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در اين روش. كند را شبيه سازي مي

2اي مي دهند كه بدان عمل درشت دانه

 آزادانه در دامنه محاسباتي حركت خواهند

 در عين حال اطلاعات ارزشمند مقياس

است كه3 دانه روش ديناميك مولكولي

.گيرد يك ذره انجام مي

هسته سخت. كند را جايگزين مي5 نرم

باشد، زيرا كه اگر فاصله بين دو اتم به حد

1 Particle 
2 Coarse-graining 
3 Molecular Dynamics 
4 Hard-core 
5 Soft-core 

ي است كه فيزيك سيال در مقياس مزوسكوپيك

م 1DPDسيال در كنار هم يك ذره)هاي را تشكيل

و آزادان ت سيال با قوانين خاصي بر هم كنش دارند

د  كردن، جزييات مولكولي را از دست خواهيم داد اما

نسخه درشت DPDدر حقيقت. سيستم كسب كنيم

و زماني بزرگتري شبيه سازي كنيم . طولي

اي با در نظر گرفتن چندين مولكول به عنوان يكت دانه

و پتانسيل هسته4ت هسته سخت را از بين مي برد

مي–ك مولكولي ناشي از پتانسيل لنارد باشد جونز

).2شكل( طور نامحدودي بزرگ خواهد شد

با.1 DPD روشآشنايي

DPD اي روشي مبنا ذره

ه يا اتم(هاي تعدادي از مولكول

اين ذرات).1شكل(گويند مي

ك در نتيجه. كرد ي درشت دانه

توانيم از سيس مزوسكوپيك را مي

ط ما را قادر مي سازد در مقياس

درشت:1شكل

اي طبيعت اين درشت دانه

بودن پتانسيل در روش ديناميك

ط قطر اتم برسد اين پتانسيل به
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DPD

هسته نرم بودن. اي، كراندار باشد دانه

هر چه درشت.ك مولكولي گام برداريم

 ماكروسكوپيك خواهد شد يعني جايي كه

. دارد

PDوMDايمقايسه پتانسيل بين ذره:2شكل

د هسته نرم، پتانسيلي است كه در نتيجه ي درشت

مرتبه بزرگتر از ديناميكدهد كه در زمان، چندين

 به افزايش مقياس از مزوسكوپيك به سمت ماكرو

).3شكل( است

در مقياس مزوسكوپيك قرارDPDروش:3شكل

ه پس منظور از پتانسيل

DPD اين امكان را به ما مي

دانه كردن بيشتر باشد، منجر

ا معادلات ناوير استوكس حاكم
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در.1-1  DPDنيروها

: نيروهاي بين ذرات سه مولفه دارند. ذره را در زمان حل خواهيم كرد�در روش دي پي دي معادلات حركت نيوتني

نيروي استهلاكي سرعت نسبي بين دو ذره را3CF، نيروي كنسرواتيو2RF، نيروي تصادفي1DFنيروي استهلاكي

مي كاهش مي اي بودن سيستم، قسمتي از درجه دليل درشت دانههب. كند دهد بدين صورت اثرات ويسكوز را پديدار

ميآزادي سيستم را از دست خواهيم داد براي جبران در . كنيم جات آزادي از دست داده شده از نيروي تصادفي استفاده

مي براي شبيه سازي سيستم غير ايده آل آل سيستمي سيستم غير ايده. شود نيروي كنسرواتيو به نيروهاي فوق اضافه

مي آل را شبيه پس هنگامي كه يك گاز ايده. است كه هيچ بر هم كنشي بين ذرات آن وجود ندارد م كه هيچ بر كني سازي

بر(هم كنشي بين ذرات آن وجود ندارد يعني ذرات هيچ پتانسيلي ندارند كه بر هم نيرويي وارد كنند، تنها نيرويي كه

.نيروي كنسرواتيو صفر خواهد بود.) هم وارد مي كنند در نتيجه برخورد است

است، يعني نيروهاي مربوط به هر ذره فقط كه در رابطه با اين روش اهميت دارد، كوتاه برد بودن نيروها نكته مهمي

اش اعمال مي گردد، اين كوتاه برد بودن نيروها به ما كمك خواهد كرد تا هزينه تا يك شعاع موثر بر ذرات همسايه

و پارامترهاي درگير با آنها را تشريح خواهيم كرد. محاسبات را كم كنيم .در ادامه نيروها

ن وiنيروي استهلاكي بين دو ذره. دهد، اثر ويسكوز را نشان ميDFيروي استهلاكي همانطور كه در ابتدا بيان شد،

jباشد به صورت زيرمي:

)1-1(( )( . )D D
ij ij ij ij ijrγω= −F e v e 

سرعت نسبي بينijvوijrبردار يكه درجهتijeتابع وزني نيرو استهلاكي،Dωضريب نيروي استهلاكي،γكه در آن

j)ijوiذره  i j= −v v v (به. باشدمي مي تابع وزني :شود اين صورت تعريف

)1-2(

2

1
( )

0

D c
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 
 − < =  
 ≥

1 Dissipative force 
2 Random force 
3 Conservative force 
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است كه برد نيروي يك ذره را نشان1شعاع موثرcrكنش دارند، فاصله بين دو ذره است كه با هم برهمrدر اين معادله

ضريب نيروي استهلاكي به ضريب نيروي تصادفي وابسته است كه در بخش بعد به طور مختصر بررسي خواهد.دهد مي

.شد

نيروي تصادفي. اي اعمال مي گردد نيروي تصادفي به دليل از دست دادن درجه آزادي سيستم در نتيجه درشت دانه

ميكند سيستم را گرم مي . اين اين دو نيرو با هم در تعادل هستند كند، بنابر درمقابل، نيروي استهلاكي سيستم را سرد

مي- تعادل بين اين دو نيرو با تئوري استهلاكي :نيروي تصادفي به صورت زير است شكل. شود نوساني اعمال

)1-3(( )R R
ij ij ijrσω ζ=F e

وijζتابع وزني براي نيروي تصادفي،Rωضريب نيروي تصادفي،σكه در آن يك متغير تصادفي با ميانگين صفر

.شود تعريف مي)1-1( بردار واحدي است كه همانند معادلهijeباشد، واريانس واحد مي

و وارن اثر تغييرات در. در يك جعبه سه بعدي پريوديك بررسي كردند DPDبر تعادل ذراتσگروت سيستم

و اجازه داده مي در8تا1بينσآنها بازه.شد تا به تعادل برسد دماي خاصي تنظيم 1Bkرا T و= بررسي كردند

سيستم را به دمايي8نزديكσ. زمان طولاني طي خواهد شد تا سيستم به تعادل برسد1نزديكσدريافتند كه در 

مي غير از دماي مطلوب مي و براي مقادير بزرگتر سيستم ناپايدار و وارن براي يك شبيه.شد رساند و گروت سازي سريع

.پيشنهاد كردند3را حدودσپايدار 

سازي همانند پارامترهاي مقاله آنها اني كاربرد دارد كه پارامترهاي شبيهزمσاين عدد البته بايد در نظر داشت كه

مي. تنظيم شود و وارن چنين تعريف :شد نيروي كنسراتيو مورد استفاده گروت

)1-4(
(1 )

0

ij
ij ij ij cC

cij

ij c

r
a r r

r
r r


− <= 

 ≥

e
F

ija،ضريب نيروي بقاييijr، با برابر قرار دادن. شعاع موثر استcrوijrبردار يكه در جهتijeفاصله بين دو ذره

به DPDتراكم پذيري سيال براي بدست آوردن. شود تعيين ميijaو سيال واقعي ضريب DPDتراكم پذيري سيال 

