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زني چگالي وتابعي  ةبا استفاده از نظريرسي انجماد برخي فلزات مايع بر

 اصلاح شده 
 زادهرضا رازقيعلي

 گروه فیزیک، دانشکده علوم، دانشگاه پیام نور، ایران

 دهیچک
مدل پتانسیل  ،((1MWDA چگالی وزنی اصلاح شده تقریببا استفاده از و صورت عددی هب جامد–گذار فاز مایعاین مقاله در 

 برای اولین انرژی آزاد کل فلزات مایع مانند سدیم، منیزیم و آلومینیم ةمحاسب با ،(PY(3 و بستار پرکس یویک (HS)7 سختة کر

 هایو جامد سختة کربرای مایع  ،آزاد برحسب چگالیدارهای انرژی . سپس با رسم نمواست گرفته شدهمورد مطالعه قرار بار 

fcc ،bcc و hcp سازی مونتیهشباز  های حاصلبا گزارشنتایج این  نمودیم کهرا محاسبه  زیستهم مقادیر چگالی جامد و مایع 

ها های آنتوجه به انرژی با  hcpو fcc، bccهای در آخر پایداری شبکهدر توافق خوبی بود. و سایر کارهای پیش از این  کارلو

 .گرفت مورد بررسی قرار

، انجمادسختة کر، انرژی آزاد هلمهولتز، مدل پتانسیل (MWDA) شده اصلاح تقریب چگالی وزنی واژگان:دیکل

 مقدمه
بررسی خواص مواد، های عملی در از روش یکی   

 های مختلف اعم ازتابعی چگالی است. سیستم ةنظری

کمک این نظریه مورد توان بهجامد، مایع و گاز را می

بررسی قرار داد. در این راستا ابتدا مکانیک آماری و 

تابعی  ةنظریکنیم؛ آنگاه اساس توابع توزیع را معرفی می

تابع همبسته  را به اختصار بررسی کرده و چگالی

خواص  بررسیکنیم. را بیان می PYدوتایی مستقیم 

همواره مورد توجه بوده ها مایعات از جمله گذار فاز آن

 دانان وبیش از چهار دهه است که فیزیک و ]3[ است

رده گست ورطهتابعی چگالی ب ةپردازان از نظرینظریه

ل های قابکمک آن به پیشرفتکنند و بهاستفاده می

بررسی خواص ساختاری وترمودینامیکی  توجهی در

. امروزه این ]3[ اندیافته ای دستذرههای بسسیستم

                                                           
مسئول سندهینو: razeghizadeh@yahoo.com 

1-  Modified weighted density approximation 
2 -Hard sphere 
3 - Percus-Yevick 

 

در  ]1[ نتمیآو کو ]7[ صورت کلاسیکیبهنظریه 

د مور خواص مختلف ترمودینامیکی مواد چگال ةمطالع

های این نظریه برای بررسی سیستم .دارد استفاده زیادی

یعات محدود شده، و غیرهمگن مانند ما ]9-6[همگن

، توزیع ]4-33[ ، بلورها]7[ جامد-مرز مشترک مایع

ار ـت ساختسبا، محا]31،37[ها ابرالکترونی در اتم

 ی جامداتـ، ساختارالکترون]39[ها مـالکترونی در ات

 قرار هنیز مورد استفاد ]36[ اــفازه و گذار ]31[

 مامدر ت فازها گذار بررسی برای یاساس گیرد. فرضمی

ست که پتانسیل ا آن های تابعی چگالینظریه

ترمودینامیکی یک سیستم غیر یکنواخت به سیستم 

شود. آنچه که زده می یکنواخت معادلش تقریب

یات ئکند، جزهای مختلف را از هم جدا مینظریه

روابط است. در  برده شده در کارمربوط به تقریب به
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 همتفاوتی مورد استفاده قرار گرفتهای این راستا تقریب

له به تقریب راماکریشنان و یوسف جم توان از آنمی که
9RY ه جهت استفاد که تقریبی مناسب ]32[ اشاره نمود

