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مورد  دیواراز ثابت فنر بسته به جنس  یعیوس یها، بازهدر نانوکانال یالبه س یوارانتقال گرما از ساختار د یندآفر یعدد سازییهبه منظور شب 
شده است. به  بررسی یالمختلف س ماکروسکوپیکخواص  یعبر انتقال گرما و توز یوارثابت فنر د ییرتغ یرمقاله تاث ایندر  .گیردمیاستفاده قرار 

 ینامیکبا استفاده از روش د نانومتر 5.4نانوکانال با عرض  یکساکن از  یواردو د ینب 10گاز آرگون با عدد نودسن رارت در منظور، انتقال ح ینا
امر  اینو  یافته افزایش دیوار هایاتمدامنه نوسانات  دیوار،که با کاهش ثابت فنر  دهدمینشان  نتایج یمقایسهشده است.  سازیشبیه یمولکول
 یحرارت یتهدا یببا آن ضر ناظراز گاز و مت عبوری حرارتیشار  نتیجهکه در  دهدمی افزایشرا  دیوارگاز به سطح  هایاتمتر شدن نزدیکامکان 
0.11گاز در عرض نانوکانال از  یحرارت تیهدا بیضر افزایش نتایج بررسی. یابدیم افزایش mW m − K⁄ 0.27به mW m − K⁄ یبرا را 
𝑘sمقدار ثابت فنر از  کاهش = 1100𝜀𝜎−2   به𝑘s = 100𝜀𝜎−2 گاز به سطح، پرش  هایاتمتر شدن یکبه علاوه نزد .دهدیم نشان
گرم  دیوارسرد و کاهش آن در مجاورت  دیوارگاز در مجاورت  چگالی بیشترهر چه  افزایشامر موجب  اینمرز را کاهش داده که  رویبر  دمایی

 ییشینهثابت فنر، مقدار ب ییراتکه مستقل از تغ دهدیو فشار در عرض نانوکانال نشان م یدما، چگال یعزتو یلپروف ییسه. مقاگرددمی
𝜎مذکور در فاصله  هایکمیت  .افتدیاتفاق م یوارهاز د ⁄2
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  In order to simulate the heat transfer process from wall to fluid in nanochannel numerically, extensive 

range of spring constants with regard to wall material is used. In this paper, the effect of variation in 

wall spring constant on the heat transfer and distribution of the macroscopic properties of fluid is 

investigated. In this regard, heat transfer in argon gas between two stationary walls of a 5.4 nm 

nanochannel with Knudsen number 10  has been simulated using the molecular dynamic method. 

Comparison between the results shows that by reducing the wall spring constant, the amplitude of wall 

atoms vibration increased, causing the gas atoms to become closer to the wall surface which results in 

an increase in the heat flux and thermal conductivity coefficient of the gas. Evaluating the result reveals 

that while the spring constant reduces from 𝑘s = 1100𝜀𝜎−2 to 𝑘s = 100𝜀𝜎−2, the thermal conductivity 

coefficient of the gas changes from 0.11 mW m − K⁄  to 0.27 mW 𝑚 − 𝐾⁄ . Furthermore, the reduced 

distance between the gas atoms and wall surface results in a decrease in the temperature jump on the 

wall so it increases the gas density near the cold wall while it decreases near the warm wall. 

Comparison between temperature, density and pressure profiles in the nanochannel height shows that 

regardless of the amount of spring constant variation, the maximum of these properties has occurred 

𝑎𝑡 𝜎 2⁄  from the walls.  
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 مقدمه -1

 در نانو و کرویم ابعاد در ساخت یتکنولوژ ریچشمگ شرفتیپ لیدل به

/نانو کرویم یهاستمیس یگسترده یتوسعه جهینت در و ریاخ یهاسال

انتقال مومنتم و حرارت در گاز درون  زمیانمک قی، شناخت دق 1یکیالکترومکان

 الیگرفته است. محصور شدن س قرار نیمحققها مورد توجه و نانوکانال کرویم

 فاصله یملاحظه قابل شیافزا موجب ،1هاحفرهدر نانوکانال و نانو 2نانو ابعاد در
                                                                                                                                      
1 Micro/Nano Electromechanical System 
2 Nano Confinement 
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 همکاران و رضا ربانی  سازی دینامیک مولکولیجونز در نانوکانال به روش شبیه-لناردت فنر دیوار بر توزیع سیال تغییر ثاب تاثیر

 