و وارن با انجام يك سري شبيه. معادله حالت آن نيازمنديم را به صورت زير DPDها معادله حالت سيال سازي گروت

:بدست آوردند

1 Cut-off radius 
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)1-5(2 ( 0.101 0.001)Bp k T aρ α ρ α= + = ±

شد هنگامي مي كه معادله حالت مشخص :شود تراكم پذيري بدون بعد چنين تنظيم

)1-6(
1 1 1

B T B T

p
k T k T

κ
ρ κ ρ

−  ∂= =  ∂ 

وTκدماي سيستم،Tثابت بولتزمن،Bkدانسيته عددي ذرات،ρكه در آن .فشار استpتركم پذيري همدما

شود كه درآن سيستم بين ذرات غير از برخورد، برهم همانطور كه در ابتدا بيان شد، نيروي بقايي در سيستمي وارد مي

.اي وجود داشته باشد ذره كنش وجود داشته باشد، اين امر زماني ميسر است كه در سيستم پتانسيل بين

مي اي كه بايد بدان توجه داشت اين است كه هر سه نيرو بين ذره در آخر نكته كنند اي از قانون سوم نيوتن پيروي

تا زماني كه تعداد ذرات سيستم ثابت باشد قانون بقاي. برقرار خواهد بود DPDپس قانون بقاي مومنتوم در يك سيستم 

.رفتار هيدروديناميكي صحيحي از خود نشان دهد DPDدر نتيجه ما انتظار داريم كه سيال. جرم نيز حاكم است

 نوساني-تئوري استهلاكي1-2

مي DPDنوساني-در اين بخش تئوري استهلاكي طبق اين تئوري رابطه بين نيروي. كنيم را به طور مختصر تشريح

و تصادفي، بايد به گونه قبل از بررسي جزييات، نياز. اي باشد كه سيستم در دماي ثابت دلخواه به تعادل برسد استهلاكي

و معادله فوكر .شود احساس مي1پلانك-به يك ديد كلي از پديده براوني

و جبران درجات آزادي كم شده در نتيجه درشت دانه و تصادفي به ترتيب براي اثرات ويسكوز اي نيروي استهلاكي

DPDبه همين دليل. شوند اعمال مي به پديده براوني بسيار نزديك است چون در پديده براوني حركت يك ذره معلق 

مي)ها يا اتم(هاي اين ذره معلق تحت برخوردهاي زيادي با مولكول. شود در سيال بررسي مي گيرد، به همين سيال قرار

يل حركت اين گونه ذرات از بنابراين براي تحل. دليل تعيين مسير حركت اين ذره به طور دقيق، امري غير ممكن است

يك اين گونه روش. هاي دقيق قرار دارند كنيم كه در مقابل روش استفاده مي2روشهاي تصادفي ترم هاي تصادفي شامل

مي. دهند نويز هستند كه اثرات برخورد با سيال محيطي را نشان مي را سپس با يك متوسط گيري توان حركت ذره معلق

مي كه در اين روش3مفهوم دانسيته احتمال. به صورت آماري مشخص نمود يك ها مطرح شود، احتمال يافتن يك ذره در

 
1 Fokker-Planck 
2 Stochastic 
3 Probability density 
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مي- تكامل اين دانسيته احتمال، حل معادله فوكر. مكان خاص با سرعت مشخص است در حالت كلي براي. باشد پلانك

مي-هايي كه طبيعت تصادفي دارند، از معادلات فوكر مطالعه سيستم كاربرد اين معادلات بسيار.ودش پلانك استفاده

و تئوري مدار است و شامل مسايل فيزيك حالت جامد، كوانتوم اپتيك، شيمي فيزيك، بيولوژي تئوري . گسترده است

و وارن و معادله فوكر DPDمكانيك آماري اسپانول سپس از تئوري. پلانك را براي اين روش نوشتند-را مطالعه كردند

و استهلاكي استفاده كردند- تهلاكياس را. نوساني براي بدست آوردن رابطه بين ضريب نيروي تصادفي آنها محاسبات خود

اين مجموعه معادلات ديفرانسيل تصادفي. در قالب معادلات ديفرانسيل تصادفي آغاز كردند1با گسترش معادلات لانگوين

:به صورت زير هستند

)1-7(

i id dt=r v

( ) ( )( . ) ( )C D R
i ij ij ij ij ij ij ij ij ij

j i j i j i
d r dt r dWγω σω

≠ ≠ ≠

 
= − + 
 
∑ ∑ ∑v F r e v e e

و سرعت،vوrكه در آن بيانگر مكان
C
ijF،بيانگر نيروي بقاييγ،نشاندهنده ضريب نيروي استهلاكيσنشاندهنده

و استهلاكي با بالانويسijr،ωبردار واحد در جهتijeضريب نيروي تصادفي،  ،DوRتابع وزني براي نيروي تصادفي

dt و ijگام زماني jidW dW=ترم دوم ترم نيروي بقايي،، اولين)7-1(در خط دوم معادله. است2افزايش مستقل فرآيند

و مي شكل ijdWترم. ترم سوم نشاندهنده نيروي تصادفي است نيروي استهلاكي :گيرد زير را به خود

)1-8(1/2
ij ijdW dtζ −=

و واريانس واحدميijζكه و يك عدد تصادفي با ميانگين صفر مي dtباشد .دهد گام زماني را نشان

و وارن پديدار شدن 1/2dtگروت بررسي كنيم، ماtرا چنين توجيه كردند كه اگر يك ذره را بخواهيم در زمان−

به مي و يك زيربازه خاص را�توانيم محور زمان را اگر نيروي تصادفي كه بر يك ذره. بناميمiزيربازه تقسيم كنيم

مياعم با ال شود صفر خواهد بود اما واريانس غير نشان دهيم، متوسط نيروي تصادفي كه بر ذره اعمال ميRشود را

:صفري خواهد داشت، يعني

1 Langevin 
2 Independent increments of Weiner process 
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)1-9(2 2

0,i

i

R

R σ

=

=

مي واريانس نيروي تصادفي مي2σكه و ما فرض كه باشد مي كنيم حال. باشد اين واريانس مستقل از انتخاب گام زماني

شود، انتگرال نيرو تغييرات مومنتوم ذره بدان اعمال ميtاي را در نظر بگيريم كه فقط نيروي تصادفي در لحظه اگر ذره

جاچو. كند را محاسبه مي به جاييبهن تغييرات مومنتوم به ذره وابسته است پس ميانگين مربعات انتگرال اين نيرو بايد

:جايي وابسته باشد، يعنيبه ميانگين مربعات جا

)1-10(

2

2

0

2 2

1

2 2

2

( ) ,

,

,

t

�

i
i

D R t dt

tR
�

t
�
t dt

σ

σ

=

 
′ ′=  

 

   =      

=

=

∫

∑

نشان دهنده واريانس2σوtتعداد تقسيمات بازه زماني تا�زمان،tنيروي تصادفي،Rجايي ذره،به جاDكه

مي. باشد مي جاگيريم كه اگر تعداد تقسيمات بازه زماني را افز از معادله بالا نتيجه جاييبه ايش دهيم متوسط مربعات

و در حد بي نهايت زيربازه  )كاهش خواهد يافت )� )2، به صفر ميل خواهد كرد∞→ 0 )D پس اگر واريانس.→

م شد شكلمستقل از گام زماني باشد با 1/2dtحال اگر واريانس، عدد ثابتي با ضريب. روبه رو خواهيم باشد با ميل كردن−

