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 مذاب يهاون سطح فلزيناسيعدد کئورد ينيبشيپ
 

 حديث پرهيز، +*يانسيه قاسميان لمراسک
 رانيلام، ايلام، ايه، دانشگاه ايدانشکده علوم پا

 
مذاب با استفاده از معادله استفان  يهاون سطح فلزيناسيو عدد کئورد يکشش سطح پژوهشاين در  :دهيچك

ن يتراز جمله مهم يو کشش سطح يد، چگاليتصع يآنتالپ مانند يياست. پارامترها محاسبه و گزارش شده
 يار جزئيبس يهارييتغ چونهم هاييهيمذاب، فرض يهافلز يکشش سطح ينيبشيازهستند. در پيمورد ن يپارامترها

 سطح،  يفزون ينظرگرفتن آنتروپ ع و جامد در نقطه ذوب، دريما يبلوره بودن ساختار يحجم در لحظه ذوب، شب
 نشان داد هانتيجهنظر گرفته شد.  دوم و سوم از سطح در يهاهيدر لا هاهنظر از برهمکنش ذره با ذرو صرف

 ون توده است. وابسته بودن يناسياز عدد کئورد3/0- 7/0ن يب يمذاب کسر يهاون سطح فلزيناسيکه عدد کئورد
 ط محاسبه يکسان نبودن شرايدما، حجم و  ماننددر معادله استفان،  گوناگون يون سطح به پارامترهايناسيعدد کئورد

 حاضر را دشوار ساخته است. پژوهشگزارش شده در مراجع و  يهاون سطح فلزيناسيسه اعداد کئوردياز جمله دما امکان مقا
  يو پارامترها شد ون استفادهيناسيبه منظور همبسته نمودن عدد کئورد يگوناگون يهاهاز معادل پژوهشدر ادامه 

 اند.شده ير محاسبه و معرفيپذميتنظ
 

 .ديتصع يآنتالپ ؛يکشش سطح ؛ون سطحيناسيعدد کئورد ؛مذاب فلز :يديكل يهاواژه
 

KEYWORDS: Molten metal; Surface coordination number; Surface tension; Enthalpy of 

sublimation. 

 

 مقدمه
 هادو جام هاوجود يك لايه هر چند نازك به نام سطح در مايع

 و رفتار متفاوت آن نسبت به توده موجب شده است تا سطح 
همچون شيمي، فيزيك،  هاييدانشبه عنوان شاخه مجزايي در 

 يپژوهش يهاهمواد و مكانيك رشد پيدا كرده و اهميت زيادي در مطالع
و گوناگوني كه براي  بسيارهاي و صنعتي پيدا كند. در بين روش

وجود دارد، كشش سطحي  هاسطح مايع يهايويژگمطالعه 
بسيار جالب  يهايويژگخاصيت شيمي فيزيكي مهمي است كه 

  يهايبرترديگر  سوييشود. از سطح در آن نمايانگر مي
ها و سطحي نسبت به ساير روشهمچون سادگي و دقت كشش

ارايه اطلاعات مفيد و سازنده براي تعيين ساختار، برهمكنش و 
 ر سطح و چه در توده حلال يا محلول ملكولي چه د هاي بيننيرو

 

اي از نقطه نظر موجب شده تا كشش سطحي كاربرد گسترده
 [.1-5علمي به خود اختصاص دهد]

اي دارند. اطلاعات در حالت مايع و بخار، ساختار پيچيده هافلز
ترموديناميكي اين گروه از عناصر از اهميت  يهايويژگمرتبط با 

مذاب خالص و  يهاكشش سطحي فلز به سزايي برخوردار است.
ملكولي چه در سطح و  مخلوط در مطالعه ساختار و برهمكنش بين
 توان به برآورد ميزان چه در توده كاربرد زيادي داشته كه مي

 ها و تعيين درصد خلوص اشاره كرد. آل بودن محلولغير ايده
 هايييندارديگر اطلاعات اساسي درباره ساختار و انرژي سطح در ف سوياز 

