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  هانانوسیال حجمی هایویژگیپیش بینی 

 تابع پتانسیل مورس و تصحیح کوانتمی ضریب دوم ویریال  با استفاده از

 یک معادله حالت مکانیک آماری تعمیم یافته به همراه

 +*معصومه کیانی برازجانی
 ، ایراندانشکده علوم پایه، دانشگاه پیام نور، تهرانگروه شیمی، 

 یاهیک سیال پایه و نانوسیال دارای ها، نانوسیالهاهترمودینامیکی نانوذر هایویژگیدر این پژوهش تعدادی از  :دهيچك
. بینی شدندکلوین محاسبه و پیش 273-363دمایی  یبازهمگاپاسکال و  1/0-45فشاری  یبازهمخلوط دو سیال پایه در  دارای
های پایه بوده و سیال ZnO و 3O2Al، CuO ،4O3Co ،2SnO ،Rutile-2TiO ،Anatase-2TiO مورد بررسی هایهنانوذر

 کارباشند. معادله حالت مورد استفاده در این ( می400نیز شامل آب، اتیلن گلیکول و پلی اتیلن گلیکول )با جرم مولکولی 
ه باشد. پارامترهای وابسته به دما در این معادلمیسون است که بر مبنای مکانیک آماری استوار می ـ معادله حالت تائو

ضریب دوم ویریال، حالت شامل
2

( )B T و دو پارامتر ،( )T  و( )b T  کوانتمی  هایویژگیمی باشد که با توجه به
 ، از یک قسمت تصحیح کوانتمی برای محاسبه ضریب دوم ویریال استفاده شد. همچنین در محاسبههاهنانوذر

 ابع پتانسیل قطبی مواد از ت هایاین سه ضریب نیاز به استفاده از یک تابع پتانسیل می باشد که برای لحاظ کردن اثر 
از انعطاف  12-6های دو پارامتری معمول مانند لنارد جونز پتانسیل هایمورس استفاده شد که نسبت به تابعسه پارامتری 

های دانسیته در حالت خالص )فشار پارامترهای موجود در تابع پتانسیل توسط دادهنخست  تری برخوردار است.بیش
وط از همین پارامترها استفاده شد. یک پارامتر مگاپاسکال( مورد برازش قرار گرفتند و سپس برای حالت مخل 1/0

ع های مخلوط برازش شد. در مجموسامانههای بین دو مولکول متفاوت در دوتایی نیز برای در نظر گرفتن برهمکنش
  هاینتیجهگزارش شد. طبق  5/0میزان میانگین خطای مطلق برابر با  هاداده برای نانوسیال 1181برای تعداد 

 باشد.می برخوردار هاآمده، این معادله حالت از دقت خوبی برای محاسبه و پیش بینی دانسیته نانوسیالدست  هب

 .های کوانتومیویژگی ؛ضریب دوم ویریال ؛معادله حالت ها؛نانوسیال ؛های حجمیویژگی :يديكل يهاواژه

KEYWORDS Volumetric properties, Nano-fluids; Equation of state; Second Virial coefficient; 

Quantum properties. 
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 ایهای خانگی، کلکتورههای وسایل الکتریکی و یخچالدر خنک کننده
 ای و همچنین های پزشکی، راکتورهای هستهخورشیدی، زمینه
 به تازگی. ]2ـ  4[ های گازی به خوبی استفاده کرددر تشکیل هیدرات

، ترمودینامیک و دماهای همهبا مطالع ]5[ همکارانو  انصاری
 های آبی دارایسامانهمنگنز دی اکسید در  هایهسینتیک نانوذر

 و حذف آلودگی پی بردند. هاهمالاشیت سبز به جذب بالای این نانوذر
ه سزایی ب تأثیراکسید همچنین استفاده از نانوذره های تیتانیم دی

. ]6[ در حفاظت کرم های ضدآفتاب در برابر پرتوهای فرابنفش دارد
نیز کاربرد مناسبی در خنک کنندگی رادیاتور  هانانوسیال سوییاز 

 .]1[خودروها دارند 
 به عنوان تسریع کننده  هاهاز سوی دیگر استفاده از نانوذر

 بهبود شرایط ترمودینامیکی، سینتیکی و افزایش حجم گاز ذخیره شدهدر 
های به روز و در حال انجام در فرایند تشکیل هیدرات، یکی از بحث

 ایهویژگیی باشد. از این رو محاسبهها میبرد هیدراتی کاردر زمینه
ترمودینامیکی از جمله دانسیته برای توصیف شرایط تشکیل هیدرات 

 در حلال )کاربرد  گوناگونو همچنین میزان حلالیت گازهای 
 هایهری مانند معادلنظ هایهدی اکسید( توسط رابطکربن در جذب 

 .]2، 3[ کندحالت بر پایه ترمودینامیک آماری ضرورت پیدا می

کارهای زیادی  هانانوسیال PVT هایویژگیی برای محاسبه
 هایهابطتوان به رن کارهای انجام شده میانجام نشده است. از میا

ای هاشاره کرد. یکی از ضعف چوو  پاکنیمه تجربی مانند رابطه 
تجربی و نیمه تجربی نیاز به بهینه کردن و برازش  رابطه های

د. باشها میبینی مناسب آنپارامترهای زیاد و همچنین عدم پیش
آن  یدارد و رابطه هاهنیاز به دانسیته صحیح نانوذر (1)چوو  پاکرابطه 

ی است و قابلیت استفاده برا هاهدانسیته نانوذر صرفاً برای محاسبه
ترمودینامیکی مانند ضریب انبساط گرمایی و  هایویژگیسایر 

 .]8[ضریب فوگاسیته و ... را ندارد 
ی، گرمایاز جمله هدایت  هاترموفیزیکی نانوسیال هایویژگی

و به عنوان سیال  گرما، و دانسیته در کاربردهای انتقال گرانروی
از بین  ]9[باشد بسیار مهم می گرمامنتقل کننده گرما در مهندسی 

ه ترین توجه بهمواره بیش هاترموفیزیکی نانوسیال هایویژگی
 هایویژگیترین توجه به و کم ]10-14[ گرانرویی و گرمایهدایت 

 جمیضریب انبساط حدما و دیگر از قبیل دانسیته، ضریب تراکم هم
 ابسته و هایویژگیبوده است. این در حالی است که دانسیته و دیگر 

 
 
 

 این .باشندمهم می بسیار گرما انتقال هایهمحاسب برای به دما
 یو ارزیاب نانوسیال جریان روی بر هاآن تأثیردلیل  به هاویژگی
 تعیین بایست به طور مناسبها میآن در گرما انتقال هایویژگی

همچنین مقدار دانسیته به دلیل محاسبه مقدار مواد و . ]15[ شود
ن و تعیی هادینامیک سیال هایهانرژی به منظور محاسب هایتعادل

 ی باید به طور دقیق شناختهگرمایهای در چرخه گرماعملکرد انتقال 
 هانانوسیال های تجربیگیریدیگر، اندازه سوی . از]16[شده باشد 

 سوسپانسیون سازیآماده در پیچیدگی مانند هاییمحدودیت از
و  غلظت ،هاهذر اندازه گیریبرخوردارند که این مربوط به اندازه

 باشد. به همین دلیل تنها تعداد کمی از محلول می همگنی
ن ها بتواهای دانسیته انجام شده تا بر اساس این دادهگیریاندازه

  .]17[ها نیز به کار رود پیشنهاد شود یک مدل ساده که برای سایر محلول

 هانانوسیال برای دانسیته هایداده که گفته شد گونههمان
ه رابط مانند نظری ونیمه های تجربیمدل توسعه است و کمیاب

 تجربی هایداده تکمیل برای (EOS) حالت هایهمعادل و PρT های
 همطالع برای زیادی هایتلاش چه رسد. اگرمی نظر مفید به موجود
 مهنی های تجربی،روش طریق از هانانوسیال انتقالی هایویژگی
 اختصاص ]18-27[ مولکولی سازیشبیه هایروش نظری و تجربی،

ای هتعیین داده برای تحلیلی هایمدل هیارا ولی در است، شده داده
 هایروش است. در اینجا مختصری از تری شدهمطالعه کم حجمی

 کنیم.می مرور هانانوسیال حجمی هایداده محاسبه در را قبلی

  دست آمدههب های که وابسته به الگوریتم (2)تایت -معادله تامان از
ن ای در تعییباشد به طور گستردهکامپیوتری می هایهاز محاسب

