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 های کليدی واژه  چکيده

از اهمیت  های نوینبا توجه به گسترده شدن کاربردهای آنها در سیستم هارفتار جریان داخل نانوکانال

لغزش روی دیواره عدم . با توجه به نتایج بدست آمده در این تحقیق شرط زیادی برخوردار است

قبولی نیست زیرا لغزش در این ابعاد به پارامترهای متفاوتی از جمله زبری سطح نانوکانال، شرط قابل 

، اثر تغییر شکل آن بر روی رفتار جریان حت جانبی زبری ادارد. در این تحقیق با ثابت نگه داشتن مس

سازی دینامیک افزار متن باز لمس با روش شبیهسیال بررسی شده است. مدلسازی به کمک نرم

عادلی انجام شده است. برخلاف تحقیقات گذشته، از نانوسیال موجود در شرایط مولکولی ت

نتایج بدست آمده نشان از بیشترین تاثیر گذاری زبری مس استفاده شده است. -آب یشگاهی  مانندآزما

با زبری بر رفتار جریان دارد و در نتیجه لغزش در نانوکانال  تطیلی و کمترین تاثیر گذاری زبری مثلثیمس

وجود زبری روی سطح باعث افزایش تعداد نوسانات در لایه های دهد. با شدت بیشتری رخ می مثلثی

حضور شود ولی دامنه نوسان در نزدیکی دیواره صاف نسبت به زبر افزایش یافته است. سیال می

 شود.نانوذرات نیز باعث افزایش این اثرگذاری بر خواص جریان می

ک مولکولی، نانوسیال، شبیه سازی دینامی

 رفتار دینامیکی جریانمس، -آب
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 مقدمه -1

مبحث نانوجریان و میکروجریان در طی دهه اخیر 

های گوناگونی در عمق تری داشته است. پدیدهتوسعه سریع

نانوجریان وجود دارد که محققین به بسیاری از آنها ساختار 

های اند که بعضی ار آنها به طور کامل با تئوریدست یافته

ها مکانیک سیالات کلاسیک متفاوت است. نانوجریان

 های گوناگونی خصوصاً در شیمی درمانی و شاخهکاربرد

اهداف مختلفی  یارب آنهابیومکانیک دارند. همچنین از 

استفاده  رسانیمانند انتقال حرارت، جابجایی مواد و سوخت

. به طور کلی نانوجریان به عنوان مطالعه حرکت ندکن می

تا  0های یک یا چند بعدی با اندازه سیال در گذار از ساختار

شود. برخی تحقیقات با استفاده از نانومتر تعریف می 100

های دنبال یافتن پدیدههای گوناگان جریان، به محرک

تر از ابعاد ماکرو جدید به هنگام رفتن به سوی ابعاد پایین

مانند سرعت لغزش بودند که تعیین کننده خواص مکانیکی )

سیال با  العملجریان( و یا رفتار الکتروشیمیایی بودند. عکس

های دیوار به دلیل نسبت بالای سطح به حجم در سیستم

های ترین عوامل است و به پدیدهستهنانوجریان از جمله برج

شود. همچنین به کمک منحصر به فرد در این ابعاد منجر می

های جدیدی به منظور بررسی رفتار سیال ها ابزارنانوجریان

های توان تهیه کرد. در ضمن صحت روشدر مقیاس نانو می

محاسباتی را که برای تحلیل پیوسته در ابعاد 

رود را به کمک تشریح دینامیک ماکروسکوپیک به کار می

روش شبیه سازی دینامیک توانیم تأیید کنیم. ملکولی می

های ملکولی بر   یک روش دقیق شبیه سازی سیستم ملکولی،

بینی رفتار بین   مبنای قانون دوم نیوتن است و برای پیش

 رود. ای به کمک مکانیک آماری به کار می ذره

شده در مورد  در دهه گذشته تعداد موارد منتشر

ها در هر دوسال تقریباً دو برابر شده است که این نانوجریان

نشان از افزایش اهمیت و علاقه محققین به این موضوع 

در زمینه نانوجریان  1های اخیر چندین بازبینیاست. در سال

   [5-1]به چاپ رسیده است.