1/2dtترم پس وجود. كنيم تقسيمات بازه زماني به بي نهايت، رفتاردرستي را مشاهده مي چنين توجيه)8-1(در معادله−

مي DPDپلانك براي سيستم- با اين فرضيات معادله فوكر. شود مي :گيرد قالب زير را به خود

)1-11(( , , ) ( , , ) ( , , )t C Dr v t L r v t L r v tρ ρ ρ∂ ≡ +

و زمان ميtوr،vتابع توزيع،ρ كه ، سرعت مي نشاندهنده مكان و اپراتورها چنين تعريف :شوند باشند
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)1-12(

,
( , , ) ( , , )C

C i ij
i i j ii i

L r v t r v tρ ρ
≠

 ∂ ∂
≡ − + ∂ ∂ 
∑ ∑v F

r v

2
2

,

( , , ) ( ) . ( ( ))
2

( , , )
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وDL. با وجود نيروي بقايي است DPDبراي سيستم1اپراتور ليوويلCLدر معادله بالا، اثرات نيروهاي استهلاكي

و شامل مشتق مرتبه دوم است ، معادله پيوستگي براي تابع)11-2(نكته جالب اين است كه معادله. تصادفي را در بر دارد

.استρتوزيع

يك سيستم با تعداد ذره، سازي آن را داريم سيستمي همدماست كه نشان دهنده كه قصد شبيه DPDسيستم

و دماي ثابت است براي چنين سيستمي ما بايد شرايطي را بررسي كنيم كه تحت آن توزيع تعادل براي اين. حجم

:سيستم متناظر توزيع گيبس باشد

)1-13(

2

( )
21( , ) exp

i

ieq

B

v V r
r v

Z k T
ρ

  
+  

  = −
 
 
 

∑

و سرعت،vوrكه وBkانرژي پتانسيلV،2نشان دهنده تابع جداسازيZمكان دماي سيستمTثابت بولتزمن

0eqوقتي كه سيستم به حالت تعادل برسد بخش بقايي سيستم. است
CL ρ چون سيستم در حالت. دهد را نتيجه مي=

0eqتعادل بايد شرط 
DL ρ :را ارضا كند پس روابط زير بايد برقرار باشد=

)1-14(
( )2

2

( ) ( ) ,

.
2

D R

B

r r

k T

ω ω

σγ

=

=

1 Liouville 
2 Partition function 
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مي DPDنوساني را براي سيستم-اين دو عبارت تئوري استهلاكي و تابع وزني نيروهاي. كنند بيان اين تئوري ضرايب

و تصادفي را به هم وابسته مي به)13-1(سيستم تحت اين شرايط در توزيعي كه در معادله. كند استهلاكي داده شده،

.رسد حالت تعادل مي

 DPDاستخراج ويسكوزيته از سيال1-3

مي در اين بخش رابطه و وارن آن را ارايه كردند اي براي بدست آوردن ويسكوزيته بيان ويسكوزيته سيال. شود كه گروت

مي دو مولفه دارد؛ اولين مولفه به دليل نيروي استهلاكي بين ذراتي است كه در خط جريان و هاي متفاوت حركت كنند

كه. بدست مي آيد1دومين مولفه با حل معادله لانگوين براي بدست آوردن ضريب خود ديفيوژن بايد توجه شود

مي ويسكوزيته بدون در نظر گرفتن نيروي بقايي است؛ پس انحراف اين معادله از ويسكوزيته آيد اي كه از اين راه بدست

وجود نيروي بقايي در تعيين تحليلي ويسكوزيته امري بحث بر انگيز است. سيستم با نيروي بقايي امري بديهي است

ج، در نظر گرفتن يك فرض اساسي در بدست آوردن اين نتاي. چون استخراج خواص انتقالي بر اساس تئوري جنبشي است

به اما وجود نيرو. فقط برخوردهاي دوتايي است مي ايجاد پتانسيل بين ذره هاي بقايي منجر را اي شود كه فرض اوليه

.گيرد ناديده مي

:شركت كردن نيروي استهلاكي در تانسور تنش به صورت زير است

)1-15(
1 D

ij ij
i j
r

Vαβ α βσ
>

= ∑ F

)هاي فضايي هاي يوناني نماينده مولفه كه انديس , , )x y z مي. هستند تحت جريان برشي DPDكنيم كه سيال فرض

u rα αβ βν مي شكلپس نيروي استهلاكي. باشد= :گيرد زير را به خود

)1-16(( ) ( ) .D D D
ij ij ij ij ij ij ij ij ijr e e r e e u rβ β γ γ β γ γδ δγω ν γω= =F

و جايگزين كردن مجموع روي :چنين خواهد شد)15-2(معادله شكلبا انتگرال،jوiبا فرض دانسيته يكنواخت

)1-17(

2
3

2
4 3

0

( )
2
2 ( ) .

15

D

D

r e e u r d

r r u u u d

αβ β γ γδ δ

αβ βα αβ γγ

ρσ γω

πγρ ω δ
∞

=

 = + + 

∫

∫

r

r

1 Self-diffusion 
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مي DPDبا استفاده از عبارت بالا ويسكوزيته سينماتيكي سيال :شود از مولفه استهلاكي نتيجه

)1-18(
4

0

2 ( ) .
15

cr
D

D r r drπγρν ω= ∫

براي بدست آوردن بخش جنبشي ويسكوزيته. گيرد به خود ميDωهاي مختلف اين عبارت مقادير مختلفي با تابع وزن

كنيم، با ناديده گرفتن نيروهاي بقايي در سيستم، معادله حركت سيال ما با معادله لانگوين براي اين سيستم شروع مي

ميشكلذرات چنين  :گيردي به خود

)1-19(.D Ri
ij ij

j i j i

d
dt ≠ ≠

= +∑ ∑v F F

ميپس معادله لانگوين براي اين :شود ذرات به صورت زير نوشته

)1-20(
Ri id

dt τ
+ =v v F

)1-21(
.1 ( )
3
ij ijD

ij
j i

rγω
τ ≠

=∑
e e

:دهد نتيجه مي1ديفيوژن- حل معادله لانگوين چنين عبارتي را براي ضريب خود

)1-22(3

45 .
2

B
B

c

k TD k T
r

τ
πγρ

= =

و ثابت تناسب برابرDويسكوزيته سينماتيكي متناسب با است
1
پس عبارت نهايي بخش جنبشي ويسكوزيته. است2

:بدين صورت خواهد بود

)1-23(3

45
4

B
K

c

k T
r

ν
πγρ

=

و جنبشي خواهد بود، كه در نشان داده)23-1(و)18-1(معادلات پس ويسكوزيته سيال مجموع ويسكوزيته استهلاكي

.شده است

1 Self-diffusion 
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 DPDبكارگيري عددي.2

بحث كرديم، DPDاي در سيستم را شرح داديم، در مورد سه نيروي بين ذره DPDدر فصل قبل معادلات روش

و سرعت معادلات ديفرانسيل كه مكان اي مرتبط مي ساخت بدست را به نيروهاي بين ذره DPDهاي همه ذرات ها

كه حال براي حل اين معادلات بايد از آنها در زمان انتگرال. آورديم و اوليه گيري كنيم، اين امر نيازمند شرايط مرزي

موضوع بحث در اين فصل شرح. به صورت عددي است DPDاين مراحل نيازمند بكارگيري انجام همه. باشد مناسب مي

در هاي انتگرال در ادامه روش. اين بكارگيري است مي DPDگيري كه دو.رود را بيان خواهيم كرد بكار در ادامه

هاي پايان روشدر. الگوريتم جستجوي ذرات را شرح خواهيم داد كه هزينه محاسبات را بسيار كاهش خواهند داد