از این  ادنانومو و هانانوسیال شود. دانسیتهدانسیته مواد استفاده می
در  هاهذر دست آمده است. همچنین برایهب نیز ]27-29[ معادله
]8[ چوو  پاک ]30[ (3)کومارو  شارمانانومتر این معادله توسط  هایاندازه

 مرتبط از تئوری آماری ،]31[ (4)پیریو  سوگاتابهبود داده شد. اخیراً 
 همراه (SAFT-PC) ه اغتشاشوری آماری سیال تجمعی زنجیرتئ با

 هاسیال تعادل فازی بررسی برای ]32[ (5)لاپلاس-با معادله یانگ
  معادله ]33[ همکاران و (6)وجیهاستفاده نمودند.  شامل نانو پرز

 به ازبرد. نی کار به هامحاسبه دانسیته نانوسیال برای را چو -پاک
از  هاهپایه و دانسیته نانوذر هایسیال واقعی داشتن اطلاعات مقدار

باشد. استفاده از چو می پاک و معادله کاربردی های محدودیت
  ]34[ همکارانو  یوسفیهای عصبی مصنوعی توسط شبکه
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سه ها برای مقایانجام شد. آن هایی دانسیته نانوسیالبرای محاسبه
 و کریمیاستفاده کردند.  چوو  پاکی های تجربی و رابطهاز داده
دن و به کار بر نانوسیال های تجربی چهاربا استفاده از داده ]35[ یوسفی

 میانگین و با کلوین 323تا  273 از دمایی یبازهروش همبستگی، در 
های عصبی مصنوعی است. شبکه %13/0برابر  (AAD) مطلق انحراف

که دارند، ضمن اینها نیاز به تعداد زیادی داده برای آموزش داده
و  یدآدست نمیبهی دانسیته ی ریاضی صریحی برای محاسبهرابطه

دهد و برای سایر برای دانسیته جواب می تنهاها همچنین آموزش داده
 .ها را آموزش دادترمودینامیکی باید دوباره داده هایویژگی

 یی محاسبه دانسیتهیکی دیگر از کارهایی که در زمینه
باشد می ]36[ همکارانو  حسینیانجام شده است، کار  هانانوسیال

را محاسبه  هادانسیته نانوسیال PHS(1)که با استفاده از معادله حالت 
)انرژی  εرا توسط دو پارامتر  هاهاند. در این کار پتانسیل بین ذرکرده

)فاصله کره سخت( توصیف کردند. با توجه به  σپراکندگی( و 
های و همچنین ویژگی هاههای پایه و نانوذرهای قطبی سیالویژگی

نیاز به معادله حالتی که قابلیت لحاظ کردن این  هاهکوانتمی نانوذر
 کند.را داشته باشد ضرورت پیدا می هااثر

ستفاده ا ]37[ میسونو  تائوپیش رو از معادله حالت  مطالعهدر 
با تصحیحاتی بر ترم  (TM)شده است. معادله حالت تائو و میسون 

 ]39و  38[ (ISM)میسون ـ  سانگـ  ی معادله حالت ایهمجاذبه
 یهافازی ار هایهدر زمینه فشار بخار و محاسب هاهبرای بهبود محاسب

شد. این معادله حالت بر مبنای مکانیک آماری بوده و برای حالت 
 است. مخلوط نیز تعمیم داده شده

 هایویژگیبینی این معادله حالت تاکنون برای پیش
ز جمله ا گوناگون هاحجمی سیال هایویژگیترمودینامیکی به ویژه 

 های، سیال]41-46[ها کننده، خنک]40[تجمع پذیر  هایسیال
، ]51[، گازهای طبیعی ]50[ها ، نرمال آلکان]46-49[یونی 

، و ]62[قلیایی  های، فلز]60،61[، کوپلیمرها ]52-59[پلیمرها 
در حالت خالص و مخلوط  ]63-65[سایر مواد قطبی و غیرقطبی 

 به خوبی به کار گرفته شده است.
کوانتومی  های، اثرهااندازهاست که با کوچک شدن  روشن

جالب و عجیب  هایویژگیشود. بسیاری از نمایان میتر بیش
 یازهبالکترونیکی، نوری، مکانیکی و غیره از نانومواد وابسته به 

شود . در این پژوهش تلاش می]66[باشد اندازه کوانتومی می هااثر
 و  هاههای مربوط به اندازه نانوذربا در نظر گرفتن ویژگی

 

 هایویژگیبرای  هانتیجهبهترین  TMبا به کار بردن معادله 
نوآوری  . به عبارتیشودبینی ترمودینامیکی این دسته از مواد پیش

سازی و بهینه TMدر کار حاضر مربوط است به اصلاح معادله حالت 
در  هاهآن به نحوی که این معادله مطابق با ویژگی کوانتومی نانوذر

ترمودینامیکی این دسته از مواد بهتر عمل  هایویژگیپیشگویی 
 هاییژگیوبینی نماید. همچنین این معادله حالت تاکنون برای پیش

مورد استفاده قرار نگرفته است و از آنجایی که این  هایهنانوذر
 ده و اگرشگذاری معادله حالت بر مبنای مکانیک آماری پایه

 ابد،ی کوچک گسترش هایسامانه به آماری مکانیک و ترمودینامیک
، بنابراین ]67[ شودهای نانو ایجاد میسامانهتحول مناسبی در 

های بعدی در این زمینه به نظر استفاده از آن برای پیشرفت
پذیر معادله حالت، ثمربخش خواهد بود. با توجه به ساختار انعطاف

-در آن و اصلاح و بهینه هاهالکتریکی نانوذر هایویژگیگنجاندن 

تواند می اهتر رفتار نانوسیالسازی معادله حالت در پیشگویی دقیق
 در کارهای بعدی مورد نظر قرار گیرد.

 
 بخش نظری
 TMمعادله حالت 

                                   در حالت خالص خواهیم داشت: ]TM ]37برای معادله حالت 

2

P
1 ( B )

k T (1 b )

 
      

   
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k
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
  

 
                                          )1( 

(2                                                                        )
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(3                                          )( 1 .0 9 3 )

2
A 1 .6 4 2 .6 5[e 1]

 
   

(4           )
1

21 .0 9 3 2 .6[( 0 .0 0 2 ) 4 .5 0 ( 0 .0 0 2 )]        

(5      )                                        0.4324 0.3331    

CT  و د و باشمرکزی میبه ترتیب دمای بحرانی و ضریب بی
 ،

1
A ،

2
A و κ باشد. با توجه به عدم معادله حالت میهای ثابت

رها مرکزی برای پلیمدسترسی به پارامترهای بحرانی و ضریب بی
ها استفاده شد. همچنین در این کار از دمای ذوب آن هاهو نانوذر

، های ثابت
1

A ،
2

A  وκ   ترتیب برابر با گونه مواد به اینبرای
 مورد استفاده قرار گرفت. 093/1، 64/1، 143/0، 4324/0

 )1( Perturbed hard sphere 
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ذکر است که این روش یعنی استفاده از پارامترهای  شایان
فلزی و  هایبرای ترکیب ]62[ همکارانو  یوسفیجایگزین، توسط 
برای پلیمرها با موفقیت مورد استفاده  ]68[ کیانیهمچنین توسط 
 قرار گرفته است.

به ترتیب فشار، دما و دانسیته  P ،T،  همچنین در این معادله
 ضریب دوم ویریال و دو پارامتر  2B(T) دهند.عددی را نشان می

(T) و b(T)  نیز مربوط به نیروهای بین مولکولی و حجم مولکولی
ط توان آن را توسباشد و مییک پارامتر قابل تنظیم می  باشند.می

های حالت خالص محاسبه کرد. برای برازش منحنی داده
 شده خواهیم داشت: یادپارامترهای 

(6                              ) 
2

2 A
0

B 2 N 1 ex p ( U ( r )) r d r


    

(7                             )m
r

0 2

A
0

a 2 N [1 ex p ( U ( r ))] r d r    

(8                     )0
m

r
0 U ( r ) 2

A
0

b 2 N (1 [1 U ( r )] e r d r
 

     

(9                                                                        )
1

k T
  

و kT  ،U، 0U  ، ،AN ،r جایی که
m

r  به ترتیب انرژی
گرمایی به ازای هر مولکول، پتانسیل بین مولکولی، پارامتر دافعه، 

ای لهها و فاصی میان مولکولثابت ریاضیاتی، عدد آووگادرو، فاصله
ار ترین مقدها در کمبین مولکولی را در حالتی که انرژی مولکول

