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 چکیده

در بهینه سازی این سبب افزایش طول عمر مفید قطعات و کاهش هدررفتن انرژی می شود و  گرمابهینه سازی سامانه های انتقال  

انتقال  مهندسی فرایندهایبا استفاده از سیالات سردکننده صورت می گیرد. هدایت گرمایی این سیالات نقش مهمی در  بیشتر موارد

هدایت گرمایی سیالات سردکننده مطالعه  اصلی در این تحقیق، هدف. ایفا می کندو توسعه فناوری های پایدار  گرما با کارایی بالا

R123، R142b   وR152a متوپایین و الی های در محدوده چگ(  سطmol/l 2 - 1/0  )  فرمول بندی های با استفاده از

و   R123 , R142bانتگرالهای برخورد هدایت گرمایی سردکننده های رقیق گام اول . در ترمودینامیک آماری غیرتعادلی است

R152a را بر هدایت گرمایی بررسی و با داده ی درجات آزادی دروناثرات انسکوگ محاسبه و سپس  -را با استفاده از روش چپمن

در سردکننده های مذکور بکار پارامترهای پتانسیل های تجربی در دسترس مقایسه نمودیم و مدلسازی حاصله را جهت بهینه سازی 

 -واتربا استفاده از روش رینمذکور حالتهای متناظر ضریب دوم ویریال هدایت گرمایی را برای سیالات سردکننده سپس،  .گرفتیم

و با دقیق ترین داده  محدوده چگالی های متوسط محاسبه درسردکننده های مذکور هدایت گرمایی را برای ارزیابی کرده و فرند 

  R123، R142bهدایت گرمایی سیالات سردکننده های تجربی در دسترس مقایسه کردیم. در نهایت، مدل بهینه ای را برای مطالعه 

طراحی بهینه ( ارایه نمودیم که می تواند در K450 - 200و محدوده دمایی )  متوسطپایین و در محدوده چگالی های  R152aو 

 فرایندهای انتقال گرما و مدلسازی دستگاه هایی با فناوریهای پایدار مورد استفاده واقع شود.

 ضریب دوم ویریال هدایت گرمایی فرند، - برخورد، نظریه رینواتر هایانتگرال، سیالات سردکننده هدایت گرمایی، :واژگان کلیدی
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 مقدمه

انتقال گرما بوسیله مایعات، فرایندی پیچیده است و عوامل 

، 1مختلفی ازجمله پایداری سیال، ترکیب درصد، ویسکوزیته

نتایج نهایی را تحت تاثیر قرار  2بارسطحی و هدایت گرمایی

ماده ای که در یک چرخه گرمایی بتواند علاوه به می دهند. 

بر دریافت گرما و پس دادن آن در نقطه ای دیگر، برگشت 

 3پذیر بوده و از مایع به گاز و برعکس تبدیل شود، سردکننده

 [.1می گویند]

سیستم های خنک کننده ، همواره یکی از مهم ترین مسایل 

. سیالات ددر صنایعی است که با انتقال گرما سروکار دارن

سردکننده در بسیاری از زمینه های صنعتی مانند الکترونیک 

، سرمایشی ، تهویه مطبوع ، داروسازی، صنایع غذایی ، خودرو 

سازی و حمل ونقل و بسیاری از فناوریهای پایدار بکار گرفته 

این سیالات در یخچال ها، فریزرها و اولترا فریزرها، می شوند. 

فوم دستشویی صنعتی و انواع اسپری  چیلرها، کولرها، تولید

نمونه  ینگهدار یبراکاربرد دارند. برای مثال اولترا فریزرها 

 ک،یژنتپژوهشگاه های در  یشگاهیو آزما یقاتیتحق یها

 عیصنا یقاتیتحق یها شگاهیو آزما یوتکنولوژیب ک،یولوژیب

و میتوانند از  کاربرد دارد ییو دارو ییغذا ،یکشاورز ،یپزشک

به طور کلی  .مصادیق فناوریهای پایدار به شمار روند

سردکننده ها یک نوع ماده شیمیایی هستند که برای خنک 

سازی در سیستم های انتقال گرما بکار می روند. در 

فرایندهایی از قبیل حذف گرما از جریان گاز، کاهش دمای 

ی آب خنک کننده، کاهش دمای روغن و خنک سازی هوا

 [.3و2فشرده از سردکننده ها استفاده می شود]

خواص انتقالی سردکننده ها، در گسترش وسایل انتقال دهنده 

گرما نقش مهمی را ایفا می کنند. با توجه به اهمیت مبحث 

انرژی در سراسر جهان، کنترل میزان انتقال گرما به وسیله  

یژه تجهیزات صنعتی و کاهش میزان اتلاف انرژی، از اهمیت و

ای برخوردار است. بنابراین مدیریت گرمایی ، یک عامل تعیین 

کننده در جهت بهبود عملکرد دستگاهها و افزایش عمر مفید 

                                                           
1 Viscosity 
2 Thermal conductivity 
3 Refrigerant 
4 Intermolecular forces 

که با  ییندهایفراآنها در نظرگرفته می شود و باید در طراحی 

ی بیشتری دارند مورد توجه قرار گیرد. سازگار ستیز طیمح

مهندسی مانند مبدل داده های خواص انتقالی، در تجهیزات 

های گرمایی، سردکننده ها، راکتورها، خنک کننده ها، 

فریزرها و اولترا فریزرها، تجزیه کننده ها و جاذب ها به کار 

برده می شود. به لحاظ نظری از این خواص برای محاسبه 

توابع انرژی پتانسیل بین مولکولی، تعیین نیروهای بین 

گازهای با چگالی پایین و بسط تئوری های انتقال  4مولکولی

 [.5و4در سیالات نیز استفاده می شود]

