
 

1 

 
   

 

  r.honarkhah@yahoo.comنويسنده مكاتبه كننده، آدرس پست الكترونيكي:  *

                                                    ٣٠/٠٧/٩٦تاريخ دريافت: 
 ٠٩/٠٧/٩٧تاريخ پذيرش: 

دس
هن

ه م
جل

م
 ي

كان
م

ي
 ك،

ه پ
مار

ش
اپي

 ي
٨٨

د 
جل

 ،
٤٩

ره 
ما

 ش
،

٣
 پا

،
يي

 ز،
١٣

٩٨
ه 

فح
 ص

،
٣٦

٥
-

٣٧
٤

 
  نانوكانال در هانانوسيال ترموفيزيكي خواص و جريان بررسي

  مولكولي ديناميك سازي شبيه از استفاده با
   

  ايران بندرعباس، هرمزگان، دانشگاه مكانيك، مهندسي گروه دكتري، دانشجوي  *هنرخواه رضا

   ايران بندرعباس، هرمزگان، دانشگاه مكانيك، مهندسي گروه دانشيار،   بخشان يونس

 كرمان، ايران پيشرفته، فناوري و صنعتي تكميلي تحصيلات دانشگاه شيمي، مهندسي دانشكده استاديار،   رحمتي محمود

  بندرعباس، ايران هرمزگان، دانشگاه مكانيك، مهندسي گروه استاديار،  احمدي مال خورشيدي جمشيد

   
  چكيده

استفاده از  بادرون يك نانوكانال مسي با سيال پايه آب  ار نوع ذره شامل مس، نقره، پلاتين و طلانانوسيال با چه رساناي گرماييضريب ، ابتدا در مقاله حاضر
را دارد.  رساناي گرماييدهد كه نانوسيال نقره بيشترين افزايش ضريب نتايج نشان مياست.  شده  محاسبه Pcff نيرو با ميدانروش ديناميك مولكولي غيرتعادلي 

همچنين  انجام گرديده است. ) و ضريب نفوذ نانوسيال درون نانوكانالRDFذره با استفاده از آناليز تابع توزيع شعاعي (بين آب و نانو بررسي برهمكنش و تمايل
به آب  نانوذرهدهد كه با افزايش ها نشان ميقرار گرفت، بررسي يبررس موردبه روش ديناميك مولكولي تعادلي  CP,CVها شامل خواص ترموفيزيكي نانوسيال

و  نقره نانوذرهمربوط به  چگالي، نتايج نشان داد كه بيشترين شدت ها اتم چگالي يابد. در بررسي نمودار توزيعثابت كاهش مي مقدار گرمايي ويژه در فشار و حجم
نيز محاسبه و مشخص  تعادلي و غيرتعادلي يمولكول ديناميك روش دو از هانانوسيال لزجتباشد. طلا مي نانوذره كنار در شده يلتشك آب بيشترين ضخامت لايه

  يابد.ميافزايش  آن زجتل در نانوسيال، نانوذره افزايش باگرديد 
  .لزجتنفوذ، مقدار گرمايي ويژه،  ضريب شعاعي، توزيع تابع ،pcff نيرو ميدان ، رساناي گرمايي :كليدي واژه هاي
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Abstract 
In the present paper, using the non-equilibrium molecular dynamic (NEMD) method, thermal conductivity coefficient of water based 
nanofluids was calculated and the influence of the metal nanoparticles type with four particle types including copper, silver, 
platinum, and gold inside a cooper nanochannel was investigated. Also, Pcff force field was used for modeling of the bonded and un-
bonded interactions among the molecules of water, nanoparticles, and the walls. The results, show that the silver nanoparticle has the 
maximum effect on the increasing of the nanofluid thermal conductivity coefficient. The interaction and tendency between water and 
nanoparticles were investigated by using of the radial distribution function (RDF) analysis and the diffusion coefficient of the 
nanofluid inside the nanochannel was then evaluated. Moreover, the thermodynamic properties of nanofluids including Cv and Cp 
were studied by using equilibrium molecular dynamic (EMD) method. The studies indicate that by adding nanoparticles to water, the 
specific heat value is reduced in constant pressure and volume, of which the minimum and maximum specific heat reduction is 
related to copper and platinum nanoparticles. By investigating the diagram of atoms’ density distribution, it was found that the 
highest density is related to the silver nanoparticle and the maximum thickness of water layer is formed alongside with the gold 
nanoparticle. The viscosity of the nanofluids was also calculated by two methods of equilibrium and non-equilibrium dynamics and 
it was specified that the viscosities obtained for the nanofluids were increased by adding the nanoparticles to water fluid. 
Keywords: Thermal Conductivity Coefficient, Pcff Force Field, Radial Distribution Function, Diffusion Coefficient, Specific 
Heat Value, Viscosity. 

 

  مقدمه - ١
ي عددي ها روشين تر متداوليكي از  ١ديناميك مولكولي روش

ي ساز هيشبباشد. روش  يمي رفتار مواد در مقياس نانو ساز مدلبراي 

                                                             
1 Molecular Dynamics (MD) 

يك  عنوان به ،١٩٥٦ در سال ٢ديناميك مولكولي اولين بار توسط آلدر
ي مطرح گرديد. آماري در محاسبات فيزيك ساز هيشبروش استاندارد 

 رفتار سازيشبيه براي قدرتمند حاسباتيمفن  يك مولكولي ديناميك
. است ذرات سيستم يك براي حركت معادله حل كمك با مواد واقعي

                                                             
2 Alder 
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 اندركنش عامل لهيوس به را مواد فيزيكي هايويژگي تواندمي روش اين
 جنبش و سير خط روش، اين از استفاده با. كند بيني پيش ذرات بين

 تعيين توانمي را سيستم وندرنانوذرات  وها  مولكول ،ها اتم فيزيكي
 همچون متغير مقادير ودارند  را يكديگر با اندركنش اجازهها  . اتمنمود
مي روش اين در همچنين،. شود يم محاسبه غيره و انرژي دما، فشار،
 مناسب عامل يك كردن فرض كمك به را مواد فيزيكي هايويژگي توان
 سازيشبيه در هاييمحدوديت هرچند. كرد ينيب شيپ ذرات بين

 قدرت از ناشي سازيشبيه زمان و ذرات تعداد مثلديناميك مولكولي 
 هارايانه قدرت افزايش گذشته، سال چند طي در ولي دارد، وجود رايانه

 يساز هيشب امروزه تا شد باعث يساز هيشب يها روش مداوم بهبود و
 روش يك به آماري فيزيك آزمايشي مدل يك از مولكولي ديناميك

كلي  طور به .شود تبديل مواد خواص اكثر پيشگويي براي سودمند سيارب
از دو روش ديناميك مولكولي تعادلي و  رساناي گرماييبراي محاسبه 

 عنوان بهديناميك مولكولي تعادلي  درروش. شود يمغير تعادلي استفاده 
 سيال رساناي گرمايي خواص بررسي به] ١[ همكاران و بوشهري نمونه

 مولكولي ديناميك روش از استفاده با Pt و SiO2 نانوذرات راههم به آب
 در براي SPC/E مدل ازها  اند. آن پرداخته ١كوبو- گرين رابطه وتعادلي 

 مقدار واند  كرده استفاده آب هايمولكول بين برهمكنش گرفتن نظر
 ٦٣/٠ W/m.K با برابر كلوين ٢٩٣ دماي در را آب رساناي گرمايي

 نتايج و سازيشبيه نتايج بين قبولي قابل همخواني كه دانكرده محاسبه
 غلظت افزايش كه دهدمي نشانها  آن بررسي. دارد وجود آزمايشگاهي