 دهند.ت نشان میاس
0U  شود:محاسبه می ]69[ی زیر معادلهتوسط  

(10                                         )m0

m

U ( r ) r r
U

0 r r

  
 



 

 باشد.عمق چاه پتانسیل می  جایی که

در حالت مخلوط نیز خواهیم  ]TM ]38برای معادله حالت 
 داشت:

(11                                 )
i j 2 ij i j

i j

P
1 x x (( B ) )

k T
     


 

i j i j i j i j i j 1 i j

i j i j

x x G x x ( I )       

iجایی که پارامترهای  j های میان دو مربوط به برهم کنش
های ترکیب مناسب برای مولکول متفاوت اشاره دارد و با قانون

برای  ij)1(I باشد. عبارتپارامترهای تابع پتانسیل قابل محاسبه می
تعادل فازی مورد نیاز است اما نسبت به عبارت  هایهمحاسب

i j
G  از

 هاهتری برای محاسباست و پایه تئوری کمتری برخوردار دقت کم

1دارد. باید توجه شود عبارت 

1
G

b 




که در حالت خالص استفاده  

ه باشد، بها بیش از حد تجربی میشود برای تعمیم به مخلوطمی
 .]37،70[شود ی زیر محاسبه میمعادلهاز  Gهمین علت عبارت 

(12            )

2 / 3

k k k

i j 1 / 3 k

ij

i j k k k

k

x b ( 1 / 4 )
b b1

G ( )
1 b (1 )(1 x b )

  

 
      




 

برای پارامترهای 
m ix

 ،
m i x

  وm i x
T  های معادلهمطابق با

 ( خواهیم داشت:5( تا )1)

(13                                        )
k k

k

m ix 4 4

k k

k

x b

1 1 .8 ( x b )



 

 




 

(14    )               
m ix m ix m ix 2 m ix

0 .143[exp ( T / T ) A ]    

(15    )                                                   
m ix k k

k

x   

(16     )                        m ix
( k 1 .0 9 3 )

m ix
A 1 .6 4 2 .6 5[(e 1)]


   

(17     )                                                      
m ix k ck

k

T x T  

 cTمربوط به تعداد اجزای درون مخلوط و  k هاهابطدر این ر
. در مجــموع در این پژوهش برای باشدمیدمای بحرانی هر جزء 

)( نیاز به پارامترهای 1استفاده از معادله حالت ) )T  و( )b T  و
ویریال،ضریب دوم 

2
( )B T (8)تا(6) رابطه هایباشد، که از طریق می 

 ابطه هایرهای بین ملکولی در قابل محاسبه هستند. مقدار پتانسیل
(( قابل محاسبه است که 18) یمعادلهتابع مورس ) باگفته شده نیز 

 در بخش بعدی به خوبی به آن پرداخته شده است.

 
 قوانین ترکیب در حالت مخلوطتابع پتانسیل و 

یکی از پرکاربردترین تابع پتانسیل مولکولی در علوم مهندسی 
باشد می ]71-73[12-6جونز -و همچنین شیمی تابع پتانسیل لنارد

. ]74[دروکه یک حالت خاص و ساده شده از تابع پتانسیل به شمار می
ایه پ هایو همچنین سیال هاهقطبی نانوذر هایویژگیبا توجه به 

ر تدر این کار از یک تابع پتانسیل سه پارامتری برای انعطاف بیش
 استفاده شد.

ی برای محاسبه ]75[ل مورس از تابع پتانسی پژوهشدر این 



 1399، 2، شماره 39دوره  ... ها با استفاده ازتابع پتانسیل مورسنانوسیال حجميهای پیش بیني ویژگي نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 233                                                                                                                                               علمي ـ پژوهشي                                        

 حالت استفاده شد، شکل کلی این معادله حالت هایهپارامترهای معادل
 باشد:به صورت زیر می

(18                                    )M m M m
2 ( r r ) ( r r )

U ( r ) [e 2 e ]
   

   

 به ترتیب عمق چاه پتانسیل، پارامتر  mr و  ،M جایی که
رین تی دو ذره در کمپتانسیل و فاصلهکنترل کننده عرض تابع 

 (19) یمعادلهدهد. اگر پارامترها را طبق عمق چاه پتانسیل را نشان می
 ( خواهیم رسید:20) یمعادلهبی بعد کنیم به 

(19                             )
M

* * *

M m

m

U ( r ) r
, r , r

r
     


 

(20                             )
* * * *

M M
2 (1 r ) (1 r )*

[e 2e ]
   

    

اده استف هاهکننده در دقت محاسبمهم و تعیین هاییکی از مورد
باشد. ترکیب مناسب برای پارامترهای تابع پتانسیل می هاینواز قان

 ]76 ، 77[برتلوت ـ  ترکیب ساده و موفق لورنتز هاینودر این کار از قان
استفاده شده است، همچنین برای  )ij)M و ij برای دو پارامتر

 ]78[ گامبیرو  ساکناشده توسط  یهی ارامعادلهاز  ij)m(r پارامتر
مربوط به این سه پارامتر به ترتیب طبق  رابطه هایاستفاده شد. 

 شده است. یه( ارا23( تا )21) هایهمعادل

(21       )                                          0 .5

ij i i j j i j
( ) (1 k )     

(22                        )                   M ii M jj

M ij

( ) ( )
( )

2

  
  

(23       )            m ij m ii m ii m jj m jj
( r ) ( ) ( r ) ( ) ( r )     

  
1

m ii m jj
( ) ( )



   
 

 

در کار حاضر از تابع  هاهقطبی نانوذر هایویژگیبا توجه به 
برای محاسبه پارامترهای  ((18) یمعادله) ]75[پتانسیل مورس 

. گفتنی است در این پژوهش از شدضریب دوم ویریال استفاده 
( نیز استفاده شد که در مقایسه با پتانسیل 6-12پتانسیل لنارد جونز )

تر شده و در نتیجه واقعی بیش مقدارهایانحراف از  ]75[مورس 
شد. در بخش بعدی نیز چگونگی استفاده  چشم پوشیاستفاده از آن 

در محاسبه ضریب دوم  هاهکوانتومی برای نانوذر یاهاز تصحیح
 شود.ویریال پرداخته می

 

 تصحیح کوانتمی جمله

 هاییابد، در نتیجه اثروقتی اندازه و ابعاد مواد کاهش می
. خود هستند هایویژگیکوانتومی در بروز  هاینانومتری دارای اثر

، در این کار از یک هاهنظر گرفتن خاصیت کوانتمی نانوذر با در
-قسمت تصحیح کوانتمی استفاده شد. این قسمت توسط بسط وگنر

دست آمده است هبرای ضریب دوم ویریال ب ]79-81[کریک وود 
 شود:می یه( ارا24) یمعادلهو توسط 

(24    )                                
2

( t ) ( 0 ) (1) ( 2 )2

2 2 2
B B qB q B ...    

(25        )                                                            
2

( 0 ) c l

2
B B 

c که l

2
B ( 6) یمعادلهباشد و طبق ضریب دوم ویریال کلاسیک می
(1) شود. برایمحاسبه می

2
B  و( 2 )

2
B  ( 27( و )26) هایرابطهطبق

 خواهیم داشت:

(26  )                 (1) 2 2 2

A2
0

1
B ( ) N exp( U (r)) U r dr.

6



    

(27    )                 (2) 4 ''2

A2
0

1 1
B ( ) N ( U ( r ))( U

6 1 0



      

' 2 '3

'4 2

2

1 U U
U ) r d r

5 9 r 7 2r

 
   

 یمعادلهطبق  q باشند ومی 2u/dr2u" = d و u' = du/dr جایی که
 شود:زیر محاسبه می

(28)                                                                     
2

q
m


ħ

 

2 جرم مولکولی عددی و mکه 
ħ باشدثابت کاهیده پلانک می 

 شود:پلانک، مرتبط می، ثابت h ی زیر بهمعادلهو طبق 

(29)                                                                   h

2



ħ 

 هاهکوانتومی نانوذر هایکه گفته شد برای بروز اثر گونههمان
در محاسبه 

2
( )B T  ( 24) یمعادلهاز تصحیحات کوانتمی مطابق با

محاسبه بقیه پارامترها در بخش مربوط  چگونگیشود. استفاده می
 شود.به تخمین پارامترها شرح داده می

 

 تخمین پارامترها

ی ی دانسیتهبرای محاسبه TMدر این کار از معادله حالت 
استفاده شده است. نخست ضریب  هاو نانوسیال هاه، نانوذرهاسیال

