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  )۱۰/۴/۸۳ :دريافت نسخه نهايي   ؛   ۲۵/۱۲/۸۲ :دريافت مقاله(
  چكيده

 را نوشته و سپس با كمينه كردن وار بيضيدوار و  اي استوانهپتانسيل بزرگ يك مايع با ملكولهاي  HNC ۲  و غيرخطي PY١ پاسخ خطي تقريبهايبه كمك نظريه تابعي چگالي با 
 در. وار صلب تشكيل شوند و يا بيضي اي استوانهتوانند از مايعات با مولكولهاي  بلورهاي مايع مي. آوريم  ميدست بهآن معادلة انتگرالي براي محاسبة چگالي چنين سيستمهايي را   

وار به خوبي بين دو دي دهيم تا مولكولها در نظر گرفته و اجازه مي ميان دو ديوارة سخت در تشكيل شده است را در وار دوار و بيضي اي استوانهجا يك بلور مايع كه از مولكولهاي  اين
نظر گرفتن يـک دوقطبـي    کار با اعمال ميدان الکتريکي و با در اين. كنيم موازي با ديوار محدود مي بار و يك ديوار بار عمود بر آزادي عمل انتقالي داشته، اما جهت آنها را يك        

بين دو ديوار با توجه به محاسـبة   گونه مايعات مولكولي در نين سيستمي، ساختار اين آوردن معادلة انتگرالي براي يك چدست  بهبا .مولکول امکانپذير است   هر مرکز ای در  نقطه
ها احتمال  بعضي از لايه گيرند كه در صورت لايه لايه از ديوار قرار مي  ها مولكولها بيشتر به شود در نزديکي ديواره گونه كه از نتايج مشاهده مي همان. باشد چگالي آنها مقدور مي  

 اين نيرو با تغيير شدمشاهده  .نماييم صفحة موازي را محاسبه مي پايان نيروي حلاليت يا نيروي بين دو در. است بعضي ديگر احتمال وجود آنها بيشتر ها كمتر و دروجود مولكول
 .    برای مايعات با مولکولهای کروی نيز اثبات شده استبلاًاين موضوع ق دهنده يک نيروی نوساني بين دو ديوار است و کند که نشان فاصله بين دو ديوار به صورت نوساني تغيير مي

 
    مايعات ناهمگن، چگالي مايعات مولكولي،شكلاي  استوانه مولكولهاي ،اي شكل  مولكولهاي ميله،يمايعات مولكول :هاي كليدي واژه

  

____________________________________________ 
.Percus- Yevick ۱ 

. Hyper Netted - Chain۲ 

  مقدمه. ١
نظريه تابعي چگالي كلاسيكي، به دليل سادگي رياضي و وضوح 

  هاي بــ ذره بررســي سيســتمهاي بــس مــي درفيزيكــي، نقــش مه
ايـن  . ]۲و۱[خصوص مايعات يكنواخـت و غيريكنواخـت دارد     

نظريه قابليت لازم جهت بررسي مايعات ساده همگن و ناهمگن 
 و ]۵[، مايعات مخلوط ]۴[ و غيركروي ]۳[با مولكولهاي كروي 

 . را دارد]۶[بلورها 

ــاميكي    ــبة خـــواص ترمودينـ و ورودي لازم بـــراي محاسـ
 اين گونه سيستمها، اعـم از سيسـتمهاي همگـن و           ساختاري در 

 در. باشـد  ناهمگن، توابع همبستة مستقيم سيستمهاي همگن مـي  
مايعات ساده با مولكولهاي كروي، تـابع همبسـتة مسـتقيم كـرة           

عنوان سيستم مرجع كاربرد زيـادي         به ]PY ]۷سخت با تقريب    
 محاسبة تحليلـي آن   نكات بارز اين تقريب    از. ]۸[داشته و دارد    

حتي براي بررسي مايعات با برهمكنش لنارد جونز . ]۱[باشد  مي
مـورد مايعـات     در. ]۹[توان استفاده نمـود      اين تقريب مي   نيز از 

 PY تقريـب  وار نيـز از  همگن و غيرهمگن با مولكولهاي بيضـي      
صورت اين صورت امكان محاسبه به   و در]۱۰[ شود مياستفاده 

  .محاسبات عددي هستند"  و عمدتاردنداتحليلي وجود 
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اين جا هـدف اصـلي بررسـي مايعـات بـا مولكولهـاي                در  
 با توجه به  . باشد وار دوار مي   و بيضي  اي  استوانهغيركروي شامل   

