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 نامهوط به پايان. اطلاعات مرب4

  نامه :ـ الف : عنوان پايان1

روش شبیه سازی دینامبک  های متخلخل با استفاده از شبیه سازی جریان درون نانو کانال

 مولکولی
   فارسي :غیر                                  فارسي    

  عملي       یبردكار        نظری          بنیادی:     ار تحقیقاتيكب : نوع 
     نامه :پ : تعداد واحد پايان

 : )مساله تحقیق(تحقیقاصلي  ت : موضوع

وهش هدف آن است که با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی به بررسی خواص سیال ژدر این پ

متخلخل مختلف بپردازیم و خواص مختلف جریان از قبیل پروفیل حاوی محیط های درون نانو کانال

 عت، فشار و سرعت لغزش و طول لغزش را به دست آوریم.سر

پژوهشی است که به کشف ماهیت اشیاء، پدیده ها و روابط بین متغیرها، اصول، قوانین و ساخت یا آزمایش تئوری ها و نظریه ها می پردازد  :تحقیق بنیادی -1

 و به توسعۀ مرزهای دانش رشتۀ علمی کمک می نماید.

 ش بنیادی است و از روش های استدلال و تحلیل عقلانی استفاده می کند و بر پایۀ مطالعات کتابخانه ای انجام می شود.: نوعی پژوهتحقیق نظری -2

: پژوهشی است که با استفاده از نتایج تحقیقات بنیادی به منظور بهبود و به کمال رساندن رفتارها، روش ها، ابزارها، وسایل، تولیدات، تحقیق کاربردی -3

 الگوهای مورد استفادۀ جوامع انسانی انجام می شود. ساختارها و

 : پژوهشی است که با استفاده از نتایج تحقیقات بنیادی و با هدف رفع مسائل و مشکلات جوامع انسانی انجام می شود.تحقیق عملی -4

 

بيان مساله)تشريح ابعاد، حدود مساله، معرفي دقيق مساله، بيان جنبه های مجهول و مبهم و  .5

 رهای مربوط به پرسش های تحقيق، منظور تحقيق(متغي

های مورد مطالعه ای در مقیاس مولکولی، به یکی از پرطرفدارترین موضوعهای رایانهسازیامروزه علوم نانو و شبیه

سازی دینامیک ها در مقیاس نانو و میکرو، روش شبیههای عددی حل سیستمدر دنیا مبدل شده است. یکی از روش

 های موجود است. های مولکولی، از بین روشترین روشِ حل سیستماست، که این روش، معینمولکولی 

-سازی و یا هر دو انجام   میسازی یا شبیهها به طور وسیع توسط مدلاز آنجا که امروزه تجزیه و تحلیل نظری سیستم

هایی سازی، روشسازی و شبیهبود. مدلسازی، بسیار مهم خواهد سازی و شبیهشود، دانستن تفاوت بین این دو، مدل

های مختلف، از یک سو و کل سیستم از سوی دیگر، افزایش کنش بین قسمتهستند که میزان درک ما را از برهم

های دیگر قابل حصول هستند. یک سیستم، آیند به ندرت از روشدهد. اطلاعاتی که از این دو روش به دست میمی

کند و یک مدل نمایش اش حفظ میهای مختلف تشکیل دهندهکنش بین قسمتبرهمموجودیت خود را از طریق 

رود. از آنجایی ای از یک حالت واقعی است که در جهت افزایش میزان درک ما از سیستم مورد نظر به کار میساده

های یک سیستم ز مدلای از واقعیت هستند، لذا باید در میزان جزئیاتی که در هر یک اها، نمایش سادهکه همه مدل

ای را در مدل لحاظ کنیم، گیریم، توازن وجود داشته باشد. به این معنا که اگر فقط جزئیات بسیار سادهدر نظر می
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های مهم و مرتبط را از دست دهیم و مدل ایجاد شده به افزایش درک ما از سیستم کنشممکن است برخی از برهم

ای خواهد شد و مجدداً ت زیادی را در مدل وارد کنیم، مدل بسیار پیچیدهکمکی نکند. از طرف دیگر، اگر جزئیا

 کمکی به درک ما از سیستم نخواهد کرد.