 همچون لحيم كاري، سينترينگ، تشكيل شيشه و جداسازي 
 توان گفت: معلوم بودن كه مي طورياي برخوردار بوده بهجايگاه ويژهاز 
 E-mail: eghasemian@ymail.com+                                                                                                                                       عهده دار مکاتبات* 
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، گوناگونكشش سطحي و تغيير آن با تركيب و شرايط  يمقدارها
 [.6-8] آوردفراهم مي پژوهشگراي را براي و سازنده گوناگوناطلاعات 
هاي تجربي به تعيين ي نظري از ديرباز همراه با روشهاروش

 هااند. اين روشپارامترهاي سطحي پرداخته و گسترش زيادي يافته
جويي در مواد، زمان و در اختيار گذاشتن اطلاعاتي به خاطر صرفه

 تجربي دست يافتني نيست، اهميت  سادگي به روشكه به 
 ي سطحي نيز از اين قاعدهسزايي در گسترش علم دارند. پارامترهاهب

بيني پارامترهاي ها كه به منظور پيشاين روش مستثني نيستند.
توان به دو دسته اند را ميمذاب به كار رفته يهاسطحي فلز

هايي است كه بندي نمود. دسته اول شامل روشاساسي تقسيم
 بيني كرده و دسته دوممذاب را پيش يهاپارامترهاي اصلي سطح فلز

  هايويژگهايي است كه با محاسبه بعضي از وششامل ر
[. 9كنند]مذاب كمك مي يهاسطحي فلز يهايويژگبه شناخت 

 يهايويژگبيني هاي نظري كه به منظور پيشترين روشاز مهم
توان به روش كار برده شده است ميهمذاب ب يهاسطحي فلز

، نظريه [11هاي وابسته به آن]و مدل (1)آماري پتانسيل چاه مربعي
 هاي[، و روش11، 11] [، شبيه سازي مونت كارلو11اختلال]

عدد كورديناسيون  پژوهش[ اشاره نمود. در اين 11-16نيمه تجربي]
  بينيمذاب با استفاده ار معادله استفان پيش يهااي از فلزسطح دسته

و  هاپژوهشو مورد بحث و بررسي قرار گرفته است. در بين 
ون انجام شده تعداد انگشت شماري به محاسبه ي كه تاكنهايهمقال

  اند.عدد كئورديناسيون سطح پرداخته

 آنتالپي تبخير، كشش سطحي، مانندپارامترهاي فيزيكي مهمي 
 انرژي سطح و آنتالپي تصعيد به عدد كئورديناسيون سطح 

مذاب و  يها[. در مطالعه ديناميكي ساختار فلز11وابسته هستند]
بيني عدد كئورديناسيون در پيش يمقدارهاه آلياژها دستيابي ب

  زايي، ضريب نفوذ، فعاليت و هستهگرانرويي همچون هاييويژگ
 يهايهمطالع به تازگياين  بر افزوناز اهميت بالايي برخوردار است. 

، به منظور همبسته نمودن اعدادكئورديناسيون با اندازه، بار الكتريكي
 [. از اين رو 11ه شده است]يانيز ار هاهشكل و ساختار نانوذر

 هايكمپلكس ، آلياژها وهافلز گستردهبا توجه به اهميت و كاربرد 
سزايي در راستاي هفلزي مطالعه عدد كئورديناسيون اهميت ب

دارد.  هاتركيب ساختاري اين دسته از يهايويژگدستيابي به 
وجه بات هاهسطحي نانوذر يهايويژگاين مطالعه رفتار و  بر افزون

و  اهميت زيادي بوده يداراو صنعت  هاپژوهشبه كاربرد روزافزون در 
 اين مستثني نيست. كئورديناسيون سطح خالي از عددمحاسبه 

 

ه راهكاري مناسب براي ياين مقاله سعي شده است تا با ارادر 
دست آمده بين عدد كئورديناسيون هدستيابي به نسبت و رابطه ب

 داده  گسترش گوناگون يهاو فلز هاسامانهساير  توده و سطح نتيجه را به
مربوط به كشش سطحي و ساير پارامترهاي  يهاهو در محاسب

 د.شوفيزيكي و ترموديناميكي از آن استفاده 
 موردهاي هماننددست آمده تطابق خوبي با هب يهانتيجه

