابت بودن  .صورت خطی افقی درآیدنظر از نوسانات کوچک، به

کار رفته در این هکار گرفته شود، معادلات بهب 𝑡∆ شتاب ذرات در گام زمانی

 آیند:دست میصورت زیر بهالگوریتم به

(8) 

𝑟𝑖(𝑡 + ∆𝑡) = 𝑟𝑖(𝑡) + ∆𝑡�⃗�𝑖(𝑡) +
1

2
(∆𝑡)2𝑓𝑖(𝑡), 

�̃⃗�𝑖(𝑡 + ∆𝑡) = �⃗�𝑖(𝑡) + 𝜆∆𝑡𝑓𝑖(𝑡), 
𝑓𝑖(𝑡 + ∆𝑡) = 𝑓𝑖[𝑟𝑖(𝑡 + ∆𝑡) + �̃⃗�𝑖(𝑡 + ∆𝑡)], 

�⃗�𝑖(𝑡 + ∆𝑡) = �⃗�𝑖(𝑡) +
1

2
∆𝑡[𝑓𝑖(𝑡) + 𝑓𝑖(𝑡 + ∆𝑡)] 

استفاده  [23] 6لمپسساز دینامیک مولکولی کد شبیهدر مطالعه حاضر از 

سازی صورت موازی را داشته و امکان شبیهشود که قابلیت حل بهمی

های بسیار زیاد را فراهم با تعداد اتم جامد، مایع و گاز یی در فازهاسیستم

 7ایهای اتمی، پلیمری، بیولوژیکی، فلزی، دانهقادر است سیستم لمپز .کندمی

و  ای()پتانسیل بین ذرهرا با استفاده از انواع مختلف نیرو  8و درشت دانه

های موجود در بسته نرم افزاری شرایط مرزی، مدل کند. یکی از انواع پتانسیل

دی -پی-پتانسیل دی گیرد،که در مطالعه حاضر مورد استفاده قرار می سلمپ

شود دی را شامل می-پی-باشد. که البته فقط نیروهای استاندارد روش دیمی

های استاندارد این روش و در مورد کار حاضر نیروی بقایی نمایی که جز نیرو

 باشد، به کد لمپس اضافه گردید.نمی

 هاسازیپارامترهای استفاده شده در شبیهشرایط و 3- 

ها جهت محاسبه ضریب خود دیفیوز از طریق حل تعادلی و سازیشبیه

همگی در  9پویسویل همچنین ویسکوزیته از طریق روش غیرتعادلی پریودیک

گیرند. ضریب انجام می z= Ly = L xL = 20یک جعبه پریودیک به ابعاد 

راخواهد داشت.  4.5ها همواره مقدار ثابت سازیدر همه شبیه γاستهلاکی، 

طور جداگانه سازی بهانتخاب مقادیر مختلف دما و چگالی نیز در هر شبیه

را خواهد داشت و  𝑡=0.02∆شود. گام زمانی استفاده شده مقدار بیان می

گام زمانی جهت رسیدن به همگرایی لازم در نتایج  200000همچنین تعداد 

 نیاز است.مورد

 روش دینامیک ذره استهلاکیضریب نیروی بقایی خطی حاضر در 

پذیری و تعریف تراکم دی-پی-دیاستاندارد مطابق با معادله حالت سیال 

 .[16,24] باشندشود. معادلات اصلی به فرم زیر میبعد تعیین میبی
 (9) 𝑝 = 𝜌𝑘𝐵𝑇 + 𝛼𝑎𝜌2(𝛼 = 0.101 ± 0.001) 

                                                                                                                                  
5 Velocity verlet algorithm 
6 LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator( 
7 Granular 
8 Coarse-grained 
9 Periodic poiseuille flow method 
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(10) 

𝜅−1 =
1

𝑘𝐵𝑇
(

𝜕𝑃

𝜕𝜌𝐷𝑃𝐷

)
𝑇

(
𝜕𝜌𝐷𝑃𝐷

𝜕𝑛
) 

                                   =
1

𝑁𝑚

(1 + 2𝛼
𝑎𝜌𝐷𝑃𝐷

𝑘𝐵𝑇
) 

𝑎 = 𝑘𝐵𝑇
𝜅−1𝑁𝑚 − 1

2𝛼𝜌𝐷𝑃𝐷

 

اساس شود، ضریب نیروی بقایی بر( مشاهده می10) ابطهطور که در رهمان

𝜅پذیری و ضریب تراکم 𝑁𝑚 1بندیپارامتر دانه
−1

 𝜌و چگالی،  𝑘𝐵𝑇آب، دما،  

شود. در واقع افزایش ضریب نیروی بقایی به معنای عدد محاسبه می [16]

 باشد.بندی بزرگتر میدانه

 سنجی روش مورد استفادهصحت4- 

نتایج تابع توزیع شعاعی کار سنجی روش مورد استفاده، مقایسه جهت صحت

[ برای دو مقدار مختلف ضریب نیروی بقایی، چگالی 14حاضر و کار گیچوچا ]

=3 𝜌 ، γ=4.5  و دمای𝑘𝐵𝑇 =1 1شکل "طور که در انجام شده است. همان "

