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(2)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

رئوس مطالب

مقدمه•

حرکتمعادلاتازگیریانتگرالروشهای•

مولکولیدینامیکسازیشبیهبرنامهاجرایوشروع•

مقیددینامیک•

انرژیپارشقضیه•

ثابتفشارودمادرمولکولیدینامیک•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیهازاینمونه•

شبیه سازی های دینامیک مولکولی: ، فصل پنجمدینامیک مولکولی



(3)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مقدمه

باستمسیپیدرپیهایپیکربندیمولکولیدینامیکسازیهایشبیهازاستفادهبا•

.شوندمیتعیینحرکتقوانینازگیریانتگرال

ذراتایهسرعتوموقعیتهاتغییرچگونگیکهاستمسیریکسازیشبیهنتیجه•

.کندمیمشخصزمانباراسیستم

رانشکبرهمنیروهایودستگاهیکاولیهشرایطاگرکهاستآنبرشیوهاینمبنای•

.نماییممحاسبهراآنآتیخواصتوانیممیباشیمداشته

.استگرفتهنام(تعینی)دترمینیستیکشیوهشیوه،این•

نیوتنقوانینازآمدهبدستدیفرانسیلمعادلاتکردنحلباتوانمیراذراتحرکتمسیر•

.نمودتعیین

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(4)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مقدمه

:نمودحلرازیردوممرتبهمعادله3NبایستیذرهNازمتشکلسیستمیبرای•

:نمودحلراهمیلتوناولمرتبهدیفرانسیلمعادلاتیعنیآنمعادلعضوی6Nدستگاهتوانمییا•

پذیرانامکتحلیلیصورتبهسیستمذراتتمامبرایبالادیفرانسیلمعادلاتازایمجموعهحلکلیحالتدر•

.نماییمحلعددیصورتبهرامعادلاتاینبایستیلذانیست

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(5)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

شیوه های حل معادلات حرکت

محدودتفاضلشیوهFinite Difference Method

وdrییعنها،دیفرانسیلشیوهایندر.باشدمیمحدودتفاضلشیوهحرکت،معادلاتحلبرایاساسیابزار•

dtیعنیمحدودتفاضلتوسط∆𝑡 , ∆𝒓فاضلتمعادلهبهتبدیلدیفرانسیلمعادلهیعنی.شوندمیجایگزین

.شودمیمحدود

𝒓اگر:اساسینظریه• , 𝑽زماندر𝑡کردنپیداهدفباشد،شدهداده𝒓 , 𝑽یعنیبعدزمانیگامدر𝑡 + ∆𝑡

.باشدمیدقتازمعینیدرجهتا

.شوندمیحلگامبهگاممحدودتفاضلمعادلاتنتیجهدر•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(6)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

اویلرروش(Euler’s Method)

شدهقطعتیلوربسطیککهاستاویلرروشعددیصورتبهدیفرانسیلمعادلهیکحلشیوهترینساده

:باشدمی

,𝒓0اولیهشرایطداشتنباتوانمیاستمشخصاویلرروشبرحاکمروابطازکههمانطور• 𝑽0ومختصات

صورتبهراذراتحرکتمسیرونمودتعیین(iterative)گامبهگامصورتبهراسیستمذراتسرعت

.آوردبدستتقریبی

نامیدهامnیمرتبهخطایباروشیعنوانبهکند،تغییرصورتبهآنقطعخطایکهایشیوه•

.استاولیمرتبهروشیکاویلرروشپس.شودمی

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(7)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

روش های متداول انتگرال گیری

ازاستعبارتشودمیاستفادهدینامیکدرکهروشیترینمتداول:

کوتا-رانجالگوریتم(Runge-Kutta)

ازعبارتندشوندمیاستفادهمولکولیدینامیکدرکهروشهاییمتداولترین:

تصحیح-پیشبینیروش

ورلهالگوریتم(Velocity-Verlet)

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(8)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Runge-Kuttaکوتا -روش رانج

زیراباشد،یمکوتا-رانجشودمیاستفادهدینامیکیسیستمهایدیفرانسیلمعادلاتحلدرکهروشیترینمحبوب•

.استزیادبسیارروشایندقت

کوتا-رانجروش.نداردراحلبرایکافیدقتولیاستدیفرنسیلیمعادلهحلجهتسادهروشیاویلرروشچهاگر•

بهواستℎ4یمرتبهازآنشدهتجمیعخطایولیاستℎ5یمرتبهمحلیبریدنخطایدارای(RK4)4یمرتبه

:استزیرصورتبه4یمرتبهکوتا-رانجالگوریتم.داردکاربرددیفرانسیلمعادلاتحلدرگستردهصورت

کارهبزیادآزادیدرجاتتعدادباایذرهسیستمهایهایسازیشبیهبرایراکوتا-رانجروشتواننمیوجوداینبا•

(چرا؟).برد

شبیه سازی های دینامیک مولکولی: دینامیک مولکولی، فصل پنجم
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(9)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(Predictor-Corrector)تصحیح -الگوریتم پیش بینی

:شودمیتشکیلمرحلهسهازمولکولیدینامیکدرالگوریتماینکاربرد•

𝒓بینیپیش-1 ,𝑽 ,𝒂زمانیمقطعدربالاترمرتبهجملاتو𝑡 + ∆𝑡زمانیمقطعدرآنهامقادیرازاستفادهبا𝑡

𝒂𝑖نتیجهدرو𝐹𝑖نیرویمحاسبه-2 =
𝑭𝑖

𝑚
𝑡زمانیمقطعدر + ∆𝑡

تابشمقادیرازاستفادهبااولقسمتدرآمدهبدستبالاترمرتبهجملاتوسرعتومکانمقادیرتصحیح-3

𝑡زمانیمقطعدرآمدهبدست + ∆𝑡دوممرحلهدریعنی.

:داریمام6یمرتبهتاتیلوربسطازاستفادهبا:بینیپیشیمرحله-1

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(10)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

هبتوجهبالحظهدرنیرومرحلهایندر.یلحظهدراتمهربراینیرومحاسبه-2

.گرددمیتعییناستآمدهبدستقبلیمرحلهدرکهیلحظهدرسیستماتمهایهایمکان

:(Correction)تصحیحیمرحله-3

رابطهازاستفادهباهاآنهایمشتقوشدهبینیپیشهایمکانمرحلهایندر

:داریملذا.شوندمیتصحیحباشدمیشدهمحاسبهشتاباینجادرکه

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(11)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

چنینهمومطالعهتحتدیفرانسیلمعادلاتیمرتبهبهوابستهضرایب•

.باشندمیکنندهبینیپیشتیلوریسرییمرتبهبهوابسته

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(12)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

𝑥 شتابتحتذرهیکبعدییکحرکتسادهمسالهیکحل• = −5𝑥4 + 6𝑥 + مکانیاولیهشرایطبا1

.صفرسرعتو

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(13)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تصحیح-بینیپیشواویلرروشبرایانرژیپایستگیمقایسه•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(14)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مختلفمراتبباتصحیحپیشبینیروشمقایسه•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(15)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Verletالگوریتم 

لکولیمودینامیکهایسازیشبیهدرحرکتمعادلاتازگیریانتگرالبرایروشترینمتداولشیوه،این•

:یعنیاستتیلوریبسطدوازترکیبیالگوریتماین.است

:جلوبهروتیلوربسط-الف

:عقببهروبسط-ب

:داریمدواینجمعبا

:شدپیشنهادزیرصورتبهورلهالگوریتمبالارابطهبهتوجهبا

:گرددمیاستفادهزیررابطهازمرحلههردرشتابتعیینبرای

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(16)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