این پدیده ها به همان اندازه که در فرایندهای پیچیده ای 

مانند واکنش آلاینده ها و انتشار آنها در اتمسفر مهم هستند، 

در زندگی روزانه انسان ها نیز حائز اهمیتند. پس داشتن درک 

ز قوانین فیزیکی حاکم بر پدیده های انتقال بسیار درستی ا

مهم است ومیتواند در بهبود مهندسی فرایندهای انتقال گرما 

و طراحی دستگاه هایی با فناوریهای پایدار مورد استفاده واقع 

 [.5شود]

با وجود اینکه شیوه های تجربی برای محاسبه خواص انتقالی 

از سیستم ها، داده های  وجود دارد، اما تنها برای تعداد کمی

تجربی دقیق موجود است. پس در مواردی که داده های 

تجربی در دسترس نیست، از روش های نظری برای تخمین 

 [.6مقادیر موردنظر استفاده می شود]

از جمله کارهای تحقیقاتی که در این خصوص قبلا گزارش 

شده است محاسبه خواص انتقالی بر اساس پتانسیل 

با استفاده از روش وارونگی و اصل  CH4و  Heبرهمکنش 

 -حالت های متناظر توسعه یافته است. توابع پتانسیل لنارد 

عنوان مدل های پتانسیل مورد  به BBMS5جونزو پتانسیل 

نیاز در تکنیک وارونگی مورد استفاده قرار گرفت که نتایج 

پتانسیل لنارد جونز توافق مناسبی با نتایج تجربی حاصل از 

نشان داد. در این مطالعه پتانسیل برهم  6و مولکولی برخوردپرت

و همکارانش محاسبه  7کنش از روش وارونگی اسمیت

 [. 7گردید]

5 Barker-Bob etic-Maitland-Smith (BBMS) Potential  
6 Crossed Molecular Beam 
7 Smite 
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و همکارانش نیز ویسکوزیته، ضریب نفوذ و نفوذ  8حقیقی

مونوکسید گازهای نجیب را -مخلوط دوتایی کربن 5حرارتی 

ونگی با استفاده از اصل حالت های متناظر و تکنیک وار

محاسبه کردند. بر اساس محاسبات بدست آمده مدل پتانسیل 

 -ابتدایی مورد نیاز برای تکنیک وارونگی را، پتانسیل لنارد

[. در ادامه پژوهش های انجام شده بر 8جونز در نظر گرفتند]

روی مطالعه خواص انتقالی نفوذ، ویسکوزیته و نفوذ حرارتی 

رمایی توسط نظریه و هدایت گ 9انسکوگ -توسط نظریه چپمن

تعیین گردید و انحراف مقادیر محاسبه شده در  10ی هابر

( نسبت به مقادیر تجربی K1000- 200محدوده ی دمایی )

برای ویسکوزیته ، نفوذ و هدایت گرمایی به ترتیب در حدود 

                                                                                    است.8%و%4،%2

و همکارانش، محاسبه ویسکوزیته،  11دراین مطالعه نیک منش

مخلوط گازی دوتایی  5نفوذ، نفوذ حرارتی و هدایت گرمایی 

شامل 

 CF4-Xe ,CF4-Kr ,CF4-Ar ,CF4-Ne ,CF4-He 
را با استفاده از روش وارونگی بدست آوردند. مدل پتانسیل 

ابتدایی مورد استفاده در این جونز، مدل پتانسیل  -لنارد

 [. 9تحقیق بود]

هدف این تحقیق، دستیابی به یک مدل تئوری دقیق و مناسب 

 و R123  ،R142bبرای محاسبه هدایت گرمایی سیالات 

R152a   در محدوده چگالی های پایین و متوسط است. مدل

محاسباتی حاصل برای هدایت گرمایی سردکننده های 

راحی بسیاری از مبدل های گرمایی و مذکور، میتواند در ط

فریزرها و افزایش کارایی آنها و لذا پایدارتر کردن این فرایندها 

مورد استفاده قرار گیرد. ساختار مولکولی این سردکننده ها 

 نشان داده شده است. 1در شکل 

             
 )پ(                 )ب(                      )الف(                  

 R152a، )ب(  R123ساختار مولکولی سرد کننده های )الف( -1شکل

 R142bو )ج( 

                                                           
8 HaghiGhi  
9 Chapman-Enskog 
10 Huber 

هدایت گرمایی سردکننده  12ابتدا مقادیر انتگرال های برخورد

را با استفاده از روش R152a و R123 ،R142bهای رقیق 

[ محاسبه و سپس سهم درجات آزادی 10انسکوگ ] - چپمن

آزادی درونی را برهدایت گرمایی بدست انتقالی واثرات درجات 

می آوریم. به بیان دقیقتر، سهم درونی هدایت گرمایی در سرد 

کننده های رقیق مذکور بر اساس روشهای رگرسیونی 

پارامتریزه گردید و معادلات همبستگی جدیدی برای 

محاسبات این سهم معرفی شد. از سوی دیگر، برای هر یک از 

ه ازپارامترهای نظری توابع انرژی مبردهای مذکور، دو دست

پتانسیل برهمکنش جفتی در فرایند همبستگی در نظرگرفته 

شد و نتایج حاصل با داده های تجربی در دسترس مقایسه 

  .گردید و در نهایت پارامترهای بهینه پتانسیل معرفی شد

شایان ذکر است که در اغلب مطالعات نیمه تجربی، 

دما و فشار نقطه بحرانی،  نقطه پارامترهای تجربی ای نظیر 

سه گانه و یا نقطه جوش در همبستگی داده ها مورد استفاده 

 یتجرب مهین دیدگاه های ریدر ساقرار می گیرند. علاوه بر این، 

 ،یی سردکننده هاگرما تیهدا یداده ها یدر همبستگ

محدوده از  کیدر  یی کلگرما تیهدابرای متناظر  یحالتها

و سهم درونی بطور مجزا با همبسته شده اند  یدما و چگال

 [.11و12دیدگاه همبستگی فرمول بندی نشده است ]

در گام بعد، معادلات همبستگی جدیدی برای محاسبه ضریب 

دوم ویریال هدایت گرمایی برای مبرد های مذکور پارامتریزه 

و معرفی شد که سپس مبنای محاسبات برای هدایت گرمایی 

چگالی های متوسط قرار گرفت. در مرحله این مبرد ها در 

آخر با بکارگیری مدل ارایه شده برای هدایت گرمایی در 

سردکننده های  رقیق و بررسی معادلات همبستگی ضریب 

 - هدایت گرمایی بر اساس نظریه رینواتر 13دوم ویریال

[، هدایت گرمایی این سیالات در چگالی های 13]14فرند

با داده های تجربی در دسترس متوسط را محاسبه نموده و 

 مقایسه نمودیم. 