های تصحیح کوانتومی مطابق با دوم ویریال با استفاده از قسمت
 نیاز  هاهمحاسبه شد. برای انجام این محاسب 24-27 رابطه های

 هاهی نانوذرقطب هایویژگیباشد که با توجه به به تابع پتانسیل می
پارامترهای ( برای محاسبه 18 یمعادله) ]75[از تابع پتانسیل مورس 
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وابستگی  (1. از سوی دیگر معادله )شدضریب دوم ویریال استفاده 
که در بخش  گونه( دارد و همانωضعیفی به ضریب بی مرکزی )

(( از آن صرفنظر 4) یمعادله) κری گفته شد در محاسبه مقدار نظ
 آید. دست میبه  093/1کنیم. از این رو مقدار این پارامتر برابر با می

پارامترهای مورد نیاز دیگر برای این معادله حالت در حالت 
و همچنین پارامترهای موجود در تابع   خالص شامل پارامتر

 تفادهباشد که با توجه به تابع پتانسیل مورد اسپتانسیل مورد استفاده می
  جونز ـ عنوان مثال لناردهها متغیر باشد )بممکن است تعداد آن

یک پارامتر قابل تنظیم  پارامتر و مورس سه پارامتر(. پارامتردو 
 های ترمودینامیکی خالص توان آن را با دادهباشد که میمی

برازش نمود. در این پژوهش، مقدار آن با استفاده از دانسیته مولی 
( 1) یدلهمعاتجربی چند نانوسیال در دماهای پایین و با استفاده از 

و برای کاهش تعداد  4324/0محاسبه شد. مقدار محاسبه شده برابر 
پارامترهای برازش شونده در معادله حالت، این مقدار به همه مواد 

 تعمیم داده شده است. 
باشند که می mr و  ،Mپارامترهای تابع پتانسیل مورس شامل 

توسط تابع هدف بر حسب حداقل میانگین خطای مطلق مربوط به 
  اند. برای برازش این پارامترها(، برازش شده30) یمعادلهدانسیته، 

مگاپاسکال(  1/0مواد در حالت خالص )در فشار  PT هایاز داده
 استفاده شده است.

(30    )             
exp ca l

N P T S
ii

ex p

i 1 i

1
A A D (% ) 1 0 0

N P T S


  

  


 

eبه تعداد نقاط تجربی استفاده شده،  NPTS جایی که x p

i
  

cو  i ی تجربی برای جزءبه دانسیته a l

i
 ی محاسباتینیز به دانسیته 

های تجربی خالص توسط معادله حالت اشاره دارد. داده iبرای جزء 
 ترمودینامیکی  هایهها و مقالو پلیمرها در کتاب هابرای سیال

 باشد.ها موجود نمیاین داده هایهبرای نانوذر ولیقابل دستیابی است، 
های از داده هاهدر این کار برای برازش پارامترهای مربوط به نانوذر

 .]82[ها استفاده شد آن (1)دانسیته حقیقی
 هایبرای لحاظ کردن اثر ijk در حالت مخلوط نیز یک پارامتر دوتایی،

های مخلوط برازش کنش بین دو مولکول غیر هم نوع توسط دادهبرهم
یک پارامتر تعدیل پذیر است و آن را می  ijkشده است. بدیهی است که 

 ((21) یمعادله) ijk یدست آورد. برای محاسبههتوان ار داده های تجربی ب
 مگاپاسکال استفاده شده است.  1/0های تجربی در فشار از داده
 
 

نسبت به صفر به معنای عملکرد  ijk طور معمول انحراف زیاد به
 یامانهساختلاط برای  نظریهضعیف معادله حالت یا نامناسب نبودن 

مورد مطالعه و یا نادرست بودن داده های مربوط به سیال خالص 
مشخص است انحراف  2از جدول  که گونه. همان]83[می باشد 

این پارامتر نسبت به عدد صفر کم است که نشان از کارآمدی معادله 
 هاهاختلاط به کار گرفته شده در محاسب نظریهحالت اصلاح شده و 

 بینی معادله حالت را دارد. همچنین برای سنجش قدرت پیش
های تجربی در فشارهای بالا و همچنین مورد استفاده از داده

 های تجربی سه جزئی در فشارهای بالا استفاده شده است.داده
 

 و بحثها نتیجه

 دما و ضریب انبساطدر این پژوهش دانسیته، ضریب تراکم هم
 ،O)2/(EG+H3O2Al ،O2CuO+Hحجمی از تعدادی نانوسیال شامل 

+EG4O3Co ،+EG2SnO ،R+EG-2TiO ،A+EG-2TiO ،
ZnO+PEG ،O)2ZnO/(EG+H  وO)2ZnO/(PEG+H  با استفاده

 گوناگوننسبت به کسرهای مولی و دماهای  TMاز معادله حالت 
 و O)2ZnO/(EG+H های تجربی برایتخمین زده شد. دانسیته

O)2/(EG+H3O2Al  و  وجیهگیری شده توسط اندازه مقدارهایاز
استفاده شدند.  ]84[از مرجع  R+EG-2TiOبرای  و ]33[ همکاران

  ZnO+PEG و O)2ZnO/(PEG+H هاهمچنین برای نانوسیال
 استفاده شد. ]85[گزارش شده توسط مرجع  مقدارهایاز 

 بسط آماری از معادله حالت بر اساس مکانیک آماری برای 
 TM خالص و مخلوط نیاز به اصلاحات اولیه روی معادله حالت هایمایع

 دارد که در بخش تخمین پارامترها به آن پرداخته شد. 
 

 ترم کوانتمی هایاثر

 کوانتمی هستند در مقیاس بزرگ  هایموادی که دارای اثر
ر ی برخورداچشمگیرهای اقتصادی، از اهمیت از نظر کاربرد و تحلیل

گازی تک اتمی مانند هلیم و آرگون در دماهای  هایباشند. عنصرمی
 .]86[دهند کوانتمی خود را به صورت محسوس نشان می هایپایین اثر

کوانتمی  هایدارای اثر هایههای انجام شده نانوذرطبق تحلیل
ها در دماهای خیلی پایین مورد بحث . هرچند کاربرد آن]1[باشند می

(  K400-200از لحاظ فیزیکی حتی در دماهای نرمال ) ولینیست 
باشند. در این کار برای در نظر گرفتن کوانتمی می هاینیز دارای اثر

 ی ضریب دوم ویریال ( برای محاسبه24ی )معادلهاز  هااین اثر
 (1)  True density 
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یتی کوانتمی آنالیز حساس جمله هایاستفاده شده است. برای تحلیل اثر
  بر روی پارامترهای تابع پتانسیل نسبت به ضریب دوم ویریال

و از آنجایی که پارامترها  هاهانجام شده است. با توجه به محاسب
 وابستگی زیادی به هم ندارند، در اینجا از آنالیز حساسیت موسوم 

 استفاده شده است. برای بررسی اثر هر یک  ]87[ (1)(OAT) به
ورت صهاند )باز پارامترها، دیگر پارامترها ثابت در نظر گرفته شده

و  Mα  ،41516/0 =mr=4166/15میانگین از کل مواد 
8/1673=Bε/Kحساسیت ضریب دوم ویریال  1-3های (. در شکل

کلوین  270و  200در دو دمای  Mαو  Bε/K، mrبه ترتیب نسبت به 
توان گفت می 1شود. طبق آنالیز انجام شده و طبق شکل می دیده

 دارد و نسبت به دو پارامتر دیگر  ضریب دوم ویریال تابعیت زیادی از
 ها با کاهش دما نیزهمچنین این حساسیتباشد. تر حساس میکم

 یابند.افزایش می
 این نمودارها صرفاً حساسیت ضریب دوم ویریال را نسبت 

های دهند. با توجه به تحلیلبه پارامترهای تابع پتانسیل نشان می
شود، اختلاف می دیده( 31ی )معادلهکه در  گونهانجام گرفته همان

 نسبی ضریب دوم ویریال کلاسیک و کوانتمی با کاهش دما 
 در دمای ثابت اختلاف نسبی این دو پارامتر  ولییابد افزایش می

( در دمای 32ی )معادلهطبق  گونه باشد و همینتقریب ثابت میبه 
 یابد.افزایش می  ثابت اختلاف مطلق این دو پارامتر با افزایش

(31 )                                            

h ig hlo w
TT
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B B B B
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ی ما شامل دماهای خیلی های مورد مطالعهسامانهاز آنجایی که 
 ما  هایسامانهباشد پس اختلاف نسبی دو پارامتر در پایین نمی