لازممسیرهامحاسبهبرایسرعتهاچهاگر.شوندنمیدیدهورلهرابطهدرهاسرعتشودمیدیدهکههمانطور

سرعت.ندهستلازمانرژیپایستگیآزمودنودما،تعیینجنبشی،انرژیزدنتخمینبرایولینیستند

:اندآمدهبدسترابطهدوبیناختلافازکهآوردبدستزیررابطهازتوانمیراها

.استیمرتبهازخطاسرعتهابرایولیاستیمرتبهازمکانتعییندرخطاچهاگر

.استدکانحافظهبهنیازونویسیبرنامهسادگی،الگوریتمشدنحجمکمورلهالگوریتماصلیمزیت

مشکلات:

اخطایجادبهمنجربزرگتربسیارعدددوبهکوچکخیلیعددیکافزودن•

.شودمی

.دباشمشخصبعدیلحظهدرمکانبایستیحتمافعلیلحظهدرسرعتیمحاسبهبرایهمچنین•

ویستنشوندهشروعخودالگوریتمایننیستمشخصاینکهبهتوجهباحلگاماولیندر•

.استاولیهسرعتازاستفادهحلراهیک.آوردبدستطریقیازرابرداراینبایستی

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(17)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

half-stepالگوریتم،ورلهالگوریتمهایکمبودرفعمنظوربههاالگوریتمازیکی• leap frogازکهاست

:نمایدمیاستفادهزیرمعادلات

گام-نیمسرعتهایوشتابهای،موقعیتهایشوند،ذخیرهبایستیکهکمیتهایی•

وکنندمیجهشمختصاتفرازازهاسرعتوشدهاجرامعادلاتدردومرابطهابتدادر.هستند

یهاسرعتتوانمیفرآینداینطی.دهندمینتیجهرابعدیگامنیمدرسرعتمقادیر

:نمودتعییننیزراجاری

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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.نمودتعیینرادماوانرژیتوانمیشدهمحاسبهسرعتهایازاستفادهبا•

وکردمحاسبهراجدیدهایموقعیتتوانمیقبلصفحهمعادلاتدراولرابطهازاستفادهبا•

.افتندمیپیشهاسرعتازموقعیتهادوبارهشودمیدیدهکههمانطور

.کردآغازرابعدیمرحلهوکردهمحاسبهراهاشتابتوانمیاکنون•

اصلیهایگامدرهاسرعتمحاسبهبرایوشوندمیمحاسبهگامنیمدرسرعتهاکهاینبهتوجهبا•

Velocity)سرعتیورلهالگوریتماستنیازاضافیعملیات Verlet)وسرعتها،موقعیتکه

زیرصورتبهرساندمیحداقلبهراکردنگردخطاهایوکندمیذخیرهtزمانیکدرراهاشتاب

:یافتتوسعه

سهدفرآینیکطیسرعتیورلهروشعملدر.استسازیذخیرهنیازمندفقطالگوریتماین•

:شودمیاجراایمرحله

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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سرعتیهلوروجهش،نیمورله،روشسهمقایسه•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

(a): Verlet
(b): Half-Step (Leapfrog)
(c ): Velocity Verlet
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𝑥 شتابتحتذرهیکبعدییکحرکتسادهمسالهیکحل• = −5𝑥4 + 6𝑥 + 1

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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روشدودرانرژیپایستگیمقایسه•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(22)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تصحیح -مقایسه دو روش ورله سرعتی و پیش بینی

:تصحیح-بینیپیشروش

.استسیستمانرژیمدتبلندمحاسبهدردریفتتصحیحبینیپیشروشاصلیایراد•

.دهدمینشانخوبراسیستمانرژیدرموجودمحلینوسانات•

.گردداستفادهتواندمیسرعتبهوابستهنیروییمیدانهایبا•

.استسازیپیادهقابلآسانیبهزمانیگامچندیندارایالگوریتمهایازاستفادهزماندر•

بهورلهالگوریتمدرکهحالیدراستنیازمندحافظهخانه18Nبهکنیماستفاده6یمرتبهتیلوریبسطازاگر•

9Nنیازمندیمحافظهخانه.

:سرعتیورلهروش

.استمناسبمدتبلنددرآنانرژیپایستگی•

.گرددمیانرژیمحلینوساناتدراشتباهنتایجبهمنجرزمانیگامافزایش•

.نیستاستفادهقابلبراحتیاندوابستهسرعتبهنیروهاوقتی•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(23)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

انتخاب گام زمانی

برایزیراکردحلراواقعیمسالهتواننمی:کوچکخیلیزمانیگام•

.استکمبسیارخطا.شودزیادخیلیبایستیسازیشبیهزمانمقصوداینبهرسیدن

برخوردزمانیگامگرفتننظردربزرگعلتبه:بزرگخیلیزمانیگام•

.بالاستبسیارسرعت.گرددمیزیادیخطایدچارذراتهایکنشبرهمو

بالانسبتاسرعتوکمنسبتاخطا:مناسبزمانیگام•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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اثر گام زمانی در شبیه سازی برخورد ذرات آرگون: مثال

شدهادایجخطاهای.دارندشدیدیافزایشناگهانیطوربهنیروهاهستندبرخوردنزدیکذراتکهوقتی

.گرددمیسازیشبیهکلدرخطاایجادباعثمراحلایندر

.نمودسازیشبیهمناسبدقتباراذراتکنشبرهمتوانمیزمانیگامکردنکوچکبا

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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برای تصحیح-بررسی اثر گام زمانی و مقایسه دو روش ورله سرعتی و روش پیش بینی
جونز-شبیه سازی سیستم ذرات آرگون با پتانسیل لنارد

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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معیارهای کلی برای انتخاب گام زمانی

درباشدزیادمانیزگاماگرولی.باشدبرقراربایستیسیستمانرژیپایستگیهمیلتونیسیستمهایبرای•

.شدخواهدمشاهدهدریفتسیستمانرژی

رسقانونیکعنوانبه.باشدکمگامیکدرذرهمکاندرتغییرکهباشدطوریبایستیزمانیگام•

خودیهمسایهنزدیکترینفاصله(1/20)بیستمیکازبیشگامهردرنبایستیاتمهاانگشتی

رابطهازشودمیگامهردرآنهاحرکتبهمنجرکهذراتسرعتحدودیمقدارداشتنبرای.کنندحرکت

:نموداستفادهتوانمیزیر

دهمکیتقریبابایستیزمانیگامکهاستآنراهنمایکمنعطفمولکولهایسازیشبیههنگام•

.باشدسیستماتمهایحرکتتناوبزمانکوچکترین

یوندهایپویژهبه،پیوندهاکششبهمربوطارتعاشیفرکانسبالاترین،پذیرانعطافمولکولهایدر•

.استثانیهفمتو10بابرابرتقریباC-Hپیوندیکارتعاشتناوبدوره.استهیدروژنهایاتمشامل

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(29)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مولکولیدینامیکهایسازیشبیهبرایمناسبزمانیگامانتخابجدول•

بهمربوطآزادیدرجاتازبرخیکهاستایندهیمافزایشرازمانیگامطولبتوانیماینکهبرایراهکاریک•

بینوندهایپیهاپروتئینسازیشبیهبرایمواقعازخیلیمثلا.کنیممقیدرابالافرکانسحرکاتارتعاش

.دهیمافزایشتوانیممیرازمانیگامترتیباینبهوگرفتهنظردرصلبرااتمهاسایرباهیدروژنهایاتم

رازمانیگامبالاترمعادلسختیباهایپتانسیلوبالاتردماهای،سبکتراتمهایدارایسیستمهایبرای•

.نماییدکوچکتر

ستاایناستصحیحشدهانتخابزمانیگامطولآیاکهشویممطمئناینکهبرایمطمئنراهکاریک•

.نشودمشاهدهسیستمخواصدرتغییرینظرموردمقداراززمانیگامکردنکوچکباکه

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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زمان لازم برای بررسی برخی دینامیک ها در بیومولکول ها
مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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روش گام زمانی چند گانه

