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  مقدمه -1

 علوم در عظیمی تحول ذراتنانو از استفاده ،اخیر یها سال در
 پرکاربرد عناصر از یکی است. کرده ایجاد پزشکی ازجمله متفاوت

 متفاوت هایشاخه در تفادهمورداس یها سامانهنانو تهیه در
 به طلا .است طلا ،یفناور ستیز و پزشکی در درمان و تشخیص

 برابر در بالا مقاومت و یکیالکتر یبالا ییرسانا بودن دارا علت
-می محسوب کیالکترون حوزه در مهم عناصر از یکی ،شیاکسا

 دهدیم دست از را خود یژگیو نیا نانو اسیمق در اما شود

 .[1] دیآ یدرم رسانامین صورت به ،شکل به ستهب که یطور به
 حدود و بالا بسیار عادی شرایط در نیز طلا ذوب دمای ،همچنین

 ثابت نانو اسیمق در نیز دما نیا اما است گراد یسانت درجه 1064
  .[2] دکنیم افت شدت به نانومتر 4 تا 3 بعادا در و ماند ینم

 آن طلا، بالای اتمی عدد علت به ها فوتون انرژی جذب افزایش
 پرانرژی یها فوتون با تصویربرداری و درمان در استفاده برای را

 تراپی فوتودرمال در طلا یها لهیمنانو شده اثبات .کند یم ارزشمند
 هایزمینه در ذراتنانو این ،همچنین دارند. بهینه ریتأث و کاربرد

 شدت افزایش درواقع دارند. کاربرد نیز پزشکی تشخیصی
 کنتراست افزایش باعث ،ذراتنانو این با شیون پرتوهای گذاریاثر

 به نانوذرات از گرما انتقال نحوه و هاویژگی بررسی طلا،نانوذرات-آب از متشکل یاامانهس یساز هیشب ،پژوهش این از هدف :چکیده
 امانهس برای LAMMPS افزار نرم در حاکم معادلات و Moltemplate و Packmol افزارنرم دو با امانهس اولیه شرایط .است محلول

 فرایند بررسی برای .شد انجام Python و MATLAB، VMD افزارهاینرم با سازی شبیه از پس های رسیبر .شد تعریف موردنظر
 ضخامت کاهش باعث آب به طلا نانوذرات افزودن ،جینتا طبق شد. استفاده SNEMD روش از محلول، به نانوذرات از گرما انتقال
 در ،یکسرمول و نانوذرات غلظت شیافزا با یسطح کشش شیافزا سرعت .شودمی الیس ذرات انسجام شیزااف و تقابل سطح

 در nm2 فاصله در محلول در گرما نانوذرات، یساز خنک فرایند در است. شتریب تر،کوچک نانوذرات به نسبت شتر،یب قطر با نانوذرات
 یهاقسمت گرید از شیب %50 رهنانوذ به کینزد آب هیلا نخستین در ییگرما رسانش .کندیم دایپ انتقال ps5 از کمتر یزمان فاصله

 با الینانوس اختلاط احتمال ،یسطحهیلا تقابل سطح کاهش و الینانوس سطح در یمولکول یچگال شیافزا با ،بنابراین .است محلول
 تفادهاس صورت در شود. یدرمان یصیتشخ یهاروش در الینانوس بازده رفتن بالا به منجر تواندیم دهیپد نیا .ابدییم کاهش عاتیما
 دورتر سالم هایبافت به نسبت نانوذره نزدیک یسرطان یها سلول مرگ بر بیشتری اثر ،دما شیافزا ا،یپرترمیها در طلا نانوذرات از

  داشت. خواهد

 گرمایی. رسانش سطحی، کشش ،الیسنانو مولکولی انسجام طلا، ذراتنانو مولکولی، دینامیک :کلیدی واژگان 
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 از .[4 ،3] شودمی تصویربرداری متفاوت هایروش در تصاویر
 در هایپرترمیا در طلا ذراتنانو نوری یکنندگ تیتقو ویژگی

 و بدخیم هایسلول داخل به طلا ذراتنانو ارسال برای پزشکی،
 استفاده ها آن بردن بین از و هاسلول این دمای هدفمند بردن بالا
 .[5]شودمی

 و ذراتنانو متفاوت هایویژگی با رابطه در زیادی تجربی مطالعات
 حیوانی تومورهای و سرطانی هایسلول درمان بر آن اثر

 در همکارانش و Zhang توسط که یا بررسی در است. شده انجام
 پوشش با طلا ذراتنانو ییپرتو حساسیت شد، انجام 2012 سال

PEG هایسلول بر متفاوت هایاندازه با Hela سلولی محیط در 
 متفاوت هایاندازه بین از دادمی نشان نتایج شد. بررسی حیوانی و
 3/27 و 1/12 هایاندازه نانومتر، 6/46 و 3/27 ،1/12 ،8/4

 سمیت دارند. را پرتو برابر در کنندگی حساس اثر بیشترین نانومتر
 کاهش برای اندازه بهترین و کمتر همه از نانومتر 6/46 اندازه
  .[6]است نانومتر 1/12 تومور حجم

 انجام 2016 سال در همکارانش و Wang توسط که  بررسی در
 توزیع نظر از خنثی و منفی مثبت، بارهای با طلا ذراتنانو ،شد

 حساس افزایش و تومور در جذب مقدار سمیت، دفع، ،زیستی
 نتایج شدند. بررسی روز 90 برای موشی تومور در پرتویی کنندگی

 و کمتر دفع ،شود یم باعث نانوذره سطح منفی بار داد یم نشان
 یها سلول کشندگی به مربوط اثرات و باشد بیشتر تومور در جذب

