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پليمرهابايدسازيشبيه ديناميك براي اوليه شودشرايط .معين

جديد روشي مقاله اين دستبرايدر اوليهبه شرايط آوردن

نسبت كمتري بسيار محاسبات حجم داراي كه شده پيشنهاد

است مرسوم روش .به

رياضيمدل محققانهاي توسط برايمتعددي مختلف

استديناميك شده ارائه مدلمهم.پليمرها دوترين شامل ها

فنري توسط كه هستند شكلكره متصلبه1مطابق هم

مولكولكره.اندشده جرم بيانگر مونومرهاها دهنده تشكيل هاي

حالتساده.هستند مدلترين خطياين فنر كه است وقتي

يابد،.باشد افزايش نيرو چقدر هر كه است اين خطي فنر مشكل

مي طول ازدياد هم ماكزيممبنابراين.دهدفنر طول براييك

نيست تعريف قابل كش.پليمر جايي تا پليمر يك عمل در

هممي مونومرها همه كه پليمرآيد صورت اين در و شده راستا

مي خود ماكزيمم طول خطي.رسدبه فنر مدل دقت بنابراين

حالت براي حالتفقط از پليمر طول انحراف كه است هايي

باشد كوچك .تعادل

ب فوق، مشكل رفع غيرخطيبراي فنر يك خطي فنر جاي ه

است شده گرفته نظر مدل.در باامروزه شكل دمبلي پليمر هاي

شبيه در مهمي نقش غيرخطي جريانفنر عددي سازي

ميسوسپانسيون بازي پليمري مدل.كنندهاي نخستين

سال در وارنر توسط شد1972غيرخطي وي].1[پيشنهاد

حل مسأهمچنين عددي و اغتشاشي جريانهاي براي را له

نمود ارائه دائم يك].1[برشي براي اغتشاشي حل آرمسترانگ

دست به را دائم همگن جريان يك در دلخواه غيرخطي فنر

يك].2[آورد براي اغتشاشي حل يك برد و كريستيانسن

دادند پيشنهاد نوساني برشي وارنر].3[جريان عددي روش فان

بخشيد بهبود ].4[را

اروش جريانهاي براي فقط توسعهغتشاشي قابل ساده هاي

جريان.هستند جريانبراي مانند پيچيده آشفتههاي هاي

هستندروش نياز مورد دقيق عددي چنين.هاي اصلي كاربرد

شبيهروش در بههايي آشفته درگ كاهش مطالعه و سازي

است پليمرها ].5[كمك

فنر1شكل يك و كره دو شامل پليمر از ساده مدل يك

كار، اين انجام براي قوي بسيار روش سازيشبيهيك

براوني تئوري.باشدمي)BD(ديناميك بر مبتني روش اين

است پليمرها سال.سينتيك كامون1978در مك و ارمك ،

پليمرBDسازيشبيه كوتاه زنجيره يك اندركنشبراي هايبا

تعادل حالت در ارائههيدروديناميكي فيكسمان.]6[دندكررا

رياضي پليمريسوسپانسيونسازيشبيهبرايBDاصول هاي

داد توسعه ويژگي.]7[را بروله دن مدلفان رئولوژيكي هايهاي

محلول براي ازمختلف استفاده با را پليمري موردBDهاي

مقايسهمطالعه دادو .]8[قرار

سال مدلدر اخير، محلولهاي مختلف پليمريهاي هاي

رفته بكار آشفته درگ كاهش مطالعه اخوان.اندبراي و بهزاو

عدديسازيشبيهكمك طرفه،)DNS(مستقيم يك

سينتيكمقايسه مدل ميان تقريبيFENEاي مدل -FENEو

Pجري دادنددر انجام آشفته كانال از].9[ان منظور اينجا در

رويسازيشبيه بر جريان ميدان اثر كه است اين طرفه يك

بر پليمرها اثر از كه حالي در شده، گرفته نظر در پليمرها

صرف جريان استميدان شده اين.نظر در درگ كاهش بنابراين

نيستسازيشبيهنوع مشاهده مدل.قابل از استفاده با تراپون

FENEكسازيشبيهبه به آشفته درگ پليمرهاكاهش مك

.]10[پرداخت

انجام براونيسازيشبيهبراي داشتن)BD(ديناميك به نياز

است اوليه اغلب.شرايط محققانسازيشبيهدر توسط كه هايي

شده ارائه اوليهمختلف شرايط عنوان به تعادل حالت اند،

است شده گرفته نظر در حالتيمنظور.پليمرها تعادل، حالت از

كه مياست سر به ساكن سيال يك در روش.برندپليمرها

يك از كه است اين تعادلي اوليه شرايط ايجاد براي مرسوم

دلخواه اوليه تصادفي(شرايط ميهكردآغاز)اغلب اجازه دهندو

ساكن سيال يك در پليمرها كافي زمان مدت سازيشبيهبراي

برسند تعادل به تا اين.شوند پاسخ عنوانبسازيشبيهسپس ه

اوليه ميسازيشبيهشرايط قرار استفاده مورد اين.گيرداصلي

