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۱ فصل

چكيده

(كه b و a اضلاع با هم مركز مربع دو منظور، اين براي مي پردازيم. ديفيوژن۱ معادله مطالعه به گزارش اين در
و آبي رنگ با را دارند قرار a مربع داخل ابتدا در كه اول نوع گاز مولكول هاي مي گيريم. نظر در را است) b > a

مي كنيم. مشخص قرمز رنگ با را گرفته اند جاي مربع دو اين بين ناحيه در ابتدا در كه دوم نوع گاز مولكول هاي
حركت پايين يا بالا چپ، راست، سمت به قدم يك تصادفي صورت به گاز نوع دو هر مولكول هاي زمان، گذشت با

مي كنند.
گاز آنتروپي آنتروپي، براي گيبس رابطه از استفاده با نهايتاً و مي كنيم رسم را زمان گذر با مولكول ها موقعيت
مقدار يك به مدتي از پس و يابد افزايش زمان گذشت با آنتروپي كه داشتيم انتظار مي كنيم. محاسبه را اول نوع
با مسئله اين تشابه همچنين مي كند. برآورده را انتظار اين محاسباتي مدل كه داد نشان ما نتايج برسد. ثابت

گرفت. قرار بررسي مورد نيز ژول انبساط

ديفيوژن معادله آنتروپي، تصادفي، ولگشت كليدواژه ها:

1Diffusion equation
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۲ فصل

مقدمه

آماري فيزيك در جالب و مهم موضوعات از يكي نيمه بسته و بسته سيستم هاي در گاز مولكول هاي انتشار فرآيند
به كه پايين، غلظت با نواحي به بالا غلظت با ناحيه يك از گاز مولكول هاي انتشار است. سيالات ديناميك و
فرآيند اين دارد. صنعتي و طبيعي پديده هاي از بسياري در بسزايي نقش مي شود، شناخته ديفيوژن فرآيند عنوان
داخل حتي و شيميايي محفظه هاي زمين، جو جمله از مختلف، محيط هاي در گازها رفتار از بهتري درك مي تواند

كند. فراهم زيستي سلول هاي
ناحيه يك در ابتدا اول نوع گاز مي پردازيم. مربعي سيستم يك در گاز نوع دو انتشار مطالعه به گزارش، اين در
پخش سيستم مرزهاي و مربع اين بين ناحيه در دوم نوع گاز كه حالي در دارد، قرار سيستم مركز در كوچكتر مربعي
كه مي كنند، حركت مختلف جهات در و تصادفي صورت به گاز نوع دو هر مولكول هاي زمان، گذشت با است. شده

مي شود. مدل سازي بعدي دو ولگشت وسيله به حركت اين
اين مدت دراز نتايج بررسي و زمان طول در اول نوع گاز آنتروپي تغييرات تحليل مطالعه، اين اصلي هدف
سيستم پراكندگي و بي نظمي درجه نشان دهنده ترموديناميكي، كميت يك عنوان به آنتروپي، است. انتشار فرآيند
تعادلي مقدار يك به و يابد افزايش سيستم آنتروپي گازها، اختلاط افزايش و زمان گذشت با كه مي رود انتظار است.

برسد.
آنتروپي محاسبه و گاز مولكول هاي حركت مدل سازي براي كامپيوتري شبيه سازي روش هاي از مطالعه، اين در
كرده بررسي طولاني مدت زماني مقياس در را سيستم رفتار تا مي دهند امكان ما به روش ها اين است. شده استفاده

كنيم. ارزيابي انتشار فرآيند بر را مختلف عوامل تأثير و

۳



۳ فصل

تحقيق روش

كد ۱ .۳
به شده پيوست كد فايل به كد بخش هاي ديدن براي مي پردازيم. مدل كد مرحله به مرحله بررسي به بخش اين در