 .[7] شود مشاهده بیشتر توموری
 انجام 2017 سال در همکارانش و Ma توسط که  یا بررسی در

 یها شکل با طلا ذرات نونا ییپرتو کنندگی حساس اثر ،شد
 بر نانومتر 50 یکسان اندازه با یا لهیم و کروی معمولی، متفاوت

 ذرات نانو برای اثر افزایش دهنده نشان که شد بررسی سلول
  .[8] بود یا لهیم و کروی نوع به نسبت معمولی

 2010 سال در همکارانش و Sirotkina توسط که  یا بررسی در
 تابش از استفاده با طلا ذرات نانو ماییگر رسانش اثر شد انجام

 که داد یم نشان نتایج .شد بررسی حیوانی تومور بر لیزر پرتوهای
 اتفاق تزریق از بعد ساعت 5 تا 4 تومور در طلا ذرات نانو تجمع

 تواند یم تومور به زمان این در لیزر پرتوهای تابش و افتد یم
 به منجر و برده لابا گراد سانتی درجه 45-44 تا را تومور دمای

 بعد %104 تا را تومور رشد و شده تومور یها سلول مرگ و آپوپتوز
  .[9] کند مهار روز 5 از

 سال در همکارانش و Shiotani توسط که دیگری بررسی در
 متفاوت یها پوشش با طلا یا لهیم ذراتنانو از ،شد انجام 2010
 نتایج ،شد هاستفاد سرطانی یها سلول در گرما جذب شافزای برای
 تابش و سرطانی یها سلول در ذراتنانو این تجمع با داد یم نشان

 مرگ و رفته بالا معناداری طور به دما ،تومور نزدیک فروسرخ نور
 .[10] ابدی یم افزایش تومور در میر و
 و شده علم عرصه وارد که ستا هاسال ذراتنانو این اگرچه 

 عملکرد کامل گستره اما ،است شده  انجام ها آن بر زیادی پژوهش
 هنوز انسان بدن بر آن اثرات و متفاوت مواد مجاورت در ها آن
 نیست. مشخص دقیق طور به
 و ویژگی بر مهمی ریتأث ذراتنانو اندازه رسدمی نظر به اگرچه 

 و سلولی مطالعات در نقیض و ضد گاها نتایج اما دارد، ها آن رفتار
 برای تر کوچک هایاندازه از هاستفاد برخی که دارد وجود حیوانی

 از حاکی برخی و کنندیم یهصتو را سلول داخل به ذراتنانو ورود
 هستند تر بزرگ ذراتنانو از استفاده و کوچک هایاندازه سمیت

 که نانومتر 10 از تر کوچک اندازه با ذرات نانو تهیه طرفی از .[6]
 دشوار بسیار ،شود یم توصیه زیستی یها سامانه نانو تهیه در غالباً
 نانو اطراف در حرارت انتقال بررسی همچنین .[12 ،11] است
 داروها عمده قسمت که آب ژهیو به ها،محلول با شده احاطه ذرات

 موضوعات از یکی ،ردیگ یبرم در را بدن یها بافت ،همچنین و
 این دمای افزایش مقدار درواقع .است زمینه این در مهم بسیار
 انتقال فرایند همچنین دما کاهش شرایط و ازیموردن زمان و ذرات
-13] است زمینه این در مهم موضوعات از اطراف، آب به گرما
 ذرات نانو این حرارتی انتقال هایویژگی که است واضح .[15
 برای بگذارد، بسزا ریتأث زیستی هایسامانه عملکرد بر تواندمی

 و ازیموردن زمان و ها نیپروتئ به افتهی انتقال گرمای مقدار مثال
 اهمیت ها آن عملکرد حفظ جهت هاپروتئین دمای کاهش فرایند
 و سلولی زیاد بسیار مطالعات انجام باوجود که یطور به دارد. زیادی
 از هنوز اطلاعات، کمبود و نتایج از اطمینان عدم دلیل به حیوانی

  .دنشو ینم استفاده ها یماریب تشخیص و درمان برای ذراتنانو این
 این کوچک بسیار مقیاس ،همچنین و هاآزمایش بالای هزینه
 اثرگذاری و رفتاری یها تفاوت دقیق هایبررسی امکان ذرات،

 یها روش از مشکل نیا حل یبرا امروزه .کندمی دشوار را ها آن
 یعدد یها روش نیا ازجمله .شودیم استفاده یعدد  یساز هیشب
  .[16] کرد ارهاش یلکولمو کینامید روش به توان یم
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 برخی بررسی نهیدرزم مطالعاتی ،شده انجام یها یبررس اساسبر
 هایمحلول در طلا ذراتنانو ازجمله و ذراتنانو هایویژگی
 و Merabia توسط که  یا بررسی در است. شده انجام متفاوت

 ذراتنانو گرمایی انتقال ،گرفت انجام 2009 سال در همکارانش
 شد بررسی جونز لنارد معادلات از ستفادها با آب و اکتان در طلا

 پوشش و چگالی اثر ،2010 در همکارانش و Hu بررسی در [.17]
 شد بررسی کربن دیاکس ید در طلا ذراتنانو ویژگی بر سطحی

 سال در همکارانش و Rajabpour توسط که  یا بررسی در [.18]
 آب بر اتذرنانو این با گرما انتقال نحوه و نقره ذرات نانو بر 2019
 هایروش ازجمله یساز مدل متفاوت هایروش ،شد انجام