تقریب ثابت است. با توجه به حساسیت ضریب دوم ویریال نسبت به 
اختلاف مطلق ضریب  در دمای ثابت با افزایش  به پارامتر

 قدارهایم یابد، بنابراین درویریال کلاسیک و کوانتمی افزایش می
ه ( تابعیت دانسیته نسبت بهاهبالای این پارامتر )مربوط به نانوذر

 کند.یابد و این اختلاف اهمیت پیدا میضریب دوم ویریال افزایش می
 توان پذیرفت می هاهکوانتمی در نانوذر هایبا توجه به وجود اثر

تر املک ساختاریما را از نظر  هایهکه در نظر گرفتن ترم کوانتمی معادل
 کند.می
 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
 Bε/Kحساسیت ضریب دوم ویریال نسبت به پارامتر  ـ1 شکل

 .(Mα ،41516/0 =mr=4166/15کلوین ) 270و  200 در دماهای

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

در دماهای  mrحساسیت ضریب دوم ویریال نسبت به پارامتر  ـ2 شکل
 .(Bε/K=8/1673و  Mα=4166/15کلوین ) 270و  200

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

در دماهای  Mαحساسیت ضریب دوم ویریال نسبت به پارامتر  ـ3 شکل
 .(Bε/K=8/1673و  mr= 41516/0کلوین ) 270و  200
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 دانسیتهپیش بینی 

افزایش یا کاهش دانیسته یک جزء خالص با اضافه کردن جزء دوم، 
 فیزیکی جزء دوم مانند حجم مولکول،  هایویژگیبستگی به 

جرم مولکولی و نیروهای بین مولکولی دارد. به عنوان مثال با افزایش 
 گرم بر مول( به آب، با لحاظ کردن 400)با جرم مولکولی  گلیکولپلی اتیلن 

 ی جرمی افزایش )گرم بر متر مکعب(، دانسیتهفزونیو بدون لحاظ کردن حجم 
یابد. در مورد ی مولی )مول بر متر مکعب( کاهش میدانسیته ولی

این مورد  گلیکولو آب نیز با افزایش اتیلن  گلیکولاتیلن  یسامانه
 ی جرمی به دلیل بالاتر بودن جرم مولکولیافزایش دانسیتهکند. صدق می

اشد و کاهش بنسبت به آب می گلیکولو اتیلن  گلیکولپلی اتیلن 
ی مولی نیز به دلیل حجم بالاتر این دو مولکول نسبت به دانسیته

 (MgO)اکسید منیزیم  هایهاثر نانوذر به تازگیباشد. مولکول آب می
 ولپلی اتیلن گلیک دارایهای حجمی و رئولوژیکی محلول هایویژگیدر 

م به طور مستقی هادانسیته نانوسیال .]88[ مورد مطالعه قرار گرفته است
وابسته است و با افزایش دما افزایش  هاههای حجمی از نانوذربه غلظت
 .]89[می یابد 
 های مورد مطالعه در این کاربه حلال هاهدر مورد افزایش نانوذر ولی

م ی موارد هو آب(، در همه گلیکول، اتیلن گلیکول)پلی اتیلن 
  کند.ی مولی افزایش پیدا میی جرمی و هم دانسیتهدانسیته

 باشد که جرم مولکولی بالا می هاههای نانوذراین یکی از ویژگی
ی باشند. همچنین همهپایین بودن حجم را دارا می همراه با
ی باشند که نشان دهندهدارای حجم اضافی منفی می هاینانوسیال

ی باشد. این افزایش دانسیتهمی هاهنیروی مولکولی بالای نانوذر
 ندک بازیای نقش ویژه گرماتواند در افزایش انتقال جرمی و مولی می

فلزی و شبه فلزی  هایویژگیاز  شود که بتوان همو باعث می
 سیال بودن به صورت همزمان استفاده کرد. هایویژگیو هم از  هاهنانوذر

های نامتقارن محسوب سامانه، جزء هاهای نانوسیالسامانه
شوند. به این معنی که امکان میل دادن کسر مولی یا جرمی می

های دیگری مانند محلول سامانهنانوذره به سمت یک وجود ندارد. 
 وند.شمی دیدههایی سامانهها و همچنین در بحث حلالیت گازها چنین نمک

و  حلال هایویژگیها به دلیل اختلاف زیاد در سامانهگونه  در این
 .آیدمی به دستحل شونده این نامتقارن بودن 

حجمی  هایویژگیی برای محاسبه TMدر این کار از معادله حالت 
 لق شدهمع هایهمورد مطالعه شامل نانوذر هااستفاده شد. نانوسیال هانانوسیال
 یمورد بررس هایهپایه به صورت خالص و مخلوط هستند. نانوذر هایدر سیال

3O2Al ،CuO ،4O3Co ،2SnO ،Rutile-2TiO ،Anatase-2TiO  وZnO 

 های پایه نیز شامل آب، اتیلن گلیکول و پلی اتیلن گلیکول بوده و سیال

باشند. معادله حالت مورد استفاده در این شرایط ( می400)با جرم مولکولی 
 های چند جزئی باشند. با استفاده از قانونبینی مخلوطباید قادر به پیش

 چند جزئی هایو سیالتوان معادله حالت را به نانترکیب سه تایی و دوتایی می
های گسترش داد. در ابتدا پارامترهای تابع پتانسیل مورس توسط داده

 پایه  هایمگاپاسکال برازش شدند. برای سیال 1/0دانسیته در فشار 
د از دانسیته حقیقی استفاده ش هاههای دانسیته تجربی و برای نانوذراز داده

ی بینی خارج از بازهپیشبرای سنجش قدرت این معادله در  ]89ـ  94[
مگاپاسکال  1/0های دانسیته در فشارهای بالاتر از مورد برازش نیز از داده

 شود. می دیده 1استفاده شد. این پارامترها در جدول 
های مربوط در ادامه با استفاده از پارامترهای برازش شده، داده

 هایگرفت. همچنین داده بینی قرارمورد پیش هایبه نانوسیال
 بهپایه نیز مورد محاس هایبا مخلوط دوتایی از سیال هاهمربوط به نانوذر

 پایه شامل پلی اتیلن+آب و پلی اتیلن هایقرار گرفت. مخلوط سیال
  کنشبرهم هایباشد. برای در نظر گرفتن اثرآب می + گلیکول

 فشار در n-bKو  12Kمیان اجزا در حالت مخلوط پارامترهای 
های کنشبرهم اشاره به 12Kمگاپاسکال مورد برازش قرار گرفتند.  1/0 

و  ملکول سیال پایه( دارد ـ پایه )ملکول سیال پایه هایمیان سیال
n-bK هاهپایه و نانوذر هایهای میان سیالکنشنیز به برهم  

ملکول نانو ذره( اشاره دارد. از این پارامترها در  ـ )ملکول سیال پایه
ز با استفاده امگاپاسکال استفاده شد. در ادامه  1/0فشارهای بالاتر از 

 بینیمورد پیش هایهای مربوط به نانوسیالپارامترهای برازش شده، داده
با مخلوط دوتایی  هاههای مربوط به نانوذرقرارگرفت. همچنین داده

 ایهپایه نیز مورد محاسبه قرار گرفت. مخلوط سیال هایاز سیال
 باشد. پایه شامل پلی اتیلن+آب و پلی اتیلن گلیکول+آب می

کنش میان اجزا در حالت مخلوط برهم هایبرای در نظر گرفتن اثر
 مگاپاسکال مورد برازش  1/0 در فشار n-bKو  12Kپارامترهای 

 ذکر است شایانآورده شده است.  2قرار گرفتند. این پارامترها در جدول 
و سیال پایه مربوط  هاهبین نانوذر 12Kو   n-bKکه علامت پارامترهای 

ای ههای جاذبه و دافعه بین ملکولی که میان ملکولبه برهمکنش
( 12K( و سیال پایه با سیال پایه )n-bKو سیال پایه ) هاهسطح نانوذر

 باشد.می
 هایمیانگین قدرمطلق انحراف هاینتیجه 4-14های شکل
(AAD) دهنددانسیته بر حسب درصد جرمی نانوذره را نشان می . 