سازی مدل ایجاد شده از سیستم مورد نظر ای است و هدف آن، شبیهای یک برنامه رایانهسازی رایانهدر واقع، شبیه

ها یافتن راه هایی که هدف آنشود، مدلریاضی انجام می هایها توسط مدلسازی سیستماست. طبق قرارداد، مدل

ای از متغیرها و شرایط اولیه گویی رفتار سیستم به کمک مجموعهحل تحلیلی برای مسائلی است که قادر به پیش

یده نام 1سـازی به صورت یک فناوری توانمند در مطالعات نانو در آمده و فناوری محاسباتی نانوامروزه شبیه نیستند.

های ساختاری بنیادی و شود. مسئله مهم در علم و فناوری نانو این است که بینش کنونی ما در زمینه قالبمی

 ساختارهای دربرگیرنده این سیستم بسیار اندک است.

، سازی رفتار ترمودینامیکی مواد در سه فاز جامد، مایع و گاز با استفاده از نیرودینامیک مولکولی، روشی برای شبیه

سازی دینامیک مولکولی ترین عامل نیرو است. در شبیهسرعت و مکان ذرات است. در بین این عوامل، مهم

ها یا هسته آنهاست و به موقعیت آید. پتانسیل، تابعی از مکان مولکولکلاسیک، نیرو از یک پتانسیل به دست می

روشی  2بسته نیست. شبیه سازی دینامیک مولکولیها واها و ذرات زیراتمی )پروتون و نوترون( در مولکولالکترون

بر پایه مکانیک آماری، برای به دست آوردن یک مجموعه از پیکربندی های توزیع شده بر اساس یک مجموع 

سازی دینامیک مولکولی یک روش محاسباتی است، که رفتار وابسته به زمان یک سیستم روش شبیه ، است.3آماری

توان به دست آورد. این روش می گیری از معادلات حرکت، مسیر اتم ها راند و با انتگرالکمولکولی را ارزیابی می

ها محاسباتی با محاسبه رفتار وابسته به زمان یک سیستم، اطلاعات جزئی در سطح نانو، در مورد مکان و سرعت اتم

کوپی، خواص ماکروسکوپی از قبیل گیری از این نتایج میکروسسپس با استفاده از مکانیک آماری و متوسط دهد.می

 دهد.( فلوچارت این روش را نشان می1شکل )  آید.سرعت، فشار، چگالی، انرژی، تنش برشی و... به دست می

                                                 
1 Computational nano technology 
2 Molecular Dynamics (MD) 
3 Statistical Ensemble 
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 فلوچارت و روند اجرای کد روش دینامیک مولکولی -1شکل 

ه در این تصویر، حرکت نهد کها را بنا میدر حقیقت روش دینامیک مولکولی تصویری از حرکت ذرات یا مولکول

ای از مستقیم مولکول ها و برخورد انها با دیواره و یکدیگر و ... لحاظ می شوند. در این روش چنانچه مجموعه

شرایط اولیه به همراه معادله تقابل بین ذرات در دسترس باشد، رفتار بعدی سیستم مولکولی قابل پیش بینی خواهد 

گیری از این معادله، مسیر حرکت ی مبتنی بر قانون دوم نیوتن است که با انتگرالبود. این روش از نظر فیزیکی، روش

گردند. آید. با به دست آوردن مسیر حرکت ذرات، مکان و سرعت ذرات مدل شده مشخص میذرات به دست می

عین توان خواص ماکروسکوپی سیستم را به دست آورد. علت مگیری از خواص محاسبه شده، میسپس با متوسط

بودن روش دینامیک مولکولی این است که با تعیین مکان و سرعت هر مولکول در زمان فعلی، وضعیت سیستم 

 های قبل و بعد قابل حصول خواهد بود. مولکولی در زمان

جونز  –کند، تابع پتانسیل لنارد کنش میان دو مولکول را تشریح میای که برهمیکی از توابع پتانسیل معروف و ساده