 موجب نانوذره اندازه افزايش كه يدرصورتو  افزايش موجب نانوذره
 رساناي گرمايي درصد ٨ حداكثر و شودمي رساناي گرمايي كاهش

 نوع كه دهدمي نشانها  آن نتايج مچنينه. است بيشتر آب از نانوسيال
  .ندارد رساناي گرمايي شيبرافزا يتوجه قابل تأثير نانوذره

هاي مس به بررسي خواص حرارتي نانوسيال ]٢[ناواس و همكاران 
 توسط روش ديناميك مولكولي ٢فينلبا سيال پايه اكسيد ديو نيكل 

اضافه كردن نانوذرات دهد كه ها نشان مي اند. نتايج آنپرداخته تعادلي
درصد  ١١ تقريباً مسرا كاهش و براي نانوذرات  رساناي گرمايينيكل 

دهد كه ها نشان مي افزايش را به همراه دارد. بررسي و تحليل آن
برهمكنش بين ذرات فلزي و حلقه بنزني سيال پايه بر خواص هدايت 

  حرارتي نانوسيال تأثير زيادي دارد.
 منظور بهتعادلي وش ديناميك مولكولي از ر ]٣[لي و همكاران 

مس - بررسي تأثير دما و اندازه نانوذره بر خواص حرارتي نانوسيال آرگون
نانوسيال را محاسبه  رساناي گرماييكوبو، - با استفاده از فرمول گرين

ها براي مدل كردن برهمكنش سيال و نانوذره از  همچنين آن .اندكرده
دهد ها نشان مي اند. نتايج آناده كردهجونز استف- تابع برهمكنش لنارد

كه افزايش اندازه نانوذره و همچنين درصد حجمي آن در سيال، موجب 
 ٨براي نانوسيال با  كه يطور بهشود بهبود خواص حرارتي آرگون مي

 ٥٠نانومتر موجب افزايش تقريباً  ٢درصد حجمي نانوذره مس با سايز 
ها مشاهده  رد. در مورد دما آنرا به همراه دا رساناي گرماييدرصدي 

  نانوسيال ندارد. رساناي گرمايياند كه افزايش دما تأثير چنداني بر كرده
و روابط تعادلي از روش ديناميك مولكولي  ]٤[فرانك و همكاران 

مس در داخل  - نانوسيال آرگون گرماييكوبو براي بررسي خواص - گرين

                                                             
1 Green- Kubo 
2 Diphenyl oxide 

ل كردن برهمكنش بين سيال ها براي مد اند. آنيك كانال استفاده كرده
ها نشان  اند. نتايج آن جونز بهره برده- و نانوذره از تابع برهمكنش لنارد

درصد حجمي در  ٤/١دهد كه با افزايش درصد حجمي نانوذره تا مي
يابد اما افزايش عمق درصد افزايش مي ٥٠تقريباً  رساناي گرماييسيال 

كه  شود درصورتيينانوسيال م رساناي گرماييكانال موجب كاهش 
  رساناي گرمايي آرگون خالص ندارد. رساناي گرماييتأثير چنداني بر 

به مطالعه برهمكنش آب و آرگون در نانوكانال  ]٥[فام و همكاران 
و  اند پرداختهتعادلي سيليكون با استفاده از روش ديناميك مولكولي 

رد كه اين اند كه سيال تمايل زيادي به جذب بر روي سطح دانشان داده
ها با  باعث كاهش اثر دماي ديواره نانوكانال بر دماي سطح تماس آن

  شود.سيال مي
سازي ديناميك در كار مشابه ديگري از شبيه ]٦[هو و همكاران 

آرگون در - براي بررسي رفتار حركتي نانوسيال مستعادلي مولكولي 
جونز - ناردها از تابع برهمكنش ل اند آنداخل نانوكانال استفاده كرده

سيال و براي - سيال و ديواره- سيال، نانوذره- براي برهمكنش سيال
اند. استفاده كرده EAMنانوذره از تابع برهمكنش - برهمكنش نانوذره

هاي سيال در اطراف دهد كه برخي از مولكولها نشان مي نتايج آن
كنند و برخي و مانند يك جسم جامد عمل مي قرارگرفتهديواره كانال 

  شوند.ها روي سطح نانوذره جذب مي از آن ديگر
رساناي براي بررسي  معمولاًتوان بيان كرد كه كلي مي طور به 

 راًياخو  شود يماستفاده تعادلي از روش ديناميك مولكولي  گرمايي
قرار گرفته است و  موردتوجهروش ديناميك مولكولي غير تعادلي 

و  نمونه ژانگ عنوان بهدر اين زمينه كمتر است.  يساز هيشبمطالعات 
 به تعادلي غير مولكولي ديناميك روش از استفاده با] ٧[ همكاران

 در كه اندپرداخته آب ازجمله مختلف سيالات رساناي گرمايي بررسي
 آب مولكول بين يها برهمكنش براي SPC/E مدل از ها آن مطالعه
ي رسانادهد كه مقادير نشان مي ها آناست. بررسي  شده استفاده
 W/m.Kآب محاسبه شده توسط روش ديناميك مولكولي ( گرمايي

) ٦٠١/٠ W/m.K( ) اختلاف زيادي با مقادير آزمايشگاهي٧٩/٠
 . ]٨[دارد

آب را با استفاده از مدل  رساناي گرمايي] ٩رومر [ بريسم و
TIP4P/2005  و روش ديناميك مولكولي غيرتعادلي در دمايK ٣٠٠ 

رساناي ي براي توجه قابلمحاسبه كرده كه اختلاف  ٩/٠ W/m.K مقدار
 ].١٠[ گردد يمآب مشاهده  گرمايي

نوسيال نا رساناي گرماييبه بررسي جريان و  ]١١[هيو و همكاران 
اند. مس توسط روش ديناميك مولكولي غيرتعادلي پرداخته- آرگون

ها براي مدل كردن برهمكنش سيال و نانوذره از تابع برهمكنش  آن
اند كه افزايش قطر نانوذره  اند و گزارش كردهجونز استفاده كرده- لنارد

ي در توجه قابلبه همراه افزايش سرعت نانوسيال در كانال سبب افزايش 
نانوسيال ساكن باشد، افزايش  كه يدرصورتشود اما مي اناي گرماييرس

   سايز نانوذره تأثير چشمگيري بر خواص حرارتي نخواهد داشت.
در اين  شده انجام يساز هيشب مطالعاتدقيق  بررسيباتوجه به 

 سيال سيال پايه براي سادگي، مطالعاتدر اكثر  كه دهدمي نشان زمينه
از . شده است پرداخته آب سيال به كمتر وت انتخاب شده اس آرگون

 حرارتي ضريب سازيشبيه كه كنندمي ديتائنيز  هابررسيسوي ديگر 
 مورداستفاده برهمكنش تابع بهآن  با سيال پايه هانانوسيال يا و آب

 بين يتوجه قابل اختلاف شودمي باعث و است وابسته خيلي آب براي
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. باشد داشته وجود آزمايشگاهي هايداده و سازيشبيه از حاصل نتايج
 مهم اين كننده ديتائ خود آب براي برهمكنش يها مدل گستردگي

 حرارتي خواص ينيب شيپ براي مناسب نيرو ميدان يك به نياز كه است
بعلاوه بررسي مطالعات . شودمي احساس آن پايه سيال با هانانوسيال

 دهد يم نشان هالانانوسي رساناي گرمايي بررسي نهيدرزم يساز هيشب
 به كمتر و است موردتوجه بيشتر سايرين به نسبت مس نانوذره كه

 ديگرتوجه  قابل نكته .است شده پرداخته طلاو  نيپلات ،نقره نانوذرات
 خواص تواندمي كه است نانوكانال يك داخل در نانوسيال حركتي رفتار