 9شماره  17، دوره 1396 ذرآمهندسی مکانیک مدرس،  681
 

 امر نیا که شده دانیم مشخصه طول با سهیمقا در یمولکول آزاد شیپو

و  شودیم یکینامیو تعادل ترمود 2یوستگیپ یهیفرض رفتن نیب از موجب

 ینیبشیقابل پ یمتداول به درست یهایبا تئور الیرفتار س جهیدرنت

 .باشدینم
)نسبت فاصله  3نودسن بعدیب عدد از طیشرا نیا در الیس فیتوص یبرا

 یهامی. رژشودی( استفاده مانیگاز به طول مشخصه جر یآزاد مولکول شیپو

 :[1] است هشد یبندعدد طبقه نی/نانو بر اساس اکرویدر ابعاد م انیجر

Kn) 4هجریان پیوست • ≤ و تعادل  الیس یوستگیپ اتی: فرض(0.001

عدم  یاستوکس و شرط مرز-برقرار هستند و معادلات ناویر یکینامیترمود

عادل نشان داد که فرض ت [2]هاک -ال-لغزش در آن معتبر است. گاد

پس بهتر است مرز  ست،یبرقرار ن 0.001بالاتر از یهادر نادسن یکینامیترمود

 باشد. 0.001در عدد نادسن  هیناح نیا

0.001) 5یهای لغزشجریان • ≤ Kn ≤ کس را راستوی: معادلات ناو(0.1

ی سیال  مورد استفاده قرار داد، اما هنگامی که به توان همچنان برای تودهمی

دهد و شویم، سیال رفتار متفاوتی از خود نشان میمی مرز جامد نزدیك

. با این حال کماکان امکان استفاده ستیمرز برقرار ن كیتعادل در نزد طیشرا

و پرش   یسرعت لغزش یاستوکس به همراه شرط مرز-ناویر ادلاتاز مع

 .[3]وجود دارد  ییدما

 اتیغالب شده و فرض انیشدن در جر قی: اثر رق6های گذراجریان •

 نی. در اروندیم نیبه طور کامل از ب یکینامیو تعادل ترمود الیس یوستگیپ

و  باشدیم یخط رینادسن غ هیتنش و کرنش درون لا نیرابطه ب هیناح

زمن و استوکس اعتبار خود را از دست داده و باید از معادله بولت-معادلات ناویر

-فرم تعمیم یافته معادلات ناویر 7. معادله برنت[4]یا برنت  استفاده نمود 

استوکس است که با در نظر گرفتن جملات مرتبه دوم عدد نادسن در تابع 

 .[3]آیند توزیع احتمال ذرات بدست می

: برخوردهای بین مولکولی در مقابل برخورد 8های آزاد مولکولیناجری •

ها با دیواره جامد بسیاری ناچیز بوده و معادله حاکم، معادله بولتزمن مولکول

 .باشدیم  9غیر برخوردی

گاز در  انیجر نیب 10"یکینامید تشابه" هیاز فرض یبنددسته نیا در

تا  نیاستفاده شده است بنابرا کم فشار و فضاها با ابعاد کوچك یهاطیمح

از آن  توانیحل قابل اغماض باشد، م دانیبر کل م وارهید یرویکه اثر ن یوقت

و  یبندرا بر فرمول یفراوان یهاعدد نودسن چالش شیاستفاده کرد. افزا

 انی. جرکندیم جادیا 11مرتبه بالا یوستهیپ یهادر مدل یمرز طیاعمال شرا

بر  12یجنبش ینانو به طور متداول با استفاده از تئورو  کرویگاز در ابعاد م

معادله بولتزمن به  یلیو تحل ی. حل عددگرددیمعادله بولتزمن، مدل م یمبنا

بودن  یبرخورد و چند بعد یحل جمله یبوجود آمده برا یهایدگیچیپ لیدل

از روش  توانیمذکور، م یهااست. علاوه بر روش زیچالش برانگ اریمعادله، بس

 یسازهیشب یبرا [5] برد توسط شده ارائه 13کارلومونت میمستق یسازهیشب

 هروش ب نیاستفاده کرد که ا یگذرا و آزاد مولکول ،یلغزش یهامیدر رژ انیجر

                                                                                                                                      
1 Nano pores 
2 Continuum assumption 
3 Knudsen Number 
4 Continuum  
5 Slip 
6 Transition 
7 Burnett Equation 
8 Free Molecular 
9 Collisionless Boltzmann Equation 
10 Dynamic Similarity 
11 High Order Continuum  Method 
12 Kinetic Theory 
13 Direct Simulation Monte Carlo Method (DSMC) 

 شده مشخص شیپ از یبرخورد مدل ازمندین مذکور، یهاروش مانند

 که دهدیم نشان نه،یزم نیا در گرفته صورت قاتیتحق قیدق یبررس. باشدیم

 انیجر یهامیرژ در گرما انتقال و گاز انیجر نهیزم در یفراوان مطالعات

   .است شده انجام یمولکول آزاد و گذرا ،یلغزش

 نانو درون انیجر کارلو،مونت میمستق یسازهیشباستفاده از روش  با

از  یعیوس یدر گستره [6] یروح و یدربند توسط هاپله/نانو کرویم و هاکانال

قرار گرفت و نشان داده شد که در اعداد نودس بالا  یاعداد نودسن مورد بررس

نشان داده شد که  نیچن. همدیآیدر م یسرعت به حالت خط لیپروف

آزاد  انیجر میگذرا و رژ انیجر میرژ یانیم یهیدر ناح الیخواص س راتییتغ

 یهیو ناح یلغزش انیجر یهیناحخواص در  رییآرامتر از تغ اریبس یمولکول

 انیجر در سطح یفرورفتگ و یزبر ریتاث. باشدیگذرا م انیجر میرژ یابتدا

قرار گرفت.  یمورد برس [7] یجهرم و بخشان توسط عیما آرگون یپواز

 یشتریب ریتاث ینییپا وارید یشده بر رو جادیا ینشان داد که زبر جینتا یبررس

 و دارد الیس یچگال و عتسر لیپروف عیمتناظر خود بر توز یاز فرورفتگ

داده و تنش  شیرا افزا ینییپا وارید یشده تنش برش جادیا یزبر نیهمچن

 یبر رو یاست که فرورفتگ یدر حال نیا .دهدیرا کاهش م ییبالا وارید یبرش

 . دهدیم شیرا افزا ینییپا وارید یتنها تنش برش ینییپا وارید

عدد نودسن، در  شیافزا لیبه وجود آمده به دل یهایدگیچیبر پ علاوه

قابل  الیخواص س عیبر توز وارهید یروین ریصورت کاهش عرض کانال تاث

العمل وندروالس  عمل و عکس یروین که طول اثر نیتوجه است. با توجه به ا

)حدود سه برابر قطر  باشدیم 1nmسطح و گاز آرگون حدودا  نیموجود ب

به عرض  یمولکول آرگون(، کاملا مشخص است که در صورت وجود کانال

𝐻 = 5nm  ایو 𝐻 = 10nm،  20و  %40بر حدود  بیبه ترت  روین نیا% 

 یامر در تئور نیکه ا دهدیم رییرا تغ الیعرض کانال موثر بوده و خواص س

به دست آمده است،  یجنبش یانرژ یتئور یکه بر مبنا یآزاد مولکول میرژ

 بر وارید یروین ریتاث قیدق یابیارز نیبنابرا. [8] باشدینم ینیب شیقابل پ

 یتئور بر یمبتن یهاینیبشیپ با اختلاف مقدار کردن مشخص و الیس

 كینامید روش. است برخوردار هانانوکانال در یخاص تیاهم از ،یجنبش

 در واری/دگاز کنشبرهم اثر کردن مشخص منظور به توانیم را یمولکول

 کار برد.  به یعدد یهایسازهیشب

هوشمند به منظور  واریمدل د یبا معرف [8] همکاران و كیسیبار

ها با عرض در کوئت در نانوکانال انیحل جر وار،ید یهامولکول یسازهیشب

( را انجام داده و یآزاد مولکول میدر اعداد نودسن بالا )رژ نانومتر 10و  5حدود 

را مورد مطالعه قرار  وارهید یرویتحت اثر ن انیجر یکینامیدرودیه اتیخصوص

تنها  واره،ید یهامولکول یمدل کردن تمام یمدل به جا نیدر ادادند. 

است، در  دهیرس وارید یکیگاز در آن نقطه به نزد مولکولها که از آن یتعداد

  یسازبه کار رفته در مدل یهامولکولتعداد  نی. بنابراشوندیهر لحظه مدل م

کل قابل زمان محاسبات به ش جهیو در نت افتهیبه شدت کاهش  هاوارهید

نشان داد که حل معادله بولتزمن در  قیتحق نیا جی. نتاابدییکاهش م یتوجه

 لیپروف قیحل دق یو برا نکردهارائه  یقیدق جینتا وار،ید یروین ریتاث هیناح

 استفاده شود.  یمولکول كینامیالزاما از روش د دیباسرعت و ... 

 ال،یس درون یرشب تنش عیتوز بر وارید یروین ریتاث یبررس منظور به 

 الیدرون س یتنش برش عیرا بر توز وارهید یرویاثر ن [9] بسکوک و كیسیبار

 نیب 14ذره-نشان داده شد که تنش ذره قیتحق نینمودند. در ا یبررس

 نیب گری. از طرف دابدییم شیافزا ،یچگال شیگاز با افزا یهامولکول

                                                                                                                                      
14 Particle-Particle Virial  
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 همکاران و رضا ربانی  سازی دینامیک مولکولیجونز در نانوکانال به روش شبیه-لناردتغییر ثابت فنر دیوار بر توزیع سیال  تاثیر

 