TNEMD، SNEMD و EMD شدند مقایسه هم با و استفاده. 
 بررسی در بالاتری اعتبار از SNEMD روش داد یم نشان نتایج
 برخوردار نانوذره اطراف آب متفاوت یها هیلا به گرما انتقال نحوه
  [.19] است

 بررسی امکان عدم و ذراتنانو کوچک اربسی اندازه به توجه با
 یها روش از استفاده ،ذراتنانو این یها یژگیو دقیق تجربی

 استفاده و توضیح در یتر قیدق و علمی زمینه تواند یم یساز مدل
-پژوهش مرور دهد. ارائه زیستی یها طیمح در ذراتنانو رفتار از

 بسیار یها مدل دهند، می  نشان نیز زمینه این در شده انجام های
 قرار ریتأث تحت را نتایج که دارد وجود متعددی مؤثر عوامل و زیاد

 به نزدیک و درست نتایج به دستیابی برای ،بنابراین و دهد یم
 یها روش با و متعدد یها یساز مدل انجام و تکمیل ،واقعیت
 است. ضروری متفاوت

 در متفاوت یها مدل مقایسه از آمده دستبه نتایج به توجه با 
 سال در شهمکاران و Rajabpour توسط شده انجام بررسی
 برای بررسی این در شده هیتوص مدل از که گرفتیم نتیجه 2019

 یها روش با و کرده استفاده آب در ذراتنانو رفتار یساز هیشب
    .کنیم مقایسه شده انجام تجربی مطالعات و پیشین

 دینامیک روش کمک به ابتدا ،روپیش پژوهش در ،بنابراین
 به ،کرده ایجاد طلا ذرات نانو و آب از متشکل ایسامانه مولکولی
 بخار -مایع تقابل سطح یک شده لیتشک الیسنانو که صورتی
-ویژگی در تغییر با ،سامانه رساندن تعادل به از پس دهد. تشکیل

 کشش و الیسنانو چگالی ،الیسنانو غلظت و ذراتنانو های
 نانو رفتار بر آن اثرات و بررسی ربخا -مایع تقابل سطح سطحی

 سپس و بدن دهنده لیتشک عمده بخش عنوان به آب در سامانه
 .شودمی بررسی اطراف آب به طلا ذراتنانو از گرما انتقال نحوه

 

 تجربی بخش -2

 پتانسیل و حرکت معادلات -2-1

 جزء صورت به مولکول هر ،یساز هیشب انجام برای پژوهش، این در
 که است( مولکول یک جزء هر از )منظور شده گرفته نظر در صلبی

 قرار خود جرم مرکز حول دورانی حرکات ریتأث تحت جزء، این
 در .شد محاسبه اویلر معادلات کمک به حرکات این گیرد. می

 شرایط به بسته ،متفاوت های مولکول برای علمی هایپژوهش
 33 از بیش شود. می استفاده مناسب مولکولی مدل از محیطی

 مدل ،نیب نیا از که است شده آورده آب برای مولکولی مدل
TIP4P/2005 [20] تقابل سطح سطحی تنش سازی شبیه برای 

 و تر ساده مدلی SPC/E [21] مدل و تر مناسب بخار -مایع
 این در .[22] است مایع حالت در آب یساز هیشب در تر مناسب

 برای SPC/E و TIP4P/2005 پتانسیل مدل دو هر از ،پژوهش
 از و بخارآب -مایع تقابل سطح ویژگی بررسی برای ،آب مولکول

 (odelM tomA Embedded)شده احاطه یها اتم پتانسیل مدل
  .شد استفاده طلا یها اتم یساز هیشب برای EAM یا

 زمانی یریگ انتگرال الگوریتم -2-2

 در گیری انتگرال برای ورله سرعت الگوریتم از بررسی این در
 زوایای و ها پیوند است لازم که ییازآنجا .شد استفاده زمان حدوا

 که است ضروری شود، گرفته نظر در صلب  مولکول هر پیوندی
 ثابت برای SHAKE الگوریتم از ،بنابراین .شوند ثابت ها قید این

 .شد استفاده ورله سرعت معادلات یریگ انتگرال در قیدها کردن

 برد بلند نیروهای مالاع و تناوبی مرزی شرایط -2-3

 کاهش برای مولکولی دینامیک های سازی شبیه در یطورکل به
 در بسیاری ریتأث که سطح اثرات بردن بین از و محاسبات هزینه
 شود. می استفاده تناوبی مرزی شرط از کند، می اعمال سازی شبیه

 محاسبات در متناوب مرزی شرایط از استفاده پروژه این در اگرچه
 علت به اما است شده سازی شبیه حل میدان کل و اردند نقشی
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 پژوهش در مرزی شرایط این از استفاده موجود، یها تیمحدود
 از کولمب برد بلند های پتانسیل اعمال برای .است شده لحاظ
 یافته ارتقاء ترکیبی الگوریتم یک که شده استفاده PPPM حلگر
 این اساس .[23] است شده  ارائه Hockney توسط که است
 و معادلات از استفاده و قسمت دو به پتانسیل تابع تقسیم روش

 توضیح شهمکاران و Essmann بررسی در که است توابعی
   .[24] است شده داده

 مسئله بر حاکم معادلات و اولیه پیکربندی -2-4 

 به طلا ذراتنانو و آب های اتم موقعیت ابتدا از ،پژوهش این در
 و شده مشخص Packmol و ltemplateMo یافزارها نرم کمک
 SHAKE الگوریتم کمک به یکدیگر با ها اتم ارتباط نحوه ،سپس

