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 چکیده 
در زمینه فناارری ناانو، انالاای سایای در م ااری از ابایات  اا یی        

 رخوردار است ر  ا توجه  ه محدردیت بای آزمایشاگابی در تحییال   

رفاار جریان در ملیاس نانو از شبیه سازی عددی اسافاده می شود. از 

سافاده از شبیه سازی دینامیک مولکاولی کاه    ا ا ملالهاین رر در این 

یک ررش دقیق  رای سیسام باای مولکاولی  ار مبناای قاانون درم      

در  چگاالی  نیوتن است،  ه  ررسی تاثیر قطر نانوکانای  ر رری پررفیل

جریان کوئت پرداخایم. شبیه سازی بای این پژربش  اا اساافاده از   

 ه دسات آماده در ایان    نرم افزار لاپس ان ام شده ر  ر اساس ناایج 

 ه دلیل کوچاک   در قطر بای پایین نانوکانای مپژربش مشابده کردی

سایای در سراسار   -تااثیر نیررباای  اربم کانش دیاواره      ، ودن قطار 

نانوکانای تلریبا یکنواخت  وده ر در نای ه پررفیل چگالی شکل ثا ای 

بام   ه خود گرفاه است ر  ا افزایش قطر نانوکانای تاثیر نیررباای  ار   

سیای در  خش میانی نانوکانای کابش یافاه ر در نای ه -کنش دیواره

 پررفیل چگالی شکل ثا ای ندارد.
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 قدمهم -6
امررزه  ه دلیل پیشرفت بای عیای در زمیناه سااخت ت هیازار در    

م محاسباتی نانو  اه دلیال محادردیت باای     ملیاس میکرر ر نانو، عی

آزمایشگابی، ررشی مناسب ر کم بزینه  رای شبیه ساازی ر  ررسای   

مشخصار سیسام بای مورد نظر می  اشد.  ه عبارر دیگر می تاوان  

گفت عیم محاسباتی نانو مکال عیم آزمایشگابی ناانو  اه شااار مای     

یکرد  هینه آید. تعیین کایت بای جریانی،  رای طراحی درست ر عا

ت هیزار میکرر ر نانو  سیار ضررری است. در ملیاس نانو، ماده از اتم 

باااا ر مولکاااوی باااا تشاااکیل شاااده اسااات، اماااا در ساااط       

ماکررسکوپی)ملیاسی که اشیا  ا چشم غیر مسای  قا ال رریات مای     

 اشد( ماده  ه عنوان یک محیط پیوساه در نظر گرفاه مای شاود.  اا    

لار در ملیاس نانو ر میکارر، معااد ر   پدیدار شدن ت هیزار ر تحلی

پیوساگی ارزش خود را از دست می دبند. مدی پیوسااگی قاادر  اه    

 توصیف عوامل موثر در ملیاس مولکولی ر غیر پیوساه مانند چرخش 

 

 

 

سایای  -ر تغییر شکل مولکوی با، آثار الکارردینامیکی در مرز دیاواره 

 ی  اشد. تاامی این عوامل نانوکانای با، پرش دمایی ر آثار موئینگی نا

در سط  مولکولی، در نظر گرفان  ر بم کنش بای تک تک مولکاوی  

با ر رشد زمانی سیسام تا رسیدن  ه حالت تعادی می  اشاد. ساپس   

خواص سیسام  ه صورر آماری قا ل محاسبه می  اشند. این چناین  

نامیده می شود که  1ررش محاسباتی، شبیه سازی دینامیک مولکولی

ریاان  نوان یک رریکرد محاسباتی  سیار مهم در  ررسی فیزیک ج ه ع

 .  [1]می شود در این ملیاس مطرح

در ررش شبیه سازی دینامیک مولکولی  ا اعاای معاد ر حرکت      

نیوتن، م اوعه ای از موقعیت بای اتای  ه صورر پی در پی  دست 

وم کاه  می آید. دینامیک مولکولی یک ررش تعیینی است  ه این مفه

حالت سیسام در بر زمان آتی را می توان از حالات فعیای آن پایش    

 ینی کرد. در بر گام نیرربای رارد  ر اتم با محاسبه ر  ا موقعیت باا  

ر سرعت بای فعیی ترکیب می شود تا موقعیات باا ر سارعت باای     

جدید در یک زمان کوتاه جیوتر  دست آید، فرض می شود که نیرری 

اتم طی این  ازه زمانی ثا ت است.  نا راین، اتام  عال کننده رری بر 

 ه موقعیت بای جدید جا  ا می شود ر فرآیند تکرار می شود.  اه  با

این ترتیب، یک شبیه سازی دینامیک مولکولی، یک مسایر محاسابه   

می کند که توصیف کننده چگونگی تغییار ماغیرباای دیناامیکی  اا     

 زمان است.

ن بای  سیار مهم  وده که در  سیاری از جایه جریا 2کوئت جریان    

از ت هیزار میکرر ر نانو  کار می ررد. از جایه آنها می توان  ه جریان 

بوا  ین صفحار بارد دیسک رایانه، پاپ بای گریز از مرکاز  اا درر   

 ا ، ر  رخی میکرر پاپ با ر نانو پاپ با اشاره کرد. در ملاله حاضر 

ر پررفیال چگاالی در جریاان کوئات      ه  ررسی تاثیر قطر نانوکانای  ا 

 یه سازی دینامیک مولکولی پرداخاه شده است.بتوسط ش

در طی سالهای اخیر، مطالعار مهای در زمیناه رفااار جریاان دررن    

 ار میازان    نانوکانای ر تاثیرار گوناگون دیواره ر پاارامار باای سایای   

سایای صاورر گرفااه اسات کاه در       -لغزش در فصل مشارک دیواره

  ه  ررسی  رخی از این مطالعار  رجساه می پردازیم.ادامه 

نشان دادند که  ه عیت لغزش دیواره در مرز، جریان پوازیاه   3ژرو  زر

کلاسیکی رجود نداشاه ر پررفیال سارعت در نانوکاناای باا مافاارر      

  ر نیرری از تا عی لغزش که دبند می نشان مطالعار  رخی .[2]است

 فاو   ساطوح   ارای  لغازش . است سیای-دیواره کنش مولکولهای بم
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