 681 9شماره  17، دوره 1396 ذرآمهندسی مکانیک مدرس، 
 

 یتنش وارهیبه آن، در مجاورت د كیگاز نزد یهاو مولکول وارید یهامولکول

 یرهمگنیغ موجب تینها در که دیآیم بوجود 1ذره-تحت عنوان تنش سطح

 . شودیها مدر عرض نانوکانال یتنش عمود عیتوز

 درون یولمولک آزاد وگذرا  میکوئت گاز آرگون در رژ انیجر جینتا یبررس

موارد،  یکه در تمام دهدینشان م [10] بسکوک و كیسیبار توسط هانانوکانال

مستقل از عدد نودسن و  واریگاز و د نیب یتطابق تماس بیضر یمقدار عدد

ها گاز آرگون درون نانوکانال یپواز انی. در ادامه جرباشدیم الیس اتیخصوص

 سهیشده و مقا یبررس یمولکول كینامیروش د لهیبه وس یدر حالت سه بعد

 ینشان داد که برا یجنبش یحاصل از تئور جیبه دست آمده با نتا جینتا

 تشابه"به عرض کانال،  وارید یروینسبت طول نفوذ ن 2محدود ریمقاد

 نیکم فشار و فضاها با ابعاد کوچك از ب طیگاز در شرا انیجر نیب "یکینامید

 هیفرض صفر، سمت به مقدار نیا کاهش با که است یحال در نیا و رودیم

 را یحیصح ریمقاد یجنبش یتئور روش بر یمبتن حل و برقرار یمولکول تشابه

 . [11] کندیم ارائه مذکور طیشرا یبرا

 عیتوز بر یمبتن حل با یمولکول كینامید کامل حل جینتا سهیمقا

 اثرات محاسبه در ییتوانا رغمیعل عیتوز نیا که دهدیم نشان ماکسول

 شدن محصور از یناش اثرات یسازهیشب به قادر ،یرتعادلیغ و یشدگقیرق

 یبند. جمعستین 3یسطح جذب و وارهید یروین ریتاث مثل نانو ابعاد در الیس

 وارهید یروین ریتحت تاث انیجر یکینامیدرودیه یسازهیحاصل از شب جینتا

و سرعت  یدر چگال یدیشد راتییتغ وار،ید كینزد هیناحکه در  دهدینشان م

 باشدیم کنواختیریصورت غبه یو عمود یتنش برش عیتوز وگاز وجود دارد 

 یپارامترهااز  یعنوان تابعبه توانیگاز را م یهامولکول یو جذب سطح

دست سرعت به لیپروف یسهیجامد در نظر گرفت. به علاوه مقا-گاز یتعامل

شده  یمعادله خط یبا حل صورت گرفته بر رو یمولکول كینامیآمده از د

کانال دارد و  یانیم یهادر قسمت لیپروف نیبولتزمن نشان از تطابق کامل ا

 شیافزا و وارهید یرویود نوج لیبه دل واره،ید یکیکه در نزد استیدر حال نیا

 و شتهعدم تطابق وجود دا آن، مجاورت در گاز یهامولکول حضور زمان

 قاتیتحق در. [12] گرددیم تركینزد وارید سرعت به هیناح نیا در گاز سرعت

 الیس و وارید یدما هوشمند، وارید مدل از استفاده به توجه با و مذکور

 یدهیپد لیدل به الیس در یدیتول یگرما و شده گرفته نظر در کسانی

 حرارت یطرف از. است شده خارج آن از ترموستات لهیوس به ،یلزج اتلافات

و  کرویدرون م 5دماهم انیدر جر 4یلزج اتلافات دهیپد وجود لیدل به یدیتول

در محاسبات در نظر  یبه درست دیقابل توجه است و با اریها، بسنانوکانال

مدل گردد. در  قیبه طور دق انیجر یپارامترها ریگرفته شود تا اثر آن بر سا

ها منتقل شده و  وارهیبه د یدیتول یگرما ،یواقع طیدر شرا یکیزیمسئله ف

گاز  یدما شیآن صرف افزا گریقسمت د دفع و هاوارهیاز آن توسط د یقسمت

گاز تنها  یکه روش استفاده از ترموستات بر رو دهدینشان م نیو ا گرددیم

 نیب یاز کاربردها، دما یاریمسئله است. به علاوه در بس یاز حل اصل یبیتقر

وجود  هاوارهیو د الیس نیدر نانوکانال متفاوت است و انتقال گرما ب واریدو د

 یمختلف بررس یو با توجه به کاربردها گرددیگونه که مشاهده مدارد. همان

 یخاص تیانتقال گرما از اهم یدما و پارامترها عیبر توز وارهید یروین ریتاث

 برخوردار است. 

