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أحمد االله سبحانه و تعالى الذي وفقني وهيأ لي الأسباب ،و لي عظيم الشرف أن  أحمد االله سبحانه و تعالى الذي وفقني وهيأ لي الأسباب ،و لي عظيم الشرف أن  أحمد االله سبحانه و تعالى الذي وفقني وهيأ لي الأسباب ،و لي عظيم الشرف أن  أحمد االله سبحانه و تعالى الذي وفقني وهيأ لي الأسباب ،و لي عظيم الشرف أن  

        ه  ه  ه  ه  ــــل من خلصت دعواتل من خلصت دعواتل من خلصت دعواتل من خلصت دعواتــــكككك        ىىىىإلإلإلإلل الشكر  ل الشكر  ل الشكر  ل الشكر  ــــأتقدم بجزيأتقدم بجزيأتقدم بجزيأتقدم بجزي

        خطوط بصماته في إعداد هذا العمل المتواضع الذي نسالخطوط بصماته في إعداد هذا العمل المتواضع الذي نسالخطوط بصماته في إعداد هذا العمل المتواضع الذي نسالخطوط بصماته في إعداد هذا العمل المتواضع الذي نسالو و و و 

        ....االله عز وجل أن يبارك لي فيهاالله عز وجل أن يبارك لي فيهاالله عز وجل أن يبارك لي فيهاالله عز وجل أن يبارك لي فيه        

        ينينينينددددالالالال    مالمالمالمالعيادي كعيادي كعيادي كعيادي ك    مفتاح محمد الطيب ومفتاح محمد الطيب ومفتاح محمد الطيب ومفتاح محمد الطيب و        الأستاذين المشرفينالأستاذين المشرفينالأستاذين المشرفينالأستاذين المشرفينأخص بالذكر  أخص بالذكر  أخص بالذكر  أخص بالذكر  

        معي  معي  معي  معي  مجهوداتهما التي بذلاها  مجهوداتهما التي بذلاها  مجهوداتهما التي بذلاها  مجهوداتهما التي بذلاها      ىىىىشكرهما علشكرهما علشكرهما علشكرهما علأأأأاللذان  اللذان  اللذان  اللذان  

        ....ةةةةالمذكر المذكر المذكر المذكر القيم طوال مشوار إعداد  القيم طوال مشوار إعداد  القيم طوال مشوار إعداد  القيم طوال مشوار إعداد          ههههعلى التوجيعلى التوجيعلى التوجيعلى التوجي    وووو

        : : : : بالمقـابلبالمقـابلبالمقـابلبالمقـابلكما أشكر  كما أشكر  كما أشكر  كما أشكر  

بقبول ترأس هذه  بقبول ترأس هذه  بقبول ترأس هذه  بقبول ترأس هذه          شرفنيشرفنيشرفنيشرفنيرحومة فرحات الذي  رحومة فرحات الذي  رحومة فرحات الذي  رحومة فرحات الذي  ....الأستاذ  رئيس لجنة المناقشة دالأستاذ  رئيس لجنة المناقشة دالأستاذ  رئيس لجنة المناقشة دالأستاذ  رئيس لجنة المناقشة د

        ....اللجنةاللجنةاللجنةاللجنة

اقشة هذه  اقشة هذه  اقشة هذه  اقشة هذه  ـه منــه منــه منــه منـقبولقبولقبولقبول        الذي أسعدني علىالذي أسعدني علىالذي أسعدني علىالذي أسعدني علىصاولي صالح  صاولي صالح  صاولي صالح  صاولي صالح  ....ددددالأستاذ المناقش  الأستاذ المناقش  الأستاذ المناقش  الأستاذ المناقش  

        المذكرةالمذكرةالمذكرةالمذكرة

قبوله مناقشة هذه  قبوله مناقشة هذه  قبوله مناقشة هذه  قبوله مناقشة هذه          الساسي مسعدي الذي أسعدني علىالساسي مسعدي الذي أسعدني علىالساسي مسعدي الذي أسعدني علىالساسي مسعدي الذي أسعدني على....ش دش دش دش دالأستاذ المناقالأستاذ المناقالأستاذ المناقالأستاذ المناق

        المذكرةالمذكرةالمذكرةالمذكرة

        ....وإبراهيموإبراهيموإبراهيموإبراهيم        سميةسميةسميةسمية    ،،،،الالالالــــأمأمأمأم        ،،،،سناءسناءسناءسناء، ، ، ، ىىىى، ليل، ليل، ليل، ليلزكيةزكيةزكيةزكية    ::::ةةةةــــر زملاء الدفعر زملاء الدفعر زملاء الدفعر زملاء الدفعــــا أشكا أشكا أشكا أشكــــكمكمكمكم

،بوخالفة  ،بوخالفة  ،بوخالفة  ،بوخالفة      عمر بن طويلةعمر بن طويلةعمر بن طويلةعمر بن طويلة    ،،،،محمدمحمدمحمدمحمد        ، تخة، تخة، تخة، تخةلزهرلزهرلزهرلزهر        وأشكر كل من الأساتذة بن مبروكوأشكر كل من الأساتذة بن مبروكوأشكر كل من الأساتذة بن مبروكوأشكر كل من الأساتذة بن مبروك

            ،،،،شرينشرينشرينشرين    ييييننننسوداسوداسوداسوداى، ى، ى، ى، ليلليلليلليل        خياريخياريخياريخياريع الغني ، عبابسة سهام،  ع الغني ، عبابسة سهام،  ع الغني ، عبابسة سهام،  ع الغني ، عبابسة سهام،  

        ....بركان حسبيةبركان حسبيةبركان حسبيةبركان حسبيةشهرة ثورية، شهرة ثورية، شهرة ثورية، شهرة ثورية،     

        عمال إدارة قسم العلوم الفيزيائية  عمال إدارة قسم العلوم الفيزيائية  عمال إدارة قسم العلوم الفيزيائية  عمال إدارة قسم العلوم الفيزيائية  كل  كل  كل  كل          ىىىىوأقدم خالص تشكراتي أيضا إلوأقدم خالص تشكراتي أيضا إلوأقدم خالص تشكراتي أيضا إلوأقدم خالص تشكراتي أيضا إل

        ....ة بوعافية محمد و عمي علية بوعافية محمد و عمي علية بوعافية محمد و عمي علية بوعافية محمد و عمي عليصصصصو خاو خاو خاو خا

        على مساعدتهعلى مساعدتهعلى مساعدتهعلى مساعدته        شابية سعيدشابية سعيدشابية سعيدشابية سعيد        المهندسالمهندسالمهندسالمهندس        أشكرأشكرأشكرأشكركما  لا أنسى في الأخير أن  كما  لا أنسى في الأخير أن  كما  لا أنسى في الأخير أن  كما  لا أنسى في الأخير أن          وووو

        ....و دعمهو دعمهو دعمهو دعمه    
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  :ةالعــام الخلاصة

 
ل ـعامــ إيجــادات، لابــد مــن ـحســب نظريــة الترجحــ للمــاء الســكونية الســماحية لحســاب دالــة   

ة يــــمحاكــــاة الديناميكنظريــــة ك تكــــون أن إمــــا دةيــــعد قده بطــــر ـوني و الــــذي يمكــــن تحديـــــالبنيــــة السكــــ

  .ات ـأو انعراج النيترون -xةـأشع نعراجكا ةتجريبي وأ...الجزيئية
  

 ال تقريـــــبـهــــذا باستعمـــــ ة وـل البنيــــــة لإيجـــــاد عامـــــا طريقـــــة تحليليـــــاستخدامنــــ في هــــذا العمـــــل  

Percus-Yevick لاقةـعـــ اط وـدالة الارتبــــلـــ Ornstein-Zernike. حســـاب  الـــتي يمكـــن مـــن خلالهــــا

) دالــــة الارتبــــاط الكلـــي ), ( ), ( )OO OH HHh r h r h r، الـــذي  و مـــن هـــذه الأخـــيرة نحســـب عامــــل البنيــــة

  .أمكننا من حساب دالة السماحية السكونية
 

لـــك بتغـــير ذ ة وـيـــنو السك الســـماحيةة ـدالـــالحســـاب العـــددي لتمثلـــت في تحليليــــة الة ـالدارســـو   

اهر ـالظــة ينو الســك الســماحية دالــة  بينــت النتــائج أن تغــير و .الكثافــة و درجــة الحــرارة :التاليــة المقــادير 

5يكــون عنــدما تــتراوح قــيم العــدد المــوجي بــين  20k<  رارة و الكثافــة كمــاـويظهــر تغــير درجــة الحــ ،>

وأيضـــا  ةـلكثافـــا مـــع طـــرديو . عكســـيدرجـــة الحـــرارة مـــع  ةينو الســـك الســـماحيةتناســـب دالـــة  : يلـــي

   .الضغط
  

2nة ـرات العاليــــــال توتــــــنة الانكســـــار في اــــــقريـــــ في حســـــاب تمثلـــــت ىأخـــــر نتيجـــــة و  ε∞= 

  .ثابـتةرارة ـة عند درجة حـر والكثافاـة الانكسـن قرينـة بيـة الخطيـا العلاقـواستنتجن
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        ::::عــــامعــــامعــــامعــــامالالالالمدخـل  مدخـل  مدخـل  مدخـل  الالالال

  

  

تنصـــب  حيـــث اليوميـــةفي الحيـــاة  ةيلأهمــــو ذلـــك  ينـالباحثـــجهـــود كثـــير مـــن  ماءـالـــيســـتقطب 
هـو المركـب  )يبالـذي لـه خاصـية المـذ(  المــاء .يةـزيائية و الكيميائــخصائصـه الفيـ م علـى دراسـةـأعماله
ـــالوحيــ (  يةـشــروط حراريــة نوعــتحــت ) صــلب، ســائل، بخــار (  لاثـج طبيعيــا في حالتــه الثـــد الــذي ينت

 .ولوجيةـوجية و البيــولـــالات الجياماً في اـب دوراً هـعـيل كما أنه ،على سطح الأرض ) يةكـاميـترمودين
لتـوفره في   ذلـكو  ريةـالبشـارة ـالحضـ ةـولوجية منـذ بدايــفي عـدة تطـورات تكنـ ا ًـأساسيـ اً جزء ماءـال أصبح

  .كل مكان على سطح الأرض
  

درجـــة  ،افةـن في الكثـــيكية والــتي تكمـــائص ترمودينامـــخصــ نجــد ةزيائيـائص الفيـــمــن بــين الخصــ
 و ص الكهربائيــةـها الخصائـــية عــن سابقاتـــالــتي لا تقــل أهمــ ائصـالخصــ كتلــمــن  و...الضــغط و الحــرارة
رات ـالمـعـن عـدد تعـبر  الأخـيرةهذه  و. الكهربائية السمـاحيةية الكهربائية و ـاقلـمنها الن و التي يةـالضوئ

  . راغـما عليه في الفـين في وسط أقل مـبادل بين شحنتـا قوى التـيهالتي تكون ف
  

 ةيـتجريبـرق ـبطـكن قياسـها ـربائية الـتي يمــالكه السماحيهاب هذه ـحول حسحث ـو يتمحور الب
. يـية السكونـــامل البنـــة لعـــترونيـــعة الســينية و النيـراج الأشـــكانعــ  ةيـات تجريبـــلى قياســـية عـــأو مبنــ اشرةـمبــ
في  اتبعنـا .يةـامكية الجزيئــو محاكـاة الدينـ Monté Carlo (MC)ثلت في محاكاة ـرية تمـرق أخرى نظـوط