ايجاد براي صرفاً توجهي قابل محاسبات حجم مستلزم كار

است اوليه مقالهنوآوري.شرايط پژوهشاين به هاينسبت

پليمرها تعادلي اوليه شرايط ايجاد براي جديد روشي ارائه قبلي،

كم بسيار محاسبات حجم كه دارداست بالايي بسيار دقت و .تر

استفاده پليمرها تعادلي احتمال توزيع تابع از منظور اين براي

است بنابراين.شده و است معلوم تحليلي رابطه يك با تابع اين

است استفاده قابل كم محاسبات حجم با و آساني .به

�
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است يافته سازمان زير شرح به مقاله اين بخش.ادامه در

تئور شدهبعد ارائه پليمرها ديناميك بر حاكم معادلات و .اندي

استفادهروشمعرفي مورد عددي بخشهاي گرفته3در انجام

بخش.است است4در شده ارائه اوليه شرايط ايجاد .روش

دستنتايج بخشبه در جديد روش از نتايج5آمده با و ارائه

شده مقايسه مرسوم .اندروش

معادلات-2 و حاكمتئوري

شكل يك2مطابق بردارپليمر، آنQتوسط سر دو بهكه را

مي وصل ميهم توصيف مي.دشوكند سرفرض دو بين كه شود

دارد وجود فنر يك مدل.پليمر خطي فنر يك با پليمر چنانچه

فنر نيروي صورت اين در ميشود، نوشته زير شكل :شودبه

)1(c

F QH=

آن در cكه

FوHترتيب فنربه ثابت و فنر با.هستندنيروي

آن به مقدمه در و دارد خطي فنر مدل كه مشكلاتي به هاتوجه

مي گرفته نظر در غيرخطي فنر يك معمولاً شد، .شوداشاره

غيرخطي رابطه داد)2(وارنر پيشنهاد فنر نيروي براي ]:1[را

)2(c

2 2

0

F Q
1 Q

H

Q
=

−

آن در كه
0

Qاست پليمر طول اين.ماكزيمم دررفتار مدل

است3شكل شده داده مي.نشان ديده كه طور شود،همان

كلاف به نزديك حالتي در پليمر و است كم پليمر طول وقتي

خطي غير مدل دارد، خطي)2(قرار مدل اين.است)1(معادل

مي را خطوواقعيت مشاهده با عموديتوان و افقي چين خط ط

شكل كرد3در .تأييد

(الف( )ب)

پليمر2شكل پليمر)الف(دمبلييك يك از مدلي زنجيرهكه با

كلافطولاني حالت .است)ب(در

مدل3شكل در غيرخطي فنر FENEرفتار

مي افزايش پليمر طول كه آغازهنگامي فنر غيرخطي رفتار يابد،

مي بيشتر طول افزايش براي لازم نيروي و رفتار.شودشده

حدود تا خطي
0

Q 0.3Q است= مشاهده بهقابل آن از و

مي غيرخطي رفتار پليمر.شودبعد كه آن براي نياز مورد نيروي

خود ماكزيمم طول بيبه بودبرسد، خواهد اين.نهايت بنابراين

نمي اجازه هرگز برسدمدل خود ماكزيمم طول به پليمر كه .دهد

وارد زير نيروهاي است معلق سيال در كه پليمري هر به

كرهمي روي بر سيال درگ نيروي بينشوند؛ فنر نيروي ها،

براونيكره حركت نيروي و كرهها روي حركت.هابر دليل

تو دائماً پليمر كه است اين مولكولبراوني حاملسط سيال هاي

مي پليمرها.شودبمباران اين از زيادي بسيار تعداد كه آنجا از

تصادفي حركت داراي نيز آنها همه و هستند معلق سيال در

توصيف براي راه بهترين هستند، استفادهديناميكبراوني آنها

ي احتمالاز توزيع تابع )ك )Q;x,tψنشانكهباشدمي

مكان در پليمري يافتن احتمال زمانxدهنده در استtو

بردار داراي طول.باشدQكه همه پليمر ازاگر ممكن هاي

تا صفر
0

Qكندرا گيرد،اختيار قرار ممكن جهات همه در و

مسأله حالت فضاي درون،كل شعاعكرهفضاي به اي
0

Q

بود احتمال.خواهد توزيع ميψتابع تغيير زير دلايل كند؛به

براوني حركت و فنر نيروي حامل، سيال جريان ميدان ψ.اثر

مي فوكررا معادله حل از دست)3(پلانك-توان ]:11[آوردبه

)3(
2

c

2

22
L Q F

Q Q

B
k TD

Dt

ψ ψ
ψ

ζ ζ

 ∂ ∂
= − ⋅ ⋅ − + 

∂ ∂ 

آن در Lكه U= ∇ �،ζ،
B
kوTگراديان تانسور ترتيب به

مطلق دماي و بولتزمان ثابت پليمر، اصطكاك ضريب سرعت،

ضمن.هستند وUو�در دياديك ضرب نماد ترتيب به

سرعت حاملميدان ماديهمچنين.باشندميسيال مشتق

Q

Q
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DtDψرابطه با مي)4(هم :شودتعريف