                                                           
1 Review 

ها با جریان در شبیه سازی انتقال در نانوکانال

ها متفاوت است زیرا تغییرات در انتقال به سبب میکروکانال

شود و سیال نیز از دیوار از اهمیت بیشتری برخوردار می

شود. از آنجا که یک نانومتر تعداد ذرات کمتری تشکیل می

ذره آب  50سیال مانند آب شامل کمتر از مکعب از یک 

است، گسسته بودن ذرات به هنگام تحلیل جریان نانوکانال 

این بدان معنی است که شبیه سازی چنین . شودتر میمهم

هایی با استفاده از معادلات پیوستگی ممکن است سیستم

های العملکه هر ذره و عکسایجاد خطا کند و لازم است 

. این کار با استفاده از بررسی قرار گیرد آن جداگانه مورد

که تنها نیروی شبیه سازی دینامیک ملکولی در جایی

العمل واندروالسی و الکترواستاتیکی مورد توجه قرار عکس

رایت تواند انجام شود. بعد از کار آلدر و وینگیرد، میمی

شوند، تعداد که جزء پیشگامان در این زمینه شناخته می [6]

دینامیک ملکولی انتشارات با استفاده از روش شبیه سازی 

که تأثیرات قابل توجهی در تحلیل انتقال در نانوکانال 

داشت، افزایش عظیمی یافت. این افزایش دو علت داشت: 

ها در دهه اخیر کامل شد و اولاً تکنولوژی ساخت نانوکانال

، ظرفیت محاسباتی به صورت نمایی افزایش یافت، به ثانیاً

ها ذره به جای ر میلیونای که توانایی شبیه سازی رفتاگونه

رایت را دارا بودند. تحلیل رفتار چند صد ذره آلدر و وین

اشاره کردند،   [7]به هر حال همانطور که سویی و همکاران 

به هنگام تحلیل و بررسی انتقال سیال تفاوت بین مدل پیوسته 

کم است و معمولاً محدود به رفتار بی قاعده و مدل گسسته 

با اعمال شرایط مرزی اولین لایه کم ذره مایع است. البته 

های تحلیلی به  لغزشی در دیواره نتایج بدست آمده از حل

همچنان اختلاف قابل  ، اماندمقادیر عددی نزدیکتر شد

ها و  با بررسی .وجود داشت بدست آمده توجهی در نتایج

جریان سیال در میکرو و نانو  رویجام شده مطالعات ان

ها با جنس و زبری نسبی متفاوت، دانشمندان متوجه  کانال

تاثیر متفاوت و قابل توجه زبری سطح بر جریان در ابعاد 

 .[8] میکرو و نانو شدند
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یست ز یطمح یو مهندس یکمکان یدروهیشگاه آزمادر 

یونان، ضریب پخش گرما و لزجت برشی  1دانشگاه دسیلی

آرگون مایع در نانوکانال به روش شبیه سازی دینامیک 

ملکولی غیرتعادلی مورد بررسی قرار گرفت. ضریب پخش 

های نزدیک گرمای موضعی به صورت قابل توجهی در لایه

زبری سطح به سبب به دام افتادن ذرات سیال در فاصله بین 

غییرات معنی دار در نزدیک دیواره یابد. تها کاهش میزبری

به زبر در این تحقیقات تأکید به انتخاب روش شبیه سازی 

ها های استفاده کننده از نانوجریانطراحی دستگاه منظور

 .[9]دارد 

دوست گزیر و آبتأثیر زبری و تخلخل در سطوح آب

بر توزیع سرعت جریان پوازیه در عرض کانال در  نانوکانال

بررسی شده است.  [10]تحقیقات کمالی و خوارزمی 

سرعت میانگین جریان و پروفیل چگالی تعادلی، برای تعیین 

تشخیص رفتار دینامیکی جریان و ساختار سیال مورد استفاده 

در تغییر این دو ها ها و تخلخلقرار گرفت تا نقش زبری

مؤلفه بررسی شود. تمایل سرعت حداکثر به سمت دیواره 

صاف بالایی و وجود نوسانات بزرگ در نواحی نزدیک 

های سطح نشان از نقش آنها بر ها و تخلخلدیواره و زبری

های یاد شده داشت. آنها اثبات کردند وجود تغییر مؤلفه

اعث افزایش تر در نواحی مجاورت سطح بنیروی جاذبه قوی

دامنه نوسانات و در نتیجه ایجاد پروفیل چگالی با 

شود و نیروی جاذبه کمتر سطح غیریکنواختی بیشتر می

باعث کاهش نیروی تقابل بین سطح و سیال و در نتیجه 

ای )لایه بندی چگالی( در نواحی کاهش چگالی لایه

شود. به طور کلی نتایج این شبیه سازی نزدیک سطح می

د که هم نیروی تقابل بین دیوار و سیال و هم زبری نشان دا

سطح مهم هستند و باید به صورت همزمان در تحلیل جریان 

 سیال در نانوکانال در نظر گرفته شوند. 

با استفاده از روش شبیه سازی  [11]نوریان و همکاران 

سطح بر روی دینامیک ملکولی اثر انواع هندسه زبری 

مورد  را های جریان آرگون مایع در نانوکانال مشخصه

. انواع هندسه زبری به کار برده شده در دادندبررسی قرار 

                                                           
1 University of Thessaly 

 کرویمستطیلی و  شطرنجی های این پژوهش شامل هندسه

نیروی خارجی، نسبت چگالی سطح  است و تأثیر پارامترهای

های زبری مورد  فاصله بین المان و ارتفاع زبری به سیال،

که  دادنتایج بدست آمده نشان  بررسی قرار گرفته است.