 انتقال ترقیدق یسازهیشب در ییابتدا یهاگام [13] نیشیپ یمطالعه در

                                                                                                                                      
1 Surface-Particle Virial 
2 Finite Value 
3 Surface Adsorption 
4 Viscous Dissipation 
5 Isothermal 

 اعداد در آن بر وارهید یروین اثر گرفتن نظر در با هاوارهید به الیس از گرما

 پسبرداشته شده است.  6یتعامل ییگرما وارید مدل از استفاده با بالا، نودسن

کوئت در  انیجر جیبا نتا سهیمقامورد استفاده با  یکد عدد یصحت سنج از

شد و  سهیمذکور مقا قیدر تحق یو سه بعد یحل دو بعد جیبعاد نانو، نتاا

به حل سه  ازین ،ییحل گرما قیدق یسازهیکه به منظورشب شد هنشان داد

به دست آمده نشان داده شد که  جینتا سهیبا مقا نی. همچنباشدیم یبعد

 آزاد شیوپ فاصله ازهحداقل به اند ستیبایم یتناوب یابعاد شبکه در راستاها

 سه سهیمقا با نیهمچن. ابدی توسعه یدرست به الیس انیجر تا باشد یمولکول

 طیمجاز در شرا یحداکثر گام زمان که شد داده نشان مختلف یزمان گام

 یاختلاف دما از مستقل که داد نشان جینتا یبررس. باشدیم 4fsمذکور 

نانومتر از سطح  كیدر فاصله  یدما و چگال لیپروف وار،یدو د نیاعمال شده ب

بالاتر  ریبه مقاد واریدو د یاختلاف دما شیو افزا کندیم رییبه شدت تغ وارید

 در مذکور لیپروف به نسبت را یاملاحظهقابل  یچگال رییدرجه، تغ 20از 

 انتقال بیضر نییتع در ستیبایم امر نیا که کندیم جادیا همدما حالت

بالاتر  ی. در واقع اعمال اختلاف دماردیگ قرار توجه مورد گاز یتیهدا حرارت

محاسبه شده  یحرارت تیهدا بیمقدار ضر تواندیم واریدو د نیدرجه ب 20تا 

 دهد.     شیمذکور افزا یآن در دما یدرصد نسبت به مقدار واقع 50را تا 

از  وارهیانتقال گرما از د قیدق یسازهیمنظور شب بهو  مذکوردر مطالعه 

استفاده  [14] همکاران و میک توسط شده ارائه ،یتعامل ییگرما وارید مدل

𝑘sبر با و مقدار ثابت فنر برا شده = 500𝜀𝜎−2  در نظر گرفته شده است. در

 در رفته کار به یهااتم فیرد تكتك بر ،1مدل مطابق با شکل  نیا

با فنر به هم  واریدر د هامولکول و شودیم اعمال ترموستات وارید یسازهیشب

 یرو بر شده اعمال ترموستات نیهمچن. کنندیمرتبط بوده و ارتعاش م

 نیا بیترک. کندیم عمل هاسرعت کردن اسیمق روش از استفاده با هاوارهید

 .کنندیم دیتول وارید یبرا را نظر مورد قیدق یدما ها،ترموستات و ارتعاش

و  یبرخورد، انرژ زمیمکان لهیبه وس وارهید یهامولکول ییارتعاشات گرما

مدل  نی. در ادهندیبه آن انتقال م ایجذب کرده و  الیمومنتم را از س

را به همراه  الیس ییعمل کرده و تعادل گرما ییبه عنوان حمام گرما هاوارهید

معادلات حرکت  یبر رو یترموستات گونهچیبه اعمال ه ازین جهیدارند. در نت

کاهش درجه حرارت  ایو  شیاز افزا یریبه منظور جلوگ  الیس یهامولکول

 در که دهدیم نشان نیشیپ مطالعات یبررسحل وجود ندارد.  ندیفرآ یدر ط

 یماده به بسته مذکور بیضر مقدارها، /نانوکانالکرویم در یگاز یهاانیجر

 یمعادل در محدوده یثابت فنر بیضر وابسته، وارید ساختار در یانتخاب

𝑘sاعداد  = 100𝜀𝜎−2  تا𝑘s = 1200𝜀𝜎−2 نیا. [15,14] باشندیرا دارا م 

 زاتیتجه در هاوارهید ساخت یبرا که است یمواد با معادل قایدق محدوده

 .  شودیاز آن استفاده م 7یالیس/نانو کرویم

 مقاله نیا در فن، اتیادب قیدق مرور و شده انیب مطالب گرفتن نظر در با

 بر وارهید یسازهیشب جهت مختلف مواد انتخاب با معادل فنر ثابت رییتغ ریتاث

 از یعبور ییگرما شار فشار، ،یچگال دما، لیپروف رینظ الیس خواص عیتوز

 یبررس مورد وارهید یروین ریتاث تحت الیس یحرارت تیهدا بیضر و الیس

و شار  الیفشار س یمحاسبه یاست که برا . لازم به ذکرگرفت خواهد قرار

استفاده شده  8وودکرک-نگییرویا یاز رابطه الیاز س یعبور یحرارت یتیهدا

یم انیب یمولکول كینامید یسازهیشب اتیحاضر ابتدا جزئ یاست. در مقاله

 در نظر گرفته شده ی. پس از آن مراحل حل به روش مذکور و پارامترهاگردد
 

                                                                                                                                      
6 Interactive Thermal Wall Model 
7 Micro/Nano fluidic 
8 Irving–Kirkwood 
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 همکاران و رضا ربانی  سازی دینامیک مولکولیجونز در نانوکانال به روش شبیه-لناردت فنر دیوار بر توزیع سیال تغییر ثاب تاثیر

 

 9شماره  17، دوره 1396 ذرآمهندسی مکانیک مدرس،  688
 

شده و سپس صحت  انیب واریو د الیس یکیزیو خواص ف انیابعاد جر یبرا

 یهابه دست آمده با داده جینتا یسهیمورد استفاده با مقا یکد عدد یسنج

ثابت  رییتغ همزمان ری. در ادامه تاثشودیم یبررس نیمحقق ریارائه توسط سا

 و شده یمختلف در آن بررس یپارامترها عیو توز الیبر س وارهید یرویفنر و ن

 از یعبور یشارحرارت ،یچگال فشار، دما، عیتوز بر پارامتر دو نیا همزمان ریتاث

 بر. است گرفته قرار یبررس مورد آرگون گاز یحرارت تیهدا بیضر و گاز

 ریتاث تاکنون فن، اتیادب در سندگانینو توسط شده انجام یهایبررس یمبنا

ون خواص در گاز آرگ عیبر توز  وارید یروین و فنر ثابت یپارامترها همزمان

 یقرار نگرفته است و در واقع کار حاضر برا یدر اعداد نودسن بالا مورد بررس

دما،  لیپروف مقاله ارائه شده است. نیآن در ا جیبار انجام شده و نتا نیاول

وار یو د الیس یتطابق انرژ بیضر نییدر تع تواندیو فشار ارائه شده م یچگال

با  الیس یتیتقال حرارت هداان بیضر تی. در نهاردیمورد استفاده قرار گ

دما با  لیپروف راتییاز گاز و در نظر گرفتن تغ یعبور یمحاسبه شار حرارت

و  دهیثابت فنر مختلف ارائه گرد یمحاسبه شده و برا هیاستفاده از قانون فور

 شده است. انیمطالب مذکور ب یبندجمع

 یمولکول کینامید یبعدسه یسازهیشب -2

𝐻 گریکدیکه با  یدو صفحه مواز نیون بکار حاضر گاز آرگ در = 5.4nm  

قرار گرفته است. بر طبق مشاهدات صورت گرفته  2فاصله دارند، مطابق شکل 

 وارید یروین رینانومتر از هر سطح تاث كیدر فاصله  ن،یشیپ یهادر پژوهش

 عیکه توز رودیقابل ملاحظه است و انتظار م الیدر س یدما و چگال عیبر توز

قرار  وارهید یروین ریتحت تاث هیناح نیفشار و ... در ا رینظ الیاص سخو ریسا

 یروین ریشدن به مرکز کانال، تاث كیو نزد هیدو ناح نی. با عبور از اردیگ

 هایسازهیشب یتمام در. ابدییکاهش م الیخواص مختلف س عیبر توز وارهید

ظر گرفته شده است. سرد در ن وارید ،ینییپا واریگرم و د وارید ،ییبالا وارید

 یمرز طیشرا (𝑧) یو جانب (𝑥) یمحور یهالازم به ذکر است که در جهت

فاصله آزاد  یها به اندازهراستا نیاعمال شده است و طول کانال در ا یتناوب

 یهاروین یسازهیدر نظر گرفته شده است. به منظور شب (54nm) یمولکول

برش  لیاز تابع پتانس وارید-از و گازگ-گاز یهامولکول نیموجود ب یوندروالس

 -لنارد لیشده است. تابع پتانس استفاده 6-12 (L-J)جونز  -لنارد یخورده

 نیا و کندیم یسازهیشب را هامولکول نیدروالس موجود بوان یرویجونز، ن

 سروکار آرگون همانند باردار ریغ یاتم تك گاز با آن در که یطیشرا یبرا تابع

 ارائه هامولکول نیب موجود دروالسون یروین از یقیدق اریبس بیتقر م،یدار

 نیمحقق ریسا توسط گسترده طور به که جونز لنارد لیپتانس تابع. کندیم

آرگون مورد استفاده قرار گرفته است، به  گاز یسازهیشب یبرا زین [12-8]

 :گرددیم انیب( 1صورت رابطه )
 

 

(1) 𝑉(r) = {
4𝜀 ((

𝜎

𝑟𝑖𝑗

)

12

− (
𝜎

𝑟𝑖𝑗

)

6

) − 𝑉(𝑟C),  𝑟 ≤ 𝑟C

0, 𝑟 > 𝑟C

 

𝜎رابطه قطر مولکول  نیا یبرا = 0.3405nm، 1لیپتانس چاه عمق 𝜀 =

119.8 × 𝑘b، زمن ثابت بولت𝑘b = 1.3806 × 10−23 J K⁄، نیب فاصله 

𝑟Cو شعاع قطع  𝑟𝑖𝑗یمولکول = 1.08nm كینامی. در روند حل دباشدیم 

 نیفواصل ب ریلنارد جونز در مقاد لیکه تابع پتانس ییو از آنجا یمولکول

که  ییهاها با مولکولتنها اثر متقابل آن گردد،یم زیناچ اریبزرگ بس یمولکول

 جهی. در نتگرددیشعاع مشخص )شعاع قطع( قرار دارند محاسبه م كی در

 . رسدیدر شعاع قطع برش خورده و به مقدار صفر م یمولکول نیب یروین

زمان  ،M بیشعاع قطع با ضر شیکه افزا دهدینشان م هایبررس

در روش  یمحاسبات نهیهز رایز دهدیم شیافزا M6را به مقدار  یمحاسبات

 است سلول در موجود یهامولکولمتناسب با مربع تعداد  یمولکول كینامید

𝑚. جرم هر اتم آرگون برابر با [9] = 6.63 × 10−26kg  در نظر گرفته شده و

گاز برابر با  یلو چگا 298Kگاز برابر با  هیاول یدما هایسازهیشب یدر تمام

𝜌 = 1.896 kg m3⁄ وارید یحل، برا اتیفرض یساز. به منظور سادهباشدیم 

𝑚wall)به جرم  ییهامولکول زین = 𝑚Ar) آرگون  یهاو قطر معادل با مولکول
(𝜎wall = 𝜎Ar) ساختار  درFCC2 قدرت  نیدر نظر گرفته شده است. همچن