 شود تطابق نسبتا خوبی بین نتایج وجود دارد.مشاهده می

 های محاسبه شعاعروش5-

 اينشتين  -رابطه استوکس -5-1

دی برابر شعاع -پی-ادعا کردند که شعاع موثر ذرات دی [25]پن و همکاران 

ضرب ضریب خود دیفیوز و آمده از حاصل دستبه 𝑅𝑆𝐸اینشین -استوکس

ضریب خود  𝐷 ,(11باشد. مطابق رابطه )دی می-پی-ویسکوزیته سیال دی

دیفیوز یک ذره است که در معرض حرکت براونی در یک محلول رقیق قرار 

طور ایست که بهشعاع کره 𝑅𝑆𝐸باشد. ویسکوزیته محلول می 𝜂گرفته است و 

 است.  دی احاطه شده-پی-منفرد دی موثر توسط یک تک ذره

(11) 𝑅𝑆𝐸 =
𝑘𝐵𝑇

6π𝜂𝐷
 

دست آمده از این روش با شعاع محاسبه شده از قانون پن نشان داد شعاع به

دی -پی-استوکس در رژیم رینولدز پایین جریان عبوری از یک تک ذره دی

-دیبرابر است. این شعاع با محاسبه نیروی درگ وارد بر یک تک ذره ثابت 

 آیدکنند به دست میهنگامی که ذرات دیگر از روی آن عبور می دی-پی

 . زمانی که نیروی وارد بر ذره ساکن، سرعت آزاد جریان ذرات عبوری از[25]
 

 
Fig. 1 Radial distribution function of present work in comparison with 

Goicochea work for two different conservative force parameters [14] 

برای دو  [14]مقایسه نتایج تابع توزیع شعاعی کار حاضر و کار گیچوچا  1شکل 

 مقدار مختلف ضریب نیروی بقایی

                                                                                                                                  
1 Coarse-graining 

توان به روی آن و ویسکوزیته سیال مشخص شد با فرض قانون استوکس می

 ( پرداخت.12محاسبه شعاع هیدرودینامیکی ذره از رابطه )
 

(12) 
𝑅𝑠 =

𝐹

𝐶π𝜂𝑈∞

 

شود این است که این روابط ای که در این مقاله به آن پرداخته میمسئله

دی برقرار هستند. پن نشان داد که -پی-تحت چه شرایطی برای سیال دی

دهند. با وجودی که وی این روابط مقیاس مناسبی از شعاع ذرات را به ما می

باشد و ذرات میاذعان داشت پارامتر نیروی بقایی تنها عامل تغییر شعاع 

، [8-6]تغییر پارامتر نیروی استهلاکی تاثیری روی شعاع موثر ذارت ندارد 

ولی تغییرات شعاع ذرات با نیروی بقایی را از طریق روابط مذکور بررسی 

نکرد. برای مثال اگر هدف این باشد که با تغییر نوع و اندازه نیروی بقایی 

ذرات با شعاع متفاوت مدل کنیم، طبیعتا سیال با خواص جدید و با امکان 

قایی تعیین )ساختار سیال توسط نیروی ب [12]تغییر فاز خواهیم داشت 

اینشین و استوکس ضعیف خواهد-شود.( و امکان برقراری روابط استوکسمی

 بود.

اینشتین یکی از روابط معمول جهت محاسبه ضریب -رابطه استوکس

باشد. دقتی که ها در محیط پیوسته میخود دیفیوز ذرات با داشتن شعاع آن

باشد درصد می 20این رابطه در محاسبه ضریب خود دیفیوز دارد فقط حدود 

برابر شعاع ذرات  5. هنگامی که شعاع ذره دیفیوزکننده بیشتر از [27,26]

توان ادعا کرد که ضریب خود دیفیوز با معکوس ویسکوزیته حلال باشد می

اینشین تایید -توان توسط رابطه استوکسسیال مرتبط است و این رفتار را می

ره کروی صلب در یک حلال با کرد، زیرا این رابطه با فرض دیفیوژن یک ذ

برای ذره دیفیوز کننده  (11)است. بنابراین رابطه  آمدهدستمحیط پیوسته به

باشد و زمانی که شعاع ذره دیفیوز بزرگ در یک حلال کوچک صحیح می

. با کوچکتر [28] باشدبرابر شعاع ذره حلال باشد، صادق نمی 5کننده کمتر از 

این رابطه هر چه بیشتر صحت خود را از دست  شدن شعاع ذره دیفیوز کننده

های کوچک ذره اینشتین در سایز-دلیل محدودیت رابطه استوکسدهد. بهمی

دست آوردن اصلاحاتی روی رابطه دیفیوز کننده، محققان زیادی سعی در به

های یکسان حلال و ذره دیفیوز اینشتین داشته اند تا برای سایز-استوکس

-ها میه باشد. با توجه به نتایج قابل قبولی که از روابط آنکننده قابل استفاد

دلیل پیچیدگی بالای روابط اصلاح شده به ندرت مورد توان گرفت ولی به

. از طرفی در حلال با ویسکوزیته بالا ضریب خود [29]گیرند استفاده قرار می

ر آب برای مثال دیفیوژن شکر دشود )دیفیوز از ویسکوزیته حلال مستقل می

با دیفیوژن آن در ژله بسیار نزدیک است( و در نتیجه خطا در این رابطه برای 

 .[26]حلال شدیدا ویسکوز بالا است 

اینشتین این -های ذکر شده برای روش استوکسبا توجه به محدودیت

رابطه صحت کافی را برای محاسبه شعاع روش دینامیک ذره استهلاکی ندارد. 