 

11 Nikmanesh 
12 Collision integrals 
13 Second virial coefficient 
14 Rainwater-Friend theory 
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 خواص انتقالی گازهای رقیق 

محاسبه ضرایب انتقالی گازهای رقیق، با استفاده از نظریه 

جنبشی ساده گازها امکان پذیر است. در گازهای رقیق، فاصله 

طی شده بین دو برخورد متوالی، بسیار بیشتر از قطر مولکولی 

است و حرکت آزادانه مولکول ها، بیشترین سهم را در این 

 انتقالات دارند. 

توسط دو  15پایه حل معادله بولتزمنبرانتقالی محاسبه خواص 

انسکوگ امکان پذیر است. نتیجه و  محقق به نامهای چپمن

انسکوگ بیان ریاضی خواص انتقالی به - نهایی نظریه چپمن

صورت یکسری عبارات شناخته شده به نام انتگرال های 

انتگرال های برخورد با دینامیک  باشد. می د،برخور

لی مشخص می شود. در برخوردهای دوتایی بین مولکو

حقیقت تمام اطلاعات در خصوص پتانسیل بین مولکولی در 

 انتگرال های برخورد نهفته است.

انتگرال های برخورد طبق روابط زیر به نیروهای بین مولکولی 

 بستگی دارند.

θ = π − 2b ∫
r−2dr

(1−(b2 r2⁄ )−[2u(r) mω2⁄ ])
1
2

∞

rm
 (1              )  

𝒬(1)(𝐸) = 2π [1 −
1+(−1)𝑙

2(1+𝑙)
]

−1

∫ (1 − 𝑐𝑜𝑠𝑙𝜃)𝑏𝑑𝑏
∞

0
(2)   

Ω(l,s)(T) = [(s + l)! (kBT)s+2]−1 ∫ (𝒬(l)(E) ×
∞

0

e
(−

E

kBT
)
) Es+ld  (3                                                  )  

ϴ  ،زاویه پراکندگی𝒬(1)(E)  ،سطح برخورد انتقالb  پارامتر

 ωانرژی جنبشی نسبی ذرات برخوردکننده،  Eبرخورد، 

نیز  Ωدر  sو l سرعت نسبی ذرات برخوردکننده است. 

فاکتورهای وزنی هستند که به مکانسیم انتقال توسط 

 [. 14برخوردهای مولکولی مربوط می شوند ]

( تعریف می 4انتگرال برخورد کاهش یافته به صورت رابطه )

شود. استفاده از مقادیر انتگرال های برخورد بدون واحد 

 کاهش یافته، محاسبات خواص انتقالی را آسان تر می کند.

Ω∗(l,s) = Ω(l,s)/πσ2  (4                   )                           

σ  پارامتر فاصله است و فاصله بین مولکولی مربوط به پتانسیل

 صفر را نمایش می دهد.

                                                           
15 Boltzmann equation 
16 Diffusion  

برآورد دقیق خواص انتقالی در طراحی، شبیه سازی، بهینه 

سازی و کنترل فرایندهای حوزه شیمی بسیار حائز اهمیت 

جز  و هدایت گرمایی ، ویسکوزیته16خواصی نظیر نفوذاست. 

آنها از قانون کلی که در آن خواص انتقالی محسوب می شوند. 

سرعت انتقال متناسب با مشتق مکانی یک کمیت است پیروی 

 می کنند.

یکی از پارامترهای مهم در زمینه انتقال گرما، هدایت گرمایی 

است که دانشمندان و محققان همواره سعی بر تعیین روش 

 ،هدایت گرمایی هایی برای اندازه گیری این پارامتر داشته اند.

انتقال انرژی گرمایی به علت وجود گرادیان دمایی درون سیال 

این خاصیت با دما تغییر می کند و با استفاده از آزمایش  است.

تعیین می شود. واحد هدایت گرمایی در سیستم متریک ، 
W

m.K
ایت با استفاده از قانون می باشد. نرخ انتقال در روش هد 

بیان می شود. در این حالت انتقال گرما از ناحیه دمای  17فوریه

بالا به ناحیه دمای پایین شارش دارد. انرژی از طریق هدایت 

(که 5انتقال یافته و آهنگ انتقال گرما متناسب است با رابطه )

 در زیر آورده شده است.

Q = −kA (
dT

dx
) (5                                                    )  

ضریب  kنرخ حرارت با استفاده از روش هدایت،  Qکه در آن 

سطح عمود بر جهت انتقال حرارت  Aهدایت حرارتی جسم، 

و 
dT

dx
گرادیان دما می باشد. ضریب انتقالی هدایت گرمایی به  

ش های بین دما و چگالی وابسته است و معیاری از برهمکن

مولکولی است. در حین برخوردهای بین مولکولی، مولکول 

هایی که انرژی بیشتری دارند انرژی خود را به مولکول های 

با انرژی کمتر می دهند. این انتقالات باعث می شوند که انرژی 

از ناحیه ای با دمای بالاتر به ناحیه ای با دمای پایین تر جریان 

ها آزادانه حرکت می کنند و باهم  یابد. در گازها، مولکول

برخورد می کنند و انرژی از طریق برخورد مولکول ها با هم 

منتقل می شود. در مایعات و جامدات مولکول ها آزادانه 

حرکت نمی کنند و انرژی مولکولی از طریق برخوردهای 

متوالی بین مولکول ها در لایه های مجاور، بدون آن که 

 به نقطه ای دیگر بروند، انتقال می یابند. مولکول ها از نقطه ای

17 Fourier law 
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در گازهای با چگالی پایین، فاصله طی شده در حین دو 

برخورد متوالی بسیار بیشتر از قطر مولکولی است و حرکت 

 آزادانه مولکول ها، بیشترین سهم را در این انتقالات دارند.