و ويسكوزيته در روش اندازه مي DPDگيري كشش سطحي .شوند شرح داده

 هاي انتگرال گيري روش2-1

در هاي انتگرال در اين بخش روش كاربرد DPDگيري را بررسي خواهيم كرد كه براي انتگرال گرفتن از معادله حركت

و معايب هر كدام اشاره خواهيم كرد و به مزايا كه هاي انتگرال قبل از بيان روش. دارند گيري ابتدا بايد با معادله حركت

در. نياز به انتگرال گيري دارد آشنا شويم :باشد به صورت زيرمي DPDمعادله حركت

)2-1(
,i
i

i
i

d
dt
d
dt

=

=

r v

v f

و نيروي وارد بر ذرهfوr،vكه عنوان شد، قبل همانطور كه در بخش. هستندiنشان دهنده بردار مكان، سرعت

و بقايي  :چنين استifدارد، پس عبارت نيروي وارد بر هر ذره سه مولفه استهلاكي، تصادفي

)2-2(( ) ( )
1

( )( . ) ( )
�

C
i D ij ij ij ij R ij ij ij ij

j
j i

r rγω σω ζ
=
≠

 = − + + ∑f e v e e f

و سومين ترم درسمت راست معادله، نيروي استهلاكي، دومين كه اولين شمارهiترم نيروي بقايي، ترم نيروي تصادفي

و تصادفي،RωوDωضريب تصادفي،σضريب نيروي استهلاكي،γذره،  تابع وزني براي نيروهاي استهلاكي
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ij i j= −v v v و( ) /ij i j ijr= −e r r ،ijr،فاصله بين دو ذرهijζو Cمتغيرتصادفي با توزيع گوسي
ijFنيروي بقايي بين

.اي است ذره

و كلمن از الگوريتم اويلر براي انتگرال گيري از معادله حركت هاي الگوريتم گام. استفاده كردند)1-1(هوگربروك

:اويلر چنين هستند

)2-3(

( ) ( ) ( ),
( ) ( ) ( )
( ) ( ( ), ( )).

i i i

i i i

i i

t t t t t
t t t t t
t t t t t t

δ δ
δ δ
δ δ δ

+ = +
+ = +
+ = + +

r r v
v v f
f f r v

اين الگوريتم مرتبه اول دقت در زمان است، انباشته شدن خطاي برشي منجر به افزايش خطا در محاسبه از آنجايي كه

مي. انرژي سيستم خواهد شد زيرا طبيعت گسسته سازي. باشد مسئله ديگر بازگشت ناپذير بودن الگوريتم اويلر در زمان

ا. اين روش نامتقارن است tبهtكه از زمان ين است كه هنگاميمنظور از نامتقارن بودن tδ+پيش رويم به نيروي وارد

از زمان اما اگر رو به عقب حركت كنيم يعني. استtهاي زمان اين نيرو وابسته به سرعت احتياج داريم كهiبر ذره 
t tδ+بهtهاي زمان برگرديم ما بايد از سرعتt tδ+و بازگشت ناپذيري در زمان استفاده كنيم كه منجر به نامتقارني

.خواهد شد

و همكارانش ارائه شد، روشي بود كه وابسته به الگوريتم يك روش كه در جهت بهبود روش بالا توسط پاگوناباراگا

به. بود1فراگ- ليپ و مكان ذرات مي در اين روش بردارهاي سرعت :شوند اين صورت به روز

)2-4(2

( / 2) ( / 2) ( ),

( ) ( ) ( ) ( )( ) / 2.
i i i

i i i i

t t t t t t
t t t t t t t

δ δ δ

δ δ δ

+ = − +

+ = + +

v v f
r r v f

و نيرو،fوr،vكه مشخصه جالب اين. شماره ذره استiنشان دهنده زمان،tنشان دهنده بردار مكان، سرعت

وابستهtبه سرعت ذرات در زمانtدر زمانiمنظور از تقارن اين است كه نيروي ذره. روش طبيعت متقارن آن است

.است پس بازگشت پذيري در زمان امكان پذير خواهد بود

DPDدر از محاسبه نيروها نيازمند آگاهي داشتن از سرعت  هاست بنابراين مقدار نيروها در هر زمان بايد

تكرارها. هاي درست همگرا شود پس سيستم بايد در هر گام با انجام تكرارهايي به سرعت. هاي آن زمان بدست آيد سرعت

 
1 Leap-frog 
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ميدر هر گام زماني، هزينه محاسباتي زيادي به همراه خواهد داشت، ام توان با افزايش گام زماني جبرانا اين عيب را

.كرد

. باشد مي1بسيار محبوب است، الگوريتم سرعت ورله اصلاح شده DPDالگوريتم ديگري كه در بين محققان

:ترتيب است اين الگوريتم به

)2-5(21( ) ( ) ( ) ( ) ( ),
2

( ) ( ) ( )
( ) ( ( ), ( )),

1( ) ( ) ( ( ) ( )).
2

i i i i

i i i

i i

i i i i

t t t t t t t

t t t t t
t t t t t t

t t t t t t t

δ δ δ

δ λδ
δ δ δ

δ δ δ

+ = + +

+ = +
+ = + +

+ = + + +

r r v f

v v f
f f r v

v v f f

�
�

مي همه پارامترها مانند الگوريتم و هاي قبلي تعريف 0.5λانتخاب. يك پارامتر متغير استλشوند منتهي به=

سرعت مياني است كه به عنوان يك سرعت تخميني براي محاسبه نيروها استفاده�v. الگوريتم ورله استاندارد خواهد شد

شد اين سرعت. شود مي و دما بعد از پايان آخرين گام. ها در گام نهايي الگوريتم اصلاح خواهند خواص سيستم مانند فشار

.شوند الگوريتم محاسبه مي

ي انتگرال گيري از معادلات حركت در اين پروژه. بحث كرديم DPDدر اين بخش در مورد سه الگوريتم موجود برا

چه. از الگوريتم سرعت ورله اصلاح شده استفاده خواهيم كرد كند اما اين روش بازگشت پذيري در زمان را ارضا نمي اگر

با استفاده از اين الگوريتم. گيري از معادلات حركت با كمترين هزينه محاسباتي است روشي بسيار دقيق در انتگرال

زم توان گام مي .اني بزرگتري را برداشت بدون اينكه سيستم از تعادل خارج شودهاي

1 Modified velocity verlet  
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 شرايط مرزي2-2

مي DPDدر اين بخش شرايط مرزي را بررسي خواهيم كردكه در سيستم در ابتدا شرط مرزي. كنيم با آن برخورد

و بعد از آن شرط مرزي ديواره را بحث خواهيم كرد .پريوديك

 شرط مرزي پريوديك2-2-1

از براي شبيه. در موارد خاص نيازمنديم كه خواص سيال با ابعاد بي نهايت را بدست آوريم سازي چنين سيالي يكي

به. ها، استفاده از شرط مرزي پريوديك است بهترين روش اين معني است كه خواص سيال استفاده از اين شرط مرزي

و دامنه محاسباتي ما در اين بخش بكارگيري اين شرط. با تصاوير خود ميل به بي نهايت دارد طبيعتي پريوديك دارد

اي هاي مبنا ذره البته بحث شرط مرزي پريوديك، بحثي عمومي براي روش. بررسي خواهيم كرد DPDمرزي را در 

.استSPH 1و MDمانند

، از دوLسازي كه طول دامنه محاسباتي در شبيه.كند شرط مرزي پريوديك از كوتاه برد بودن نيروها استفاده مي