)4(U
D

Dt t

ψ ψ
ψ

∂
= + ⋅∇

∂

فوكر عنو)3(پلانك-معادله موجبه معادله خاص حالت ان

احتمال تابع براي استψشرودينگر تفهيم معادله.قابل اين

معادله(محليتغييرشامل راست سمت در اول ،))4(عبارت

فيزيكي فضاي در معادله(جابجايي راست سمت در دوم عبارت

حالت))4( فضاي در جابجايي راست(، سمت در اول عبارت

فضاي))3(معادله در نفوذ راست(حالتو سمت در دوم عبارت

خود.باشدمي))3(معادله حالت فضاي در جابجايي عبارت

سيالشامل جريان كره(اثر روي بر درگ نيزو)هانيروي

حركت اثر نيز حالت فضاي در نفوذ عبارت و بوده فنر نيروي

دارد بر در را نفوذ.براوني ضريب مقاله اين در ضمن در

ζTk
B

مي2 فرض .گرددثابت

احتمال توزيع )تابع )Q;x,tψكه7تابع است كميت

از بردار3عبارتند بردارQ،3مختصات زمانxمختصات و

t.معادله جزيي)3(بنابراين مشتق ديفرانسيل معادله يك هم

است7 بامي.بعدي ديگر معادله هر مانند را معادله اين توان

روش از محدوداستفاده تفاضل مانند متعارف عددي هاي

نمود حل و محاسبات.گسسته حجم آن، بالاي بعد دليل به اما

انجام كاربردي موارد اغلب در و زياد خواهدبسيار ناممكن حل

وجود.بود دليل به معادله اين بودن غيرخطي ديگر مشكل

فنر نيروي غيرخطي cعبارت

Fاست آن حل.در براي بنابراين

معادله تكنيك)3(عددي براونيسازيشبيهاز )BD(ديناميك

مي استاستفاده شده معرفي بعدي بخش در كه .شود

احتمال توزيع تابع كه )هنگامي )Q;x,tψ،باشد موجود

آماريمي گشتاور رياضي(توان دلخواه)اميد تابع هر براي را آن

( )QBرابطه از استفاده كرد)5(با .محاسبه

)5(( ) ( ) ( ) 3
x, Q Q;x, QB t B t dψ= ∫∫∫

شعاع به كره يعني حالت فضاي روي بر انتگرال آن در كه
0

Q

مي گشتاور.دشومحاسبه دو خاص روابطبطور در شده تعريف

هستند)7(و)6( :مهم

)6(( ) ( ) 3
QQ x, Q Q Q;x, Qt t dψ= ∫∫∫ �

)7(( ) ( )c c 3
QF x, Q F Q;x, Qt t dψ= ∫∫∫ �

غيرنيوتني تنش يك ايجاد موجب سيال در پليمرها وجود

رابطهبنابراين].11[دشومي توسط سيال كلي تنش تانسور

مي)8( :شودتعريف

)8(N NN
S S S= +

آن در :كه

)9(( )N T
S 2 D, D L L 2µ= = +

و نيوتني تنش NNتانسور
Sكه است نيوتني غير تنش تانسور

مي داده كرامر رابطه :]11[شودبا

)10(
NN c c

eq
S QF QFn n= − +

آن در مولكولnكه حجمتعداد واحد بر پليمر از(هاي معياري

پليمر cو)غلظت

eq

QFاست تعادل حالت در :گشتاور

)11(
c c 3

eq
eq

QF Q F Qdψ= ∫∫∫ �

آن در كه
eq

ψميت تعادل حالت در احتمال توزيع .باشدابع

رابطه از كه طور مي)10(همان تنشمشاهده تانسور شود،

پليمر سوسپانسيون و است صفر تعادل حالت در غيرنيوتني

مي رفتار نيوتني سيال يك .كندمانند

ساده بيمعمولاً فرم از كه است حاكمتر معادلات بعد

شود بي.استفاده طولبراي واحد از معادلات كردن بعد

( ) 21
HTk

B
زمان واحد Hو

H
4ζλ مي= .دشواستفاده

بي فرم ترتيب برداربدين زمانQبعد ،tگراديان تانسور و

دستLسرعت :آيندميبه

)12(
( )