صورتدررازینیست،پذیرامکانکوچکزمانیگامیکازاستفادهطولانیفرآیندیکسازیشبیهبرای•

.شودمیجستجوسیستمذراتتوسطفازفضایازبخشیتنهاکوچکزمانیگامازاستفاده

.استگانهچندزمانیگامازاستفادههاییپیچیدگیچنینکردنحلبرایراهکاریک•

برسیستمدرموجودنیروهایآندرکهاستr-RESPAروشچندگانهزمانیگامروشهایازیکی•

مانیزآهنگگروهیکدرچههر.شوندمیتقسیمگروهچندبهزمانبانیروتغییراتآهنگاساس

.استکوچکترزمانیگامباشدبیشترنیروتغییرات

دلمبهمربوطزمانیگامکوچکترینکهباشیمداشتهمتفاوتزمانیگام4کنیدفرضمثالعنوانبه•

گام،هاپیچشوایزاویهخمشجملاتمدلسازیبرایدومزمانیگام،پیوندیکششجملاتکردن

کنشمبرهمدلسازیبرایچهارمزمانیگامو،بردکوتاهناپیوندیهایکنشبرهممدلسازیبرایسومزمانی

.استبردبلندناپیوندیهای

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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:شودمیپیادهزیرصورتبهسرعتیورلهگیریانتگرالروشباگانه4زمانیگامبهمسالهتبدیل•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

تمسیسازمختلفیانواعسازیشبیهبرایr-RESPAروشاز

اهپروتئینوفولرین،ذراتآلی،مولکولهایشاملها،

ستم،سیاندازهبهبستهاستتوانستهواستشدهاستفاده

اتاستاندارد،سرعتیورلهروشبهنسبترامحاسباتزمان

درتوجهیقابلکاهشکهآنبدوندهد،کاهشبرابر20-40

.نمایدایجادنتایجدقت
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شروع و اجرای شبیه سازی های دینامیک مولکولی

سیستمبرایاولیهپیکربندیایجاد•

سیستممختلفاجزایبینکنشهایبرهمتوصیفبرایانرژیمدلانتخاب•

سیستمدرانرژیپرهایمحلبردنبینازمنظوربهانرژیسازیکمینه•

سیستمرسانیتعادلبهواولیهسرعتانتخاب•

ذراتسرعتومکانثبتوگیریانتگرالوسازیشبیهادامه•

سازیشبیهنتایجتحلیلوتجزیه•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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ایجاد پیکربندی اولیه برای سیستم

نوعسه.استمتفاوتسیستماولیهچیدماناستاجزاییچهشاملسازیشبیهموردساختاراینکهبهبسته•

:داریمچیدماناصلی

گرافن،فولرین،نانوتیوب،:کربنیساختاریاSC،BCC،FCC:فلزات)مشخصایشبکهساختارباجامد-1

(...واکسیدیترکیبیساختارهاییاسیلیکونیساختاریاالماس،

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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اتفاقیصورتبهمعمولاچگالیودمابهبستهمولکولهاوهااتمچیدمان:مایعیاگاز-2

تالوگرافیکریس)تجربیروشهایبامواداینساختارهای:آلیموادسایروهیدراتهاکربوبیومولکولی،ساختارهای-3

.هستنددسترسدرPDBفایلهایطریقازومشخص(NMRیاxاشعه

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

Alpha helix

Beta strands

Beta strands

Alpha helix
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FCCنمونه ی کد فرترن برای ایجاد ساختار 

Num = 1

do k = 1 ,(2 * Subs_Deps + 1)

do i = 1 ,(2 * Subs_Cols + 1)

temp = mod((i + k) ,2)

do j = 1 ,(Subs_Rows + 1 - temp)

atom(Num).X = a_subs / 2 * (i - 1-Subs_Cols)+xoff_subs

atom(Num).Z = a_subs / 2 * (k - 1-Subs_Deps)+zoff_subs

atom(Num).Y = a_subs * (j - 1) + a_subs / 2 * temp +yoff_subs

Num = Num +1

end do

end do

end do

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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نمونه ای از کد فرترن برای ایجاد ساختار الماسی 

ddc=0.433012701892219*3.568 ; cof1=0.942809041582063; cof2=0.816496580927726

cof3=0.471404520791032; cof4=1.22474487139159

atom(1).X=0; atom(1).Y=0; atom(1).Z=0;

atom(2).X=0; atom(2).Y=ddc/3.0; atom(2).Z=ddc*cof1;

atom(3).X=ddc*cof2; atom(3).Y=atom(2).Y; atom(3).Z=-ddc*cof3;

atom(4).X=-atom(3).X; atom(4).Y=atom(2).Y; atom(4).Z=atom(3).Z;

do k = 1 ,120 !363

i = 4*k+1; temp1=(k-1)/3.0; j = floor(temp1);

atom(i).X=atom(k+j+1).X; atom(i).Y=atom(k+j+1).Y+ddc; atom(i).Z=atom(k+j+1).Z;

atom(i+1).X=atom(i).X+atom(2).X; atom(i+1).Y=atom(i).Y+atom(2).Y; atom(i+1).Z=atom(i).Z+atom(2).Z;

atom(i+2).X=atom(i).X+atom(3).X; atom(i+2).Y=atom(i).Y+atom(3).Y; atom(i+2).Z=atom(i).Z+atom(3).Z;

atom(i+3).X=atom(i).X+atom(4).X; atom(i+3).Y=atom(i).Y+atom(4).Y; atom(i+3).Z=atom(i).Z+atom(4).Z;

end do

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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شبیه سازی مولکولهای صلب

کتحرمقابلدرمولکولیدرونزوایایوپیوندهاارتعاشاتمولکولی،سیستمهایازبرخیرفتارسازیشبیهدر•

.دهدمیرخبالاتریبسیارفرکانسبادیگرطرفازواستناچیزمولکولکلدورانیوانتقالی

میادیزیحدتاراسازیشبیهزمانیگاموهستندصلبهامولکولکهنمودفرضتوانمیهاسیستماینسازیشبیهدر•

.دادافزایشتوان

جسمکیمانندراآنتوانمیاستشدهتشکیلاتمچندازاینکهازمستقلشودفرضصلبمولکولیککهزمانی•

.گرفتنظردردورانیآزادیدرجهسهوانتقالیآزادیدرجهسهشاملآزادیدرجه6باصلب

:ازاستعبارتنیرورابطهذراتازسیستمیکبرای:سیستمیکانتقالیحرکتمعادله•

.استجرمیسیستمیکحرکتبراینیوتندومقانونیافتهتعمیمفرمبالا،معادله•

برابرسیستمیکذراتبرواردخارجینیروهایتمامبرآیندکهکندمیبیانقانوناین

.سیستمجرممرکزشتابضربدرسیستمکلجرمبااست

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(39)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

نیوتنیدستگاهدرثابت،Oنقطهیکحولسیستمایزاویهمومنتوم:سیستمیکدورانیحرکتمعادله•

:داریمیعنی.باشدمیOنقطهحولسیستمذراتهمهخطیمومنتومهایبرداریمجموععنوانبهلخت،یا

ممانهایمجموعبااستبرابرGجرممرکزحولجرمیسیستمیکایزاویهمومنتوم:Gجرممرکزحول•

:Gنقطهحولذراتتمامخطیمومنتوم

( ) ( )o i i i i i im m    H r v r v

( ) ( ) ( )i i i i i i i i Om m        r v r a r F M

( )i i i i i i i G         ρ F f ρ F ρ f M



(40)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

راسمججرممرکزبهنسبتصلبجسمیکایزاویهمومنتوماگر:صلبجسمیکدورانیحرکتمعادله•

:داریمبنویسیمجرممرکزبهنسبتجسمنقاطسایرنسبیسرعتوجرممرکزسرعتحسببر

:نوشتزیرصورتبهمتصلمحلیدستگاهیکدررانسبیبردارتوانمیحال•

:ازعبارتندصلبجسمبرایاویلرمعادلات•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(41)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:(اویلرزوایایازاستفاده)دورانسینماتیک•