  .يليةـتحلالرية ـالنظهذا العـمل الطـريقة 
  

ص ـالخصائـــ يهــو  ها ـأهمــ رقنا إلىـتطـــ إذماء ـة للـــزيائيـــالفي ائصـخصـــلل الأول لـالفصــص ـخصــ
رية ـنظــب رةـهــذه الأخيــ ـبــاحس تمو . ربائية الســكونيةـالســماحية الكهــا ـهــالــتي تمثل ،ةـة و الضوئيـــالكهربائيــ

باشر ـالحسـاب المـ جانـبلــى إ .يـل الثانــفي الفصـ تناولناهــا يـالتـ يـو الإحصائـ يـانيك الكلاسيكــالميك
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 و. الثـلفصــل الثــا في اـرنا بعضهـــكونية ذكـــســماحية الـالســ إلىول ـرى اســتعملت للوصـــهنــاك طــرق أخــ
  .ا ًـفـذكورة آنـرية المـال النظـة باستعمـا السماحية السكونيـع حسبنـل الرابـفي الفص
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 أن بمــــا و .الخ...اءـالفيزيــــ و ريـالــــ و ءاـيــــكيممنهــــا الة ـتلفــــمخ تالاـاء في مجــــة المـــــدراســــ لتــــدخ  
ــــتدراس ـــــفي اــــا ـن ــــةا المـــــاءالات ـلحــــ لـهــــذا الفصــــ سنعـــــرض في ،ائيـال الفيزي خصائصـــــه و بعــــض  لثلاث

   .الفيزيائيـة
  

1-I  بنيةالو  التركيب:   

-1-Iللماء ائييمكيال التركيب  أ:   

  :النقي كيميائيا منالماء  يتركب  
16 رائثلاث نظ لها O أوكسجين ةذر  -

8O,17
8O , 18

8 O و  
1 رائنظـــثـــلاث  H هيـــدروجين تـــينذر  -

1
H هيـــدروجين)Hydrogène(،2

1
H  دتريـــوم هيـــدروجين

deutérium(،3(ثقيل 

1
H تريتيوم )tritium (1[ و[. 

2H يءجـــــز  نـــــتجي  O مـــــول مــــــن غـــــاز الهيـــــدروجين  1تفاعـــــل  مـــــن
2

H  1و
2

مـــــول مـــــن غــــــاز  

كسجين الاو 
2

O  يلي كما:  

                                    1
2 2 22H + O H O→  

  

-1-Iماءلل يةئيجز البنية ال ب:  

2Hذو الصــيغة  المــاء يءجــز  نيــةب   O التشــويه للبنيــة الرباعيــة نــاتج  هــذا  ،ملتويــة لــه بنيــة رباعيــة
مـا ك   . ين يتـدافعان الواحـدة نحـو الأخـرىيالحر يجعل الإلكترونين  وجود زوج إلكتروني غير منفصل عن

  :ميزات التالية المب هذه البنية تتميز 
 ]2[مميزات هندسية �

o Aطول الرابطة �  0.96= O-H 

H-Hزاوية بين  �  o104.5هي 
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 ]1[ف الكهروسلبية بين الأوكسجين و الهيدروجين اختلا  �

306.18.10عزم ثنائي القطب  � .C mµ −=  

450طاقة الربط  � /KJ mole  
  ] ]1][3ا الجزيء تميزيالأساسيات التي  I-1شكلال يبن
  
  

 
                                                             

 

 

 

 

 

 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 الماء يءجز I-1الشكل

104.5o 

1.54Ao 

0.96 Ao 

H 

H 

زوج إلكتروني 
 غير منفصل
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2-I حالات الفيزيائيةال:  

هو موضح في  اكم ،الضغط ودرجة الحرارة حسب) صلب، سائل، غاز( حالاتماء ثلاثة لل  
  .]I-2( ]3شكل(مخطط الطور 

 
  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

-2-Iالتبخر( يةغاز الحالة ال  أ:(   

 اـالزاوي كمـ وذجمنالو توافق  ،بعضهاعن  اً يـنسب ةً ـمستقل الغـازية ةالالحفي  اءـالم ياتئجز تكون   
  .]I-3 ]4الشكلمبين في  هو
  
  
  
  
  

 مخطط الطور للماء I-2الشكل
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-2-Iلةحالة السائال ب:  

محـاط بأربعـة أو  يءصـبح كـل جـز حيـث ي ،الهيدروجينيةتكسر الروابط ن ع ئلةالحالة الساتنتج   
 Cتوافـق درجـة حـرارة  الـتي عظميـةالأ هـاتقيم إلى الكتلـة الحجميـة صـلتالحالة  في هذه .خمسة جزيئات

o4  1[ جوي ضغطواحد و[.  
المـاء في  I -4الشـكليبـين  .الكتلـة الحجميـة للجليـدأكـبر مـن سـائل الالكتلة الحجمية للماء ف 

  .الة السائلةلحا
  
  
  
  

  

  

  

  

62pm 

105o 

O 

H 

H 

 لغازيةالة الحاالماء في  I-3الشكل

  الة السائلةالحالماء في  I-4الشكل
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-2-Iةحالة الصلبال ج:   
o0عنـد  .الضـغطحسـب درجـة الحـرارة و  ذلـك للمـاء و بلوريـة كبير من بني  وجد عددي   C و 
الشـــبكة البلوريـــة هـــي مـــن ف. علـــى شـــكل مجســـم ربـــاعي الوجـــوه هـــذه بنيـــة م، تـــنظويـضـــغط جـــواحـــد 

كــــل ذرة أوكســــجين محاطــــة بأربعــــة ذرات    حيــــث ،سداســــي الزوايــــا و الأضــــلاع (hexagonal)نــــوع
  .]I-5 ]1][5شكلكما في  ال  هيدروجين

                                                
 

  

  

 

  

  

  

  

  

3-I خصائص الفيزيائية للماءال:  

  :كالتاليوهي   في معالجة المياه صائص الفيزيائيةالخ ةأهمي تكمن  

-3-I ةترموديناميكيالخصائص الأ :  

  :الكثافة-1

الكثافـة تحـولات  I-1جـدول ضيعر  .4oCو 0oC بين الدرجة الماء دتبريعملية الكثافة أثناء تنخفض  

  .درجة الحرارة بدلالة

  

 أوكسجين

 هيدروجين

  الماء في الحالة الصلبة  I-5شكلال
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   :الحراريةخصائص ال-2

 لأن كلــذو أو الغازيــة، و الســائلة أبة لأجســام الصــلللحــرارة النوعيــة قيــاس ال اً أساســالمــاء  يعتــبر  
o14ه مـن ـلى حريـره واحـدة ليرتفـع درجـة حرارتـإيحتـاج د مـن المـاء ـرام واحــغ C  إلى o15 C.  يسـمى و

  :هما بخاصتين ويتمتيز .رارة الماء النوعيةهذا المقدار من الحرارة بح
oالسعة الحرارية  � o(1 Kcal/Kg. C) 4.18KJ/Kg. C  عندo0 C. 

1330-الحـــرارة الكامنـــة لانصـــهار � KJ.Kg KJ.Kg 12250-ومـــن أجـــل تبخـــر    عنـــد  
Co100ضغط جوي و  .  

  :درجة الغليان  -3

2H(هيدروجينية  واد أخرىـلمسبة نبال ةـجد عالي و ةذاشاء ـالم غلياندرجة تعتبر     S ،HCl( 

   .السائل الماءئيات يجز  وجود روابط  هيدروجينية بين ناتج عنشذوذ الهذا  ،Co100 حوالي

  :الكتلة الحجمية و الحجم الكتلي -4

ائج في ـبــــين بعــــض النتــــتكمــــا  ،oC4تكــــون أعظميــــة في درجـــة حــــرارة  لمــــاءل ةالكتلـــة الحجميــــ
  .]I-2 ]1 دولالج

ToC  4  15  20  

  g/cm3 1.000000  0.999160  0.998259 كتلة حجمية

  cm3/g  1.000000  1.00841  1.001744  حجم الكتلي

  

 
 

ToC  0  4  10  25  100  

  3Kg.dm  0.99987  1.00000   0.99973  0.99707  0.95938-الكثافة

  ةعلاقة كثافة الماء بدرجة الحرار  I-1 جدول

مع  جم الكتليوالح جميةالحكتلة ال ةالقيم تغير I-2جدول
  ارةدرجة الحر 
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   :اللزوجة-5

 عنـد عيفة جـداً تصـبح ضـ و ةتـنخفض اللزوجـحيـث  .تعبر اللزوجة عن مقاومة السـائل للحركـة  
  .وجود أملاح معدنية عندتزداد اللزوجة  ].1[القيم  بعض  I-3دولالج ينيب .درجة الحرارةارتفاع 

    
ToC  0  5  10  20  30  

  mPa.s  1.797  1.523  1.301  1.007  0.881  اللزوجة

                                                  
  
  

   :التوتر السطحي -6

العمــــل الــــلازم  وأ .حــــدة الســــطوحبأنــــه الطاقــــة الحــــرة الإضــــافية في و  يالســــطح التــــوتريعــــرف    
درجة  عند اً صبح معدوميتناقص خطيا بارتفاع درجة الحرارة حتى ي .σمزهر  حدة السطوح وو  لتشكيل

  :الحرجة وذلك تبعا للعلاقة التالية الحرارة تسمى درجة Tc رارة معينة  ح

                                   0 1 1
n

c

T
n

T
σ σ

 
= − = 

 
  

( ) C18فيmN0730OH o
2 .=σ  

                            CفيmN o1000525.0=  
-3-Iو الكهربائية الخصائص الضوئية ب:    

  :ضوئية الالخصائص  -1

  :ين الخصائص الضوئية للماءبمن  .و الإشعاع الذي يعبره طول الموجيالالماء ب تتعلق شفافية  
  .UVضوء لل يتهفشفا �

 .هذا ما يفسر اللون الأزرق للماء ،للون الأزرق امتصاصهدم ع �

  .تصفيةالالية معالجة عمراقبة فصائص الضوئية تستعمل في هذه الخ

  

   

  معامل اللزوجة بدلالة درجة الحرارة I-3جدول
mPa.s ) ثا.ميلي باسكال(  
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  :الكهربائية الخصائص -2

  :الناقلية الكهربائية �

 خاصـــة الأمــــلاح هفيـــيعتـــبر المـــاء مـــن النواقـــل الضـــعيفة جـــدا للكهربـــاء، ولكـــن المـــواد المنحلـــة   
  .ارتفاع تلك الناقلية إلىتؤدي  ،المعدنية
أكثر العينات  ء معدوم الناقلية تعتبر عملية مستحيلة من الناحية التجريبية والحصول على ما إن 

mSنقـــــاوة أعطـــــت ناقليـــــه قـــــدرها /102.4 Cmتوافـــــق  OC20في  ×−6
mΩ8.23]4[.  تســـــتعمل هـــــذه

  .الخاصية من أجل مراقبة نوعية الماء
   

  ):ثابت العزل الكهربائي( الكهربائية ةسماحيال �

أفضـل طريقـة  نأحيـث  ،علـى تشـريد المركبـات المـاءقدرة  عن الكهربائية السماحية ارتفاع عبري
 الكهربائيــة الســماحيةف .الكهربائيــة سماحتهــا قــدرة التشــرد للمختلــف المحاليــل  هــي معرفــةحكــم علــى لل

