
Arc
hive

 of
 S

ID

 66                                                 67الی  66صفحه  6131 بهار و تابستان، 1، شماره 6پژوهشی مکانیک سیالات و آیرودینامیک، جلد  –فصلنامه علمی

 

 ))یادداشت مهندسی((

 ینامیکآب در د SPC یمدل فرض یالنانو س یسکوزیتهمحاسبه و

  یمولکول

1یشاطر یرضاعل
 2یکردشول یزارع یمحمدمهد و  

 دانشکده مهندسی مکانیک

 دانشگاه شهرکرد

 3یزارع یدوح
 المللی امام خمینی، قزویندانشگاه بین

 (22/12/12تاریخ پذیرش:  ؛11/12/19)تاریخ دریافت: 

 چکیده  
 نانو ،ذرات مس استفاده شده است. در ابتدا سیال حاوی نانو نانو برای محاسبه ویسکوزیته سازی دینامیک مولکولیشبیه  در این تحقیق از مدل

نویسی در  شده و کد اند. سیستم تحت شرایط مرزی تعیین گرفته قرار SPCگانه  سیال پایه آب با مدول سه صورت ناحیه کروی بین نانو ذرات مس به

تابع پتانسیل معروف  سه .ه استاجرا قرار گرفت ها مورداتم درصد تحت حرکت براونی 1/1 و 1/6 و ۴/۴ و 2/3 هایکسر حجمی افزار لمپس و نرم

تعادلی و  لی، روش دینامیکدهای دینامیک تعادلی و دینامیک غیرتعا . از بین روشنداشده  کار گرفتهبه اتمی و روش جاسازی لنارد جونز، کولمب

ذرات مس  کلی با اضافه شدن نانو طور دهد که بهآمده نشان می دست . نتایج بهه استکار گرفته شدکوبو برای محاسبه ویسکوزیته به -معادله گرین

نظیر  ،عوامل دیگری ،حجمی ذرات تابع بر کسر سیالات علاوه نانو. یابدد کسر حجمی، مقدار ویسکوزیته نیز افزایش میبه سیال آب و افزایش درص

سازی باکارهای دیگران و  د. نتایج شبیهشونوبه خود باعث تغییراتی در مقدار ویسکوزیته می که هریک به دارندحرکت براونی و پدیده خوشه شدن 

 .توجهی برخوردارند از دقت قابلبینی خواص ترمودینامیکی مقایسه و مشخص شد که  مدل پیش

  خوشه شدن یدهپد ی،تعادل ینامیکد یال،نانو س ،کوبو -ین، معادله گریسکوزیتهو ی،مولکول ینامیکد اتمی، ینب یلپتانس هاي کلیدي:واژه
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ABSTRACT 
This paper presents molecular dynamics modeling for calculating viscosity of nanofluids containing copper 

nanoparticles. In the first case, the copper nanoparticles were located as a spherical region in water-based fluid module 

SPC. System under specified boundary conditions, and writing code by LAMMPS software, and nanofluid ratios of 

3.2,4.4,6.9 and 9.1 percented by Brownian motion of atoms, was carried out. three popular potential function, Lennard-

Jones, Coulomb, and embedded atom method were used. Between equilibrium molecule dynamic, and non- equilibrium 

molecule dynamic, (EMD) and Green-kubo formula were used to calculate viscosity. The results show that by 

increasing the amount of voloume fraction, viscosity  increases. nanofluids in addition to other factors, such as volume 

fraction of particles in Brownian motion and clustering phenomenon, each in turn causes changes in viscosity. The 

simulation results were compared with other's works and found that the obtained results are remarkably accurate.  
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 علائمفهرست 

F    کنش برهمنيروی (N) 
Fex    یخارجنيروی (N) 
kB  1.3806504)ثابت بولتزمنe-23kg/ s

2
K) 

ke  یجنبشانرژی (J) 
m  جرم مولكول(kg) 
rij  فاصله بين مولكولi مولكول و j(nm) 
T  دما(K) 
t  زمان(ns) 
v  سرعت(m/s) 

x ,y,z  ها مولكولمختصات 
µbf ویسكوزیته سيال پایه 
µnf  نانوسيال  ویسكوزیته 

h آنتالپی 
  یمولكول نيبمقياس مسافت (nm) 
   زمان مشخصه(ns) 
 جونز  _عمق چاه پتانسيل لنارد(J) 

 

 مقدمه -1

با توجه به بالا بودن ت، ذرات جامد در سيالا یساز پراکندهایده 

اندازه  و کوچك بودن اهآن هایاکسيد رسانش جامدات فلزی و

  لهيوس به 1661در سال  )nm1۱۱ تا 1حدود ) ،این ذرات

در سال . [1-2] ذرات ميكرومتری عملی شد یساز پراکنده

امریكا چوی  متحده  الاتیادر  آرگونملی  شگاهیآزمادر  133۱

 برد کاربه نآ درمعلق  نانو ذراتبا  سيالیواژه نانو سيال را برای 

 به سه دسته  ار ها آن اتنانوسيال  برحسب کاربرد . [9]