روش کلی برای بررسی خواص انتقالی سیالات چگال، بسط 

جنبشی مربوط به خواص انتقالی سیال رقیق است. یک نظریه 

روش مناسب، بسط خواص انتقالی به صورت یک سری توانی 

از چگالی عددی، مشابه معادله ویریال گازهای حقیقی می 

باشد. سری توانی که هدایت گرمایی  را توصیف می کند به 

 ( نوشته می شود:6صورت رابطه )

λ̅ (ρ, T) = λ0(T)[1 + Bλρ + Cλρ2 ln ρ + ⋯ ] (6  )       

نظریه جنبشی گازها قصد داشت خواص ماکروسکوپی گازها 

را بر اساس حرکت و برهمکنش بین مولکول ها تعیین کند. 

بولتزمن بنا شده است  ـ این نظریه بر پایه تابع توزیع ماکسول

 و هدف اصلی آن ، حل معادله بولتزمن است.
∂fi

∂t
+ (νi

∂fi

∂r
) + (

Xi

Mi
.

∂fi

∂νi
) = ∑ ∭(f́i f́j −

fifj)gijbdb dε dνj  (7                                                 )  

جرم  Miنیروهای خارجی احتمالی در سیستم،  Xiکه 

سرعت نسبی اولیه  gijپارامتر برخورد و  bام،  iمولکولی گونه 

 است.

محاسبه خواص انتقالی بر پایه حل معادله بولتزمن توسط دو  

محقق به نام های چپمن و انسکوگ امکان پذیر است. آن ها 

ثابت کردند که خواص انتقالی گازها ی تک اتمی و مخلوط 

آنها به خواص مولکول ها وابسته است. نتیجه نهایی نظریه 

یک  انسکوگ بیان ریاضی خواص انتقالی به صورت - چپمن

سری عبارات شناخته شده به نام انتگرال های برخورد هستند. 

این عبارات بیان کننده دینامیک برخوردها هستند. چپمن و 

انسکوگ پیشنهاد کردند که خواص گازها تنها به پتانسیل 

 جفت و دما وابسته است.

رابطه ای که چپمن و انسکوگ برای بیان هدایت گرمایی 

( است. شایان 8به صورت معادله ) گازهای رقیق بیان کردند

ذکر است که این رابطه بدون درنظر گرفتن سهم درجات 

 آزادی درونی برای سیالات چنداتمی فرمولبندی شده است.

                                                           
18 Inelastic collisions 

λ =
75

64
(

KT

πm
)

1

2 𝑓𝜆

σ2 Ω(2,2)
∗ (T∗)

   (8                                  )  

fλ = 1 +
1

42
(8E∗ − 7)2                           (9)                      

∗Ω(2,2)ضریب اصلاحی هدایت گرمایی،  fλکه  
(T∗) 

انتگرال برخورد کاهیده نسبت به انتگرال برخورد کره سخت ، 

T∗  دمای کاهیده که برابرست با
KT

ε
پارامتر فاصله  σو  

( به دست می 10طبق رابطه ) ∗Eپتانسیل است. همچنین 

 آید.

E∗ =
Ω(2,3)

∗

Ω(2,2)
∗    (10                                                    )  

با استفاده از پتانسیل عزیز و معادلاتی که توسط نجفی و 

همکارانش ارائه شده، معادله قابل استفاده برای کلیه دماها 

∗Ω(2,2)برای محاسبه 
(T∗) ( است:11به صورت رابطه ) 

Ω(2,2)∗
(T∗) = exp ∑ ai(ln T∗)i6

0 (11                   )        

 که ضرایب بسط عبارتند از:
a0 = 4×/369 1-10± 7/8 × 4-10 

a1 = -4×/505 1-10± 1/3 × 3-10 

a2 = 5×/326 2-10± 8/1 × 4-10 

a3 = 3×/519 2-10± 9/2 × 4-10 

a4 = -1/751× 2-10± 4 × 4-10 

a5 = 2×/772 3-10± 7 × 5-10 

a6 = -1/529× 4-10± 4/3 × 6-10 

 

برخورد کاهیده فقط تابعی از دمای کاهش در واقع انتگرال 

 [.15یافته است]

در گازهای چنداتمی، به دلیل وجود برخوردهای غیر 

که در اثر درجات آزادی درونی به وجود می آیند  18الاستیک

و همچنین غیرکروی بودن پتانسیل های برهمکنش، محاسبه 

هدایت گرمایی پیچیده تر از گازهای تک اتمی است. به بیانی 

دقیق تر، در مولکول های چنداتمی به علت وجود برخوردهای 

غیرالاستیک، انرژی جنبشی برخوردهای مولکولی پایسته 

ه اما تکانه و جرم همچنان پایسته باقی می مانند. بر این نبود

اساس ویسکوزیته و نفوذ چندان تحت تاثیر وجود درجات 

آزادی درونی قرار نمی گیرند. در حالیکه مقادیر هدایت 

گرمایی به اثرات غیرالاستیک بودن برخوردها ناشی از سهم 
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یت درجات آزادی درونی وابسته هستند. به این ترتیب، هدا

گرمایی گازهای چنداتمی را می توان به صورت مجموع سهم 

 های ناشی از درجات آزادی انتقالی و درونی در نظر گرفت.