مي. استفاده كرد2توان از قانون كمترين تصوير، بزرگتر باشد ميcrبرابر شعاع موثر هر قانون كمترين تصوير بيان كند كه

�1ذره در دامنه محاسباتي با نزديكترين تصوير  تعداد كل ذرات سيستم�ذره ديگر بر هم كنش خواهد داشت،−

.است

م1-2شكل بايشرط مرزي پريوديك در يك سيستم دو بعدي را نشان دهد، جعبه محاسباتي داراي ذرات آبي

به. تواند برهم كنش داشته باشد تصاوير خودش، سلولهاي قرمز، مي ميشكلبا توجه تواند با ذرات همسايه، هر ذره آبي

و قرمز هستند بر هم كنش داشته باشد مي. كه آبي تواند با يك ذره بر هم كنش طبق قانون كمترين تصوير، اين ذره فقط

و قرمز هيچ تفاوتي با بر هم كنش ذرات آبي با هم ندارد پس در يافتن ليست. داشته باشد بر هم كنش بين ذرات آبي

.ذرات همسايه ذره آبي بايد ذرات قرمز را هم به حساب آورد

1 Smooth Particle Hydrodynamics 
2 Minimum image convention 
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شرط مرزي پريوديك در يك سيستم دو بعدي؛ جعبه محاسباتي داراي:1-2شكل
ميذرات آبي با تصاوير خودش، ذر .تواند برهم كنش داشته باشند ات قرمز،

 شرط مرزي جامد2-2-2

و از ورود آنها در الگوريتم انتگرال، ميDPDبراي جامد كردن ذرات . گيري جلوگيري كرد توان سرعت آنها را صفر كرد

و ديواره-قادر خواهد بود مسايل برهم كنش جامد DPDترتيب بدين سيال از جمله وجود جسم صلب درون سيال

.سازي كند جامد در كنار سيال، را براحتي شبيه

م  DPDكه بين ذرات معمول به آن برمي خوريم اين است كه به دليل نيروي هسته نرمي DPDي كه در شكلاما

و شرط جامد بودن وجود دارد، اگر سرعت ذرات سيال زياد باشد به راحتي مي توانند به درون اين ديواره جامد نفوذ كنند

م. را زير سوال ببرند و شكلبراي فايق آمدن بر اين و همكارانش با قرار دادن يك ديواره تشكيل شده از ذرات جامد رونجا

در اين قسمت. تن قوانين خاصي براي برخورد ذرات سيال با اين ديواره، شرط مرزي جامد را ارايه كردنددر نظر گرف

و همكارانش را بيان خواهيم كرد .روش رونجا

و ديواره سه حالت و همكارانش بعد از جامد كردن ذرات سيال به عنوان ديواره براي بر هم كنش بين سيال رونجا

اين قوانين برخورد براي بازگرداندن ذراتي كه به درون ديواره جامد نفوذ كرده اند، بكار.ندمختلف را در نظر گرفت

اي است كه مولفه سرعت موازي ديواره بدون تغيير مي ماند اما مولفه عمودي در جهت به گونه1اي برخورد آينه. روند مي

ك برخورد ماكسولي به گونه. عكس اعمال خواهد شد مياي است كه ذراتي كنند با توزيع ماكسوليه به ديواره نفوذ

 
1 Specular reflection 
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بك. سرعت ديوار به درون سيال باز مي گردند سرعت، حول اي كه به درون ديوار اي است كه ذره به گونه1برخورد بنس

در حالت. كند با عكس شدن هر دو مولفه سرعت، به درون سيال باز مي گردد نفوذ مي  !Errorهاي گفته شده

Reference source not found. نشان داده شده اند.

ب آينه)برخورد الف:2-2شكل پ) اي، .هاي بازگرداندن ذره نفوذي به ديوار هستند بنس بك روش) ماكسولي،

 جستجوي ذراتالگوريتم2-3

ما. برد كوتاهي دارد DPDهمانطور كه در بخش نيروها بيان شد، نيروي بين ذرات اين خصوصيت اين امكان را به

با يك ديد ساده مجبور هستيم كه براي يك ذره،. دهد تا بتوانيم هزينه محاسباتي جستجوي ذرات را كاهش دهيم مي

�1مكان  در جهت كاهش اين محاسبات از دو روش. خواهد بود�2ذره ديگر را بدانيم، پس در كل هزينه محاسبات−

و ليست زنجيره2 ليست همسايگي ورله مي3اي، ساختار سلولي .شود كه در زير به تشريح آنها خواهيم پرداخت استفاده

1 Bounce-back 
2 Verlet neighbor list 
3 Cell structure and Linked-list 
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هر. كنش نخواهد داشت پس اگر براي

توانيم هزينه محاسبات جستجوي ذرات را

اي است اين ايده. كنيمد خودداري مي

، تشريح خواهيم كرد . ورله

 مورد نظر با آنها بر هم كنش دارد، شعاع

 شعاع موثر بزرگتر است، ليست ورله را

.دهد مفهوم را نشان مي

cr .است>

ي كه قصد بر هم كنش با ذره مورد نظر

اي انتخاب شود به گونه1r خواهد شد اگر

1( )cr r v t fδ− ≥ ×

 كه در آن ليست دوباره ساخته خواهد

O21به( ) ( )O � O �
f

كاهش پيدا+

.ل به روز خواهد شد

ك  برد هستند، هر ذره با تمامي ذرات سيستم بر هم

تواني شامل ذراتي است كه با آنها برهم كنش دارد، مي

تند جستجوي ذراتي كه به دور از ذره مورد نظر هس

و.ي منشا گرفته است در اين بخش ليست همسايگي

ه تصور كنيم كه فقط شامل ذراتي است كه ذره مو

ش حال ذرات درون كره.خواهد بود اي كه كمي از كره

اين مفه3-2شكل. اي به روز خواهد شد صورت دوره

>1rليست ورله، ذرات درون دايره با شعاع:3-2شكل

مي به گونه1r ذرات همسايه شود كه ذراتي اي انتخاب

اين امر ميسر خو. از اين ذره باشند1r ليست در شعاع

DPD،استtδو بسامدي استfبيانگر گام زماني

)2 همسايگي ورله استفاده كنيم هزينه محاسبات از )O �

(O هر به� سيكلfاين دليل است كه ليست ورله

ورلهليست همسايگي2-3-1

كوتاه بر DPDچون نيروها در

ش ذره ليستي را تهيه كنيم كه

بر اين اساس از. كاهش دهيم

كه از آن ايجاد ليست همسايگي

اگر يك كره حول يك ذره

خوcrاين كره برابر شعاع موثر

ص. دهد تشكيل مي اين ليست به

شك

شعاع براي ايجاد ليست ذر

را دارند قبل از به روز شده ليس

:كه شرط زير برقرار باشد

)2-6(

Dسرعت متوسط ذراتvكه

زماني كه از ليست همسايگ. شد

2ترم ظاهر شدن. خواهد كرد )
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Mآن. شود تقسيم مي نماي دو بعدي