گاز برابر با قدرت -وارید یهامولکول نیب یمولکول نیب یروین 3لیپتانس

𝜀wall−Ar)گاز -گاز یهامولکول لیپتانس = 𝜀Ar−Ar)  .در نظر گرفته شده است

به صورت  نظر مورد یدما اختلاف گرفته، صورت یهایسازهیشب یتمام در

اعمال شده است.  هاوارهید یگاز در نظر گرفته و بر رو یمتقارن نسبت به دما

 است شده داده قرار ترموستات هاوارهیاز د كیهر  یحل، بر رو ندیرآف یدر ط

 وارید یکه دما انددهیگرد میتنظ یاترموستات مذکور به گونه یپارامترها  و

لنارد  لیشعاع قطع در تابع پتانس نکهیا لیمورد نظر ثابت باشد. به دل یدر دما

𝑟Cجونز برابر با   – = 1.08nm كیهر  قیدق یسازهیشببه منظور  باشد،یم 

استفاده شده  واریمدل کردن هر د یبرا FCCساختار  هیلا دو از هاوارهیاز د

 وارید مدل از یکینامیدرودیه حل در شد، انیب شتریپ کهگونههمان. [8]است 

 حل به دنیبخش سرعت رغم یعلمدل  نیکه ا است شده استفاده شمندهو

محسوب شده که در آن  4سرد وارید یهامدل جزء ان،یجر یکینامیدرودیه

مکان خود به صورت صلب حضور داشته و امکان ارتعاش را  در هامولکول

ارد را ند هاوارهیانتقال گرما از د یسازهیشب تیمدل قابل نیا نیندارند. بنابرا

 جهت به یتعامل ییگرما وارید مدل از اضردر کار ح لیدل نیو به هم [10]

  .است شده استفاده هاوارهید از گرفته صورت حرارت انتقال یسازهیشب

ابتدا با  ،یکولمول كینامیروش د بهحل  یکل تمیدر الگور یطور کل به

 یرویشد. سپس ن یممکان و سرعت هر ذره مشخص  ه،یاول طیاستفاده از شرا

 و شودیلنارد جونز محاسبه م لیاز تابع پتانس یریارد بر هر ذره با مشتق گو
 

                                                                                                                                      
1 Depth of Potential Well 
2 Face-Centered Cubic 
3 Potential Strength  
4 Cold Wall Model 

 

Fig. 1 Schematic figure of thermal wall model [14] 

 [14] یحرارت وارید مدل از یکیشمات شکل 1 شكل

 

Fig. 2 The view of the simulation domain in Knudsen number 10 

 10عدد نودسن  در حل دانیم از یینما 2 شكل
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شتاب  مولکول، ره جرمبه دست آمده و با توجه به  یرویبا استفاده از ن

سرعت  تمی. در ادامه و با استفاده از الگورگرددیمشخص م حرکت هر ذره

و اگر  شدهبعد محاسبه  یگام زمان ی، مکان و سرعت هر ذره در انتها1ورله

 تی. در نهاشودیمراحل دو و سه تکرار م م،یادهیهنوز به زمان مورد نظر نرس

 یمولکول جینتا یبر رو ا،یپا طیبه شرا دنیو رس هیپس از اتمام حل اول

. دیبه دست آ الیس كیتا خواص ماکروسکوپ شودیانجام م یریگنیانگیم

 یمورد نظر برا یدر دما 2بولتزمن -ماکسول سرعت عیتوز از هایسازهیشب

فنر در نظر گرفته  بیضر ریمقاد یتمام ی. براشودیگاز آغاز م یهامولکول

 شده اعمال وارید دو نیب 20K یاختلاف دما وار،ید یسازهیشده به منظور شب

 ریتحت تاث الیس مختلف خواص راتییتغ مشاهده بر علاوه بتوان تا است

 298K یدما یبرا زیرا ن یتیانتقال حرارت هدا بیثابت فنر، مقدار ضر رییتغ

 محاسبه کرد.

نظر  در 4fsبرابر با  زین یگام زمان وار،یدو د نیمذکور ب یاختلاف دما در

 یسپر یبرا یگام زمان ونیلیم 25د هر حل، تعدا یگرفته شده است و برا

انجام شده است و سپس  3ایپا طیشرا به دنیرس و هیاول یگذرا حالت شدن

و به دست  یمولکول جیاز نتا یریگنیانگیجهت م یگام زمان ونیلیم 100 تعداد

و ... در نظر  یدما، چگال لیپروف رینظ الیاز س كیماکروسکوپ فیآوردن توص

از  نانیذکر است که در هر حالت و به منظور اطم گرفته شده است. لازم به

انجام شده و  زین یشتریب یزمان یهاگام یبرا یریگنیانگیم ج،یصحت نتا

گشته و نشان  سهیمربوط به اعداد ذکر شده مقا ریبا مقاد یدما و چگال عیتوز

 جیدقت نتا شتر،یب ریبه مقاد یریگنیانگیم شیداده شده است که با افزا

 یپارامترها عیتوز آوردن دست به و یریگنیانگیم یبرا. افتیواهد نخ شیافزا

عرض کانال به  ك،یکروسکوپیم جینتا یاز رو گاز در معادل كیماکروسکوپ

معادل با  بایتقر کهیشده است که عرض هر بار میتقس یمساو 4کهیبار 100

𝜎 ام حل در هر کد نیدر ا یریگنیانگیم یکم برا اری. عرض بسباشدیم ⁄10

مورد  وارهید یکیدر نزد الیرفتار س قیدق یسازهیبه منظور شب ها،کهیاز بار

تا  ییبالا واریمربوط به د واریاتم د فیرد نیاست. عرض کانال از مرکز اول ازین

. با توجه به شودیدر نظر گرفته م ینییپا واریدر د واریاتم د فیرد نیمرکز اول

 لیپروف عیتوز انیب منظور بهکانال  نقطه در عرض  100 یتمام شینما نکهیا

قابل  ریغ ینمودار را تا حد ،ثابت فنر مختلف نیچند ی... برا و یچگال و دما

در آمده  شیهر ثابت فنر به نما ینقاط برا نیاز ا یتنها تعداد د،ینمایفهم م

 است.

 حل یسنجصحت -3

ز متن یعدد کد از پژوهش نیا در که آنجا از  5با

 نیمسائل مورد نظر استفاده شده است، در ا یسازهیشب به منظور 6لمپس 

 نیشیپ یهاموجود در پژوهش جیمذکور با نتا یحاصل از کد عدد جیگام نتا

 یگونه مسائل بررس نیلمپس در ا یشده و صحت استفاده از کد عدد سهیمقا

 خواهد شد. 