λ° = λtr
° + λint

°      (12                                              )  

λtrهدایت گرمایی گاز در چگالی پایین،  °λکه 
سهم درجات  °

λintآزادی انتقالی هدایت گرمایی در چگالی پایین و 
سهم  °

درجات آزادی درونی هدایت گرمایی در چگالی پایین 

 [.  13است]

سهم درونی هدایت گرمایی طبق معادله ریاضی زیر بدست 

 می آید:

λint = ∑ ai(T)i4
i=0 (13 )                                           

داده های تجربی، می توان این معادله را که با همبستگی 

 بهینه نمود.

انسکوگ فقط سهم درجات آزادی انتقالی در  - نظریه چپمن

چگالی پایین را محاسبه می کند. برای محاسبه هدایت 

گرمایی باید سهم درجات آزادی درونی را محاسبه و به سهم 

انسکوگ  - درجات آزادی انتقالی که به وسیله نظریه چپمن

 اسبه شده، افزود.مح

از آنجایی که درمعادله بولتزمن تنها برخوردهای دوتایی در 

نظر گرفته می شود، پس نتایج نظریه خواص انتقالی برای 

گازهای رقیق قابل استفاده است. اما این نظریه در چگالی های 

بالا که برخوردهای سه تایی هم مهم هستند، معتبر نیست. 

می تواند هدایت گرمایی گازهای پس این نظریه به تنهایی ن

 چنداتمی را محاسبه کند.

 فرند – نظریه رینواتر

یک روش مناسب برای بررسی خواص انتقالی سیالات چگال، 

بسط خواص انتقالی به صورت یک سری توانی از چگالی 

عددی، مشابه معادله ویریال گازهای حقیقی می باشد. سری 

کند به صورت رابطه  توانی که هدایت گرمایی  را توصیف می

 ( نوشته می شود:14)

λ̅ (ρ, T) = λ0(T)[1 + Bλρ + Cλρ2 ln ρ + ⋯ ]   (14  )     

فرند کامل ترین نظریه برای محاسبه خواص  - نظریه رینواتر

انتقالی در چگالی های متوسط می باشد. مبنای محاسبات 

                                                           
19  Crude 

است که  20جونز ـ لنارد 19رینواتر و فرند، مدل پتانسیل خام

گیری از پتانسیل واقعی هارتری نجفی و همکارانش، با بهره

محاسبات خود را برای گازهای نادر و مولکولی تکرار  فاک

های کردند و نتایج این محاسبات توافق بسیار خوبی با داده

استفاده  الااز این نظریه در چگالی های ب[. 9]تجربی داشت

ت بعدی بسط نیز لاجم ،لانمی شود. زیرا در چگالی های با

مهم است. کارایی این نظریه از نظر چگالی با کاهش دما 

کاهش می یابد، زیرا با کاهش دما وابستگی خواص انتقالی به 

ت بعدی بسط مهم می لاچگالی زیاد شده و در نتیجه جم

 [:16این نظریه را می توان به صورت رابطه زیر نوشت]. شوند

λRF = λ°(1 + NAσ3Bλ
∗ρ) (15                                 )  

Bλکه 
دومین ضریب ویریال کاهیده هدایت گرمایی در دمای  ∗

فاصله ای که پتانسیل بین اتمی صفر می شود و  σکاهیده ، 

λ°  هدایت گرمایی در حد چگالی پایین است که توسط نظریه

 انسکوگ محاسبه می شود.- چپمن

Bλطبق این نظریه 
 زیر بدست می آید:به صورت رابطه  ∗

Bλ
∗ = Bλ

(2)∗

+ Bλ
(3)∗

+ Bλ
(M−D)∗

(16                              )  

Bλکه 
(2)∗

Bλمونومر ،  ـ سهم برخوردها مونومر 
(3)∗

اثر وجود  

Bλمونومر و  ـ ذره سوم در برخوردهای مونومر
(M−D)∗

سهم  

 [.19-17دیمر است ] ـ برخوردهای مونومر

Bλ برای ارزیابی دقیق سهم دو مونومری 
(2)∗

 ، نظریه رینواتر 

فرند شامل نتایجی از نظریه جنبشی گازهای چگال می  -

وه بر اثرات انتقالی برخورد، اثرات لاباشد، بدین معنی که ع

جنبشی را نیز در نظر می گیرد. برای محاسبه مقادیر قابل 

Bλقبول برای 
(2)∗

، رینواتر نتایج برخی محققین را توسعه داد، 

میک دو ذره ای را برای پتانسیل دینا به این ترتیب که اولا

جونز در نظر گرفت و  - های واقعی تر مانند پتانسیل لنارد

ثانیا از اثرات شرایط مرزی برای حل انتگرال های پیچیده 

با افزایش  .توصیف کننده سهم دو مونومری صرف نظر کرد

چگالی،احتمال برخورد های سه تایی به طور هم زمان نیز 

ه سوم حتی می تواند بر توزیع مکانی وجود دارد. وجود ذر

برخورد های دوتایی اثر گذاشته و به عنوان یک عامل وابسته 

20 Lennard- Jones 



24الی  14صفحات  1400زمستان  8شماره -های پایدارشیمی سبز و فناوری  

 

  19 

 

 .گرددمی به چگالی در سطح مقطع برخورد های دوتایی وارد 

در  ه بر این، بر انتقال اندازه حرکتلاورخورد های سه تایی عب

سهم های دو مونومری و سه  .یک سیال اثر می گذارد

جونز و بدون استفاده از داده های  - پتانسیل لنارد مونومری از

دیمر از داده  - تجربی محاسبه می شوند ولی سهم مونومر

 دست می آیند. های تجربی ضرایب اول چگالی به

و همکارانش با  21نومر ابتدا توسط اسنایدروم -نومر وسهم م

کار بردن تصحیح معادله بولتزمن، ارائه شده توسط هب

دست آمد. ههای دافعه ببرای پتانسیل 23وگرین  22بوگولیوبوف

های حقیقی که فرند این جمله را برای پتانسیل - رینواتر

 جونز - پتانسیل لناردیعنی نیروهای جاذبه را نیز در برداشتند 

گیری فقط بر انتگرال، . در این کار[17-21]محاسبه نمودند

ای انجام  ذره -در فضای فاز دو  روی سهم برخوردهای دوتایی

Bλشبه پایدار در های مقید وتأثیر حالت. شد
(MD)