گیرد. این تابع پتانسیل برای اولین بار توسط لنارد و سازی مایعات ساده و جامدات استفاده قرار میاست که برای شبیه

این تابع پتانسیل به  آید.به دست می گیری از تابع پتانسیلنیروی وارد به ذرات با مشتق معرفی شد. 1221جونز در سال 

 شود:( بیان می1صورت رابطة )

(1) ( ) (( ) ( ) ) ,n m

ij ij c

ij ij

r k r r
r r

 
 

  
   
   

 شود.( محاسبه می2رابطه ) تنیروی وارد بر ذرات با مشتق گیری از تابع پتانسیل بالا به صور
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ارد. گذسازی دینامیک مولکولی انتخاب شرایط مرزی تأثیر چشمگیری بر روی خواص سیستم میدر یک شبیه

سازی طور کلی یک شبیهکنند. بهها قرار دارند، شرایط و نیروهای مختلفی را تجربه میذراتی که بر روی مرز

 دینامیک مولکولی محدود به یک جعبه محاسباتی به ابعاد چندین نانومتر است.

های جامد نیز بدان رهدر نزدیکی هر کدام از سطوح این جعبه محاسباتی تعداد زیادی ذره وجود دارد که اگر دیوا

سازی سیال را مشکل خواهد کرد. همچنین اگر دیواره جامدی در مرزها وجود نداشته باشد، ذرات اضافه شود، مدل

گردد. به همین دلیل استفاده از شرط سازی میبه دلیل سرعت و انرژی از مرزها خارج شده و باعث خطا در مدل

 فید برای در نظر نگرفتن اثرات سطح باشد.تواند، یک روش عام و ممی1مرزی متناوب

 این شرط مرزی دارای دو خصوصیت بارز است، که عبارتند از:

-شوند از وجه مقابل با همان خواص وارد دامنه حل میهایی از یک وجه جعبه محاسباتی خارج میمولکول -1

 شوند. 

ع قطع است با ذرات نزدیک وجه ها با مرزهای جعبه محاسباتی در محدوده شعاهایی که فاصله آنمولکول -2

 کنند.کنش میمقابل جعبه برهم

شود                                      سازی دینامیک مولکولی در این پژوهش استفاده میکد موازی که برای شبیه

Atomic Molecular Massively Parallel Simulator Large-scale  نام دارد که به اختصار

LAMMPS های زیر است:شود. این کد دارای قابلیتده مینامی 

 اجرا بر روی یک یا چند پردازشگر -

 اجرای بعضی از کدها بر روی پردازشگرهای کارت گرافیک -

 MPIاستفاده از کتابخانة  -

 ++Cاستفاده از زبان برنامه نویسی پیشرفتة  -

 قابلیت آسان جهت توسعه کد -

 نیکیپاسخگویی روزانة سؤالات از طریق پست الکترو -

 ای و ذرات دانه درشت.ها، پلیمرها، فلزات، ذرات دانهها، مولکولسازی اتمشبیه -

 دارای انواع پتانسیل: -

 ای : توابع پتانسیل دو ذرهLJ, Morse, Backingham, Yukawa,point dipole, soft 

 ای باردار: توابع پتانسیل دو ذرهColumbic, point-dipole 

 ای: توابع پتانسیل بین ذرهEAM, EAM finnis/Sinclair, Stillinger Weber, 

                                                 
4 Periodic Boundary Condition 



 7 

AIREBO, Teresoff 

 : توابع پتانسیل دانه درشتDPD, GayBern, REsquared, colloidal 

  :توابع پتانسیل پلیمرهاall-atom, united-atom, bead-spring, breakable 

 های دو و سه بُعدیسازیانجام شبیه -

 NPTو  NVEو  NPHو  NVTهنگردهای دارای  -

 های متنوعدارای ترموستات -

 انواع شرایط مرزی -

 دینامیک مولکولی تعادلی و غیر تعادلی -

 الگوریتم سرعت ورله -

 های وابسته به هر اتم نظیر انرژی و تنش و ...محاسبه کمیت -

 گیری زمانی و مکانی متغیرهای موجودمیانگین -

 ا و پسوندهای متنوعههای مختلف با قالبخروجی کمیت -

گیریم و با صحت سنجی کد نوشته شده، به ادامه در ابتدا نانو کانالی را جهت صحت سنجی جریان پوازیه در نظر می