ممــا تبــادل بــين شــحنتين في وســط مــا اقــل رات الــتي تكــون فيهــا قــوى التــأثير المالمــبــين عــدد ي قــدارم هــي
 إلىا يــؤدي متهــيعلاقــة وطيــدة مــع اســتقطاب  الجزئيــات حيــث ارتفــاع ق اوكــذلك لهــ ،عليــه في الفــراغ

كيــــة يترمودينامالتغيرات المبــــالســــماحية  الكهربائيــــة  تتــــأثر .المــــاء يءعــــزم ثنــــائي القطــــب في جــــز  زيــــادة
تي الـو . في الكثافـة تغـير إلىفيـه يـؤدي  اً صـغير  اً تغـير  أن الضـغط حيـث و المذكورة سـابقا كدرجـة الحـرارة

  .الناقلية الكهربائيةب رأا تتأثما ك. الكهربائية ثر على السماحيةؤ بدورها ت
  :للوسط بالعبارة التالية εتحدد السماحية 

                                    0 rε ε ε=         
  .السماحية النسبية:  rεحيث  
        0ε :   12السماحية الكهربائية في الفراغ تساوي 2 28.85 10 / .C N m−×  

ندما ع ،صفرعلي أا السماحية السكونية عندما يكون التواتر يساوي ال rεوتعرف السماحية 
   .oC25عند  78.4 ـمتها  بيوتقدر ق معدوماً  ائي بين طرفي مكثف مائيكهربالل قالح يكون
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تصــبح قيمتهــا في  حــتى التــوتراتمــع زيــادة في الســماحية  تتنــاقصحقــل كهربــائي عنــد تطبيــق 
14ν=10مجال التوترات العالية  Hz وتسمى بالسماحية الضوئية. 1.78تساوي.  

  
ومـن بينهـا السـماحية  .بعضـهابوهـي مرتبطـة مـع  صـل أن للمـاء خصـائص فيزيائيـة مهمـة،الفصة خلاو 

ة الكلاســيكية نظريــال في الفصــل المــوالي ســنتعرف علــى. اً تجريبيــ و اً ظريــنالكهربائيــة الــتي يمكــن حســاا 
بواســطتها يمكــن  الــتي نيةتحديــد الخصــائص الســكو المســتعملة في  تعــد مــن أهــم النظريــات للســوائل الــتي

  .السماحية السكونية إيجاد
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و الـــتي تعـــرف أهـــم الخصـــائص  .للسوائــــل ةـة الكلاسيكيـــيــــل ســـنتطرق إلى النظر ـفي هـــذا الفصـــ  
في السوائل و الموائـع الة التوزيـع الزوجية كد  باطـية و دوال الارتـترموديناميك متغيرات ابـلحس السكونية

     . فيزيائية ا يمكن تحديد عدة خصائص و التي. المكثفة
  

 1-II لسوائلل لاسيكيةالكنظرية ال :   

أيــن يمكــن   ،]2][1[انتي الميكانيــك الكــو  فيالذريــة الضــمنية  التفــاعلات بــين الجزيئــات بإهمــال   
، بحتـة يةـطريقـة كلاسيكـبتعـالج  بحيث التفاعلات بين الجزيئات يمكـن أن  يالكلام عن سائل كلاسيك

 ،عـاليو درجـة الحـرارة ذات مقـدار  كبـيركان عدد الذرات    إذاذرية  سوائلهذا التقريب جيد من أجل 
يمكـن  .]helium( ]1( ليـوماله عـلاجلا يمكـن كلاسيكيا بينما   يمكن علاجه سائل) Argon( رغونلأا
Broglie   Bإذا كـان الطـول المـوجي  الـذي لميكانيك الكوانتيال اهمإ dΛ pp حيـثBΛ  تعطـى بــ
]1][2][3[.  

  )II-1(                     
22

B m

πβΛ = h
        

� 
1

k Tβ

β k حيث= β ثابت بولتزمان )the Boltzmann constant       (    

  231.38 10 /k J Kβ
−= × 

� m زيءكتلة الج 

� T  درجة الحرارة 

�   d قطر الذرات في سائل عادي هو من رتبة( الجزيئاتفاصل المتوسط بين ( 

� h   ثابت بلانك)the  Planck constant( 
2

h

π
=h  
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Nv(r ســـــائلالمـــــن تحديـــــد كمـــــون تفاعـــــل الجـــــذب بـــــين الجزيئـــــات في  هـــــذه النظريـــــة تبـــــدأ ) ،
}حيـــــث }1 2, ,..........N

Nr r r r= إحـــــداثيات مواضـــــع N كمـــــون الجـــــذب بـــــين  و في نظـــــام جـــــزيء
الأيونـات و  اتـبين الإلكترونـ  )coulomb(قوى كولوم  مثل. لةـلات المهمـل التفاعـالجزيئات يشمل ك

Nام ـالنظهاملتون  يعطى .لذراتا NH(r ,p )
r r، لـ امنةكو الطاقة الة الحركية ـمجموع الطاق Nـب  جزيء:  

  
  )II-2(                ( , ) ( ) ( )N N N N

N NH r p K p V r= +
r r r r  

1تفاعلات جسمين منلاقة الكامنة الطحيث 
(1-N)N  

2
  :]5[ هي 

  )II-3(       1
1

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

2

N

N ij ij
i j N i j

V r r r rν ν
≤ 〈 ≤ ≠

= =∑ ∑ ∑∑    

ijحيث i jr r r=   .]4[تناظر ال ةكروي  تفاعلاتتكون و  .j و i جزيئاتالمسافة بين  −
  :]3[هورغون الأكا   ،بسيط لائسللLennard-Jones  الزوجي بمثلا كمون الجذ

  

  )II-4(                     
12 6

( ) 4 LJ LJ

LJ LJ

v r
r r

σ σπε
    
 = −   
     

                      

  
  .ثابت εالقطر الذري و LJσحيث 
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1-II  القطريالتوزيع (يةالزوجدالة التوزيع:(  

   T. الحرارة درجة و v الكلي جمالحات متماثلة في يئجز  Nنعتبر سائل مركب من   
  :بـ كثافة الاحتمال عند التوازنتعطى  

  

                                            ( )
0 3

exp ( , )
( , )

! ( , )

N N

N N N
N

H r p
f r p

N h Q v T

β − =
r r

r r
              

  )II-5(      
3

( )
0

exp ( )1
( , ) exp ( )

( , )

NN
NN N N N

N

V r
f r p K p

h v T

β
β

 −    = −    Ζ 

r
r r r

      

  
  .هي دالة التقسيم NQحيث

  )II-6(                                3

( , )

!
N

N N

v T
Q

N

Ζ=
Λ  

    .أشكالهي تكامل  NΖ و 

  )II-7(                    exp ( )N N
N V r drβ Ζ = − ∫

r        

 زيءوالجـ........ 2r عنـد  2drفي  (2) زيءوالج 1r عند 1drفي حجم (1) زيءاحتمال وجود الج
(n) في  ndr  عند nrهو:                   

            [ ]( )
1 1 1 1

1
( ......... ) ......... exp ( ......... ) .........N

N N N N N N
N

P r r dr dr V r r dr drβ= −
Ζ   

  )II-8(                  

)كثافة الاحتمال )N
nP عليها بتكامل نحصل (8-II):   

  )II -9(          [ ]( )
1 1 1

1
( ......... ) exp ( ......... ) .........n

N N N N N
N

P r r V r r dr drβ= −
Ζ ∫   

  
  
  

)احتمال  على ستنظامالاشروط   بتطبيق )N
nP3][5[ نحصل[:  
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  )II-10(                     ( )

1 1........ ( ......... ) ......... 1N
N N Nv

P r r dr dr =∫ ∫   

  :جسيم تحدد كمايلي n كثافة
  

                                               ( ) ( )
1 1

!
( ......... ) ( ......... )

( )!
n N

N N N N

N
r r P r r

N n
ρ =

−  

     [ ]( )
1 1 1

! 1
( ......... ) ........ exp ( ......... ) .........

( )!
n

N N N N Nv
N

N
r r V r r dr dr

N n z
ρ β= −

− ∫ ∫  

   )II-11(  

 ( )
1( ) .........N n

n Nr dr drρ   مــن  جــزيء أيهــي احتمــال وجــودN 1في حجــم عنصــري  جــزيءdr 

معامــــل   ،nrعنــــد ndrخــــر فيآو ........2r عنــــد2drفي خــــر آو  1rعنــــد 
)!(

!

nN

N

 دهــــو عــــد   −

  .مستنظمة تكون جزيء Nمن مجموعة  جزيء n ـة لسافة المختار الم أشكال
 

  )II -12(                       ( ) !
( )

( )!
n n n

N

N
r dr

N n
ρ =

−∫
r r

  

  n=1عند
  )II-13(                                  (1)( ) n

N r dr Nρ =∫
r r  

  : يلي ، تكتب الكثافة كمامتجانس سائلجل أمن 
  

  )II-14(                               (1)( )N

N
r

V
ρ ρ= =   

)()(دالة التوزيع nn
N rg

rلـ n عبارة التاليةالتحدد ب جزيء:  

  )II-15(                          
( )

( )

( )

1

( )
( )

( )

n n
n n N

N n
n

N i
i

r
g r

r

ρ

ρ
=

=
∏

r
r

  

  
  
  

  .من اجل نظام متجانس
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  )II-16(                    
( ) ( )( ) ( )n n n n n
N Nr g rρ ρ=

r r
  

)ل احتماتحدد بكثافة  جزيء n  عموما دالة التوزيع ) ( )n n
NP r

r   يلي كما:  

  )II-17(                         ( ) ( )( ) ( )n n n n n
N Ng r V P r=

r r  
  
  :]5][3[استعمالا هي دالة التوزيع الزوجية كثرالأو 
  

  )II-18(                (2) 2 2 ( )
1 2( , ) ( ) ( )n n

N N Ng r r g r V P r= =  

                               :]6[تصبح  (II-18)فإن  موحد الخواص و اً نظام متجانسالكان   إذا

  )II-19(                        (2)
1 2 1 2( , ) ( )Ng r r g r r= −  

   .القطريةتسمى دوال التوزيع  rg)( الدوال
)ميةـكـال )N r dr عـدد تمثــل N(r) ابينـالموجــودة في مسـافة مــ اتيـــالجزيئأو  راتذ r و r+dr تعطــى  و
  :ـب

  )II-20(      2( ) 4 ( )N r dr r g r drπ=  
  

  :يعطى بالعبارة التالية  Rالعدد المتوسط للجزيئات الموجودة في كرة شعاعها 

  )II-21(             2

0 0

( ) ( ) 4 ( )
R R

n R N r dr g r r drπρ= =∫ ∫  

1)(حالـــة في  rg←  عنـــدماr←1   قـــة تـــربط بـــين علا نجـــدh(r)   والكلـــي  دالـــة الارتبـــاط g(r) 
  :هي

   )II-22(                               ( ) ( ) 1g r h r= −  
    

  
  



   لسوائللنظرية الكلاسيكية  ال                                                              الفصل الثاني  

 18

الصـفر عنـدما يبتعـد الجـزيئين عـن بعضــهما   إلى h(r)تـؤولو ارتبـاط بـين جـزيئين  h(r)فصـت
  .ةإلى الملا اي rعندما تؤول

    
طـرق منهـا محاكـاة الحاسـوب مـثلا طريقـة دالة التوزيع نموذج خاص للسـائل يمكـن تحديـدها بعـدة   