های زبری تأثیر قابل توجهی  ارتفاع زبری و فاصله بین المان

د. در واقع با افزایش ارتفاع نبر روی مشخصات جریان دار

سرعت کاهش و میزان  حداکثرسرعت لغزشی و  ،زبری

یابد. به علاوه کاهش فاصله بین  نوسانات چگالی افزایش می

های زبری کاهش سرعت جریان را به دنبال دارد.  المان

میزان نوسانات چگالی از  دادند کهنشان  آنها همچنین نتایج

 .مستقل است هندسه زبری

 نانوجریان آببه تحقیق درباره  [12]ون لی جینگ و 

خت یک سری این تحقیق موفق به ساآنها در  .اند پرداخته

محققان معتقدند این نانوکانال الهام گرفته از طبیعت شدند. 

ها نقش اصلی را در انتقال  که سطح داخلی این نانوکانال

 .دارد در نانوکانال محدود شده سیال

طبیعت همیشه بهترین الهام بخش محققان برای ارائه 

های جدید است. ماحصل چهارمیلیارد سال تکامل،  فناوری

خلاق است که قادر به طراحی هوشمند است. برای طبیعتی 

د نقش نقل و نتوان های موجود در بدن که می مثال نانوکانال

با . آنها دنبه عهده بگیر اانتقال سیالات و مواد غذایی ر

گریز اقدام به ساخت دوست، آباستفاده از سطوح آب

ها در این مسیر از  ساختارهای دو بعدی مختلفی کردند. آن

های زیستی الهام گرفتند.  های موجود در سیستم نانوکانال

های غیرآبی نیز  البته این گروه تحقیقاتی روی ساخت سیستم

های  و در نتیجه به دنبال ایجاد نانوکانال انجام دادند

با هدف آنها  .بودند گریز نیز دوست و روغن روغن

آب در  جریانآوری آب موجود در فضا، به دنبال  جمع

نانومواد یک بعدی بودند. این کار در طبیعت توسط 

-روی میساختارهایی نظیر تار عنکبوت و گیاه کاکتوس 

آب محدود شده در  ذرات. این گروه تحقیقاتی روی دهد

ها  . آندانجام دادنهای ساخته شده در آزمایشگاه  نانوکانال

ها  های ساخت این نانوکانال علاوه بر این که به دنبال روش

 .ها نیز تحقیق کردند بودند، روی کاربردهای مختلف آن



 مس-تاثير هندسه زبری دیواره نانوکانال در رفتار جریان پوازیه نانوسيال آب  

 

03 

در شبیه سازی دینامیک ملکولی، چندین مدل برای 

اند که شامل مدلسازی ملکول آب مورد استفاده قرار گرفته

ای ه بار نقطهیافت( ، مدل توسعهSPC) 1ای ساده مدل بار نقطه

ای انتقال پذیر پتانسیل بین ( مدل چند نقطهSPC/E) 2ساده

. ثابت شده است که مدل [13]شوند ( میTIPnP) 3ملکولی

SPC/E های دینامیک ملکولی به در بسیاری از شبیه سازی

خوبی به عنوان مدلی برای ملکول آب عمل کرده است 

ترین سیالات برای . در واقع آب یکی از سخت[13-15]

-ذرات می SPC/E. در مدل [16]سازی و مطالعه است مدل

پذیر در نظر گرفته شوند توانند به صورت صلب یا انعطاف

های اتمی . مدل ملکول انعطاف پذیر که برای پیوند[18, 17]

آید، به ارتجاعی و زاویه خم بین ارتباط ذرات به حساب می

گیر گام زمانی رفتار مکانیک کوانتمی و متغیر انتگرال

، بنابراین این پیچیدگی در کار حاضر  [18, 17]احتیاج دارد 

مورد توجه قرار نگرفته است و در عوض مدل ذره صلب 

 مورد استفاده قرار گرفت.

