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شده‌اندیا‌از‌مواد‌مختلفی‌ساخته‌شده‌اندمختلف‌هندسه‌با‌مواد‌مختلفی‌پر‌بخش‌های

ضروری‌استشبیه‌سازیداشتن‌اطلاعات‌این‌مواد‌برای‌

ترکیبات‌هر‌ماده‌و‌چگالی:‌آنچه‌نیاز‌است‌عبارت‌است‌از

هرگونه‌نقص‌یا‌کمبود‌اطلاعات‌در‌خصوص‌مواد‌روی‌نتیجه‌و‌صحت‌محاسبات‌اثر‌مستقیم‌دارد

است‌مکعبسانتی‌مترگرم‌بر‌1مشخص‌تشکیل‌شده‌است‌و‌چگالی‌آن‌درصدهایبا‌Oو‌Hکه‌از‌می‌دانیممثلا‌برای‌آب‌
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درصد‌اتمی

درصد‌وزنی
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:زیر‌باشدحالت‌هایممکن‌است‌به‌صورت‌یکی‌از‌ماده‌ایهر‌

ایزوتوپیماده‌خالص‌تک‌

(‌H2Oمثل‌)مشخص‌مولکولیماده‌با‌فرمول‌

...(مانند‌بتن،‌خاک،‌پوست،‌خون‌و‌)مخلوط‌

(مخنلفوزنی‌درصدهایترکیبی‌از‌چند‌ماده‌با‌)آلیاژ‌

(مایع‌شامل‌یک‌ماده‌که‌در‌یک‌ماده‌مایع‌حل‌شده‌است)محلول‌
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!هر‌ایزوتوپ‌یک‌عدد‌درست

𝑍
𝐴𝑋

می شودکه این عدد به صورت زیر تعریف می شوددر کد، هر ایزوتوپ با یک درست مشخص 

1000Z+A

1
1𝐻 ∶ 1001

1
2𝐻 ∶ 1002

3
7𝐿𝑖 ∶ 30068

16𝑂 ∶ 8016

5
10𝐵 ∶ 5010

92
235𝑈 ∶ 92235

13
27𝐴𝑙 ∶ 13027 92

238𝑈 ∶ 92238

می‌نامیمZAIDاین‌عدد‌را‌
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ایزوتوپیماده‌خالص‌تک‌

مثلا‌آلومینیوم‌خالص‌را‌در‌نظر‌بگیرید
13
27𝐴𝑙M6    13027    1

Mn ZAID    1
nمی‌دهداست‌که‌کاربر‌به‌آن‌ماده‌نسبت‌دلخواهیعدد‌

M4  5010   -1

M7  3006   -1

این‌ماده‌از‌ایزوتوپ‌تعریف‌شده‌ساخته‌شده‌است%‌100عدد‌یک‌یعنی‌

علامت‌منفی،‌یعنی‌درصد‌وزنی‌و‌علامت‌مثبت‌یعنی‌درصد‌اتمی

می‌شوددر‌فایل‌ورودی‌نوشته‌دیتادر‌بخش‌Mnکارت‌

هر‌سلولی‌را‌که‌بخواهیم‌با‌آن‌پر‌کنیممی‌توانیمبعد‌از‌تعریف‌ماده،‌

J   n d -S1  S2:S3 ….

(Mnدر‌ nعدد‌)شماره‌ماده‌
چگالی ماده

99 6 -1.7 -11 12
98 4 -3.2 -21     
5 6 -1.7 -20

98سلولو1.7چگالیبا6شمارهمادهبا5و99سلول های

پرمکعبسانتی متربرگرم3.2چگالیبا4شمارهمادهبا

استشده
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مشخصمولکولیماده با فرمول 

راآنهندهدتشکیلایزوتوپ‌هایاتمیدرصدیاوزنیدرصدمحاسبهکمیباباشیم،داشتهرامادهیکمولکولیفرمولاگر
می‌آوریمبدست

:مثلا‌برای‌آب‌سبک‌داریم

H2O

H O

2

3
= 0.6667

1

3
= 0.3333

2

18
= 0.1111

16

18
= 0.8889

درصد‌اتمی

درصد‌وزنی

M4   1001   0.6667       8016   0.3333

اتمیدرصدهایتعریف‌با‌استفاده‌از‌

M4   1001   -0.1111       8016   -0.8889

وزنیدرصدهایتعریف‌با‌استفاده‌از‌

M4   1001    2       8016       1

را‌وارد‌کرداتم‌هااتمی،‌تعداد‌درصدهایبه‌جای‌می‌توان
7(می‌کندرا‌محاسبه‌نسبت‌هاکد‌خودش‌)
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ایزوتوپیدر نظر گرفتن غنای 

i
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= 
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امiجرم ايزوتوپ 
جرم كل عنصر

منظور‌از‌غنای‌یک‌ایزوتوپ‌خاص‌در‌یک‌ماده،‌نسبت‌جرم‌آن‌ایزوتوپ‌به‌جرم‌عنصر‌مورد‌نظر‌است

:درصد در نظر بیگرید20را با غنای UO2به عنوان مثال 

𝑤𝑓 𝑈 − 235 = 0.2
𝑀(𝑈)

𝑀(UO2)
, 𝑤𝑓 𝑈 − 238 = 0.8

𝑀(𝑈)

𝑀(UO2)
,

1

𝑀(U)
=

0.2

𝑀(U−235)
+

0.8

𝑀(U−238)