در. شعاع موثر بزرگتر باشد شكل پس

در. پيدا شوند19و14،17،18، 13،

�C/3 بعدي � M=در هر سلول ذره

4.5ط C�� اگر از مزاياي قانون سوم ،

سه. سبات داريم در هزينه محا اگر در

.برخورد را بايد بيابيم) سوم نيوتن

 مرحله اول سلول هر ذره مشخص خواهد

در مرحله بعد در هر سلول. تكرار كرد

ي

و در  شكل كوچكتري تقسيم شده است

ي
توان از اين خاصيت بهره گرفت به مي

هاي هر ذره را درون سلول اول همسايه

شكيل ليست همسايه هر ذره، ذراتيت

 اي زنجيره

Mي ذرات، دامنه محاسباتي به يك شبكه M× ×

l/اي است كه ابعاد هر سلول به گونه L M=از ،

،7،8،9،12هاي قرار دارد بايد در سلول 13 سلول

�C/2 سلول تقريبا � M=و در سيستم سه بع ذره

9ه از ساختار سلولي فقط C�� يا فقط(جفت ذره

كاهش چشم گيري�2 خواهيم كرد كه در مقابل

27 گيريم، C�� )13.5يا C�� با در نظر گرفتن قانون

مي هاي زنجيرهه با روش ليست گيرند؛ در مر اي بكار

توان در هر گام زماني آن را شود پس مي انجام مي

ز كند، يعني نجير وار به هم متصل ميت را به صورت

) قرار دارد )Head i =

 جعبه محاسباتي نشان داده شده كه به سلول هاي كو

.ي درون يك سلول نشان داده شده است

و ليست زنجيره:4-2شكل ايساختار سلولي
م ها از قانون سوم نيوتن پيروي مي هم كنش كنند،

ا اين فقط يكبار محاسبه شود؛ به ترتيب كه در مرحله

ي ذرات آن سلول، در بطوريكه با حركت بر روي زنجيره

و ليست2-3-2 ساختار سلولي

ذ در اين روش براي جستجوي

اين شبكه. باشدمي4-2شكل

اي كه در هاي ذره همسايه2-4

س يك سيستم دو بعدي در هر

پس در استفاد. خواهيم داشت

را جستجو) نيوتن بهره گيريم

بعد ساختار سلولي را بكار گيريم

ساختار سلولي را معمولا همراه

ا. شد اين عمليات بسيار سريع

مي آرايه شود كه ذرات اي تشكيل

از ذره در زنجير قرiاي كه بعد

طرف راست جع4-2شكل در

اي اي از ليست زنجيره چپ نمونه

برDPD چون در روش

ف طوري كه برهم كنش دو ذره

كنيم بطوري خودش جستجو مي
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فقط يكبار محاسبهjوiبا اين روند بر هم كنش بين ذره. ايم به حساب نيايند را كه در زنجير پشت سر گذاشته

خ هاي ذره مورد نظر را در سلول در مرحله بعدي همسايه. شود مي از. واهيم كردهاي ديگر جستجو در اين مرحله نيز

و راست سلول شامل ذره مورد نظر را جستجو كنيم به اينگونه كه فقط سلول قانون سوم نيوتن استفاده مي هاي بالا

در نظر19و9،14،18هاي را با سلول13همسايه است، فقط برهم كنش سلول12با13با اينكه سلول. خواهيم كرد

بنابراين كمال. بوده است12زماني محاسبه شده است كه تمركز روي سلول12با13م كنش سلول چون بره. گيريم مي

.بريم استفاده را از قانون سوم نيوتن در محاسبه نيروهامي

 DPDبكارگيري موازي2-4

DPD مي اي است كه از متوسط يك روش درشت دانه با وجود درشت دانه. آيد گيري از جزييات سطح مولكولي بدست

ازمي DPDسازي بودن ذرات، تعداد ذرات مورد نياز براي شبيه تا e10+2تواند e+5براي يك سيستم تعادلي ساده

در اجراي سنگين خود را نشان DPDسازي موازي بنابراين اهميت شبيه. ذره براي يك سيستم پيچيده تغيير كند 10

.دهد مي

اززيبراي موا توانمي از. استفاده كرد1ها بندي اتم الگوريتم دستهسازي كد سريال اين الگوريتم با استفاده
OpenMP در. پياده شده است2در محيط حافظه مشترك و انعطاف پذيري آن دليل استفاده از اين الگوريتم سادگي

.گيري از تعداد مختلف پردازنده است بهره

�/بار هر پردازنده. كند پردازنده تقسيم ميPذره را در بين�اين الگوريتم تعداد Pتا در نظر گرفته مي شود

چون ممكن است به دليل دبي ورودي تعداد ذرات تغيير نمايد در ابتداي هر گام تقسيم ذرات. تعادل بين همه بوجود آيد

مي بين پردازنده تن براي بدست آوردن بر هم كنش بين ذرات استفاده اين الگوريتم از قانون سوم نيو. شود ها انجام

مي. كند مي .دهيم حال الگوريتم را بطور خلاصه شرح

1 Atom decomposition 
2 Shared memory 
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ها پردازنده

و م جستجو، الگوريتم محاسبه نيروها

سلول كوچكتر3M دامنه محاسباتي به

شود پس بررسي هاي ديگر انجام ميل

شود تعدادي ازل سطح آزاد موجب مي

ها در هيچ پيش بيني براي توزيع سلول

 سلول خود را سريعتر از ديگران به پايان

در الگوريتم. هر پردازنده ديگري باشد

رقابت براي هاو در جايي كه پردازنده

افزايش سرعت محاسبات تابعي ازشكل

Co
m

pu
ta

ti
on

al
ti

m
e

pe
rt

im
e

st
ep

هزينه محاسبات هر گام زماني نسبت به تعداد پردازند

 كه نياز به موازي شدن دارند عبارتند از الگوريتم

نشان داده شد كه در الگوريتم جستجو دام20 بخش

ي ذرات همسايه يك سلول به طور مستقل از سلول

در ضمن چون حركت سيال. شوده اختصاص داده مي

ه و يك توزيع غيرهمگن ذرات وجود داشته باشد،

دازنده كه كار سلوگيرد بلكه در حين جستجو، هر پر

ه كشد، در حالي كه مي انحصار مي توانست در اختيار

مي ها بين پردازنده نيروها به راحتي اتم شوند ها تقسيم

شك. شود مشترك داشتند، از متغير مجازي استفاده مي

.

0

0.03

0.06

0.09

0.12

0.15

0.18

0 0.2 0.4 0.6 0.8

1/(Number of CPUs)

ه:5-2شكل
.

سه قسمت اصلي برنامه

در بخش. الگوريتم انتگرال گيري

چون جستجوي. شود تقسيم مي

ت هر سلول به يك پردازندهذرا

ها بدون ذره باقي بمانند سلول

گير ها صورت نمي بين پردازنده

رساند، سلول بعدي را به انحص

و محاسبه نيروه انتگرال گيري

دسترسي به خانه حافظه مشتر

.دهد تعداد پردازنده را نشان مي

1 1.2
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 DPDخواص سيال2-5

و شرايط ترموديناميكي حاكم بر آن است طراحي يك شبيه در روش. سازي جريان سيال نيازمند آگاهي به خواص سيال

و فشار مي توانند ورودي و در روش هاي ماكروسكوپيك ويسكوزيته، كشش سطحي نيروهاي MDهاي مسئله باشند

از بين ذرات كه ورودي مسئله هستند از پيوندهاي بين مولكولي استخراج مي و ذرات آن هر خصوصيت فيزيكي شوند

در. خود نشان دهند، خود واقعيت فيزيكي خواهد بود و مجازي بودن آنها نمي DPDاما توان به دليل نرم بودن نيروها

تعيين) سازي شبيه(را پيش از آزمايش DPDنيروها را از پيش تعيين كرد يا بعضي خواص سيال مقادير بعضي از اين

و روغ اي وجود ندارد كه قبل از شبيه به عنوان مثال هيچ ايده. كرد بين اينين در تماس با يكديگر، نيروي بقايسازي آب