نماييد. مراجعه گزارش اين

Initial coordinate ۱ .۱ .۳
ورودي عنوان به را دارند قرار آن در اول لحظه در مولكول ها تمام كه محفظه اي ابعاد و N مولكول ها تعداد تابع اين
مي گرداند. باز را مولكول ها ابتدايي تصادفي موقعيت به مربوط اطلاعات حاوي ديكشنري يك و مي كند دريافت

مي باشند. اول لحظه در مولكول موقعيت حاوي ديكشنري ارزش هاي۲ و مولكول شماره ديكشنري كليد هاي۱

از را مي شدند اشغال كه خانه هايي بگيرد قرار خانه هر در مي تواند مولكول يك فقط اينكه براي تمهيدات
كه هستند ليست دو height و width ورودي هاي كرديم. حذف بعدي مولكول هاي براي خانه انتخاب الگوريتم
براي مجاز مساحت مثال براي مي كند. مشخص را بازه انتهاي دومشان عدد و مطلوب بازه شروع آن ها اول عدد

شود. بيان بايد height = width = [a, b] صورت به دوم نوع مولكول

Random walk update 1 ۲ .۱ .۳
b مربع محيط گرفتن نظر در با و مي كنند دريافت را قبل مرحله در مولكول ها تمام به مربوط موقعيت تابع اين
نهايت در مي كند. جابه جا خانه يك را گاز اين مولكول هاي تصادفي صورت به اول، نوع گاز براي مرز عنوان به

مي كند. روزرساني به را اول نوع گاز جديد موقعيت به مربوط داده هاي

قرار مولكول يك فقط خانه هر در كه مي كند بررسي «No more than one» بخش تابع اين در تمهيدات
مي گيرد. نظر در ۱ گاز مولكول هاي براي مرز عنوان به را b مربع «boundary check» بخش و باشد داشته

1keys
2values

۴



تحقيق روش .۳ ۵فصل

Random walk update 2 ۳ .۱ .۳
مي كند. روزرساني به را ۲ گاز اطلاعات كه تفاوت اين با مي كند عمل ۲ .۱ .۳ همانند قسمت اين

«boundary check» بخش در كه تفاوت اين با است ۱ گاز مشابه شده گرفته نظر در تمهيدات تمهيدات
شده است. گرفته نظر در مربع دو بين دوم گاز براي مجاز مساحت

Entropy ۴ .۱ .۳
خانه تعدادي ابتدا منظور بدين مي شود. محاسبه  را انتروپي ،۱ گاز مولكول هاي موقعيت از استفاده با بخش اين در
را خانه آن در حضور احتمال و مي شود شمرده را آن در موجود مولكول هاي تعداد و شده تعريف b مربع روي بر
به مربوط بيشتر توضيحات براي مي شود. محاسبه ۱ گاز انتروپي ۲ .۳ معادله از استفاده با سپس مي آيد. بدست

نماييد. مراجعه ۲ .۳ بخش به انتروپي فيزيك

main ۵ .۱ .۳
مولكول ها موقعيت نمودار ۲ گاز مولكول و ۱ گاز مولكول تعداد مراحل، تعداد دريافت با دارد وظيفه برنامه اصلي تابع

كند. رسم را انتروپي-زمان و

آنتروپي ۲ .۳
با مي كنيم. تقسيم خانه تعدادي به را bـ ضلع به مربع نظرـمساحت مورد مساحت كل، آنتروپي محاسبه براي

مي آوريم. بدست را pi احتمال مولكول ها كل تعداد به آن تقسيم و خانه هر داخل مولكول هاي تعداد شمارش

pi =
Ni

N
(۱ .۳)

رابطه از استفاده با ۱ گاز آنتروپي اساس اين بر مي باشد. iام خانه در مولكول يك حضور احتمال pi آن در كه
مي شود. محاسبه آنتروپي براي گيبس

∆S = −kB
∑
i

piln(pi) (۲ .۳)