1 2

Qˆ ˆˆQ , , L L
H

HB

t
t

k T H

λ
λ

= = =

است زير صورت به نيز بعد بدون غيرنيوتني تنش :تانسور

)13(
NN

2

ˆ ˆS QQ
E

ˆ1 QB
nk T b

= − +

−

آن در يكهEكه رابطهbوبودهتانسور با عريفت)14(نيز

:شودمي

)14(
Tk

HQ
b

B

2

0
=

استbبنابراين پليمر ماكزيمم طول از كه.معياري شود توجه

دستبراي رابطهبه شد)15(رابطهاز)13(آوردن :استفاده

)15(
c

eq

QF E
B
k T=

اصل)15(معادله اين دستاز احتمالميبه توزيع تابع كه آيد

است بولتزمان توزيع يك پليمرها تعادل حالت در.]11[در

صورت به احتمال توزيع تابع چنانچه :شودبعدبيزيرنهايت

( ) ( )( )
3 2ˆ ˆˆ ˆQ;x, Q;x,

B
t t k T Hψ ψ=
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فوكر فرم)3(پلانك-معادله مي)16(بعدبيبه :آيددر

2

2 2

ˆ ˆ1 1 1ˆ ˆˆ ˆL Q Q
ˆ ˆ ˆ ˆ2 2Q 1 Q Q

D

Dt b

ψ ψ
ψ

 ∂ ∂
= − ⋅ ⋅ − +  ∂ − ∂ 

)16(

روشعددي-3

معادله مستقيم حل كه آنجا به)16(يا)3(پلانك-فوكراز

بالاي بعد است،دليل بالايي بسيار محاسبات حجم مستلزم آن

آماري روش يك از اينجا اوتينگردر توسط ]12[پيشنهادي

است شده داده.استفاده توضيح ادامه در روش اين .شودمياصول

احتمال توزيع تابع جاي )به )Q;x,tψاز جامعه يك ،

مي گرفته نظر در طولپليمرها كه جهتشود آنهاو گيري

)مطابق )Q;x,tψزمان.باشد در جامعه اين تكامل سپس

مي لحظه.دشوتعقيب هر در توزيعميبنابراين تابع توان

پليمرها جامعه حالت از را دستاحتمال دستبراي.آوردبه به

قانوني پليمرآوردن زماني تكامل جامعهiجهت درون ،ام

لانژواين فوكر)17(معادله معادله با معادل )16(پلانك-كه

مي گرفته نظر در :شوداست

)17(
2

1 1ˆ ˆ ˆˆQ L Q Q W
ˆ21 Q

i i i t

i

d dt d

b

 
= ⋅ − +  − 

آن در Wكه
t

dيك استفرايندافزايش بعدي سه وينر .آماري

توزيعفرايندسازيشبيهبراي با تصادفي اعداد مولد يك از وينر

است شده استفاده تابع].12[گاوسي بودن كند دليل به

اعداد مولد يك تصادفي، اعداد توليد براي فرترن استاندارد

برنامهدرتصادفي فرترن استكد شده .نويسي

جامعه، براي اوليه شرط يك از كردن شروع با ترتيب بدين

براي معين مقادير Q̂يعني
i

لحظه در ميt=0ها با، توان

معادله از بعدي)17(استفاده Q̂مقادير
i

در را بعديها لحظات

نمود همه.محاسبه دانستن با لحظه، هر Q̂در
i

جامعه، در ها

رابطه از احتمال توزيع دست)18(تابع :آيدميبه

)18(( ) ( )
1

1ˆ ˆ ˆˆ Q Q Q
N

i

iN
ψ δ

=

= −∑

آن در )كه )�δديراك دلتاي برداريتابع آرگومان .استبا

احتمال توزيع تابع بودن نرمال شرط روش رابطهاين يعني

مي)19( ارضا :كندرا

)19(( ) 3ˆ ˆˆ Q Q 1dψ =∫∫∫

:داريمزيرا

)20(

( ) ( )

( )

3 3

1

3

1

1ˆ ˆ ˆ ˆ ˆˆ Q Q Q Q Q

1 1ˆ ˆ ˆQ Q Q 1

N

i

i

N

i

i

d d
N

d N
N N

ψ δ

δ

=

=

= −

= − = =

∑∫∫∫ ∫∫∫

∑∫∫∫
تابع انتگرال كه شده استفاده واقعيت اين از فوق اثبات در

برابر ديراك و1دلتاي عددNبوده جمع با1بار Nبرابر

بود رابطه.خواهد به توجه آماريمي)18(با گشتاورهاي توان

را احتمال توزيع تابع دستمختلف .آوردبه

)21(

( ) ( )

( ) ( )

( ) ( )

( )