 دهدمي نشان مطالعات بررسي كه دهد قرار تأثير تحت را ها آن گرمايي
در اين مطالعه به  بنابراين؛ استشده  گرفته نظر در مهم اين كمتر

در داخل ها با سيال پايه آب نانوسيال رساناي گرماييبررسي رفتار 
شود و لي پرداخته مينانوكانال توسط روش ديناميك مولكولي غيرتعاد

 همچنينو جنس، توانايي و سرعت نفوذ نانوسيال پارامترهايي نظير 
 .شودمي بررسي ومحاسبه  در نانوكانال راخواص ترموفيزيكي 

  

  مولكولي سازي ديناميكشبيه روش - ٢
 از گيري انتگرال با سيستم تغييرات مولكولي ديناميك روش در

يك  بر اساس ذرات اوليه مكان ابتدا. آيد مي دست به حركت معادلات
از رابطه توزيع  توزيع سرعت تعادلي ذراتو تعيين مدل پيكربندي اوليه 

  .]١٢[شود) مشخص مي١مطابق رابطه ( ١بولتزمن- ماكسول

)١(   
1

2
2 i α,ii

α,i
B B

m vm 1
p v exp     α x, y, z

2πk T 2 k T

 
   
 

  

مولكولي مولكولي و دروننيروهاي بين اوليه، شرايط تعيين از پس
گيري شده و مكان و سرعت جديد محاسبه و از معادلات حركت انتگرال

آيد. اين حلقه مداوم تكرار به دست مي ٢ورلت ها به كمك الگوريتماتم
 رسد.سيستم به تعادل مي تيدرنهاشود تا مي

 همكنش پتانسيل بعتا- ١-٢
 مولكوليدرون و مولكوليبين نيروهاي ايرايانه هايسازيشبيه در

 اهميت و شوندمي بيان رياضي هايمعادله از ايمجموعهصورت  به
 مسئله جهيدرنت .دارند هاسازيشبيه نتايج صحت و دقت در بسياري

هرلحظه  در ها آن برمؤثر  نيروهاي وها  اتم بين برهمكنش يافتن اصلي
 برهمكنش شيوه يعني ي،اتم نيب پتانسيل يك انتخاب. است زمان از

؛ است اتمي مدل يك توسعه براي اصلي ورودي يقينطور  ها به اتم
- بين هاي انرژي جموعم مولكولي سيستم كل پتانسيل انرژي بنابراين

  باشد.مي مولكوليدرون و مولكولي
 پتانسيل انرژي دو شامل پتانسيل ميدان چهار تحقيق اين در

 پتانسيل انرژي دو و) الكترواستاتيكي و ٣دروالسي وان( مولكولي بين
براي كل سيستم  )٥پيوندي خمش و ٤پيوندي كشش( مولكوليدرون

  .است شده گرفته نظر مولكولي در
 نظر در مطالعه اين در پايه سيال عنوان به آب آنكه به با توجه

كه به دليل اهميت بررسي  دهدها نشان ميبررسي است، شده گرفته

                                                             
1 Maxwell-Boltzmann 
2 Verlet 
3 Van der Waals 
4 Bond Stretching 
5 Bond Bending 

هاي برهمكنش زيادي براي محاسبه خواص خواص آب، مدل
 قاعده اين از آب رساناي گرمايي شود كهترموفيزيكي استفاده مي

-از تابع پتانسيل برهمكنش لنارد ها آنكه در تمامي  نيست مستثنا

، كولومبي به همراه تابع برهمكنش هارمونيك براي تعيين طول ٦جونز
ها علاوه بر مقادير توابع است. تفاوت اين مدل شده استفادهد و زاويه پيون

بودن ساختار  ريپذ انعطافهاي فعال، صلب يا برهمكنش در تعداد سايت
ساختارهاي صلب در نظر  صورت به معمولاًو قطبش پذيري است و 

سازي شبيه نهيدرزم]. بررسي مطالعات اخير ١٠[ شوند يمگرفته 
هاي نيرو دهد كه استفاده از ميدانآب، نشان مي سيالات و بخصوص

Pcff ]هاي آب نتايج خوب و قابل قبولي نسبت به ساير مدل ]١٨- ١٣
دهد؛ كه در اين ها نشان مي بيني خواص آنبا درصد خطا كمتر در پيش

از توابع  Pcffمطالعه نيز از اين مدل استفاده شده است. در ميدان نيرو 
 مولكوليهاي بينبراي مدل كردن برهمكنش )٢- ٥(برهمكنش با روابط 

  شودمولكولي استفاده ميدرون و

)٢(   
9 6

ij ijij
ij ijLJ

ij ij

σ σ
U r ε 2 3

r r

             
     

  

)٣(  i jij
Coul

0 ij

q q
U B       B 332.0647

ε r
   

)٤(       2 2
str str 0 0 0

1
U k R R 1 C R R D R R

2
        

  

)٥(       2 2
bend bend 0 0 0

1
U k θ θ 1 C θ θ D θ θ

2
        

  

براي آب در  Pcffضرايب مربوط به توابع برهمكنش ميدان نيرو 
  .است شده مشخص  ١جدول 

 pcffهاي نيرو با ميدان آب  برهمكنش انرژي مقادير توابع -١ جدول

  Å(σ  (kcal/mol)ε(  نوع اتم
  الكتريكيبار 

) (e 

 يجرم مولكول
)gr/mol(  

O ٩٩٩٤/١٥  - ٧٩٨٢/٠  ٢٧٤٠/٠  ١٥٠٧/٣ 

H ٠٠٧٩/١  ٣٩٩١/٠  ٠١٣٠/٠  ٠٩٨/١ 
  

نوع 
 پيوند

 /پيوند طول
خمش  زاويه

  مرجع

 ثابت
  خمش/كشش

 ضريب ثابت
C 

 ضريب ثابت
D  

O-H ٩٧٠/٠ R0=  ٢٨/٥٦٣ Kstr= 

(kcal/molÅଶ)  
١٢/١٩٠٢ - ٢٢/١٤٢٨  

H-O-H ٧٠/١٠٣0=ϴ  ٨٤/٤٩ Kbend= 

(kcal/mol)  
٠٠/٨  - ٦٠/١١ - 

 اختلاط قوانين - ٢-٢
يك ابزار آسان  )٧, ٦(مطابق روابط  ٧برتلوت - لاط لورنزقوانين اخت
كند تا بتوان مي فراهم ijي پارامترهاي تداخلي براي محاسبه

هاي مختلف را در ي بين مناطق برهمكنش اتمي مولكولكنواختيريغ
  .]١٩, ٣[گرفت نظر 
)٦(  ij ii jjε ε ε  

)٧(   ij ii jj
1

σ σ σ
2

   

هندسي و عبارت تداخلي ميانگين  بر اساسعبارت تداخلي انرژي 
 پارامتر اندازه بر اساس ميانگين قطر مناطق برهمكنشي است.