اند مگاپاسکال برازش شده 1/0ها در فشار با توجه به اینکه داده
های با فشار بالاتر دارند. این واقعیت تری نسبت به دادهخطای کم

ه ب ،نشان داده شده هانتیجه ،بر اساس فشارکه  8-10هایدر شکل
 .شوددیده میخوبی 



 1399، 2، شماره 39دوره  ... ها با استفاده ازتابع پتانسیل مورسنانوسیال حجميهای پیش بیني ویژگي نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 237                                                                       علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

 .TM( مورد استفاده برای معادله حالت 18ی تابع پتانسیل مورس )معادله شدهـ پارامترهای برازش 1جدول 

Pure component (Nanoparticles and base fluids) at TM EOS 

Nanoparticles Base fluids 

3O2Al ZnO dR-2TiO cA-2TiO 2SnO CuO 4O3Co bPEG aEG O2H Parameters 

3/3371 8/2657 3/2626 8/2707 9/2809 9/1601 1/1118 2/1381 5/806 7/461 (K) B/Kε 

35
34

5
/0 

28
24

8
/0 

32
31

6
/0 

30
29

8
/0 

35
36

9
/0 

30
36

6
/0 

35
05

8
/0 

87
40

5
/0 

55
35

0
/0 

37
79

2
/0

 

(nm) mr 

73
64

/
20 

75
21

/
23 

53
57

/
19 

21
15

/
25 

38
95

/
17 

89
78

/
16 

65
12

/
19 

33
43

/
19 

77
86

/
14 

60
84

/
13

 

Mα 

20
40

 19
75

 18
70

 18
43

 16
30

 12
01

 

e
89

5
 

32
8

-
28

3
 

34
3

-
27

3
 

34
3

-
28

3
 

(K)maxT-minT 

1/0 1/0 1/0 1/0 1/0 1/0 1/0 1/0 49-1/0 45-1/0 (MPa) maxP-minP 

m.p. m.p. m.p. m.p. m.p. m.p. gm.p. 13 37 126 fNP 

0 0 0 0 0 0 i0 052/0 31/0 40/0 h% AAD 

]82[ ]82[ ]82[ ]82[ ]82[ ]82[ ]82[ ]90،91[ ]92،93[ ]94[ Reference 

a-  دارد. گلیکولاشاره به اتیلن     b  -  با جرم مولکولی  گلیکولاشاره به پلی اتیلنg/mol400 دارد.     c  -  اشاره به ساختارAnatase  دارد. بلورنگاریاز نظر 
d-  اشاره به ساختارRutile  دارد.      بلورنگاریاز نظرe  -      .دماها برای نانوذرات دمای ذوب هستندf  - NP ها دارد.اشاره به تعداد داده 

g-      .اشاره به دانسیته در دمای ذوب داردh  – ( دارد.     30ی )اشاره به رابطهi  - های ا با دادهههپارامترهای مربوط به نانوذرmelting point .برازش شدند 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

دانسیته بر حسب  (AAD) یاهمیانگین قدرمطلق انحراف ـ4 شکل
 سامانهکلوین در  15/298-15/328ی دمایي درصد جرمي آب در بازه

 باشد.مگاپاسکال مي 1/0برابر با ، فشار گلیکولدو جزئي آب و اتیلن 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

دانسیته بر حسب  (AAD) انحراف هایمیانگین قدرمطلق  ـ 5 شکل
 سامانهکلوین در  15/298-15/328ی دمایيدرصد جرمي آب  در بازه
 .باشدمگاپاسکال مي 1/0، فشار برابر با گلیکولدو جزئي آب و پلي اتیلن 

 
 توانایی مدل برای مخلوط دو جزئی  5و  4های در شکل

 که  گونهپایه مورد بررسی قرار گرفته است. همان هایاز سیال
 یبازهدر  (AAD)ها مشخص است میانگین قدر مطلق انحراف از شکل

 و مناسبی برخوردار است.  پذیرشدمایی مورد بررسی از سطح قابل 
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دانسیته بر حسب  (AAD) انحراف هایمیانگین قدرمطلق  ـ 6 شکل
 1/0-45ی دمایي و فشاری برابر با درصد جرمي نانوذره  در بازه

 ولگلیکدو جزئي اتیلن  سامانهکلوین در  15/298-15/328مگاپاسکال 
نانوذره و  75/1توپر )سیاه( در درصد وزني  هایلشک، R-2TiOو نانوذره 
 باشند.نانوذره مي 5توخالي )سفید( در درصد وزني  شکل های

 
 
 
 
 
 
 
 

 
دانسیته بر حسب درصد  (AAD) انحراف هاییانگین قدرمطلق م ـ7 شکل

ی فشاری کلوین و بازه 15/298-15/328ی دمایي جرمي نانوذره در بازه
 .A-2TiOو نانوذره  گلیکولدو جزئي اتیلن  سامانهمگاپاسکال در  45-1/0

 
 
 
 
 
 
 
 

 
دانسیته بر حسب درصد  (AAD) انحراف هایمیانگین قدرمطلق   ـ8 شکل

دو جزئي اتیلن  سامانهکلوین در  15/343و  15/283جرمي نانوذره دردو دمای 
 15/283توخالي )سفید( مربوط به دمای  شکل های، 2SnOبا نانوذره  گلیکول

 باشند.کلوین مي 15/343توپر )سیاه( مربوط به دمای  شکل هایکلوین و 

دانسیته بر حسب درصد جرمی  AADمقدار  7و  6های در شکل
  15/283-15/343دمایی  یبازهدر  A-2TiOو  R-2TiOهای هنانوذر

ه دهد که معادلها نشان میشده است. این شکلبه ترتیب نشان داده 
دو جزئی دو نانوسیال  یسامانهسازی اصلاح شده برای مدل TMحالت 

 باشد.می %1به خوبی به کار رفته و بیشینه انحراف درج شده زیر  یاد شده
دانسیته را بر حسب درصد  AADبه ترتیب مقدار  8-10های شکل

  2SnOو  CuO ،4O3Co هایهنانوذرهای دوجزئی شامل سامانهجرمی 
 که گونهدهند. همانمگاپاسکال را نشان می 1/0-45فشاری  یبازهدر 

یته دانس هاینیز گفته شد با افزایش فشار درصد انحراف پیش تر
  λمربوط به محاسبه مقدار  شایدیابد که محاسبه شده افزایش می

مگاپاسکال و تعمیم دادن آن به فشارهای بالاتر به دلیل  1/0در فشار 
  اشد.بمی هاهمحدود کردن پارامترهای معادله حالت و سرعت بخشیدن به محاسب

 محاسبه شده دانسیته  AADمربوط به مقدار  13-11های شکل
 هایههای سه جزئی از نانوذرسامانهبرای  گوناگونر حسب درصد جرمی ب

3O2Al  وZnO گوناگوندمایی  یبازهپایه در  هایبه همراه سیال 
 ]33[ های تجربیدادهباشد. میانگین خطای محاسبه شده نسبت به می 

 O)2ZnO/(EG+H تاییهای سهسامانهبینی شده از برای دانسیته پیش
 اصلاح شده  TMبا استفاده از معادله حالت  O)2/(EG+H3O2Alو 

(. 2باشد )جدول می 12و  11های در شکل 92/0و  8/0به ترتیب برابر 
به خوبی قادر  TMمعادله حالت  تازهدهد که مدل ها نشان میاین شکل

  AADاست. همچنین مقدار  هابه پیشگویی دانسیته این نانوسیال
 O)2ZnO/(PEG+H سامانهبرای  گوناگوندر کسرهای مولی و دماهای 

دهد که نشان داده شده است. نمودار مربوطه نشان می 13در شکل 
گر تر از دیهای تجربی و حتی برجستهاین مدل در توافق کامل با داده

 (. 2کند )جدول عمل می هاهمعادل
دو جزیی  سامانهشود در می دیده 14که در شکل  گونههمان

ZnO/PEG  85[تجربی  مقدارهایمقدار میانگین خطا نسبت به[ 
 باشد. می گوناگوندرصد در دماها و کسرهای مولی  2تر از کم

در این نمودار با افزایش درصد وزنی نانوذره در سیال پایه انحراف 
 یابد.از مقدار واقعی به صورت منظم افزایش می

تر به دلیل و دماهای پایین به طورکلی در فشارهای بالاتر
ل، آتر از حالت ایدهافزایش نیروهای بین مولکولی و انحراف بیش

 یابد، به طوری که در نموارهای مربوط به این کار نیزخطاها افزایش می
 273-343دمایی  یبازهدر  هاهاست. محاسب دیدنچنین شرایطی قابل 

انجام شدند و  مگاپاسکال  45تا  1/0فشاری بالای  یبازهکلوین و 
  هانتیجه .]88، 92ـ  98[های تجربی مقایسه شدند سپس با داده