بـانعراج الأشـعة السـينية أو  ةو أخـرى تجريبيـ. Monté Carloأو بواسـطة  ةالجزيئيـ يـةمحاكـاة الديناميك
طريقـة  باسـتعمال السائلة  الصلبة و الة الغازية،الحفي  دالة التوزيع الزوجية II-1الشكل يبين .النيترونية

  .]Lennard-Jones ]7 لكمونل ةالجزيئي يةمحاكاة الديناميك
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C 

  
r

σ 

  
r

σ 

B 

  صلب(C)  ،سائل(B)  ،غاز (A)يع الزوجية من أجل دالة التوز  II-1 الشكل

r
σ 

A 
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  :يكبالترمودينام g(r)علاقة  �

  v(r) الكمـون و  g(r)ةة دالـة التوزيـع الزوجيـواسـطب ايمكـن حسـابيهم Pالطاقة الداخلية و الضغط 
  :يلي نكتبها كما أنيمكن  ةوسطالطاقة الكامنة المت .سائلفي 
  

( ) 31
2

( ) 3 3 3 3
12 3 1 2

(2) 3 3
12 1 2 1 22

3
12 12 12

3
12 12 12

1 1
( ) ( ( ))

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

2

( 1)
( ) ( )

2
( 1)

( ) ( )
2

1
( ) ( )

2

N
N

N
N

N
V rN N

N ij
i jN

V r
N

N

N

U
V r e v r dr

N N N

N
v r e d r d r d rd r

N
v r g r r d rd r

V
N

v r g r d r
V

v r g r d r

β

β

ρ

−

≠

−

= =
Ζ

−=
Ζ

−= −

−=

=

∑∑∫

∫ ∫ ∫

∫ ∫

∫

∫

r

r

r

    

   )II-23(                                 2 ( ) ( )
U

v r g r dr
N

πρ= ∫  

الطاقة الداخلية هي مجموع متوسط الطاقة الحركية
3

2
k Tβ وتعطى بـ ]3[ ]5[والطاقة الكامنة:  

  )II -24(           2

0

3
2 ( ) ( )

2
totU

g r v r r dr
N

β πρβ
∞

= + ∫  

  :]5[الضغطو 

       
1

1
( )

3

N
N

i i N
i

PV Nk T r V rβ
=

= − ∇∑
rr r

  

3

1

1 exp( ( ) ( )
3

N
N N N

N i i N
iN

P
V r r V r d r

N

β β β
ρ =

= − − ∇
Ζ ∑∫

uurr r r
  

 
 
  



   لسوائللنظرية الكلاسيكية  ال                                                              الفصل الثاني  

 21

  

    )II-25(                  3

0

2 ( )
1 ( )

3

P dv r
g r r dr

dr

β πρβ
ρ

∞

= − ∫  

  :هيTχرماايزوت  نضغاطيةالا  مع  g(r)ةوعلاق

                                   
[ ] 3

1

1 ( ) 1

T P

g r dr

ρχ
ρ

ρ

∂ =  ∂ 

= + −∫
  

  )II-26(                         T k Tβχ ρ=  

                                                        
3-II  معادلةOrnstein- Zernike:  

 وجـــــد ام موحــــد الخــــواص،ـل في نظـــــسائـــــلاط بــــين مواضــــع جــــزيئين ـرتبـــــالاجــــل وصــــف أمــــن 
Zernike-Ornstien )1916( باشرالمرتباط الاة ـدالة تسمي دال c(r)  10] [9[التي تحدد بالعلاقة[ :  
  
  )II-27(    (1) 3

1 2 1 2 1 3 3 2 3( , ) ( , ) ( , ) ( , )h r r c r r c r r h r r d rρ= + ∫
r r r r r r r r    

  الارتباط الكلي  =الارتباط مباشر + الارتباط غير المباشر                                       

1 سموحد الخواص و متجان جل سائلأمن  2r r r= −
r r ]9[ تعطى علاقة الارتباط بـ:  

  

  )II-28(                     
3( ) ( ) ( ') ( ') '

( ) ( ) *

h r c r c r h r r d r

h r c r c h

ρ

ρ

= + −

= +
∫

r r

  

  
) حيث )يمكن تحويل ثم .عامل تطورلترمز  *( )h r يه إلىتحويل فوري بواسطة:  
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3

2
2 cos( )

0 0 0

( ) ( )

( ) sin( )

ikr

ikr

h k d re h r

d h r r dr e
π π

θϕ θ
∞

=

=

∫

∫ ∫ ∫

rrr

  

  )II-29(                2

0

sin( )
( ) 4 ( )

kr
h k r h r dr

kr
π

∞
 =  
 ∫        

  :بعد تحويل فورييه (II-28) المعادلة و تصبح
  

  )II-30(                          ˆ ˆˆ ˆ( ) ( ) ( ) ( )h k c k c k h k= +  
  

)ˆحيث  ) ( )h k h kρ= و ˆ( ) ( )c k c kρ=  
  

  )II-31(             
ˆ( )ˆ( )

ˆ1 ( )

c k
h k

c k
=

−                            

  
)نشــــرح فيزيائيــــا الدالــــة )h r  ــــعلــــىمجمــــوع  وهــــ (2) و (1) الارتبــــاط الكلــــي بــــين جــــزيئين اأ

 حزمـــة تـــداخلاتو هـــي عبـــارة عـــن  .2 و 1باشـــرة بـــين المغـــير  ترتباطـــاالاباشـــر، وجميـــع المرتبـــاط الا
  :ةتزايدم

(1)

(1) (1)

(1,2) (1,2) (3) (1,3) (3,2) 3

(3) (4) (1,3) (3,4) (4,3) 3 4 .............

h c c c d

c c c d d

ρ

ρ ρ

= +

+ +

∫

∫
  

  
     : يلي كما  يمكن تمثيلها هندسيا
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5-II ينو السكة عامل البني:  

 يـهوحسـابيا بتحويـل فوري النيترونـات،بانتشـار  اقياسه تجريبيـ يمكن S(k) السكونيعامل البنية   
  .g(r)للدالة التوزيع القطرية 

  :]3[ يلي كما  ما للجزيئات عند النقطة الميكروسكوبيدد الكثافة تح  

  )II -32(                     
1

( ) ( )
N

i
i

r r rρ δ
=

= −∑  

  :تصبح يهفوري تحويلوب

  )II-33(                
1

exp( ) ( )

exp( )

k

i
i

ikr r dr

ikr

ρ ρ
∞

=

=

=

∫

∑

rr r

rr

  

 :]6[يلي  كماkρبالكثافة الجزيئات  S(k) السكونينعرف عامل البنية 

    )II-34(                         1
( ) k kS k

N
ρ ρ−=           

  :g(r)ويرتبط بالدالة التوزيع 

  )II-35(                 [ ]∫ −−+= 1)()exp(1)( rgrkirdkS
rrrρ                                                 

)كييبعامل البنية الدينام أيضا كن حسابهويم , )  S k ω  جل السوائلأمن:    

   )II-36(                       ( ) ( , )S k d S kω ω
+∞

−∞

= ∫  

 ،]12[ (Soper,1997) رن الفوتونــــــــــات أو النيترونــــــــــاتالمــــــــــبانتشــــــــــار  اتجريبيــــــــــ S(k)قيــــــــــاس يمكــــــــــن

)Bellissent-Funel  Tassaing 2000( ، أشعة نتشارالاا بـخصوص- (Hura , 2000) x التي  
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410ي يوافــق طاقــة الفوتــون الــذ و )Ao1 رتبــةمــن (λ  بطــول مــوجي تتميــز
hc

h evν
λ

= و هــي   .=

1k-(مقارنة مع الطاقة الحركية المتوسطة في السائلكبيرة جداً  T=10 ev β.(  

0نعتبر موجة مستوية من شكل   
ikra e
rr

رة مـن العـدد ذN  علـى ، واردة علـى عينـة سـائلة تحتـوى
2 حيث؛Z يالذر 

0 0| |I a=  بزاوية ) المنتشرة(الإشعاع المنعرج ينحرف و . الشدة الواردةهيθ  بالنسبة
    .هندسية الظاهرة II-2 الشكل ينيبذرات، -لكتروناتإتفاعل ال عن بسبب لاتجاه الورودل

                                             
  
  
  
  
  
  
  
  

  :تشرة بالإلكترون عند المبدأ هي سعة موجة من

  )II-37(          0

exp( )
( ) ( )

i k r
A a

r
θ θ=

r

  

1k مــلاشــعاع الموجــة المنتشــرة والع هــو( )a θ تعلــق باســتقطاب الحزمــة الــواردة الــذي يعطــي بشــكل الم
  :Thomsonتوماس 

ستقطاب في مستوي الانتشار           الاشعاع 
2

0
2

( ) cos
a e

a
mc

θ θ=                         

     تعامد على مستوي الانتشارالمستقطاب الاشعاع 
2

0
2

( )
a e

a
mc

θ =  

  
  

0K
r

 

 الم�حظ

1K
r

 

K
r

 

 الالكترون  

 نتشارالاهندسية  II-2الشكل
 

θ 
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irنرمـز ب 
r   موضـع شـعاع الـذرة i (1 )i N≤ )و ≥ )n

ir
r وضـعلم n 1)إلكـترون )i Z≤ لـذرة ا ≥

kو نشير إلى 
r

   :شعاع الانتشار 

                                        0 1k k k= −
r r r

  

   :سعة الموجة المنتشرة تعطى بـ

  )II-38(    
1( ) ( )

exp
( ) ( ) exp( )n n

i i

i k r
A a ikr

r
θ θ=

r

rr
    

0 فإن أن انتشار مرن او بم 1k k=
r r

  :]6][3[إذن 

  )II-39(                           1
0 22 sin( )k k θ=

r r

  

  :إلكترون Zـ ذرة هي مجموع سعات المنتشرة ل iـ المنتشرة ب ةسعالواردة، ال من اجل طول الموجة

         
1 ( )

1

exp
( ) ( ) exp( )

z
n

i i
n

i k r
A a ikr

r
θ θ

=
= ∑

r r
rv    

  )II-40(
1 ( )

1

exp
( ) ( ) exp( ) exp( ( ))

z
n

i i i i
n

i k r
A a ikr ik r r

r
θ θ

=

= −∑

r

r rr r r
       

)علما أن  )n
i ir r−
r r

  . بالنسبة للأنوية i إلكترون في ذرة  nهي موضع 
  .ة بالنسبة السائل هي مجموعالسعة الكلية للموجة المنتشر 

                                       
1

( ) ( )
N

i
i

A Aθ θ
=

=∑  

   :الكلية بالعلاقة التاليةتوسط مربع السعة بم θالمنتشرة بزاوية  الإشعاعتعطى شدة 
  
  

  )II-41(    
2

2

2

( )
( ) ( ) ( ) ( )

a
I A NS k F k

r

θ
θ θ= =         
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)2حيث )a θ ـهي متوسط على حالتي استقطاب تعطى ب:   

  )II-42(            
2 4 2

2 0
2 4

1 cos
( )

2
a e

a
m c

θθ +=  

 
F(k)  هو معامل الشكل  

  )II-43(            
2

( )

1

( ) exp( ( )
z

n
i i

i
Q

F k ik r r
=

= −∑
r r

  

  
Qةيرمز إلى الكمية المتوسط. S(k) يلي كما  ةتوسطالمقيمة اليحدد ب السكوني عامل البنية:  
  