 محاسبه برای شد. تعریف ها اتم و ها مولکول تقابل پتانسیل نوع و
 سطح ناحیه در برشی و نرمال فشار تا است لازم سطحی تنش
 سطحی تنش محاسبه معادله .شود محاسبه بخار -مایع تقابل
 شده فیتعر زیر صورت به شهمکاران و Nijmeijer توسط
 :[25]است

                                         )1( 

 NP و است تقابل سطح ناحیه انتهای و ابتدا 2Z و 1Z اینجا در که
 -لنارد های پتانسیل هستند. برشی و نرمال فشار ترتیب به TP و

  :اند شده لحاظ رزی صورت به نیز کولمب و جونز

  )2(      

   

 جونز -لنارد پارامترهای σ و j ، εو i های اتم بین فاصله ijr که
 rε و 0ε و ذره هر یکیالکتر بار TIP4P/2005، q آب مدل برای

  .هستند نفوذپذیری نسبت و خلأ نفوذپذیری ترتیب به

 سامانه تر قیدق یساز هیشب برای شد، گفته پیشتر که طور همان
 شوند. وارد محاسبات در نیز برد بلند نیروهای تا است لازم

Isele- توسط شده ارائه PPPM/dispersion روش از رو نیازا

Holder در موجود پارامترهای .[26] شد استفاده شهمکاران و 
  :اند شده لحاظ 1 جدول در روش این

 PPPM/dispersion متد پارامترهای :1جدول

Parameters alueV
 

Ewald 
1-

Å 0.28
 

order Interpolation 5 

cutoff space Real Å 10 

spacing Grid Å 4.17 

  یساز هیشب سامانه-2-5

 2000  ،1 شکل همانند بخار -مایع تقابل سطح یساز هیشب برای
 nm 4×4×3.8 ابعاد با مستطیل مکعب جعبه یک در آب مولکول

 شدند. داده قرار ×nm 144×4 ابعاد با یساز هیشب حجم مرکز در
 Packmol باز متن افزار نرم دو کمک به ها اتم اولیه یها تیموقع

 تمام در تناوبی مرزی شرایط شد. ساخته Moltemplate و
 یساز هیشب جعبه مرکز در نیز مختصات مرکز و هشد لحاظ جهات
  شد. داده قرار شکل مطابق

 
 بخار -مایع تقابل سطح یساز هیشب حجم :1 شکل

 رساندن تعادل به مولکولی، دینامیک یساز هیشب یک اجرای لازمه
 است. محاسبات اجرای از قبل ،یساز هیشب های سامانه یا سامانه
 و fs 5/0 زمانی گام با یساز هیشب ،سامانه رساندن تعادل به برای

 برای سپس .شد آغاز NVE شرایط در 100000 تکرار تعداد با
 داده تغییر NVT به انسامبل ،مانهسا به کلوین 300 دمای اعمال

 300 تا درجه 280 از fs 1 زمانی گام با تکرار 150000 تا دما و
 تحت ns 5/1 مدت به سامانه ،تیدرنها شد. داده افزایش کلوین

 از پس برسد. تعادل به تا قرارگرفته Hoover-Nose ترموستات
 دنافزو با .شد استخراج ns 5/0 زمانی گستره در نتایج تعادل،

 ns 4 سامانه رساندن تعادل به زمان ،سامانه این به طلا ذراتنانو
   .شد استخراج ns 1 زمانی گستره در نتایج و شد داده افزایش

 طلا ذرات از اتمی کلاسترهای صورت به طلا ذراتنانو
 طلا اتم متفاوت تعداد با کلاسترها این .اند شده ساخته
 تشکیل را آنگستروم 12 و 10 ،8 ،6 با ذراتنانو تا اند شده ساخته
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 و 32 ،16 ،7 ترتیب به ذرات نانو این در طلا یها اتم تعداد دهند.
 مجزا طور به طلا نانوذره هر ابتدا ،یساز هیشب در .است 42
 در .شد افزوده آب به یساز متعادل از پس و شده یساز هیشب

 نانو و طلا اتم  32 با طلا نانوذره یک ترتیب به 3 و 2 های شکل
  است. شده داده نمایش شده یساز هیشب طلای -آب الیس

 

 آنگستروم 10 قطر با طلا نانوذره :2 شکل

 

  LAMMPS در شده یساز هیشب طلا -آب الیس نانو :3 شکل

 اعتبارسنجی -2-6

 از حاصل نتایج با  کار این نتایج ،یساز هیشب سنجیاعتبار برای
 ،SPCE آب مدل با ابتدا شد. مقایسه ،گرفته انجام بررسی سه

 به شهمکاران و Holder-Isele کار مشابه آب سطحی تنش
 سنجیاعتبار کار این برد بلند حل روش ینوع به تا [26] آمد دست
 mN/m 61 سطحی کشش مقدار سنجیاعتبار این رد شود.