                                                             
6 Lennard-Jones 
7 Lorentz–Berthlot 
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  روش اجرا و نتايج- ٣
 ١براي انجام تمامي محاسبات از كد منبع باز لمپس مطالعه اين در

 اطلاعات يسينو برنامه كد نوشتن با ابتدا استفاده شده است؛ كه
 لمپس، ٣ورودي يكدها نوشتن با سپس و استخراج لمپس ٢ازيموردن
  كنيم. مي فراخواني مرجع برنامه از را ازيموردن توابع

 هانانوسيال رساناي گرماييمحاسبه ضريب  -١- ٣

 ديناميك روش دو از رساناي گرمايي محاسبه و بررسي براي
 از تعادلي درروش كه شودمي استفاده تعادليغير و تعادلي مولكولي

  .]٢٢- ٢٠[ گرددمي استفاده )٩, ٨( وابطرصورت  به كوبو- گرين يرابطه

)٨(     q q2
B

0

1
K J 0 J t dt

3VK T



    

)٩(  
N

q i i

i 1

d
J r E

dt


   

 و شود گرفته انتگرال گرمايي شار تابع از بايد كوبو- در رابطه گرين
 تا شود حل بايد زماني گام هر در كه رو ديفرانسيلي معادلات حجم اين

ز در هر مرحله ا ؛ كهدهدمي آيد را افزايشبه دست سيستم  دقيق حالت
 معادله 6 زماني گام هر در اتم هر سازي ديناميك مولكولي برايشبيه

  شود.مي حل تكانه براي تابع سه و مكاني تابع سه ديفرانسيل،
 از رساناي گرماييدر ديناميك مولكولي غيرتعادلي براي محاسبه 

به اين صورت  روش اين استراتژي ؛ كهشودمي استفاده فوريه قانون
-در ديواره گرماييبا ايجاد يك شار  سيستم تعادلي وضعيت در است كه

ها اين در ديواره سرد و گرم ي هيناح دو يتعبيه كه با ايجاد ها اختلال
تغييرات دما را نسبت به مكان محاسبه و  شود و سپسكار انجام مي

  .]١٠, ٩[ ديآمي به دست )١٠(را مطابق رابطه  رساناي گرمايي

)١٠(  
Q

K
dT

A
dz

  

 رساناي گرمايي كه در اين پژوهش ما از مدل دوم براي محاسبه
 نانوسيال رساناي گرمايي محاسبه و سازيشبيه انجام براي ايم.بهره برده

  است. شده نجاما زير روند
 سازيساختن جعبه شبيه- ١

 سازيكمينه كردن انرژي جعبه شبيه- ٢

 در دماي شده انجامسازي: تمامي محاسبات تعادل دماي جعبه شبيه- ٣
سازي توسط براي اين منظور جعبه شبيه كه شودانجام مي ٢٩٨

رسد كه براي ثابت به تعادل دمايي مي ١٠ psبه مدت  NVT ٤هنگرد
اين  .]٢٣[ شوداستفاده مي ٥هور- آن از ترموستات نوس داشتن نگه

ترموستات از نوع مقياس بندي سرعت بوده و در هر مرحله با مقياس 
نرژي جنبشي ي كه بر اساس تئوري اا لحظهها و دماي بندي سرعت

توانيم بنابراين مي ؛داردنگه مي ثابتشود، دماي سيستم را مدل مي
  آوريم. دست به )١٢, ١١( وابطدماي سيستم را از ر

                                                             
1 Large-Scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 
(LAMMPS) 
2 Data File 
3 Input File 
4 Ensemble 
5 Nose–Hoover Thermostat 

)١١(   B
3

NK T KE T
2

  

)١٢(   
N

2
i i

1

1
KE T m v

2
   

ديگري براي محاسبه ضريب هدايت حرارتي  NVTاز انسمبل  - ٤
 ١ fsر گام زماني و با در نظر گرفتن ه ٥ ns زمان مدتنانوسيال به 
 شود.استفاده مي

آوردن توزيع دمايي در  به دست: براي dT/dz آوردن به دست- ٥
ي كرده و دما در هر قسمت محاسبه بند ميتقس، عمق كانال را zراستاي 

 گردد.مي

نانوسيال: از تقسيم گراديان دمايي بر شار  رساناي گرماييمحاسبه - ٦
 آيد.هدايت حرارتي به دست مي مقدار ضريب ها وارهيددر  شده اعمال

اول صحت نتايج  مرحلهمولكولي نياز است كه در  يساز هيشبدر 
براي اين منظور در ابتدا و بررسي قرار گيرد.  موردبحث آمده دست به

در نانوكانال  هاصورت خالص و سپس نانوسيال آب به رساناي گرمايي
لكولي سازي ديناميك موبا جنس ديواره مسي توسط روش شبيه

رسانای محاسبه شده است. براي محاسبه  NVTغيرتعادلي و انسمبل 

آنگسترومي و  ٣٠×٣٠×٣٠سازي با ابعاد آب از جعبه شبيه گرمايی
كه چگالي آب در اين  ،]١٠[مولكول آب استفاده شده است ٩٠٠تعداد 

آنگسترومي  ٣٠فاصله  zاست. در جهت  ٦٧/٩٩٦ kg/m3حالت برابر با 
جعبه شبيه كه ييازآنجا .ي شده استبند ميتقسقسمت مساوي  ٢٠به 

سازي متقارن است بنابراين رفتار تغييرات دما از وسط جعبه شبيه
- ٠توان توزيع دما را در بازه شود بنابراين ميبرعكس مي قاًيدقسازي 

 حجم كاهش منظور به و بررسي قرار داد. موردبحثآنگستروم  ١٥
 و آنگستروم ١٢ قطع شعاع از برد كوتاه هاي برهمكنش براي محاسبات،

] ٢[ اوالد جمع روش از) الكترواستاتيك( برد بلند هاي برهمكنش براي
سازي ديناميك مولكولي نتايج حاصل از شبيه  .گرددمي استفاده

سازي، با جعبه شبيه Zغيرتعادلي مربوط به توزيع دماي آب در راستاي 
ترسيم  ١ در شكل ٠٢/٧×١٠-٥ kcal/mole.fs.Å 2 گرمايياعمال شار 
 شده است.

  

 روند كدهد توزيع دما ينشان مي ١ي كه نتايج در شكل طور همان
اين است كه تعداد  دهنده نشانخطي به خود گرفته است كه اين  كاملاً

رساناي براي محاسبه  شده گرفتهها و زمان محاسبات در نظر مولكول
بسيار مناسب بوده است. مقدار ضريب هدايت حرارتي  آب گرمايي
درصد  ١٣است كه تقريباً  ٥٣/٠ W/m.Kبراي آب خالص  شده محاسبه

 
  

 نيرو هايميدان با نانوكانال در آب دماي ودار توزيعنم -١شكل 
Pcff  
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 Kدر دماي  ]٨[توسط رامير و همكاران شده ارائهبا مقدار آزمايشگاهي 
  اختلاف دارد.  ٦١/٠ W/m.K آمده دست به با مقدار ٢٩٨

 هدايت ضريب خواص بر فلزي نانوذره جنس تأثير براي بررسي
 همچنين و فلزي نانوذرات بين هاي برهمكنش بايد هانانوسيال گرمايي

 ميدان كه ييازآنجا و گرفت نظر در و ديواره را آب با را ها آن برهمكنش
 ينيب شيپ خوب پايه سيالعنوان  به را آب اناي گرماييرس Pcff نيرو

برهمكنش تواند مي نيرو ميدان اين هم فلزي ذرات براي و است نموده
- مولكول بين برهمكنش براي بنابراين؛ كند ينيب شيپ را ها آن بين هاي

 همچنين و ذرهنانو- ديواره آب،- ديواره ذره،نانو- ذرهنانو آب،- آب هاي
 ٢ جدول در. است شده استفاده Pcff نيرو ميدان از آب- ذرهنانو

 مشخص ها آن برهمكنش تابع ضرايب و نانوذره به مربوط مشخصات
  .است شده

  مشخصات و ضرايب توابع برهمكنش نانوذرات -٢ جدول

هاي غير پيوندي  براي در نظر گرفتن ضرايب مربوط به برهمكنش
هاي آب، نانوذرات با ديواره و آب با ديواره از قوانين نانوذرات با مولكول

مقادير پارامترهاي  كه شوداستفاده مي )٧،٦( ط مطابق روابطاختلا
موجود  ١در جدول  Pcffجونز مربوط به مولكول آب با ميدان - لنارد
  است.