 سازی دیناميک مولکولي جریانشبيه -2

 6اتم یا ملکول دارای  Nهای چند جزئی از سیستم

های درجه آزادی یا فضای شش بعدی هستند که به مؤلفه

برای       های برداری ممنتوم و مؤلفه       برداری مکان

. بنابراین [19]مشخص کردن خط مسیر فضایی، نیاز دارند 

شش بعد فضایی شامل دو قسمت است: سه بعد موقعیت فضا 

که با       و ممنتوم       توم فضا. مکان و سه بعد ممن

( با مکان و ممنتوم اولیه بدست 1)حل معادله حرکت نیوتن 

    آید،می
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 است. iشتاب ذره    و  iجرم ذره    و  iمکان ذره    که 

 توان تعریف کرد،می را  به صورت زیر   ممنتوم 

(2) 
i i iP m v 

                                                           
2 Simple point charge 
3 Extended simple point charge 
4 n-point transferable intermolecular potential 

، انرژی کل  4برای سیستم منزوی است. iسرعت ذره    که 

(E)ها را ، که انرژی جنبشی و انرژی پتانسیل ذرات یا ملکول

به شکل همیلتون  (E)در بر دارد، ثابت است. انرژی کل 

ذره کروی، معادله همیلتون از  Nتواند بیان شود. برای می

 کند،رابطه زیر تبعیت می
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همچنین، نیروهای هر ذره با تابع پتانسیل به صورت زیر 

 رابطه دارد،
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ملکولی، معادله حرکت نیوتن در شبیه سازی دینامیک 

تواند حل شود. شبیه سازی با بوسیله الگوریتم ورلت می

موقعیت و سرعت اولیه ذرات با در نظر گرفتن دمای 

شود. انرژی جنبشی میانگین برای هر درجه میانگین آغاز می

 به صورت زیر است، [20]آزادی 

(5) 21 1

2 2
bmv k T 

 یانم درحرکت ذرات  یجنبش یتعادل، انرژ یهبر اساس قض

شده  یعذرات توز یموجود برا یفعال از آزاد اتتمام درج

جنبشی کل در حال ای همانند انرژی دمای لحظه است.

 آید،نوسان است و از رابطه زیر بدست می

(6)  
 2N

i i

i B sf

m v t
T t

k N
 

تعداد درجات آزادی سیستم است. نوسان دما در  Nsfکه 

103-102یعنی در مرتبه  ⁄   √ مرتبه 
است. آمار   

درصد است. برای گرفتن  5-10نوسانات در دما در حدود 

میانگین کل نوسانات را محاسبه تخمین صحیح از دما، باید 

فشار با استفاده از معادله حالت ویریال به صورت  .[20]کنیم

 :[19]شود زیر محاسبه می

(7) 
 

.
3

ij

ij

i j ij

dU r
P kT r

N dr

 
   
 
 
 

                                                           
4 Isolated system 
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تعداد  ρآل است و بخش اول در رابطه با گاز ایده

ذرات بر حجم است. قسمت دوم مربوط به سهم نیروهای 

های نرم مایعات، فشار نوسانات ای است. برای کره-بین ذره

دهد. نیروی پتانسیل بین بزرگتری از انرژی ورودی نشان می

شود. بنابراین، برای هر جفت ذره فرض می      ای ذره

ذره انرژی تقابل مجموع سهم هر جفت از  Nبرای تعداد 

 ذرات است،

(8)    N

ij

i j

U r u r


 

ترین قسمت شبیه سازی یک سیستم با اندازه نانو مهم

درست تابع پتانسیل برای کمینه کردن تقابل بین انتخاب 

ترکیبات نانوسیستم است. در این پروژه، سیستمی که مدل 

مس است به کمک شبیه سازی -شده نانو سیال آب

 دینامیک ملکولی مدل شده است.

اولین تابع پتانسیل  [21]، جان لنارد جونز 1924در سال 

های نرم پیشنهاد کرد که به نام تابع پتانسیل لنارد را برای کره

 شود،شود و به صورت زیر بیان میجونز شناخته می

(9)  
12 6

4u r
r r

     
           

 

ای است فاصله σاست و      انرژی در حداقل  ɛکه 

ترین تابع این ساده شود.که نیروی پتانسیل ذرات صفر می

پتانسیل است و به عنوان تقریب خوبی برای گازهای نجیب 

-شناخته شده است. همچنین برای خیلی از ذرات و ملکول

جونز شامل دو -های خنثی، مناسب است. تابع پتانسیل لنارد

که نماینده نظریه دافعه پاول در      جمله است، جمله 

ها است های کوتاه به دلیل تقابل مسیر دوران الکترونفاصله

نقش توصیف کننده نیروهای تقابل      و جمله 

رد واندروالسی را بر عهده دارد، نیرویی که از پتانسیل لنا

 آید به صورت زیر است،جونز بوجود می

(10)  
  13 7

24 2
du r

F r
dr r r

      
             

 

محاسبه پتانسیل یک زوج ذره در محدوده وسیعی از 

فاصله بین آنها محاسبه گرانبهایی است. به طور معمول 

σ5/2=rc برای مدل کردن پتانسیل  .شوددر نظر گرفته می

آب، تابع پتانسیل لنارد جونز با مدل -ای آببین ذره

SPC/E  [13]استفاده شده است .( آبH2Oدارا )اتمدو  ی 

 یوندپ یک یقاز طر یژناکس اتم یکاست که با  یدروژنه

 .هستند متصل یکووالانس

 [13] ملکول SPC/E مدل خواص -1 جدول

 
 