بررسـي   وجه غالب انـدازه و شـكل مولكولهـاي غيركـروي در           
خصوص مايعـات   هخواص ترموديناميكي و ساختاري مايعات، ب    

مورد توجه محققين  باز عات مولكولي از دير   بلوري، اين نوع ماي   
روي مايعـات بـا    اي بـر  اين زمينه، تحقيقات گسترده در. اند  بوده

ــي  ــاي بيضـ ــي  ]۱۱[وار  مولكولهـ ــدل گاؤسـ ، ]۱۲ و ۱۳[، مـ
گيبونز، انرژي  .  و غيره انجام شده است     ]۱۴و۱۵[دوار   اي  استوانه

ظريـه  وسـيلة ن   هآزاد گيبس و حجم گسترش يافته مولكولها را ب        
يـاكوف روزنفلـد    . ]۱۶[دسـت آورد      بـه  1SPTاي    ذره –مقياس  
 كار  همورد مايعات با مولكولهاي غيركروي ب  را درSFPT۲نظريه 

ريكيـزن بـراي بررسـي سـاختار مايعـات بــــــــا            . ]۱۶[برد  
 تابعي  مولكولهاي غيركروي محدود شده بين دو ديوار، از نظريه        

بـه كمـك مـدل جهتهـاي      استفاده نمـوده و  HNCوPY چگالي 
   آورددسـت   بهاين گونه مايعات را   ساختارROM۳محدود شده 

تواننـد جهـات    اين مـدل مولكولهـاي مـايع مـي      در. ]۱۹ -۱۷ [
اين محاسبات لازم است تابع      در. كنند فضا اختيار  خاصي را در  

 .همبستة مستقيم دوتايي همگن اين گونه سيستمها محاسبه شود 

ل ازمايعـات بلـوري شـامل مولكولهـاي         مد اين مقاله دو   در  
انـد   محدود شده كه بين دو ديوار وار دوار دوار و بيضي  اي  استوانه

باشـد مـورد     يك جهت خـاص مـي      و جهت غالب آنها فقط در     
بين دو ديوار برحسب فاصله  بررسي قرارگرفته و چگالي آنها در

 ـ  در. ها محاسبه شده است   يكي از ديواره   از ثير أاين محاسـبات ت
روي  غييرات چگالي مايع و تغييرات فاصلة بـين دو ديـوار بـر         ت

نهايـت   ساختار اين مايعات نيز مورد بررسـي قرارگرفتـه، و در           
 .محاسبه شـده اسـت     نيروي حلاليت اين نوع مايعات نيز بررسي و       

 :باشد ادامه، بخشهاي بعدي اين مقاله به شرح زير مي در

فـي و سـپس      عبارتي براي پتانسيل بـزرگ، معر      ۲در بخش     
  نحـوة ۳در بخـش  . انـد  دست آمده   معادلات انتگرالي مربوطه به   

ــاي    ــا مولكوله ــات ب ــالي مايع ــبه چگ ــتوانهمحاس دوار و   اي اس

____________________________________________ 
۱. Scaled particle theory 
۲. Scaled field particle theory 
۳. Restricted orientation model 

بين دو ديوار مورد بحث و   محدود شده در   وار مولكولهاي بيضي 
گونه   ، توابع همبسته مستقيم اين   ۴بخش   در بررسي قرارگرفته و  

كـار بـردن       بـا بـه    ۵بخش   در  و مايعات مولكولي محاسبه شده   
دست آمده و نتـايج    فرمولهاي لازم، چگالي و نيروي حلاليت به  

  .حاصله مورد بحث و بررسي قرار گرفته است
  
  پتانسيل بزرگ و معادلة انتگرالي چگالي. ۲

يك سيستم کلاسيکی شامل تعداد قابل تـوجهي از مولكولهـاي           
 اختيـار كننـد،   فضـا  جهـات مختلفـي در   توانند غيركروي كه مي 

),(جهـت مولكولهـا را بـا      . كنيم انتخاب مي  ϕθω   و پـارامتر ≡

 و موقعيت مركز جرم آنها را با    α با آن را   متناظر
→

r  و چگـالي 

)(صورت    با آنها را به    اي متناظر  ذره تك
→
rαρ گيـريم  مـي  نظر  در. 