 حدود مقاله در شده محاسبه مقدار با مقایسه با که شد محاسبه
 به SPCE از آب مدل ،سپس شد. مشاهده خطا درصد1

TIP4P/2005 کار با نتیجه و داده تغییر Mountain [27] 
 شود. حاصل اطمینان آب مدل یساز هیشب نحوه از تا شد مقایسه
 2 از کمتر خطا که بود mN/m 72 آمده دست به سطحی کشش
 برای ،سامانه به ذراتنانو افزودن از پس نیز پایان در .است درصد

 ،ذراتنانو به EAM پتانسیل مالاع نحوه از اطمینان حصول
 و Lu کار با یکسان شرایط در طلا-آب الیسنانو سطحی کشش

 حجمی غلظت با نیز قسمت این در .شد مقایسه [28] همکاران
 کشش درصد 4 حدود خطای و nm 6 قطر با طلا نانوذره 4/3

  .شد محاسبه mN/m 78 سطحی

 اسییت زملا ابتییدا طییلا الینانوسیی بییر گرمییایی اثییرات بررسییی در
 دمیا  محاسیبه  بیرای  چیون  ،شود مجدد سنجی اعتبار ی،ساز هیشب

 ابتدا اساس این بر ند.شو لحاظ دیگری حاکم معادلات است لازم
 طیلا  اتیم  820 بیا  طلا نانوذره یک شامل ،سامانه سنجیاعتبار به

 بیا  نتیایج  و پرداخته آب مولکول 20000 با آب استخر یک داخل
 آمیده  دسیت  بیه  نتیایج  .شد ایسهمق [29] شهمکاران و Chen کار

 انتخیابی  میدل  در تفیاوت  علیت  به که داشت خطا درصد 5 حدود
 منطقیی  (TIP3P و TIP4P میدل  در )تفیاوت  آب مولکول برای
 و Chen نتیایج  بیا  آمیده  دسیت  به نتایج مقایسه 4 شکل در است.

  است. شده داده نمایش شهمکاران

 
 Chen بررسی با دما یساز هیشب سنجی راعتبا از آمده دست به نتایج مقایسه :4 شکل

 حرارت انتقال بررسی برای SNEMD یساز مدل روش -2-7

 رسانش و انتقال نحوه یساز مدل و بررسی یها روش از یکی
 در .است SNEMD روش ،محلول و نانوذره سطوح بین گرمایی

 یک صورت به آن اطراف آب یها مولکول و ذرات نانو روش این
BOX و ذراتنانو .شوند یم مدل خصمش مرزهای با 

 ترموستات یک از استفاده با ترتیب به اطراف آب یها مولکول
 K300 دمای در سرد ترموستات یک و K 395 دمای در گرم
 مرکز هم یها هیلا تعریف با ،سپس .اند شده داشته نگه ثابت
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 ،اند قرارگرفته نانوذره اطراف در که آب از nm2/0 باضخامت
  شدند. محاسبه آب در گرمایی پروفایل

 آب لایه نخستین و ذرات نانو بین گرمایی رسانش محاسبه برای
 :شود یم استفاده زیر معادله از آن اطراف

(3)                                                             

 و آب و نانوذره تماس سطح گرمایی، شار TΔ و dE/dt ، A که
 آن اطراف آب لایه نیتر کینزد و نانوذره بین گرمایی تاف و تغییر

 گستره طول در ابتدا در آب و ذراتنانو سامانه .دهد یم نشان را
 .شدند متعادل ps20 زمانی فواصل در step 100000 زمانی
 ذراتنانو از A 20 فاصله در آب یها مولکول که یدرحال ،سپس

 k395 ماید در تا تثاب توان یک با ذراتنانو ند،بود قرارگرفته
  .شدند گرم

 نانوذره اطراف آب در گرما انتقال سازوکار -2-8

 از حرارت انتقال سازوکار با رابطه در شده انجام پیشین مطالعات از
 چگالی که گرفت نتیجه توان یم آن، اطراف آب به نانوذره

 ،30] است ها هیلا سایر از متفاوت نانوذره اطراف آب لایه نخستین
 گرمایی رفتار مقالات، سایر در شده ارائه یها مدل اساسرب .[31
 و جامد شبه مدل یک با تواند یم نانوذره نزدیکی در آب یها هیلا

 .[32] شود داده توضیح ها هیلا بین گرمایی هدایت سازوکار یک
 ساختاریافته آب مقداری که کند یم بیان را فرضیه این مدل این
 گرمایی هدایت معادلات توان یم و دارد وجود نانوذره نزدیکی در

  نانوذره برای زیر معادله دو با را ها آن اطراف آب و ذراتنانو برای

                   )4( 

                                               )5( 
  

              )6( 
    

                                                   )7( 
     

  آب و

                                 )8( 

               )9( 

                                        )10( 
      

                                                )11( 
   

 k395 معادل که است ذراتنانو اولیه دمای Ti که کرد. بررسی
 بر که است ذراتنانو از دور آب اولیه یدما هم Tw0 و است

 اند داده نشان که مولکولی دینامیک مطالعات نتایج اساس
 دارند، k300 نزدیک دمای nm2 از دورتر ناحیه در آب یها هیلا
k300 یها یژگیو معادله دو حل برای .شود یم فرض 

 ،منظور این برای است. نیاز آن اطراف آب و ذراتنانو ترموفیزیکی
  دارند. را طلا توده یک یها یژگیو ذراتنانو که میکن یم فرض

 نتایج و بحث -3

   سطحی کشش محاسبه از حاصل نتایج -3-1

 در طلا -آب الینانوس سطحی کشش محاسبه از حاصل نتایج
 در آب به نانوذرات چگالی نسبت و نوذراتنا متفاوت قطرهای

  .است شده  داده نشان 5 شکل

 
 نانو متفاوت قطرهای در طلا -آب الیس نانو سطحی کشش محاسبه : 5 شکل

 آب به ذرات نانو چگالی نسبت و ذرات
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 نسبت افزایش با که دهد یم نشان نمودار این رسم از حاصل نتایج
 .یابید  میی  افیزایش  لاینانوسی  سیطحی  کشش ،ذرات نانو حجمی

 پیارامتر  ایین  افیزایش  باعیث  نیز نانوذرات قطر افزایش ،همچنین
 انسیجام  افیزایش  معنیای  بیه  سیطحی  کشیش  افیزایش  .شود می