*

ظاهر   

تایی بر نتایج تجزیه وتحلیل سهم برخوردهای سه شود.می

حاصل از مدل پتانسیل کرة سخت مبتنی است که توسط 

تر این تصحیح توسط انسکوگ معرفی شد. شکل دقیق

دست آمد که یک تخمین منطقی را هب 25کرتیس - 24هافمن

-های واقعی ارائه میبرای محاسبه این جمله در مورد پتانسیل

هر  و رینواتر ـ فرند کرتیس  - 26کرتیس، بنت -کرد. هافمن 

  .[22-25] کدام این سهم را به صورت عددی محاسبه کردند

برای خواص انتقالی، بر پایه  دیمر - مونومر محاسبه سهم

-ت میهای گازی دوتایی رقیق صورنظریة جنبشی مخلوط

نومرها و وکنش بین مبا فرض داشتن پتانسیل برهم .پذیرد

ها، چپمن برای مخلوط -کارگیری نظریه انسکوگ هدیمرها و ب

توان این سهم را محاسبه نمود. به علت پیچیدگی می

 27هرشفیلدر -، توسط استوگرین . -نومر وبرخوردهای واقعی م

راساس این ب که مسأله اعمال شد کردنترتقریبی برای ساده

دیمر از نظر ریاضی شکل  -نومر وکنش متقریب، پتانسیل برهم

نومر دارد اما پارامترهای وم -نومر وهای میکسانی با پتانسیل

 [.14است]آن متفاوت 

                                                           
21 Snider 
22 Bogolioubov 
23 Green 
24 Hoffman 

ضریب دوم ویریال هدایت گرمایی به برهمکنش های بین 

فرند با استفاده  - مولکولی و دمای کاهیده وابسته است. رینواتر

Bλجونز،  -پتانسیل لنارداز 
را تعیین کرد. همچنین نجفی و  ∗

همکارانش با استفاده از پتانسیل های واقع بینانه عزیز در 

Bλگازهای تک اتمی، برای 
( را در محدوده  17معادله ) ∗

500> T∗ >5/0 :ارائه دادند 

Bλ
∗ =  ∑ ai(T∗)−in

i=0 (17                                       )  

را می توان برای تعیین ضریب دوم ویریال هدایت معادله بالا 

 [26و27گرمایی در گازهای چنداتمی نیز بکار برد ]

 

 گیری نتیجه و بحث

بررسی پارامترهای پتانسیل برهمکنش بین مولکولی  -1

 و اثرات درجات آزادی درونی در هدایت گرمایی

بسیاری از خواص انتقالی مواد به پتانسیل بین مولکولی جفت 

، وابسته هستند. بر اساس نظریه جنبشی و مکانیک آماری، 

می توان یک عبارت تئوری برای انرژی پتانسیل بین مولکولی 

جفت ارائه داد. برای استفاده از تابع پتانسیل بین مولکولی 

سیل مشخص جفت در محاسبات، لازم است که یک مدل پتان

با پارامترهایی از قبیل 
ε

k
تعریف کرد. این پارامترها قابل  σو  

تنظیم می باشند و می توان نتایج مربوط به محاسباتی که با 

چندین دسته از پارامترها انجام شده است را با داده های 

تجربی مقایسه کرد و پارامترهای بهینه را برای هریک از 

 سردکننده ها به دست آورد.

در اینجا، برای هرکدام از سردکننده ها، به بررسی دو دسته از 

پارامترهای پتانسیل بین مولکولی پرداختیم و میزان دقت هر 

کدام از پارامترها را در محاسبه هدایت گرمایی در چگالی های 

( سنجیدیم. سپس پارامترهای  mol/l 5/0 - 0پایین ) 

ایی در محدوده پتانسیل بهینه را برای محاسبه هدایت گرم

( به کار بردیم. شایان  mol/l 2 - 5/0چگالی های متوسط ) 

، R123در سردکننده های  mol/l 5/0ذکر است که چگالی 

R142b  وR152a  و  247/50،  465/76به ترتیب معادل

25 Curtiss 
26 Bennett 
27 Stogryn and Hirschfelder 
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025/30 Kg m3⁄  است و چگالیmol/l 2  در این

 862/305سردکننده ها در سیستم متریک به ترتیب معادل 

Kg 102/132و  99/200،  m3⁄ .می باشد 

( مقادیر پارامترهای پتانسیل برای هر سردکننده 1در جدول )

گزارش شده است. شایان ذکر است که پارامترهای پتانسیل 

مذکور با استفاده از روش های نیمه تجربی وارونگی داده های 

خواص انتقالی و نیز با استفاده از محاسبات شیمی کوانتومی 

( 28) 29نظیر خوشه های جفت شده 28آغازین و روش های

 برای سیالات موردنظر به دست آمده اند.

 
مقادیر پارامترهای پتانسیل بر همکنش بین مولکولی در -1جدول

 R152aو  R123 ،R142bسردکننده های 

R152a [33,34] R142b [31,32] R123 [29,30]   پارامتر

 پتانسیل

دسته 

 دوم

دسته 

 اول

دسته 

 دوم

دسته 

 اول

دسته 

 دوم

دسته 

 اول

 

334 8/354 363 2/278 1/275 2/336 ε

k
 (K) 

4674/0 4611/0 518/0 536/0 5909/0 587/0 (nm)σ 

 

انسکوگ تنها سهم  - همانطور که گفته شد، نظریه چپمن

درجات آزادی انتقالی هدایت گرمایی سیالات رقیق را محاسبه 

می کند. در واقع برای محاسبه هدایت گرمایی سیالات 

سردکننده در محدوده چگالی های رقیق و متوسط، باید سهم 

درجات آزادی درونی را محاسبه و به سهم درجات آزادی 

 انتقالی اضافه کنیم. 