مغناطيسی  کننده وروان انتقال حرارت، اتنانوسيال 

 زين اليسفروغناطيسی که م اليسنانو کنند.می یبند ميتقس

 نانو ذراتپایداراست که شامل  یديکلوئمحلول  ،شودمی دهينام

 .[۴] در یك سيال پایه است شده  پراکندهمغناطيسی 

 یها اسيمقدر ، ها ونيسوسپانس در مقایسه با الاتينانوس 

دارای پایداری بهتری بوده، خصوصيات  متر یليمميكرومتر و 

رسانندگی گرمایی  یا ملاحظه  قابل طور بهو  [۱] رئولوژیكی بهتر

فازی عمل بسيار شبيه سيال تك الينانوس دارند. یتر بزرگ

 عتاًيطب الينانوس کند تا مخلوط متداول )سيال/جامد(،می

اخير  یها سالدر  است. از مخلوط سيال/جامد یا گونهدوفازی و 

 صورت بهتئوری و هم  صورت بهبسياری از پژوهشگران هم 

انتقال حرارت  شیبرافزارا  الاتينانوسآزمایشگاهی اثرات 

از  یا گستره. ایشان همچنين اند کردهابزارهای مهندسی بررسی 

مختلف  یها مدل، خصوصيات و یساز آمادهمتنوع  یها روش

نانوسيال  ترموفيزیكی  یها یژگیوبرای محاسبه  شده استفاده

، ظرفيت ، چگالی)برای مثال رسانندگی گرمایی، ویسكوزیته ات

 ها روشاین  ازجمله. اند کردهاستفاده  حال تابهگرمایی ویژه( را 

استفاده از مخلوط کردن سيالات متداول انتقال حرارت نظير 

 .باشد یمآب )سيال پایه( و ذرات جامد با ابعاد نانومتری 

 یها مبدلدر مسئله بازده انتقال حرارت در تجهيزاتی نظير  

حرارتی، هدایت حرارتی سيال حامل انرژی و ضریب جابجایی 

. سيالات متداول در دارند  بر عهدهاساسی را  نقشانتقال حرارت 

و  ها روغنانتقال حرارت و حامل انرژی در صنایع را معمولا آب، 

 نهيدرزم. با افزایش رقابت جهانی دهند یمتشكيل  كوليگلاتيل 

زینه توليد، این صنایع صنایع مختلف و نقش انرژی در ه

با  به سمت توسعه سيالات پيشرفته و جدید شدت به

 روند.حرارتی بالا پيش می یها شاخص

مشخص است که فلزات در شكل جامد خود دارای  یخوب به

  عنوان بههدایت حرارتی بسيار بالایی نسبت به سيالات هستند. 

برابر آب  ۰۱۱هدایت حرارتی مس در دمای محيط حدود  مثال

است. از طرفی هدایت حرارتی مواد  موتور روغنبرابر  9۱۱۱و 

دستاورد جدید است.  یرفلزيغفلزی نيز بسيار بيشتر از مواد 

این امكان را فراهم آورده تا بتوان ذراتی با اندازه  نانوفناوری

بسيار کوچك نانومتری توليد و فرآوری کرد. این پيشرفت سبب 

فلزی در داخل  نانوذراتر استفاده از فك 1339شد تا در سال 

سيالات حامل انرژی نظير آب و اتيلن گليكول ایجاد و موضوع 

 موضوع جدید انتقال حرارت مطرح گردد. عنوان به الينانوس

 ها آنتعداد با افزایش  توأمکاهش اندازه ذرات یك جامد که 

، منجر به افزایش سطح مخصوص باشد یمدر واحد جرم 

سطح مخصوص ذراتی با اندازه نانومتری  که یطور به. گردد یم

خصوص ذراتی با ابعاد ميكرومتر سطح م برابر 1۱۱۱در حدود 

باشد. با کاهش ذرات به حدود نانومتر درصد بيشتری از می

. سطح ذرات در رنديگ یمآن در نزدیكی سطح قرار  یها اتم

یش سطح افزابه  الينانوسانتقال حرارت مؤثر بوده و استفاده از 

یك  شده گرفتهکار ذرات بهنانوشود. انتقال حرارت منجر می
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و  کند یمسطح بسيار زیاد برای موضوع انتقال حرارت ایجاد 

 .باشد یمنانوسيال  همين عامل یك مزیت بالقوه برای

برای انتقال حرارت در نانو ذرات با  جادشدهیامقایسه سطح  

وانایی و قابليت زیاد متداول ميكرومتری بيانگر ت یپودرهاسطح 

رت و ایجاد سوسپانسيون پایدار نانو ذرات در افزایش انتقال حرا

باشد. لازم به ذکر است که یكی از مشكلات افزودن ذرات می

     ها آنسریع  ینينش تهباعث ميكرو به سيال پایه،  اندازه به

ياس نانو تا حدود زیادی باشد، که با کاهش اندازه به مقمی

 گردد.مرتفع می

 دینامیک مولکولی یساز هیشب -2

ها و اتم یكیزيفحرکات  یا انهیرا یساز هيشبدیناميك مولكولی، 

برای یك دوره از زمان اثر  ها مولكولو  ها اتم .هاست مولكول

شود. در ررسی میب ها اتممتقابل دارند و در این دوره حرکت 

هندسه و  هرگونهدر  ها اتمو  ها مولكولاین روش مسير حرکت 

، با حل عددی معادلات حرکت نيوتن برای یك ممكنسيستم 

. نيروهای بين دیآ یمدست ذرات با اثر متقابل بهمحفظه از 

نيروی مكانيكی  یها دانيمذرات و انرژی پتانسيل توسط 

 شود.مولكولی تعيين می

وليه سيستم دیناميك مولكولی، شرایط ا یها یساز هيشبدر 
در  یساز هيشباولين مرحله  رو نیازا .هستاز حالت تعادل دور 

دیناميك مولكولی بایستی در زمان تعادل انجام گيرد تا سيستم 
رسانی، خواص  هنگام به تعادل به حالت تعادل خود برسد.

پایدار  تیدرنهاکه تا این ،شده کنترل یساختار وترمودیناميكی 
 شوند.می

ير دیناميك مولكولی محاسبات عددی مس یساز هيشب

کلاسيك  یساز هيشبزده یك اتم یا مولكول است. تخمين

ت پتانسيل برپایه قانون دوم نيوتن حرک دیناميك مولكولی

با دانستن جرم و پتانسيل  .است نيوتن پایدار یاتم نيب

  .دیآ یمدست بعدی در زمان به تيموقع ،یاتم نيب

، مشخص شدن خواص و شده محاسبه یها روش جینتا

1ویسكوزیتهویژگی است مثل 
. 