ذرات هیدروژن دارای بار مثبت هستند و ذره اکسیژن 

دارای بار منفی است. جمله کولمب به منظور در بر داشتن 

که به دلیل تقابل بار است،  به  1نیروهای واکنش بلند برد

پتانسیل لنارد جونز . [22]پتانسیل لنارد جونز اضافه شد 

 های مشابه اکسیژن و یااستفاده شده برای تقابل بین ذره

باشد که به عنوان مثال برای ذرات هیدروژن مشابه هم می

 .[22, 16]مشابه اکسیژن در زیر آورده شده است 

 
ثابت کولمب و    است،  bبار ذره    و  aبار ذره    

های فاصله بین دو ذره است. ثابت کولمب، پارامتر    

 ،[13]کولمب و لنارد جونز به صورت زیر هستند 

2
9

2
.8.99 10  e

N mk
C

  

3.166    ,   0.15535 oo oo
kcalÅ

mol
    

0.0460    ,   0.4000 HH HH
kcalÅ

mol
    

سریعتر  rبا افزایش فاصله ، جمله اول،  (11)در معادله 

یابد در حالی که کولمب یعنی جمله دوم چون کاهش می

تر کاهش آهسته rاست،  با افزایش فاصله  ⁄  تابعی از 

نیروی تقابل بلند برد خطای بزرگی  یابد. بنابراین، محاسبهمی

کند و برای رهایی از چنین خطاهایی باید از ایجاد می

های جمع استفاده کرد. بدین منظور از روش جمع روش

                                                           
1 long-range interaction 
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که یکی از بهترین  (PPPM) 2ذره مش-ذره-یا ذره 1ایوالد

در حل مشکل نیروی تقابل بلند برد هستند، استفاده  هاروش

. اگرچه، روش جمع ایوالد یک روش برتر در [20]کنیم می

شبیه سازی ملکولی است اما هزینه محاسبات بالایی دارد. در 

که از لحاظ هزینه محاسباتی  PPPM این پروژه از الگوریتم

تر است، برای محاسبه جمله نسبت به روش ایوالد مناسب

نیروی تقابل بین ذرات  پتانسیل الکتریکی استفاده شده است.

( و به کمک رابطه 11متفاوت نیز با استفاده از رابطه )

 شود،برثلوت تعریف می -عمومی لرنتز

(12) 
 1

2ij ii jj    

ij ii jj    

بعد از  محاسبه تقابل بین تک تک ذرات، تقابل بین 

مجموعه ذرات یعنی نانوذرات مس که به صورت کلوئید 

کلوئید مس -آب هستند، نیز در نظر گرفته شده است.

دومین نوع نیروی بین اتمی موجود در نانوسیال است. ایورز 

، بر مبنای نظریه همیکر، یک تابع تقابل بین [23]و اجتهادی 

حلال برای کاربرد در شبیه -کلوئید و کلوئید-اتمی کلوئید

سازی ملکولی مخلوطها  پیشنهاد کردند. نیروی بین ذرات 

 حلال  به صورت زیر است، کلوئید )ذرات بزرگ( و

(13) 

 

 
   

3 3

3
2 2

6 4 2 2 4 6 6

6 6

2

9

5 45 63 15
1

15

csA a
U

a r

a a r a r r

a r a r


 



    
 
   

 

ثابت همیکر است که برای آب برابر با     که 

شعاع کلوئید مس است.  aو  [25, 24] 2/43⁄       

از میانگین حسابی سیگمای نانوذرات مس و  (σ)سیگما نیز 

 آید.آب بدست می

فرمول همیکر کلوئید کلوئید برای مدل کردن پتانسیل 

 رود،تقابل بین نانوذرات مس نیز به کار می

                                                           
1 Ewald summations 
2 Particle-particle-particle mesh summations 

(14)    
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 
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    
     
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(15) 
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(16) 
A RU U U  