برای دهدمی نشان هانتیجهبه اختصار آورده شده است.  2در جدول 
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دانسیته بر حسب  (AAD) انحراف هایمیانگین قدرمطلق  ـ 9 شکل
 سامانهکلوین در  15/323و  15/283درصد جرمي نانوذره دردو دمای 

توپر )سیاه( مربوط  شکل های،  4O3Coبا نانوذره  گلیکولدو جزئي اتیلن 
توخالي )سفید( مربوط به دمای  شکل هایکلوین و  15/283به دمای 

 باشند.کلوین مي 15/323

 
 
 
 
 
 
 
 

 
دانسیته بر حسب درصد  (AAD) انحراف هایمیانگین قدرمطلق  ـ10 شکل

دو جزئي  سامانهکلوین در  15/323کلوین و  15/283جرمي نانوذره دردو دمای 
 15/283توپر )سیاه( مربوط به دمای  شکل های، CuOبا نانوذره  گلیکولاتیلن 
 باشند.کلوین مي 15/323توخالي )سفید( مربوط به دمای  شکل هایو  کلوین

 
 
 
 
 
 
 
 

 
دانسیته بر حسب درصد  (AAD) انحراف هایمیانگین قدرمطلق  ـ 11 شکل

 مگاپاسکال  1/0کلوین و در فشار  273-323ی دمایي جرمي نانوذره در بازه
 .ZnOآب به عنوان سیال پایه و نانوذره  400گلیکولسه جزئي اتیلن  سامانهدر 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

دانسیته بر حسب  (AAD) انحراف هایمیانگین قدرمطلق  ـ 12 شکل
 1/0کلوین و در فشار  273-323ی دمایي درصد جرمي نانوذره در بازه

آب به عنوان سیال  400گلیکولسه جزئي اتیلن  سامانهمگاپاسکال در 
 .3O2Alپایه و نانوذره 

 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
دانسیته بر حسب  (AAD) انحراف هایمیانگین قدرمطلق  ـ13 شکل

 کلوین  15/293-15/318ی دمایي درصد جرمي نانوذره در بازه
 400گلیکولسه جزئي پلي اتیلن  سامانهمگاپاسکال در  1/0و در فشار 

 .ZnOو آب به عنوان سیال پایه و نانوذره 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
دانسیته بر حسب درصد  (AAD) انحراف هایمیانگین قدرمطلق   ـ14 شکل

 مگاپاسکال 1/0کلوین و در فشار  15/293-15/318ی دمایيجرمي نانوذره در بازه
 .ZnOبه عنوان سیال پایه و نانوذره  400گلیکولدو جزئي پلي اتیلن  سامانهدر 
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ی محاسبه شده با معادله حالت پیشنهاد شده مقدار تعداد داده 1181
 گزارش شده مقدارهایدانسیته نسبت به  هایهاز محاسب AADمیانگین 
 هایهمحاسب هاینتیجهو مقایسه  2باشد. با توجه به جدول می 5/0تجربی 

های که در ستون ]7،33،35[  یمرجع ها هاینتیجهکار حاضر با 
 آورده شده مشخص است که معادله حالت استفاده شده  11-9

 حجمی در گستره وسیعی هایویژگیبه خوبی قادر به پیش بینی 
 های به دست آمدهنتیجه 2جدول  9باشد. در ستون از دما و فشار می

 یی محاسبه دانسیتهدر زمینه که ]36[ همکارانو  حسینیاز مقاله 
انجام شده، نشان داده  PHS(1)با استفاده از معادله حالت  هانانوسیال

سیل بین بر اساس پتان یاد شدهبینی دانسیته در کار شده است. پیش
باشد. )فاصله کره سخت( می σ )انرژی پراکندگی( و های هذر

 تقریب به در جدول مشخص است کار حاضر 9که از ستون  گونههمان
 ]36[محاسبه شده نسبت به مرجع  AADمقدارهای در نیمی از 

 های گزارش شدهAADبرخوردار است. میانگین  دلخواه تریاز نتیجه 
 66/0و  44/0برابر با  ]36[به ترتیب برای کار حاضر و مرجع 

کار حاضر از توانمندی  ،در مجموع. دهدباشد که نشان میمی
 بینی دانسیته برخوردار است. تری برای پیشبیش

از  به دست آمدههای داده هاینتیجه 2جدول  10در ستون 
 ]33[ ارانهمکو  یوسفیهای عصبی مصنوعی توسط استفاده از شبکه
ی دانسیته تعدادی نانوسیال آورده شده است. برای محاسبه

رای های عصبی مصنوعی بگفته شد شبکه پیش ترکه  گونههمان
که ها نیاز به تعداد زیادی داده دارند، ضمن اینآموزش داده

 آیدبه دست نمیی دانسیته ی ریاضی صریحی برای محاسبهمعادله
دهد و برای دانسیته جواب می تنهاها و همچنین آموزش داده

 .دها را آموزش داترمودینامیکی باید دوباره داده هایویژگیبرای سایر 
 در هر حال با نگاهی به این ستون از جدول و مقایسه آن 

توان شده است می یهکار حاضر در آن ارا هاینتیجهکه  8با ستون 
 ه شد.متوج سادگیبرجستگی روش استفاده شده در این پژوهش را به 

 به دست آمدههای داده هاینتیجهنیز  2در آخرین ستون از جدول 
 برای شش نانوسیال مشترک  ]8[از استفاده از معادله پاک و چو 

با کار حاضر آورده شده است. در اینجا برتری کامل معادله حالت 
 شود.ه میدید هانتیجهدر  TMاصلاح شده 

 اثر تغییر فشار بر حجم  (2)دماضریب تراکم پذیری هم
  Tκاست. این کمیت با نماد  سامانهدر دمای ثابت بر روی 

 شود:شود و به صورت زیر تعریف مینشان داده می

 

(33 )                                   
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 های ترمودینامیکیدیگر ویژگی

در این بخش مقدار ضریب تراکم پذیری تعدادی از 
 هایلشکبا معادله حالت پیشنهاد شده محاسبه شد.  هانانوسیال

از ضریب تراکم پذیرینسبت به درصد  AADدارهای مق 17-15
جا دهد. در اینها نشان میوزنی نانوسیال را برای مخلوط آن

تراکم پذیری همدما از تعدادی نانوسیال  هایضریب مقدارهای
 پیشنهاد شده  TMانتخاب شده با استفاده از معادله حالت 

مربوط  مقدارهای 15-17های مورد بررسی قرار گرفتند. شکل
دهند. نشان می ]89، 96[تجربی  مقدارهایرا نسبت به  Tκبه 

تجربی و نشانگرها  مقدارهایپیوسته  هایخطها در این شکل
 باشد.محاسبه شده می مقدارهایمربوط به 
  هاهنانوذرگونه که از نمودارها مشخص است، افزودن همان

ای هسامانههای دوجزیی و به مخلوط آب و پلیمر در سامانهبه پلیمر در 
  شود. در واقعسه جزیی، باعث افزایش ضریب تراکم پذیری همدما می

با افزایش غلظت نانوذره در سیال پایه شیب نمودارضریب تراکم پذیری 
و  αکه با نماد  (3)ی حجمیگرماییابد. ضریب انبساط همدما افزایش می

 شود، دیگر کمیت مورد محاسبه ( نشان داده می34) یمعادلهتوسط 
 باشد.های نانوسیال در این پژوهش میسامانهبر روی 
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 دباشنمایش دهنده حجم ویژه )معکوس دانسیته( می spvکه در آن 
 هایویژگیکه گفته شد این ضریب یکی از  گونههمان

نتقال که ا در جایی باشد، مخصوصاًترموفیزیکی مهم نانوسیال می
 ماگرجایی آزاد در کاربردهای سردسازی به منظور حذف هجاب گرمای

دهند که افزودن جا نیز نمودارها نشان میشود. در ایناستفاده می
 های دوجزیی و به مخلوط آب و پلیمر سامانهپلیمر در به  هاهنانوذر

 جمیی حگرمایهای سه جزیی، باعث افزایش ضریب انبساط سامانهدر 
شود. در واقع با افزایش غلظت نانوذره در مقایسه با سیال پایه می

 یابد.یی حجمی افزایش مگرمایدر سیال پایه شیب نمودار ضریب انبساط 
را برای این کمیت  هاهمحاسب هاینتیجه 18-20های شکل

 هایخطها دهد. در این شکلنسبت به درصد وزنی نشان می
 ]92[تایت  -عددی به دست آمده از معادله تامان مقدارهایپیوسته 

