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-های شبیهمتخلل با استفاده از روش حاوی محیط هایمشخصات جریان درون نانو کانال

 سازی دینامیک مولکولی و شبکه بولتزمن
 

 

برای محاسبه خواص جریان پوازی گاز آرگون در یک نانو کانال با و شبکه بولتزمن، سازی دینامیک مولکولی در این پژوهش، از شبیه  – چکیده

تأثیر پارامترهای  گیرد.های متفاوت مورد بررسی قرار میبریم. مشخصات جریان پوازی در چندین نوع کانال با تخلخلهندسه متخلخل بهره می

نتایج جالبی از حل این دو روش  شوند.بحث میهای سرعت، دما بر روی پروفیل ،مختلفی از قبیل عدد نادسن، نسبت تخلخل و نیروهای اعمالی

-ط به جریانهای مربوپدیده هستندقادر  و روش شبکه بولتزمن اصلاح شده، کنند که روش دینامیک مولکولیشود. نتایج بیان میاستخراج می

های مختلف مانند گذردهی و جریان دارسی را به خوبی پیش بینی کند. با افزایش نیروی اعمالی به کانال، نسبت تخلخل و عدد نادسون شاهد 

 افزایش سرعت متوسط و نرخ جریان خواهیم بود. با افزایش سرعت متوسط افزایش دمای مقطع عرضی نانو کانال را نیز شاهد هستیم. 

 لخمتخل نانو کانال شبکه بولتزمن، دینامیک مولکولی، جریان پوازی، -واژهکلید 

 

 مقدمه -1

درجهت های محاسباتی یکی از ابزارهای مفید امروزه روش

هایی است که ساخت تجهیزات سازیِ سیستممدل

صرفه ها، مقرون بهآزمایشگاهی برای بررسی خواص آن

سازی دینامیک مولکولی و روش شبکه نیست. روش شبیه

های عددی ارائه روش ترین دو مورد از کاربردی بولتزمن

 باشند. و، میشده در مقیاس میکرو و نان

-گاز ارگون درون نانو کانالدر این پژوهش، جریان پوازی 

های متخلخل با استفاده از دو روش دینامیک مولکولی و 

های تخلخل مختلف که در ادامه شبکه بولتزمن در نسبت

-سازی. در شبیهرسی خواهد شدبدان اشاره خواهد شد، بر

ها، از روش شبکه بولتزمن های انجام شده در زمینه کانل

های متخلخل بهره برده در بررسی خواص جریان در کانال

شده است اما از روش دینامیک مولکولی در به دست 

 آوردن خواص تاکنون استفاده نشده است.

 روش شبکه بولتزمن -2

در سالهای اخیر تلاش زیادی به منظور استفاده از روش 

شبکه بولتزمن برای شبیه سازی جریان در رژیم لغزشی 

از مقالات را انجام شده اما صرفاً تعداد بسیار اندکی 

سازی جریان  توان ذکر نمود که از این روش برای شبیه می

هایی که توسط  در رژیم گذرا استفاده کرده باشند و روش

همین تعداد اندک از مقالات ارائه شده عموماً توانایی شبیه 

های جریان را ندارند و به علاوه دارای  سازی تمام رژیم

های  آنها برای محیط هایی هستند که استفاده از پیچیدگی

ما  ]2و  1[در مقالات قبلی  سازد. متخلخل را غیر ممکن می

با انجام اصلاحی بر روی زمان آرامش هیدرودینامیکی و 

گرمایی، توانایی روش شبکه بولتزمن در مدلسازی جریان 

 -باشد که معمولاً منطبق با رژیم گذرا می –در مقیاس نانو 

توانند جهت  ن محترم میافزایش دادیم که خوانندگارا 

آشنایی با روش شبکه بولتزمن و نحوه انجام تصحیحات به 

  3ابراهیم شیرانی،  2ایمان تصدیقی 1امیر همایون مقدادی اصفهانی
 amir_meghdadi@pmc.iaun.ac.ir ایران اصفهان، گروه مهندسی مکانیک، واحد نجف آباد، ،آزاد اسلامیدانشگاه 1

 iman.tasdighi@gmail.com، 6113863111مؤسسه آموزش عالی صنعتی فولاد، فولاد شهر، اصفهان، کد پستی 2
 eshirani@gmail.com، 6113863111مؤسسه آموزش عالی صنعتی فولاد، فولاد شهر، اصفهان، کد پستی 3
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 مقالات مذکور مراجعه نمایند.