:ازاستعبارتبدنهبهمتصلمختصاتمحورهایحولچرخشحسببرایزاویهسرعت•

:نموداستفادهزیرصورتبهبالاروابطمعکوسازتوانمیاویلرزوایایتغییراتآهنگتعیینبرای•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(42)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

هاکواترنیونازراویلزوایایجایبهاستبهتراویلرزوایایحسببرسینماتیکیمعادلاتسینگولاریتیعلتبه•

:گردداستفاده

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(43)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

دینامیک مقید

گرفتهنظردرنیزپیچشیوخمشیحرکاتبایدپیوندیکششبرعلاوهاتمیچندمولکولهایدر•

.هاستپیوندکششازکمتربسیارمعمولاپیچشیحرکاتفرکانس.شود

پلیمردیپیکربندرزیادیتاثیرودارندمهمینقشبلندزنجیرهباآلیمولکولهایدرحرکاتاین•

اقعیوغیرصلبواحدهایصورتبهمولکولهاگرفتننظردرونمودنظرصرفاثراتاینازتواننمی.دارند

.استثابتپیوندهاطولکهنمودفرضتوانمیهمچناناما.است

مقیدیستمسیکباعبارتیبهیاباشدمیقیدهاازبرخیدارایکهاستسیستمیکسازیشبیهماهدفلذا•

مانیزگامتوانمیایمنمودهمقیدراپیوندیارتعاشاتسریعدینامیکاینکهبهتوجهبا.هستیمروبرو

.گرفتنظردرگیریانتگرالبرایرابزرگتری

:بااستبرابرسیستمجنبشیانرژیو.دهدمیکاهشراسیستمازآزادیدرجهیکواقعدرقیدهر•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

1
(3 )

2
c BKinetic Energy N N k T 



(44)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

افتهیتعمیممختصاتحسببریرازباشندمیهولونومیکایزاویهخمشیاپیوندطولرویقیدهای•

:هستندبیانقابلزیرصورتبه

:داریمبالاقیدهایازگیریمشتقبا•

:بااستبرابرسیستملاگرانژینحسببرحرکتمعادلاتحالتایندر•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(45)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

میرایدقاین.شودگرفتهنظردرثابتاتمدوبینباندتنهاآندرکهبگیریدنظردرراایسادهحالت•

گرفتنظردرزیرصورتبهتوان

:استزیرصورتبهکردلحاظمعادلاتدرراقیداینتوانمیکهدیگریروش•

بابودخواهدبرابر1شمارهاتمروینیروی•

:داریم2شمارهاتمبرای•

:بااستبرابر1شمارهاتمبرایحرکتمعادله•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(46)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:داریمورلهالگوریتمازاستفادهبا•

ضریببمناسمقدارتعیینبرای.شدنمیلحاظقیدینیرویکهاگراستذرهمکانبیانگراینجادر•

:نماییممیاستفادهزیریرابطهاز𝜆لاگرانژ

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(47)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

زیرصورتبههولونومیکقیدتاnکنیدفرض.برگردیمزیادقیدهایوذراتتعدادباکلیحالتمسالهبهحال•

:داریم

:ازعبارتندسیستمذراتحرکتمعادلهصورتایندردهیمنمایشVباراسیستمپتانسیلانرژیاگر•

:داریمبالارابطهطرفدوازگیریانتگرالبا•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

positions of the two particles involved in 

the kth constraint

the unconstrained (or uncorrected) position of the ith particle after integrating the 

unconstrained equations of motion.



(48)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:گرددارضاءبعدیلحظهدرقیدکهشوندتعیینچنانبایستیلاگرانژضرایب•

:شوندتعیین𝜆𝑘مجهولnتاشوندحلزیرخطیغیریمعادلهتاnهمزمانبایستیبنابراین•

:شودمیاستفادهرافسون-نیوتنروشازمعادلاتاینحلبرای•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(49)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

عباراتسادگیباعثکهنمودشروعفرضباتوانمی𝜆تعیینجهتتکراروبروزرسانیجایبه•

.شودمیودرشدهظاهر

:داریمحالتایندر•

:شدخواهدزیرصورتبه𝜆برزورسانیبنابراین•

شودمیبروزرسانیزیرصورتبهمقیدغیرحالتدرذراتهایمحلتکرار،بارهرازبعد•

ابقیدمعادلاتجواباینکهتاشودتکرارفرآینداینوشدهفرضدوبارهاستکافی•

.شودهمگراصفربهمشخصیدقت

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(50)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

SHAKEالگوریتم 

,SHAKE[Ryckaertالگوریتم• Ciccotti, & Berendsen, طراحیعددیفرآیندیک[1977

ازروشاین.استمولکولیدینامیکهایسازیشبیهدرزمانیگامهردرلاگرانژضرایبحلبرایشده

:نمایدمیاستفادهزیرصورتبهتکراریالگوریتمیک

.نماییدلحاظراصلبباندهایهمه-1

.هستندثابتها𝜆𝑗مقادیرسایرکهکنیدفرض𝜆𝑖یعنی،iباندلاگرانژضریبتعیینبرای-2

.شودکوچکترمشخصtolحدیکاز𝜆مقادیریهمهتغییراتتاکنیدتکراررافرآیندوگردیدبر1مرحلهبه-3

.شودمیاستفادهمعادلهدستگاهحلبرایسایدل-گوسروشازشیکالگوریتمدر-4

RATTLE[AndersenالگوریتمحالیکهدرشدطراحیورلهگیرانتگرالبااستفادهبرایSHAKEالگوریتم-5

.شدطراحیسرعتیورلهگیرانتگرالبااستفادهبرای[1983

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(51)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Equipartition theoremقضیه همپاری انرژی 

ایدمکهاستکلیفرمولیکهمپاریقضیه،کلاسیکآماریمکانیکدر•

.سازدمیمرتبطسیستمآنانرژیمتوسطبهراسیستمیک

سانییکصورتبهانرژیدمایی،تعادلدرکهاستاینقضیهایناصلیایده•

وسطمتجنبشیانرژینمونهعنوانبه.شودمیتوزیعآنمختلففرمهایدر

باربراببایستیمولکولیکبرایانتقالیحرکتدرآزادیدرجههربرای

.باشدآندورانیحرکاتبرایجنبشیانرژی

ینانمونهعنوانبه.دهدمیانجامکمیهایبینیپیشانرژیهمپاریقضیه•

توسطمانرژییاذرهیکجنبشیانرژینظیرانرژیهایمولفهمتوسطمقادیرقضیه

درماتیکبرایکهگویدمیقضیهاینمثالبرای.دهدمیراانفرادیفنریک

گرماییتعادلدرkBT(3/2)متوسطجنبشیانرژیاتمیتکآلایدهگاز

یککلاسسیستمهربرایقضیهاینگرماییتعادلدرکلیطوربه.بودخواهد

.استپیچیدهسیستممقدارچهاینکهازمستقلاستبرقرار

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(52)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مفهوم همپاری انرژی و مثالهای ساده

انرژیکلگرمایی،تعادلدرکهاستاینقضیهایناصلیمفهوم.استمساویتقسیممعنیبهequipartitionکلمه•

.شودمیتقسیمآنمستقلقسمتهایتمامیبینمساویصورتبهسیستمیکجنبشی

عنوانبه.استkBT(3/2)انتقالیجنبشیانرژی،Tدمایدرگرمایی،تعادلدرنوبلگازهایبرایقضیهایناساسبر•

نسبتکمتریسرعتزنونترسنگینهایاتماست,2(velocity)(mass)1/2جنبشیانرژیچوننتیجهیک

.دارندیکساندمایدرهلیوماتمهایبه

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

هرکهگویدمیانرژیهمپاریقضیه

یامکانمولفهیکنظیر)آزادیدرجه

دردومتوانصورتبهکه(ذرهسرعت

انرژیدارایشودمیظاهرانرژی

هاندازبهبنابرایناست1⁄2kBTمتوسط
1⁄2kBداردنقشگرماییظرفیتدر.