فلزي  نانوذرات از درصد دو حجمي درصد با نانوسيال ساختن براي
 ١٢٠٠به همراه  FCCآنگستروم با ساختار كريستالي  پنج شعاع با

 ٢مطابق شكل شماره سازي ده است. جعبه شبيهآب استفاده ش مولكول
آنگستروم  ٦٩/٢١ ×٦٩/٢١ي از مس با ابعاد ا هيلا ٤شامل دو ديواره 

 آنگستروم ١٠٠ اندازه نانوسيال همراه به است كه FCC ساختار مربع با
  .دهند مي تشكيل را z جهت در

  
  مسي  نانوكانال در سيالنانو هايمولكول از جريان تصويري-٢شكل 

 درون هاي مختلفنانوسيال رساناي گرمايي محاسبه براي
 Kسازي ديناميك مولكولي در دماي پس از انجام شبيه نانوكانال مسي،

 را هانانوسيال به مربوط كانال عمق راستاي در دما ، در ابتدا توزيع٢٩٨
 .است مشاهده قابل ٣ شكل در كه نموده ترسيم و مشخص

 
 

  
  

  عمق نانوكانال ها در راستايزيع دماي نانوسيالتو -٣شكل 

نانوسيال بايد گراديان دمايي  رساناي گرماييبراي محاسبه 
 مقدار بودن مشخص با مربوط به بخش نانوسيال را محاسبه و

نمودار  كه ييازآنجاآيد؛ و مي به دست رساناي گرمايي ،گرماييشار
شود. تقارن است فقط توزيع دما تا مركز كانال بررسي ميتوزيع دما م

 شده دادهنشان  ٤ها مختلف در شكل نمودار توزيع دما براي نانوسيال
 هانانوسيال براي دما توزيع دهدمي نشان نتايج كه يطور همان است.
 صحيح سازيشبيه روند كننده ديتائ تواندمي اين كه است خطي بسيار
 و دما گراديان بيشترين مس نانوسيال كه دهدمي نشان نتايج. باشد

با توجه  .اندداده اختصاص خود به را دما گراديان كمترين طلا نانوسيال
مقدار  ٣ جدول در ٤آمده از شكل  دست به دما نمودار از حاصل به شيب

بر ديواره  شده اعمالگرمايي ها با توجه به شارنانوسيال رساناي گرمايي
 .تاسشده   محاسبه

  
  

  نانوكانال در هانانوسيال دماي دار توزيعنمو -٤شكل 
بر  شده اعمالمشخص است شار حرارتي  ٣كه در جدول  طور همان

با توجه به  درواقعهاي مختلف متفاوت است، ديواره براي نانوسيال
ي به صورت گرماييمتفاوت نانوسيال بايد مقدار شار  رساناي گرمايي

قرار گيرد كه آب  نيكلو ٣٧٣- ٢٧٣انتخاب شود كه توزيع دما در بازه 
 دهدمي نشان هانانوسيال رساناي گرمايي به مربوط نتايج تغيير فاز ندهد.

 بيشترين مس و پلاتين طلا، ترتيب به سپس و بيشترين نقره نانوسيال
  .دارند را نانوسيال رساناي گرمايي افزايش

  كانالها در نانوسيالنانو رساناي گرماييمقادير  -٣ جدول

  گرماييشار   نانوذره
(kcal/mol.fs.Å 2)  

dT/dZ 
 رساناي گرمايي

(W/m.K)  
Knf/Kw  

Cu 
٢٦/١  ٦٦٧/٠  ٠٤٨/٢  ٩٦٧/١×١٠-٥ 

Ag 
٥٠/١  ٧٩٨/٠  ٧٥٤/١  ٠٥٦/٢×١٠-٥  

Au  
١٩٠/١×١٠-٥  ٤٠/١  ٧٤٢/٠  ٨٤١/٠  

Pt 
٨٨٧/١×١٠-٥  ٣١/١  ٦٩٨/٠  ٨٧٩/١  

 با مختلف هاينانوسيال حرارتي ضريب افزايش ميزان ٤ در جدول
توان گفت نتايج ميكه  ؛شده است مقايسه نتايج مطالعات آزمايشگاهي

نانو
  ذره

تعداد 
  اتم

 شعاع

)nm(  

 مولكولي جرم

)gr/mol( 
ε(kcal/mol) )Å(σ  

Cu ٦٧٧٥/٢  ٨١٨٧/٣  ٥٤٦٠/٦٣  ٥/٠  ٤٣  
Ag ٠٢٢٢/٣  ١٠٠٢/٤  ٨٦٨٠/١٠٧ ٥/٠  ٣٨  
Au  ٠١٧٧/٣  ٠٩٨٠/٦  ٩٦٧٠/١٩٦ ٥/٠  ٤٣  
Pt ٩٠٣٤/٢  ١٤٤٧/٩  ٠٨٤٠/١٩٥ ٥/٠  ٤٣  
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در نظر  بايد خواني قابل قبولي با نتايج آزمايشگاهي موجود دارند.هم
 باشدمي نيزنانوذره  اندازه ريتأث تحت رساناي گرمايي مقدار كه داشت

 بيشتر آن تماس سطح باشد كمتر نانوذره اندازه چه هر كه ييجاازآن و
در نظر ذرات شعاع  آنگستروم ٥اندازه  دليل به رود يم انتظار، است

 هانانوسيال رساناي گرمايي افزايش مقاديردر اين تحقيق  شده گرفته
  .باشدآزمايشگاهي موجود  مطالعات از بيشترنسبتاً 

نتايج ها با نانوسيال رساناي گرماييافزايش مقايسه  -٤ جدول
  آزمايشگاهي

  رديف
سيال 

  پايه
  نانوذره

درصد 
  نانوذره

 درصد افزايش
  رساناي گرمايي

  مرجع

  ]٢٤[  ٣٥  ١  نقره  آب  ١
  ]٢٥[  ١١  ٤/٠  نقره  آب  ٢
  اين مطالعه  ٥٠  ٢  نقره  آب  ٣
  ]٢٦[  ٢٠  ٥/٣  پلاتين  آب  ٤
  اين مطالعه  ٣١  ٢  پلاتين  آب  ٥
  ]٢٨, ٢٧[  ٢٤- ٤  ٢- ١/٠  مس آب  ٦
  اين مطالعه  ٢٦  ٢  مس آب  ٧

ها با در نظر گرفتن اين نكته كه اندازه و غلظت تمامي نانوسيال
ها تحت تأثير نانوسيال رساناي گرماييتوان گفت كه يكسان است مي

هاي آب به جنس نانوذره و برهمكنش آن با آب است. هر چه مولكول
انتقال حرارت  شوند و به هم تمايل بيشتر داشته باشند تر كينزدنانوذره 

از آب به نانوذره و بلعكس بيشتر خواهد بود. براي بررسي برهمكنش و 
) استفاده RDFتمايل بين آب و نانوذره از آناليز تابع توزيع شعاعي (

  گردد.مي

  ١تابع توزيع شعاعي-٢- ٣
از تابع توزيع  βو  αبراي مشخص نمودن توزيع فواصل بين دو نوع اتم 

مكانيك آماري رابطه رياضي آن  بر اساسكه شود شعاعي استفاده مي
  است. )١٣( صورت رابطه به

)١٣(   
NN βα

αβ k i
α β

i 1 k

N
g r δ(r |r r |)

ρN N


    

قرار گرفتن در ها براي تابع توزيع شعاعي تمايل بين اتم درواقع
هايي به يكديگر كند. چنانچه مولكولكنار يكديگر را مشخص مي

 فاصلهكه از هم  بيشتر و درصورتي RDFنزديك شوند شدت پيك 
تابع توزيع ؛ شودكاسته مي RDFي نمودار ها كيپبگيرند از شدت 

ترسيم شده  ٥هاي مختلف در شكل نانوذره براي نانوسيال- شعاعي آب
  است.