  )II-44(                   
2

1

1
( ) exp( )

z

i
i

S k i k r
N =

= ∑
urur

  

  
    :التاليالشكل  علىل تكتب ذرة مرتبطة في سائ Nالشدة الكلية من اجل

   
  )II-45(                          1 ( )I NI S k=                 

حيث  
2

2

( )
( )

a
I F k

r

θ
  هي الشدة المنتشرة بذرة واحدة    =

  
  ]13[الة السائلة و الغازية الحفي  السكوني ثل عامل البنيةيم II-3والشكل

  
  
  
  
  
) سائل  )S k  
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  :عامل البنية الجزيئي

Nزيئات والج من نوع  nعلى نعتبر نظام يحتوى γ الكلـي  دمن كـل نـوع، إذا كـان العـد جزيء

Nهــو) أو عــدد التركيــز (الكســر المــولي  ،Nللجزيئــات هــو
x

N
γ

γ )ئــييعامــل الكثافــة الجز  = )rγρ ، فــإن

kيهتحويل فوري
γρ هو:                            

)II-46(       
1

( ) ( ) 1
N

i
i

r r r N
γ

γρ γ
=

= ∂ − ≤ ≤∑
r

      

  )II-47(                      
1

exp( )k

N

i
i

ikr
γ

γρ
=

=∑
rr

                                              

n(n+1)نحدد
2

)دالة التوزيع الزوجية  )g rγµلدالـة؛ ا( )g rγµ  للنـوع يءهـي احتمـال وجـود الجـز µ و 

   ׃دالة الارتباط الكلية الموافقة هيو  ، rفي المسافةγللنوعالجزيء 
  

  )II-48(             ( ) ( ) 1h r g rγµ γµ= −    
  
  

   :ـئي يحدد بيو عامل البنية الجز 

  للحالة الغارية والسائلة نيو عامل البنية السك  II-3الشكل

 غاز

k 
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  )II-49(                
1

2

( ) ( )1
( )

ˆ( ) ( )

kk
S k

N N

x x h k

γ µ
γµ

γ µ

γµ γ µ γµ

ρ ρ

δ

−=

= +

r

  

 حيث                                 

  )II-50(                  

ˆ ( ) ( )

exp( ) ( ( ) 1)

h k h k

ikr dr g r

γµ γµ

γµ

ρ

ρ

=

= −∫
rr r

  

n(n+1) مــن اجــل موائــع صــافية بإدخــال  Zerniker-Ornsteinوبمكــن تعمــيم علاقــة   
2

دوال 

)ارتباط مباشرة  )c rγµ،n(n+1)
2

ˆط بين معادلات ترب  ( )h kγµ وˆ ( )c kγµ]3[ ]11[:  
  

  )II-51(          
2

1

ˆ ˆˆ ˆ( ) ( ) ( ) ( )h k c k x h k c kγµ γµ λ γλ λµ
λ =

= +∑                  

n (n+1) ـإذا كانت الذرات المتفاعلة ب
2

)سمينكمون لج )rγµν  الضـغط يمكـن  والطاقة الداخلية فإن

ـب امحسا( )g rγµ ]14[:  
                                                                              

  )II-52(           3( ) ( )
2

U
x x r g r d r

N γ µ γµ γµ
γ µ

β βρ ν= ∑∑ ∫     

  )II-53(          ' 31 ( ) ( )
6

P
x x r r g r d rγ µ γµ γµ

γ µ

β βρ ν
ρ

= − ∑∑ ∫  

dبة للقطرلنوع للكرات الص nفي حالة خاصة خليط من  γ.  

  )II-54(               32
1 ( )

3
P

x x d g dγ µ γµ γµ γµ
γ µ

β πρ
ρ

= + ∑∑  

مع    
2

d d
d γ µ

γµ
+

=  

  
  :و هيئية يإذن عامل البنية يتميز بثلاث عوامل بنية جز  (n=2)في حالة خليط ثنائي
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   )II-55(                   11 12 21 22( ), ( ) ( ), ( )S k S k S k S k≅  

  

6-II دالة التوزيع القطرية للماء:  

عبارة عن توفيقه خطية لتحويلات نظريا  و اتجريبي Xلماء السائل بالأشعة ل بنيةيقاس عامل ال
)فورييه لدوال التوزيع الذرية  الثلاث )OOg r،( )OHg r و( )HHg r لهـا  الأوكسـجينا أن الذرات بم .

 فــإن ،X)الــتي يحــدث ــا التــأثير المتبــادل بــين الفوتونــات  و( الهيــدروجينمــن الــذرات أكثــر إلكترونــات 
)الدالــة هــي  الدراســةفي  الأساســية الدالــة  )OOg r. تعــبر عــنذروة أولى  الأخــيرة فيــههــذه منحــنى  و 

o)  متقــاربتينكســجين و أ بــين ذرتي( جــزيئينبــين  المســافة

1r =2.85A و ذروة ثانيــه عنــدo

2r =4.5A كمــا  ، 
  . مبين في الشكل التالي

  

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  

  

  
  .]T=298Ko ]15عند درجة الحرارة  التوزيع القطرية للماء دوال II-4الشكل ينيب
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-II7 ه السكوني احيهسمدالة ال:  

  للماء يءالتوزيع القطرية للجز  دوال  II-4الشكل
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وعنـــد تســـليط حقـــل كهربـــائي علـــى هـــذه  .ةادعـــن توزيـــع  الشـــحن الكهربائيـــة في المـــالســـماحية تعـــبر 
  :]16[علاقة بالسماحية السكونية تعطى بالعلاقة التالية  Pالأخيرة فإن للاستقطاب 

  

)II-56(             ( )
'

1
( ) ( , ') ( ', ')

4 v

P r r r E r tα αβ αβ β
β

ε δ
π

= −∑∫    

 , , ,x y zα β =  

)حيـــث  , ')r rαβε  الســـماحية اســـتجابة  وحـــد الخـــواص، إذا كـــان النظـــام مالســـماحية اســـتجابةهـــي
   :ـن لديها مركبتين طولية و عرضية وتعطي بتكو 

  

)II-57(         2 2
( ) ( ) ( )

k k k k
k k k

k k
α β α β

αβ αβε ε δ ε⊥
 

= + − 
 

   

)حيث  )kε  المركبة الطولية( )kε   .رضيةالمركبة الع ⊥
  :ـب السماحيةنعرف دالة  ،للاستجابة )1ملحق( وحسب نظرية الترجحات

  ]17[ :الاستجابة الطولية

  )II -58(    
1 4

1 ( ) ( )
( )

k S k
k Vk Tρρ ρρ

β

πχ
ε

− = =  

  )II -59(         
*

2

( ) ( )
( )

k k
S k

kρρ

ρ ρ
=    

)II -60(          ( )( ) i jik r r

j

k q e αδ
α

α
ρ − +=∑∑               

  :الاستجابة العرضية

)II -61(           
4

( ) 1 ( ) ( )pp ppk k S k
Vk Tβ

πε χ ⊥ ⊥
⊥ − = =  

   

  )II -62(                        *( ) ( ) ( )ppS k P k P k⊥
⊥ ⊥=     
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)II -63(              
1

0

( ) jik r

j j
j j

P k p q r dse αδ
α α

α
δ⊥ = =∑ ∑∑ ∫  

   :]18[ )يميكروسكوبال(حدود المجهريةال

         )II-64(                   ( )224
( 0) 1

3
k M M

Vk Tβ

πε = = + −  

   .عزم ثنائي القطب Mحيث 

ســاب النظــري للســماحية في الحالــتي تســتعمل  و .في هــذا الفصــل عرفنــا النظريــة الكلاســيكية للســوائل
  . هذه الطرق بعضلعرض تسن الثالثفي الفصل و  .ةمختلفطرق بئية الكهربا
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الديناميكيـــة  يعتمـــد علـــى المحاكـــاةمنهـــا مـــا  و دالـــة  الســـماحية الســـكونية عديـــدة إيجـــادطـــرق   
 سنتطرق في هذا الفصل إلى...ما يعتمد على الحساب و منهايعتمد على التجربة  و منها ما. الجزيئية

   .ةنتائج تجريبيبنية على كية الجزيئية و طريقة تقريبية مطريقة المحاكاة اعتماداً على محاكاة الدينامي
  

1-III   من أجل  تيباالتقر طريقة( )kε:  

1-III -الصيغةتقريب أحادي  أ :  

    :]2[]1[شكل لوانتز البسيطبصيغة يعطى التقريب أحادي    

  )III-1(                  ( )
2 21

k
k

ε εε ε ε
ε

∞
∞

∞

−= −
+ Λ

  

Λ أجل الماء  من(الارتباط طول≈ Λ3 5 إلى Ao(.   

ε 78.8( ةالميكروسكوبي السماحية ε=و )للماءε 1.78(للتردد عالي  السماحية ∞ ε∞=للماء(  
  
  
  

                       
 
 
 
 
  
  
  
  

    :لعامةوالصيغة ا

  لتقريب لورانتز للماء السماحية السكونية III-1الشكل
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  )2(             ( ) *
* 2 2

*

1
1 1

( )

k
k

F k

ε εε ε
ε
ε

−= −
 + Λ+ − 
 

  

  حيث 

  )III -3(  
2 4 2

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

Ak Bk Ck
F k

k k kα κ α κ γ
+= + +

+ − + + +  

    
  , , , , ,C B Aγ κ α دولالجفي  ،ثوابتIII-1 قـيم ثوابـت تعطـي  الـتي بعض النمـاذج المختلفـة

( )kε1[ للماء[.  
  

( )kε  A  B  C  1( )Aα −  ( )Aγ 1( )Aκ − 1( )Aλ − ε∗  

لورانتز
o

A1 = Λ  0  0  0  0  0  0  0  1  

لورانتز
o

A3 = Λ  0  0  0  0  0  0  3  1  

ACFN*  -2900  -300  -16  0.8  0.2  3  0  ∞  
  

  من اجل الماء السماحية السكونيةللتقريب دالة  ةالثوابت المستعمل: III-1جدول
  

*ACFN (Attard et al.; Chandra and Bagchi; Fonseca and Ladanyi Neumann  ) 

  

-III1-التقريب متعدد الصيغ ب:   

  :]1[الصيغ يعطى بالعبارة التالية تقريب متعدد   

  )III -4(                  
3

2 21

( )
1

1ii
i

k
c

k

εε ε
∞

∞
=

=
−

+ Λ∑
  

  
  

  حيث
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  )III -5(        1 2 3

1 1 1 1 1
1 , ,

' '
c c c

ε ε ε ε ε∞ ∞

= − = − = −  
    

1ـب السماحيةثوابت  تتميز 'ε ε ε∞< < 2اء من أجل الم( > , 5 ', 80ε ε ε∞≈ ≈ ≈(.  

iΛ فرديـــــــة، تقـــــــدر الصـــــــيغ للالاســـــــتقطاب النمـــــــوذجي  ططـــــــول ارتبـــــــا
o

1A0.5≈ Λلاســـــــتقطاب ل

الالكتروني،
o

2A1 ≈ Λ لاستقطاب الاهتزازي،ل 
o

2A3 ≈ Λإلى
o

2A5 ≈ Λلاستقطاب الموجهل.  