 گزارش شده داراست. هر چند متفاوت بودن شرايط محيطي امكان مقايسه
 محاسبه شده  يمقدارهاگزارش شده در مراجع و  هانتيجهكامل 

را سخت نموده است. با اين حال نزديك بودن  پژوهشاين در 
كشش سطحي با كشش سطحي تجربي گزارش شده  يمقدارها
برده دارد. بي شك پيشنهاد  كارهروش ب بيانگر درستي هاهدر مقال

 يشنهادي هاي پدر كنار ساير روش پژوهشه شده در اين يارا
كئورديناسيون سطح را  عددهاي يمقدارهادستيابي به  هاهدر مقال

  پژوهشاين خواهد ساخت. در قسمت دوم و پاياني  ترآسان
ي به منظور همبسته نمودن گوناگون يهاهسعي شده است تا معادل

آنتالپي، چگالي و  مانندعدد كئورديناسيون سطح و پارامترهايي 
 ارگرفته شود.كشش سطحي معرفي و به ك

 

 بخش نظري
ي كه پارامترهاي كليدي و مهمي هايهترين معادليكي از مهم

سازد هم مرتبط ميهكشش سطحي و آنتالپي تبخير را ب مانند
 [: 18، 19] صورت زير ارايه شده استهمعادله استفان است كه ب
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vapكشش سطحي،   در اين معادله mH  آنتالپي تبخير
به ترتيب عدد  Zو  sZ عدد آووگادرو، AN حجم، V استاندارد مولي،

كئوردينانسيون سطح و توده هستند. از آنجا كه عدد كئورديناسيون 
هاي به نيستند صورتقابل محاس ه سادگيب هاسطح و توده مايع

 ي از معادله استفان تا كنون معرفي شده است تا گوناگونخطي 
 [. 18، 19] سازد برآوردهنياز به محاسبه عدد كئورديناسيون سطح و توده را 

شده است تا با در اختيارگرفتن پارامترهايي  تلاشدر كار حاضر 
يون سطحي، چگالي، و عدد كئورديناسآنتالپي تبخير، كشش مانند

 پرداخته شود.  هاتوده به محاسبه عدد كئورديناسيون سطح فلز
تبخير،  آنتالپي يمقدارهامنظور محاسبه عدد كئورديناسيون سطح هب

 از منابع استخراج  حجم مولي يا چگالي، و عدد كئورديناسيون توده
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 [. همچنين به منظور محاسبه كشش سطحي 11استفاده شده است ]
 [.11] استفاده شده است همكارانو  ولمعادله ر از در دماهاي مورد نظ

 
 محاسبه کشش سطحي

منظور هاي بمعادله همكارانو  ولميلادي  1115در سال 
ي هايهمذاب بر اساس فرضي يهابيني كشش سطحي فلزپيش
بسيار جزئي حجم در لحظه ذوب، شبيه بودن  يهارتغيي مانند

 ر نظرگرفتن مايع و جامد در نقطه ذوب، د يبلورساختار 
  هاهآنتروپي فزوني سطح، و با صرفه نظر از برهمكنش ذره با ذر

 ( ارايه كردند:1هاي دوم و سوم از سطح مطابق معادله )در لايه

(1       )           l vap m a LT m H TS T N A T
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( 1دله )در معا l T بخار، ـ  كشش سطحي مايعvap mH 
عدد  aN، دما Tآنتروپي فزوني سطح،  S(T)آنتالپي تبخير، 

 باشد.مي 1k= 1/1و Tمساحت سطح در دماي  LA(T)آووگادرو، 
    (1به صورت معادله ) LA(T)با تعريف پارامتر 

(1   )                                                   LA h 1 2 28 3 

 ) قطر اتمي( به شكل زير تعريف شود: h كه و درصورتي
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 ( 6عادله )حجم با استفاده از جرم اتمي، و چگالي از م
 قابل محاسبه خواهد بود.

(6                                                ) aV M N T    

( عبارت 1( در معادله )6( و )5هاي )سپس با قراردادن معادله
 دست خواهد آمد:به LA(T) جديدي براي
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( معادله جديدي براي 1( در معادله )1با قرار دادن معادله )
 دست خواهد آمد.كشش سطحي به
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 يها( كشش سطحي فلز11بدين ترتيب با استفاده ازمعادله )
 مذاب قابل محاسبه خواهد بود.