 طیشرا یبرا لمپس کد یکینامیدرودیه حل یسنجصحت منظور به

 میتنظ سه یبرا کانال ینییپا مهین در یچگال و سرعت لیفپرو مذکور،

 از گرما انتقال بدون کوئت انیجر در ترموستات یپارامترها از متفاوت

 سهیمقا [10]مشابه مرجع  طیشرا با 4و شکل   3 شکل در بیترت به ها،وارهید

                                                                                                                                      
1 Velocity Verlet Algorithm 
2 Maxwell-Boltzmann Velocity Distribution 
3 Steady State Condition 
4 Slab 
5 Open Source 
6 LAMMPS(Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) 

𝑈𝑤کوئت  انیشده است. در حل مذکور سرعت مشخصه جر = 64 m s⁄  و

𝐻عرض کانال برابر با  = 5.4nm  گونه که در نظر گرفته شده است. همان

هر سه حالت  یبرا وارید یکیسرعت در نزد لیپروف شود،یمشاهده م

 [10]و همکاران  كیسیحل انجام شده توسط بار جیبا نتا قایترموستات، دق

در  که است مشخص دهد،یم نشان هاشکل یسکه بررگونهتطابق دارد. همان

 هیخود در ناح عیاز توز یسرعت و چگال لیو مطابق انتظار پروف وارهید یکینزد

روش مورد استفاده  که دهدینشان م جینتا یاند. بررسکانال دور شده یانیم

است و  وارهید یرویقادر به نشان دادن اثرات ن یبه خوب قیتحق نیدر ا

 روش در ادامه کار استفاده کرد. نیاز ا توانیم نیبنابرا

 جینتا -4

 ریو به منظور امکان مشاهده تاث مقاله نیا در گرفته صورت یهاحل یتمام در

انتقال حرارت  بیامکان محاسبه ضر نیو همچن الیس عیثابت فنر بر توز

در نظر گرفته شده  298Kگاز برابر  ییابتدا یدما ،مورد نظر یدر دما یتیهدا

 ییبالا وارید یدما وار،یدو د نیب 20K یاست و به منظور اعمال اختلاف دما

 در 288Kسرد( برابر با  واری)د ینییپا وارید یدما و 308Kگرم( برابر با  واری)د
  

 

Fig. 3 Comparison of the present work’s velocity profile in channel 

width with Ref.[10] 

 [10]مرجع  جیحاضر با نتا جیسرعت نتا لیپروف سهیمقا 3 شكل

 

Fig. 4 Comparison of the present work’s normalized density profile 

with Ref.[10] 

 [10]مرجع  جیحاضر با نتا جینتا بعدیب یچگال لیپروف سهیمقا 4 شكل
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اختلاف درجه  شیاست که در صورت افزا یهینظر گرفته شده است. بد

خود  وارهید یکیدر نزد نییپا اریبس ایبالا  اریبس یدما ها،وارهید نیحرارت ب

 امکان صورت آن در و شده وارهیدر مجاورت د الیس عیتوز رییتغموجب 

 ندارد وجود ییتنها به الیس خواص عیتوز بر فنر ثابت رییتغ ریتاث مشاهده

 ریکم استفاده نمود تا تاث یاز اختلاف دماها ستیبایم طیشرا نیپس در ا

 لحاظ گردد .  ییپارامتر مورد نظر به تنها

 دما عیتوز -4-1

 کار به فنر ثابت از یرگوناگونیمقاد یبرا کانال عرض در دما عیتوز نمودار

ملاحظه  شده است. همانگونه که ارائه5  شکل در وارید یسازهیشب در رفته

 لیپروف وارید هر از 1nmدر فاصله  ب،یضر نیا ریمقاد یتمام یبرا شودیم

 یفاصله گرفته و به دما 1کانال یانیم یهیموجود در ناح یخط عیدما از توز

دما در  لیپروف رفتار شکل، نیا مطابق نیهمچن. شودیم تركینزد وارید

 سهیمقااست.  وارید یرو بر یفنر اعمال بیکانال مستقل از ضر یانیم یهیناح

 یتمام یبرا هاوارهید كیکانال و نزد یانیم هیناح دردما  راتییتغ زانیم

دما در  راتییکه قسمت عمده تغ دهدیفنر استفاده شده نشان م بیضرا

 راتییکانال تغ یانیو در قسمت م دهدیرخ م هاوارهید یکیعرض کانال در نزد

که در  دهدینشان م امر نیا. گرددیمشاهده م یکمتر اریبس یدما

 قابلسهم  وارهید یروین که 20nmتا  5nm یدر مرتبه یارتفاعها با نانوکانال

 اریبسحرارت  انتقالبر  وارهید یروین ریتاث دهد،یاز کانال را پوشش م یتوجه

علت  نیو به هم باشدیم( نودسن)عدد  یشدگ قیرق یدهیپد از شتریب

 .       ردیقرار گ یبه دقت مورد بررس ستیبایم

به  ینییو پا ییبالا واریدما در مجاورت د عیتوز ،7و شکل  6شکل  در

 بیمستقل از ضر گرددینشان داده شده است. همانگونه که مشاهده م بیترت

در  واریهر د یکیدما در نزد نهیشیب وار،ید یسازمدل یفنر به کار رفته برا

𝜎فاصله    وار،ید سطح ازفاصله  شیافزا باواقع  در. دهدیم یرو وارهیاز د ⁄2

از  1nmدر فاصله  و افتهیدما کاهش  لیبر پروف وارهید یروین ریتاث رفته رفته

. به علاوه رودیم نیاز ب یادیدما تا حد ز عیبر توز وارهید یروین ریتاث واریهر د

 فنر بیضر کاهش ،سرد و گرم واریهر دو د یکیکه در نزد گرددیم ملاحظه

 یگاز به دما یشدن دما تركیموجب نزد وارید یسازهیدر شب رفته رکا به

 .شودیم وارید

به کار گرفته شده در  یتعادل ییگرما وارید مدل در واقع در

 یبرا. کنندیم رتعاشا 2خود تعادل نقطه حول وارهید یهااتم ها،یسازهیشب

 4و فرکانس هافتی شیها افزانوسانات اتم 3یدامنه کوچکتر، فنر یهاثابت

گاز  یهامولکولامر موجب شده است که  نی. ا[15] ابدیینوسانات کاهش م

انتقال  جهیشوند و در نت كینزد وارید یهابه اتم یشتریبمسافت  تابتوانند 

 تركینزد وارهید یگاز به دما یو دما ردیصورت پذ هاآن نیب یشتریب حرارت

 شتریفرکانس نوسانات ب فنر، ثابت شیافزا با شده انیب مطالب برخلافگردد. 

وجود  وارهیگاز به د یهامولکول شتریشدن ب تركیامکان نزد جهیر نتشده و د

 .  گردد كینزد وارهید یدما به تواندینمگاز  یدما جهیندارد در نت

بر حسب ثابت  وارهیگاز در مجاورت د یدما نهیشیب راتییتغ 8شکل  در

 انیب که همانگونهدر آمده است.  شیبه نما آن یسازهیفنر به کار رفته در شب

شده و  تركینزد وارید دو هر یگاز به دما یدما فنر، ثابت کاهش با شد

تجربه شده توسط گاز در کانال  یدما اختلاف نهیشیبشکل  نیمطابق ا

                                                                                                                                      
1 Bulk Region 
2 Equilibrium Position 
3 Amplitude 
4 Frequency 

تجربه شده توسط گاز  یدما اختلاف نهیشیب 8شکل بر طبق . ابدییم شیافزا

𝑘s یبرا = 1100𝜀𝜎−2  8.54برابر باK  به  فنر بیضر کاهش با کهاست𝑘s =

100𝜀𝜎−2 11.96، این مقدار بهK دامنه و کاهش  شیافزارسد. در واقع می

بیشینه اختلاف دمای تجربه شده توسط گاز را در حدود  فرکانس نوسانات

        افزایش داده است. 40%

 
Fig. 5 Distribution of  temperature profile for different spring constant 

 متفاوت فنر بیضرا یبرا دما لیپروف عیتوز 5 كلش

 
Fig. 6 Distribution of  temperature profile in upper channel’s half 

 کانال ییبالا مهین در دما لیپروف عیتوز 6 شكل

 
Fig. 7 Distribution of  temperature profile in upper channel’s half 

 کانال ینییپا یمهین در دما لیپروف عیتوز 7 شكل
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Fig. 8 maximum temperature of gas near upper and bottom wall 