های مربوط به گذار انجماد مایعات ساده و در بررسی

. تقریب دیگر در این زمینه ]34،32[ باشدمی مخلوط

 خواهد بود (1WDA)ی وزنیــتقریب تابعی چگال

نتایج بهتری  RY. این تقریب نسبت به تقریب]79-70[

فانه حجم اما متأس. ]71-72[ دنبال خواهد داشتهرا ب

استفاده از آن را مورد  ،در این روش بالای محاسبات

تقریب  توان بهمی اما نهایتاً دهد.می تردید قرار

MWDA ]10،74[  اشاره نمود که ضمن داشتن دقت

از تقریب  مندیهبهر دلیلهب ،مناسب و مورد نیاز

ند باشمی ، دارای حجم مناسبی از محاسباتکلاسیکی

 کندمی که استفاده از آن را برای محاسبات قابل قبول

 سختة کرکنش با برهم جامد-گذار فاز مایع .]13[

ها تجربی آنهای نمونهبا  fccو  bcc، hcp هایساختار

 ةنظری براساس ،سه عنصر سدیم، منیزیم و آلومینیمیعنی 

 که هاانرژی آزاد کل آن ةی و محاسبتابعی چگال

 fccو  bcc ،hcp ةشبک هایای ساختاربرترتیب به

 .]3[ است، مورد بررسی و مقایسه قرار خواهد گرفت

خت سة استفاده از پتانسیل کر، هدف اصلی این مقاله

(HS) پرکس یویک ةهمبست و تابع (PY و رسم )

سطح انرژی سه  ةمقایس نهایتاًها و نمودارهای انرژی آن

 ةو حوز ،نوع ساختار مورد نظر در انجماد با یکدیگر

 باشد.می hcpو fcc ، bcc پایداری بلورهای مختلف

در این زمینه نیز کارهای جدیدی مورد بررسی قرار 

شان ن این کارگرفته است که درستی این تقریب را در 

 ،جامد در سه بعد-گذار فاز مایع .]11،17[ خواهند داد

اول است و با ناپیوستگی بزرگی در  ةمرتب گذاری

 شودمی آنتروپی، چگالی و پارامترهای نظم مشخص

وجود  جامد دو روش-[. برای بررسی گذار فاز مایع19]

 )انجماد( و دومی از جامد شروع عدارد اولی از فاز مای

                                                           
4 . V. Ramakrishnan and M. Youssouff 

ز مشکلات زیادی در ایجاد یک )مذاب(. هنو شودمی

عام که خواص فازهای مایع و جامد در هر دو  ةنظری

اول  ة[. ما بر نظری11حالت را بررسی کند وجود دارد ]

شویم و توصیفی از انجماد را بر همین اساس می متمرکز

و  ای فیزیکیکنیم. انجماد مایعات اساساً پدیدهمی ارائه

به  مایعات بسته ةست. هما غییر فازهات ةتر از کلیرایج

ا بلور یصورت توانند بهمی شرایط خاص فشار و دما

 گذار فاز از مایع به جامد داشته باشند منجمد ةشیش

کار گرفته شده تاکنون تنها برای های بهروش [.16]

ای مورد استفاده قرار گرفته بررسی ساختارهای شبکه

با  هادر این مقاله برای اولین بار محاسبهشده است. اما 

برای برخی بلورهای فلزی ساده با  MWDAتقریب 

 ایم.ای انجام دادهتوجه به ساختارهای شبکه

 روش نظری

 بندی تقريب چگالي وزنيفرمول
ای کلاسیکی انرژی آزاد ذرهبرای یک سیستم بس   

اضافی  exF اً باشد و عمومتابعی یکتا از چگالی می

 :]71[ شودمی شکل زیر ارائهبه

])[;()(][  rrrdF exex


              3 

);]([که   rex باشد. می انرژی آزاد اضافی بر ذره

در روش تقریب چگالی وزنی،  exF صورت زیر به

 :]71[ شودمیتعریف 

)()(][ rrrdFWDA
ex


               7 

مربوط به مایع یکنواخت  ةانرژی آزاد اضافی بر ذرکه

r)(و 


  چگالی وزنی است که متوسط وزنی چگالی

r)(تک ذره 


 با توجه به تابع وزنی 71[ است[:  