(53)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

انرژی انتقالی و گازهای ایده آل
بااستبرابرvسرعتوmجرمبهذرهیکجنبشیانرژی•

هررژیانهمپاریقضیهاساسبراست،سرعتهادومتوانمجموعجنبشیانرژیکهآنجاییاز.استهمیلتونینHازمنظور•

.افزایدمیگرماییتعادلدرمتوسطجنبشیانرژیبه1⁄2kBTسرعتمولفه

(3/2)یابرابرجنبشیانرژیکلاتم،Nباگازیککلجنبشیانرژیبرای• N kBTگرماییظرفیتبنابراین.بودخواهد

NAkB(3/2)بابرابرگازیچنینازمولیک = (3/2)RکهاستNAوآووگادروعددRگازهاستثابت.

Rکهآنجاییاز• ≈ 2 cal/(mol·K)،آلایدهگازیکمولارگرماییظرفیتکهکندمیبینیپیشانرژیپارشقضیه

3تقریبا cal/(mol·K)نمایدمیتاییدراموضوعاینهمتجربیآزمایشاتکه.است.

:نمایدمیفراهمراذراتبرایvrmsسرعتریشهمیانگینمربعیمحاسبهجنبشی،انرژیمتوسط•

Mاینجادر• = Namاستمادهازمولیکجرم.

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

http://en.wikipedia.org/wiki/Calorie
http://en.wikipedia.org/wiki/Mole_(unit)
http://en.wikipedia.org/wiki/Kelvin


(54)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

انرژی دورانی

,I1اصلیهایاینرسیممانبامولکولییکاگرانتقالی،انرژیابمشابهطوربه• I2 and I3باشیم،داشته

:بااستبرابرمولکولاینبرایدورانیجنبشیانرژی

,ω1اینجادر• ω2, and ω3هستندمختصاتاصلیمحورهایراستایدرایزاویهسرعتهایمولفه.

رابطهاینازاستفادهباوkBT(3/2)مولکولهردورانیانرژیمتوسطکهکندمیبیانانرژیهمپاریقضیه•

:نمودتعیینرامولکولایزاویهسرعتتوانمی

آسایشدرمهمینقش(محلولدرمولکولهارندمهایدوران)صلبمولکولهایtumblingیازدنچرخاین•

.(استمشاهدهقابلNMRتوسطکه)داردآنها

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

𝜔𝑖𝑟𝑚𝑠 =
𝑘𝐵𝑇

𝐼𝑖



(55)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

انرژی پتانسیل و نوسانگرهای هارمونیک  

.استاعمالقابلجنبشیانرژیهمانندنیزپتانسیلانرژیبهانرژیهمپاریقضیه•

:هستنددوممرتبهپتانسیلانرژیدارایکهاستهارمونیکنوسانگرهایمهممثالهایجملهاز•

داشتهmجرمبابعدییکسیستماگردیگرطرفاز.استتعادلازانحرافqوفنرسختیaاینجادر•

:داریمباشیم

:دهدمیبدستراکلانرژیبالاجملاتترکیب•

:بااستبرابرمتوسطانرژیگرمایی،تعادلدرکهنمایدمیبیانانرژیپارشقضیه•

.دهدمیافزایشراگرماییظرفیتkBاندازهبهنوسانگریچنینبنابراین•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(56)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ظرفیت گرمایی ویژه جامدات

تعیینبرایانرژیهمپاریقضیهمهمکاربردهایازیکی•

.استکریستالیجامدیکدرگرماییظرفیت

دنماینوسانمستقلجهتسهدرتواندمیجامدیکدراتمهر•

هارمونیکنوسانگر3Nازجامدکهکردفرضتوانمیبنابراین

.استشدهتشکیلمستقلساده

3NkBجامدیکگرماییظرفیتکهرودمیانتظاربنابراین•

3Rجامدیکمولارگرماییظرفیتوباشد ≈

6 cal/(mol·K)آیدبدست.

ونداردهمخوانیتجربینتایجباونیستدقیقرابطهاین•

لحاظنیزکوانتمیاثراتتاشدهاصلاحدبایوانیشتنتوسط

.شود

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(57)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

رابطه ی کلی قضیه همپاری انرژی

تابعبایفیزیکسیستمیکبرایمناسبشرایطتحتکهگویدمیانرژیهمپاریقضیهفرمترینکلی•

:داریمگرماییتعادلدر𝑥𝑖یافتهتعمیممختصاتباوآزادیدرجهpباوHانرژیهمیلتونین

گرالانتباارگودیسیتیشرایطدرکهکندمیبیانرافازفضایرویهنگردمتوسط<>علامت•

.استبرابرزمانیسیستمیکزمانی

هنگردهایدرهمو(استثابتانرژیکهجایی)میکروکانونیهنگردهایدرهمانرژیهمپاریکلیقضیه•

.استبرقرار(داردانرژیتبادلحرارتیحمامیکباسیستمکهجایی)کانونی

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

Kronecker delta

http://en.wikipedia.org/wiki/Kronecker_delta


(58)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:استزیرترمدوبامعادلقبلصفحهکلیفرمول•

anxnصورتبهفقطxnآزادیدرجهیکاگر•
کندمیدلالتاولفرمولآنگاهشودظاهرHهمیلتونیندر2

که

anxnصورتبهانرژیآزادیدرجهیکبرایاگر.استهمیلتونینانرژیمتوسطبرابردوکه•
sدر2عددباشد

.شودمیجایگزینsبابالارابطه

.هستندآنهانظیرpkیافتهتعمیممومنتوموqkیافتهتعمیمهایمختصاتهمانxnآزادیدرجات•

:داریمهمیلتونیمکانیکازاستفادهبا•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

(∗)



(59)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

کهدادنشانتوانمی)*(رابطهدومفرمولازاستفادهبامشابهطوربه•

:ویریالقضیهباارتباط•

کندمیبیانکهاستویریالقضیهازبسطییککلی،همپاریقضیه•

دومیوی،تنهایبهترمهربراینهکندمیبیانرامجموعمتوسطبالارابطهاینکهیکی:داردوجودتفاوتدو•

رویمتوسطازویریالقضیهکهاستایندیگرتفاوت.نمایدنمیبرقراردماباارتباطیویریالقضیهاینکه

.آوردمیبدستفازفضایرویرامتوسطانرژیهمپاریقضیهوکندمیاستفادهزمان

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(60)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(گازهای ایده آل)کاربرد قضیه همپاری انرژی 

:داریم.هستندانرژیپارشقضیهازمهمکاربردیکآلایدهگازهای•

.نمایدمیبیانراذرههرجنبشیانرژیمتوسطبالایرابطه•

qاگر• = (qx, qy, qz)وp = (px, py, pz)ودهندنشانراگازذرهیکمومنتومومکانبردارFبرآیند

داریمباشدذرهآنبرواردنیروی

:داریمذراتتمامیرویزدنجمعبا•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(61)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

عمالانیرویسیستمرویشدهواردبرآیندنیرویآل،ایدهگازیکدر•

:یدآمیبدستگازفشارتوسطکهاستظرفهایدیوارهتوسطشده

طولدرکهاستکوچکنهایتبیسطحیالمانیکdSرابطهایندر•

:یمداردیورژانسقضیهازاستفادهبا.استشدهلحاظظرفهایدیواره

.استظرفکلحجمVوظرفحجمیالمانdVاینجادر•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(62)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

داشتخواهیمنهایتدر•

:داشتخواهیمآلایدهگازبرایبنابراین•

nاینجادر• = N/NAوگازمولهایتعدادR = NAkBاستگازهاثابت.