 سازی دینامیک مولکولیشبیه -3

، معادله دوم نیوتن دینامیک مولکولی پایه و اساس روش

است. در ابتدا نیروهای وارد بر ذرات توسط تابعی به نام 

شوند و سپس با انتگرال گیری تابع پتانسیل محاسبه می

زمانی از این روابط معادله حرکت حل شده و موقعیت و 

آیند و سرعت جدید ذرات واقع در دامنه حل به دست می

یابد که سیستم به حالت تعادل این روند تا زمانی ادامه می

 برسد. 

بین مولکولی با استفاده از تابع پتانسیل بیان های تقابل

سازی انسیل ورودی اصلی هر شبیهشود. تابع پتمی

یکی از توابع پتانسیل معروف و  است. دینامیک مولکولی

تابع  ،کندمیان دو مولکول را تشریح می تقابلای که ساده

 سازی مایعاتونز است که برای شبیهج –پتانسیل لنارد 

گیرد. این تابع پتانسیل ساده و جامدات استفاده قرار می

معرفی  1221جونز در سال  ولنارد  توسطبرای اولین بار 

با مشتق گیری از این تابع نیروی وارد بر ذرات به  شد.

 ( نشان داده شده است.1این تابع در معادله )آید. دست می

(1)  (   )       (
 

   
)

   

 (
 

   
)

  

                    

فاصله بین دو ذره     عمق انرژی و   ، قطر ذره  که در آن 

در    است. اغلب فاصله بین دو ذره را برابر شعاع قطع یا 

-نکته قابل ذکر ان است که در فاصلهشود. نظر گرفته می

های بزرگتر از شعاع قطع مقدار نیروی بین دو ذره بسیار 

مقدار نیروی بین  شود. ناچیز و قابل صرفنظر کردن می

 شود. تانسیل حاصل میگیری از این تابع پذرات از مشتق

های مختلف علمی، افزارهای منبع باز در شاخهنرمامروزه 

افزارهای روز دنیا مبدل شده به یکی از پرطرفدارترین نرم

-های مولکولی نیز اینسازی سیستماست. در زمینة مدل

افزارها در حال رشد و تکامل هستند. از جمله گونه نرم

 .]11[، است 1لمپس ها نرم افزارپرطرفدارترین آن

جونز )مطابق با -ها از تابع پتانسیل لناردسازیدر شبیه

((، الگوریتم سرعت ورله برای 1پارامترهای جدول )

گیری زمانی، ترموستات مقیاس بندی سرعت و انتگرال

 کنیم.استفاده می 61/0با ثابت شبکه  FCCساختار شبکه 

 کنید.( مشاهده می1را در شکل ) FCCنمایی از شبکه 

 
 FCC: نمایی از شبکه با ساختار 1شکل 

 (X) از شرط مرزی تناوبی در راستای حرکت جریان 

بعد در حین های بینمائیم. استفاده از کمیتاستفاده می

سازی هایی است که در شبیهسازی، یکی از روششبیه

، *بریم. در ادامه، بالانویس دینامیک مولکولی بهره می

سازی نیازمند بعد است. برای شروع شبیهبیانگر کمیت بی

تخصیص سرعت اولیه به ذرات هستیم که این کار با 

-بولتزمن حاصل می-استفاده از توزیع سرعت ماکسول

برداری و محاسبه خواص ماکروسکوپی توسط شود. نمونه

 شود.( انجام می13رابطة )
 جونز-پتانسیل لنارد در پارامترهای استفاده شده -1جدول 

 کنش بین ذراتبرهم (عمق انرژی ) (قطر اتم )
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در سازی است. کمیت مورد نظر در شبیه در این رابطه 

                           002/0( برابر t*بعد )ها گام زمانی بیسازیهین شبیا

(12-10×18/2 =  .در نظر گرفته شد ) 