 

 و بحث  هانتيجه

، آنتالپي تبخير  lv (T) محاسبه شده كشش سطحي يرهامقدا

vap mHآنتروپي فزوني سطح ، S چگالي ،L ،11  فلز مذاب در دماي
نشده محاسبه  يرهاامقدآورده شده است.  1ذكر شده در جدول 

 كشش سطحي و كاهش آن نسبت به كشش سطحي در دماي ذوب
كار گرفته شده است. هب يهاهدقت و كارايي معادل بيانگر

، كشش سطحي dT)L(d/ پارامترهاي ضريب دمايي چگالي
از مراجع  mT، دماي ذوب m(T lv( مذاب در دماي ذوب يهافلز

 [.11گردآوري شده است ]

 

 محاسبه عدد کئورديناسيون سطح
 عدد كئورديناسيون سطح محاسبه شده  يمقدارها 1جدول 
عدد كئورديناسيون سطح  يمقدارهاهد. د( را نشان مي1از معادله )

مايع  يهاكه براي فلزبوده درحالي 1-8 يبازهدر  پژوهشدر اين 
 مذاب سرب، يها، براي فلز=Zs  6با ساختار مكعب مركز وجه پر

مقدار آنتيموان، بيسموت، و قلع  جيوه، پلاتين، سديم، طلا، نقره،
9= Zs [در 15در مراجع گزارش شده است .]يهاهقالاز م برخي  

ي بلورنظر از ماهيت فلز و با توجه به نوع ساختار شده صرفياد 
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 .(31( تا )9) هاهو پارامترهاي محاسبه شده با استفاده از معادلـ مقدارها 3جدول 
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Ag 915 1111 155 1111 9116 1/91 5/11 -1/11 911/1 

Al 1111 911 181 911 1185 -1/18 5/11 -1/11 1119 

Au 1111 1118 111 1111 11161 -1/51 5/11 -1/11 1111 

Ba 111 1111 151 1111 1111 -1/51 5/11 -1/16 111 

Ca 118 1115 161 1111 1165 -1/11 5/11 -1/18 111 

Cd 115 591 111 611 8111 -1/16 5/11 -1/19 111 

Ce 815 1168 151 1111 6685 -1/11 5/11 -1/11 111 

Co 1119 1168 115 1811 1161 -1/99 5/11 -1/11 1161 

Cr 1581 1181 119 1111 1816  -1/11 5/11 -1/11 1581 

Cu 1151 1158 111 1111 8111 -1/81 5/11 -1/11 1111 

Fe 1651 1811 155 1811 1115 -1/88 5/11 -1/11 1618 

La 911 1191 111 1111 5955 -1/11 5/11 -1/15 898 

Mg 159 911 118 951 1591 -1/11 5/11 -1/15 156 

Mn 986 1519 116 1511 5111 -1/11 5/11 -1/19 981 

Na 115 111 98 118 911 -1/11 5۳11 -1/19 111 

Ni 1811 1118 118 1111 1915 -1/16 5/11 -1/15 1199 

Pb 166 611 181 611 11618 -1/11 5/11 -1/11 165 

Pd 1161 1818 118 1851 11191 -1/11 5/11 -1/11 1161 

Pt 1896 1115 191 1151 19111 -1/91 5/11 -1/11 1891 

Sr 168 1151 111 1151 1181 -1/16 5/11 -1/11 168 
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 ـ عدد کئورديناسيون سطح، عدد کئورديناسيون توده و نسبت عدد کئورديناسيون سطح به عدد کئورديناسيون توده.1جدول 

 نسبت عددكئورديناسيون سطح/ عددكئورديناسيون توده عددكئورديناسيون سطح عددكئورديناسيون فلز