 ینییپا و ییبالا وارید مجاورت در گاز یدما نهیشیب 8 شكل

   یچگال عیتوز -4-2

در  فنر ثابت از یرگوناگونیمقاد یبرا کانال عرض در یچگال عیتوز نمودار

 ب،یضر نیا ریمقاد یتمام یکه برا شودیظه مارائه شده است. ملاح 9 شکل

موجود در  کنواختی عیاز توز یچگال لیپروف واریاز هر د 1nm در فاصله

𝜎 فاصلهکانال  فاصله گرفته و در  یانیم یهیناح به حداکثر  واره،یاز د ⁄2

کاهش سرعت  لیکه به دل گرددیمشاهده م نیهمچن. رسدیمقدار خود م

 واری)د ینییپا واریگاز در مجاورت د یسرد، چگال واریبا دبرخورد  نیها حاتم

 شکل دراست.  شتریگرم( ب واری)د ییبالا واریگاز در مجاورت د یسرد( از چگال

بر حسب ثابت فنر به کار  وارهیگاز در مجاورت د یچگال نهیشیب راتییتغ 10

با شد  انیدر آمده است. همانگونه که ب شیآن به نما یسازهیرفته در شب

گاز  دامنه و کاهش فرکانس نوسانات، اتم شیافزا جهیکاهش ثابت فنر و در نت

 هیناح نیگاز در ا یچگال جهیگردد و در نت كینزد واریبه اتم د تواندیم شتریب

تجربه شده توسط  یاختلاف چگال نهیشیب 10 شکل. مطابق ابدییم شیافزا

𝑘s یگاز در کانال برا = 1100𝜀𝜎−2 0.55ا برابر ب kg m3⁄ که با کاهش  است

𝑘s بهفنر  بیضر = 100𝜀𝜎−2، 1.57مقدار به  نیا kg m3⁄  رسدیم. 

 فشار   عیتوز -4-3

 با مطابق تنش تانسور یهامولفه یمحاسبه یبرا وودکرک-نگیرویا رابطه
  

 

 
Fig. 9 Distribution of Density profile for different spring constant 

 متفاوت فنر بیضرا یبرا یچگال لیپروف عیتوز 9 شكل

 
Fig. 10 maximum density of gas near upper and bottom wall 

 ینییو پا ییبالا واریگاز در مجاورت د یچگال نهیشیب 10 شكل

 :[16] است شده آورده 3و  2 روابط

(2) 𝑆𝑘𝑙 =
1

𝑉𝑜𝑙
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𝑗
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𝑖.𝑗
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𝑉̅𝑘تنش و  یرجنبشیغ مولفه 𝑊𝑘𝑙 ،2 یرابطه در که
𝑖 سرعت متوسط در  انگریب

𝑓𝑙 ،3 یدر رابطه نینهمچاست.  𝑘ام در جهت  𝑖 کهیبار
𝑖.𝑗 جهت  رد رویمولفه ن

𝑘  است که توسط ذره𝑗  ام به ذره𝑖  شودیم واردام. 

 یبرا تینها در ،(3) یتك جملات تنش از رابطهتك یاز محاسبه پس

 :داشت میخواه فشار

(4) 𝑃 =
𝑆𝑥𝑥 + 𝑆𝑦𝑦 + 𝑆𝑧𝑧

3
 

 ثابت از مختلف ریمقاد یبرا نانوکانال عرض در فشار عیتوز نمودار 11شکل  در

 وارید مجاورت در الیس یکل فشار شکل نیا مطابق. است شده آورده فنر

 شیافزا آن لیدل که است کمتر ینییپا وارید یکینزد در الیس فشار از ییبالا

 الیس شتریب یچگال لیدل به( ینییپا واری)د سرد وارید یکینزد در الیس فشار

 کانال یانیم هیناح در که شودیم مشاهده آن بر علاوه. ستا مذکور هیناح در

 لیدل به و وارید یکینزد در که است یحال در نیا و است ثابت الیس فشار

𝜎در فاصله  آن مقدار وارهید یروین وجود  خود نهیشیب مقدار به وارهیاز د ⁄2
  
 

 
Fig. 11 Distribution of pressure profile for different spring constant 

 متفاوت فنر بیضرا یبرا فشار لیپروف عیتوز 11 شكل
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بر حسب  وارهیفشار گاز در مجاورت د نهیشیب راتییتغ 12شکل  در. رسدیم

 شودیدر آمده و مشاهده م شیآن به نما یسازهیثابت فنر به کار رفته در شب

به  وارهید كینزد هیدو ناح نیکه با کاهش ثابت فنر اختلاف فشار موجود ب

اختلاف فشار تجربه شده  نهیشیشکل ب نی. مطابق اابدییم شیمرور افزا

𝑘s یتوسط گاز در کانال برا = 1100𝜀𝜎−2  13برابر با kPa  است که با کاهش

𝑘sفنر به  بیضر = 100𝜀𝜎−2، 71مقدار به  نیا kPa رسدیم. 

 الیس یتیهدا حرارت انتقال بیضر و یعبور شار -4-4

 انیگراد جادیموجب ا هاوارهید یسازهیشب یبرا متفاوت فنر یهاثابت اعمال

با  یی. بردار شار گرماگرددیم واریدو د نیمختلف ب ییشار گرما جهیو در نت

 گرددیم محاسبه (6) و (5) وود مطابق روابطکرک-نگیرویاستفاده از عبارت ا

[16]: 
(5) 𝐽𝑙 =

1

𝑉𝑜𝑙
〈∑ 𝑉𝑙

𝑖𝐸tot
𝑖

𝑖

+  
1

2
∑ 𝑟𝑙

𝑖𝑗(𝑓𝑖𝑗𝑉𝑖)

𝑖,𝑗

〉 

(6) 𝐸tot
𝑖 =

1

2
𝑚𝑖 ((𝑉𝑥

𝑖)2 + (𝑉𝑦
𝑖)