λint
[ در یک 29-34ه از داده های تجربی موجود ]با استفاد ∘

 محاسباتی مقادیر محدوده دمایی به دست می آید. سپس

λint
 ریاضی مدل یک با مربعات حداقل روش از استفاده با ∘

 داده مقایسه با و شود می برازش متلب افزار نرم در مناسب

 بدست مدل بهینه پارامترهای تجربی، نتایج با محاسباتی های

 کمینه برای 30کاهشی گرادیان روش منظور بدین. آید می

 تکرار و خطا کاهش جهت تعیین خطا، مربعات مجموع سازی

                                                           
28 ab-initio 
29 Coupled cluster 

 نرخ میزان و شد انجام شود، حاصل همگرایی جاییکه تا فرایند

مقادیر  2در جدول  (.35. )شد نظرگرفته در 5ₓ10-5 یادگیری

پارامترهای بهینه سهم درجات آزادی درونی هدایت گرمایی 

 برای هر سردکننده گزارش شده است.

 
مقادیر پارامترهای بهینه سهم درجات آزادی درونی هدایت  -2جدول

 R152aو  R123 ،R142bگرمایی در سردکننده های 

R152a R142b R123  پارامتر بهینه

λint
∘ 

263ₓ10-2/3 764ₓ10-2/3 358ₓ10-2/9 0a 

897ₓ10-4/6- 29ₓ10-4/6- 327ₓ10-3/1 1a 

692ₓ10-6/4 985ₓ10-6/3 84ₓ10-6/6 2a 

281ₓ10-8/1- 065ₓ10-8/1- 477ₓ10-8/1 3a 

332ₓ10-11/1 092ₓ10-11/1 179ₓ10-11/1 4a 

 

میزان درصد انحراف هدایت گرمایی محاسباتی  1در نمودار 

بر اساس بهترین پارامترهای پتانسیل نسبت به مقادیر تجربی 

 R152aو  R123 ،R142bبرای هرکدام از سردکننده های 

 نشان داده شده است.

 
درصد انحراف هدایت گرمایی محاسباتی با داده های تجربی  -1نمودار 

[ بر اساس دسته بهینه پارامترهای پتانسیل برهمکنش برای 29 ـ 34]

 K350 در محدوده دمایی ) R152a و  R123 ،R142bسردکننده های 

 (mol/l 5/0 - 0( و محدوده چگالی های رقیق ) 200 ـ

 

 31نتایج محاسباتی نشان داد که مقدار انحراف مطلق میانگین

(AAD به دست آمده برای هدایت گرمایی سردکننده )

30 Gradient descent 
31 Average absolute deviation 

-٤

-٢

٠

٢

٤

١٨٠ ٢٢٠ ٢٦٠ ٣٠٠ ٣٤٠

D
ev

%

T(K)

R152a

R142b

R152a
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R123  بر اساس دسته اول و دوم پارامترهای پتانسیل به

می باشد. مقادیر درصد انحراف  37/2و % 66/2ترتیب برابر با %

 طبق رابطه زیر تعریف می شود.

Deviation =
λcal−λexp

λexp
× 100 (18                       )  

ترها دارای میانگین درصد انحراف ازآنجاییکه دسته دوم پارام

کمتری است پس به عنوان مدل مطلوب برای محاسبه هدایت 

در چگالی های پایین در نظر گرفته می  R123گرمایی سیال 

حاصل از  AADنیز میزان  R142bشود. در سردکننده 

دسته اول و دوم پارامترهای پتانسیل به ترتیب برابر با 

دسته دوم پارامترها به عنوان می باشد و  168/0و % %472/0

در  AADدسته بهینه در نظر گرفته می شود. مقادیر 

نیز براساس دسته اول و دوم پارامترهای  R152aسردکننده 

می باشد و چون  182/0و % 293/0پتانسیل به ترتیب برابر با %

کمتری دارد به عنوان مدل بهینه  AADدسته دوم میزان 

 انتخاب می شود.

ین، آنالیز نمودار های انحراف و مقادیر انحراف مطلق علاوه بر ا

میانگین همگی حاکی از دقت مناسب مقادیر محاسباتی و در 

 محدوده ی نایقینی تجربی این خاصیت است.

مدلسازی وابستگی مرتبه اول هدایت گرمایی -2

 سردکننده ها به چگالی

فرند می  - همانطور که گفته شد، با استفاده از نظریه رینواتر

و  R123 ،R142bتوان هدایت گرمایی سیالات سردکننده 

R152a  را در محدوده نیمه چگال محاسبه کرد. در این نظریه

Bλمیزان وابستگی هدایت گرمایی به چگالی، با عبارت  
بیان   ∗

Bλمی شود. 
اولین مرتبه تصحیح روی وابستگی هدایت  ∗

ویریال  گرمایی نسبت به چگالی است و به آن ضریب دوم

هدایت گرمایی کاهش یافته نیز می گویند. در این تحقیق با 

استفاده از روش حداقل مربعات برای دو مدل معادله 

Bλهمبستگی 
محاسبه و  17طبق رابطه  aiمیزان ضرایب  ∗

Bλیک مدل مناسب برای محاسبه 
ارائه شد. لازم به ذکر است  ∗

Bλکه در معادله مذکور برای محاسبه 
اول بسط سه جمله  ∗

جهت بهینه سازی پارامترها مورد توجه قرار گرفت. در جدول 

Bλ( ضرایب  3)
Bλمعادله همبستگی بهینه  ∗

برای هر  ∗

 سردکننده گزارش شده است.

 
مقادیر ضرایب معادله همبستگی بهینه ضریب دوم ویریال  -3جدول 

 R152aو  R123 ،R142bهدایت گرمایی سردکننده های 

R152a R142b R123  پارامتر

Bλبهینه 
∗   

-1 ×/491 101 

 

-3 ×/335 101 

 

 -3 ×/451 101 

 

a0 

4 ×/165 101 

 

9×/218 101 

 

1×/149 102 

 

a1 

-2 ×/676 101 

 

-5 ×/911 101 

 

-9 ×/412 101 

 

a2 

 

، شکل کلی رفتار منحنی معادله 4تا  2در نمودارهای 

Bλهمبستگی بهینه 
برحسب دمای کاهش یافته برای  ∗

 هرکدام از سردکننده ها نمایش داده شده است.