 Acs [26]=83/107 ⁄       ثابت همیکر،     که 

 های هر یک از نانوذرات هستند.عاعبه ترتیب ش   و    و 

ها های بین اتمها و پیوندهای چند اتمی، زاویهدر سیستم

باعث ایجاد تا حدی انعطاف پذیری در کشش و حرکات 

شود. هرچند که در نظر گرفتن ها میخمشی در ملکول

تر و با دقت بالاتری به های انعطاف پذیر نتایج صحیحملکول

سازی ملکولی کلاسیک خطاهای  همراه دارد ولی شبیه

ای ای درون ذرهجدی در محاسبه نیروهای پیوندی و زاویه

-. به هر حال نیروهای پیوندی و زاویه[27, 17]دهد نشان می

کنند. در ای بر طبق مکانیک کوانتمی رفتار میای درون ذره

اند تا از ها صلب در نظر گرفته شدهوژه ملکولاین پر

ای صرف نظر شود. برای های محاسبات درون ذرهپیچیدگی

برای ایجاد مدل  3آب، از نسخه سرعت الگوریتم شاک

استفاده شده است. علاوه بر این، نانوذرات  SPC/Eصلب 

های مس ایجاد مس هم بوسیله تعریف یک گروه از اتم

 . [27]شود می

                                                           
3 SHAKE 
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با توجه به دوره تناوب حجم محدود شده، سلول اولیه 

شود. هر های مجازی است، ایجاد میکه در ارتباط با سلول

شود از ملکول یا ذره که از یک سطح خاص خارج می

شود. همچنین سطح مقابل آن در سلول اول وارد می

محدوده شعاع قطع با نیروهای تقابل با ذرات غایب در 

 شود.ذرات وارد شده از مرز مقابل محاسبه می

هر ملکول باید در جعبه شبیه سازی مکعبی قرار داده 

ذرات در هنگام  1شود در حالی که باید از روی هم افتادن

چیدمان آنها اجتناب کرد. در حین شبیه سازی، چیدمان 

 .شودجدید ملکولی ایجاد و چیدمان اولیه فراموش می

های آب محدود در نانوکانال و برای مدلسازی ملکول

 2چینش نانوذرات مس در آن از نرم افزار منبع باز پک مول

سرعت اولیه ذرات باید با انتخاب   استفاده شده است. [28]

قرار داده شده است،   (K300) دمای اولیه که در دمای اتاق 

مشخص شود. سرعت اولیه ذرات به صورت تصادفی از 

اولیه، شوند. همانند ساختارهای توزیع گوسی انتخاب می

آیند که های جدید ذرات هنگامی به نمایش در میسرعت

 های اولیه فراموش شوند.در زمان اجرای شبیه سازی سرعت

برای ثابت نگه داشتن تعداد  (NVT)اتحاد کانونی 

-ذرات، حجم و دما در سیستم شبیه سازی شده به کار می

های رود. در کل دمای سیستم به کمک یکی از روش

تواند تنظیم شود. انرژی سیستم شبیه سازی می ترموستاتی

شود. انرژی و دما با هم رابطه دارند، بنابراین شده ذخیره می

دما باید در طول شبیه سازی ثابت نگه داشته شود. استفاده از 

ترموستات از پرش مقدار دما به دلیل انباشتگی خطاها در 

 کند.طول شبیه سازی دینامیک ملکولی جلوگیری می

هوور برای کنترل دما در -گوریتم ترموستات نوزال

K300  با حفظ حجم ثابت استفاده شده است. این الگوریتم

کند. در اصل جمله اصطکاک را به معادله نیوتن اضافه می

در یک محدوده زمانی تغییرات ضریب اصطکاک، به عنوان 

خروجی انحرافی نسبت به مقدار دمای تنظیم شده بوسیله 

 شود،ادل، استخراج میمربع نرخ تع

                                                           
1 Overlapping 
2 Packmol 

(17) 

 
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های در ضمن برای محاسبه چگالی نانوسیالات با درصد

کنیم مختلف کسرحجمی نانوذرات از رابطه زیر استفاده می

[29]، 

(18)  1nf p bf      

به ترتیب چگالی نانوذرات     و    که در این رابطه 

3و سیال پایه هستند. چگالی نانوذرات مس 
g/cm 94/8=ρp 

3و چگالی آب مقدار 
g/cm 985/0=ρbf  و در نظر گرفته

، SPC/Eشده است. با توجه به در نظر گرفتن مدل صلب 

 5×105فمتو ثانیه و تعداد  05/0الگوریتم شاک با گام زمانی 

گام زمانی مورد استفاده قرار گرفته است. گام زمانی با دقت 

تمام به منظور حذف هر نوع خطای قطع، انتخاب شده است. 

ر این زمینه مقادیر مختلف با توجه به مقالات ارائه شده د

ترین و پایدارترین برای گام زمانی انتخاب شده است و دقیق

 فمتو ثانیه به دست آمده است.  05/0حالت گام زمانی 

 های لازم برای بی بعد سازیرابطه (2) جدول
  نام کمیت فرمول

* r
r 


 1 فاصله 

* Bk T
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
 2 دما 
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m
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  3 چگالی 

3
* P
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


 4 فشار 

* t
t

m
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


 
 5 زمان

*

3

V
V 


 6 حجم 

* F
F


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
 7 نیرو 

* m
v v


 8 سرعت 

* a m
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
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 9 شتاب 
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های انجام شده در این پروژه با مقادیر بی بعد شبیه سازی

-استفاده شده (2جدول )ها از است و بی بعد سازی پارامتر

 اند.