توجه  با انی،در هرگام زم ها اتمموقعيت  ینيب شيپبا توانایی 

 مشاهده نحوه ما امكان به ، دیناميك مولكولیدوم نيوتن به قانون

 

1- Viscosity 

 باًیتقر ها شیآزمادر  که دهد یم را در اتصال ساختار تكامل

 .[8]است  رممكنيغ آنمشاهده 

 لهيوس بهستم ذره در سي Nمعادله عمومی حرکت برای 

 شود:معادله زیر بيان می

2

2
1

N
i

ij i
j
j i

d r
F m

dt

        i=1,2,3,…,N  ,            (1)          

و موقعيت  مجرri, miو jاتم  لهيوس به iيروی وارد بر اتم ن  Fijکه

معادله نيوتن نياز  یها تیمحدود)یكی از  دهد.نشان می راiاتم 

 (برای توصيف حرکات چرخشی است. به معادلات اضافی

بسياری از نيروهای در بعد ماکرو، با کوچك شدن ذرات و 

و جای  دهند یم، تاثير خود را از دست ها آنسطح بسيار بالای 

. از دید مولكولی، دهند یم یمولكول نيبخود را به نيروهای 

زیرا رفتار سيال در  ،رود یمفرضيات جریان ماکرو زیر سوال 

. کند یم طول اهميت پيدا اسيمق و کند یم کوچك تغيير مقياس

  نيبعلت وجود فواصل فرضيه پيوستگی در ابعاد مولكولی به

برای توجيه رفتار سيالات در  ،نیبنابرا ؛کند ینمصدق  یمولكول

 نآدرو مولكولی که فرضيه پيوستگی  یها مدلاین بعد، یا 

استفاده  ییها تیمحدودنقشی ندارند را با در نظر گرفتن 

 .کنند یم

 برای 13۱۱روش دیناميك مولكولی برای اولين بار در سال 

مطالعه اثر متقابل ذرات کروی سخت معرفی و باعث فهم بهتر 

رفتار مایعات و جامدات ساده شد. بدین ترتيب با توجه به 

موجود در دیناميك مولكولی و ثابت بودن،  یها ليپتانس

بودن( رفتار مایعات و جامدات،  فرد منحصربهگفت  توان یم)

بهتری  ...( در شرایط استاندارد، درک و فهم و خواص )نيروها و

 [.۰-1۱] دیآ یم دستبه ها آن از

رحمان  که زمانی 138۴مهم بعدی در سال  یها شرفتيپ

 یساز هيشب( شود لكولی یاد میوپدر دیناميك م عنوان بهاز وی )

مایع انجام داد.  آرگونبرای  واقعی یها ليپتانسرا با استفاده از 

مایع درون  آرگونجریان پوازی حاوی  یساز هيشباو در این 

با  را با اعمال نيروی خارجی روی ذرات سيال، نانوکانالیك 

 [.11استفاده از تابع پتانسيل مختلف انجام داد ]
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 توسط 13۰۴یك سيستم واقعی در سال  یساز هيشباولين 

 یساز هيشباین  مایع انجام گرفت. آبرحمان و استفلنگر روی 

انجام گرفت، با ارائه  آبروی مدول های موجود برای  درواقعکه 

را با توجه به شرایط  آباز مدول های  هرکدام جینتا و نمودارها

 [.12قرارداد ] یموردبررسو فرضيات مساله 

وسيع از روش دیناميك مولكولی  طور بهگذشته  ی دههدر 

فيزیكی مانند انواع  یها دهیپدبسياری از  یساز هيشببرای 

 یمتالوژ وانواع فرایندهای توليدی  و خواص مكانيكی

حتی به  ها آندامنه کاربرد  که یطور به است. شده استفاده

که از  هوافضا نيز رسيده است یها شرکتاعم از  ،صنایع پيچيده

 ها آنقطعات حساس  یساز خنكدیناميك مولكولی برای 

 [.19] شوداستفاده می

روی خواص ترمو فيزیكی مانند  تامسون ومارکوس 

 صورت بهویسكوزیته و چگالی سيالات کاربردی در صنعت، 

از دقت خوب  ،روهاين نهيدرزم ها آنعددی کارکردند و نتایج 

 [.1۴] استبرخوردار وقابل توجهی 

مانند ضریب نفوذ و  بوتون و همكاران روی خواصی

مدل  ،و مقایسه شیآزماکردند و بعد از  کار آبویسكوزیته سيال 

خواص بالا در  یساز نهيبهو  آبایده الی از نوع مدل مولكولی 

 [.1۱] دادندسيال ارائه 

مربوط به  یپارامترهاو  ها فرمولفرانكی و رومنس روی 

 ییها هياصلاحو یك سری  ها آنخواص سيالات و مقدار دقيق 

مربوط به شرایط استاندارد در قالب جدول و نمودارها ارائه 

 [.18] دادند

 -آب الينانوس یساز مدلرجب پور و همكاران که روی 

برای محاسبه ظرفيت گرمایی ویژه کارکردند، به نتایج  مس

 ذرات نانوبا تغييرات ميزان درصد  ، )به این صورت کهقبول قابل

 .مس ميزان تغييرات ظرفيت گرمایی ویژه نيز چشمگير است

مس را تغيير و نتایج  ذرات نانودرصدتمرکز حجم  ها آن

 [.1۰] دنديرس( دیگران مقایسه کردند. یباکارهارا  آمده دست به

دیناميك مولكولی به دليل گستردگی  یساز هيشبدر 

بعضی از شرایط و پارامترهای حالت را ثابت و  معمولاًمبحث، 

. در ندده یمقرار  یبررس موردرا  موردنظربقيه پارامترهای 

 .ندیگو یمبر مساله هنگرد  فرما حكماصطلاح به این شرایط 

 

 هنگردهای متداول در دینامیک مولکولی -2-1

هنگردهای  یساز هيشبپارامترها امكان  داشتن نگهبا ثابت 

شود. هنگرد ها انواع مختلفی دارد که با توجه مختلف ایجاد می

 .کنندرا انتخاب می ها آنکاربرد، یكی از  به نوع

 هنگرد میکروکانونیک -2-1-1

تعداد، 1 دیناميك مولكولی است، به فرض شيپاین هنگرد که 

 یساز ادهيپقابل  یسادگ بهو  معروف است حجم و انرژی ثابت

و انرژی کل  یساز هيشب، حجم ها اتمدر این هنگرد تعداد  .است

انرژی کافی است از اعمال  داشتن نگهثابت است. برای ثابت 

 حرکت جلوگيری کرد. یها معادلهنيروهای خارجی در 

 انرژی کل سيستم باید ثابت بماند. لهيوس نیبد

 هنگرد کانونی بزرگ -2-1-2

شود نيز ناميده می 2ثابتتعداد، فشار و دما  کهدر این هنگرد 

-ر نيز ثابت باقی میدمای سيستم، فشا وعلاوه بر تعداد ذرات 

از تثبيت  تر سخت مراتب به یساز هيشبتثبيت فشار در  ماند.