دهد اولين پيك نمودار در فاصله ي كه نتايج نشان ميطور همان
ها قرار دارد كه بدين معني است آنگستروم براي تمامي نانوسيال ٢٥/٣

آنگستروم  ٢٥/٣هاي آب و سطح نانوذرات كه حداقل فاصله بين مولكول
پيك مربوط به نانوسيال نقره و سپس به  نيتر بزرگاست. در اين فاصله 
توان بيان كرد كه تمايل  بنابراين مي؛ باشدو مس مي ترتيب طلا، پلاتين

هاي آب براي قرار گرفتن در كنار نانوذرات نقره نسبت به مولكول
شود سطح تماس آب با سايرين بيشتر است و همين امر باعث مي

                                                             
1 Radial Distribution Function(RDF) 

آن بيشتر از ساير نانوذرات  رساناي گرمايينانوذره بيشتر گردد و 
 باشد.

  
  هاتابع توزيع شعاعي براي نانوسيال دارنمو -٥شكل 

  

  محاسبه ضريب نفوذ نانوسيال-٣- ٣
نانوسيال را  پارامتري است كه توانايي و سرعت نفوذضريب نفوذ 

رابطه  نانوسيالبا سرعت متوسط  كه كند را بيان مي درون نانوكانال
هاي ر زمانهاي نانوسيال د. با استفاده از موقعيت مولكولمستقيم دارد

شود. مختلف و با استفاده از مكانيك آماري ضريب نفوذ محاسبه مي
-) مولكولMSD( ٢براي اين منظور از نمودار ميانگين مربعات جابجايي

مقابل زمان استفاده و ضريب نفوذ نانوسيال در هاي نانوسيال در 
  گردد.) محاسبه مي١٤نانوكانال مطابق رابطه (

)١٤(   
N

2
i

t
i 1

DI lim r t




   

 ٦ شكل در مختلف هاينانوسيال براي زمانبرحسب  MSD نمودار
 تغييرات تقريباً دهدمي نشان ٦شكل  كه يطور همان شده است. ترسيم
MSD فقط و است پلاتين، طلا و مس تقريباً يكسان انوسيالن سه براي 

 .دارد سايرين نسبت به كمتري جابجايي مقدار نقره نانوسيال
 كه كرد بيان توانمي است يكسان ذرات نانو اندازه اينجا در كه ييازآنجا

 آب هايمولكول آن با تمايل و برهمكنش به نانوسيال نفوذ ضريب
  .دارد بستگي

  
  هاسيالبراي نانو MSDدار نمو -٦شكل 

 .است شده محاسبه هانانوسيال نفوذ ضريبمقدار  ٥ جدول در
 و نانوذره به مربوط RDF نتايج به توجه باضريب نفوذ نانوسيال نقره 

 هايمولكول نقره نانوذره اطراف كه كرد بيان توانمي آب هايمولكول
 جذبدرواقع  و است برگرفته در وذراتنان ساير به نسبت بيشتري آب

                                                             
2 Mean square displacement 
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 هانانوسيال ساير به نسبت تريكند حركت بنابراين است شده سطحي
  .شودمي كمتر آن نفوذ ضريب و دارد

  هامقادير ضريب نفوذ نانوسيال -٥ جدول

  ضريب نفوذ نانوسيال  نانوذره  رديف
١٠-٥×(  m2/s) 

١  Cu ١٠٠/٨  
٢  Ag ٨١١/٧  
٣  Au  ٢٦٣/٨  
٤  Pt ٧٣٦/٨  

  هاخواص ترمو فيزيكي نانوسيال-٤-٣
 كه شود يم استفاده سيستم آنتالپي از ويژه گرماي محاسبه براي

 همراه به داخلي و جنبشي انرژي جمع حاصل از آنتالپي مقدار
  ]:١٠[ ديآ يم به دست )١٥( رابطه مطابق فشار در حجم ضرب حاصل
)١٥(  e e eH E PV K P PV      

با گام  NPTها از انسمبل بنابراين براي محاسبه آنتالپي نانوسيال
و روش ديناميك مولكولي  ونيليم كيبا تعداد مراحل  ١ fsزماني 

و فشار  ٢٩٨ Kده است. در تمامي محاسبات دماي تعادلي استفاده ش
atm آنگستروم و  ٥در نظر گرفته شده است كه اندازه نانوذرات  ١

 قاًيدقهاي آب ابعاد و تعداد مولكول ازنظرسازي مشخصات جعبه شبيه
سازي ديناميك مقادير آنتالپي محاسبه شده از شبيهمانند قبل است. 

 .آيد مي دست به kj.kg-1٧٠٩/١٢٤٩مولكولي تعادلي براي آب مقدار 
 رابطه توسط سيستم آنتالپي از ثابت فشار در ويژه گرمايي محاسبه براي

  ]:١٠[ شودمي استفاده )١٦(

)١٦(  P
P

1 H
C

M T





  

بنابراين براي محاسبه گرمايي ويژه در فشار ثابت بايد مقدار 
آنتالپي را در دماهاي مختلف در فشار ثابت را محاسبه نمود و از ترسيم 

حاصله يعني گرمايي ويژه در فشار  خط بيشدما مقدار  برحسبآنتالپي 
مقدار  ٣٣٣- ٢٨٣ Kبنابراين در بازه دمايي ؛ آورد به دستثابت را 

و روش ديناميك مولكولي تعادلي در فشار  NPTآنتالپي در انسمبل 
atm دما در  برحسبنمودار آنتالپي  ٧محاسبه شده است. در شكل  ١

كه تغييرات آنتالپي با  دهد يمنتايج نشان  فشار ثابت ترسيم شده است.
  سازي مناسب است. دما خطي است كه نشانگر زمان شبيه

  
  ثابت فشار در دما برحسب آنتالپي نمودار -٧شكل 

يك و فشار  ٢٩٨ Kگرمايي ويژه در فشار ثابت براي آب در دماي 
به  kj.kg-1.k-1١٤٣/٥ مقدار pcffبا استفاده از ميدان نيرو   اتسمفر
 ١٨/٤ kj.kg-1.k-1 آمده است كه نسبت به مقدار آزمايشگاهي دست

سازي ديناميك درصد خطا وجود دارد. مطالعات شبيه ٢٣ باًيتقر ]١٠[
مولكولي مربوط به گرمايي ويژه در فشار ثابت مقدار خطا حاصل از 

درصد نيز گزارش  ٤١برهمكنش آب تا  يها مدلمحاسبات را براي 
كه با افزايش  دهند يمنشان  ٦مطابق جدول . نتايج ]١٠[اند كرده

 ]٣٢- ٢٩[ابدي يمويژه در فشار ثابت كاهش  به آب مقدار گرمايي نانوذره
بستگي دارد كه كمترين كاهش گرمايي  نانوذرهكه مقدار آن به جنس 

 نانوذرهمس و بيشترين كاهش را  نانوذرهويژه در فشار ثابت مربوط به 
  تين براي آب به همراه داشته است.پلا

  آنتالپي و گرماي ويژه در فشار و حجم ثابت مقادير -٦ جدول

 Cp  (kj.kg-1)آنتالپي  نانوسيال/ سيال
 (kj.kg-1.K-1)  

Cv 
(kj.kg-1.K-1)  