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(63)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(Diatomic gasesگازهای دواتمی )کاربرد قضیه همپاری انرژی 

انرژی.اندشدهمتصلهمبهaسختیباباندیباکهبگیریدنظردرm2وm1جرمدوبااتمیدوگازی•

:بااستبرابرسیستم

ظرفیتبه1⁄2kBوکلانرژیبهاندازهبه1⁄2kBTبنابرایندارددومیمرتبهانرژِییکآزادیترمهر•

خواهد7N·1⁄2kBاندازهبهاتمیدومولکولNباگازیکگرماییظرفیتبنابراین.نمایدمیاضافهگرمایی

.بود

NAkB(7/2)اتمیدوگازیکازمولیکگرماییظرفیت• = (7/2)Rگرماییظرفیتبنابراینبودخواهد

7شدهبینیپیشمولار cal/(mol·K)بودخواهد.

5دواتمیگازهایبرایآمدهبدستمولارگرماییظرفیتتجربیمقدارحالیکهدر• cal/(mol·K)که)است

3بهپایینخیلیدماهایدر cal/(mol·K)رسدمی.)

.استمادهکوانتومتئوریوکوانتومیاثراتعلتبهمقداردواینبیناختلافدلیل•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(64)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(غیر ایده آلگازهای )کاربرد قضیه همپاری انرژی 

.پذیردمیصورتبرخوردطریقازتنهاذراتتبادلآلایدهگازهایدر•

استذرهدوبینفاصلهبهوابستهکهU(r)پتانسیلباپایستارنیروهایطریقازذراتآلغیرایدهگازیکدر•

.دارندنیروییاندرکنشهمبا

کرویمتقارنتوزیعیکدردیگراتمهاینظرموردذرهیکبهنسبتکهکردفرضتوانمیسازیسادهبا•

موردذرهازrفاصلهدرذرهیکیافتناحتمالچگالیواستg(r)توزیعچگالیتابع.اندشدهپخش

ρکهاست4πr2ρg(r)مطالعه = N/Vعلتبهپتانسیلانرژیمیانگین.استگازمتوسطچگالی

:بااستبرابرذراتبقیهبانظرموردذرهتبادل

:بااستبرابرگازکلبرایپتانسیلانرژیمتوسطبنابراین•

درباردوراذرههرکلرویمجموعکهاستاینعلتبه½ضریبواستگازذراتکلتعدادNاینجادر•

.گیردمینظر

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(65)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:داریمانرژیپارشقضیهاعمالوجنبشیوپتانسیلهایانرژیکردنجمعبا•

:یافتزیرصورتبهفشاربرایایرابطهتوانمیقبلبامشابهو•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(66)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(نوسانگرهای غیرهارمونیک)کاربرد قضیه همپاری انرژی 

هایختصاتمبهنسبت)دومیمرتبهازپتانسیلانرژیآندرکهداریمغیرهامونیکنوسانگریککنیدفرض•

.نیست(یافتهتعمیم

:داردرازیرفرمپتانسیلتابعکهنماییدفرضسادگیبرای•

:داریمانرژیپارشقضیهطبق•

.kBT/sبااستبرابرپتانسیلانرژیمتوسطبنابراین•

داریمکلیپتانسیلیکبرایترکلیحالتدر•

:داریمبنابراین•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(67)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(حرکت براونی)کاربرد قضیه همپاری انرژی 

دهاستفالنجوینمعادلهازتواندمیانرژیهمپاریقضیه•

.کنداستخراجرابراونیحرکتدرذرهرفتارتانماید

vسرعتباوmجرمبهایذرهحرکتمعادلهاینطبقبر•

:استاستخراجقابلنیوتندومقانونتوسط

فیتصادبرخوردکهاستتصادفینیروییکFrndاینجادر•

ثابتودهدمینشانراخوداطرافمولکولهایباذرهیک

ارنمایدمیمخالفتذرهحرکتباکهدرگنیروی𝜏زمانی

Fdragبارادرگنیرویمعمولا.دهدمینمایش = −γv

m/γبااستبرابر𝜏زمانیثابتبنابرایندهندمینمایش

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(68)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:داریمآنگیریمتوسطوrبرداردرلنجوینمعادلهاینقطهضرببا•

شدهصفرآنهاضربمتوسط،نداردهمبستگیrمکانباFrndتصادفینیرویچونبراونیحرکتدر•

:داریمزیرریاضیروابطازاستفادهبا.است

:شودمیتبدیلزیرمعادلهبه(∗)معادلهبنابراین•

:ایمکردهاستفادهانرژیهمپاریقضیهازبالارابطهراستسمتبخشنوشتنبرای•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

(∗)

(∗∗)



(69)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

>عبارت)**(دیفرانسیلمعادلهازاگر• 𝑟2 :داریمنماییمحلدقیقصورتبهرا<

𝑡کوچکهایزمانبرای• ≪ 𝜏ایینمتابعتیلوربسطازاستفادهبا.نمایدمیحرکتآزادذرهیکمانندذره

:داریم

𝑡بزرگهایزمانبرای• ≫ 𝜏،داریموهستندشدننظرصرفقابلنماییوثابتجمله:

𝐷بالارابطهدر.دهدمینشانرازماندرذرهdiffusionیاپخشفرآیندحرکتاین• =
𝑘𝐵𝑇𝜏

𝑚
=

𝑘𝐵𝑇

𝛾

.دهدمینشانرانفوذضریب

.نموداستخراجمشابهییرابطهتوانمینیزصلبمولکولهایدورانیپخشبرای•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

Einstein relation



(70)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

گاز ( مولکولهای)در اثر برخورد با ذرات ریز ( ذره غبار)انیمیشن حرکت بروانی یک ذره بزرگ 

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(71)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ذره سیال800انیمیشن حرکت بروانی پنج ذره در برخورد با 
مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(72)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

NPCعبور مواد از : نمونه ای از حرکت براونی

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(73)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

بولتزمان -رابطه ی بین انرژی جنبشی و توزیع ماکسول

نبشیجانرژییکذرههردماییتعادلدرفیزیکیسیستمیکدرکهکندمیبیانانرژیهمپاریقضیه•

.داردkBT(3/2)اندازهبهیکسانیمتوسط

:ودشمیدادهزیرصورتبهبولتزمان-ماکسولاحتمالتابعباسیستمذراتبرایسرعتتوزیع•

دهدمینشانرااستvسرعتیاندازهدارایکهراmجرمبهایذرهسرعتتوزیعاحتمالتابعبالارابطه•

:داریمو

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(74)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مختلفدماهایدرآبذراتسرعتاحتمال•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(75)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

maximumسرعتترینمحتمل• (or most probable) speedاستبرابرشدهدادهتوزیعبامطابق

با

توسطمسرعتندارد،متقارنیتوزیع(بعدهرراستایدرسرعتنه)ذراتمطلقسرعتتوزیعاینکهعلتبه•

:بااستبرابرتوزیعاین

.دهدمینشان12gr/molجرمباذراتیبرایراسرعتمتوسطوسرعتترینمحتملمقادیرزیرجدول•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

𝑣𝑚𝑝 =
2𝑘𝐵𝑇

𝑚

1
2

𝑣 =
8𝑘𝐵𝑇

𝜋𝑚

1
2

=
2

𝜋
𝑣𝑚𝑝



(76)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ایجاد سرعت های اولیه در شبیه سازی های دینامیک مولکولی

:نمودایجادنظرمورددمایدربولتزمان-ماکسولتوزیعیکازتوانمیراذراتاولیههایسرعت•

vixبابرابرmiجرمباiاتمسرعتxیمولفهTدمایدراینکهاحتمالبولتزمان-ماکسولتوزیعمعادله•

.نمایدمیبینیپیشراباشد

اعدادنندهکتولیدیکازاستفادهباراآنتوانمیکهاستگاوسیتوزیعیکبولتزمان-ماکسولتوزیع•

.آورددستبهتصادفی

زیرارتعبباواریانسومیانگینباگاوسیتوزیعیکازعددیکتولیداحتمال•

:استبرابر

وزیعتمعمولاسازیشبیهابتدایدر.کردانتخابنیزیکنواختتوزیعیکازرااولیههایسرعتتوانمی•

.شودمیبرقرارزودخیلیبولتزمان-ماکسولسرعت

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

x2 2( )x x  



(77)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Equilibriumمرحله به تعادل رسانی 

.استدورتعادلحالتازسیستماولیهپیکربندیحسببراصولا•

.داردوجودتولیدورساندنتعادلبهیمرحلهدوها،سازیشبیهاکثردر•

(...وژیانرها،سرعتمختصات،ذخیره)سیستمازبردارینمونهسپسورسدمیتعادلبهسیستمابتدادر•

.پذیردمیصورت

ایشآسحالتبهخوداولیهپیکربندیازبتواندسیستمکهاستاینرسانیتعادلبهمرحلهازهدف•

(Relaxation)برسد.