Ag 11 1 6/1 

Al 11 8 1/1 

Au 11 1 6/1 

Ba 11 8 8/1 

Ca 11 8 1/1 

Cd 11 1 1/1 

Ce 11 11 8/1 

Co 11 6 5/1 

Cr 11 1 1/1 

Cu 11 1 1/1 

Fe 11 6 6/1 

La 11 11 5/1 

Mg 11 1 1/1 

Mn 11 1 1/1 

Na 11 11 1/1 

Ni 11 5 5/1 

Pb 11 11 1/1 

Pd 11 6 5/1 

Pt 11 6 5/1 

Sr 11 1 6/1 

Ti 11 8 1/1 

Tl 11 11 1/1 

V 11 1 1/1 

Zn 11 1 1/1 

Zr 11 9 1/1 

 
عدد كورديناسيون سطح نصف عدد كئورديناسيون توده تعيين شده 

را بين عدد كئورديناسيون  5/1نسبت  گوتو نمونهاست. به عنوان 
اهميت است  يداراسطح و توده تخمين زده بود. البته اين نكته 

[. 11را به صورت كره درنظر گرفته است] هافلز يهاهذر گوتوكه 
 عددهايدهد نشان مي 1به دست آمده در جدول  يهانتيجه

 عددهايتري را نسبت به كم يمقدارهاكئورديناسيون سطح 
داده است. از آنجا كه كئورديناسيون توده به خود اختصاص 

 هاي توده مايع و با مولكول سوهاي سطح از يك مولكول
 هستند.  رو به روهاي فاز گاز ا مولكولديگر ب سوياز 

تري نسبت به عدد عدد كئورديناسيون سطح داراي مقدار كم
كئورديناسيون توده داراست. متفاوت بودن عدد كئورديناسيون 

به ساختار، ماهيت فلز، چگالي،  سواز يك  گوناگون يهاسطح فلز
لت باشد. عمولكولي وابسته ميديگر به نيروهاي بين سويو از 

 كئورديناسيون سطح در نظرگرفتن  عددهاياعشاري بودن 
هاي ها در لايه دوم و سوم سطح با مولكولكنش مولكولاثر برهم

 نسبت عدد كئورديناسيون 1از جدول  5 لايه اول سطح است. ستون
دهد. اين مقدار بين سطح به عدد كئورديناسيون توده را نشان مي

 هابت در تعدادي از مرجعكه اين نسدرحالي است 8/1 -1/1



 3793، 4، شماره 73دوره  انسيه قاسميان لمراسکي و حديث پرهيز نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                       331

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 يفلزها يون سطح و کشش سطحيناسيعدد کئورد يرهاييـ تغ3شکل 
 مذاب.

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 ير فلزهايتبخ يون سطح و آنتالپيناسيعدد کئورد يرهاييتغـ 1شکل 
 .مذاب

 
متفاوت بودن  هاياز علت[. يكي 11، 11] گزارش شده است5/1حدود 

 عدد كئورديناسيون سطح در منابع، متفاوت بودن عدد كئورديناسيون هايداده
توده و يكسان درنظر گرفتن عدد كئورديناسيون توده در حالت 
جامد و مذاب است. همچنين وابسته بودن عدد كئورديناسيون 

در معادله استفان، و يكسان نبودن  گوناگونسطح به پارامترهاي 
ن مقايسه اعداد كئورديناسيون شرايط محاسبه از جمله دما امكا

را دشوار ساخته است. نكته قابل توجه  گوناگون يهاسطح فلز
كه دريافت اينست كه با وجود اين 1توان از جدول ديگري كه مي

نزديك به هم است  يهافلز تربيشكئورديناسيون توده  عددهاي
 .دهدي را نشان ميگوناگون يمقدارهاكئورديناسيون سطح  عددهايولي 

 هاهثر در برهمكنش ذرؤاين مطلب ناشي از تفاوت در نيروهاي م
  يهاتغيير 1-1هاي مذاب است. شكل يهادر سطح فلز

عدد كئورديناسيون سطح را با حجم مولي، آنتالپي تبخير، كشش 
 دهد. نمودارها سطحي و عدد كئورديناسيون سطح نشان مي

ت به كه عدد كئورديناسيون سطح نسب نشان دهنده آن است
 كند.يك مقدار ميانگين تغيير مي پيرامونشده  يادهريك ازپارامترهاي 

 
 همبسته نمودن عدد کئورديناسيون سطح

منظور محاسبه عدد كئورديناسيون توده هبسياري ب يهارابطه
 بر اساس ترموديناميك آماري و تابع توزيع شعاعي تاكنون 