ای ضـعيف در   در مرکز اين مولولها يک دوقطبي الکتريکی نقطه       
 به اين سيستم يک ميدان الکتريکی يکنواخت نسبتاً    نظر گرفته و  

)ضعيف، )rE
rr،  انرژي پتانسيل بزرگ اضافي اين     . کنيم اعمال مي

 .نويسيم صورت زير مي  اي آن را به سيستم كلاسيكي نسبت به حالت توده
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آن،   كه در 
B

ρ  اي،   چگالي كپه
TkB

1
=β) Bk ثابت بولترمن (، 

),(
→→
wrV     پتانسيل اعمال شدة خارجي و )(

→→
− 21 rrcαβ همبسته  تابع

→مستقيم دوتايي بين مولكولهاي با موقعيت       

1r و →

2r،( )rP
rr   قطبش

شـده توسـط مولكولهـا و     تعداد جهـات اختيـار   N الکتريکی،
 ما در اين با توجه به اينکه عمدتاً. باشند  ميβ وαجهات مجاز

مقاله در مورد تأثيرات بزرگي و موقعيت مولکولها بر روی ميزان  
 بـه دلايـل زيـر در موقـع کمينـه          ،کنيم  مطالعه مي  يعناهمگني ما 

ــه   ــردن رابط ــي) ۱(ک ــه   م ــوانيم از جمل )ت ) ( )rPrErd
rrrrr

⋅∫β 
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  ٣شمارة ، چهارمجلد   شدة بين دو ديوار وار محدود اي و بيضي محاسبة ساختار بلورمايع مدل نماتيك با مولكولهاي استوانه  ۲۶۹
  

  

 اينکه هـدف مـا      اولاً. يمنظر کن  خصوصاً در دماهای پايين صرف    
باشـد کـه لازم اسـت     در اين بررسی يک بلور مايع نماتيک مـي     

 چگالی بلور مايع از يک حـدی بيشـتر شـود کـه ايـن حـداقل                
 کـبلور مايع نماتيک ي . چگالی در محاسبات رعايت شده است     

باشـد و   سيستم ناهمسانگرد است و دارای يک جهت غالب مـی  

504تاً ضعيف اگر يک دو قطبی الکتريکی نسب 0

2
/* ==

πε
βµµ در 

مرکز مولکولها در نظـر گرفتـه شـود و آنهـا را در يـک ميـدان                  
قرار دهـيم تمـام مولکولهـا در جهـت          الکتريکی نه چندان قوی   

 ـ     ميدان قرار می   وجـود آمـدن يـک دو قطبـی       هگيرند و باعـث ب
مراجعـه شـود بـه       ]۲۰[اگر به مرجـع     . شود الکتريکی ثابت می  

ثير ميدان در ميـزان نـاهمگنی چگـالی     اًشود که ت    می ديده خوبی
  .نشده است  آخر در محاسبات واردةدر نتيجه جمل .بسيار کم است

اي،  نسـبت بـه چگـالي تـك ذره    ) ۱(     با كمينه كردن معادلـة    
  .شود  معادلة انتگرالي زيرحاصل مي

)۲(
))(()(),(

)(

N
rrrCrdrV

rN
n

B
a

B

ρ
ρωβ

ρ
ρ

β
βαβ

α

−−+−

=

→→→→→→

→

∫∑ 2212
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 براي محاسبات عددي به اين معادله را به صورت معادله زير كه
  .نويسيم مناسب است مي روش تكرار

  

)۳(          )])(()(
N

rrrCrd Bρρβ
βαβ

−−+
→→→→

∫∑ 2212  

بامشخص شدن نوع برهمكنش بـين مولكولهـاي سيسـتم بـس            

)(تابع همبسته مستقيم اي كه در   ذره
→→

− 21 rrC
βα

شود و   نمايان مي
كان همچنين مشخص بودن نوع پتانسيل خارجي اعمال شده، ام        

بـه صـورت عـددي و محاسـبة چگـالي ايــن      ) ۳(حـل معادلـة   
 .شود سيستمها، همانند مايعات ناهمگن فراهم مي

  
 گالي مايعات با مولكولهاي غيركروي بين دو ديوار سختچ محاسبة .۳

 وارـن دو ديـركت در بيــكنيم كه مولكولها مجاز به ح فرض مي
  وريدسـتگاه مختصـات را ط ـ     . همة جهات باشـند    سخت و در  

وسط خط واصل بين دو      كنيم كه مركز مختصات در     انتخاب مي 
ايـن   در. باشـند xy ها موازي صفحات  ديوار قرارگرفته و ديواره

با اعمال ميدان الکتريکی . خواهد بودz صورت چگالي فقط تابع 
بـار عمـود بـر     يـك جهـت؛ يـك    جهت مولكولها را هميشه در  

جهـت   و سـپس در  ) ±3يـا    ( ±zجهـت    هـا يعنـي در     ديواره
  .گيريم مي نظر در ) ±1يا ( ±x"ها مثلا موازي ديواره