.یابدادامهشوندپایدارکنترلیخواصازگروهیکهزمانیتابایستیفرآینداین•

.استیگردمواردبرخییافشاردما،انرژی،نظیرترمودینامیکیکمیتهایشوندمیکنترلمعمولاکهخواصی•

ومناسبحدبهکمیتهااینکهموقعیوشودمیدنبالسازیشبیهاجرایحیندرهاکمیتاینمقدار•

.شودمیآغازتولیدمرحلهوقطعسیستمرسانیتعادلبهمرحلهرسیدند،پایداری

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(78)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

دجامشبکهیکمشابهاولیهحالتدراتمهاچیدمان،مایعحالتهایسازیشبیهازبسیاریدر•

رسیدنرسیبربرای.استشدهذوبسیستمکهشودمحققبایستیتولیدمرحلهآغازازقبلبنابراین،.است

استمسیست(نظمیبییا)نظمیدرجهازمعیاریکه،ترتیبپارامترهایازتوانمیمایعحالتبه

.نموداستفاده

یکدرلیو(نظم)بمانندباقیخودموقعیتدرتقریبااتمهاکهرودمیانتظارجامدکریستالیشبکهیکدر•

.باشدموجودانتقالینظمیبیداریمانتظاراتمها،زیادتحرکاساسبرگاز،یامایع

استفادهدارد،قرارFCCشبکهیکدرابتدادرکهسیستمیدرانتقالینظمگیریاندازهبرایروشیک•

:استورلهترتیبپارامتراز

سازی،شبیهپیشرفتباولیاست1ترتیبپارامترمقدارابتدادر.استواحدسلوللبهطولaرابطهایندر•

.نمایدنوسانمقداراینحولوبرسدصفرمقداربهتایابدمیکاهشتدریجبهترتیبپارامتر

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(79)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

دینامیک مولکولی در دما و فشار ثابت

ثابتNVEدهنگریکمولکولیدینامیکنشود،انجامسیستممتغیرهایبرکنترلیهیچکهشرایطیدر•

.استدهشایزولهمحیطازوندارداطرافمحیطباگرماییتبادلهیچسیستمشرایطایندر.نمایدمیتولید

وNVTثابتدماهنگرددارند،کاربردنانومقیاسدرهایسیستممدلسازیدرکهمتداولبسیارهنگرددو•

.هستندNPTثابتدما/فشارهنگرد

ثابتدمایدریمولکولدینامیکسازیشبیهازشیشهتشکیلیاهاپروتئینشدنبازسازیشبیهبرایمثلا•

.شودمیاستفاده

سانیکمیکروسکوپیکتبادلاتبوسیلهشدهتوصیفهایسیستمازایمجموعهensembleیاهنگرد•

.دارند(یکسانمولهایتعدادوحجمکل،انرژیجملهاز)یکسانیماکروسکوپیکویژگیکههستند

میتفادهاسثابت(سطحیکششو)دماوفشار،هنگردازسلولهااطرافچربیدولایهغشایسازیشبیهبرای•

.شود

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(80)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

هنگرد دمای ثابت

:شودمیتقسیمدستهسهبهدماکنترلهایروشکلی،طوربه•

Velocity)کنندمیعملهاسرعتکردنمقیاساساسبرکهروشهایی– Scaling or

Constrained)(برندسنترموستاتوایزوسینتیکسرعتمقیاسترموستاتمانند

Berendsen)

Stochastic)شودمیاضافهسیستمبهایکاتورهسرعتهاییانیروهاآنهادرکهروشهایی–

Method)(لنجوینترموستاتواندرسنترموستاتمانندLangevin)

Extended)یافتهتوسعهسیستمبرمبتنیروشهای– System)(هوور-نوزترموستاتمانند

Nose-Hoover thermostat)

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(81)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مقیاس سرعت-الف: روش مقیدی

قطریازکاراین.آیدبدستمرجعدماییکازکهگرددمیمقیدسیستمجنبشیانرژیکلمقیدیروشدر•

.گرددمیانجامسازیشبیهزمانیگامهردراتمهاهایسرعت(Re-scaling)کردنمقیاستجدید

Tکهشودمیضربضریبدرذراتتمامسرعتزمانی،گامهردرترموستاتایندردیگرعبارتیبه•

.استنظرمورددمایT0وسیستمایلحظهدمای

دمایوفعلیدمایاختلافافزایشصورتدریادادانجامزمانیگامnهردرراکردنمقیاستوانمیالبته•

.دادصورترافرآینداینحد،یکازمطلوب

وافتهمچنینو.شودمیسیستمکلیدینامیکواتمیمسیرهایدرزیادیاختلالبهمنجرروشاین•

.آیدنمیدستبهآماریصحیحهنگردیکورودمیبینازکاملاسیستمدرموجودطبیعیخیزهای

سریعنکردسردیاکردنگرمبرایاماشودنمیاستفادهتولیدمرحلهبرایروشاینازمشکلاتایندلیلبه•

یمتبادلسرعتبهآزادیدرجاتبینانرژیزیرا،استمناسبرسانیتعادلبهمراحلشروعدرسیستم

.شود

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(82)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ترموستات برندسن-ب

است،ظرنموردثابتدمایدارایکهخارجیگرماییحمامیکباسیستمضعیفکوپلینگاساسبرروشاین•

.کندمیکار

میرقراربگرماییتبادلسیستمبالزوم،هنگامدروکندمیعملگرماییانرژیمنبعیکصورتبهحماماین•

.سازد

تمسیسایلحظهدمایوحمامدمایاختلافبادماتغییرسرعتکهطوریبهشوندمیمقیاسگامهردرسرعتها•

:باشدمتناسب

ینتعیراسیستموحمامشدنجفتشدتآن،مقدارکهاستشدگیجفتمیزاندهندهنشانپارامتر•

.استخارجیگرماییحمامواصلیسیستمشدندماهمزمانیثابتپارامترایندیگرعبارتبه.کندمی

پیدرپیزمانیگامدومیاندماتغییر.کندمیتغییرنظرمورددمایتانماییصورتبهسیستمدمایروشاینبا•

:بااستبرابر

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(83)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:بااستبرابرکردنمقیاساینازناشیجنبشیانرژیتغییرشوندمقیاسضریبباسرعتهااگر•

:بابودخواهدبرابرمقیاسضریبلذا•

:داریمدیگرروشازیا•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(84)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

گامابشدگیجفتپارامترکهحالتیدروبودخواهدضعیفشدگیجفتباشد،بزرگاگر•

.استمعادلهاسرعتکردنمقیاسسادهروشباالگوریتماین،یعنیباشدبرابرزمانی

البته.استمناسبفمتوثانیه1زمانیگامبرایثانیهپیکودهمحدوددرمقادیریمواردبرخیدر•

.استمتفاوتبررسیموردمسالهبهبستهآنمناسبمقدار

هدایتمطلوبدمایسمتبه(نمایی)ترملایمصورتبهراسیستمکهاستاینروشاینمزیت•

.کندمی

هنگردولیاستمطلوببسیارنظرمورددمایبهتعادلازدورپیکربندیرساندنبرایروشاین•

عت،سرکردنمقیاساولیهروشبهنسبتآنانحرافالبته.کندنمیتولیدصحیحیآماری

.استکوچک

اطنقدمایبینزیاداختلافودمانامناسبتوزیعباعثاستممکنکردنمقیاسهایروش•

.گرددسردشوندهحلگرم،حلالپدیدهبروزسبباستممکنوگرددسیستممختلف

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(85)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