3

3

1

3

1

1

ˆ ˆ ˆˆQ Q Q

1ˆ ˆ ˆ ˆQ Q Q Q

1 ˆ ˆ ˆ ˆQ Q Q Q

1
Q̂

N

i

i

N

i

i

N

i

i

B B d

B d
N

B d
N

B
N

ψ

δ

δ

=

=

=

= =

= −

= −

=

∫∫∫

∑∫∫∫

∑∫∫∫

∑

تابع براي ديراك دلتاي تابع متغير تغيير خاصيت از اينجا در

انتگرال استتحت شده رابطه.استفاده است)21(معناي اين

توزيع احتمال توزيع تابع مطابق جامعه اعضاي چون كه

ميشده سادگي به گشتاور محاسبه براي ميانگيناند، توان

نمونه نمودحسابي محاسبه را .ها

انتگرال لانژواينبراي معادله از زماني ازمي)17(گيري توان

بهر اويلر صريح بردروش مي.ه وجود به مشكل اين كهاما بهآيد

گام بعضي در است ممكن روش بودن صريح زمانيدليل هاي

شود بيشتر ماكزيمم طول از پليمر مشكل.طول اين رفع براي

دارد جود راه از.دو پليمر طول چنانچه كه است اين اول راه

مقدار شد، بيشتر مجاز Q̂طول
i

برگرداند پيشين مقدار به .را

آماري جامعه جمعيت كه دارد بالايي دقت وقتي روش اين

باشد زياد بسيار آن.پليمرها از اينجا در كه ديگر حل راه

است شده پيشنهاد اوتينگر توسط شده بدين].12[استفاده

صريح روش جاي به دوم درجه ضمني روش يك از كه ترتيب

انتگرال براي معادلهگياويلر زماني مي)17(ري .گردداستفاده

است يافته تشكيل مرحله دو از روش يك.اين مانند اول مرحله

است اويلر صريح :روش

1 1 1ˆ ˆ ˆ ˆˆ ˆQ Q W L Q Q
ˆ ˆ21 Q Q

j j j j j j

i i i ij j

i i

t

b

+
 

′ = + ∆ + ⋅ − ∆  − ⋅ 

)22(
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آن در بي∆t̂كه زماني انديسبعدگام گامjو شمارنده

طول.استزماني اينجا 1در
Q̂

j

i

+

روش′ از استفاده دليل به

ميصريح و نبوده كمتر مجاز طول از بيشترلزوماً آن از تواند

انتگرال.باشد يك دوم استمرحله ضمني :گيري

)23(

( )