 كنـيم كـه مولكولهـا در       مرحلة اول، حالتي را بررسي مي      در  
 با توجـه بـه اينكـه دو ديـوار را          . ها باشند  جهت عمود برديواره  

بقية  بين دو ديوار صفر و در    ايم پتانسيل در   گرفته نظر  در سخت
بـين دو    اي در  نتيجه چگالي تـك ذره     باشد، در  نقاط بينهايت مي  

با توجه . شود بقيه نقاط صفر مي   ديوار داراي مقدار محدود و در     
  انتخاب شده و±z امتدادهاي به اينكه جهت مجاز مولكولها در   

αنظير±3  برابر  z۲ و N =تقريب در) ۳(باشد، لذا معادلة   مي 
HNCآيد صورت زير در مي   به:  

)۴  (
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  :شود نوشته مي  به صورت زيرpyتقريب  و در

)۵(













 −−+= ∫ 2212 232133213 BB zzzCdzz ρ
ρ

ρ
ρ )()()(    

  آنها  كه در

)۶(                    )()(
→→

−=− ∫ ∫ 2133222133 rrCdyxdzzC  
  .باشد  مي

   ها zبا توجه به تقارن چگالي حول محور
)۷             (                                   )()( zz 33 −= ρρ 

 ) ۵(يـا    ) ۴(  نيز مشابه معـادلات      z3−ρ)(معادلة مربوط به   در
جا جهت مثبت يا منفـي      اين   حال با توجه به اينكه در     . باشد مي

  :سطح به صورت محور مولكولها اهميتي ندارد، چگالي مولكولهاي عمود بر
)۸          (                                        )()( zz 32ρρ =⊥  

به  HNC شود كه برابر چگالي كل بوده و براي تقريب معرفي مي
  :آيد دست مي  صورت رابطه زير به

)۹ (          



 −−= ∫⊥ ))()((exp)( 22 23213321 B

B zzzCdzz ρ
ρρρ  

   قرارxكنيم كه مولكولها در جهت محور     در حالت دوم فرض مي    
پس از انجام عمليات مشابه بالا، معادلة انتگرالي براي         . گيرند مي

[ ),(exp)( aB rV
N

r
→→→

−= ωβ
ρ

ρα 11
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 ±xجهـت     درها و منحصـراً   حالتي كه مولكولها موازي ديواره    
  :دشون نوشته مي باشند به صورتهاي زير

)۱۰    (          




 −−

==

∫ ))()((exp

)()(

22
2

2121112

11111
B

B zzzCdz

zz
ρ

ρρ

ρρ
  

  :آوريم  ميدست به pyو براي تقريب 
)۱۱  (        







 −−+= ∫ ))()(()( 221 2121112111 B

B zzzCdzz ρ
ρρρ  

، امكان محاسبة )۱۱(و ) ۱۰(، )۹(حال با حل معادلات انتگرالي    
سطح دو ديوار    چگالي براي حالتي كه جهت مولكولها عمود بر       

 .باشد  مييا موازي آن باشد قابل محاسبه
 

   محاسبة توابع همبستة مستقيم.۴
براي حل معادلات پـيش گفتـه، نيـاز بـه مشـخص شـدن تـابع          

نـوع   ايـن جـا دو   در. باشـد   مـي  ههمبستة مستقيم مـايع مربوط ـ    
 نظـر  در وار دوار و بيضـي     اي  اسـتوانه مولكول شامل مولكولهاي    

برای محاسبة توابع همبستة اين نوع مولكولها       . گرفته شده است  
معرفـي شـده اسـت       ]۱۵[ كـه توسـط ريكيـزن        SFPTزنظريه  ا

اين روش تابع همبستة مستقيم از دو جملـه       در. كنيم استفاده مي 
  :به صورت زير تشكيل شده است

 )۱۲            (                )()()(
→→→

+= rGBrAFrC αβαβαβ  

)(،   آن كه در 
→
rFαβ مولكول وقتي كه آنهـا    ي دو نحجم همپوشا 

فاصلة بين آنها   واند گرفته قرار βو  α جهتهايدر  
→

r باشد  مي

)(و
→
rGαβ   نحـوة  ،ادامـه   كـه در  اسـت مولكـول    دو  تابع مـاير 

  بـه شـكل     B و Aپارامترهـاي   . شـود  محاسبة آنها شرح داده مـي     
 داشته و به كمك خـواص ترمودينـاميكي مـايع           هندسي بستگي 

  .آيد مربوطه به دست مي
 در توابع همبسته مسـتقيـــم A  وB ضرايب ة    در ادامه محاسب