)](;[)()( rrrrrdr


           1 

  کند:میتأمین را  زیر تابع وزنی شرط بهنجارسازی

1 )](;[ rrrrd


                       9 

5 weighted density approximation 
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ای و ذره N ةبین تابع همبست ةرابط exF صورت به

 .]71[ باشدمی زیر

 

)()...(

][
])[;,...,(

n

ex
n

n
n

rr

F
rrC






1
1 


          1 

 

 اصلاح شدهتقريب چگالي وزني 
ی محاسبات تقریب چگالبا توجه به سادگی بیشتر    

 یرفق بهتدارای توانتایج دارا بودن و  اصلاح شدهوزنی 

روش  .[12] است اینهیاراهای سازینسبت به شبیه

),]([تقریبی برای  ،تقریب چگالی وزنی  rex


است  

 ممکنبر ذره را  موضعیکه تعیین انرژی آزاد اضافی 

اصلاح . اما در روش تقریب چگالی وزنی نمایدمی

ةبندی متمرکز بر انرژی آزاد اضافی بر ذرفرمول ،شده

NFex /در آن که، است N  است.تعداد ذرات سیستم 

NFex چون /][  در مقایسه با])[,(  rex

  به موضع

بندی جدید چگالی وزنی ذره بستگی ندارد و در فرمول

د این چگالی وزنی را با نما ،نیز به موضع بستگی ندارد

̂ دهیم که اختلاف آن با نشان می)(r


  در عدم

 وابستگی به موضع است.

NFex ةکار برده شده در محاسبتقریب به /][  عبارت

 :]71[ است از

)ˆ(/][  ex
MWDA

ex NF                       6 

 که در آن:

)ˆ;(~)()(ˆ  rrrrdrrd
N

 
1

           2 

Gو Gکه
چگالی جامد و تابع  ةهای فوریلفهمؤ ~

توان می باشند.می متوسط چگالی جامد sو وزنی 

با چگالی  hcpو  fcc ،bcc ةفرض کرد که شبک

rS)( ةپارامتریزه شد


 که حول نقاط شبکه در 

Rهای موضع


جار شده های بهنوسینصورت جمع گبه 

 :]71[ قرار دارند و خواهیم داشت است

 









R

s Rrr ])(exp[)( 2
2

3






     2 

 :]71[ داریم های فوریهؤلفهکه در آن طبق م








 





4

2G
sG exp                              4 

 :]71[ همچنین داریم

  























 


 



)ˆ;(exp),(ˆ )( 


 GC
G

G

ss
2

2

22
11



       30 

باشد. که در آن می ̂ ةمناسبی برای محاسب ةاین معادل

 ةذره و تابع همبستنیاز به انرژی آزاد هلمهولتز بر 

 مستقیم دوتایی است. 

  PYمستقیم دوتايي  ةتابع همبست
بع زرنیک برای تا-ارنستین ةاز پاسخ تحلیلی معادل   

صورت به PYC(r)سخت، ة مستقیم دوتایی کر ةهمبست

 :]71[ آیددست میهزیر ب

 













1

1
2
16 3

121

xif

xifxx
rCPY



       33 

 :ر آنکه د

    61
2
11

1
21 3

4

2

24

2

1
d

,,
)( 










 



















 
d باشد.می سختة کر قطر 

 :] ]71)(برای 

 
 

 


 