دله معا هور _مانند نوز ییها روشاز  یساز هيشبدر این  دماست.

 دما و زمان هم طور بهدهند که تغيير می یا گونه بهحرکت را 

 .بماند فشارثابت

–است  دواتم بين العمل عكس، یاتم نيبپتانسيل  نیتر ساده

شناخته  9که این نوع از پتانسيل با عنوان پتانسيل دوگانه

 وتن،دوگانه شامل کولمب، قانون دوم ني یها ليپتانس. شود یم

 باشند.مورس می ليپتانس ولناردجونز 

 پتانسيل لنارد جونز لهيوس به ذرات نانو یاتم نيب العمل عكس

 :صورت زیر استبه

سيگما به ترتيب پارامترهای انرژی و طول هستند و  σو  εکه 
r  پتانسيل لنارد جونز در مقایسه با سایر  .است یاتم نيبفاصله

محاسباتی  یها نهیهزبرای مس  یساز هيشب یها ليپتانس
تحت عنوان مدل بار  آب یها مولكول نجایا در کمتری دارد.
باردار  وجهی صلبسه  آبکه یك مولكول  ۴نقطه ای ساده

 

1- Number, Voloume, Energy (NVE) 
2- Number, Pressure, Temperature (NPT) 
3- Pair Potential 
4- Simple Point Charge (SPC) 

12 6

( ) 4 ,LJU r
r r

 

(2)     
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 ۰1                                                                                     مولكولی دیناميك در آب SPC فرضی مدل سيال نانو ویسكوزیته محاسبه

این مدل به دليل سادگی و کارایی  .شودفرض میاست، 
بسيار معروف دیناميك مولكولی  یساز هيشبمحاسباتی در بين 

ش مش از رويك کولمب یها العمل عكسمحاسبه  یبرا .است
به دليل مشارکت توزیع بار در  .است شده  استفاده 1ذره ذره ذره
برای محاسبه جمله  pppm، الگوریتم یا ذره  نيبنيروی تقابل 

 است. شده استفادهپتانسيل الكتریكی 

 حاصلی طر اهداف -3

 از  تعوداد محودودی  در این تحقيق بررسی خواص ترمووفيزیكی  
بورای   کوه  تدر بحوث صونع   ها آن، )با توجه به کاربرد نانوسيال 
شووامل  حسوواس وقطعووات پيچيووده   لوووازم و یسوواز خنووك
و  هوا  آنمشاهده چگونگی رفتوار   (و موارد پزشكی وترهايابرکامپ

تحوت   1مطابق شوكل  ، مربعی یا محفظهدر ویسكوزیته بررسی 

 .ستا شده نييتع یها یمرزشرایط 

)به دليل زیاد  اتنانوسيال  تعداد محدودی از  گرید عبارت به
را  هوا  مولكوول ، تعوداد  یمولكوول  نيبو و نيروهای  ها واکنشبودن 

 یهوا  داده، بررسوی و  را در محفظوه مربعوی   (.کننود محدود موی 
    یريو گ جوه ينتر دیگوران مقایسوه و   را بوا نتوایج کوا    آمده دست به
 .شودمی

بوه ایون صوورت اسوت کوه سويال        1شوكل  محفظه مربعی  

 رنو    یآبو  یا هيو ناح صوورت   بهکه مس  ذرات نانوو  آبموجود 
به این صوورت   مسئلهقرار دارد. شرایط مرزی  آبدر بين  ،است

شرایط تعوادل  باید در  ها مولكولاست که دیواره محفظه ثابت و 
 قورار  یموردبررسو پارامترهوای دلخوواه    توا  دیناميكی قرار گيرند

 .رنديگ

 

 

 در زمان تعادل  شده  یساز هيشبتصویر سيستم  (:1) شکل

آبی  یها کره صورت به مس ذرات نانوکه  مس -آب نانوسيال 

 .اند شده  مشخصتحت حرکت براونی 

دیناميك مولكولی متشكل از حل عددی  یساز هيشب

معادلات حرکت کلاسيك است. برای این منظور باید همه 

. بنابراین تعداد محدودی از محاسبه شود ها اتمروهای وارد بر ني

در حد نانو  آن یها اندازهکه  یا محفظهنانو سيالات را درون 

، و با اعمال شرایط مرزی مختلف شودگرفته می است، در نظر

 رموفيزیكی ثابت و یا عایق بودن( خواص ت دما )شار ثابت،

اخل . تابع پتانسيل در دشودآورده میبه دست  ،نانوسيال 

تواند پيچيده شود. طبيعت نيروهای مولكولی میسيستم با 

 وقوع در حال دربه علت اثرات کوانتومی پيچيده  ها آنپيچيده 

 قبول قابلنتایج  آوردنبه دست  منظور به. است یمترایزسطح 

 یها ليپتانس ،دیناميك مولكولی یا انهیرا یساز هيشبدر 

اثرات کوانتومی را  یتوجه قابل صورت بهکلاسيك باید  یاتم نيب

تابع پتانسيل تابع مشاهدات تجربی  طورمعمول بهنمایش دهد. 