 باشد. محاسبه شده می مقدارهایو نشانگرها مربوط به 
 
 

)1( Perturbed hard sphere       )3( Thermal expansion coefficients 

(2)  Isothermal compressibility 



 1399، 2، شماره 39دوره  ... ها با استفاده ازتابع پتانسیل مورسنانوسیال حجميهای پیش بیني ویژگي نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 241                                                                پژوهشي                                                                                                                       علمي ـ 

 و  TMبا معادله حالت  هاپایه و نانو سیال هایی مخلوط سیالی دانسیتهمیانگین خطای مطلق مربوط به محاسبه ـ2جدول 
 .خطا با دیگر منابع مقدارهایی مقایسه

Mixed 
basefluid 

Pmin-Pmax 
(MPa) 

Ref. 
Tmin-

Tmax(K) 
wtH

2
Oa NPb K12(TMc) 

% AAD 

This 

work 

(TM) 

حسینی و 
 همکاران

]36[ 

یوسفی و 
آموزنده 

)d(AAN ]34[ 
 ]e ]8پاک و چو

EG+ H2O 1/0  ]95[ 328-298  1-0  36 080/0-  13/0 2/0 - - 

PEG+ H2O 1/0  ]95[ 328-298  1-0  36 284/0-  41/0 94/1 - - 

Nanofluid 
Pmin-Pmax 

(MPa) 
Ref. 

Tmin-

Tmax(K) 

Max 

(wtnp)
f 

NP Kn-b(TM) 

% AAD 

This 

work 

(TM) 

حسینی و 
 همکاران

]36[ 

یوسفی و 
 آموزنده

)d(AAN ]34[ 
 ]e ]8پاک و چو

TiO2_R+EG 45- 1/0  ]92[ 343-283  050/0  30 498/0  31/0 06/0 515/0 125/1 

TiO2_A+EG 45- 1/0  ]92[ 343-283  050/0  30 623/0  30/0 05/0 515/0 125/1 

SnO2+EGg 45- 1/0  ]96[ 323-283  050/0  205 938/0  30/0 05/0 - - 

Co3O4+EGh 45- 1/0  ]97[ 323-283  050/0  198 794/0  33/0 08/0 - - 

CuO+ H2O
i 45- 1/0  ]98[ 323-283  050/0  251 078/0  55/0 54/0 - - 

ZnO+EG+ H2O
j 1/0  ]33[ 323-273  070/0  42 462/0-  92/0 23/1 475/0 32/1 

ZnO+EG+ H2O
k 45- 1/0  ]85[ 363-288  090/0  165 905/0  14/1 58/0 - - 

Al2O3+EG+ H2O 1/0  ]33[ 323-273  100/0  36 006/0-  80/0 1/1 715/0 611/1 

ZnO+PEG 1/0  ]82[ 318-293  017/0  56 528/0  29/0 69/1 67/0 11/0 

ZnO+PEG+ H2O 1/0  ]82[ 318-293  018/0  96 528/0  47/0 5/0 595/0 105/1 

a-  ی کسر وزنی آب در محلول دارد.به بازهاشاره     b- NP ها دارد.اشاره به تعداد داده     c  -  اشاره به استفاده از معادله حالتTM دارد 
d- های عصبی مصنوعی دارد.اشاره به استقاده از شبکه     e - ی اشاره به استفاده از رابطهpak-cho ..برای نانوسیالات دارد 
f- اکثر کسر وزنی نانوذره در محلول دارد.اشاره به حد     g- های محاسبه شده توسط رابطه های آزمایشگاهی از دادهبر داده افزونTammann–Tait .نیز استفاده شده است 
h- های محاسبه شده توسط رابطه های آزمایشگاهی از دادهبر داده افزون Tammann–Tait.نیز استفاده شده است 
i- های محاسبه شده توسط رابطه های آزمایشگاهی از دادهبر داده افزون Tammann–Tait.نیز استفاده شده است 
j-  در این محلول(average particle size)APS  مربوط به نانوذرهnm70 باشد.می     k-  در این محلولAPS (average particle size)  مربوط به نانوذره nm29 باشد.می 

 

 نتیجه گیری 
 ینیببرای پیش له حالت بر پایه مکانیک آماریدر کار حاضر یک معاد

های متفاوت از در غلظت هاترمودینامیکی نانوسیال هایویژگی
و  هاهقطبی نانوذر هایویژگیبه دلیل  محلول مورد بررسی قرار گرفت.

پایه، از یک تابع پتانسیل سه پارامتری )تابع  هایهمچنین سیال
تر استفاده شد و همچنین بیش( برای انعطاف ]75[پتانسیل مورس 

ح یک قسمت تصحی، هاهبا در نظر گرفتن خاصیت کوانتمی نانوذر
 TMمعادله حالت  کوانتمی نیز در ضریب دوم ویریال به کار برده شد.

 یش بینیبه خوبی قادر به پ ستفاده شده با به کار بستن موارد گفته شدها
 باشد. میاز دما و فشار حجمی در گستره وسیعی  هایویژگی

  دما نیزتراکم پذیری همو ی حجمی گرمایدو ضریب انبساط 
  هاهکلی محاسب مقدارهایبه خوبی مورد محاسبه قرار گرفتند. 

 و پارامترهای پیش بینی شده با معادله حالت هادهند که ضریبنشان می
 در توافق است. مورد استفاده به خوبی

 
1397/ 17/10 پذيرش : تاريخ   ؛   1397/ 31/6 دريافت : تاريخ
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( بر حسب فشار در دمای Tتغییرات ضریب تراکم همدما ) ـ 15 شکل
 . A-2TiOبا نانوذره  گلیکولدو جزئي اتیلن  سامانهکلوین در  15/343

، شکل ها نمایش ]91[تجربي کمیت  مقدارهایپیوسته مربوط به  خط های
 باشد.مربوط به نانوذره مي x)1(محاسبه شده و کسر مولي  مقدارهایدهنده 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
 دمایي یدربازه( بر حسب فشار Tدما )تغییر ضریب تراکم هم ـ16 شکل

 .R-2TiOبا نانوذره  گلیکولدو جزئي اتیلن  سامانهکلوین در  15/313-15/283
 ، شکل ها نمایش دهنده]92[تجربي کمیت  مقدارهایپیوسته مربوط به  خط های

 باشد.مربوط به نانوذره مي x)1(محاسبه شده و کسر مولي  مقدارهای

 
 
 
 
 
 
 
 

 
 کلوین 15/343بر حسب فشار در دمای  (T)ما تغییر ضریب تراکم همد ـ 17 شکل

 .ZnO آب به عنوان سیال پایه و نانوذره 400گلیکولسه جزئي پلي اتیلن  سامانهدر 
 ، شکل ها نمایش دهنده]84[تجربي کمیت  مقدارهایپیوسته مربوط به  خط های

 باشد.مربوط به نانوذره مي x)1(محاسبه شده و کسر مولي  مقدارهای

 
 
 
 
 
 
 
 
 

( بر حسب فشار در دمای pتغییر ضریب انبساط گرمایي هم فشار ) ـ 81 شکل
 های. خطA-2TiOبا نانوذره  گلیکولدو جزئي اتیلن  سامانهکلوین در  15/313

 مقدارهایها نمایش دهنده ، شکل]92[تجربي کمیت  مقدارهایپیوسته مربوط به 
 باشد.مربوط به نانوذره مي x)1(محاسبه شده و کسر مولي 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
 ( بر حسب فشار pتغییر ضریب انبساط گرمایي هم فشار ) ـ91 شکل

 .R-2TiOبا نانوذره  گلیکولدو جزئي اتیلن  سامانهدر  کلوین 15/313دمای در 
 ، شکل ها نمایش دهنده]92[تجربي کمیت  مقدارهایپیوسته مربوط به  خط های

 باشد.مربوط به نانوذره مي x)1(محاسبه شده و کسر مولي  مقدارهای

 
 
 
 
 
 
 
 

 
بر حسب فشار در دمای  (p)تغییر ضریب انبساط گرمایي هم فشار   ـ20 شکل

آب به عنوان سیال  400 گلیکولسه جزئي پلي اتیلن  سامانه سامانهکلوین در  15/323
 ، شکل ها]85[تجربي کمیت  مقدارهایپیوسته مربوط به  خط های. ZnOپایه و نانوذره 

 باشد.مربوط به نانوذره مي x)1(نمایش دهنده مقدارهای محاسبه شده و کسر مولي 
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