 زرنيـک   - ارنسـتن    هاگر در معادل  . دهيم مايع همگن را شرح مي    
ــا را در ــد يکــی از مولکوله ــرای  اءمب ــه ب ــيم، معادل ــار کن  اختي
  : ازاست  مولکولهای موازی عبارت

( )

( ) ( ) ( ) rdrhr
N

C

h

B rrr
′′′







+

=

∑ ∫ γααα

αα

ρ

γ
αγC0

0
)۱۳        (  

در حالتی که مولکولهـا هـم       . باشد  کل می  ه تابع همبست  ααhکه  
)پوشانی نداشته باشند،  ) 0=rCαβو در نتيجه  :  

 )۱۴     (                                               ( ) 1−=rhαβ   
  :يد آ  زرنيک به صورت زير در مي– ارنستن هادلو مع

)۱۵              (                 ( ) ( )001 ∑−=−
γ

αγαα
ρ

C
N

C B ~  

)که  )0αγC~ صفر هتبديل فوري ( )rCαγ و Nباشند می  درجات آزادی.  
110اگر از خواص تقارنی      CC ~)(~

=αα   110 و hh
~

)(
~

=αα   00 و =)(αβC 
βαبرای    . آيد  ميدست  به Bو Aة استفاده کنيم يک معادله برای محاسب≠

 دوم مورد نياز از رابطه تراکم پذيری مايع همگن له    برای معاد 
دو . سبه شده بـود اسـتفاده کـرديم   محا] ۱۶[که قبلاَّ توسط روزنفلد     

  :باشند پذيری و ويريال به ترتيب به شرح زير می تراکمه معادل

)۱۶               (                   ( )∑−=
∂
∂

αβ
αβ

ρ
ρ

β 041 Cp B ~  

)۱۷        (                  
( ) ( )

3111
1 3

2
2

η

ηπ

η

ηπ
ηρ

β
−

+
−

+
−

=
p  

 ] ۱۶[  را از روش پيشنهادی روزنفلـد    3π و   2πکه پارامترهای   
برای حالت مولکولهای موازی و عمـودی و بـرای مولکولهـای            

 را B وA جداگانـه محاســبه و مقــادير وار بيضــيای و  اسـتوانه 
 . ايم  آوردهدست به

 ـz با توجه به تقارن مسـئله كـه چگـالي فقـط تـابع         باشـد و   ي م
بـه  ) ۱۲(اند، رابطـة    ها قرارگرفته z جهت محور  مولكولها نيز در  

  : شود نوشته مي صورت زير
)۱۸(                             )()()( zGBzAFzC 333333 +=  

گيريم و توابـع     مي نظر دوار در  اي  استوانهحال شكل مولكولها را     
)(zF33 و )(zG33 آوريم  ميدست به را.  
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

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

 −−× /zz2
l

θ                                                             )۱۹(  

)۲۰        (                     )()()( ρθθ −−−=
→

dzrG l33  
  

  .    كه با انجام محاسبات لازم داريم
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  ٣شمارة ، چهارمجلد   شدة بين دو ديوار وار محدود اي و بيضي محاسبة ساختار بلورمايع مدل نماتيك با مولكولهاي استوانه  ۲۷۱
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 )۲۲  (     23333 dzryGdxdzG πθ )()()( −−==
→

∫ ∫ l  
اسـتوانه    به ترتيب طـول و قطـر       d و   lدر روابط بالا کميتهای     

  .باشند دوار مي
 A , Bبگيـريم مقـادير      نظـر  وار در  اگر مولكولهـا را بيضـي      

)( محاسبه و توابع     اًمجدد
→
rF33   و)(

→
rG33      به صـورت زيـر 

  :با توجه به روابط زير. شوند محاسبه می
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وار هسـتند و بـا     قطرهاي كوچك و بـزرگ بيضـي      b۲ و   a۲كه  
  :انجام عمليات جبري لازم داريم 
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 xبه همين ترتيـب بـراي حـالتي كـه مولكولهـا مـوازي محـور                
، A ،Bوار، مقـادير   و بيضي  اي استوانهباشند، براي مولكولهاي     مي

)(zF11   و)(zG11 ًمقـادير . شـند  بـا   قابـل محاسـبه مـي       مجددا 
  .بخش نتايج حاصله معرفي خواهند شد   درBو A محاسبه شدة 

  :داريم دوار  اي استوانهبراي مولكولهاي 
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)۲۸   (     )())(()( / 12121211 4 zzdzzdLzG −−−−−= θ  
  