در مقياس کوانتومی  یساز هيشب و یساز مدلهمچنين  است و

 [.۰-6] است

دیناميك مولكولی به دليل کار کردن با  یساز هيشب در

اعداد بسيار کوچك و برای جلوگيری از افزایش حجم محاسبات 

 1مانند جدول  از واحدهای کاهيده هجادشدیاو خطاهای 

 .شوداستفاده می

          یها اتمانرژی پيوندی و فاصله پيوندی بين 

مس در سطح مشترک با یكدیگر بر طبق  -هيدروژن -اکسيژن

 :دیآ یمبه دست  صورت زیربه برتولت –لورنتسقانون اختلاط 

1 2
1 2

( )
,

2
                                           (9)  

(۴             )                              .  1 2 1 2 

 .کاهيده لنارد جونز دستگاه (:1) جدول

 واحد کاهيده کميت

 F/(ε/σ2) نيرو

 V/(σ/τ) سرعت

 E/ε  چگالی

  زمان
 
     

    
 ⁄   

 L/σ  طول

ی اتم نيبی ها کنش برهم برای جونز لنارد پتانسيل پارامترهای

 است. آمده 2در جدول 

1- Particle Particle Particle Mesh 
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 1938، بهار و تابستان 1، شماره 8پژوهشی مكانيك سيالات و آیرودیناميك، جلد  -دوفصلنامه علمی                                                                    ۰2

 

جونز برای مدل فرضی  پتانسيل لنارد یپارامترها (:2) جدول

spc آب. 
 نوع

 ها العمل عكس
( / )kcal mol 

0( )A 

 99۰/2 ۴93/3 مس -مس

 188/9 1۱21/۱ اکسيژن -اکسيژن

 ۴/۱ ۱۴8/۱ نژهيدرو-هيدروژن

 ۰۰۱/1 ۱698/۱ اکسيژن-هيدروژن

 ۱۱3/۱ ۱/۱ مس -هيدروژن

 ۱32/1 21۱۱/1 مس -اکسيژن

 یساز هیشبروش  -4

 شامل یك مكعب با اندازه قيموردتحقسيستم 
0 0 024 *24 *24A A A و  آبمولكول  18۱۱حاوی حدود  که

ثابت  با وجوه پر-مرکز پر 1بلور و ساختار صورت به مس یها اتم

و حرکت  روش جاسازی اتمیتحت پتانسيل  9٫81۱بلوری 

 . اند قرارگرفته در مرکز مكعببراونی 

دما  و فشار، ها مولكولتعداد  کهNPT سيستم درهنگرد 

 شده نييتعی هادر دما Fix water nptشود. اجرا می ثابت است 

بر  تعادلی است. روش دیناميك مولكولی فرما حكمبر سيستم 

 است. برقرار 2فيكسپایه استفاده از دستور 

 استفاده شد فمتو ثانيه 1تعادل دیناميكی از گام زمانی  در

گام زمانی بدون از دست رفتن  2۱۱۱هر  ها نمونهو  ها دادهو 

 شود.ات نمایش داده میاطلاع

 ازیكی  مرکزدارمكعب با سطوح  که گفته شد طور همان
مكعب و  یها گوشهکریستالی است که هشت اتم در  یها شبكه

در کل برای . رديگ یموجوه مكعب قرار  8شش اتم در مراکز 
   ازای هر سلول برابراین شبكه، تعداد نقاط شبكه به

 ،كلين شبكه که آلومينيوم، این .باشد یم  4=(1/2)*6+(1/8)*8
ساختاری دارند، دارای بيشترین  گونه نیا آهن و نقره ،طلا ،مس

مكعبی  یها شبكهفشردگی و کمترین فضای خالی در بين 
 نوع ساختار بلوری است.( بنابراین عدد نیتر متراکم) ،است

 12برابر با  FCC ساختارهمسایگی یا عدد کوئوردیناسيون در 

 دهد.را نشان می وجوه پر -مرکز پرساختار  كی 2 شكلاست. 

 

1- Face Center-Cubic (FCC) 
2- Fix 

تصادفی بر اساس دمای  صورت بهسرعت اوليه ذرات سيال 

 براست. این توزیع تصادفی  شده اعمال، به سيستم شده داده

بولتزمن که یك تابع توزیع گاوسی است به  -ماکسول اساس

است که برای یك گاز ایده ال این توزیع به  شده اعمالسيستم 

 :[16-13]است  زیر صورت

3/2 2 2 2( )
( ) exp .

2 2

x y z

B B

m v v vm
P v

k T k T
 (۱)  

VMD توانمند افزار نرمدر این تحقيق همچنين از 
9 

ورودی  عنوان به لمپس برنامه خروجی درواقع است. شده استفاده

 شود.محسوب می VMD افزار نرم

VMD  ،یك برنامه  درواقعهمان دیناميك مولكولی دیداری
 یها ستميس تحليلی و مشاهده مولكولی است که برای

است.  شده یطراحاسيد هاو... نوکلئيك بيولوژیكی مثل پروتئين،
مریكا آتيم تحقيقاتی دانشگاه ایلينویز  لهيوس به افزار نرماین 
  VMDگراف مولكولی، یها برنامهاست در بين  شده یطراح
عملكرد روی چندین گيگابایت مدی آدر کار یرينظ یبتوانایی 

 .[2۱] دیناميك مولكولی را دارد

 

 وجوه پر _سلول واحد با ساختار شبكه مرکز پر  (:2) شکل

 ،ها یساز هيشببرپایه   ۴نيروی ميدانی روش جاسازی اتمی

 یها یژگیومكانيك و  ،توصيف کارآمد محاسباتی از ساختاریك 

 یها شكليير تغ ،فلزی که شامل نفوذ یها ستميسایی دم

رواقع با ارزیابی د .دهدرا ارائه می باشد،پلاستيكی و شكستی می

ر مقایسه با د ها اتمزیاد  ی مجموعهحتی برای  ،انرژی و نيروها

 EAMبهتری دارد. پتانسيل  عملكرد ،محاسبات اصولی اوليه

فلزی است  یها ستميسبيانگر مدل مشترک پيوندی اتمی در 

[29-21]. 

 صورت بهل یك سيستم انرژی ک یاتم  یجاساز درروش

 :شودتعریف می (8رابطه )
 

3 -Visual Molecular Dynamic (VMD) 
4 -Embede Atomic Method (EAM) 
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 ۰9                                                                                     مولكولی دیناميك در آب SPC فرضی مدل سيال نانو ویسكوزیته محاسبه

1
( ) ( ) ,

2
tot ij i

ij i

E v r F    (8) 

 عنوان بهیك تابع پتانسيل دوگانه است  V(rig) ،که در اینجا

 عنوان به Fکند و عمل می j و iبين اتم  rigیك تابع فاصله 

که به iانرژی جاسازی یك تابع چگالی الكترونی ميزبان

 ،شود یمجود در سيستم القا مو دیگر یها اتم لهيوس به i قسمت

 کند و داریم:عمل می

( ) ,i ij
j i

r (۰                            )                        

 .[2۱-21] استتابع چگالی الكترون  (r) در آن، که

بسياری از محققان در زمينه  نتایج مطالعات دهه اخير

حاکی از  در دیناميك مولكولی و ویسكوزیته انتقال حرارت

ذرات معلق نسبت به  خواص ترموفيزیكی افزایش چشمگير

 ذرات نانومحققان بسياری رابطه حرکت براونی سيال پایه است. 