ها را برطرف کرد، مشکلات خاص وان محدودیتکه اگر بتمضاف بر این

ای از جمله محاسبه ضریب خود دیفیوز و ویسکوزیته با های مبنا ذرهروش

خطای بسیاری روبرو است و به عوامل مختلفی از جمله غلظت ذرات دیفیوز 

مقادیر محاسبه شده شعاع  1در جدول  .بستگی دارد کننده و فاز حلال

شده ویسکوزیته و ضریب اینشین با استفاده از مقادیر اندازه گیری-استوکس

و دمای 𝜌=3 ،4.5= γ، چگالی aدیفیوز برای ضرایب نیروی بقایی مختلف -خود

𝑘𝐵𝑇 =1  آورده شده است. لازم به ذکر است که ویسکوزیته از طریق روش

. از طرفی همزمان با محاسبه ضریب [30] دشوپویسویل محاسبه می پریودیک

خود دیفیوز از طریق حل تعادلی به محاسبه شعاع از نمودار تابع توزیع 

پردازیم تا بتوانیم مقایسه ای شود( نیز میشعاعی )در ادامه به آن اشاره می
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شود با مشاهده می 1طور که در جدول همان بین دو شعاع داشته باشیم.

اینشتین محاسبه شده از  -، شعاع استوکسaبقایی  افزایش ضریب نیروی

های دهد و با دادهسازی هیچ روند افزایشی نشان نمیهای شبیهطریق داده

 خوانی ندارد.دست آمده از نمودار تابع توزیع شعاعی نیز همبه

   رابطه استوکس -5-2

 های ذکر شده برای روشدر استفاده از رابطه استوکس علاوه بر محدودیت

سازی سیال شویم. در شبیهاینشتین با مشکل دیگری روبرو می -استوکس

جریان گذرنده از روی تک ذره ساکن در یک جریان استوکس  دی-پی-دی

هایی آزمایشات فیزیکی این روش، یعنی اثرات بدون مرز با همان پیچیدگی

 -. برای این مشکل همانند روش استوکس[31]اینرسی و دیواره روبرو هستیم 

ای در مورد تصحیح سرعت جریان آزاد انجام گرفته اینشتین نیز اصلاحیه

از آنجایی  کند. در کلکه استفاده از این رابطه را بسیار سخت می ،[32] است

اند ارتباط برقرار کردن های پیوسته به دست آمدهکه روابط بالا برای محیط

ایی دارد که اجازه های مشکلات خاص و محدودیتهای ذرهها و روشبین آن

ها به صورت عام استفاده کرد و ترجیح آن است که به دهد بتوان از آننمی

 های فوق را نداشته باشد.دنبال روشی باشیم که محدویت

 تابع توزيع شعاعي -5-3

دهد که ذرات در یک سیستم تابع توزیع شعاعی به طور متوسط نشان می

اند. این تابع به طرز موثری جمع شدهصورت شعاعی در کنار یکدیگر چگونه به

دهد. های مولکولی نامنظم مثل مایعات را توضیح میساختار متوسط سیستم

ها داریم. که به ای از اتمدهد که در کجا حرکت پیوستههمچنین نشان می

 .[33] شود( بیان می13صورت ریاضی به فرم رابطه )

(13) 𝑔(𝑟) =
𝑛(𝑟)

4π𝜌𝑟2∆𝑟
 

ها در تعداد متوسط اتم 𝑛(𝑟)همان تابع توزیع شعاعی،  𝑔(𝑟) (13در رابطه )

باشند. در ها میچگالی متوسط اتم 𝑟، 𝜌و در مکان  𝑟∆هر پوسته به ضخامت 

توان ها را میباشد و همه اتماین روش نیاز به محدود شدن به یک اتم نمی

تعداد زیادی از انتخاب کرد و به منظور بهبود تخمین تابع توزیع شعاعی میان 

صورت به طور معمول به تابع توزیع شعاعی گیری انجام داد.ها میانگیناتم

شود و خصوصیات مهمی از سیستم را نشان تابعی از فاصله بین اتمی رسم می

 توان به موارد زیر اشاره کرد.دهد. از جمله خصوصیات مهم این تابع میمی

ها جایی که اتمفر خواهد بود. از آنتابع توزیع شعاعی صدر فواصل کوتاه  -1

تر از این فاصله به یکدیگر بشوند این فاصله پهنای موثر توانند نزدیکنمی

 دهد.ها را نشان میاتم

اینشتین با توجه به مقادیر ضریب خود دیفیوز و -محاسبه شعاع استوکس 1جدول 

 𝑘𝐵𝑇 1= و دمای 3ρ ،=4.5γ=، چگالی a ویسکوزیته برای ضرایب نیروی بقایی مختلف
Table 1 Computation of Stokes-Einstein radios according to self-