U
U

UO U O2

1 0.2 0.8
M 237.44

M 235.04 238.05

M M 2M 237.44 2(16) 269.44

= +  =

= + = + =

235

238

O

237.44
wf 0.2 0.176

269.44

237.44
wf 0.8 0.705

269.44

32
wf 0.119

269.44

=  =

=  =

= =
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مشخصمولکولیماده با فرمول 

!کنیددقتزیرمثالبه

B4C B C

4

5
= 0.8

1

5
= 0.2

44

56
= 0.7857

12

56
= 0.2143

درصد‌اتمی

درصد‌وزنی

M5   5011   0.8       6012   0.2

اتمیدرصدهایتعریف‌با‌استفاده‌از‌

M5   5011   -0.0.7857       60212   -0.2143

وزنیدرصدهایتعریف‌با‌استفاده‌از‌

M5   5011    4       6012       1

را‌وارد‌کرداتم‌هااتمی،‌تعداد‌درصدهایبه‌جای‌می‌توان
9(می‌کندرا‌محاسبه‌نسبت‌هاکد‌خودش‌)
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...(مانند بتن، هوا، پوست، خون و )مخلوط 

.کردپیدامعتبرمراجعازبایدراندارندمشخصیمولکولیشکلکهموادیایزوتوپ‌هایوزنیدرصدوترکیبات

باشیمداشتهراآنهااطلاعاتبایدرا...وخونهوا،یاکنیم؛شبیه‌سازیرااستخوانبخواهیماگرمثلا

ماده مختلف 350در این مرجع مشخصات بیش از 
و پرتوی آمده استهسته ایکاربردی در مسائل 
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آلیاژ

انجامویاژآلیکدهندهتشکیلموادمشخصاتبودنمعلومبا.استمشخصچگالی‌هایبامختلفچندیادوازمخلوطیآلیاژ
.کردمحاسبهرااتمیووزنیدرصدهایمی‌توانمحاسباتکمی

AlF3 (0.7) + Al (0.3)

𝑤𝑓 𝐴𝑙 = 0.7
𝑀(𝐴𝑙)

𝑀(𝐴𝑙𝐹3)
+ 0.3

𝑀(𝐴𝑙)

𝑀(𝐴𝑙)
= 0.7

27

84
+ 0.3 = 0.525

𝑤𝑓 𝐹 = 0.7
3𝑀(𝐹)

𝑀(𝐴𝑙𝐹3)
= 0.7

57

84
= 0.475

M77   13027 -0.525    9019  -0.475

:اتمی داریمدرصدهایبرای 
ALF3مولکول هایتعداد  𝑛 𝐴𝑙𝐹3 =

0.7𝑚

𝑀(𝐴𝑙𝐹3)
𝑁𝐴 =

0.7

84
𝑚𝑁𝐴 = 𝑎

Alاتم هایتعداد  𝑛 𝐴𝑙 =
0.3𝑚

𝑀(𝐴𝑙)
𝑁𝐴 =

0.3

27
𝑚𝑁𝐴 = 𝑏

Alاتم هایتعداد کل  =a+b

Fاتم هایتعداد کل  =3a

𝑎𝑓 𝐴𝑙 =

0.7
84 +

0.3
27

3
0.7
84 +

0.7
84 +

0.3
27

= 0.4375 𝑎𝑓 𝐹 =
3
0.7
84

3
0.7
84 +

0.7
84 +

0.3
27

= 0.5625

اتم هاتعداد کل  = 4a+b=c
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محلول

اگر‌ماده‌شامل‌یک‌محلول‌باشد‌نیز‌با‌کمی‌محاسبات‌می‌توان‌درصد‌وزنی‌یا‌اتمی‌ایزوتوپ‌های‌تشکیل‌دهنده‌آن‌را‌بدست‌آورد

اسید‌بوریک‌را‌در‌نظر‌بگیریدppm 500مثلا‌محلولی‌از‌آب‌شامل‌

H2O + H3BO3 500 ppmمیلی‌گرم‌اسید‌بوریک‌وجود‌دارد‌500یعنی‌در‌هر‌کیلوگرم‌

M(H3BO3)=62 , M(H2O)=18
است500E-6=0.0005لذا‌درصد‌وزنی‌اسیدبوریک‌در‌محلول‌برابر‌

است0.9995=1-0.0005و‌درصد‌وزنی‌آب‌برابر‌

𝑤𝑓 𝐻 = 0.0005
3𝑀(𝐻)

𝑀(H3BO3)
+ 0.9995

2𝑀(𝐻)

𝑀(H2O)
= 0.0005

3

62
+ 0.9995

2

18
= 0.111080

𝑤𝑓 𝑂 = 0.0005
3𝑀(𝑂)

𝑀(H3BO3)
+ 0.9995

𝑀(𝑂)

𝑀(H2O)
= 0.0005

48

62
+ 0.9995

16

18
= 0.888832

𝑤𝑓 𝐵 = 0.0005
𝑀(𝐵)

𝑀(H3BO3)
= 0.0005

11

62
= 0.000089

M7   1001 -0.111080     8016  -0.888832   5011   -0.000089  
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تمرین

U3O8

BF3

LiFکه‌در‌آن‌غنای‌Li-6و‌30برابر‌Li-7درصد‌است70برابر‌

گرم‌آب500در‌H2SO3گرم‌2

Y2O3 (35%) + Al2O3 (7%) + SiO2(58%)
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پایان

جلسه سوم
!موفق‌باشید
کاسه‌ساز
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