 

 

 
Bλرفتار منحنی معادله همبستگی بهینه  -2نمودار 

برحسب دمای کاهش  ∗

 R123  یافته برای سردکننده

 

 

-١٤٠

-١١٠

-٨٠

-٥٠

-٢٠

١٠

٠.٥ ٠.٧ ٠.٩ ١.١ ١.٣ ١.٥

T*

-١٤٠

-١١٠

-٨٠

-٥٠

-٢٠

١٠
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Bλرفتار منحنی معادله همبستگی بهینه  -3نمودار
برحسب دمای کاهش  ∗

 R142b  یافته برای سردکننده

 

 
Bλرفتار منحنی معادله همبستگی بهینه  -4نمودار

برحسب دمای کاهش  ∗

 R152a یافته برای سردکننده

 

 
 34] درصد انحراف هدایت گرمایی محاسباتی از مقادیر تجربی-5ر نمودا

Bλهمبستگی بهینه بر اساس معادله  [29 -
های نیمه  برای سردکننده ∗

( 350 ـ K450در محدوده دمایی )   R152aو  R123 ،R142b چگال 

 ( mol/l 2 - 5/0)  و محدوده چگالی های متوسط

 

میزان درصد انحراف هدایت گرمایی محاسباتی طبق  5نمودار

Bλمعادله همبستگی بهینه 
نسبت به مقادیر تجربی بر حسب  ∗

 چگالی را نشان می دهند.

به دست آمده  AADنتایج محاسباتی نشان داد که که مقادیر 

برای هدایت گرمایی سردکننده های نیمه چگال مذکور 

همگی از دقت مناسب و در محدوده نایقینی تجربی است. 

مقدار انحراف مطلق میانگین برای مقادیر هدایت گرمایی 

در محدوده نیمه چگال بر اساس معادله  R123درسردکننده 

Bλهمبستگی نوع اول و دوم 
و  286/0به ترتیب برابر با % ∗

می باشد. با توجه به اینکه معادله همبستگی نوع اول  %522/0

Bλ
پایین تری است پس به عنوان مدل مناسب  AADدارای  ∗

در چگالی های  R123برای محاسبه هدایت گرمایی سیال 

نیز  R142bمتوسط در نظر گرفته می شود. در سردکننده 

Bλم حاصل از معادله همبستگی نوع اول و دو AADمیزان 
∗ 

می باشد و معادله 098/2و % 0469/0به ترتیب برابر با  %

Bλهمبستگی نوع اول به عنوان معادله همبستگی بهینه 
در ∗

 نظر گرفته می شود. 

نیز براساس معادله  R152aدر سردکننده  AADمقادیر 

Bλهمبستگی نوع اول و دوم 
و  781/0به ترتیب برابر با % ∗

همبستگی نوع اول میزان  می باشد و چون معادله %269/1

AAD .کمتری دارد به عنوان مدل بهینه انتخاب می شود 

 نتیجه گیری

در این کار تحقیقاتی هدف اصلی ما ، محاسبه هدایت گرمایی 

در محدوده  R152aو  R123 ، R142bسیالات سردکننده 

چگالی های پایین و متوسط با استفاده از فرمولبندی یا نظریه 

های مبتنی بر ترمودینامیک آماری است. یک مدل نظری 

مناسب برای محاسبه انتگرال های برخورد، ضریب دوم ویریال 

 - انسکوگ و رینواتر - هدایت گرمایی بر اساس نظریه چپمن

مدل های نظری فرند ارائه می شود به طوری که دقت 

پیشنهادی در محدوده ی نایقینی در اندازه گیری های تجربی 

 می باشد.

انسکوگ و با استفاده از دو دسته  - در ابتدا طبق نظریه چپمن

پارامترهای پتانسیل ، سهم انتقالی و درونی هدایت گرمایی 

محاسبه و با داده های تجربی در دسترس مقایسه شد. در این 

مبستگی مناسب برای محاسبه سهم درونی مرحله، عبارات ه

هدایت گرمایی به دست آمد. مقایسه ی نتایج با داده های 

تجربی نشان داد که برای هریک از سردکننده ها، کدام دسته 

از پارامترهای پتانسیل بیشترین تطابق را با داده های تجربی 

دارد و به عنوان مدل بهینه برای محاسبه هدایت گرمایی این 

 لات در محدوده چگالی های پایین معرفی گردید.سیا

فرند و پارامترهای  - در گام بعد، با استفاده از نظریه رینواتر

بهینه حاصل از محاسبات چگالی های پایین و متوسط، دو 
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نوع معادله همبستگی برای ضریب دوم ویریال هدایت گرمایی 

قایسه کاهش یافته ارائه شد. دقت این معادلات نیز از طریق م

با داده های تجربی ارزیابی گردید. تحلیل انحراف نتایج 

محاسباتی برای ضریب دوم ویریال هدایت گرمایی با داده های 

تجربی، منجر به ارائه مدل نظری مناسب برای این کمیت در 

هر یک از سیالات سرد کننده گردید. در مرحله نهایی، مدل 

رمایی را برای ریاضی همبستگی ضریب دوم ویریال هدایت گ

هر یک از سردکننده ها به کار برده و هدایت گرمایی این 

سیالات را در محدوده چگالی های متوسط محاسبه و با داده 

 های تجربی مورد ارزیابی و مقایسه قرار دادیم.

 قدردانی و تشکر

 جهت امکاناتالزهرا )س(  ازدانشگاه پژوهش این نویسندگان

 است، کمال داده ارایه پروژه این انجام برای که تجهیزاتی و
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