 11

1
1

2
3

2 ln)(
                     37 

برای  fcc ةشبکانرژی آزاد  ةروش محاسب

 مآلومینی
[ مربوط به 71] ةپوست 74برای انجام محاسبات ابتدا    

)این انتخاب بر اساس  را در نظر گرفته fcc ةشبک

مورد مطالعه در قبل از این مقاله بوده  هت با کارهایباش

نیز  های بیش از اینکه با انتخاب پوسته است و نیز این

تنها  آید ودست نمیهعملاً دقت بیشتر و قابل تأملی ب

ای هو بردار نماید(تر میزمان اجرای برنامه را طولانی

کنیم، که در آن می وارون مربوطه را استفاده ةشبک
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)(),,(کوچکترین بردار  11121
a

G


  دارای بزرگی

321
a

G


)( باشد. در محاسباتمی، s  را از

سخت( ة )در محدودة نقطه انجماد مایع کر 3/3تا  4/0

 ةثابت شبک aدهیم سپس می تغییر 03/0های در بازه

fcc و  بریممی کارهم را بآلومینی  در  710تا  3را از

اولیه را به دلخواه  ̂های تک واحدی تغییر داده و بازه

کنیم. سپس می را محاسبه انتخاب و با استفاده از آن 
 

);( GC
2

 ازای هر را بهG  محاسبه 74تا  3از 

مشتق  نسبت به  37ةدر رابط )(کنیم. از می

 به دست )ˆ(در آن،  گذاری ایجگرفته و با 

ˆ),((،30) ةگذاری آن در رابطآید و با جایمی  s 

( 30سپس با حل خودسازگار معادله ) شود.می محاسبه

دقت مورد نظر ادامه به ̂تکرار را تا زمان رسیدن

 دهیم.می

 حال برای محاسبه انرژی آزاد کل ابتدا sidF  

 شود:میمحاسبه 

        131  
  rrrdF sssid


ln     31 

استفاده زیر رابطة توان از می 50برای البته  که

 :]71[ کرد

 
 

2
53

2
3









 




lnln

,

N

F sid     39 

انرژی کل  آلقسمت اضافی و ایده با هم جمع سپس

 :]71[ شودمیمحاسبه 

N

F

N

F

N

F exid 
                                 31 

کمیت سه 3شکل در
N

Fex  و
N

Fid
و  

N

F  را برای

که در این شکل انرژی آزاد  ایم.حالت جامد رسم کرده

مربوط به  (نقطه چین-)خطآل منحنی صورتی ایده

آل انند یک گاز ایدهم که هماست سیستم هنگامی 

 طور که ازهمان و باشدمی ذرات زیاد باشد( )فاصلة

  باشد این انرژی برحسبمی شکل مشخص

 که میزان نوسان ذره را تعیین است پهنای گوسینیم

 انرژی ،نوسان ةنماید که با افزایش مقدار آن یا دامنمی

نماید و نیز منحنی می صورت نمایی رشدهبآل ایدهآزاد 

این  و انرژی آزاد اضافی است (خط چین)قرمز رنگ

که گردد می اضافهآل مقدار زمانی به انرژی آزاد ایده

ت و اسه آل کمتر شدذرات نسبت به حالت ایده ةفاصل

 انرژی کل نماید.می لاکنشی اضافه اعمروی هم برهمهب

 ( مجموع دو انرژی را نشانرنگ )منحنی خط و مشکی

پهنای دهد که نمایندة انرژی کل سیستم برحسب نیممی

 ن حالت تعادل و یا پایداریآ ةباشد و کمینمی گوسی

ت همین سه کمی ةبرای محاسبدهند. می سیستم را نشان

–را از تقریب کارنهان )(مایع، ابتدا فاز برای 

 تریزیرا مقدار دقیق ،آوریممی دستاستارلینگ به

 [:12دهد ]می ارائه PYنسبت به تقریب 

   
3

1
1

1
2

2 








 )(cs
                   36

 
 خط چین( وآل )ایده آزاد اضافی )نقطه چین(،های . انرژی1شکل

برای  و گزیدگی حسب پارامتر جایکل )منحنی پیوسته( بر

001در  fccسخت ةجامد کر /
s

. 
 