  .آيند   ميدست  به وار نيز روابط زير و براي مولكولهاي بيضي
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مشخص شدن تابع همبستة مستقيم  امكان محاسبه چگـالي و    با
براي محاسبه نيـروي حلاليـت از       . آيد نيروي حلاليت فراهم مي   

 دسـت  بـه  HNCو PY تقريبهـاي   ه به ترتيب ازك تقريب زير دو
   .] ۲۲و ۲۱[استفاده شده است  اند، آمده

)۳۱                (                     
B

hhf
βρ

ρρ
2

22 )()()( ∞−
=  

  و
)۳۲                          (                

β
ρρ )()()( ∞−

=
hhf  

  و hهـاي بـا فاصـله    كنـارديواره اي   چگـالي تـك ذره  hρ)(كه
)(∞ρديواره با فاصلة زياد   نيز چگالي كنار)برابر  اينجا چهل كه در

 و ) وار در نظر گرفته شـده اسـت     قطر استوانه، يا قطر كوچك بيضي     

TkB

1
=βباشد  مي.  

  
  گيري   نتيجه.۵

همبسته مستقيم بـه دسـت   با توجه به معادلات انتگرالي و توابع        
بـين دو    بخشهاي قبلي، امكان محاسبه چگالي مـايع در        آمده در 

و توابـع   ) ۹(با توجه به معادلـه انتگرالـي        . باشد فراهم مي  ديوار
چگالي مايع ) ۲۲(و ) ۲۱(، )۱۸(روابط  همبسته محاسبه شده در  

سـخت بـراي     بـين دو ديـوار     دوار در   اي  اسـتوانه با مولكولهاي   
باشـند محاسـبه     ها مـي   مولكولها عمود برديواره   محورحالتي كه   
 چگالي مايع برحسب فاصـله كـاهش يافتـه       ۱شكل   در. شده است 

( )dzz /*  و η = ۲۶۵/۰هم پكيدگي  ه ديوار براي كسر ب  تا دو=
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ديـوار   فاصـله بـين دو  .  محاسبه شده اسـت    d/l = ۲/۱نسبت  
d۱۲ =h     ها در   ترتيب كه يكي از ديواره اين  به انتخاب شده است
d۶- =z و ديگري در d۶+  =z كـه ملاحظـه    همچنان.  قراردارد

نتيجـه چگـالي بيشـتر،       در هم پكيـدگي و   ه  شود براي كسرب   مي
 مايع بـر چگالي  ۲شكل  در. ميزان نوسانات چگالي بيشتر است

  و درη  =۲۶۵/۰بـراي   ارديـو   تـا دو  كاهش يافته  فاصله حسب
.  رسـم و بـا هـم مقايسـه شـده اسـت             d/l =۲/۱ و   ۳حالت  

 ـ    كه ملاحظه مي   همچنان هـم  ه شود براي حالتي كـه كسـرهاي ب
اسـت   ها بزرگتـر  پكيدگي مساوي هستند حالتي كه طول استوانه  

  .باشد يو ميزان نوسانات چگالي بيشتر م چگالي كمتر
و روابـط   ) ۱۰(ادامه محاسبات، به كمك معادله انتگرالي        در  

امكان محاسـبه چگـالي بلورمـايع بـا مولكولهـاي       ) ۳۰(و  ) ۲۹(
هـا   مولكولها موازي ديواره   دوار براي حالتي كه محور      اي  استوانه

 چگالي ۳براي اين نوع سيستم در شكل . آيد باشند، فراهم مي مي
ــراي   ــب فاصــله ب ــايع برحس  ــم ــرهاي ب ــدگي ه  كس ــم پكي   ه

ايـن    در، رسم شده اسـت d/l = ۲/۱ و η = ۰ /۲۶۵ و  ۴۵/۰
 بيشتر نيزپكيدگي بيشتر، ميزان نوسانات  همه ب حالت براي كسر

ديـواره   ازحالتي كه مولكولها عمـود بـر   تابع چگاليباشد اما شكل  مي
. باشـد  هاي تيز استوانه مي  اين به علت لبه    تراست و  باشند منظم   مي
 براي η = ۲۶۵/۰ چگالي مايع برحسب فاصله براي ۴شكل  در

 در.  رسم و با هم مقايسه شده اسـت        d/l = ۲/۱ و   ۳حالتهاي  
ــكلهاي     ــه ش ــبت ب ــايع نس ــالي م ــز چگ ــت ني ــن حال    ۲ و ۱اي