diffusion coefficient and viscosity for different conservative force 

parameters a, ρ=3 ،γ=4.5 and 𝑘𝐵𝑇 =1 

شود که نشان تعداد مشخصی قله در نمودار تابع توزیع شعاعی مشاهده می -2

های همسایه جمع صورت متمرکز در کنار یکدیگر در پوستهها بهدهد اتممی

ها است. دهنده ترتیب منظم اتمها در فاصله طولانی نشانوقوع قله  اند.شده

که نشان دهنده حرکت ها به صورت عریض هستند های بالا قلهمعمولا در دما

 ها بسیار تند هستند.های پایین قلهباشد در صورتی که در دماحرارتی می

ها به خصوص در مواد متبلور )کریستالی( بسیار تند هستند، حالتی که قله

ها به شدت در مکان خودشان مستقر شدند. در فاصله طولانی هر تابع اتم

زیرا در این فاصله تابع توزیع شعاعی شود متمایل می 1توزیع شعاعی به مقدار 

 باشد.نشان دهنده چگالی متوسط سیستم می

تابع توزیع شعاعی برای یک مایع حد واسط آن برای گاز و جامد است. در  -3

فرم معمولی از تابع توزیع شعاعی برای گاز، مایع و جامد نشان " 2شکل "

ل گازی فقط یک طور که مشخص است برای سیا. همان[33]است  داده شده

رویم شود و هر چه به سمت فاز مایع پیش میقله با ارتفاع کم مشاهده می

ها بیشتر ولی با فواصل منظم کوتاه و در نهایت به یک مقدار ثابت تعداد قله

نهایت قله مشاهده شود. در فاز جامد بیدائمی در فاصله طولانی ختم می

 ز مشخصات شبکه جامد است.ها اشود که ارتفاع و فاصله جدایی آنمی

توان از فاصله کوتاهی که می تابع توزیع شعاعیبا توجه به تعاریف بالا از 

عنوان تعبیری از شعاع ذرات باشد بهدر ابتدا صفر می تابع توزیع شعاعی

 استفاده کرد. 

 تعریف نهایی شعاع براساس تابع توزیع شعاعی   6-

 گیریم.ذرات تعریف زیر را در نظر میمنظور داشتن معیار مشخص از شعاع به

باشد، به می 0.05کمتر از  تابع توزیع شعاعینصف فاصله مرکز اتم تا جایی که 

-دیمنظور فهم بیشتر حل یک سیال   به گیریم.عنوان شعاع ذره در نظر می

کنیم که همراه با تک کلویید در جعبه پریودیک را بررسی می دی-پی

باشد. به غیر از پارامتر نیروی بقایی بقیه می 2 مشخصات آن مطابق جدول

 باشد.ها برای کلویید مشابه ذرات حلال میپارامتر

و جریان  جریان اطراف ذره حلال تابع توزیع شعاعینمودار " 3شکل "در 

حلال اطراف ذره کلویید نشان داده شده است. شعاع ذره حلال بنا بر تعریف 

 برابر است با: تابع توزیع شعاعی
(14) 𝑅seff =

𝑟0

2
=

0.21

2
 

باشد و می 0.05کمتر از  𝑔(𝑟) فاصله ای است که در آن 𝑟0( 14در رابطه )

𝑅seff باشد.شعاع موثر ذره حلال می 

 
Fig. 2 The general form of radial distribution function for gas, liquid 
and solid states [33]  

 [33]فرم کلی تابع توزیع شعاعی برای سه حالت گاز، مایع و جامد  2شکل 

ضریب نیروی 

 a بقایی

ضریب خود 

 Dدیفیوز 

 ویسکوزیته

ƞ 
 -شعاع استوکس

 𝑅𝑆𝐸اینشتین 

شعاع محاسبه شده 

از نمودار تابع توزیع 

 شعاعی

0 0.71 1.25 0.06 0 
25 0.3 0.85 0.21 0.11 
50 0.19 1 0.28 0.16 
78 0.14 1.55 0.24 0.185 

100 0.11 2 0.24 0.19 
126 0.09 2.67 0.22 0.205 
152 0.07 3.3 0.22 0.21 
178 0.06 4 0.21 0.22 
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خواص سیال مورد استفاده در حل تعادلی پریودیک به منظور محاسبه تابع  2جدول 

 توزیع شعاعی

Table 2 Properties of flow in periodic simulation box for mean of RDF 

calculation 

 پارامتر مقادیر

1 𝑘𝐵𝑇 

1 rc 
 اندازه دامنه 10×10×10

4.5 γ 
 گام زمانی 0.02

3 ρ 
ass=25 ضریب نیروی بقایی بین ذرات حلال 

asc=203 ضریب نیروی بقایی بین ذرات حلال و کلویید 

تعریف " 3شکل "و شعاع ذره کلویید که از روی نمودار تابع توزیع شعاعی 

 باشد:رت زیر میصوشود بهمی

(15) 𝑅ceff ≅ 𝑟0 − 𝑅seff ≅ 0.75 − .0105 ≅ 0.645 

 𝑔(𝑟)باشد. در واقع چون شعاع موثر ذره کلویید می 𝑅ceff( 15در رابطه )

حلال دهد جهت محاسبه شعاع ذرات فاصله مرکز تا مرکز ذرات را نشان می

تقسیم کرد و برای محاسبه شعاع کلویید باید شعاع ذره  2را بر عدد  𝑟0باید 

 کم کرد. 𝑟0حلال را از

 دی-پی-دیبا استفاده از تعریف شعاع به بررسی روند تغییر شعاع ذرات 

 پردازیم.می 1های مختلف، مطابق با جدول با ضریب نیروی بقایی و چگالی

شعاع ذرات برای ضرایب نیروی بقایی مختلف )که برحسب " 4شکل "در 

اند. های مختلف رسم شدهشوند( و همچنین چگالی( محاسبه می10رابطه )

شود با افزایش ضریب نیروی بقایی شعاع ذرات همان طورکه مشاهده می

یابد. در واقع با افزایش ضریب یابد و با افزایش چگالی کاهش میافزایش می

توان از شود که مینیروی بقایی ناحیه غیرقابل نفوذ اطراف ذرات بزرگتر می

 آن به اندازه شعاع ذره تعبیر کرد.