افزار لمس و برای بی بعد کردن به منظور ارائه به نرم

تر از آن تحلیل نتایج خروجی نیاز به مقادیر مبنا هستیم مهم

-بالا میاند و با کمک روابط آورده شده (3)که در جدول 

 توان این کار را انجام داد.

 بعدسازیمقادیر در نظرگرفته شده برای بی (3) جدول

15-10 × 05/0 t(s) 

27-10 × 66053892/1 m(kg) 
21-10 × 88935923/6 )

2
s/kg

2
m (ɛ 

1 ) Å(σ 

300 T(K) 

 نتایج -3

سازی دینامیک ملکوولی بور روی یوک سیسوتم سوه      شبیه

موس در داخول یوک    -بعدی از جریان پوازیوه نانوسویال آب  

نشوان   (1شوکل )  به کار گرفته شده است کوه در  نانوکانال، 

 داده شده است.

 
 سیستم با جریان پوازیه ( 1شکل )

 

اتوم موس بورای     529در شبیه سازی کانال صاف تعوداد  

پایین با توجه  نوع ساختار شبکه،  های بالا وهریک از دیواره

ثابت شبکه، چگالی و جرم مولی موس در نظور گرفتوه شوده     

آنگستروم اسوت. یوک    2است. ضخامت دیواره بالا و پایین 

هوا بورای نوانوذره موس     درصد حجم محدود در بوین دیوواره  

اتم موس در ایون ناحیوه     55درنظرگرفته شده است که تعداد 

اده از ابزار سایت پک مول تعداد قرار داده شده است. با استف

های آب برای جاسازی در فضای محدود بین نانوذره ملکول

نیوروی   عدد بدست آمده اسوت. در ضومن   1907ها و دیواره

افت هود دو طورف کانوال ایجواد      سیال که در اثروارد بر نانو

  در نظر گرفته شده است. 05/0شود، می

 
 در نانوکانال صافمس -سازی نانوسیال آبمدل(  2شکل )

 

بوا   مشخص اسوت  (3شکل )همانطور که در زبری کانال 

سطح مقطع مستطیلی در راستای عمود بر جریان کشیده شده 

است. با اضافه شدن دو المان زبری بر هر دیواره از نانوکانال 

ها شود. با اضافه شدن این المانمی 667های دیواره تعداد اتم

یابد. در نتیجوه قطور   کاهش میفضای محدود بین دو دیواره 

شوود توا تعوداد    یابد که این موجب مینانوذره نیز کاهش می

ملکوول   1813شود. در ضمن تعوداد   43های هر نانو ذره اتم

شوود.  افزار پک موول انتخواب موی   آب برای کد ورودی نرم

های در نظور گرفتوه شوده    باید توجه داشت که تعداد ملکول

مرجع زبری مستطیلی اسوت و  برای آب، تنها مختص حالت 

برای حالات مختلف شبیه سازی با توجه به حجم محدود در 

 شود.ها و نانوذرات انتخاب میبین دیواره

 

 
 مس در کانال با زبری مستطیلی-سازی نانوسیال آبمدل (3شکل )

 

قاعده و ارتفواع سوطح مقطوع حالوت مرجوع بورای شوبیه        

مستطیلی انتخواب شوده   سازی با هندسه مثلثی برابر با هندسه 

آنگسوتروم و   5هوا  است. بدین ترتیب که قاعوده ایون زبوری   

آنگستروم انتخاب شوده اسوت. بنوابراین هور      6/3ارتفاع آنها 

اتم مس تشکیل شده انود. بوه    619ها از تعداد یک از دیواره

های موس بوا تغییور انودک قطور      دلیل نوع ساختار مکعبی اتم
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های نانوذره مس بدون تغییر منانوذره در این حالت، تعداد ات

عدد ملکول آب در نانوکانال مدلسوازی   1845ماند. باقی می

 (4شوکل ) شده قرار گرفته است. هندسه شبیه سازی شده در 

 قابل مشاهده است.