 و روابـط  ۹ا توجه بـه معادلـه انتگرالـي        حال ب . باشد تر مي  منظم
  مربــوط بــه توابــع همبســته مــايع بــا مولكولهــاي ) ۲۶(و ) ۲۵(

توان چگالي اين مايع بين دو ديوار        سطح، مي  وار عمود بر   بيضي
 چگالي مايع برحسب فاصله ۵شكل  در. سخت را محاسبه نمود

ــر  ــراي كســ ــه بــ ــاهش يافتــ ــ كــ ــدگي ه بــ ــم پكيــ   هــ
۲۷۶/۰ =η ۲ و =ab     وقتــي كــه فاصــله بــين دو ديــوار    /

a ۸=  h وa ۴۰ = hكه ملاحظـه   همچنان.  باشد رسم شده است
 گـردد، در  حالتي كه فواصل بين دو ديـوار زيـاد مـي        شود در  مي

اي آن  ديــوار چگـالي مــايع برابرحالــت كپــه  فواصـل ميــاني دو 
ب فاصـله تـا دو ديـوار         چگالي مايع برحس   ۶شكل   در. شود مي

ab = ۲ و ۳ و   η = ۲۷۶/۰براي   كه  همچنان.  رسم شده است   /

 وار بزرگتر بزرگ بيضي حالت هرچه قطر اين شود در ملاحظه مي
  .شود ها بيشتر مي هاي تشكيل شده از ديواره شده فاصله لايه

چگالي ) ۳۰(و ) ۲۹(روابط و ) ۱۰(به كمك معادله انتگرالي   
هاي سخت را محاسبه  وار موازي ديواره مايع با مولكولهاي بيضي

ab = ۲بـراي    مايع  چگالي اين۷شكل  در. كنيم مي   و كسـر /
 رسم و با هم مقايسه شده       η = ۲۷۶/۰ و   ۴۷۵/۰هم پگيدگي     هب

باشد  هم پكيدگي كمتره ب چه كسرشود كه هر ملاحظه مي. است
 نقاط مياني به مقدار در" بين دو ديوارو خصوصا  چگالي مايع در  

  .باشد مي اي آن نزديكتر كپه
جهت اطمينان از محاسبات انجام شـده در ايـن مقالـه يـک        

=5 بـرای وار بيضـي مورد از محاسبات مربوط به      
a
b50 و /=η 

سازی کامپيوتری در مرجـع   اسبه و با نتايج حاصله از شبيه  را مح 
 که بـرای بلـور نماتيـک انجـام شـده اسـت مقايسـه            ۱۴ رةشما

ده ــ ـ چگالی مايع بلوری نماتيک محدود ش     ۸در شکل   . نموديم
 نيروي حلاليـت    ۹در شكل   . محاسبه شده است  ديوار  ن دو   ــبي

اي    استوانه برحسب فاصله بين دو ديوار براي مايع با مولكولهاي        
در .  رسـم شـده اسـت   η = ۲۶۵/۰ها براي    دوار عمود برديواره    

 بــر  وار عمـود   نيروي حلاليت مايع با مولكولهاي بيضـي ۱۰شكل 
ab= ۲ و η = ۲۷۶/۰برحسب فاصله دو ديوار براي      هــا  ديواره / 

 ، ملاحظـه شـود  دقـت  ۱۰ و ۹اگر به شكلهاي   . رسم شده است  
چه فاصله بين صفحات بيشـتر شـود نيـروي         كه هر  خواهد شد 
 رسم و با مقـادير شـبيه سـازی          z*ديوار بر حسب    حلاليت به   

شـود    کـه ملاحظـه مـی       همچنان.  مقايسه شده است    کارلو تنمو
يت بـه كمـك   در نها. تطابق خوبی بين اين دو نتيجه وجود دارد     

 كه همان نيروي بـين  PYنيروي حلاليت در تقريب   ) ۳۱(معادله  
كند و در فواصـل كـم         سمت صفر ميل مي   به  باشد    صفحات مي 

محاسـبه ايـن نيـرو كـاربرد زيـادي در       . اين نيرو نوساني اسـت    
اين ترتيب در اين مقاله با نحوه  به.  داردبررسي خواص كلوئيدها

 در بررسـي سـاختار و خـواص     استفاده از نظريه تابعي چگـالي     
مـايع آشـنا    مولكولي خصوصاً بلورهـاي     ترموديناميكي مايعات   

شديم و اين امكان وجود دارد كه اين نظريه را براي مولكولهاي        
  .با شكلهاي مختلف نيز مورد استفاده قرار داد
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  ٣شمارة ، چهارمجلد   شدة بين دو ديوار وار محدود اي و بيضي محاسبة ساختار بلورمايع مدل نماتيك با مولكولهاي استوانه  ۲۷۳
  