استفاده کرده و  4مایع از رابطة idF ةبرای محاسب

کنیم و می جامدگزین چگالی چگالی مایع را جای

 :]71[ شودمی گیریم که نتیجه چنینمی انتگرال

    131   


ln
V

Fid                   32 

مانند حالت جامد، 
V

F دسترا برای مایع به 

نمودار  7آوریم. شکلمی
V

F  را برحسبρ  برای مایع

 و جامد ارائه نموده است. در نتیجه دو منحنی حاصل

 شود.می
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سخت  ةهای آزاد کل مربوط به فازهای مایع کرانرژی .2شکل

 .)منحنی پیوسته( fcc)خط چین( و جامد 
 

انجماد  ةحال برای یافتن چگالی مایع و جامد در نقط

دو راه داریم. در روش اول خط مماس بر دو منحنی را 

کنیم که نقاط تماس مشترک بین دو خط و بر می پیدا

انجماد  ةهای مایع و جامد در نقطدو منحنی، چگالی

دست آمده را های بهاست. در روش دوم، منحنی

م کنیمی برازشدوم  ةدرجای حسب روابط چند جملهبر

ی و ییمیاش پتانسیل ،رفتن از این روابطسپس با مشتق گ

ودینامیکی را مطابق روابط زیر پس از آن پتانسیل ترم

 :]71[ آوریممی دستبه

   P F P

V V





 
  
  

                            32 

 
 

 PP
V

PF
Pw                         34 

-روابط زیر که شرط همزیستی مایع سپس از تساوی

 دستدستگاه دو معادله و دو مجهول به جامد است یک

 :]71[ آیدمی

   
V

P

V

P ls 
                                      70 

   ls PwPw 
 

که در  آیندمی دستبه sو lاز حل دستگاه فوق 

 جدول زیر نشان داده شده است.

یابیم که میدر 3از جدولدست آمده برطبق محاسبات به

درصد خطا درمیزان  ,, ls دست آمده در این به

ترتیب مونت کارلو بهسازی تحقیق نسبت به روش شبیه

باشد که خطای بسیار درصد می 4/1و  2/0، 3/0برابر با 

نزدیکی نتایج این  ةمقایساز  7در جدول ناچیزی است و

 سازی مونت کارلو نسبت به کار دیگرانتحقیق به شبیه

lsو درصد خطای پایین   گیریتوان چنین نتیجهمی,

یک یو-مستقیم پرکس ةه اگر از تابع همبستنمود ک

(PYبا پتانسیل کر )ج با نتای کنیم سخت استفادهة

 توافق بیشتری نشان خواهد داد. سازیشبیههای گزارش

 و سخت کرة . مقایسه پارامترهای انجماد برای گذار مایع 1جدول

sشامل  fcc جامد
  ،چگالی جامدl

  ،چگالی مایع  تغییر

محاسبه شده در این مقاله  PYچگالی، با استفاده از توابع همبستة 

 .مونت کارلو سازیشبیه نتایج حاصل از و همچنین

 
l

 
s

 Ref Method 
330/0 904/0 093/3 [14] Sim 

 PY کار حاضر 09/3 411/0 302/0

سازی درصد خطای نسبی نسبت به شبیه %3/0 %2/0 %4/1

 ]14[( در مرجع MCمونت کارلو)

 های مختلف.روشبه fcc ةشبکدر دیگران  ةتجربنتایج سخت و ةچگالی مایع و جامد کر ةمقایس .2جدول

PY MC CA T2CS V2PY BC 7T7 3T JM H IH RY Method 

411/0 049/0 401/0 194/0 124/0 441/0 491/0 243/0 496/0 426/0 421/0 462/0  l
 

09/3 093/3 071/3 017/3 070/3 061/3 060/3 466/0 017/3 011/3 026/3 329/3  S
 

درصد خطای 2/7% 2/1% 2/1% 6/0% 7/1% 1/0% 6/1% 1/0% 2/1% 2/0% مبنا  %2/0
l



MC نسبت به
 

 2/37% 1/31% 6/0% 3/3% 7/2% 2/3% 3/7% 0/7% 4/0% 1/3% مبنا %3/0
Sدرصد خطای 

 