 تفسیر و تحلیل نتایج7-

 نيروی بقايي خطي با ضرايب متفاوت بين حلال و کلوييد  -7-1

 -در این بخش هدف این است که با استفاده از نیروی بقایی هیبریدی خطی

سازی ذرات کلویید در خطی با ضرایب متفاوت بین حلال و کلویید به شبیه

 شود. در ابتدا در یک حل تعادلی با مشخصات  کنار ذرات حلال پرداخته
 

 
Fig. 3 Equilibrium radial distribution function of solvent particles and 

colloid particle 
و جریان حلال اطراف ذره  نمودار تابع توزیع شعاعی جریان اطراف ذره حلال 3شکل 

 کلویید 

 
Fig. 4 Radios of particles (computed from RDF) as a function of 

conservative force parameter for different density numbers and  
𝑘𝐵𝑇 =1 

شعاع ذرات )محاسبه شده از نمودار تابع توزیع شعاعی( برحسب ضریب  4شکل 

 𝑘𝐵𝑇 1=و  مختلف هایچگالی بقایی، نیروی

از  𝜙 0.1=به محاسبه شعاع ذرات کلویید و حلال در غلظت 2  جدول

-کلویید csaحلال -پردازیم و ضریب نیروی بقایی برای کلوییدکلوییدها می

تابع توزیع دهیم و به بررسی نمودار تغییر می 3000تا  50را از  ccaکلویید 

علاوه بر بررسی تغییر  تابع توزیع شعاعیپردازیم. از روی نمودار می شعاعی

ها کلوییدگیری ها با ضریب نیروی بقایی به بررسی وضعیت قرارشعاع کلویید

شود. و همچنین حد ماکزیمم ضریب نیروی بقایی ها پرداخته میو پخش آن

ذرات  تابع توزیع شعاعینمودار " 5شکل "شویم. در ها را متوجه میکلویید

 .اندها رسم شدهحلال برای ضرایب نیروی بقایی مختلف برای کلویید

بقایی  مشخص است با تغییر ضریب نیروی" 5شکل "طور که از همان

کند که ها نمودار تابع توزیع شعاعی مربوط به ذرات حلال تغییر نمیکلویید

 به معنای ثابت ماندن شعاع ذرات حلال است. 

مربوط به ذرات کلویید برای  تابع توزیع شعاعی نمودار " 6شکل "در 

نشان داده  a=1500-3000برای ضرایب " 7شکل "و در  a=50-1000 ضرایب

ها شعاع ذرات کلویید شده است. با افزایش ضریب نیروی بقایی مابین کلویید

 روند a=1500تا مقدار  تابع توزیع شعاعییابد. قله نمودار نیز افزایش می
  

 
Fig. 5 Equilibrium radial distribution function of solvent particles with 

different conservative parameter a, between colloid particles  
حلال با تغییر ضریب نیروی بقایی -نمودار تابع توزیع شعاعی ذرات حلال 5شکل 

 ها کلویید
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تابع واقع اندازه قله در نمودار  یابد. دردارد و بعد از آن کاهش میافزایشی 

 a<50باشد. برای مقادیر ها میمعرف شدت تجمع کلویید توزیع شعاعی

برای حلال است(  تابع توزیع شعاعیشبیه نمودار  a=25ها )برای کلویید

برای  تابع توزیع شعاعیپراکندگی نسبتا خوبی دارند و همچنین نمودار 

ذرات حلال است. این یکدستی بین  شعاعیتابع توزیع ها شبیه نمودار کلویید

دهنده این نشان aدو نمودار برای ذرات حلال و کلویید در مقادیر کوچک 

ها به مقدار آن برای حلال است که هر چه ضریب نیروی بقایی کلویید

تر باشد همگنی در سیستم بیشتر است و توزیع یکنواختی از ذرات نزدیک

با افزایش قله  a<1500>50کلویید در کنار ذرات حلال وجود دارد. برای 

آید و منجر به یک ناهمگنی در سیستم به وجود می تابع توزیع شعاعینمودار 

ز آن یابد. بعد اافزایش می aشود.که با افزایش مقدار سیستم نامتعادل می

شود. ولی ناهمگنی در سیستم این روند معکوس می a>1500برای مقادیر 

 شود.همچنان مشاهده می

مشاهده شد که با افزایش  تابع توزیع شعاعیهای با بررسی روند نمودار

 یابد در عین حالضریب نیروی بقایی خطی شعاع ذرات کلویید افزایش می
 

Fig. 6 Equilibrium radial distribution function of colloid-colloid 
particles with different conservative parameter a, between colloid 

particles a=50-1000 
کلویید با تغییر ضریب نیروی بقایی -نمودار تابع توزیع شعاعی ذرات کلویید 6شکل 

  a=50-1000  هاکلویید

 
Fig. 7 Equilibrium radial distribution function of colloid-colloid 

particles with different conservative parameter a, between colloid 
particles a=1500-3000 

کلویید با تغییر ضریب نیروی بقایی -نمودار تابع توزیع شعاعی ذرات کلویید 7شکل 

  a=1500-3000کلوییدها 

-باشیم و ناهمگنی در سیستم ایجاد میها میایجاد تراکم شدید کلوییدشاهد 

 شود.