و كشش سطحي(ه همين سبب تعيين خواص سيالب. دو در محل سطح مشترك چه مقدار باشد ،)دانسيته، ويسكوزيته

و دما(شرايط ترموديناميكي آن برو سينماتيك جريان قبل از شبيه) مانند فشار و حين آن بحث اين بخش را در سازي

.گيرد مي

 چگالي2-6

مي DPDدر و تا زماني كه جرم ذرات واحد در نظر گرفته شود، چگالي تعداد ذرات بر واحد حجم را چگالي عددي نامند

و چگالي مفهوم يكساني را مي مي.رسانند عددي و با توجه به اندازه چگالي كلي سيستم يك پارامتر ورودي محسوب شود

و تعداد ذراتي كه درون آن قرار داده مي .شود قابل تعيين است جعبه محاسباتي

را به دليل دافعه بين ذراتش، به سرعت تمام دامنه محاسباتي را پر خواهد كرد پس دانسيته DPDسيال اين سيال

و جاذبه، در يك فضاي. كند حجم دامنه محاسباتي مشخص مي اما گر سيال سطح آزاد داراي نيروي بقايي دافعه

بقايي خود بدست خواهد آورد كه مستقل از اندازه اي متناظر با اندازه نيروهاي محاسباتي بزرگي قرار داده شود، دانسيته

.جعبه محاسباتي مي باشد

سازي هاي رايج، پارامتر دلخواهي است، امادر شبيه DPDسازي با وجود اينكه دانسيته عددي ذرات در يك شبيه

مي3دانسيته در كمترين مقدار برابر  و دانسيته كمتر. شود در نظر گرفته به معني تعداد كمتر همسايه هاي هر ذره است

5سازي مايعات معمولا با دانسيته حدود شبيه. شود، از دقت اين روش كاسته ميDPDبا توجه به آماري بودن روش 
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اي بين پس موازنه. ات افزايش خواهد يافتهر چه دانسيته عددي افزايش يابد هزينه محاسب DPDدر. انجام مي پذيرد

و دانسيته عددي وجود خواهد داشت دقت شبيه .سازي

همانطور كه در بالا ذكر شد، دانسيته كلي سيستم براحتي قابل محاسبه شدن است، اما محاسبه دانسيته در يك

يك روش ساده. روشي مناسب است نقطه خاص از فضاي محاسباتي يا بدست آوردن توزيع دانسيته نيازمند به كار بستن

مي اما كاربردي به و به سلول هاي كوچكتر تقسيم كمترين بعد. شود اين گونه است كه فضاي محاسباتي شبكه بندي شده

ميcr2/0هر سلول  هر دانسيته. شود، سلول هاي كوچكتر نوسانات دانسيته بيشتري را نشان مي دهند در نظر گرفته

كه شرط پايداري حاكم باشد، تعداد ذرات ورودي به هر سلول هنگامي. شود سلول با توجه به ذرات درون آن محاسبه مي

و بر تعداد گام در گام مي هاي زيادي جمع شده و حجم سلول تقسيم شود تا بدين گونه دانسيته هر سلول با دقت ها

مي لازم به ذكر است كه از اين. بيشتري محاسبه شود .شود روش براي استخراج توزيع سرعت نيز استفاده

و دما2-7  فشار

مي DPDحركت نوساني ذرات در انرژي جنبشي ذرات، DPDدر يك سيستم.كند آن را به روش هاي مولكولي شبيه

:كنند دماي سيستم را تعريف مي

)2Error! No text of specified style in 
document. -1(

2

1

1 �
B

i
i

d k T v
m � =

= ∑

و�جرم هر ذره،mابعاد سيستم،dدماي سيستم،Tثابت بولتزمن،Bkكه در آن مقدار سرعتivتعداد ذرات

كه سيال جريان دارد، جهت بدست آوردن سرعت نوساني واقعي البته بايد توجه داشت كه هنگامي. نوساني هر ذره است

يك DPDسازي در يك شبيه. هر ذره بايد سرعت توده سيال را از آن كم كرد و با دماي سيستم پارامتر ورودي است

و تصادفي، طبق تئوري استهلاكي  Error! Reference source notنوساني معادله- تنظيم ضريب نيروي استهلاكي

found. مي .شود تعيين

مي اي در حين شبيه به صورت لحظه DPDفشار در يك سيستم :شود سازي از معادله زير محاسبه

)2Error! No text of specified style in 
document. -2(
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:شود چنين تعريف ميijfكه در آن

)Error! No text of specified style in 
document. -3(

R D C
ij ij ij ij= + +f F F F

وρو ازijfسازي مي توان بجاي البته در شبيه. حجم سيستم مي باشدVدانسيته
C
ijFاستفاده كرد، زيرا زماني كه

و نوساني همديگر را خنثي مي مي. كنند توزيع بولتزمن در سيستم حاكم باشد فشار نيروي استهلاكي گيريم پس نتيجه

آل)2Error! No text of specified style in document. -2(كه ترم اول معادله  ،نشان دهنده فشار ايده

.سيستم است

 ويسكوزيته2-8

از DPDويسكوزيته سيال3-1در بخش استخراج كرديم، اما اين نتيجه در غياب نيروي بقايي بدست آمدهγرا تابعي

آل اعمال نيروي بقايي را به همراه سازي سيال غير ايده شبيه.و پيش بيني ويسكوزيته فقط در اين شرايط صادق است

را. دارد پس تنها راه باقي مانده استفاده از آزمايشاتي است كه بتوان ويسكوزيته سيال را اندازه گرفت ويسكوزيته سيال

.شوند بدست آورد كه در ادامه بررسي مي2و جريان پوازي1ادوارد- مي توان با دو آزمايش ليز

 ادوارد- روش ليز

شدMDبراي مدل كردن جريان كوئت در روش 1972اين روش در سال از در اين روش براي توليد ديواره. ارائه ها

و اثرات ها نمي با استفاده از اين عمل ديگر نيازي به مدل كردن ديواره. شود مرزهاي پريوديك متحرك استفاده مي باشد

در. گردد نامطلوب ديواره مانند نوسانات كنار مرزها، خود به خود حذف مي ه نمايش داد شكلشماتيك اين شرط مرزي

.است شده

1 Lees-Edward 
2 Poiseuille flow 
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 Error! No text of specified style inشكل

document. -1:هاي پريوديك در روش ليز جعبه -
 ادوارد

 Error! No text of specifiedشكل

style in document.2-2:پروفيل سرعت
 ادوارد-خطي در روش ليز

و جعبه جعبه و جعبهxU5/0هاي بالايي با سرعت هاي پريوديك وسطي همگي ثابت بوده هاي به سمت راست

ي پريوديك وسطي سازي تنها جعبه در هنگام شبيه. باشند پريوديك پاييني با همان سرعت به سمت چپ در حركت مي

و هنگامي در نظر گرفته مي ا شود يز بالاي جعبه خارج شود، هنگام بازگشت از پايين، مكان آن به اندازهكه يك ذره

xU t∆و سرعت آن به اندازه از به همين ترتيب اگر ذره. شود كاهش داده ميxUي به سمت چپ انتقال داده شده اي

xUيت از بالا، مكان آن به اندازهي پريوديك خارج شود، هنگام بازگش پايين جعبه t∆به سمت راست انتقال داده شده

 Error! No text شكلبا اين كار پروفيل سرعت تشكيل شده، مانند. شود افزايش داده ميxUيو سرعت آن به اندازه

of specified style in document.2-2به شد، مي. صورت خطي خواهد . دهد شيب اين نمودار، نرخ برش را نشان