  

z/d

-6 -4 -2 0 2 4 6

ρ ⊥

0

1

2

η=.4

h=.265

    
اي دوار برحسب  توانهمايع با مولكولهاي اس  چگالي بلور.۱شكل 

  .η =۲۶۵/۰ و ۴/۰ و دو حالت d/l=۲/۱ها براي  فاصله كاهش يافته تا ديواره
  

z/d

-8 -6 -4 -2 0 2 4 6 8

ρ 11

0

1

2

η=.45

η=.265

  
اي دوار برحسب فاصله   چگالي بلورمايع با مولكولهاي استوانه.۳شكل 

  هم پكيدگي  هب كسر  وd/l= ۲/۱ا براي ديواره دو كاهش يافته از
  .η =۲۶۵/۰ و ۴۵/۰ 
  

-20 -15 -10 -5 0 5 10 15 20

ρ ⊥

0.02

0.03

0.04

0.05

0.06

0.07

h=8

h=40

  
  

وار برحسب فاصله كاهش   چگالي مايع با مولكولهاي بيضي.۵شكل 
  . باشندa۴۰ و a۸ ديوارحالتي كه فاصله بين دو   وη= ۲۷۶/۰يافته براي 

z/d

-6 -4 -2 0 2 4 6

ρ ⊥

0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

L=1.2

L=3

    
اي دوار برحسب فاصله كاهش يافته تا   چگالي بلورمايع با مولكولهاي استوانه.۲شكل 
  .باشد  ميl=  ۲/۱ و ۳  وη=۲۶۵/۰ هم پكيدگي  هب ها براي حالتي كه كسر ديواره

  

z/d

-8 -6 -4 -2 0 2 4 6 8

ρ 1
1

0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

L=1.2

L=3

  
اي دوار برحسـب      مايع بـا مولكولهـاي اسـتوانه        چگالي بلور  .۴شكل  

 η=۲۶۵/۰هم پكيـدگي  ه ب فاصله كاهش يافته از دو ديوار براي كسر    
  .d/l=۲/۱  و۳و 
  

z/a

-20 -15 -10 -5 0 5 10 15 20

ρ ⊥

0.01

0.02

0.03

0.04

0.05

0.06

0.07

0.08

b=2
b=3

    
ها برحسب  ديواره عمود بر وار چگالي مايع با مولكولهاي بيضي .۶شكل 

ab= ۲ و ۳ و η=۲۷۶/۰فاصله براي  /.  

PDF created with pdfFactory trial version www.pdffactory.com

Archive of SID

www.SID.ir

http://www.pdffactory.com


  ٢٧٤  پور ضمحمود مرادي و ابوالقاسم عو  ٣، شمارة چهارمجلد 
  

   

z/a

-6 -4 -2 0 2 4 6

ρ 11

0.00
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0.10
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0.20

0.25

0.30

0.35
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هـا   وار مـوازي ديـواره      چگالي بلور مايع با مولكولهاي بيضي      .۷شكل  

ab=۲اي  برحسب فاصله كاهش يافته بر     هـم پكيـدگي    ه  ب ـ  و كسر  /
  .η =۲۷۶/۰ و ۴۷۵/۰

 

h/d

2 3 4 5 6 7 8 9

2β
ρ b

f(h
)

-0.08

-0.06

-0.04

-0.02

0.00

0.02

0.04

  
ها  ديواره اي عمود بر مولكولهاي استوانه  نيروي حلاليت مايع با.۹شكل 

 .η =۲۶۵/۰ و  d/l=۲/۱حسب فاصله بين دو ديوار براي حالت  بر

z*

-10 -5 0 5 10

ρ 11

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

  
ها برحسب فاصله  وار موازي ديواره  چگالي بلور مايع با مولكولهاي بيضي.۸شكل 

 خط ممتد .۵ و نسبت قطر بزرگ به قطر کوچک ۵/۰كاهش يافته، برای کسر پکيدگی 
  . باشند  کارلو می-سازی مونت ط به نتايج شبيهمربوط به محاسبات اين مقاله و نقاط مربو

  

h/a

3 4 5 6 7 8 9 10 11

2β
ρ 0f(

h)

-4e-5

-2e-5

0

2e-5

4e-5

6e-5

8e-5

   
موازي با  وار دوار مولكولهاي بيضي  نيروي حلاليت مايع با.۱۰شكل 
ab=۲ و η=۲۷۶/۰ديوار براي  ها برحسب فاصله بين دو ديواره /.  
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