 نيروی بقايي نمايي  -7-2

طور که در بخش قبل اشاره شد در صورت استفاده از نیروی بقایی همان

های کلوییدی با پدیده کلاستر شدن ذرات کلویید روبرو خطی در محلول

-وزنی نمایی بین ذرات کلوییدتابع  [6]هستیم. برای رفع این مشکل پن 

-(( بین حلال6حلال و تابع وزنی خطی استاندارد )رابطه )-کلویید و کلویید

حلال را پیشنهاد داد. در واقع استفاده از نیروی بقایی هیبریدی نه تنها باعث 

کند ها ایجاد میشود بلکه دافعه سخت بین کلوییدها میپخش مناسب کلویید

روش دینامیک مولکولی مجبور به استفاده از گام زمانی  که مشابهو بدون این

-کوچکتر باشیم. شکل نیروی بقایی نمایی پیشنهادی پن به فرم رابطه زیر می

 :[6]باشد 

(16) 𝐹𝑖𝑗
𝐶 =

𝑎𝑖𝑗

1 − 𝑒−𝑏𝑖𝑗
(𝑒

−𝑏𝑖𝑗𝑟𝑖𝑗

𝑟𝑐 − 𝑒−𝑏𝑖𝑗) 

 "8شکل "های تغییر پذیر در این نیرو هستند. در پارامتر bو  aدر رابطه فوق 

توان با تغییر مقایسه بین این نیرو و نیروی بقایی خطی انجام شده است. می

توان می bسایز ذزه را کنترل کرد و همچنین با تغییر علامت ضریب  aپارامتر 

ها و یا نیروی بقایی خیلی نرم بین کلویید و نیروی بقایی سخت بین کلویید

 لال ایجاد کنیم.ح

شود. دی مدل می-پی-در واقع هر ذره کلوییدی توسط یک تک ذره دی

توان توسط انتخاب صحیح ضریب تنها با این تفاوت که سایز این ذرات را می

a ( کنترل کرد.16نیروی بقایی نمایی رابطه )  نشان داد که با انتخاب  [6]پن

یاز به استفاده از گام خطی بدون ن-مناسب نیروی بقایی هیبریدی نمایی

منظور کلویید ایجاد کرد. به-توان فاز یکنواختی از حلالزمانی کوچکتر می

 گیرد.محاسبه سایز ذره بررسی از طریق نمودار تابع توزیع شعاعی انجام می

نکته مهم در استفاده از نیروی بقایی نمایی این است که به دلایلی که در 

تنهایی با استفاده از این نوع نیرو و فقط از  توان بهشود نمیادامه ذکر می

سازی های مختلف مدل کنیم و لزوم مدل، ذرات با سایزaطریق تغییر اندازه 

باشد. خطی می-یک سیستم همگن استفاده از نیروی بقایی هیبریدی نمایی

باشد، نیروی بقایی  b>0( در نیروی بقایی نمایی اگر ضریب 16) طبق رابطه

 باشد.تر میبود و از نیروی بقایی خطی نیز نرمفوق العاده نرم خواهد

 
Fig. 8 Comparison between linear conservative force, hard and soft 

exponential conservative force. Here, r = 𝑟𝑖𝑗/rc and F = 𝐹𝑖𝑗
𝐶 /a [6]  

 [6] های بقایی خطی، نمایی خیلی سخت وخیلی نرم مقایسه نیرو 8شکل 
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Fig. 9 Equilibrium radial distribution function of particles with 

exponential conservative force b=+20 and different a 
و ضرایب  b=+20نمودار تابع توزیع شعاعی ذرات با نیروی بقایی نمایی خالص  9شکل 