شود و سپس جریان پوازیه درون متفاوت معرفی می تخلخلهای ممحیطپردازیم. نانو کانال های مختلف با کار می

ای از این نانو کانال با محیط متخلخل نمونه شود.ن نانو کانال استخراج میآن شبیه سازی شده و خواص جریان درو

 ( قابل ملاحظه است.1در شکل )

 
 : نانو کانال دارای محیط متخلخل 1شکل 

  باشد. های نانو کانال و محیط متخلخل از جنس پلاتین و مس خواهند بود و سیال داخل کانال آرگون میدیواره

گیرد. نکته قابل ذکر است که در شبیه سازی از از پایداری سیستم یا حالت تعادل سیستم انجام می استخراج نتایج بعد

توان به ها قابل تغییر هستند میکنیم. از جمله پارامترهایی که در این شبیه سازیروش شبیه سازی تعادلی استفاده می

های متنوع را نمود که خود طیف وسیعی از داده های متفاوت اشارهنیروی اعمال شده به دامنه حل و نسبت تخلخل

 دهد.نتیجه می

در مقاطع مختلف نانوکانال در های سرعت و فشار نتور و پروفیلتوان به کامجهولات و یا نتایج این پژوهش می

 های مختلف اشاره نمود.حالت
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ايج به دست آمده در تحقيقات انجام شده دربارۀ موضوع و نت. سوابق مربوط )بيان مختصر سابقة 6

 (داخل و خارج از كشور، نظرهای علمي موجود دربارۀ تحقيق
 

ها مورد جریان در غشاء یمتخلخل بیشتر در زمینه بررس یهادر مطالعه محیط یدینامیک مولکول یسازروش شبیه

هلیوم،  ین گازهاو مونت کارلو جریا یدینامیک مولکول یهابا ترکیب روش یاستفاده قرار گرفته است. چانگ و ل

قرار داده و تأثیر فشار، دما و ترکیب  یمورد بررس یکونکربن را درون یک غشاء متخلخل سیلی اکسیدینیتروژن و د

هلیوم،  یگازها یجریان پواز یگازها بر جریان را ذکر نمودند. پل و همکارش نیز به کمک روش دینامیک مولکول

 یغشاءها یمتخلخل مدل نموده و به این وسیله، خاصیت غربالگر ینسیلیکو یهیدروژن و آرگون را درون غشاءها

آمورف ساخته شده به کمک روش سل ژل مقایسه نمودند. چانگ  یسیلیکون یمیکرومتخلخل را با غشاءها ییتزئول

و از  یرا به کمک روش دینامیک مولکول یدرون غشاء سیلیکون یو دیفیوژن سطح یو همکارش پدیده جذب سطح

نمودند.  یاکسید کربن را بررس ید ازگ یجذب شده مورد مطالعه قرار داده و نفوذپذیر یهارش تعداد اتمطریق شما

مایع آرگون درون  یویسکوزیته برش ،یدینامیک مولکول یسازهمچنین ژانگ و همکاران با استفاده از روش شبیه

ویسکوزیته  یبینپیش یرا برا یو روابط مختلف محاسبه نموده یهاو تخلخل یدما، چگال یمحیط متخلخل را به ازا

 و تخلخل ارائه نمودند. یاز دما، چگال یمتخلخل به صورت تابع یهامایعات ساده در محیط

جریان در مقیاس نانو  یبرا یمتعدد یهایمدلساز ،یگفت که به کمک روش دینامیک مولکول توانیدر مجموع م

شده است. با کاهش طول مشخصه  یغیر پیوسته بررس یهاحیطانجام شده و اثرات بوجود آمده در جریان در م

. همچنین یابدیاستوکس افزایش م یربیشتر شده و متناسب با آن انحراف از ناو ی)عرض کانال( اثرات ناپیوستگ