 ٤/٥٤٥ ٥/١٤٣ ١٢٤٩/٧٠٩-  آب
Cu  -٤/٠٥٩ ٤/٦٧١ ١٢٦٤/٧٩٣ 
Ag  -٣/٩٠٥ ٤/٤٢٢ ١١٩٧/٠٦٠ 
Au  -٣/٣٢٣ ٣/٧٩٢ ١١١٠/٧٥٦ 
Pt  ٧٦٣/٣  - ١٢١١.٣٢٧  ٣٠٨/٣  
 سيستم پتانسيل انرژي از ثابت حجم در ويژه گرمايي محاسبه براي

  ]:١٠شود [ يم استفاده )١٧( رابطه توسط

)١٧(  e
V

v

E1
C

M T





  

براي محاسبه گرمايي ويژه در حجم ثابت بايد مقدار انرژي 
پتانسيل را در دماهاي مختلف در حجم ثابت محاسبه نمود و از ترسيم 

حاصله يعني گرمايي  خط بيشدما مقدار  برحسبمقدار انرژي پتانسيل 
- ٢٨٣ Kن در بازه دمايي بنابراي؛ آورد به دستويژه در حجم ثابت را 

و روش ديناميك مولكولي  NVTدر انسمبل  انرژي پتانسيلمقدار  ٣٣٣
ها محاسبه شده است. در تعادلي نانوسيال چگاليتعادلي با استفاده از 

دما در حجم ثابت ترسيم شده  برحسبنمودار انرژي پتانسيل  ٨شكل 
و فشار  ٢٩٨ Kاست. گرمايي ويژه در حجم ثابت براي آب در دماي 

atm با استفاده از ميدان نيرو  ١pcff  مقدارkj kg-1 K-1 به  ٥٤٥/٤
 ١٨/٤ kj kg-1 K-1آمده است كه نسبت به مقدار آزمايشگاهي  دست

سازي ديناميك درصد خطا وجود دارد. مطالعات شبيه ٩ باًيتقر ]١٠[
 ثابت مقدار خطا حاصل از حجممولكولي مربوط به گرمايي ويژه در 

درصد نيز گزارش  ٥٧برهمكنش آب تا  يها مدلمحاسبات را براي 
كه با افزايش  دهند يمنشان  ٦ جدول مطابق. نتايج ]١٠[اند كرده

كه  ابدي يمبه آب مقدار گرمايي ويژه در حجم ثابت كاهش  نانوذره
بستگي دارد كه كمترين كاهش گرمايي ويژه  نانوذرهمقدار آن به جنس 

 نانوذرهمس و بيشترين كاهش را  نانوذرهت مربوط به در حجم ثاب
 پلاتين براي آب به همراه داشته است
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 ثابت حجم در دما برحسب پتانسيل انرژی نمودار -٨شكل 

  توزيع چگالي در نانوكانال - ٥-٣ 
 مس نقره، طلا، نانوسيال براي مس نانوكانال در هااتم چگالي توزيع

-مي نشان نتايج كه يطور همان. است شده ترسيم ٩ در شكل لاتينپ و

 ديواره نزديكي در گرفتن قرار براي آب يها مولكول تمايل كه دهند
 تمايل بايد است مس از كانال ديواره جنس كه ييازآنجا. است زياد كانال

 يكسان ديواره با مسي نانوذره نزديكي در گرفتن قرار براي ها مولكول
 مس سيال نانو به مربوط چگالي توزيع نتايج كه يطور مانه و باشد
 مشابه است شده تشكيل نمودار در كه ييها كيپ نوع اين دهد يم نشان

 تعداد نانوذره نوع به توجه با ها اليس نانو ساير براي. باشد يم
. بود خواهد متفاوت است برگرفته در را نانوذره در كه آبي يها مولكول

 شده گزارش چگالي شدت بيشترين نقره سيال نانو براي كه يطور به
 نانوذره اطراف در زيادي آب مولكول تعداد است معني بدين كه است
 نشان نتايج طلا نانوذره براي. است گرفته قرار كم ضخامت يك در نقره

 قرار آب يها مولكول نانوذره سطح از بيشتري فاصله كي در كه دهند يم
 يها مولكول تعداد دارد تمايل طلا نانوذره تگف توان يم بنابراين دارند

 در شده تشكيل آب لايه ضخامت و كند همراه خود با را بيشتري آب
 .است بيشتر سايرين از نانوذره اين كنار

  
  

  نانوكانال در هاي نانوسيالهااتم توزيع چگالي نمودار -٩شكل 

 لزجت - ٦-٣ 

 مولكولي ديناميك روش دو از يوركلط به لزجت محاسبه براي
شده  استفاده] ٣٣, ١٠[ يتعادل غير مولكولي ديناميك و] ٣, ١[ يتعادل
 صورت به كوبو- گرين روابط از تعادلي مولكولي ديناميك روش در. است

  ]:٢٢, ٣شود [ يم استفاده )١٩, ١٨( وابطر

)١٨(     x,y x,y x,y
B

0

V
η P 0 P t dt

K T



    

)١٩(  
N N

x,y j xj yj xij yij

j i j

1
P m v v r F

2


    

روش ديناميك مولكولي تعادلي با استفاده ، از لزجتبراي محاسبه 
و با در نظر  pcffو ميدان نيرو  ٢٩٨ Kدر دماي  NVTاز انسمبل 

و روش جمع اوالد  ١٢.٥ Aگرفتن شرايط مرزي متناوب، شعاع قطع 
با استفاده از  بلند برد محاسبات انجام شده است. يها برهمكنشبراي 

آمده است كه با  دستبه  ٣٧/٢×١٠-٤ Pa.sآب  لزجتاين روش مقدار 
اختلاف دارد. در مطالعات قبلي  ]١٠[٩٠/٨×١٠-٤ Pa.sمقادير تجربي 

 . ]١٠[اند كردهدرصد خطا را گزارش  ٧٠نيز 

مختلف توسط روش  هاينانوسيالآب و  لزجت ٧در جدول 
دهند كه ديناميك مولكولي تعادلي محاسبه شده است. نتايج نشان مي

آن افزايش پيدا كرده است  لزجتبه سيال آب  انوذرهنبا افزايش 
مس بر  نانوذرهطلا و كمترين اثر را  نانوذرهرا  ريتأثبيش  كه يطور به

آب گذاشته است. بررسي مطالعات قبلي نيز نشان مي لزجتخواص 
آن افزايش پيدا  لزجتبه آب  نانوذرهدهد كه با اضافه كردن 

 .]٣٤[كند يم

  تعادلي مولكولي ديناميك روش به لزجت مقادير -٧ جدول

  Pa.s(  NF/µwµ×(4-10 لزجت  سيال/ نانوسيال

  ١  ٢.٣٧ آب
Ag  ١.١٨  ٢.٨٠  
Au ١.٢٢  ٢.٨٧  
Cu ١.٠٤  ٢.٤٧  
Pt ١.٢١  ٢.٨٦  

جعبه  zديناميك مولكولي غيرتعادلي در راستاي  در روش
در نظر ١٠مطابق شكل دو ناحيه در بالا و پايين جعبه  يساز هيشب

 يها جهتاما در  xكه با يك سرعت ثابت در راستاي  شود يمگرفته 
مومنتوم و توزيع سرعت در  شارسپس مقدار  .شود يممخالف كشيده 

مومنتوم بر توزيع سرعت،  رشا كه از تقسيم شود يمتعيين  zراستاي 
  .]٣٥, ١٠[شود يممحاسبه  )٢٠(مطابق رابطه  لزجت

  
  به روش ديناميك مولكولي غيرتعادلي لزجتمحاسبه - ١٠شكل 

) در راستاي Aاز تقسيم زمان و سطح مقطع ( ومنتومشارم درواقع
x  وy در رابطه  ٢كه عدد  شود يمتعيين  )٢١(كل طبق رابطه  شاربر