a مختلف 

برای حل تعادلی سیالی که " 9شکل "در  تابع توزیع شعاعیبا رسم نمودار 

شود ها برقرار است مشاهده میبین ذرات آن b>0فقط نیروی بقایی نمایی با 

هم به شکل  aحتی برای ضریب نیروی بقایی بزرگ  تابع توزیع شعاعیکه 

نرم و گام زمانی  ماند. در واقع با استفاده از نیروی بقایی نماییگازی باقی می

، aباشیم. با افزایش ضریب این نیرو یعنی توانیم گاز ایده آل داشتهکوچک می

تغییرات ضریب خود دیفیوز ذرات و فشار سیستم بسیار کم است و فاز آن 

ماند. در واقع وقتی تابع وزنی نیروی بقایی بسیار نرم باشد همان گاز باقی می

چون فقط در فاصله کمی از ذرات این  a حتی با افزایش ضریب نیروی بقایی

سازی شود و در فاصله بیشتری این نیرو تقریبا صفر است، شبیهنیرو زیاد می

باشد که در آن هیچ نیرویی بین ذرات وجود آل میبسیار نزدیک به گاز ایده

 1ندارد و فقط ذرات برخورد دارند و اندازه ذرات نسبت به مسیر آزاد میانگین

آل با دقت خوبی عمل سازی گاز ایدهاین تابع وزنی برای شبیه .ناچیز است

ویریال نیز تایید کننده این مطلب است. زیرا  انتگرال عددی فشار کند.می

( 16همان رابطه نیروی بقایی ) 𝑓(𝑟)( )در آن 17فشار ویریال رابطه ) انتگرال

 شود.باشد( بسیار کوچک میمی

موثر است و هر چه بزرگتر باشد به سیال گاز ایده آل  bالبته اندازه ضریب 

شویم و هر چه کوچکتر باشد به حالت خطی نیروی بقایی نزدیک نزدیکتر می

شویم. ولی تفاوتی که با حالت خطی نیروی بقایی دارد در این است که می

های دلیل ایجاد فازبه aبرای حالت خطی با افزایش ضریب نیروی بقایی 

شود در صورتی که با استفاده از تابع مختلف ناهمگنی در سیستم ایجاد می

حلول بین ذرات، م aتوان با تغییر اندازه می b 0<وزنی نمایی با ضریب 

که تغییر فاز داشته های مختلف ایجاد کرد بدون اینها با شعاعهمگنی از گاز

 باشیم.

باشد، به دلیل نیروی دافعه سخت هسته بین ذرات  b<0زمانی که 

دیفیوژن بسیار پایین داریم و ذرات هیچ حرکتی ندارند. در واقع به فاز جامد 

از هم به دلیل بزرگ شدن رود که برسیم. و فشار سیستم شدیدا بالا میمی

را خیلی افزایش  aتوان ضریب انتگرال تابع ویریال است. در این حالت نمی

کنند و سیستم نامتعادل ایجاد داد زیرا به دلیل دافعه شدید ذرات فرار می

                                                                                                                                  
1 Mean free path 

ذرات با نیروی بقایی نمایی  تابع توزیع شعاعینمودار " 10شکل "شود. در می

شود طور که مشاهده میاست. همان نشان داده شده a=50و  b=-3خالص 

 aدلیل محدودیت در افزایش سیستم در این حالت در فاز جامد قرار دارد. به

 است. رسم شده تابع توزیع شعاعینمودار  aفقط برای یک مقدار 

های توان فازمی 3مطابق جدول  bعلامت و اندازه  در کل با تغییر

خیلی کوچک باشد چه  bر شرایطی که قدر مطلق مختلفی ایجاد کرد که د

-مثبت فاز bشویم. با ضریب مثبت چه منفی به تابع بقایی خطی نزدیک می

توان ایجاد کرد در صورتی که با های گازی مختلف در یک محلول همگن می

منفی به دلیل ایجاد نیروی دافعه شدید بین ذرات محدودیت  bضریب 

 را داریم. aافزایش ضریب 

خطي با ضرايب متفاوت بين حلال -نيروی بقايي هيبريدی نمايي -7-3

 و کلوييد 

 -در این بخش هدف این است که با استفاده از نیروی بقایی هیبریدی خطی

سازی ذرات کلویید در نمایی با ضرایب متفاوت بین حلال و کلویید به شبیه

لی با مشخصات در یک حل تعادبه این منظور کنار ذرات حلال پرداخته شود. 

تابع ها به بررسی از کلویید 0.05𝜙=  0.3 0.2 ,0.1,هایو در غلظت4  جدول

علاوه بر بررسی  تابع توزیع شعاعیپردازیم. از روی نمودار می توزیع شعاعی

ها ها با ضریب نیروی بقایی به بررسی وضعیت قرارگیری کلوییدشعاع کلویید

 شود. حالت نیروی بقایی خطی مقایسه میشود. و با ها پرداخته میو پخش آن

-مشاهده می" 11شکل " تابع توزیع شعاعیطور که از نمودارهای همان

شود، با توجه به مقادیر در نظر گرفته شده برای ضرایب نیروی بقایی نمایی و 

 0.12و شعاع ذرات حلال  0.45، شعاع ذرات کلویید 4خطی مطابق جدول 

 ضریب نیروی تر کردنبا بزرگ(ت کلویید بزرگتر باشند. در این قسمت ذرامی
  

 

های مختلف ایجاد شده توسط نیروی بقایی نمایی با تغییر علامت ضریب فاز 3جدول 
b 

Table 3 Different phases created by exponential conservative force and 

changing sign of b 
 𝐹𝑖𝑗

𝐶 =
𝑎𝑖𝑗

1 − 𝑒−𝑏𝑖𝑗
(𝑒−𝑏𝑖𝑗𝑟𝑖𝑗 𝑟𝑐⁄ − 𝑒−𝑏𝑖𝑗) 

|𝑏| گاز ایده آل ≫ 0 b مثبت 

|𝑏| جامد ≪ 0 b منفی 

|𝑏| مایع ≅ 0 b مثبت یا منفی 
   

 

(17) 
𝑝 = 𝜌𝑘𝐵𝑇 +

2π

3
𝜌2 ∫ 𝑟𝑓(𝑟)𝑔(𝑟)𝑟2𝑑𝑟

1

0

 

Fig. 10 Equilibrium radial distribution function of particles with 

exponential conservative force b=-3 and a=50 

 a=50و  b=-3نمودار تابع توزیع شعاعی ذرات با نیروی بقایی نمایی خالص  10شکل 
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-زیرا شعاع کوچک شوندنمی تعریف )ها و ذرات حلالبقایی نمایی بین کلویید