    :هي الصيغة العامة و

   )III -6(             3

2 21

( )
1 ( )

1i ii
i

k
c f k

k

εε ε
λ

∞

∞
=

=
−

+∑
  

1مع  21 f f= )3و  = ) ( )f k F k= 1حيث 2 ،λ λ 1طتوافق طول الارتبا 2 ،Λ Λ  

2-III  لمحاكاةبا لماءل السكونية السماحية دالة حسابطريقة :  
  :للمحاكاة تينيوجد طرق  

  .ةيئيالجز  ةكييالمحاكاة الدينام طريقة -1
  .Monte Carlo طريقة المحاكاة -2

   :في مايليوتعتبر الأولى الأكثر استعمالا و سنتعرض لها   

:للماء ةيئيالجز  ةكييالمحاكاة الدينام   

  :]5][4][3[مشكل من أعتبر نظام ةيئيالجز  ةكييالدينامفي المحاكاة 
30.999لكثافة من الماء يءجز  200 • /g cmρ لنمـوذج  كمون(عادية عند درجة الحرارة ال =

(  Bopp-Jancso-Heinzinger.           

L=18.1 Aطوله صندوق مكعب  •
o

 .)حدية دوريةشروط تحت ( 

 Ewald.محاكاة طريقة  •

      
   
  



  الطرق المستعملة لحساب السماحية الكهربائية                الفصل الثالث                                    

   38

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  

  : لماءل ةالميكروسكوبي السماحية السكونية-أ

  من الماء جزيء 200المحاكاة فيه  صندوق  III-2الشكل

 ت الماءجزيئاالتفاعل بين كمون  III-3الشكل يات الماءجزيءالتفاعل بين كمون  III -3الشكل
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الــزمن   بمــرورســتقر ت الســماحيةأن  بــينتذكورة ســابقا للمحاكــاة روط المــشــال و (II-64)عادلــة الم  
  :بـ بطتر تا كما أ  .]III]3-3 كما في الشكل

  .فردي ال يءعزم ثنائي القطب للجز -1
  .لكل الجزيئات في النظامالترجحات في توجيه الجماعي -2
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  : للماء السكونية السماحيةدالة -ب

 للماء ةالميكروسكوبي السماحية السكونية III-4الشكل
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  :دالة السماحية فكانت العلاقة التالية لإيجاد الطولية لاستجابةل ظرية الترجحاتن استخدمت

  )III-7(             
1

( ) 1 4 ( )k S kρρε πβ
−

 = −   

  :بالعلاقة التاليةيعرف لذي ا عامل بنية الكثافة الشحنيةحيث  

  )III-8(                2
( ) k kS k

kρρ
ρ ρ−=    

) و للكثافـة الشــحنية الحديـة يـههـي تحويــل فوريkρحيـث )S kρρ  هــي عبـارة عـن مجمــوع عوامـل البنيــة
  ) أوكسجين  ،هيدروجين( H2O يءذرات الجز الجزيئات و التفاعلات بين الناتجة عن التفاعلات بين 

                                    ( ) ( )( ) ( ) ( )m dS k S k S kρρ = +  

   :مع أن

      )III-9(  
2 2

( )
2

2 sin( ) sin( )
( ) 3 ( ) 4 ( )m HH OH

HH OH
HH OH

nz e kd kd
S k f k f k

k kd kd

 
= + − 

 
  

  )III-10(            ( )
2 2

( )
2

4
( ) ( ) ( ) 2 ( )d

OO HH OH

nz e
S k h k h k h k

k
= + −    

           ( )
2 2 2

2
0

4 sin( )
4 ( ) ( ) 2 ( )

cR

OO HH OH

n z e kr
dr h r h r h r

k kr
π  = × + − ∫    

  )III-11(                      

''

' '

2 2
( )( )

2
' '

( ) ( )

' '

4 l ll l
O OH H

l l l l
O H H O

ik r rik r r

l l l l

ik r r ik r r

l l l l

z e
e e

Vk

e e

−−

≠ ≠

− −

≠ ≠

= +

− −

∑ ∑

∑ ∑
  

  

lالموجـة  شـعاع  kوحجـم خليـة المحاكـاة  V أن يـثح
ir يءشـعاع الموضـع لجـز  l للنـوعi،  n الكثافـة

2شــعاع يحــدد بحجــم المكعــب Rc ،شــحنة الهيــدروجين z العدديــة،
LR بــين  المســافات المتوســطة ijdو =

) ،يءالجز داخل  الذرات )ijf k عامل الشكل.   
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بوضــع  ذلــك و ةيــئيالجز  ةالدينامكيــالمحاكــاة  بالســماحية الســكونية  دالــة  (III-5)يبــين الشــكل 
0الشـرط مــن أجـل k=  77 ةيالميكروســكوبالســماحية السـكونية ε≈. حية الســما دالـة إيجــاديمكـن  و

)دالة الاستجابة  بإيجاد السكونية )kρρχ )الشكلIII-(6 بالعلاقة التالية:  

  )III-12(                             
1

( ) 1
( )

k
kρρχ

ε
= −  

  .دالة الاستجابة بدلالة العدد الموجي III-5الشكل يمثل و
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  

  

  

  

  

  ]4[ المتحصل عليها بالمحاكاة الديناميكية الجزيئية  للماء السكونية السماحيةدالة  III-5الشكل
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و الثانية تقريبيـة المحاكاة  عبارة عن احدهماة ـة السكونيـساب السماحيلح في هذا الفصل طريقتين ذكرنا
باســتعمال نفــس النظريــة ســنتعرض و . ونظريــة الترجحــات ســيكية للســوائلعلــى النظريــة الكلا انيعتمــد

  .لحساب السماحية السكونية ةتحليليطريقة في الفصل القادم إلى 
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السـكونية  احيةـالسمـدراسـة دالـة  فيا ـستند إليهـرق التي يُ ـالط مهأ لىإابق ـفي الفصل الس نافر عت  
  .ةـالته السائلـاء في حـللم
-Percus (PY)ات و تقريـــب ـة الترجحــــد علـــى نظريــــتعتمـــ ةـة تحليليــــطريقـــ ذا الفصـــلهـــ في عرضســـن

Yevick علاقة  وOrnstein–Zernike OZ)( .  

 

1-IV  السكونية السماحيةالدراسة النظرية للدالة:  

و نظريـــــــة  Percus-Yevick لحســـــــاب الســـــــماحية الســـــــكونية بطريقـــــــة تحليليـــــــة اســـــــتخدمنا تقريـــــــب
   .)(Ornstein–Zernike OZعلاقة  و التبدد-الترجحات

  : Percus-Yevick (PY) ريبتق-أ

 ]1[ســوائل البســيطة ن للفي دراســة خصــائص التــواز   أهميــة Percus-Yevick (PY)  قريــبلت  
  : ]2] [1[ ادلة التاليةـابة المعـع كتـنستطي (hard spheres) ةـرات الصلبـكالمن أجل  و ،المحاليل في
  

  )IV -1(                 
( ) 0

( ) 0

g r r d

c r r d

= <
 = >

  

) المسافة بين الجزيئات، d أن حيث )c r  ودالة الارتباط المباشر( )g r دالة التوزيع القطرية.  
كمـون الكـرات الصـلبة الـذي يعـرف   نفسه هو لتفاعل بين الجزئياتكمون الاالتقريب  في هذا عتبرأَ◌ُ و 

  : بالعلاقة التالية 
  

   )IV -2(                             ( )
0

r d
r

r d

∞ <
Φ =  >
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)ترتبطكما  )g r التالي لشكالمع دوال أخرى ب:    
  

)IV -3(       

[ ]
[ ] [ ][ ] 1

( ) exp ( ) 1

( ) exp ( ) ( ) 1 ( ) 1 ( )

( ) ( )
( ) ( )

f r v r

y r v r g r h r f r

Ing r Iny r
r v r

β

β

ψ
β β

−

= − −

= = + +

= − = −

  

)المباشر  طعلاقة دالة الارتبا و  )c r  مع( )g r في تقريب PYهي:   

   )IV -4(                     { }( ) 1 exp( ( )) ( )c r r g rβ= − Φ  

  :ننجد أ (IV-4)و (IV-2)معادلة  من
                            

)IV -5(                          ( ) ( ) ( )c r y r f r=  

  :كرات الصلبة كمون الو من أجل  

)IV -6(                     
0 0

exp( ( ))
1

r d
r

d r
β

< <
− Φ =  < < ∞

   

  : (IV-5)وتصبح المعادلة

  )IV -7(                     
( )

( )
0

y r r d
c r

r d

− ≤
=  >

  

  
) تنتج المعادلة التكاملية لـ (OZ)في علاقة  (7-IV) (IV-1)عادلتين بإدخال الم )y r ]1[:  

  

  )IV -8(          
' '

'

( ) 1 ( ') ' ( ') ( ' ) '
r d r d

r r d

y r y r dr y r y r r drρ
< <

− >

= + − −∫ ∫   
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)تكتب (IV-7)  المعادلة من خلال )c r 3][2][1[على الشكل التالي[:  
  

  )IV -9(                
3( ) ( )

( )
0

r r
d dA B E r d

c r
r d

  − + + ≤  = 
>

  

  حيث

  )IV -10(                     

2 4

2 4

2 4

(1 2 ) (1 )

1
6 (1 ) (1 )

2
1 1

(1 2 ) (1 )
2 2

A

B

E

η η

η η η

ηα η η η

= + −

= − + −

= = + −

  

   )IV -11(                                    31
6

dη πρ=  

) تحويل فورييه ) c k ـل( )c r هي: 

( )

( )

3
3 5

2 4 6 6 4

2 4 24
( ) 4 sin

2 12 24 24 2
cos

py

A B E E
c q d q

q q

A B E B E E E B
q

q q q q q

π
 + += − − 
 

   + + ++ − + − + −    
   

   

   )IV -12(  

qحيث  dk=  
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   :  ةيونكالس السماحية دالةل النظري حسابال-ب
  :]5][4[علاقة التاليةال ذلك بواسطة و التبدد-نظرية الترجحات  قبتطبي

  )IV-13(                
1

( ) 1 4 ( )k S kρρε πβ
−

 = −   

)في الفصل الثالث  رأينا كما )S kρρ الناتجـة عـن التفـاعلات بـين  هي عبارة عـن مجمـوع عوامـل البنيـة
  :]6[) أوكسجين  ،هيدروجين( H2O يءات و التفاعلات بين ذرات الجز الجزيئ

  
  )IV-14(                           ( ) ( )( ) ( ) ( )m dS k S k S kρρ = +  

       )IV-15( 
2 2

( )
2

sin( )sin( )2  z e
( ) 3 ( ) 4 ( )

k
m OHHH

HH OH
HH OH

kdkd
S k f k f k

kd kd

ρ  
= + − 

 
          

  )IV-16(  ( )
2 2

( )
2

4  z e
( ) ( ) ( ) 2 ( )

k
d

OO HH OHS k h k h k h k
ρ= + −    

0.32983حيث HZ Z= )و  = )ijf k عرف كما يليي عامل الشكل:   

  )IV -17(                2 21
12

sin( )
( ) ( )exp( )ij

ij
ij

kd
f k C k

kd
γ= −  

2Hيءمن أجل مابين ذرات  الجز  ثوابتالجدول التالي عطي ي O ]7[.  