ادهاي اين دسته از ترين ايركار گرفته شده است كه يكي از مهمبه
 [.11، 15] پيچيدگي و در دسترس نبودن پارامترهاي لازم است يهاهمعادل

از معادله حاضر سعي شده است با الهام  پژوهشبنابراين در ادامه 

 استفان و وابستگي عدد كئورديناسيون سطح به پارامترهاي
 دست آمدههب يهارابطهه شود. يجديدي ارا يهارابطهترموديناميكي، 

 گزارش شده است.  1پذير در جدول به همراه پارامترهاي تنظيم
 تر در اين دسته از روابط سعي شده است تا بيش

 e و a ،b ،c ،d خطي بين متغيرها استفاده شود. هايرابطهاز 
( بوده كه با استفاده از 8) -( 1) يهاهپذير معادلپارامترهاي تنظيم

 1ع خطاها به دست آمده و در جدول كردن مجموع مرب كمينهروش 
 هاي ارايه شده راگزارش شده است. مقدار انحراف استاندارد توانايي مدل

دهنده دهد. مقدار بسيار كم متوسط خطاي مطلق نشاننشان مي
هاي داده پذيرشيهاي ارايه شده در حد قابل آن است كه مدل

دست آمده هب يهاضريبو در استخراج  ,آزمايشي را پوشش داده
  يهاههاي معادلاست تا رابطه تا جاي ممكن سعي شده

كئورديناسيون ثر بين عددؤي موجود متعريف شده گوياي رابطه
 سطح و پارامترها باشد.  

 

 گيرينتيجه

فلز در حالت مذاب و با استفاده  11عدد كئورديناسيون سطح 
 از پارامترهاي فيزيكي محاسبه و گزارش شده است. وجود 

 سبت منطقي بين عدد كئورديناسيون توده و سطح نشان ن
ساده و  يهاهباشد. محاسبرفته مي كارهو قابليت معادله ب درستي

اين روش بوده و  يهايبرتربه پارامترهاي پيچيده از نداشتن نياز 
نيز با روشي آسان  هااميد است در آينده عدد كئورديناسيون مايع

 قابل محاسبه شود.

71                       11                        31                         1 
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 ون توده يناسي، و عدد کئورديون سطح و دما، حجم، آنتالپيناسيعدد کئورد يدست آمده بر اساس وابستگبه يهارابطه ـ7جدول 
 ر.يپذميتنظ يبه همراه پارامترها

 d a b c ميانگين انحراف استاندارد ميانگين خطا ميانگين خطاي مطلق

 پارامترهاي تنظيم پذير

 كاررفتهمدل به

6/56 E-11 1۳18 E-11 1/16 E-9 1/51 1/111 8/15E- 6 -/111 
=aT+bV+cH+dZSZ 

1/19 1/1151 1/98 1/11 1/1161 1/1181 -1/1111 d+Zc+Hb+Va=TSZ 

1/1 1/119 1/11 1/115 /1161 1/1119 1/116 d2=Ta+Vb+Hc+ZSZ 

1/1 1/119 1/81 1/9 1/185 1/611 1/111 =(Ta+Vb+Zd)/cHSZ 

1/118 1/1156 1/1911  6/1 E-1 1/11E-1 1/1111 1/1111 .bV.Zd. cH2=aTSZ 

1/118 1/1511 1/95 8/1 E-11 1/5 E-11 1/11E-11 5/11 E-11 =(aT.Vb.Zd)/cHSZ 

 

 نمادهافهرست 
                                                            كشش سطحي

vap                                 آنتالپي تبخير استاندارد مولي mH 
 V                                                                      حجم

 AN                                                           عدد آووگادرو

 sZ                                             عدد كئوردينانسيون سطح

 Z                                               دد كئوردينانسيون تودهع

 lv(T)                                       بخارـ  كشش سطحي مايع

 vH(T)                                                       آنتالپي تبخير

 S(T)                                                آنتروپي فزوني سطح

 T                                                                         دما

 T                                       (T)LAمساحت سطح در دماي 

 h                                                                 قطر اتمي

 L                                                                  چگالي 

 M                                                                جرم اتمي

                                                     پارامتر تراكم پذيري
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