های  سازی دینامیک مولکولی در مطالعه محیط روش شبیه

ها مورد  متخلخل بیشتر در زمینه بررسی جریان در غشاء

با ترکیب  ]21[و لی استفاده قرار گرفته است. چانگ 

های دینامیک مولکولی و مونت کارلو جریان گازهای  روش

اکسید کربن را درون یک غشاء  هلیوم، نیتروژن و دی

ونی مورد بررسی قرار داده و تأثیر فشار، متخلخل سیلیک

دما و ترکیب گازها بر جریان را ذکر نمودند. پل و همکارش 

نیز به کمک روش دینامیک مولکولی جریان پوازی  ]23[

گازهای هلیوم، هیدروژن و آرگون را درون غشاءهای 

سیلیکونی متخلخل مدل نموده و به این وسیله، خاصیت 

یتی میکرومتخلخل را با غشاءهای غربالگری غشاءهای زئول

ساخته شده به کمک روش سل ژل  1سیلیکونی آمورف

 ]1[مقایسه نمودند. در پژوهشی دیگر چانگ و همکارش

پدیده جذب سطحی و دیفیوژن سطحی درون غشاء 

سیلیکونی را به کمک روش دینامیک مولکولی و از طریق 

                                                           
 

 

 

 

 

 

 
 گویند. آمورف میشکل( را  های بدون ساختار )بی کریستال 1

های جذب شده مورد مطالعه قرار داده و  شمارش تعداد اتم

نفوذپذیری گاز دی اکسید کربن را بررسی نمودند. 

با استفاده از روش  ]21[همچنین زانگ و همکاران 

سازی دینامیک مولکولی، ویسکوزیته برشی مایع  شبیه

آرگون درون محیط متخلخل را به ازای دما، چگالی و 

به نموده و روابطی را برای های مختلف محاس تخلخل

های متخلخل  بینی ویسکوزیته مایعات ساده در محیط پیش

 به صورت تابعی از دما، چگالی و تخلخل ارائه نمودند.

توان گفت که به کمک روش دینامیک  در مجموع می

های متعددی برای جریان در مقیاس  مولکولی، مدلسازی

یان در نانو انجام شده و اثرات بوجود آمده در جر

های غیر پیوسته بررسی شده است. با کاهش طول  محیط

مشخصه )عرض کانال( اثرات ناپیوستگی بیشتر شده و 

یابد.  متناسب با آن انحراف از ناویر استوکس افزایش می

دهند که روش  همچنین تحقیقات ارائه شده نشان می

دینامیک مولکولی از توانایی خوبی جهت بررسی 

های متخلخل نظیر  ریان در محیطهای مختلف ج پدیده

نفوذپذیری، پدیده جذب سطحی و دیفیوژن سطحی 

 برخوردار است.

 سازی و نتایجشبیه -1

در ابتدا بایستی صحت سنجی کد مورد استفاده انجام 

سازی خود بپردازیم. ژو و همکاران گیرد و سپس به شبیه

بعدی جریان آرگون مطابق با جدول به مدلسازی سه، ]16[

-صات ذکر شده به شبیهپرداختند. بر اساس مشخ(، 1)

 و دیواره در ذره 1800پردازیم. ریان مورد نظر میسازی ج

 بعدیب نیروی اعمال با و جریان وسط ناحیه در ذره 1312

. آمد دست به مناسبی تطابق با نتایج و شد سازیمدل 1/0

(، نشان داده 2سازی در شکل )پروفیل سرعت هر دو شبیه

تقریباً کنید این نتایج همانگونه که ملاحظه می شده است.

کد مورد  درستی. بنابراین مطابق بر یکدیگر هستند

 شود.حاصل می هاسازیشبیهاستفاده در این 
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 یان با اعمال مدل حرارتیل سرعت، در جهت جریپروف: 2شکل 

 ]16[سه با مرجع یو مقا 1/0بعد  و نیروی بی ماکسول

-سازی جریان درون نانوکانالشبیهعامل مهم دیگر در 

دسن در ادانید، عدد ندسن است. همانگونه که میاها عدد ن

و در  01/0مقیاس مهندسی )محیط پیوسته( کوچکتر از 

است. در هر  01/0محیط گسسته یا مولکولی بزرگتر از 

عدد نودسن در  سازی این عدد باید محاسبه گردد.شبیه

ی مایع آرگون درون بعدی جریان پوازسازی دوشبیه

، به 6/0نانوکانال پلاتینی با در نظر گرفتن پارامتر شبکه 

 آید.، به دست می16/0( برابر 1صورت رابطة )