1

1 1

1 1

ˆ1 ˆ ˆ1 Q Q W
ˆ ˆ4 1 Q Q

1 ˆ ˆˆ ˆ ˆL Q L Q
2

1 1 ˆ ˆQ
ˆ ˆ4 1 Q Q

j j j

i ij j

i i

j j j j

i i

j

ij j

i i

t

b

t

t
b

+

+ +

+ +

 ∆
+ = + ∆  − ⋅ 

′+ ⋅ + ⋅ ∆

 
− ∆  − ⋅ 

براي)23(معادله غيرخطي جبري معادله سه از سيستم يك

مسأله مجهول بردار(سه 1مختصات
Q̂

j

i

آن.است)+ حل براي

است رو پيش راه اين.دو روشيكي يك از استفاده با را آن كه

نيوتن مانند نمود-تكراري حل از.رافسون استفاده دوم روش

كه است تحليلي استحل كرده پيشنهاد اين].12[اوتينگر در

استفاده دوم روش از محاسبات حجم كاهش براي مقاله

جهت.شودمي روش، اين 1طبق
Q̂

j

i

راست+ سمت عبارت از

درجه)23(معادله جبري معادله يك تحليلي حل از آن اندازه و

بازه در يكتا ريشه يك كه 1سوم 2
[0, ]b،دستدارد .آيدميبه

برنامه فرترن زبان به فوق عددي استروش شده اين.نويسي

كد يك با ديگربرنامه برايفرترن جريانLESوDNSكه

مي بكار ميآشفته كه است شده تركيب برايرود تواند

مطالعسازيشبيه پليمرهاو كمك به آشفته درگ كاهش ه

شود كتابخانه.استفاده كمك به كد اين برايMPIهمچنين

است شده آماده موازي .پردازش

اوليه-4 شرايط ايجاد روش

است اوليه شرايط به نياز پليمرها ديناميك عددي حل از.براي

آغاز لحظه در پليمرها شرايط از اطلاعي كه درسازيشبيهآنجا

اغلب در نيست، عنوانسازيشبيهدست به تعادل حالت ها

مي گرفته نظر در اوليه مانندشودشرايط كارهاي]10[، ديگر و

درگ كاهش زمينه در شده وقتي.انجام تعادل حالت از منظور

باشند معلق ساكن سيال يك در پليمرها كه حالت.است اين در

آن و بوده صفر پليمرها بر جريان تأثيراثر تحت فقط نيرويها

هستند براوني حركت و ب.فنر حلهبنابراين يك ميانگين طور

در براوني حركت و فنر نيروي آن در كه است موجود دائم

هستند تصادفي.تعادل ذات به توجه با كه شود توجه بايد البته

حالت و هستند تكاپو در دائماً پليمرها براوني، حركت غيردائم و

وجو ندارددائمي تنش.د و گشتاورها مانند ميانگين كميات اما

مي دائم حالت به .رسندغيرنيوتني

محققانهايسازيشبيهدر برايديگر فوق، در شده اشاره

دست گرفتنبه نظر در با را كد ابتدا تعادل حالت آوردن

L ساكن(=0 اجرا)سيال كافي زمان مدت تاكنندميبراي

ايجاد تعادل تعادليدشوشرايط جامعه يك دستو بهآيدبه ،

به توضيحات براي مثال شود]12[عنوان اين.مراجعه سپس

براي اوليه شرايط عنوان به تعادلي اصليسازيشبيهجامعه

مي قرار استفاده حجم.گيردمورد روش اين اصلي مشكل

ش ايجاد جهت صرفاً نياز مورد استمحاسبات اوليه .رايط

احتمال توزيع تابع بر مبتني جديد روش يك مقاله، اين در

است شده ارائه تعادلي جامعه يك ايجاد براي سپس.تعادلي

مي تعادلي جامعه انجاماين براي اوليه شرايط عنوان به تواند

آنسازيشبيه بدون گيرد، قرار استفاده اجرايمورد به نياز كه

باشدسازيشبيهيك اوليه شرايط توليد براي .مجزا

فوكر به)16(پلانك-معادله حلي داراي تعادل حالت در

]:11[است)24(رابطهصورت

)24(( ) ( )
2

2

eq eq
ˆ ˆˆ Q 1 Q

b

N bψ = −

آن در 2كه
Q̂ b<سازي.باشدمي نرمال ضريب

eq
Nنحوي به

مي شرطشودتعريف توسط)19(كه
eq

ψ̂داشتن.شودارضا با

تعادلي احتمال توزيع تابع
eq

ψ̂مي بردار، دوم گشتاور Q̂توان

تعادل حالت در دسترا :آوردبه

)25(
eq

ˆ ˆQQ E
5

b

b
=

+

مي)25(معادله را نتيجه كهاين بزرگدهد مقادير ازاي ،bبه

eq

ˆ ˆQQيكه تانسور با استEتقريباً .برابر

كه رابطههمانطور مي)24(از احتمال،دشوملاحظه توزيع تابع

تابع 2تعادلي
Q̂نه طولQ̂است تابع فقط ديگر عبارت به ،

Q̂آنباشدمي جهت طولمييعني.نه هر براي كه گفت توان

است يكسان جهات همه در پليمر يافتن احتمال از.مشخص،

كه احتمالψ̂آنجا چگالي در(يك حجم واحد بر احتمال

حالت طول)فضاي تابع فقط تعادل حالت در چون و است

كره( مركز از ميمي)فاصله مساحتباشد، در آن ضرب از توان

شعاع هر در Q̂rكره احتمال= چگالي تابع شعاعيبه

احتمال( شعاعچگالي واحد :رسيد)rبر
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)26(( ) ( )2