:هاي غير قطري تانسور تنش محاسبه كرد توان از مولفه مقدار تنش برشي را نيز مي

)Error! No text of specified style in 

document.2-4(

1 � � �

i i i ij ij
i i j i
m

Vαβ α β α βσ
>

= ⋅ + ⋅∑ ∑∑u u r f

ي ميان ذرات فاصلهr،)سرعت ذره نسبت به سرعت توده سيال(سرعت نوساني ذراتuجرم ذرات،mدر اين رابطه

iوj،fو كلي ميانگين دهنده نشان�علامت. باشند جهت محورها ميβوαنيروي ميان آنها گيري بر روي

)Error! No text of specified style in document.2-4(ي قسمت اول رابطه. باشد زمان اجرا مي

و قسمت دوم، نشان دهنده نشان مي دهندهي تنش ناشي از مومنتم ذرات .باشدي تنش ناشي از برخورد ذرات
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به عنوان مثال با فرض اينكه. گردد مي

zxσµ
γ

=
�

توان لزجت سيالات غيرنيوتوني را نيز

براي اين نوع جريان جواب. باشدت مي

توان لزجت جريان انجام داد، آنگاه مي

. باشد مشكلات نوسان در كنار ديواره مي

شود تا اثرات جريان پوازي استفاده مي

و شكل جريان در نشان28شكل مرزها

. نيروي حجمي در آن راستا وارد گردد

ها اين جريان. كنند پريوديك ايجاد مي

هاي غير همسو، دليل وجود جريان به

م  نرخ برش مشخص شود، لزجت به راحتي مشخص

:باشد، آنگاه لزجت برابر است با�γ نرخ برش برابر

Error! No text of specified style in 

و عرض كانال ثابت مي بهباشد كمك آن مي بنابراين

.باشد غيرنيوتوني وابسته به نرخ برش مي

ي تخت كردن جريان در ميان دو صفحهي لزجت، مدل

سازي دقيق از اين يك مدل DPDسازي در شبيه

در شد، مدل توضيح داده م DPDسازي ديواره داراي

ج  پريوديك، از مزاياي مرز پريوديك براي توليد مرزها در

د و چگالي، حذف گردد در پروفيل م.ما شماتيكي از

نمايي از جريان پوازي پريوديك:8-2شكل

است كه به ذرات يك جريان در راستاي دلخواه، كافي

ي هاي متفاوت در يك جعبه پريوديك، دو جريان با جهت

.شودمي كنند، ايجاد در راستاهاي متفاوت عمل مي

ن هنگامي و كه مقدار تنش

وxرش در جهتب عمل كند

)2of specified style in 

document. -5(
در اين روش، نرخ برش در عر

لزجت سيالات غي. محاسبه كرد

 روش جريان پوازي

ي هاي محاسبه يكي ديگر از راه

و اگر بتوان تحليلي وجود دارد

ر كه توهمانطو. را محاسبه نمود

در روش جريان پوازي پريوديك

نامطلوب ديواره، مانند نوسانات

.است داده شده

ج DPDدر روش براي ايجاد

در روش جريان پوازي پريوديك

د توسط دو نيروي حجمي كه

  www.me-en.com )پایگاه اینترنتی آب و آهن و آتش  )مهندسی مکانیک                 



و عدم نفوذ به مي شرط عدم لغزش ي پروفيل سرعت تحليلي براي اين جريان با استفاد از معادله. گردد طور خودكار ارضا

به- ناوير مي استوكس به دست مي آيد كه :باشد صورت زير

)Error! No text of specified style in 

document.2-6(

( )2

( )
2

x
x

g D z
u z

ρ

µ
−

=

وρنصف عرض كانالDنيروي حجمي وارد شده به ذرات،xgكه در آن مقدار دبي. باشد لزجت ميµچگالي

به حجمي نيز با انتگرال مي گيري از پروفيل سرعت در راستاي عرض كانال :آيد دست

)2-7(
3

12
xg DQ ρ
µ

=

به DPDاست كه در روش حال كافي و با داشتن پروفيل سرعت، اندازه مقدار دبي و در رابطه صورت عددي ي گيري شود

مي. جايگذاري گردد)2-7( مي از آنجائيكه به غير از لزجت، ديگر پارامترها مشخص را باشند، به راحتي توان لزجت

.دست آورد به

مي- در اين روش برخلاف روش ليز و بنابراين تنها براي تعيين لزجت ادوارد نرخ برش در راستاي كانال تغيير كند

ا. باشد سيالات نيوتوني قابل استفاده مي ميز مزاياي اين روش، عدم نياز به محاسبهيكي .باشدي تانسور تنش

 كشش سطحي2-9

اما. كنند، علت ايجاد كشش سطحي است نيروي متفاوتي كه ذرات دو سيال مختلف در تماس با يكديگر به هم وارد مي

به مقدار كشش سطحي وجود ندارد مگر اينكه آن را با آزمايش DPDرابطه تحليلي براي ارتباط دادن اين نيرو در 

است كه دو سيال با حجم يكسان در كنار هم، در يك جعبه پريوديك قرار داده شكلاين آزمايش بدين. محاسبه كرد

با فرض اينكه نيروي بقايي بين فازي به اندازه كافي بزرگ باشد، دو سيال بطور مخلوط نشدني تشكيل ). شكل(شوند مي

:شود محاسبه مي1كركوود-ايروين سپس كشش سطحي بين دو سيال از رابطه. سطح مشترك مي دهند

)Error! No text of specified style in 
document. -8(

( )1
2zz xx yyp p p dz Γ = − + ∫

1 Irving-Kirkwood 
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xك دو سيال در صفحه y بر و عمود

( , , , )p x y z dz L pαβ αβα β =∫

از. سازي استر حين شبيه با استفاده

Error! N-8(مي :شود چنين

(1
2 2zz xx yy
L p p pΓ = −

از. وجود دارد مولفه هاي فشار با استفاده

1
Bp k T

Vαβ αβ α βδ ρ= +

سازي آنقدر ادامه مي يابد تا مقادير

، كشش pαβ نهايت بعد از محاسبه

Error! No text of specified style in document.-10(مي .شود استخراج

 در يك جعبه پريوديك

و سطح مشترك مولفه هاي قطري تانسور تنش هستند

:ي توان نشان داد كه

)dz L pαβ=

د. است براكت زاويه دار نشان دهنده متوسط گيري

No text of specified style in document.

Error! No text of specified style in )xx yyp p + 

 است كه در جعبه پريوديك دو سطح مشترك وجو

:شوند محاسبه مي

Error! No text o
� �

ij ij
i j i

α β
>

∑∑r F

ijوαدرجهت βFمولفهijFدر جهتβس شبيه. است

در. زمان اجرا به دليل نوسانات سيستم تغيير نكند

)o text of specified style in document.

د  كشش سطحي، دو سيال با حجم يكسان در كنار هم
.شوند قرار داده مي

موzzpوxxp،yypكه در آن

به آساني مي. قرار داردzمحور

)2-9(

ارتفاع جعبه پريوديك اسLكه

.t(، معادله)9-2(نتيجه معادله

)of specified style in 
document. -10(

به2وجود اين دليل در مخرج

تئوري ويريال به صورت زير مح

)of specified style in 
document. -11(

درجهijrمولفهijαrكه در آن

متوسط مولفه هاي فشار در زم

(سطحي بين دو سيال از رابطه

براي محك زدن كش:9-2شكل
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يك در محاسبه كشش سطحي سيال سطح آزاد دقيقا مراحل بالا طي مي نيمه جعبه پريوديك شود با اين تفاوت كه

.شود خالي از ذره رها مي
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