 MCنسبت به 

 Ref [32] [93] [91] [97] [73] [90] [99] [79] [79] [71] [14] این مقاله
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برای  bcc ةانرژی آزاد شبک ةروش محاسب

 سديم
 ةپوست 74گفته شد ابتدا  fcc ةبرای شبکمانند آنچه    

و بردار  ]71[ را انتخاب کرده bcc ةمربوط به شبک

 یعنی ،وارون آن ةشبک

      
2

ˆ ˆ ˆG h l x h k y k l z
a


       را

را از سدیم  aسپس در گام بعدی ثابت  نموده، محاسبه

صورت به  هم پکیدگیهو با تغییر کسر ب انتخاب

/
3 / 8 0 68    پارامترهای شبکه بر اساس و تغییر

 انرژی آزاد حالت جامد و مایعنمودار ، عنصر سدیم

 VF /
 

. این نمودار در نمودیمرسم  را برای سدیم

 lو  s مقادیر مانند قبلآورده شده است.  1شکل

آورده  1در جدولآوریم. که این مقادیر می دسترا به

ترتیب به lو  sشده است و درصد خطای نسبی در 

با مقادیر مناسبی توافق و باشد درصد می 7/0و  7

 .داردسازی دست آمده در شبیهبه

سدیم  bccسخت و جامد ة. مقایسه چگالی مایع کر3جدول

 .مونت کارلوسازی آمده در این تحقیق با نتایج شبیهدست به

l
 

s
 Ref Method 

 MWDA کار حاضر 012/3 471/0

497/0 0149/3 [73] Sim 

  MCدرصد خطای نسبی نسبت به %7/0 %0/7

 

 
سخت )خط  ةانرژی آزاد کل مربوط به فازهای مایع کر .3شکل

 (.خط چین) bcc( و جامد پیوسته

 

 برای hcp ةانرژی آزاد شبک ةروش محاسب

 منیزيم
و  ]hcp ]71 ةشبک ةپوست 74با داشتن قبل  مانند   

وارون یعنی  ةاز بردار شبک استفاده

   
2 2 2

ˆ ˆ ˆ
3

G h K x h k y lz
a ca

  
    

 
  

و  

//6231گذاری با جای ac منیزیم  ةبرای شبک

(Mg)  نمودار انرژی آزاد کل این شبکه را  ،برنامهدر

دو  آورده شده است. 9در شکل نمودار آن کهمحاسبه 

دست آوردیم که با روش قبلی بهرا به lو  sمقدار 

ه با محاسبات انجام شدت کارلو مطابقت دارد. ننتایج مو

چگالی جامد بلوری و مایع hcp(Mg )برای ساختار 

نتایج ارائه  9دست آمد که در جدولهدرحالت گذار ب

شود درصد خطای نسبی و ملاحظه میشده است 
s

 

و 
l

 ترتیب کارلو بهسازی مونتمقادیر شبیه نسبت به

باشد که خطای بسیار ناچیزی درصدی می 2/0و  2/0

  .است

دست به hcpسخت و جامد  ة. مقایسه چگالی مایع کر4جدول

 مونت کارلو.سازی آمده در این تحقیق با نتایج شبیه

l
 

s
 Ref Method 

 MWDA کار حاضر 091/3 412/0

491/0 017/3 [74] Sim 

 MCدرصد خطای نسبی نسبت به  %2/0 %2/0

 
سخت )خط  ةانرژی آزاد کل مربوط به فازهای مایع کر .4شکل

 )پیوسته(. hcpچین( و جامد 

Archive of SID

www.SID.ir

http://www.sid.ir


    11                                         3149زمستان  ی، دورة پنجم، شمارة دهم،اذرهبسهای مجلة پژوهش سیستم   

 

در نتیجه نتایج حاصل در این تحقیق در توافق مناسبی 

 با نتایج شبیه سازی است.