eq
ˆˆ4 Qf r rπ ψ=

)تابع )rfشكل حالت4در سه رسمb=100,50,20براي

است مقادير.شده چقدر يابند،bهر تابعافزايش )قله )rf

و يافته كاهش عريضكمي آن ميدامنه براي.دشوتر bيعني

بزرگ تجمعهاي خاصي مقدار حول كمتر پليمرها طول تر،

مي توزيع مختلف مقادير در بيشتر و .شودكرده

تعادليحا احتمال توزيع تابع كه ميل است، ازمعلوم توان

استفاده اوليه شرايط عنوان به تعادلي جامعه يك ايجاد براي آن

با.نمود تعادلي جامعه يك ايجاد براي پيشنهادي Nآلگوريتم

است زير صورت به .عضو

ميNابتدا-1 ساخته تصادفي يكه كه.شودبردار آنجا از

نمي را آنها مؤلفه سه هر است، واحد بردارها اين توانطول

نمود انتخاب انتخاب.آزادانه تصادفي بطور مؤلفه دو بنابراين

مي دست به بردار بودن يكه شرط از سوم مؤلفه و به.آيدشده

تص توليد ديگر روش مؤلفه، دو تصادفي توليد Nادفيجاي

زاويه
i

ϕبازه ,0]در 2 ]πوNزاويه
i

θبازه ,0]در ]π

رابطه.است از تصادفي بردارهاي مي)27(سپس دست :آيندبه

)27(( )
T

n sin cos ,sin sin ,cos
i i i i i i

θ φ θ φ θ=

تصادفي يكه بردار توليد براي اخير روش از مقاله اين در

است شده شده.استفاده توليد تصادفي يكه nبردار
i

واقع در

بردار Q̂جهت
i

گرفته نظر در اوليه شرايط عنوان به كه است

طول.شودمي توليد فقط Q̂حال
i

مي مرحلهباقي در كه ماند

است2 شده داده .توضيح

مقادير4شكل ازاي به تعادل حالت در شعاعي احتمال توزيع تابع

b=100,50,20مختلف

تصادفي،-2 يكه بردار هر ازاي تصادفييكبه حقيقي عدد

1
Xم بايستي.دشويتوليد

1
Xبازه 1در 2

[0, ]bحال.باشد

ازاي به احتمال تابع مقدار چنانچه
1

Xتابعكوچك مقدار از تر

باشد، تعادلي احتمال
1

Xطول عنوان Q̂به
i

گرفته نظر در

مرحله.شودمي صورت اين غير مي2در شرطشوتكرار اين تا د

.دشوبرقرار

نتايج-5

درروش شده فرترنارائه كد در اوليه شرايط ايجاد براي فوق

برايبرنامه و يكنويسي شدهآغاز اجرا ساده برشي جريان

نتايج.است با آنها مقايسه و حاصل نتايج قسمت اين بهدر

شرايدست ايجاد از روشآمده كمك به اوليه ارائهمرسومط

است .شده

ساده، برشي جريان يك آغاز از يكمنظور درحالت سيال

ساده برشي جريان تحت ناگهان كه است سكون جريان(حال

مي)كوئت تانسور.گيردقرار صفر غير مؤلفه تنها حالت، اين در

سرعت Uگراديان y∂ رابطه∂ با كه تعريف)28(است

:شودمي

)28(

0 0

0

tU

ty γ

<∂
= 

≥∂  �

آن در است�γكه ثابت برش نرخ مي.يك را برش بهنرخ توان

γλشكل �
H

نمودبي .بعد

به تعادل حالت در پليمرها است، ساكن سيال كه هنگامي

مي است.برندسر تعادلي جامعه يك اوليه شرايط با.بنابراين

برش مي،اعمال آغاز تعادل حالت از اينجا.دشوانحراف در

متفاوتسازيشبيه برش نرخ سه براي γλ=100,10,1ها �
H

شده گزارش و برش.اندانجام نرخ از يك هر نيزبراي فوق هاي

حالت شدهb=100,50,20سه گرفته نظر انجام.انددر براي

استفادهسازيشبيه اوليه شرايط توليد روش دو از استها .شده

مرسوميكي يكروش آن در مدتسازيشبيهكه براي تعادلي

مي اجرا كافي شودشوزمان ايجاد تعادلي جامعه يك تا روش.د

است مقاله اين در پيشنهادي روش با اوليه شرايط ايجاد دوم،

برنامه فرترن كد يك صورت به استكه شده ادامه.نويسي در

دو مقايسهسازيشبيهنتايج يكديگر با و .اندشدهارائه

لزجت افزايش نسبت از نتايج ارائه براي
s

ηη استفاده−

آنشده در كه
s

ηحضور بدون حامل سيال ديناميكي لزجت
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است ميη.پليمرها پليمري محلول لزجت بنابراين.باشدنيز

افزايش نسبت از پليمرلزجتمنظور
s

ηη افزايش− ميزان ،

است پليمرها افزودن دليل به سيال برشي .لزجت
s

ηη به−

بي زير بيطريق لزجت افزايش نسبت تا شده بعدبعد

( )^
s

ηη دست− :آيدبه

)29(( )
NN

^ 1 xys
s

B H H B

S

nk T nk T

η η
η η

λ λ γ

−

− = = −

�

آن در NNكه

xy
Sاست پليمر از ناشي غيرنيوتني برشي .تنش

حالت7و5،6هايشكل براي را نتايج ترتيب هايبه

100,10,1=γλ �
H

براي ميb=100,50,20و .دهندنشان

توليد مرسوم روش از آمده دست به نتايج دهنده نشان نقاط

هستند اوليه پاسخ.شرايط عالي بسيار حاصلهاتطابق نتايج با

روش صحيح كاركرد از نشان اوليه شرايط توليد مرسوم روش از

دارد تعادلي جامعه يك ايجاد در .پيشنهادي

برا5شكل لزجت افزايش γλ=1ينسبت �
H

از�، حاصل نتايج

هستند اوليه شرايط توليد مرسوم .روش

براي6شكل لزجت افزايش γλ=10نسبت �
H

از�، حاصل نتايج

هستند اوليه شرايط توليد مرسوم .روش

براي7شكل لزجت افزايش γλ=100نسبت �
H

حاصل�، نتايج

هستند اوليه شرايط توليد مرسوم روش .از

در شكلهمچنين اين شدههمه شروع صفر از نمودارها اندها،

شبيه ابتداي در لزجت كه است اين نشانه افزايشكه سازي

است صفر.نداشته ابتدا در غيرنيوتني تنش ديگر، عبارت به

است تعادلي جامعه يك صحيح ايجاد نشانه كه .بوده

لزجت افزايش معادلهنسبت تنش)29(طبق اساس بر

ميبرشي تعريف بررسي.دشوغيرنيوتني برشي، تنش بر علاوه

دارد اهميت رئولوژي در نيز نرمال تنش منظور.رفتار اين ،براي

نرمال تنش اختلاف ضريب استكميت شده در.معرفي

كه دارند وجود دوم و اول نرمال تنش اختلاف ضريب رئولوژي

مي تعريف زير روابط :ندشوبا

)30(
( )