۵



۴ فصل

نتايج

از منظورمان بخش اين در همچنين مي گيريم. نظر در a = 21 و b = 31 را مربع دو ضلع طول بخش اين در
كنند. حركت قدم يك مولكول ها تمامي تا مي كشد طول كه است زماني مدت ثانيه يك

آنتروپي و موقعيت ۱ .۴
اول حالت ۱ .۱ .۴

به قدمي ۲۵۰ فواصل در حالت اين موقعيت نمودار باشد، ۸۰ برابر ۲ و ۱ نوع گاز مولكول هاي تعداد اينكه فرض با
آمده است. ۱ .۱ .۴ شكل در حالت اين در ۱ گاز آنتروپي نمودار است. زير صورت

ب) الف)

د) ج)

ام ۷۵۰ و ۵۰۰ام ۲۵۰ام، ۰ام، مرحله در ترتيب به اول، حالت در مولكول ها موقعيت الف-ج) :۱ .۴ شكل

۶



نتايج .۴ ۷فصل

زمان حسب بر ۱ گاز آنتروپي نمودار :۲ .۴ شكل

دوم حالت ۲ .۱ .۴
فواصل در حالت اين موقعيت نمودار باشد، ۸۰ برابر ۲ گاز و ۱۸۰ برابر ۱ نوع گاز مولكول هاي تعداد اينكه فرض با

است. زير صورت به قدمي ۲۵۰

ب) الف)

د) ج)

ام ۷۵۰ و ۵۰۰ام ۲۵۰ام، ۰ام، مرحله در ترتيب به دوم، حالت در مولكول ها موقعيت الف-ج) :۳ .۴ شكل

آمده است. ۲ .۱ .۴ شكل در حالت اين در ۱ گاز آنتروپي نمودار

۷



نتايج .۴ ۸فصل

زمان حسب بر ۱ گاز آنتروپي نمودار :۴ .۴ شكل

مدل درستي بررسي ۲ .۴
سوال به پاسخ ۱ .۲ .۴

آنتروپي ابتدا در كه داريم انتظار مسئله فيزيكي شهود از مي كند؟ رفتار چگونه آنتروپي طولاني زمان هاي در
مي شود پخش محفظه تمام در ۱ گاز مدتي از پس چونكه مي كند تغيير زمان گذشت با رفتار اين كند. پيدا افزايش
ثابت تقريباً مقدار يك به آنتروپي زمان گذشت با مي رود انتظار نتيجه در مي رسد. تعادل حالت به سيستم كل و

شود. ثابت و كند ميل
توصيف مشابه مدل رفتار است، مشخص (۲ .۱ .۴ و ۱ .۱ .۴ (شكل هاي دوم و اول حالت نمودارهاي از كه همانطور

مي كند. تأييد را واقعيت با مدل سازگاري رفتار اين است. مسئله از فيزيكي ما

ژول انبساط به شباهت ۲ .۲ .۴
از استفاده با كه منزوي حجم هم محفظه دو انبساط اين در دارد. ژول۱ انبساط به بسياري شباهت ما مسئله ي
و دارد قرار ۱ شماره محفظه در گاز مول يك ابتدا در مي شوند. گرفته نظر در شده اند، متصل يكديگر به لوله يك
۱ محفظه از گاز تا مي كنيم باز را محفظه دو اين كننده متصل لوله شير ناگهان است. خلاء ۲ شماره محفظه در

شود. منتقل ۲ به

ژول انبساط آنتروپي محاسبه
در يا ۱ محفظه در گاز مولكول هاي از يك هر مي كنيم. استفاده آماري ديدگاه از فرآيند اين آنتروپي محاسبه براي

ديگر: عبارتي به داريم. انتخاب دو مولكول ها از كدام هر براي رو اين از دارد. قرار ۲ محفظه

Ω = 2NA (۱ .۴)

داريم: آنتروپي براي پس است. آووگادرو عدد همان NA در كه

∆S = kBln(Ω) = kBNAln(2) = Rln(2) (۲ .۴)