دریافتند که حرکت  بررسی کردند وویسكوزیته در سيال را با 

و  کننده احاطهبراونی با ایجاد ميدان سرعت وسيع در سيال 

و  سيری برای انتقال حرارتکه هم م شدن نانو ذرات یا خوشه

 .[2۴-9۱]کنند ایجاد می مقاومت اتم ها در برابر برش

 دیناميك مولكولی یساز هيشبخواص دمایی با استفاده از 

و دیناميك  1روش دیناميك تعادلی دو .تواند مشخص شودمی

. شود یمبرای مشخص کردن خواص دمایی استفاده  2تعادلیغير

دست تعادلی برای بهدیناميك مولكولی غير یساز هيشبروش 

استفاده  که یدرحال، شودی استفاده میانتقال دمای خواص آوردن

خواص دمایی  آوردن دستبهتعادلی تنها برای  یساز هيشباز 

 EMDیساز هيشباز  معمولاً NEMD یساز هيشب .شودمی استفاده

به محاسبه بالای EMD  یساز هيشب که یدرحالاست  تر عیرس 

 محاسبه در NEMD یساز هيشب بستگی دارد. 9هم تطابقی تابع

 ها ستميسشرایط مرزی در  دمایی و یها عیتوزتعادلات دمایی، 

 .[91-99] با مسيرهای متوسط آزاد تناقضاتی دارد.

 ، روش تعادلی است.روش جایگزین برای روش غيرتعادلی

اعمال  EMD یساز هيشببه سيستم در  دماییاختلاف  گونه چيه

مشخص کردن برای  ها اتمحرکت  ینيب شيپشود، اما از نمی

 شود.خواص دمایی استفاده می

 

1- Equation Molecule Dynamic (EMD) 

2 - Non Equation Molecule Dynamic (NEMD) 

3 - Autocorrelation 

 :داریمکوبو _فرمول گرین از 

0
(0) ( ) ,qz qz

B

V
P p t dt

k T




   (6)  

های به تانسور تنش که مربوط به صفحه pqz، ویسكوزیته µکه 

xy,xz و yz  و به فرم زیر است:  است 
 

1
( ) ( ) ( ) ,qz i iq iz ijq ijz

i i j

p m V t V t r f t
V 

 
  

 
   (3)    

 

 .[9۴-9۱] دکناشاره می  x,y,zهای به جهت ،q,z که

 نتایج -5

مهم  یها سميمكاندانشمندان علاوه بر اندازه ذرات، دما عوامل و 

 دهند.را ارائه می اتنانوسيال  در  ویسكوزیتهدیگری در افزایش 

 شیدرافزا رادیگر چهار عامل  [2۰] و همكاران ینسكيکبل

 با بررسی توان یمکه  دانند یمموثر  ها نانوسيال   ویسكوزیته

 :را توجيه کرد ها نانوسيال   یرعاديغرفتار  هاآن

 نانوذرات حرکت براونی، 

 و سيال پایه نانوذراتایجادشده در مرز  یها هیلا نانو، 

  و بررسی انتقال فونونی نانوذراتطبيعت انتقال گرما در، 

 نانوذراتخوشه شدن  ريتأث. 

از مایع در اطراف ذره  ینازک  هیلا صورت بهسطح مشترک که 

در  یك پل یا یك مانع عنوان به تواند یم و شود یمتشكيل 

حميدی و  یها شیآزماتوجه به  با عمل کند. انتقال گرما

که این لایه باعث افزایش  دهد یمنشان  [98] همكاران

و ساختمان اتمی  هستو شبيه به جامد  شود یم ویسكوزیته

( در حد نانومتر) داردمولكول  8تا  ۱حدود  این لایه که ضخامت

بسيار زیادی نسبت به توده سيالی دارد و افزایش  تياهم

موثر  نانوسيال   ویسكوزیتهضخامت این نانو لایه در افزایش 

 است.

و  شود ینمحرکت براونی در مدل هميلتون در نظر گرفته 

سيال در حالت ایستا و ساکن توسط ثابت نفوذ ذره مشخص 

 :وجود داردکه از رابطه زیر  شود یم

.
3

BK T
D

d
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KB  ،ثابت بولتزمنη  سيال،ویسكوزیته d قطر ذره وT   نيز دما

روی  حرکت براونی ريتأث توان یماین معادله  . باباشد یم

  را تخمين زد. تاثير حرکت براونی در ایجاد خوشهویسكوزیته 

افزایش احتمال تشكيل  قیطر ازبسيار مهم بوده و این حرکت 

 شود یم ویسكوزیتهباعث افزایش  ،خوشه در اثر برخورد نانوذره

فونون هرچه درصد حجمی ذره  لهيوس بهگرما  انتقال در .[2۰]

و در  شود یمباشد فاصله بين ذرات کمتر  تر کوچك ذره وبالاتر 

ارتعاشات  امدات کریستالی عامل اصلی افزایشحقيقت در ج

   حرکت  یتصادف و نظم یب صورت بهکه ییها فونون یا شبكه

یكی جامد است که باعث نزد کنند، حرکت براونی ذراتمی

 شود.می ها فونونذرات و اثر 

حرکت براونی با ایجاد  ،یواندروالسجذب نيروهای  براثر

را خوشه  ذرات نانو ،کننده احاطهميدان سرعت وسيع در سيال 

محل عبوری با مقاومت  ،که در اثر این پدیده آورد یمبه وجود 

. البته پدیده دیآیم وجودبه گرماگرمایی کمتر برای انتقال 

 نانوسيال  خوشه شدن از دو جهت ممكن است اثر منفی روی 

بزرگ ممكن است  یها تودهداشته باشد. این پدیده با ایجاد 

همچنين با ایجاد نواحی  و شود باعث عدم پایای سوسپانسيون

در مایع و بالا رفتن مقاومت گرمایی باعث  ذرات نانوخالی از 

درصد  رفتن بالاخوشه شدن باعث  کاهش انتقال گرما شود.