 اخییتلاط از جلیوگیری  ،جییهیدرنت و الینانوسی  سییطح در مولکیولی 
 نانو بیشتر انسجام نمایانگر این که .است دیگر سیالات با الینانوس
 و هییا تیییقابل حفییظ و هییدف، ناحیییه در آن ارسییال بییرای ذرات

 تیوان  یمی  نتیایج  این از استفاده با ،همچنین .است آن یها یژگیو
 را مشیابه  اثرگیذاری  ولیی  متفیاوت  یها غلظت و قطر با نانوذرات
 غلظیت  با الینانوس ،4 شکل به توجه با ،مثال برای .کرد محاسبه
 یکسانی یبیتقر سطحی کشش آنگستروم، 12 قطر و 4/3 حجمی

 .دارند آنگستروم 10 قطر و 7/6 حجمی غلظت با الیس نانو اب

   چگالی بر نانوذرات حضور اثر بررسی از حاصل نتایج -3-2

 و 4/3 حجمیی  غلظیت  بیا  الینانوسی  درون آب چگیالی  ،6 شکل
 نشیان  را خیالص  باحالیت  مقایسه در آنگستروم 6 قطر با نانوذرات

 کیاهش  باعیث  آب، به نانوذره افزودن نمودار، به توجه با دهد. می
 کشیش  مقیادیر  با پدیده این شود.می بخار -مایع سطح ضخامت
 کشش افزایش چراکه دارد. همخوانی بالا در آمده دست به سطحی
 سییال  سیطح  در بیشیتر  مولکیولی  انسجام بر دلیلی خود سطحی

 نانو سطح در بخار به مایع از گذارلایه ضخامت ،2 جدول در است.
 کیاهش  در ذرات نیانو  اثیر  نییز  نتیایج  این است. شده آورده الیس

 با نیز مولکولی تراکم افزایش .دهند می نشان را لایه این ضخامت
 بیا  .اسیت  مشخص گذارلایه یا تقابل سطح لایه ضخامت بررسی
  (.2 جدول) ابدی یم کاهش ضخامت این نانوذرات افزایش

 

 
 6 قطر با ذرات ونان و 4/3 یحجم غلظت با الیس نانو درون آب یچگال :6 شکل

 خالص حالت با سهیمقا در آنگستروم

 بخار-مایع تقابل سطح یا بخار به مایع گذار لایه ضخامت از نمونه چند :2 جدول

)ضخامت
o

A) ذرات نانو قطر(
o

A) 
 نانوذره حجمی غلظت

3/5 6 4/3 

2/4 12 4/3 

1/4 10 7/6 

6/3 12 7/6 

1/12 0 0 

 آب به نانوذرات ماییگر رسانش بررسی از حاصل نتایج -3-3

 رسیانش  بررسیی  بیرای  نخست مرحله در شد، گفته که طور همان
 و نییانوذرات سییامانه دو اسییت لازم آب و نییانوذرات بییین حرارتیی 
 درمیای  در ترتیب به سرد و گرم ترموستات دو با آب یها مولکول

K395 و K300 گیرفتن  نظیر  در با ،سپس شوند. داشته نگه ثابت 
 گرمایی پروفیل نانوذره، اطراف در آب انتقال زا مرکز هم یها هیلا
 G که دهد یم نشان محاسبات از حاصل نتایج .شود یم حل آب در

k/ بین
2

MW/m 150 متغیر بررسی مورد گرمای گستره در 160 تا 
 و هیدایت  بیرای  شیده  محاسبه مقدار طلا-آب سامانه برای .است

S/ و k395 ، W/mk 56/0 دمای در گرمایی رسانش
2

m
 7- 10 × 

  .آمد دست به 1/1

 نانوذرات اطراف آب در حرارت انتقال سازوکار -3-4

 آب دمیای  و k395 نیانوذرات  اولیه دمای ،شد گفته که طور همان
 .شید  فیرض  nm2 ، k300 از دورتیر  یها هیلا در نانوذرات اطراف
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 K KJ/Kg ترتییب  به آب گرمایی رسانش و ویژه گرمایی ظرفیت
 گرفتیه  نظر در TIP4P/2005 [33] اساس بر W/Mk 8/0 و 2/4
 چگیالی  کیه  دهید  یمی  نشیان  محاسیبات  از حاصل نتایج .شود یم

  و اسیت  هیا  هیلا دیگر از متفاوت نانوذره اطراف آب لایه نخستین
 .سیت ین آب یهیا  قسمت دیگر شبیه نیز لایه این گرمایی رسانش

 در گرمیا  ،نیانوذرات  یساز خنک فرایند در که دهد یم نشان نتایج
 پیدا انتقال PS5 از کمتر زمانی فاصله در nm  2 فاصله در لمحلو

 نیانوذره  به نزدیک آب لایه نخستین در گرمایی رسانش و کند یم
   .است محلول یها قسمت دیگر از بیش 50%

 

 آب با شده احاطه آنگستروم 12 قطر با نانوذره یدما توزیع :7شکل

 7 شیکل  در سیتروم آنگ 12 قطیر  با نانوذره برای دما توزیع نمودار
 بیین  دمیای  اخیتلاف  مقدار دما توزیع این از است. شده داده نشان
 رسیانش  3 معادلیه  کمک به و شده استخراج سیال و نانوذره سطح

 گرمیایی  رسانش تغییر .دیآ یم دست به m/WM2Wk 160 گرمایی
 m/WM2Wk تیا  خطیی  صورت به نانوذره تر کوچک یقطرها برای
  .کند یم پیدا کاهش 150