های چگالیتوان دید در می 1طور که از شکلهمان

 fccکمتر از انرژی کل  bccانرژی کل  467/0تر از پایین

چون تعادل هر سیستم وابسته به وضعیت انرژی . است

های گیریم که در چگالیآن سیستم است لذا نتیجه می

و در  است. fccپایدارتر از  bcc ةپایین ساختار شبک

 وضعیت کاملاً کهشود مشاهده میهای بالاتر چگالی

 بیشتر شده  fccانرژیاز  bccبرعکس شده و انرژی 

نسبت به fcc پایداری بیشتر  ةاست که این نشان دهند

bcc  های بالا است.در چگالی 

 نتايج بررسي 

و  (fccانرژی آزاد بلورهای سديم) ةمقايس

 (bcc) منیزيم
 هتوان دید کها و نتایج حاصل میبا توجه به بررسی   

 (bcc) بلورهای منیزیموضعیت انرژی آزاد کل 

 را باید به دو بخش تقسیم کرد. (fccسدیم)

 هر دو نشان هنظریهای پایین: تجربه و در چگالیالف( 

 انرژی کل 467/0تر از های پایینمی دهند که در چگالی

. است (fccسدیم )کمتر از انرژی کل  (bcc) منیزیم

چون تعادل هر سیستم وابسته به وضعیت انرژی آن 

ای پایین هگیریم که در چگالیسیستم است لذا نتیجه می

 (fccسدیم )بلور پایدارتر از  (bcc) منیزیم بلورساختار 

 است. 

شود که مشاهده می 1ب( در چگالی بالا: طبق شکل

 برای
/

0 962  ًبرعکس شده و انرژی  وضعیت کاملا

 است. بیشتر شده( fccسدیم ) از انرژی (bcc) منیزیم

 بلور سدیمهای بالا دهد که در چگالیو این نشان می

(fcc) بلور منیزیم پایدارتر از (bcc) 1است. درجدول 

 را در دو حالت  bccبا fccآزاد دو ساختار  هایانرژی

 تایجنارائه  بالا همراه با ب( چگالی و پایین چگالی الف( 

 .آورده شده است ،کورتین و رانگکار 
 

 
جامد  و fccسخت، جامد  ةمقایسه انرژی آزاد مایع کر .5شکل

bcc. 

 [.72] همرا با نتایج دیگران برای دو حالت چگالی پایین وچگالی بالا bccو  fccهای آزاد دو ساختار انرژی ةمقایس .5جدول

bcc fcc  
محاسبه درصد خطا

3 s
 ]72[نسبت به

کورتین و 

 رانگ

3محاسبه درصد خطا این تحقیق s

 ]72[نسبت به

کورتین و 

 رانگ

3 این تحقیق s
 

_____ _____ 700/9 %13/6 167/9 729/9 4/0 

%2/1 624/9 133/9 %0/9 297/9 11/9 471/0 

_____ _____ 127/9 _____ _____ 691/9 467/0 

%2/9 390/1 243/9 9/7% 394/1 410/9 421/0 

%2/7 122/1 776/1 %1/7 741/1 362/1 3 

%2/1 674/1 937/1 2/3% 926/1 126/1 071/3 

%3/9 224/1 691/1 %7/9 624/1 910/1 01/3 

_____ _____ 921/6 _____ _____ 412/1 3/3 
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و  (fccژی آزاد بلورهای سديم )ران ةمقايس