2
+ (𝑉𝑧

𝑖)2) + ∅𝑖 

گاز آرگون انجام شده است. با در  یهاتمام اتم یدر آن علامت جمع بررو که

𝑉𝑙در روابط فوق  ن،یبه عنوان محور مختصات کارتز 𝑙نظر گرفتن 
𝑖 انگریب 

𝐸tot. به علاوه باشدیم 𝑙در جهت  𝑖مولفه سرعت ذره 
𝑖  و∅𝑖 یانرژ بیترتبه 

𝑟𝑙و  باشندیم 𝑖ذره  لیکل و پتانس
𝑖𝑗  بردار فاصله ذره𝑖 ز . باشدیم 𝑗ا

بردار  𝑉𝑖بوده و  𝑗از ذره  𝑖بر ذره  یاعمال یاهذر نیب یرویبردار ن 𝑓𝑖𝑗نیهمچن

عمود بر  یدر راستا ییشار گرما یعمود ی. مولفهباشدیم 𝑖سرعت ذره 

 یدما انیگراد نیدر آمده است. همچن شیبه نما 13در شکل  ،(𝐽𝑦) هاوارهید

 12ارائه شده در شکل  یدما لیپروف یاز رو توانیرا م الیبوجود آمده در س

در  ییمتفاوت محاسبه نمود. با در نظر گرفتن شار گرما یاختلاف دماها یبرا

 بیبوجود آمده در عرض کانال، ضر  یدما انیو گراد وارهیجهت عمود بر د

به  14محاسبه شده و در شکل  هیاز رابطه فور الیس یتیانتقال حرارت هدا

تقال حرارت ان بیضر شود،یکه ملاحظه مدر آمده است. همانگونه شینما

 کاهش. ابدییم شیافزا واریبه د یفنر اعمال ثابت کاهشگاز آرگون با  یتیهدا

 یهادامنه نوسانات اتم شیافزابا  وارید یسازهیفنر به کار رفته در شب بیضر

و در  کندیم جادیرا ا واریبه د کترینزد یاهیامکان حضور اتم گاز در ناح وار،ید

 شود،یم مشاهده که همانطور. ابدییم شیانتقال حرارت گاز افزا تیقابل جهینت

𝑘sکاهش مقدار ثابت فنر از  = 1100𝜀𝜎−2  به𝑘s = 100𝜀𝜎−2، بیضر 
  

 
Fig. 12 maximum pressure of gas near upper and bottom wall 

 ینییو پا ییبالا واریگاز در مجاورت د فشار نهیشیب 12 شكل

 
Fig. 13 Variation of heat flux through the gas with variation of the 

spring constant of the walls 

 وارید فنر ثابت رییتغ با گاز درون یحرارت شار عیتوز رییتغ 13 شكل

 
Fig. 14 Variation of thermal conductivity through the gas with variation 

of the spring constant of the walls 

 وارید فنر ثابت رییتغ با گاز یحرارت تیهدا بیضر عیتوز 14 شكل

0.11 از را یحرارت تیهدا mW m − K⁄ ه 0.27ب mW m − K⁄  یشافزا  

 .دهدیم

بر  یحرارت تیهدا بیضر راتییتغ انیرا به منظور ب (7) یرابطه ژانگ

 .  [17]حسب عدد نودسن ارائه داد

(7) 𝐾eff =
𝐾

(1 + Kn
(2−𝛼𝑇)

𝛼𝑇

(9𝛾−5)

(𝛾+1)
)
 

𝛾گاز آرگون  یو برا رابطه نیا در که =  𝛼𝑇 ییگرما تیهدا بیو ضر 1.67

𝑘در  (7) یخواهد بود. مطابق رابطه رییبسته به نوع سطح متغ = مقدار  ،10

𝛼𝑇 یموثر برا یحرارت تیهدا بیضر = mW 0.52برابر با  1 m − K⁄ که  است

mW 0.06دار به مق نیا m − K⁄ یبرا 𝛼𝑇 = که . همانگونهابدییم رییتغ 0.02

فنر مختلف در شکل  یهاثابت یبرا یحرارت تیهدا بیضر شود،یمشاهده م

 ییگرما تیهدا بیضرا یاعداد ارائه شده توسط ژانگ برا نیب یادر بازه 14

    .باشدیصحت محاسبات انجام شده م انگریامر ب نیمختلف قرار دارد که ا

 جینتا یبندجمع -5

 كینامیدر روش د الیبه س وارهیانتقال حرارت از د یسازهیمنظور شب به

به طور گسترده توسط پژوهشگران مورد  یتعامل ییگرما واریمدل د ،یمولکول
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در  وارید یهااتم اتصال ی.  با توجه به استفاده از فنر براردیگیاستفاده قرار م

در  واریمورد نظر در ساخت د یفنر معادل با ماده بیضر ستیبایروش م نیا

 رفته کار به فنر بیضر رییمقاله با تغ نیدر نظر گرفته شود. در ا هایسازهیشب

 ساخت در استفاده مورد ریمقاد از یعیوس یبازه در وارید یسازهیشب در

که  یطیپارامتر مذکور را در شرا رییتغ اثرها، /نانوکانالکرویم در هاوارهید

 یمورد بررس دینمایرا اشغال م نانوکانالاز  یقابل توجه یفضا وارهید یروین

 وارید یهااتم ارتعاش دامنه واره،ید فنر بیضر کاهش باقرار گرفته است. 

 و داشته وجود وارهید اتم به گاز اتم شدن کترینزد امکان نیبنابرا افتهی شیافزا

ثابت  شی. با افزادهدیم شیافزا را رواید و الیس نیب حرارت انتقال امر نیا

 یکیفاصله نفوذ اتم گاز به نزد وار،ید یهافنر و کاهش دامنه ارتعاش اتم

.  در دهدیامر انتقال حرارت را به شدت کاهش م نیو ا افتهیکاهش  وارهید

𝑘sواقع کاهش مقدار ثابت فنر از  = 1100𝜀𝜎−2   به𝑘s = 100𝜀𝜎−2، بر  علاوه

0.450از  الیاز س یعبور شار شیزااف MW m2⁄  1.045به MW m2⁄،  بیضر 

0.11از  زینگاز در عرض نانوکانال را  نیانگیم یحرارت تیهدا mW m − K⁄ 

0.27به mW m − K⁄  عرض در دما عیتوز لیپروف یبررس .دهدیم یشافزا  

 تركینزد موجب ذکور،انتقال حرارت م شیکه افزا دهدیم نشان نانوکانال

مرز  یموجود بر رو ییو در واقع پرش دما شده وارید یگاز به دما یشدن دما

گاز در  یچگال وار،ید یدما به گاز یدماشدن  کتری. با نزدابدییکاهش م

. در واقع ابدییگرم کاهش م واریو در مجاورت د شیسرد افزا واریمجاورت د

𝑘sدر  گاز توسط شده تجربه یچگال اختلاف نهیشیب = 1100𝜀𝜎−2  برابر با

0.55 kg m3⁄ فنر به  بیاست که با کاهش ضر𝑘s = 100𝜀𝜎−2، مقدار به  نیا

1.57 kg m3⁄ یتمام یکه برا دهدینشان م جینتا ی. بررسابدییم شیافزا 

فشار  لیپروف عیو مطابق انتظار، توز یسازهیفنر به کار رفته در شب یهاثابت

 دهدیاز خود نشان م یچگال لیپروف عیتوزمشابه با  یرفتاردر عرض نانوکانال 

سرد و گرم در  وارید نیاختلاف فشار تجربه شده توسط گاز ب نهیشیدر آن ب و

𝑘s = 100𝜀𝜎−2  71و معادل با kPa باشدیم. 

 میعلا فهرست -6

𝐸 یانرژ (J) 

𝑓 یمولکول نیب یروین (N) 

Fs هیثان فمتو 

𝐻 کانال ارتفاع (nm) 

𝐽 ییگرما شار بردار (MW m2⁄ ) 

K یتیهدا حرارت انتقال بیضر (mW m − K⁄ ) 

𝑘b بولتزمن ثابت (J/K) 

Kn نودسن عدد 

𝐾s فنر ثابت (N/m) 

𝑚 جرم (kg) 

𝑟C قطع شعاع (nm) 

𝑟𝑖𝑗 گریکدی از هااتم فاصله (nm) 

𝑆 تنش (N/m2) 

𝑇 دما (K) 

𝑉 سرعت (m Sec⁄ ) 

𝑉̅ متوسط  سرعت(m Sec⁄ ) 

𝑊 تنش  یرجنبشیغ مولفه(N/m2) 

∆𝑇 وارید دو یدما اختلاف (K) 

2D یدوبعد حل 

3D یبعدسه حل 

 یونانی علائم
𝛼 تطابق بیضر 
𝛾 ییگرما تیضرف 
𝜀 لیپتانس چاه عمق (J/K) 
𝜆 یمولکول آزاد شیپو فاصله (nm) 

𝜌 یچگال (3-kgm) 
𝜎 مولکول طرق (nm) 

𝜙 لیپتانس تابع 

  

  هازیرنویس

Ar آرگون 

Ar − Ar آرگون-آرگون 

𝑘 مختصات محور جهت 

𝑙 مختصات محور جهت 

𝑇 ییگرما 

Tot (لیپتانس و یجنبش یانرژ)مجموع  کل 

Wall وارید 
Wall − Ar آرگون-وارید 
X مختصات محور جهت 
Y مختصات محور جهت 
Z مختصات محور جهت 
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