(1)    
 

 √        
   16/0  

عرض کانال    تعداد ذرات در دامنه حل،   که در آن 

که در ادامه برای به دست اوردن قطر ذرات است.    و 

 بریم. ( بهره می1های مختلف، از رابطة )نادسن کانالعدد 

-نانو کانال ساختار هندسه(، 1( و )3(، )2های )شکل

مقادیر  یبه ازا را ها یساز شبیهدر مورد استفاده  های

. دهدمینشان  132/0و  661/0 ،603/0 () تخلخلنسبت 

است. عرض کانال  3/2ها برابر نسبت طول به عرض کانال

( در نظر گرفته شده 10برابر قطر ذرات آرگون ) 10نیز 

جنس دیواره و محیط متخلخل از پلاتین و جنس است. 

یا  پارامتر  سیال گاز آرگون در نظر گرفته شده است.

نسبت فضای خالی نانو کانال به کل فضای  نسبت تخلخل

 شود:می نیز بیان( 2)توسط رابطة  آن است که

(2)   /  s sV V V  

-حجم بلوک sVحجم کلی دامنه حل و  Vکه در آن 

 های جامد درون نانو کانال یا دامنه حل است. 

 
: نانو کانال متخلخل با نسبت تخلخل2شکل 

 
0.732 s

 
: نانو کانال متخلخل با نسبت تخلخل3شکل 

 
0.881 s

 
0.805: نانو کانال متخلخل با نسبت تخلخل1شکل  s 

ی هادرون نانوکانال یان پوازیجر یسازهیشب برای

مشخص  ابتدا مختصات ذرات در دامنة حل، متخلخل

ه سرعت با استفاده از یاول ی، سپس مقدار دهشوند می

انجام شده و با استفاده از ، بولتزمان-ع ماکسولیتوز

ر یتم سرعت ورله، مقادیجونز و الگور-ل لناردیپتانس

ن یدر ا گردند.یمختلف محاسبه می زمان یهاروها در گامین
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ال در هر یه سیبه ناح یمختلفبعد بی یروهاین یسازهیشب

 برابر با F*بعدبی یِخارج یرویک نیبه عنوان  یگام زمان

) شودیوارد م 02/0و 01/0،03/0مقادیر مختلف 

*

2
F F




)ح یتصح یان، با اعمال دماپاین می. در ا

*) 0/1 برابر T* الیس بعدبی یسرعت، دما

B

T T
k


 )

 شود.یداشته م ثابت نگه

نتایج مربوط به سرعت در مقاطع  (8( و )3) یها در شکل

 603/0محیط متخلخل با تخلخل  یحاو کانالِنانو مختلف 

به  000/110نشان داده شده است. با افزایش تکرار از 

در نتایج ایجاد نشده و  یتغییر قابل توجه 000/000/1

 000/000/1نتیجه گرفت که جریان پس از  توان یبنابراین م

و خواص ماکروسکوپی در  رسد یتکرار به حالت تعادل م

 شوند.این تکرار استخراج می

 
 661/0بررسی همگرایی در خروجی کانال با تخلخل : 3شکل 

 

0.25Xررسی همگرایی در : ب8شکل    661/0کانال با تخلخل 

روش شبکه سازی به همانگونه که اشاره شد، در شبیه

اساساً توانایی مدل نمودن جریان در رژیم گذرا را  ،بولتزمن

ندارد. علت این امر آن است که ویسکوزیته مورد استفاده 

ها با یکدیگر  در روش شبکه بولتزمن صرفاً برخورد مولکول

های لغزشی و گذرا برخورد  گیرد اما در رژیم را در نظر می

ها با دیواره نیز حایز اهمیت است. به منظور  مولکول

افزایش توانایی روش شبکه بولتزمن در مدل نمودن 

های گذرا، ویسکوزیته جریان به صورت رابطه زیر  جریان

 .دشومیتصحیح 

(3) 
Kn

eff








1

0

 

با تصحیح ویسکوزیته، پارامتر زمان آرامش نیز که 

باشد، به صورت زیر تصحیح  تابعی از ویسکوزیته می

 گردد: می

(1) N
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Kn
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از شرط  هیدرودینامیکی برای روش شبکه بولتزمن

در ورودی و خروجی و شرط مرزی لغزش  معین مرزی فشار

برا شبکه بولتزمن  روی مرزهای جامد استفاده شده است.