NN NN

1

22

1 xx yy

B H BH

S SN

nk T nk Tλ λ γ

−

= −

�

)31(
( )

NN NN

2

22

1 yy zz

B H BH

S SN

nk T nk Tλ λ γ

−

= −

�

آن در NNكه

xx
S،NN

yy
SوNN

zz
Sتنش ترتيب نرمالبه هاي

جهات در برشي.هستندzوx،yغيرنيوتني جريان در

ساده
2

Nحدود و كوچك استبسيار در]13[صفر بنابراين و

تنها ادامه
1

Nاست شده به10و8،9هايشكل.بررسي

برايترتيب را اول نرمال تنش اختلاف حالاتضريب

1=γλ �
H

،10
H

λ γ 100و�=
H

λ γ برشيدر�= جريان آغاز

مي نتايج.دهندنشان دستتطابق پيشنهاديبه روش از آمده

مي نشان مرسوم روش از حاصل نتايج تنشبا كه هايدهد

براي پيشنهادي روش توسط بالايي دقت با نيز غيرنيوتني نرمال

مي محاسبه پليمرها اوليه شرايط بايد.ندشوتوليد اينجا در

پاسخ كه كرد طيتوجه از پس ساده برشي جريان حالت در ها

مي دائم حالت به كافي زمان .رسندمدت
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براي8شكل اول نرمال تنش اختلاف γλ=1ضريب �
H

نتايج�،

هستند اوليه شرايط توليد مرسوم روش از .حاصل

براي9شكل اول نرمال تنش اختلاف 10ضريب
H

λ γ نتايج�،�=

هستند اوليه شرايط توليد مرسوم روش از .حاصل

براي10شكل اول نرمال تنش اختلاف 100ضريب
H

λ γ =�،�

هستند اوليه شرايط توليد مرسوم روش از حاصل .نتايج

شرايط هر از و نبوده اوليه شرايط تابع دائم حالت مقادير

شبيهاوليه كه خواهداي يكساني دائم مقادير به شود، آغاز سازي

دائم.رسيد حالت به رسيدن از پيش كه گذرايي رفتار اما

مي تغييرمشاهده با و است اوليه شرايط تابع شدت به شود،

خو از را چشمگيري تغييرات اوليه ميشرايط نشان دهدد

پاسخ].10،14[ انطباق نشانبنابراين گذرا ناحيه در ويژه به ها

روش كمك به شده توليد اوليه شرايط دقت و صحت از

دارد .پيشنهادي

شرايط توليد براي جديد روش يك ارائه هدف مقاله، اين در

مي كه است مرسوماوليه روش براي مناسبي جايگزين تواند

و.باشد نبوده تجربي نتايج با مقايسه به نيازي هدف اين براي

شده مقايسه مرسوم روش با صرفاً نتايج.اندنتايج كامل تطابق

مي كه دارد اين از ازنشان عنوانتوان به پيشنهادي روش

شبيه در اوليه شرايط توليد براي پليمريسازيجايگزيني هاي

كرد پيكره.استفاده يك تنها بررسي جريانيهمچنين بندي

است كافي پيشنهادي روش دقت و صحت اثبات كه.براي زيرا

اوليه شرايط به وابسته بسيار گذرا ناحيه در بررسي مورد جريان

كا انطباق و دراست روش بالاي دقت نشانه مرجع حل با مل

است اوليه شرايط .ايجاد

گيرينتيجه-6

آماري جامعه يك توليد براي جديد رهيافت يك مقاله، اين در

مي كه شده ارائه نيازتعادلي مورد اوليه شرايط ايجاد براي تواند

سوسپانسيونسازيشبيهبراي براوني رقيقديناميك هاي

رود بكار توزيع.پليمري تابع از استفاده بر مبتني روش اين

است تعادلي برشي.احتمال جريان يك آغاز در روش اين نتايج

نتايج با و ارائه دستساده شرايطبه توليد مرسوم روش از آمده

شده مقايسه پاسخاوليه ميان خوبي بسيار انطباق و هااند

قابل.شدمشاهده افزايش موجب جديد رهيافت بكارگيري

است شده اوليه شرايط توليد سرعت .ملاحظه
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