 
1γ ( )

o

A  C  d ( )
o

A  
  O-H   0.07  0.5  0.98 المسافة

  H-H  0.07  0.5  1.56 المسافة

  
  ]9[]8[ات من أجل المسافات بين الجزيئ الثوابت و 

                 
o o o

( A )2.8 , ( A )1.85 , ( A )2.4OO HH HHd d d= = =  
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                :أننجد   (II-52)معادلةلل  Ornstein -Zernickبعلاقة ijh(k)نحسب و 

         )IV -18(                          
ˆ ( )ˆ ( ) ˆ ( )

ij
ij

N k
h k

D k
=  

              2
1 11 2 22 1 2 12

ˆ ˆ ˆ ˆ( ) (1 ( ))(1 ( )) ( )D k x c k x c k x x c k= − − −                     

  )IV -19(    

2
11 11 2 12 11 22

12 12 12 21

2
22 22 1 12 11 22

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ( ) ( ) ( ( ) ( ) ( ))

ˆ ˆ ˆ ˆ( ) ( ) ( ) ( )

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ( ) ( ) ( ( ) ( ) ( ))

N k c k x c k c k c k

N k N k c k c k

N k c k x c k c k c k

= + −

= = =

= + −
  

  .الأكسجينرة ذلنوع  يرمز (2) و .رة الهيدروجينذلنوع  يرمز (1) الرقم  

2- IV لة السماحية السكونيةداحساب ل البرنامج العددي( )kε:  

، قمنـا بإنشـاء برنـامج بلغـة الفـورتران يحسـب دالـة (12-IV) (13-IV) (IV-19) من خلال المعـادلات
)الســـكونية لســـماحيةا )kε بدلالـــة العـــدد المـــوجيk ة و الكثافـــة وفـــق التخطـــيط لحـــرار بتغـــير درجـــة ا

   :الأتي IV-1الشكل البرمجي
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  :التخطيط البرمجي
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  :الحساب صحة التحقق من

 ةـــــالبداي

:  التعريف و التصريح القيم
2

0

, , , , ,
4H OH HH OO

e
k z d d dβ πε  

 

  ρو الكثافة العددية  Tإدخال قيمة درجة الحرارة 

ˆ حساب ˆ ˆ( ), ( ), ( )OO OH HHc k c k c k 

ˆ حساب ˆ ˆ( ), ( ), ( )OO OH HHh k h k h k 

) حساب ) ( )( ), ( )m dS k S k 

) حساب )kε 

 النهايـة

 برنامج العددي الالمخطط   IV-1الشكل
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الحســــاب قمنــــا بمقارنــــة المنحــــنى النــــاتج عــــن الحــــل التحليلــــي مــــع المنحــــنى صــــحة للتحقــــق مــــن 
المتحصـــل عليهـــا بــــانعراج  ةالمتحصـــل عليـــه بالمحاكـــاة الديناميكيـــة الجزيئيـــة و بــــالمنحنى النتـــائج التجريبيـــ

o298kTعند درجة الحرارة  تالنيترونا و الكثافة  =
-3o

A0.0334=ρ]6[،  الشكلكما فيIV-2.   
  
  
  

  

  

  

  

  

  

  

  

   

  
  

  :تفسير منحنى الحل التحليلي

عمـال الأنتـائج ل ي مخالفـةهـة قـيم موجبـة و ينو كالسـماحية السـ تأخذ دالة ةصغير  k تكون عندما -1
السابقة لان 

0
lim ( ) 0
k

kε
→

=  

1.8 المنطقة  قيم سالبة في-2 12.5k< <  
∞kعندما يؤول -3 1عندئذ  ← ( )kε← في مجال التوترات العالية.  

3-IV  السكونية السماحيةتأثير درجة الحرارة و الكثافة على دالة :  

0 2 4 6 8 10 12 14 16
-40

-20

0

20

40

60

80

100

k(A-1)

ε(
k)

  ة الجزيئيةيالمحاكاة الديناميك  منحنى 
  المنحنى التجريبي  
  المنحنى التحليلي   

     

المحاكاة المنحنى الناتج عن الحل التحليلي مع منحنى مقارنة   IV-2الشكل
  تل عليه بانعراج النيتروناصالمتح  التجريبيالمنحنى و ةئييالجز  ةالديناميكي
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  :كثافةلل ثابتة عند قيمةمع تغير درجة حرارة  السكونية السماحيةتغير دالة -أ

و الحــرارة  ةبتغــير درجــ الســكونية احيةـالسمــدالــة تغــير   (IV-4)و (IV-3) نلاحــظ في الشــكل  
 مبينـة و بعـض القـيم ت السـماحيةمـا زادت درجـة الحـرارة نقصـلعكسـياً ك اً تناسـب يهـافالتناسـب يكون 

  :لمواليةا الجداول في

عند  �
-1o

=0.0334 Aρ 

 
 T=298Ko  T=423Ko  

-1o

A k=13  13.80  2.88  
-1o

A  k=16  2.51  1.73  

  

عند  �
-1o

=0.0308 Aρ 

  
 T=423Ko  T=573Ko  

-1o

A  k=13 2.50  1.79  
-1o

A  k=16  1.64  1.40  

  

 :ثابتةدرجة حرارة عند  ر الكثافةمع تغي السكونية السماحيةتغير دالة -ب

و بتغير  ةبتغير الكثاف السكونية السماحيةدالة تغير   (IV-6)و  (IV-5) نلاحظ في الشكلين  
طردياً و بعض القيم  اً متناسبة تناسبفهي ، ت السماحية السكونيةما زادت الكثافة زادلك ،الضغط

 :ةالتالي ولالجد في مبينة
  T=268 Ko عند �

 
-3o

A ρ=0.0338  
-3o

A ρ=0.0362  
-1o

A ρ=0.0381  
-1o

A  k=16  4.26  3.66  3.10 
-1o

A  k=18  2.54  2.35  2.15 

  

 :درجة حرارةو  ر الكثافةمع تغي السكونية السماحيةتغير دالة -ج
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40

T=298Ko

T=423Ko

 

 (
k)

درجــة  و ةبتغــير الكثافــ الســكونيةاحية ـالسمــ دالــةتغــير  (IV-8) و (IV-7)نلاحــظ في الشــكل  
ول ت السماحية السكونية ويبـين الجـدما زادت الكثافة و نقصت درجة الحرارة زادلك  ، نلاحظ الحرارة

 : بعض القيم واليالم

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 

 
3o

=0.0194A ρ
−

  
-3o

=0.0240A   ρ  
-3o

=0.0308A   ρ 
-3o

=0.0334A   ρ 
-3o

=0.0338A   ρ 
k=15 

-1o

A    
1.21  1.34  1.80 3.20  4.42  

k=17 
-1o

A  
1.15  1.24  1.52 2.10  2.44  

 oT=673K  oT=573K  oT=423K oT=298K oT=268K 
k=15  

-1o

A  
1.21  1.34  1.80 3.20  4.42  

k=17 
-1o

A  
1.15  1.24  1.52 2.10  2.44  
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0 5 10 15 20
-40

-20

0

20

40

60

T=423Ko

T=573Ko
 

 

ε(
k)

k(A-1)

20

40

ρ=0.0381 A-3

ρ=0.0362 A-3

ρ=0.0338 A-3

 

  

      
    

  
  
  
  
  
  
  
  
 
 
 
  
  
  
  
  
  
 
  

  

 
 
  

  

 الكثافة عند السماحية السكونية  IV-4الشكل
3

A
o −

 ρ=0.0308 
  

 الكثافة عند السماحية السكونية  IV-3الشكل
3

A
o −

 ρ=0.0334 
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0 5 10
-30

-20

-10

0

10

20

30

40
ρ=0.0240 A-3

ρ=0.0260 A-3

ρ=0.0278 A-3

ρ=0.0296 A-3

 

 

 k(A-1)

ε(
k)

40

60

80

T=268Ko

T=298Ko

T=423Ko

T=573Ko

T=673Ko

 

(k
)

  

  

  

  

  

  

 
 
 
 
 
  

  
  
  
  
  
  
  
  

    
  
  
  

  

  

 T=268 Koعند  السماحية السكونية IV-5الشكل
 

 T=573 Koعند  السماحية السكونية IV-6لالشك
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0 5 10 15

-20

0

20

40

60

80

ρ=0.0338
ρ=0.0334
ρ=0.0308
ρ=0.0240
ρ=0.0194

 

 

 k(A-1)

ε(
k)

  

  

  

  

  

  

  

  

  

        

  

  

  

  

  
  
  
  
  
  
  
  
  

4-IV  قرينة الانكسارحساب:  

 درجات الحرارة  المختلفةعند  السماحية السكونية IV-7الشكل
 

 ثافات مختلفةكعند  السماحية السكونية IV-8الشكل
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 T=268Ko

  :العلاقة التاليةباستعمال ذلك  حساب قرينة الانكسار وهو ف هذا العمل اهدأمن بين    

                                  2n ε∞=   

ε∞ 1410مجال التوترات العالية من رتبةفي  ةالضوئي ماحيةالس Hz. عند درجة الحرارة  ةالتجريبي اقيمته

T=298Ko  العـــدد المـــوجي توافـــق الـــتي  و .]10[ 1.78تســـاوي 
-1o

A  18.66=k  حســـب المنحـــنى الحـــل
  .التحليلي
كمـا هـو تحصلنا في كل مرة على قرينة الانكسـار   ثافة و درجة الحرارةبتغير الك و k ةقيم ناثبتّ  
  :الجدول التالي موضح في

  

 درجة الحرارة
T (Ko)  

 الضغط
P (MPa) 

  الكثافة العددية

 
-3o

A  molecules par  

 ε∞ n  لمرجعا

268  
27    0.0338  ]11[]13[  1.97954  1.40696  

210  0.0362  ]11[]13[  2.11863  1.45555  

400  0.0381  ]11[]13[  2.24376  1.49792  

298  
0.1  0.0334  ]12[]13[  1.7803  1.33428  

210  0.0357  ]13[  1.87926  1.37086  

423  
10  0.0308  ]12[]13[  1.3994  1.18296  

190  0.0334  ]12][13[  1.44746  1.2031  

573  

10  0.0240  ]12][13[  1.19639  1.0938  

50  0.0260  ]12][13[  1.21676  1.10307  

110  0.0278  ]12][13[  1.23482  1.11122  

197  0.0296  ]12][13[  1.25368  1.11968  

280  0.0308  ]12][13[  1.26655  1.12541  

673  

50  0.0194  ]9][13[  1.12767  1.06192  

80  0.0221  ]12[]13[  1.14798  1.07144  

130  0.0245  ]9][13[  1.16662  1.0801  

340  0.0292  ]12[  1.20507  1.09776 

تغــير قرينــة الانكســار بدلالــة الكثافــة يكــون خطــي في درجــة   )IV-10(و) IV-9(  الشــكلينينيبــ و
 .  ثابتةحرارة 
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0,018 0,020 0,022 0,024 0,026 0,028 0,030 0,032
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n

ρρρρ(A-3)

 T=573ko

 T=673ko

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

    
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
    :نستخلص النتائج التالية  الأخيروفي 

الحرارة  تالكثافة عند درجا ةقرينة الانكسار بدلال IV-10الشكل
T=573Ko, T=673Ko 

 

 T=268Ko الحرارة ةالكثافة عند درج ةلالبد قرينة الانكسار IV-9الشكل
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 و قـــد بينـــت  جـــة الحـــرارةدر و  لـــك بتغـــير الكثافـــةذ الســـكونية و الســـماحيةدالـــة  تغـــير �
  :وجود النتائج
 .درجة الحرارة ة و ينو السك السماحيةدالة بين تناسب عكسي  �

  .كثافة الة و ينو السك السماحيةدالة بين تناسب طردي  �
  

ــــة الانكســــار في اــــال الضــــوئي  � ــــوترات العاليــــة(حســــاب قرين 2n) ت ε∞= اج اســــتنت و
  .ثابتة الكثافة عند درجة حرارة الانكسار و العلاقة الخطية بين قرينة
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      the fluctuation –dissipation theorem : التبدد -نظرية الترجحات

حيـــــث درســـــت أولا مـــــن طـــــرف  التبـــــدد في مجـــــالات عديـــــدة، -الترجحـــــاتتســـــتخدم نظريـــــة   
Nyquist  )1928( ثم Caller  (1951)و Welton  في مجـال اضـطراب الجهـد بـين طـرفي ناقـل بسـب

، و الاسـتجابة الخطيـة الإحصـائيةيزيـاء الف الـنظريـة في مجـفيما بعـد اسـتقرت هـذه ال .التحريض الحراري
   . السماحية الكهربائية على أين يمكن الحصولال إلكترو ترموديناميك وكذلك طبقت في مج

  :مبدأ هذه النظرية

 الطـوريفي الفضاء  ،B و A المرجحة ينيالفيزيائ ينر داالمق  بينالمتعلقة بالزمن  طدالة الارتبا نعرف أولا
  :]3][2][1[بالعلاقة التاليةتوازن حراري ممن أجل نظام 

  

  )1(         
[

]

1
( , )  ( ' , '  ) ( ', '  ) 

2

( ', '  )  ( ' , '  )

BAC r t B r r t t A r t

A r t B r r t t

= + +

+ + +

r r r r

r r r
  

  
  :]2[تحويل فوري للدالة الارتباط يعطينا عامل البنية الديناميكي

  )2(     
1

( , ) ( , )exp( ( . ))
2BA BAS k dr dtC r t i t k rω ω
π

∞

−∞

= −∫ ∫
r rr r r

  

)أيضا  وتبين , )BAS k ω
r

  .الكثافة  تدالة الطيف من أجل اضطراباي ه 
  .العدد الموجي kالنبض و  ωحيث 

( , )BAC r t
r  ــــــه علاقــــــة مــــــع دالــــــة  الاســــــتجابة الخطيــــــة )ل , )BA kχ ω

r

ــــــالي  .             (2)  حتصــــــبو بالت

   :]2][1[يلي كما

  )3(    ( )( , ) coth ( , ) ( , )
4 2BA BA BA

i
S k k k

k Tβ

ωω χ ω χ ω
π

 
= − − − −  

 

r r rh h
                 

  .التبدد –نظرية الترجح  ثلتم الاخيرةالمعادلة  هذه و
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)expليكن الحقل الكموني الخارجي  )k i tωΦ )و نتيجة الاضطراب في الكثافة  ،− )kρ ω، 
)دالة الاستجابة الكثافة اذاً تكتب  , )kρρχ ω

r3][2[ يلي كما[:  

   )4(                   
( )

( , )
exp( )

k

k

k
i tρρ

ρ ω
χ ω

ω
=

Φ −

r

       

)علاقة  و , )kρρχ ω
r  2[يلي كما   السكونية حيةامسلامع[:   

  )5(         ( )
2

2

1
( , ) 1

( , )4

k
k

kze
ρρχ ω

ε ωπ
 

= − 
 

r
r    

  )6(       
1 1 1

2 Im
( , ) ( , ) ( , )

i
k k kε ω ε ω ε ω

 
− =  − −  

r r r  

                                             :بالتعويض المعادلتين نجد 

  )7(  ( )
2

2

1
( , ) coth Im

2 ( , )4

k
S k

k T kze β

ωω
ε ωπ

   
= −     

  

r h h
r  

kكلاسيكيا   اجل مائعأمن  Tβωh pp:  

  )8(           ( )

2

2

1
( , ) Im

( , )4

k Tk
S k

kze

βω
ε ωπ ω
 

= −  
 

r
r  

∞−ω مجال النبض في و < < )ن إف ،∞ , ) ( , )S k S kω ω= −
r r

  
)ساب عامل البنية  السكونيلح )S kρρ

r
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        زيائيةزيائيةزيائيةزيائيةييييالفالفالفالف        المصطلحاتالمصطلحاتالمصطلحاتالمصطلحات

  العربية

  

 الفرنسية
 

  الانكليزية

  

 Réponse longitudinale Longitudinal response  الاستجابة الطولية

 Réponse transversale Transverse response  الاستجابة العرضية

 Polarization Polarization  الاستقطاب

 Polarisation typique  Typical polarization  النموذجي  الاستقطاب

 Polarization électronique The electronic polarization  الاستقطاب الالكتروني

 Polarisation de vibration The vibration polarization  الاهتزازي الاستقطاب

 Polarisation d'orientation The orientation polarization  هالموجّ  الاستقطاب

  x Diffraction de rayon- X X-ray diffraction-الأشعةانعراج 

  Diffraction photons  Photons Diffraction  انعراج الفوتونات

  Diffraction de neutron  Neutron diffraction  انعراج النيترونات

 Structure  cristalline Crystalline structure  بلوريةبنية 

  Structure molécule molecule structure  جزيئيةبنية 

 Approximation unimodale Single-mode approximation  تقريب أحادي الصيغة

  تقريب متعدد الصيغ

  

L'approximation à plusieurs modes 

de fonctionnement 

Multimode approximation 

 

 Intégrale de configuration  Integral of configuration  الأشكالتكامل 

 Fréquence  Frequency  اترتو 

  Tension superficielle Surface tension  سطحيتوتر 

 Constante de Planck Planck constant  ثابت بلانك

 Constante de Boltzmann Boltzmann constant  ثابت بولتزمان

 L'état liquide Liquid state  سائلةحالة 
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 L'état solide Solid state  صلبةحالة 

 L'état gazeau Gazeau state  غازيةحالة 

 Limite macroscopique Macroscopic limit  مجهريةحدود 

   Champ électrique  Filed electric  كهربائيحقل  

  Propriétés thermo-dynamiques Thermodynamic properties  ترموديناميكيةخصائص 

 Fonction corrélation totale  Total correlation function  دالة الارتباط الكلي

  Fonction corrélation directe  Direct correlation function  دالة الارتباط المباشر

 Fonction de partition Function partition  دالة التقسيم

  )القطرية(جية و دالة التوزيع الز 

  

Fonction de distribution paire 

(radiale)  

Pair distribution function 

 ( radial)  

 Température Temperature  درجة الحرارة

  Hexagonal Hexagonal  سداسي الزوايا و الأضلاع

 Capacité chaleur Heat capacity  حراريةسعة 

  Permittivité statique  Static permittivity  سكونية سماحية

 Permittivité optique  Optical permittivity  ضوئية سماحية

 Permittivité électrique  Electric permittivity  كهربائيةسماحية  

  Vecteur de l'onde Wave vector  شعاع الموجة

  Broglieراري الحوجي المطول 
longueur d'onde thermique de 

Broglie  

The thermal de Broglie 

wavelength  

 la fonction de structure dynamique the dynamic function  structure  عامل البنية الديناميكي

  Le facteur de structure statique  The static factor  structure  عامل البنية السكوني

 Facteur structure densité charge  Charge density structure factor  عامل البنية الكثافة الشحنية

 Facteur de forme Form factor  عامل الشكل

  Indice de réfraction Index of Refraction  قرينة الانكسار

  Densité Density  كثافة

 Densité de probabilité Probability density  كثافة الاحتمال

  Potentiel sphère dure Hard sphere potentiel  صلبةكمون الكرات ال

 Viscosité Viscosity  لزوجة
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  جزيئيةيكية محاكاة دينام

  

Simulation moléculaire de la 

dynamique (MD) 

Molecular Dynamics (MD) 

simulation 

  E'lectrolyte Electrolyte  اليلمح

 Diagram de phase Phase diagram  مخطط الطور

 Uniform  Uniform  موحد الخواص

 Conductivité électrique Electric conductivity  ناقلية الكهربائية

  التبدد-نظرية الترجحات

  

Théorème de fluctuation -

dissipation 

Fluctuation dissipation 

theorem 



   :صــملخ

  .و الضوئـية للمــاء الكهربائـية  م الخصائصـن أهما   ـًو تجريبي ا ًـا نظريـائية، التي يمكن حساـهربـبر السماحيــة الكتعت
 -تعتمــد علــى نظريــة الترجحــات ةقمنــا بحســاب الســماحية الكهربائيــة بطريقــة  تحليليــ، في مرحلــة أولى و في هــذا  العمــل

قارنــا النتــائج المتحصـــل عليهـــا  ،لتأكــد مــن صــحة الحســاب. Ornsten-Zernike و علاقــة Percus-Yerick التبــدد و تقريــب

okعنــد درجــة حــرارة   ةمــع نتــائج محاكــاة الديناميكيـــة الجزيئيــة و التجريبيــ 298= T  والكثافــة
3o

( A )0 .0 3 3 4 ρ
−

في  و .=
الكثافـة لنجـد السـماحية متناسـبة عكسـياً مـع درجـة الحـرارة و  ثمالأولى، غيرنـا درجـة الحـرارة مرحلة ثانيـة و باستعمال نتائج المرحلة 

  . منحنيات قرينة الانكسار بدلالة الكثافة لدرجات حرارة مختلفة تبين خطية هذا التغير. طردياً مع الكثافـة

  . للماء سماحية الكهربائيةال ،عامل البنية ،دالة الارتباط ،دالة التوزيع القطرية: الكلمات الأساسية

Résume : 
La permittivité électrique, qui peut être calculée théoriquement et expérimentalement 

est considérée comme un paramètre important caractérisant les propriétés électriques et 
optiques de l'eau.  

Dans ce travail et dans une première étape, nous avons calculé analytiquement la 
permittivité électrique, en basant sur le théorème de fluctuation – dissipation, l'approximation 
Percus-Yevick et la relation Ornstien-Zernike. Pour vérifier le calcul, nous avons comparé les 
résultats obtenus avec ceux de la simulation numérique par la dynamique moléculaire et avec 

des résultas expérimentaux à la température oT=298k  et pour la densité
3o

0.0334 (A )ρ
−

= . 
En deuxième étape et en utilisant les résultats obtenus de l'étape précédente, nous avons 
trouvé que la permittivité est directement proportionnelle à la densité et inversement 
proportionnelle à la température. Les graphes de la variation d'indice de réfraction en 
fonction de la densité pour différentes températures, ont montré que cette variation est 
linéaire. 
 
Mots clés: fonction de distribution radiale, fonction de corrélation, facteur de structure, 
permittivité électrique de l'eau  
 
Abstract: 
   The electric permittivity, which can be calculated theoretically and experimentally, is 
a significant parameter characterizing   the electric and optical properties of water.  .  

 In this work and as a first step, we calculate analytically the electric permittivity, 
basing on the theorem fluctuation - dissipation, the Percus-Yevick approximation and the 
Ornstien-Zernike relation. To confirm our numerical calculation, we compare the results 
obtained in the precedent step with those of the molecular dynamics simulation and with 

other experimental results at the temperature oT=298k  and the density
3o

0.0334 (A )ρ
−

= .  In 
the second step, we use the first step results to study the permittivity variation; we found that 
it is directly proportional to the density and inversely proportional to the temperature.  The 
index refraction graphs according to the density and for different temperatures, shows the 
linearity of this variation. 

 
Key words: the radial distribution function, the function of correlation, factor of structure, 
permittivity electric of water. 