  :]٣٥[شرايط مرزي متناوب در سيستم است به خاطرفوق 

)٢٠(  ( ) X
x

V
j P μ

Z


 


  

)٢١(  x
x

P
j(P )

2tA
  

آب با استفاده از روش ديناميك مولكولي غير  لزجتبنابراين مقدار 
كه خطاي بيشتري نسبت به  ديآ يم به دست ٨٩/١×١٠-٤ Pa.sتعادلي 

مولكولي غير تعادلي با استفاده از روش ديناميك  كوبو دارد.- روش گرين
مومنتوم نمودار توزيع سرعت آب در راستاي كانال  شاربه ازاي  توان يم

 ترسيم نمود. ١١شكل  صورت به



  

 

دي
حم

ل ا
 ما

ي
يد

رش
خو

د 
شي

جم
 و 

تي
حم

د ر
مو

مح
ن، 

شا
بخ

س 
يون

ه، 
خوا

نر
ا ه

رض
 

٣٧٣ 
 

  
  

  سرعت آب در راستاي كانال براي آب عينمودار توز -١١شكل 
منتوم وم شارمقادير گراديان سرعت به همراه  ٨در جدول 

تعادلي براي آب و ساير  ديناميك مولكولي غير وشدرر آمده دست به
 مشخص شده است. هانانوسيال

  تعادلي غير مولكولي ديناميك روش به لزجت مقادير -٨ جدول

سيال/ 
  نانوسيال

 سطح
 مقطع

)Å2(  

گراديان 
 سرعت

10-3)×f-1s-1(  

فلاكس 
 منتوموم

10-22)×Pa(  

  لزجت
10-4)×Pa.s(  

NF/µwµ  

  ١  ٨٩/١  ٨٩/١  ١  ٩٠٠ آب
Ag  ٤٨/١  ٨/٢  ٤/١  ٥/٠  ٥/١٧٣٧  
Au  ٥٨/١  ٣  ٥/١  ٥/٠  ١٨٠٠  
Cu ٦٦/١  ٥/٢  ٥/١  ٦/٠  ٢/١٦٩٥  
Pt ٦٦/١  ٥/٢  ٥/١  ٦/٠  ٥/١٦٧٦  

  يريگ جهينتي و بند جمع- ٤
 رساناي گرمايي فلزي بر نانوذره جنس تأثير در اين تحقيق

ن يك نانوكانال دروبا سيال پايه آب نانوسيال نقره، طلا، پلاتين و مس 
با  .ي قرار گرفتموردبررسروش ديناميك مولكولي غيرتعادلي  بامسي 

گراديان  هااز نانوسيال هركداممختلف بر ديواره براي  گرمايياعمال شار 
 گراديان بيشترين مس نانوسيال كه داد نشان آمد. نتايج به دستدماها 

 .اندداده اختصاص خود به را دما گراديان كمترين طلا نانوسيال و دما
آمدن گراديان دماها و با استفاده  به دستو  گرمايياعمال شار جهيدرنت

 ها محاسبه گرديد كهنانوسيال حرارتي هدايت از قانون فوريه ضريب
 افزايش بيشترين مس و پلاتين طلا، ترتيب به سپس و بيشترين نقره

با نتايج  آمده دست بهنتايج  با مقايسه.  دارند را رساناي گرمايي
وجود دارد كه  قبولي قابل خوانيهم نسبيطور  بهآزمايشگاهي 

  .باشد مي گرفته انجام هاي سازي شبيه مناسب دقت دهنده نشان
براي بررسي برهمكنش و تمايل بين آب و نانوذره از آناليز تابع 

) استفاده گرديد. نتايج نشان داد كه تمايل RDFتوزيع شعاعي (
قرار گرفتن در كنار نانوذرات نقره نسبت به هاي آب براي مولكول

شود سطح تماس آب با سايرين بيشتر است و همين امر باعث مي
آن بيشتر از ساير نانوذرات  رساناي گرمايينانوذره بيشتر گردد و 

نانوسيال را درون نانوكانال،  توانايي و سرعت نفوذباشد. براي بررسي 
 به نانوسيال نفوذ ان داد ضريبضريب نفوذ محاسبه گرديد كه نتايج نش

 توجه به آنكه با .دارد بستگي آب هايمولكول با آن تمايل و برهمكنش
 در نانوذرات ساير به نسبت بيشتري آب هايمولكول نقره نانوذره اطراف

 كندتري حركت بنابراين است، شده سطحي جذب درواقع و برگرفته
  .شودمي كمتر آن نفوذ ضريب و دارد هانانوسيال ساير به نسبت

به روش ديناميك  CP,CVدر ادامه خواص ترموفيزيكي شامل 
مولكولي تعادلي مورد بررسي قرار گرفت، نتايج نشان داد كه با افزايش 

ثابت كاهش  به آب مقدار گرمايي ويژه در فشار ثابت و حجم نانوذره
بستگي دارد كه كمترين كاهش  نانوذرهمقدار آن به جنس  كه ؛يابد مي

 نانوذرهمس و بيشترين كاهش را  نانوذرهرمايي ويژه در مربوط به گ
 پلاتين براي آب به همراه داشته است.

 ها، نتايج نشان داد كه تعداداتم چگالي در بررسي نمودار توزيع
 قرار كم ضخامت يك در نقره نانوذره اطراف در زيادي آب مولكول

طلا  نانوذرهبه آنكه  جهبا تو؛ و را دارد چگاليگرفته كه بيشترين شدت 
 لايه ضخامت كند،مي همراه خود با را بيشتري آب يها مولكول تعداد

  .است بيشتر سايرين از نانوذره اين كنار در شده تشكيل آب
 مولكولي ديناميك روش دو از هانانوسيال لزجت محاسبه براي
 دليتعا غير مولكولي ديناميك و كوبو- گرين روابط از استفاده تعادلي با
تعادلي كه  مولكولي ديناميك درروش داد نشان گرديد، نتايج استفاده

 لزجتدارد،  تعادلي غير مولكولي خطاي كمتري نسبت به ديناميك
به سيال آب افزايش پيدا  نانوذرهبا افزايش  آمده دست بهها نانوسيال

طلا و كمترين اثر را  نانوذرهرا  ريتأث ترينبيش كه يطور بهكرده است 
 آب گذاشته است. لزجتمس بر خواص  وذرهنان

  نمادها-٥
A گرما انتقال مقطع سطح )Å(  

Ag نانوذره نقره  
Au نانوذره طلا  
Cu نانوذره مس  
DI  نفوذ (ضريبm2s-1(  
Ei ليپتانسجنبشي و  مجموع انرژي )kcal.mol-1(  
Jq گرمايي ( شارkcal.mol-1fs-1Å-2 (  
K رساناي گرمايي )Wm-1K-1(  
kB بولتزمن بتثا  

KE  يجنبشانرژي )kcal.mol-1 (  
kstr كشش ( ثابتkcal.mol-1Å-2 (  

kbend خمش ( ثابتkcal.mol-1 (  
Nα,β جزء هاي اتم تعداد α  وβ  

Pt نانوذره پلاتين  
qi,j  يجزئبار )e(  

r  ها ( اتمفاصله بينÅ(  
rc قطع ( شعاعÅ(  
U  ليپتانسانرژي )kcal.mol-1 (  

  يوناني علائم
0ε   خلأثابت گذردهي الكتريكي 

ijε  يليپتانسعمق چاه )kcal.mol-1 (  
ijσ ر مقداr ر دu(r)=0 جونز (- لنارد ليپتانسÅ(  

x,yƞ لزجت  
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