 (hcp) منیزيم
از نظر ساختاری نزدیک  fccخیلی به  hcp ةشبک   

که با کمی چرخش قابل انتقال به  ه شکلیاست ب

یکدیگر هستند، اما از نظر انرژی آزاد هلمهولتز، محیط 

ان مجاور یکس ةاطراف یک اتم به علت شباهت دو پوست

است. بنابراین برای نیروهای کوتاه برد، خصوصیات 

هم هترمودینامیکی دو ساختار شباهت بسیار نزدیکی ب

و نموداری که  شدهدارند. با توجه به محاسبات انجام 

که برای آلومینیم  شودبه دست آمده، معلوم میها از داده

است. انرژی  hcpو  fccکه دارای دو ساختار متفاوت 

 fccبیشتر از انرژی فاز ها برای تمامی چگالی hcpفاز 

های پایین اختلاف است با این تفاوت که در چگالی

های بالا این اختلاف بیشتر است اما در چگالیها انرژی

 شود.  کم می

حسب چگالی بر را hcpو  fccانرژی آزاد فاز  6شکل

این مطلب با استفاده از  دهدبرای آلومینیم نشان می

شود که اختلاف سطح مشخص می [ کاملا72ًمرجع ]

در حین انجماد در  hcpو fcc های انرژی شبکه

های بالاتر ا در چگالیــاست امهای پایین زیاد چگالی

1 s در  د.یاباهش میـتدریج کن اختلاف بهـای

اختلاف را حساب ها یرای تعدادی از چگالـب 6جدول

که این محاسبه برای اولین بار مورد انجام قرار  ایمکرده

  گرفته شده است.

 
حسب بر hcpو جامد  fccانرژی آزاد جامد  ةمقایس .6شکل

 چگالی.

برای آلومینیم  hcpو  fcc ساختارهایهای اختلاف انرژی .6جدول

 ها.در برخی چگالی

N

ff
fcchcp

)(   s
 

N

ff
fcchcp

)(   s
 

31/0 3 1/0 4/0 

37/0 01/3 11/0 471/0 

02/0 3/3 72/0 410/0 

 گیرینتیجه
بررسی  MWDAتقریب  این مقاله با استفاده ازدر    

 برایسخت  ةکنش کربا برهم جامد-گذار فاز مایع

سه های تجربی نمونه با fccو   bcc ،hcpهای ساختار

انجام شده که در آن عنصر سدیم، منیزیم و آلومینیم 

مقایسه مورد محاسبه و ها انرژی آزاد کل آن ةمحاسب

 عبارتند از:ت آمده دسه. که اهم نتایج بقرار گرفت

 ةدر صورتی که انجماد فلزات مایع با تابع همبست -1

PY سخت توسط تقریب تابعی چگالی ةو پتانسیل کر 

محاسبه شود، نتایج با ( MWDA)اصلاح شده 

 سازی مونت کارلو تطبیق بهتری دارد.شبیه
کمتر از  bccجامد های پایین انرژی فاز در چگالی -7

fcc  شود.های بالا برعکس میچگالیاست و در 

پایدارتر از فاز  bccجامد  پایین فاز هایدر چگالی -1

fcc شود.بالا عکس می هایاست و درچگالی 

 hcpو  fcc ساختاربرای آلومینیم انرژی آزاد هر دو  -9

در تمام  hcpو مشاهده گردید که انرژی  با هم مقایسه

 .است fccبیشتر از  ها چگالی

 نزدیک است fccاز نظر ساختاری خیلی به  hcp ةشبک

بنابراین برای نیروهای کوتاه برد، خصوصیات و 

ترمودینامیکی دو ساختار شباهت بسیار نزدیکی بهم 

ت دسبه و نمودار شدهدارند. با توجه به محاسبات انجام 

که برای آلومینیم که دارای دو ساختار  شدآمده، معلوم 

برای تمامی  hcpانرژی فاز  ،است hcpو  fccمتفاوت 

است با این تفاوت  fccها بیشتر از انرژی فاز چگالی

، ها بیشتر استهای پایین اختلاف انرژیگالیکه در چ
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همواره پایدارتر است، اما این پایداری در  fccیعنی

 .چگالی پایین ثبات بیشتری دارد
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