 شود و هرچه درصد حجمی نانوذره بيشتر باشدحجمی می

 که ؛شود یممشاهده  نانوسيال   ویسكوزیتهافزایش بيشتری در 

افزایش درصد حجمی موثر  وترنامتراکم  یها خوشه هم آنعلت 

 یا هیلا نانو لهيوس به( ذرات تر شل) آزادتر یها خوشهدر  باشد.می

سزایی در افزایش هشوند که این لایه تاثير باز مایع، احاطه می

 .دارد یا خوشه ویسكوزیته

 آبسيال پایه  ویسكوزیتهبينی شيپ  به 3نمودار شكل 

نمودار برای مقادیر  .پردازد یمبدون حضور نانو ذرات مس 

 .شود یمدرجه کلوین شروع  236دمایی مختلف و از 

افزایش دما، ویسكوزیته کاهش می با توجه به نمودار با 

و موسسه  یابد. با توجه به مقادیر مرجع خوانده شده از اینكروپرا

، که نشان دهنده کاهش ویسكوزیته با ]9۰[فناوری استاندارد

افزایش دما و تكرار این الگو تا مقادیر خاص دمایی و بعد 

افزایش ویسكوزیته است، نمودار زیر دارای الگویی مانند 

وپراست و از دقت خوبی برخوردار است. ولی در چند نقطه اینكر

 دارای بی ثباتی و یا عدم تكرار الگوست. 

حساب شده  باید به این نكته نيز توجه کرد که نحوه مقادیر

حساب کردن مقادیر از طریق دیناميك  در اینكروپرا با نحوه

طور مولكولی که روش کلاسيك است با هم فرق می کنند و به

ها  با هم متفاوت است. در نآکلی و شرایط  و فرضيات 

دیناميك مولكولی از پيوستگی به دليل فاصله بين مولكولها 

های دیناميك مولكولی به سازی. شبيهشودنظر میصرف

محاسبه کامپيوتری بالای تابع هم تطابقی فشار بستگی دارد و 

ی در سيستم تعادلات دمایی و توزیع های دمایی و شرایط مرز

با مسيرهای متوسط ازاد تناقضاتی دارد. به همين دليل در 

 کند.دماهای خاص، سطح انرژی هابی ثباتی در نمودار پيدا می

 

 ایبر آبویسكوزیته تغييرات  ینيب شيپ (:3)شکل  

 تعادل دیناميك مولكولی یساز هيشب اساس برهای مختلف دما

 یساز هيشبنویسی برنامه و هندسه و روش با توجه به کد
مس در محفظه  نانوذرات حاوی مبنی بر تعریف ناحيه کروی

حجمی خاص شامل  انتخابی و درصدهای یها شعاعبا  آب سيال
 مقدار وانتخاب گردید  درصد 3٫1 و 8٫3 و ۴٫۴ و 9٫2

 و 4 نمودارهای شكل صورت  به دردماهای مختلف ویسكوزیته

دریافت که با  توان یماز بررسی نمودارها  .درآمد ۷ و ۶و  5

، مقدار ذرات نانوحجمی  یدرصدهاکاهش  وافزایش دما 

 3شكل ولی همانند نمودار ، کند یمپيدا  ویسكوزیته کاهش
از طرفی با توجه به کار هو  است. ییها انحرافو  یثبات یبشامل 
که به بررسی انتقال گرما در سه نوع محفظه  [96] همكارانو 

تجربی کليه خواص  یريگ اندازهبه همراه  مربعی با ابعاد مختلف
پرداختند و اظهار داشتند که افزایش یا  نانوسيال  ترموفيزیكی 
 ترموفيزیكی  خواص باانتقال گرما را تنها  یرعاديغکاهش 
دلایل ممكن  ها آن توضيح داد. توان ینمساده  طور به نانوسيال 
و توضيح دادند  قراردادند یبررس موردرا  یرعاديغبرای رفتار 
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 دیآوجود به ذرات نانوانتقال  براثرمتغير  یحجم کسرکه اثر 
 گرما دارد. انتقال درتاثير مهمی 

 با است برابر سيالنانو مؤثر ویسكوزیته شودمی فرض

 ذرات وجود از ناشی ویسكوزیته و پایه سيال ویسكوزیته مجموع

nf:پایه که داریم سيال در نانو bf   . ویسكوزیته 

 ظاهری ویسكوزیته را پایه سيال در نانو ذرات وجود از ناشی

 ناميد.                      

 تنش ایجاد باعث نانو ذرات و پایه سيال بين نسبی سرعت

 و جامد ذرات بين تنش این که گردندمی ذرات فااطر در برشی

 آوردن دستهب با .ندارد وجود فازی تك هایجریان در سيال

 را ظاهری ویسكوزیته توانمی نيرو این از ناشی برشی تنش

 باعث که ،دارند وجود متعددی هایمكانيسم .کرد محاسبه

 که شوندمی پایه و سيال نانو ذرات بين نسبی سرعت ایجاد

 است. ونیابر حرکت از ناشی هاآن ترینمهم

الگوی نانوسيال برای درصد کسر حجمی کلی مشخصی  

برقرار است. هر چه در صد بالاتر رود کسر حجمی بالاتر و بعد 

از مقدار خاصی باعث پدیده خوشه شدن و افزایش وزن 

شود. برای می ویسكوزیتهمولكولی که به نوبه خود باعث افزایش 

وجود دارد، اما  تعاریف مشابهی x,y,zهای  جهتدر  ویسكوزیته

 مستقل از جهت انتقال گرما و ویسكوزیتهبرای یك ماده همگن 

. اما با توجه به تحليل µx=µy=µx=µحرکت است، یعنی

است،  µ99=µ22µ=11 کهکدنویسی و خروجی برنامه لمپس و این

توان نتيجه گرفت که در بعضی شرایط و دماهای خاص و می

کسرهای حجمی، از همگن در نظر گرفتن نانوسيال باید 

گيرند و این نابرابری را دو فازی می نانوسيال خودداری کرد و 

های در جهت های مختلف نشان دهنده گرادیان ویسكوزیته

   دمایی مختلف در هر دیواره است که  باعث عدم توزیع 

 هاست.آنها و انتقال مولكول

انباشتگی نانوذرات در جهت گرادیان دمای منفی باعث به 

در حالی که پخش  ،شودمدن گرادیان کسر حجمی میآوجود 

نانوذرات و یا ایجاد شار جرمی در جهت  پخشبراونی باعث 

شود، که باعث عدم ثبات در گرادیان کسر حجمی منفی می

 .ویسكوزیته استنمودارهای 

در دیناميك مولكولی به خاطر زیاد بودن نيروهای بين  
ها، برای حساب کردن آنمولكولی و پيچيده بودن محاسبات 