 
 مدلسازی هندسه زبری مثلثی (4شکل )

 

ای تلاش بر این بووده اسوت   در شبیه سازی زبری استوانه

مقطع با قاعده و شوعاع آن بوا ارتفواع    که قطر نیم دایره سطح 

دو هندسه قبل برابر باشود توا پوس از اسوتخراج نتوایج بتووان       

براحتووی تووأثیر تغییوور شووکل هندسووه زبووری را بوور مشخصووات 

ذره بورای شوبیه سوازی هور      667جریان تشخیص داد. تعوداد  

ها انتخاب شوده اسوت. تعوداد ذرات نوانوذره     کدام از دیواره

-با توجه به تغییر نکوردن تعوداد اتوم   ذره است و  43کماکان 

هوای آب هوم   های مس و حجم اشغالی آنها، تعوداد ملکوول  

 عدد است. 1813مانند زبری مستطیلی 

 
 ایمدل سازی هندسه استوانه (5)شکل 

 

 نانوکانووال زبوور بووا بووابوا مقایسووه نتووایج نانوکانووال صواف   

استفاده از جریان پوازیه به تأثیر بسیار زیاد زبوری بور جریوان    

شوود بوا   ( مشواهده موی  6همانطور که از شوکل )  بریم.پی می

حضور زبری در سطح دیواره، افت سرعت شودیدی هوم در   

دهد. متوسوط  و هم در سرعت بیشینه رخ میمتوسط سرعت 

سوورعت نانوسوویال در نانوکانووال بووا زبووری مسووتطیلی از افووت  

 شتری برخوردار است.بی

شکسوتگی ابتودای نموودار کوه نشوان از میوزان       همچنین 

هاست، در آزادی عمل ذرات سیال پایه در ناحیه مابین زبری

زبری مستطیلی شویب بسویار زیوادتری نسوبت بوه دو هندسوه       

زبری مثلثی به عنووان   با توجه به نمودار سرعت، دیگر دارد. 

 شود.کمترین اثر بر خواص جریان انتخاب می

 
نانوکانال با انواع مقایسه نمودار توزیع سرعت جریان پوازیه  (6)شکل 

 مختلف زبری

 

کاهش دامنه نوسان نزدیک سطح دیوواره صواف نسوبت بوه     

-دیده موی  (7شکل )دیواره زبر به روشنی در نمودار مقایسه 

نفوذ این نواسانات در  ،ها روی سطحشود. با قرار دادن زبری

در  سیال ذراتشود. البته بازهم حضور بیشتر ها بیشتر میلایه

نزدیکی دیواره در شبیه سازی دیواره صواف باعوث شوده توا     

دامنه نوسانات نزدیک دیواره پایین نسبت به دامنه نوسوانات  

 در حالات دیگر زبری افزایش یابد. 

 
نانوکانال با انواع مقایسه نمودار توزیع چگالی جریان پوازیه  (7)شکل 

 ریمختلف زب
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 گيری  نتيجه -4

با قورار دادن   همانطور که از نتایج بدست آمده مشهود است

تغییورات زیوادی در    های زبوری بور روی سوطح   انواع هندسه

های جریان نمودار توزیع سرعت و چگالی به عنوان مشخصه

بوجود آمد، البته با توجه به تحقیقات گذشته انتظار برخی از 

را داشتیم، اما اسوتثناهایی هوم در نتوایج بدسوت      راتیتغیاین 

جریوان  آمده برای مشخصات نانوجریان نسبت به مشخصات 

که ناشی  سیالات معمولی از جمله آرگون مایع مشاهده شد،

ای که در حالت مرجوع بوا   از حضور نانوذرات بود. با مقایسه

و استوانه ای درنظر گرفتن نانوکانال صاف و زبری مستطیلی 

کوه میوزان افوزایش     بوه ایون نتیجوه رسویدیم    و مثلثی داشتیم، 

تغییرات غیرعادی در اثور حضوور نوانوذرات در حالوت زبور      

 ینسبت به حالوت صواف و زبوری مسوتطیلی نسوبت بوه زبور       

افوزایش داشوت. بوا قورار دادن      به ترتیوب،  مثلثی ای واستوانه

سورعت لغزشوی، افوزایش     افوزایش علاوه بور  زبری مستطیلی 

یکی زبوری سوطح را بوه هموراه     ت نمودار در نزدشیب شکس

ذیری از حضوور  پو باعث افزایش تأثیر هاداشت. وجود زبری

در  شود.نانوذرات به دلیل بالا رفتن نسبت سطح به حجم، می

ایش نوسانات زگیری بیشتر ذرات سیال با سطوح زبر باعث اف

نزدیکی شود، اما میزان چگالی نانوسیال در در حالت زبر می

تعداد کمتر ذرات نانوسیال، کمتور   زبر به دلیل وجوداره دیو

 از میزان چگالی در نانوکانال صاف است.

 فهرست علائم -7

V  ،سرعت سیالm/s 

extF  میدان نیروی خارجی ،N
 

ρ  ،چگالیkg/m
3 

Bk  ثابت بولتزمنj/K 

m   جرم هر ذرهkg 

N(z)  تعداد هر ذره 

cr  شعاع قطعm 

ijr  فاصله بین ذراتm 

T  درجه حرارتK 

  پارامتر انرژیj 

U  تابع پتانسیلj 

t  گام زمانیs 

x  در راستای محورx  

y  در راستای محورy 

z  در راستای محورz 
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