گرمایی از شرط مرزی دمای معین در ورودی و توسعه 

یافتگی حرارتی در خروجی استفاده شده است. مرزهای 

جامد نیز دما ثابت بوده و از شرط مرزی پرش دمایی 

دهد که روش  نشان می (1)شکل  استفاده شده است.

های متخلخل نیز نتایج  شبکه بولتزمن جدید برای محیط

را نسبت به روش شبکه بولتزمن متداول در  بهتری

نماید زیرا نتایج آن تطابق  محدوده رژیم گذرا ارائه می

باشند و  بهتری با نتایج دینامیک مولکولی برخوردار می

نمایند.  های جریان و لغزش روی دیواره را بهتر مدل می قله

همچنین با کاهش تخلخل تعداد موانع موجود و پیچیدگی 

ن افزایش یافته و اختلاف نتایج بیشتر هندسه جریا

 شود. می
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کانتور سرعت افقی برای کانال حاوی  (6در شکل )

محیط متخلخل  با استفاده از دو روش دینامیک مولکولی 

و روش شبکه بولتزمن رسم شده است. مقایسه نتایج 

دهد که به طور کلی روش شبکه بولتزمن نواحی  نشان می

بیشتر از روش دینامیک مولکولی دارای سرعت ماکزیمم را 

نماید. این امر به دلیل اختلاف روش شبکه  بینی می پیش

بولتزمن و دینامیک مولکولی در ارضا شرط مرزی لغزش 

افتد. لازم به ذکر است که در  روی موانع صلب اتفاق می

رابطه شرط مرزی لغزش مورد استفاده در روش شبکه 

ملاً دیفیوز باشد که بولتزمن فرض بر این است که سطح کا

دهند، این  طور که نتایج دینامیک مولکولی نشان می همان

 باشد. فرض برای آرگون و پلاتین تا حدودی دارای خطا می

 
 )الف( 

 
 )ب(

 
 )ج(

: پروفیل سرعت در سه روش بولتزمن، بولتزمن اصلاح شده و 1شکل 

)ج(  =0.818)ب(   =0.805، )الف(kn=0.2دینامیک مولکولی با 

=0.732 

 

 
: کانتورهای سرعت افقی، بالایی: روش دینامیک مولکولی، 6شکل 

 پائینی: شبکه بولتزمن اصلاح شده

 یاثر تغییر نیرو بر توزیع سرعت در خروج (2)در شکل 

نشان  ،661/0و نسبت تخلخل  2/0نادسن  عدد یکانال برا

با افزایش  شود یمشاهده مهمانگونه که داده شده است. 

، با توجه به معادله قانون دوم نیوتن شتاب ذرات نیرو 

میکروسکوپی و  سرعتبیشتر شده و به سبب آن 

جریان  یو در نتیجه دبیابد ماکروسکوپی ذرات افزایش می
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از آنجایی که انرژی جنبشی با توان  .شود ینیز بیشتر م