  یریگ جهینت -4

 افزایش با که داد نشان بررسی این در محاسبات از حاصل نتایج
 افزایش الینانوس سطحی کشش ،نانوذرات قطر و حجم نسبت

 انسجام افزایش معنای به سطحی کشش افزایش یابد. می
 با الینانوس اختلاط کاهش ،جهیدرنت و الینانوس سطح در مولکولی
 با هدف ناحیه به آن ارسال بترتی این به .است دیگر سیالات

 یا تصویربرداری و تر محتمل آن یها یژگیو و ها تیقابل حفظ
 .شودمی انجام یتر مطلوب سطح در ،موردنظر ارگان در درمان

 بدن در الاتینانوس ناخواسته شدن پخش از جلوگیری با ،همچنین
 کاهش بدن داخل دیگر یها ارگان به آسیب و جانبی اثرات

 ولی متفاوت اندازه با الینانوس توان می نتایج این کمک به .ابدی یم
 .کرد تعیین را سنتز برای مشابه اثرگذاری با یا و تر مناسب
 دشوار و پرهزینه تر کوچک نانوذرات با الینانوس سنتز که ییازآنجا
 را متفاوت غلظت با تر بزرگ نانوذرات با الینانوس توان می است،

 دست به بررسی این از که دیگری یجهنت کرد. دیگری جایگزین
 کاهش باعث خالص، آب به نانوذره افزودن داد نشان آمد

 از بخار -مایع سطحی کاهش شود.می بخار -مایع سطح ضخامت
 تزریق با ،جهیدرنت کاهد. می دیگر سیالات با سیال اختلاط مقدار

 نانوذرات شدن پخش و شدن حل احتمال بدن، داخل الیس نانو
 از بهتری نتایج تا کند می کمک موضوع این یابد. می کاهش
 آید. دست به سرطانی های سلول به پرتودهی و ها یبردار عکس
 کار در کامل طور به الیس نانو پایداری و سطحی کشش ارتباط

Estelle این بر افزون است. شده اشاره [34] شهمکاران و، 
Young [35] یک ستما زاویه با سطحی یها کشش بین ارتباط 

 زاویه معادله این طبق .کرد ارائه را جامد سطح روی آب قطره
 از کمتر و سطح، بودن زیگر آب بیانگر درجه 90 از بیشتر تماس

 یها کشش محاسبه با دهد. می نشان را سطح بودن دوست آب آن
 کمک کار این .کرد بینیپیش را تماس زاویه توان یم سطحی

 ینیب شیپ را جامد سطح دنبو دوست آب یا زیگر آب تا کند یم
 مولکولی تراکم افزایش باعث نانوذره سطح بودن دوست آب نمود.

 بیشتر مولکولی انسجام آن نتیجه که شده نانوذره سطح روی بر
 انجام 1967 سال در Erb [36] که مطالعاتی در است. الیس نانو
 به درجه 65 حدود را طلا سطح با آب قطره تماس زاویه داد،

 و Lu توسط شده انجام پژوهش در طرفی، از .آورد دست
 سطحی برکشش طلا الینانوس اثر بررسی به نیز [28] شهمکاران
 ε پارامتر تغییر با کار آن در که تفاوت این با است، شده پرداخته

 است( مولکولی یساز هیشب در آب و طلا بین تقابل پارامتر )که

 شده یبررس سطحی کشش نتایج بر آن اثرات ،ریمتغ عنوان به
 ها شیآزما از جامد هایویژگی به توجه با پارامتر این است.

 اثر از یتر روشن دید آن، تغییر از حاصل نتایج و شود می استخراج
 پژوهش، این در .دهد یم ارائه را مسائل بر یزیگر آب و یدوست آب
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 و کرده تغییر یزیگر آب به یدوست آب از طلا ویژگی ε  کاهش با
 تناقض این .دهد یم نشان را پیش بررسی با متناقض کامل نتایج
 که کند یم کمک الینانوس پایداری به یدوست آب که کند یم اثبات

 6 و 5 نمودار در شده ارائه نتایج در واضح طور به موضوع این
 از حرارت انتقال فرایند یساز هیشب از حاصل نتایج است. مشهود

 تواند یم نانوذره اطراف آب که دهد یم نشان آب به طلا ذرات نانو
 تغییر اینکه بدون رود بالا جوش نقطه تا و شود گرم بالا دمای تا

 آب شود یم گرم نانوذره دیواره وقتی .فتدیب اتفاق آن در فازی
 منجر بخار لایه این که شود یم بخار به تبدیل و شده گرم اطراف

 دهد یم نشان نتایج ،همچنین .شود یم گرما انتقال مقدار افت به
 nm فاصله در محلول در گرما ،ذرات نانو یساز خنک فرایند در که

 رسانش و کند یم پیدا انتقال SP5 از کمتر زمانی فاصله در 2
 دیگر از بیش %50نانوذره به نزدیک آب لایه نخستین در گرمایی
 توسط شده انجام بررسی با جِینتا این که است محلول یها قسمت
 نقره نانوذرات از حرارتی انتقال بررسی رد همکارانش و پور رجب

 اثر بررسی به یمتفاوت مطالعات .[19] است توافق در آب در
 در متفاوت نانوذرات حرارتی انتقال مقدار بر متفاوت عوامل
 بررسی به همکارانش و Lervik .اند پرداخته متفاوت یها محلول
 روش از استفاده با آب و الکان ذرات نانو بین گرمایی هدایت