مختلف  یهاپدیده یجهت بررس یخوب یاز توانای یکه روش دینامیک مولکول دهندیتحقیقات ارائه شده نشان م

 برخوردار است. یو دیفیوژن سطح یپدیده جذب سطح ،یمتخلخل نظیر نفوذپذیر یهامحیطجریان در 

 
 
 
  

 

 

 (هر فرضيه به صورت يک جمله خبری نوشته شود) فرضيه ها. 7

 شود.نانو کانال با ابعاد تخلخل مختلف در نظر گرفته می-1

 شوند.نیروهای مختلف به دامنه حل وارد می-2

 شود.آرگون درون نانو کانال برای بررسی خواص استفاده میذرات تک اتمی مانند -3

 گردد.دماهای مختلف به دامنه حل اعمال می-1

 شود.جریان درون نانو کانال در اعداد نادسن مختلف درون آن در نظر گرفته می-5
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 (خاص انجام تحقيق 3و ضرورت های  2، كاربردی1اهداف تحقيق)شامل اهداف علمي . 8

 های متخلخل واص جریان درون نانو کانالمحاسبه خ-1

 هامیزان و چگونگی وابستگی نتایج به پارامرتهای طراحی مانند نیرو و ابعاد تخلخل-2

مختلخل و مقایسه با روش شبکه حاوی محیط های دقت روش دینامیک مولکولی در محاسبه خواص کانال-3

 بولتزمن

 

 

 

 
 

 

 ام بهره وران )اعم از موسسات آموزشي و اجرايي و غيره(:. در صورت داشتن هدف كاربردی بيان ن9

 
 
 
 

 
 

 جنبة نوآوری و جديد بودن تحقيق در چيست؟)اين قسمت توسط استاد راهنما تکميل شود.(. 10

متخلخل با استفاده از روش دینامیک  طیمح یحاو هایتاکنون تحقیقی در زمینه محاسبه خواص درون نانوکانال

ها مانند توان نتایج استخراج شده با این روش را با دیگر روشه است. با انجام این پژوهش میمولکولی انجام نشد

 روش شبکه بولتزمن مقایسه نمود. 
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 روش كار. 11

 الف: تجزيه و تحليل اطلاعات

 ها و قوانين علم سيالات و انتقال حرارتها، واقعيتبا استفاده از استدلال

 اطلاعات)ميداني، كتابخانه ای و غيره(:ب: روش گردآوری 

 مقالات مجلات خارجي  از طريق اينترنت و پايان نامه های موجود در زمينة روش ديناميک مولکولي

پ: ابزار گردآوری اطلاعات)پرسشنامه، مصاحبه، مشاهده، آزمون، فيش، جدول، نمونه برداری، تجهيزات 

 ای كامپيوتری و ماهواره ای و غيره(:آزمايشگاهي و بانک های اطلاعاتي و شبکه ه

 اينترنت و رايانه

 ت: روش تجزيه و تحليل اطلاعات:

 های متخلخلبا استفاده از نمودارهای استخراج شده از حالات مختلف جريان درون نانوكانال

 

 بندی مراحل انجام دادن تحقيق از زمان تصويب تا دفاع نهايي. جدول زمان12

 تا تاريخ يخاز تار تاريخ تصويب

 1/9/39 1/2/39 ايمطالعات كتابخانه

 1/4/39 1/9/39 آوري اطلاعاتجمع

 1/6/39 1/4/39 هاتجزيه و تحليل داده

 1/8/39 1/6/39 نامهگيري و نگارش پاياننتيجه

 توسط معاونت پژوهشي مشخص مي گردد  تاريخ دفاع نهايي

 ماه6: طول مدت اجراي تحقيق 
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 نامه به شرح زير:بع و مأخذ )فارسي و غير فارسي( مورد استفاده در پايان. فهرست منا13

 )به ترتيب حروف الفبا تنظيم شود( 

  ناشر محل انتشار،جلد ، سال نشر،عنوان كتاب،مترجم،  كتاب : نام خانوادگي،نام،

       مقاله : نام خانوادگي، نام، عنوان مقاله، عنوان نشريه، سال، دوره،شماره،صفحه      
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