طه دوم سرعت رابطه مستقیم دارد و از طرفی انرژی نیز راب

توان نتیجه گرفته که با مستقیم با دما دارد، پس می

افزایش نیرو، سرعت و به تبع آن دما افزایش پیدا خواهد 

  بیان شده است. (10)کرد. که در شکل 

هر  یاثر تغییر نیرو بر سرعت متوسط برا (11)شکل 

نشان داده شده  2/0نادسن  یسه محیط متخلخل به ازا

کوچک باشد،  یکه نیرو به اندازه کاف یاست. در حالت

Reرینولدز کوچک بوده ) 1ی( و جریان خزش 

 که به رژیم دارسی معروف است، در این حالت .باشد یم

با باشد.  صورت خطی میرابطه سرعت با گرادیان فشار به 

سرعت نیز تغییر مذکور، توجه به تغییرات نیرو در شکل 

 1/0تا  01/0رینولدز در محدوده  ،یخط یدر نواحاما  کند یم

برقرار است و  یدارس یقرار دارد. بنابراین رژیم جریان

دارد. با افزایش  ینمودار سرعت بر حسب نیرو حالت خط

و نمودار  شود ینیرو رژیم جریان به رژیم فورشیمر تبدیل م

 که  دهد ینخواهد داشت. این نمودار نشان م یحالت خط

 
: پروفیل سرعت استخراج شده در روش دینامیک مولکولی 2شکل 

 =0.881برای نیروهای مختلف در 

 
: پروفیل دما استخراج شده در روش دینامیک مولکولی برای 10شکل 

 =0.881نیروهای مختلف در 

 یها توانسته است رژیم یبخوب یروش دینامیک مولکول

مختلف جریان در محیط متخلخل را مدل نماید. همچنین 

که با افزایش تخلخل انحراف از حالت  دهد ینمودار نشان م

. علت این پدیده آن است که با افتد یزودتر اتفاق م یخط

و در نتیجه جریان  یابدمیافزایش تخلخل سرعت افزایش 

 شود. یخارج م یزودتر از حالت خزش

 
نواحی جریان دارسی و فورشیمر به کمک روش مدلسازی : 10شکل 

 دینامیک مولکولی

شکل در کانال  یاثر تخلخل بر توزیع سرعت در خروج

یا افزایش تخلخل توجه به  نشان داده شده است. با (11)

کاهش  ، سطح مقطع جریان موانع موجود در مسیر جریان

 پژوهشدر این  .یابد یدر نتیجه سرعت افزایش میابد و می

یر عدد نادسن از طریق تغییر تعداد ذرات سیال اعمال تغی

( اثر تغییر عدد نادسن بر توزیع 12در شکل )شده است. 
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تغییر سرعت در خروجی کانال نشان داده شده است. 

تعداد ذرات سیال نیز به کمک تغییر در پارامتر شبکه 

 شدهدر نظر گرفته  ی. جدول زیر پارامترهاگیرد یانجام م

 .دهد یمربوطه را نشان م Knت به همراه هر حال یبرا

 
 اثر تخلخل بر توزیع سرعت در خروجی کانال: 11شکل 

به مجموع  یاعمال شده در کد دینامیک مولکول ینیرو

سرعت افزایش پیدا  Kn. با افزایش شود یذرات وارد م

اما از آنجا که تعداد ذرات دیواره نیز تغییر  کند، یم

بنابراین برخورد ذرات با دیواره نیز دستخوش  نماید یم

نوسان در سرعت نزدیک دیواره  یو مقدار گردد یتغییر م

 شود. یایجاد م

 12شکل  یمتعلق به نمودارها یپارامترها: 2جدول 

Kn 
Number of 

atoms 

Lattice 

parameter 
porosity 

0.5 1707 0.5 0.881  

0.3 2895 0.8 0.881  

0.6 1545 0.5 0.805  

0.3 2720 0.8 0.805  

0.6 1390 0.5 0.732  

0.3 2558 0.8 0.732  

 

 
 )الف(

 
 )ب(

 کانال اثر تغییر عدد نادسن بر توزیع سرعت در خروجی: 12شکل 

 

 

 گیرینتیجه -3

-آرگون درون نانوکانال پوازی گازان ین پژوهش، جریدر ا

دینامیک مولکولی و های  با استفاده از روش ی متخلخلها

پارامتهرای مختلف از . سازی شدشبیه شبکه بولتزمن،

قبیل نیروهای وارد دامنه حل، اعداد نودسن متفاوت و 

ر گرفت. نتایج های گوناگون مورد بررسی قرانسبت تخلخل

نشان داد که روش بولتزمن اصلاحی تطابق بهتری با نتایج 

سازی دینامیک مولکولی دارند و حاصل شده از شبیه

توان کند. در نهایت میخواص جریان را بهتر توصیف می
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-نتیجه گرفت که روش بولتزمت اصلاح شده جهت شبیه

 ها در مقیاس نانو مناسبتر است.سازی جریان
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