 داخلی حرارتی مقاومت بررسی بدون و با TNEMD یساز هیشب
 با گرمایی رسانش که داد یم نشان نتایج پرداختند. نانوذرات
 Wang ،همچنین .[37] ابدی یم کاهش ذرات قطر کاهش

 ناهمواری سطح ریتأث SNEMD روش از استفاده با همکارانش
 و kapitza مقاومت مقدار بر را ها آن خیسی و نانوذرات سطح
 از حاصل نتایج کردند. بررسی را جامد مایع مؤثر سطح رابطه

 مقاومت بر فاکتور نیتر مهم که داد یم نشان ها یساز هیشب
kapitza افزایش با مقاومت و است جامد مایع اتمی پیوند طول 
 و Xue .[38] ابدی یم کاهش خیسی و سطح ناهمواری

 نانو و مایع مؤثر سطح بر  عیما یبند هیلا اثر بررسی به همکارانش
 از حاصل نتایج و پرداختند آن حرارتی مقاومت مقدار و ذرات

 در مهمی فاکتور یبند هیلا داد یم نشان ها آن یها یساز هیشب
 انجام با PuS و Hu .[39] استن الیس نانو حرارت انتقال

 مقاومت مقدار بر ساختارها نانو اثر PMEmS یها یساز هیشب
kapitza بررسی را جوش حال در طلا و آب یها مولکول بین 

 مقاومت بر یریتأث جوشاندن که داد یم نشان نتایج کردند.

 انجام با همکارانش و Pham .[18] ندارد kapitza سطحی
 سامانه نانو در kapitza مقاومت بر فشار نقش مشابه، بررسی

 و کردند بررسی SNEMD روش با را سیلیکون-آب و طلا-آب
 سطح در سطحی حرارتی هدایت در مهمی نقش فشار که دریافتند

 از استفاده با نیز همکارانش و u/ .[40] کند یم ایفا جامد زیگر آب
 سریع بسیار انتقال تجربی، یها شیآزما ،همچنین و EMD  روش

 نانو از سوفاکتانت یها هیلا سراسر در حرارتی انتقال سازوکار و
 حاصل نتایج کردند. مشاهده آبی یها محلول در را طلا یها لهیم
 سورفاکتانت یها هیلا بین رابطه که داد یم نشان ها یساز هیشب از
 شود یم گرما جریان از مانع چشمگیری طور به طلا یها لهیم نانو و
 از استفاده با همکارانش و Soussi بررسی در که یدرحال .[41]

 کی با و آب-طلا سامانه نانو یساز هیشب و EmS مشابه روش
 انتقال افزایش از حاکی نتایج طلا، ذرات نانو بر یبسپار پوشش
 افزایش با .[42] بود یبسپار پوشش باوجود رسانا سطح حرارتی
 لایه تقابل سطح کاهش و الینانوس سطح در مولکولی چگالی

 کاهش بدن داخل مایعات با الینانوس اختلاط احتمال سطحی،
 الینانوس بازده رفتن بالا به منجر به تواند یم پدیده این .ابدی یم

 این از حاصل  نتایج شود. درمانی و تشخیصی یها روش در
 نشان نانوذرات یساز خنک فرایند بر دیگر مطالعات و بررسی

 )در نانوذره اطراف لایه نخستین در گرمایی رسانش ،دهد یم
 ،است دیگر یها قسمت از بیش SM2 ، 50% از کمتر فاصله
 کاهش ذرات قطر کاهش با گرمایی رسانش لاحتما هرچند

 سطح ناهمواری خیسی، مایع،-جامد اتمی پیوند طول و ابدی یم
 بر مؤثر دیگر عوامل از نانوذره اطراف مایع جنس و فشار نانوذره،
 از نانوذره اطراف مایع دمای اما .هستند نانوذرات گرمایی هدایت
 یریگ جهینت نای با .کند یم افت شدت به بعد به SM2 فاصله

 در طلا نانوذرات از استفاده صورت در که گرفت نتیجه توان یم
 یها بافت داخل به نانوذرات صحیح ورود صورت در هایپرترمیا،

 منتقل تومور بافت داخل به گرما مناسب مقدار توان یم سرطانی،
 .کرد نابود را سرطانی یها سلول دما افزایش اثر در و کرده
 در نانوذره، اطراف اول لایه از گرما شدید افت اثر در ،که یدرحال
 منجر و بوده کم بسیار حرارت مقدار تومور اطراف سالم یها بافت

  شد. نخواهد ها سلول این به آسیب به
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Abstract: The aim of this study is simulating a system of water-GNPs and investigating nanofluid specifications 

and heat transfer proses from nanoparticles to solution. The initial condition is coordinated by the use of Packmol 

and Moltemplate codes, General equations were applied by the use of LAMMPS open-source code. Post-Processing 

methods were down by the use of MATLAB, VMD and Python software. Heat transfer proses from GNPs to 

solution investigated by the use of SNEMD method.  

According to the result, adding GNPs reduces the interface layer and increases surface tension value. The rate of 

surface tension and mole fraction enhancement with the bigger GNPs is greater than the system with smaller GNPs. 

In cooling proses, the heat transfers fewer than 5ps in 2mm and heat conduction in the first layer of water is 50% 

greater than other parts of the fluid. It can be concluded that, when the molecular density increases near the surface 

of Nanofluid, and reduction of surface tension, Nanofluids dispersion with organic fluid is less possible. This 

phenomenon helps to increase the diagnosis and treatment efficiency. Therefore, by the use of GNPs in 

Hyperthermia, Increasing temperature has higher impacts on cancer cells closer to GNPs than far normal cells.  
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