1Joule expansion

۸



نتايج .۴ ۹فصل

۱ شماره گاز آنتروپي
در مي بريم. بهره ژول انبساط در شده استفاده ايده همان از كنيم، محاسبه را ۱ شماره گاز آنتروپي اينكه براي
كند. حركت b فضاي تمام در است آزاد زمان گذر با اما دارد قرار a محفظه در ۱ گاز تمام اول لحظه در ما مسئله
نظر در را زير حالت دو بايد نيز مسئله اين در مي سازد. آشكار را ژول انبساط با ما مسئله شباهت موضوع اين

بگيريم.

دارد. قرار a محفظه فضاي داخل گاز .۱

دارد قرار b و a محفظه بين گاز .۲

آنتروپي معادله در اعداد جايگذاري با است. محاسبه قابل ۱ .۴ عبارت مشابه ماكرواستيت ها كل تعداد پس
داريم: مولكول N = 80 گرفتن نظر در و داريم

∆S = kBln(Ω) = kBNA
N

NA

ln(2) ≈ 76.6 ∗ 10−23J/K (۳ .۴)

مي باشد. زير شكل مطابق آنتروپي براي آمده بدست نتيجه مفروضات اين گرفتن نظر در با

ژول انبساط شبيه سازي آنتروپي نمودار :۵ .۴ شكل

تشابه اين مي باشد. سازگار تئوري با كه است 3.9 ∗ 10−23J/K حدودا مدل طريق از آمده بدست عدد
شود. تلقي فيزيكي واقعيت با مدل سازگاري بر تأييدي مي تواند نيز محاسباتي

۹



۵ فصل

شبيه سازي بهبود

مي دهند، نشان بهتر را فيزيكي شرايط كه را اضافي عوامل و بهبود چندين مي توان شبيه سازي، كردن واقعي تر براي
مي شود: اشاره بهبودها اين از مورد چند به زير در كرد. اعمال

مولكولي برهم كنش هاي ۱ .۵
الكترومغناطيسي نيروي خاطر به مي شودن نزديك يكديگر به كه هنگامي گاز مولكول هاي طبيعتاً برخورد: اثر
ولگشت كه هنگامي و نشده است گرفته نظر در اثر اين شده ارائه مدل اين در مي پذيرند. تأثير يكديگر از بينشان
مي شود انجام ً مجددا ولگشت باشد، داشته قرار آن مجاورت در ديگر مولكول يك كه كند حركت جهتي در تصادفي

مي شود. حذف انتخاب ها از جهت اين و

حركت ديگر مولكول يك سمت به مولكولي اگر كه گرفت نظر در شكل اين به را برخورد اين مي توان حل: راه
كند. پرت دورتر خانه يك به راستا آن در را مولكول آن كند،

متغير قدم هاي اندازه ۱ .۱ .۵
مي توان موضوع اين از استفاده با مي يابد. افزايش آن مولكول هاي حركت سرعت گاز دماي افزايش با دما: اثر
يكي مولكول هاي كه كرد فرض اينگونه مي توان منظور اين براي گرفت. نظر در متفاوت را گاز دو دماي مدل در
جابه جا قدم يك از بيش ديگر گاز مولكول هاي كه صورتي در مي شوند جابه جا قدم يك فقط ثانيه يك در گازها از

مي شوند.

مولكول شكل و اندازه ۲ .۱ .۵
آن سازنده اتم هاي تعداد باشد، ديگري از تر سنگين گاز ها از يكي اگر است. ۱ .۵ مشابه تصحيح اين اندازه: اثر
اندازه گرفتن نظر در بزرگتر مي توان را اثر اين نتيجه در دارد. هم قوي تري كولوني نيروي احتمالاً و است بيشتر

كند. اشغال را خانه يك از بيشتر مدل، اين خلاف بر مولكول يك كه معني بدين گرفت. نظر در مولكول

۱۰
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