های بسيار زیاد تشكيل هایی با درایهمقادیر مربوطه، ماتریس
دهد از می شود که این درایه ها خطای محاسبات را افزایش می

  تفاوت بين مقادیر تا حدودی عادی است این رو

 
 نانوسيال   ویسكوزیتهتغييرات  ینيب شيپ (:4) شکل

 برحسب دماهای مختلفدرصد  2/9 یحجم کسربا  مس_آب

 
 مس_آب نانوسيال   ویسكوزیتهتغييرات  ینيب شيپ (:5)شکل 

 درصد برحسب دماهای مختلف ۴/۴ یحجم کسربا 

 
 مس_آب نانوسيال   ویسكوزیتهتغييرات  ینيب شيپ (:۶) شکل

 درصد برحسب دماهای مختلف 3/8 یحجم کسربا 
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 مس_آب نانوسيال   ویسكوزیتهتغييرات  ینيب شيپ (:۷) شکل

 برحسب دماهای مختلف درصد 1/3 یحجم کسربا 

به نانوسيال  ویسكوزیتهکه نسبت  ۸در نمودار شكل 

نسبت  یحجم کسربا افزایش درصد پایه است،  سيالویسكوزیته 

µnf/ µbf  حرکت  راتيتأثکه  رود یماین انتظار  .ابدی یمافزایش

 .شود یما بيشتر مبراونی با افزایش د

 

 اساس بربه سيال پایه  نانوسيال   ویسكوزیتهنسبت  (:۸) شکل

 دیناميك مولكولی یساز هيشب

چگالی غيریكنواخت  پتانسيل لنارد جونز دارای توزیع
باعث ایجاد  3-8مدل پتانسيل لناردجونز  گرچه .باشد یم

اما  شود یماختلاف در مشخصات هيدرودیناميكی سيستم 
، لذا ضرایب شود یماعمال این مدل باعث همگرایی دیرتر نتایج 

 شودپتانسيل نيمه تجربی، باعث افزایش زمان محاسبات می
[93]. 

 3-8 جونزبرای پتانسيل لنارد  ها مولكولاوج مقدار سرعت 

ه این باعث افزایش انرژی ک ،دیگر است یها مدلبيشتر از 

انرژِی کل سيستم  دیگر است. یها مدلجنبشی نسبت به 

 باشد یم ها مولكولحاصل جمع انرژی جنبشی و انرژی پتانسيل 

 و انرژی جنبشی تابع نيروی خارجی اعمال بر سيستم است.

که با پيشرفت زمانی انرژی سيستم  دهد یمنتایج نشان 

و این نشانه به تعادل رسيدن  شود یمهمگرا  یساز هيشب

 سيستم است.

 
جنبشی  یانرژ وپتانسيل  یانرژ وانرژی کل  (:۹)شکل 

 گام زمانی سيستم برحسب

 
تغييرات فشار برحسب گام زمانی درطول زمان  (:11) شکل

 تعادل

 
تغييرات دما برحسب گام زمانی درطول زمان  (:11)شکل 

 تعادل
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 یریگ جهینت -۶

اخير در تحقيقات روی  یها شرفتيپ دهنده ارائهاین مقاله 

با استفاده از روش دیناميك مولكولی  تنانوسيالادر ویسكوزیته 

بررسی جهت  نانوذره عنوان بهاین مقاله مس  در .باشد یم

که مس را در وسط  آبحاوی سيال  یا محفظه در ویسكوزیته

ویسكوزیته  شده است. کاربرده بهمحفظه پوشانده و در برگرفته 

ولی دارای  یابدمی کاهشحجمی  کاهش کسربا افزایش دما و 

  ویسكوزیته توان یمکلی  یبند جمعدر یك انحرافاتی است که 

 ، نوع نانوسيال ، خلوصنانوسيالرا تابع ویسكوزیته نانوسيال 

، نانوذرهنوع سيال و  دقيق نانوذره، و سطحی خواص ،نانوسيال

 ،نوع پوشش ذره ذره، مؤثر ظرفيت گرمایی ذره، جز حجمی

 دانست. نانوسيال زاویه چرخش خوشه و مقدار اسيدیته 

نتيجه گرفت که  توان یم آمده دست بهبا استفاده از نتایج 

کوبو استفاده _روش تعادل دیناميك مولكولی که از روش گرین

 مس است._آب نانوسيال   ویسكوزیتهبينی  شيپ بهکند قادر می

مفصل مورد تحليل و بررسی قرار  صورت بهنتایج حاصل اگر 

 جدیدی را ایجاد کنند: یکارها راه ندهیآدر  توانند یمگيرند، 

پزشكی جهت بررسی و فرستادن محفظه به  ندهیآدر  -الف

درون اندام و یا حتی  یها غدهو  ها بافتبدن،  مختلف یها قسمت

سرطانی قرار  یها غدهو  DNAتحقيقات در مورد  ساز نهيزم

 گيرد.

قطعات بسيار ریز و حساس  یساز خنكدر صنعت برای  -ب

 استفاده شود. پردازشگرها و ها انهیرادر 

 

  ویسكوزیتهی تغييرات نيب شيپی کل نمودار (:12)شکل 

مس با کسرهای حجمی مختلف برای دماهای _آب نانوسيال

 ی  تعادل دیناميك مولكولیساز هيشب اساس برمتفاوت و 

 

نمودار تغييرات ویسكوزیته بر حسب  (:13)شکل 
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