ذرات کلویید امکان مطالعه سیستم با تعداد ذرات کلویید بیشتر در تر برای 

دهد. با دانستن شعاع تری از سیستم میهای یکسان و توزیع یکنواختغلظت

ها می توان به تعریف صحیحی از غلظت کلوییدها در محلول رسید. در کلویید

شوند که در نظر گرفته می 𝑁𝑐= 130 –780کار حاضر تعداد ذرات کلویید، 

ها باشند و غلظت حجمی کلوییدمی 𝜙 = 0.05 - 0.3های مطابق با غلظت

𝜙مطابق با رابطه  = (𝑁c × 𝑉c)/𝑉box  شود. که در این رابطه تعریف می𝑉c 

  باشد. حجم ذره کلویید می

که با تغییر شود علاوه بر اینمشاهده می "11شکل "طور که در همان

ها نسبت به حلال ذرات کلویید با شعاع بزرگتر ایجاد بین کلویید aضریب 

است، در مقایسه با نیروی بقایی خالص خطی پخش مناسبی از ذرات شده

دهنده سیستم همگن کنار ذرات حلال پدید آمده که نشانکلویید در 

های دوم و سوم در ها اندازه قلهباشد. همچنین با افزایش غلظت کلوییدمی

یابد ولی همچنان توزیع همگنی از نمودار تابع توزیع شعاعی نیز افزایش می

 ذرات کلویید در کنار ذرات حلال را خواهیم داشت.

 -از انتخاب مناسب نیروی بقایی هیبریدی خطی در واقع فقط با استفاده

نمایی بین ذرات سیستم کاملا همگن و با پخش مناسب از ذرات کلویید در 

که بدون هزینه محاسبات زیاد )برای کنار ذرات حلال ایجاد شد و هم این

فریز شده به منظور ایجاد ذرات بزرگتر( ذرات   دی-پی-دیمدل کردن ذرات 

 رگتر از ذرات حلال را شاهد هستیم.کلویید با سایز بز
 

خواص سیال مورد استفاده در حل تعادلی پریودیک با نیروی بقایی  4جدول 

 تابع توزیع شعاعی  منظور محاسبهنمایی به-هیبریدی خطی
Table 4 Properties of flow in periodic simulation box with hybrid 

linear-exponential conservative force for mean of RDF calculation 

 پارامتر مقادیر
0.1 𝑘𝐵𝑇 

1 𝑟𝑐 
 سایز دامنه 10×10×10

4.5 𝛾 
 گام زمانی 0.0001

3 𝜌 
0.05, 0.1, 0.2, 0.3 𝜙 

𝑎𝑠𝑠=2.5 ضریب نیروی بقایی خطی بین ذرات حلال 

𝑎𝑠𝑐=250 

𝑏𝑠𝑐=+20 

 

 ضرایب نیروی بقایی نمایی بین ذرات حلال و

 کلویید

𝑎𝑐𝑐=250 

𝑏𝑐𝑐=-20 
ید و ضرایب نیروی بقایی نمایی بین ذرات کلوی

 کلویید

 

 

 

 

 
Fig. 11 Equilibrium radial distribution function of colloid-colloid and 

solvent-solvent particles with exponential conservative force between 

colloids and linear between solvent for different concentrations of 
colloid according to Table. 4 

حلال با نیروی -کلویید و حلال-نمودار تابع توزیع شعاعی ذرات کلویید 11شکل 

های مختلف کلویید ها و خطی بین ذرات حلال برای غلظتبقایی نمایی بین کلویید

 4مطابق مشخصات جدول 

 گیرینتیجه8- 

در این تحقیق به بررسی تغییرات شعاع ذرات با نوع و ضریب نیروی بقایی در 

پرداخته شد. به این منظور روش مناسب جهت  دینامیک ذره استهلاکیروش 

های موجود تابع توزیع محاسبه شعاع مورد تحقیق قرار گرفت و از بین روش

شد که شعاع  ترین روش انتخاب شد و نشان دادهعنوان مناسبشعاعی به
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یابند. سپس اثرات تغییر ضریب ذرات با افزایش نیروی بقایی افزایش می

ها در محلول با نیروی بقایی خطی خالص نیروی بقایی خطی بین کلویید

مورد بررسی قرار گرفت و مشاهده شد که با افزایش این ضریب بین ذرات 

کلویید هستیم.  کلویید شاهد ناهمگنی در سیستم و ایجاد تمرکز شدید ذرات

توان همچنین با استفاده از نیروی بقایی نمایی خالص نشان داده شد که می

العاده سخت هسته فقط از طریق تغییر العاده نرم و فوقنیروی بقایی فوق

های گازی و یا جامد ایجاد کرد. درنهایت سازی فازجهت شبیه bعلامت 

یب متفاوت بین حلال و خطی با ضرا -توسط نیروی بقایی هیبریدی نمایی

های مختلف کلویید، محلول کاملا همگن و با توزیع مناسب کلویید و غلظت

 برابر ذرات حلال( و حلال ایجاد شد. 4ذرات کلویید )با شعاع حدود 

 تقدیر و تشکر9- 

نویسندگان مراتب تقدیر و تشکر صمیمانه خود از استفاده از امکانات پردازشی 

نمایند. این مرکز تحت حمایت یخ بهایی را اعلام میمرکز ابررایانش ملی ش
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