شیوه استوکاستیک

ص،مشخزمانیهایفاصلهدرشد،پیشنهاداندرسنتوسطباراولینکهایکاتورهبرخوردهایروشدر•

-سولماکتوزیعازتصادفیصورتبهکهسرعتیباآنسرعتوشودمیانتخابتصادفیطوربهذرهیک

حمامیکباتماسدرسیستمدادنقرارمعادلکاراین.شودمیجایگزیناستشدهانتخاببولتزمان

Thermal)گرماییذراتتصادفیصورتبهکهاستگرمایی Particles)بهکهکنندمیآزاد

.کنندمیبرخوردسیستماتمهای

فرآیند،اینکلیاثربنابراین،.شودمیسازیشبیهثابتانرژیدرسیستمبرخورد،میانفاصلهدر•

.وندشمیانجاممتفاوتکمیانرژیبایکهرکهاستکوچککانونیهایسازیشبیهازایمجموعهمعادل

.کندنمیتولیدراهموارمسیریکاستوکاستیکبرخوردروش•

برخوردذرهیککهمیانگیننرخکهدادنشانبرخوردطیدرانرژیتغییرمحاسبهبااندرسن•

:بااستبرابرباشدداشتهاستوکاستیک

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(86)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

کندنمیداریبرنمونهکانونیانرژیتوزیعیکازسیستمکهمعناستبدانباشدکوچکخیلیبرخودنرخاگر•

موردوسانهاینسیستموشدهچیرهسیستمبردماکنترلالگوریتمباشد،بالاحدازبیشبرخوردهانرخاگرو

.دهدنمینشانراجنبشیانرژیانتظار

اتذرتمامسرعتهمزمانتغییرصورتیکهدرودادتغییرراذرهیکازبیشسرعتتوانمیروشایندر•

.شودانجامطولانیزمانیهایفاصلهدرکارایناستبهترگیرد،صورتبخواهد

لیاصبرخوردهایوگیردمیصورتذرهچندیایکباتنهابرخوردهاآندرکهفرعیبرخوردهایبینباید•

.شدقائلتمایزگیردمیقرارتاثیرتحتذراتتمامسرعتآندرکه

وردهایبرخوکمترنسبتافاصلهبافرعیبرخوردهایآندرکهنموداستفادهترکیبیروشیکازتوانمی•

.افتدمیاتفاقبیشتریهایفاصلهبااصلی

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک



(87)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Langevinدینامیک لنجوین  Dynamics

جرمنحلالمولکولهاییاوهواوجود.داردقرارخلاغیرمحیطدرواقعیجهاندرمولکولیسیستمیک•

.نمایدمی(perturb)پریشیدهراسیستمناگهانی،برخوردهایوشودمیاصطکاکیکبه

بالنجویندینامیکهمچنین.نمایداضافهرافوقاثراتمولکولیدینامیکدرکندمیسعیلنجویندینامیک•

.نمایدمیسازیشبیهراکانونیهنگردیک،(ترموستاتشبیه)دماکنترل

اینکهکردیادآوریبایستیالبته.نمایدمیسازیشبیهراسیالیکویسکوزیتهاثراتلنجویندینامیک•

،یهیدرودینامیکاثراتلنجویندینامیکمثلاکندنمیمدلراضمنیحلالکاملصورتبهروش

.کندنمیمدلسازیراآبدوستیوالکترواستاتیکی

:ازاستعبارتلنجویندینامیکمعادلهXمختصاتوMهایجرمباذرهNازسیستمیکبرای•

.استصفرمیانگینباگوسیتوزیعیکR(t)ومیراییضریبرابطهایندر

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(88)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

 Nose-Hoover Thermostatروش های سیستم های گسترده

کاربرد.دشپیشنهاددینامیکیدستگاهیکفشارکنترلبرایاندرسنتوسطباراولینشیوهاین•

.گرفتانجام(Nose)نوزتوسطدماکنترلبرایآن

.شودمیاحاطهگرماییمخزنیکتوسطفیزیکیدستگاهشیوهایندر•

کیفیزیدستگاهبهاضافیآزادیدرجهیکصورتبهمخزندستگاهعملکردنوز،بندیفرمولدر•

.کندمیعملحقیقیذراتبرایگرماییمخزنهمانندآزادیدرجهاین.شودمیجفت

یکدارایمخزنبنابراین.یابدجریانعکسبروسیستمبهمخزنازدینامیکیصورتبهتواندمیانرژی•

یکزااستفادهبانمونهیکحجمکنترلمشابهکلیطوربهروشاینواستمعینگرماییاینرسی

.استپیستون

.شودمیدادهنمایشsعلامتبااضافیمختصهیکصورتبهمخزننوزروشدر•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

تهدستگاه گسترش یاف=دستگاه فیزیکی+مخزن



(89)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

بااستبرابرمخزنپتانسیلانرژی•

بااستبرابرمخزنجنبشیانرژی•

ابربررااینرسیاینتوانمی.استگرماییاینرسیپارامترQ.استsبامزدوجحرکتاندازهرابطهایندر

ومخزنبینشدگیجفتمیزانکنندهتعیینQمقدار.گرفتنظردراضافیآزادیدرجه(فرضی)جرمبا

.گذاردمیتاثیردماوانرژیخیزهایوافتبرلذا.استواقعیسیستم

دستگاهبرایانرژیبقاقانونولیسازدمیمختلراجداگانهانرژیبقاءقانوندستگاه،دونمودنجفتاین

.استصادقهنوزیافتهگسترش

دستگاهلکانرژینتیجهدر.دارندشتابکاهشیاوگیرندمیشتابیاهااتمدستگاه،دوکردنجفتاینازناشی

.داردخیزوافت(استمخزندمایبرابرکه)خودمیانگینمقدارحول

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(90)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

یستمسازمتفاوتمجازیسیستمدرحرارتیتبادلاتبرایلازمزمانکهکنندمیفرضحالتایندر•

:استواقعی

:استزیرصورتبهیافتهگسترشوواقعیسیستمدراتمهاسرعتبینیرابطه•

:ازعبارتنددستگاهدوبینروابطسایر•

:ازاستعبارتمجازییگستردهدستگاههمیلتونی•

:ازعبارتنددینامیکیسیستممعادلات.اندشدهمعرفیاضافیآزادیدرجهباارتباطدرآخرعبارتدو•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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رابطهچنینهموروابطازاستفادهباحال•

:نماییممیتبدیلفیزیکیدستگاهمتغیرهایبرایروابطبهراروابط

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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:نمودتعریفزیررابطهصورتبهرامتغیرمیراییضریبنامبهجدیدمتغیریک(Hoover)هوور•

:آیندمیدستبهزیرصورتبهجدیدمتغیراینازاستفادهبامعادلات•

هماندارایمعادلاتاین.اندشدهشناختهNose-Hooverترموستاتمعادلاتنامبهمعادلاتاین•

.دارداشدبمی(متغیرمیراییالبته)میرایینیرویاثرتحتکهجسمیکحرکتمعادلاتکههستندشکلی

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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Hoover, Phys. Rev. A 31 (1985) 1695; S. Nosé, J. Chem. Phys. 81 (1984) 511; 
S. Nosé, Mol. Phys. 52 (1984) 255
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هوور در الگوریتم ورله سرعتی-ترموستات نوز

-Noseترموستاتکههنگامیبود،شدهدادهارائهقبلاکهVerletسرعتالگوریتمحرکتمعادلات•

Hoover(چرا؟)نمایدمیتغییرزیرصورتبهشودمیگرفتهکاربه:

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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.بگیرددخوبهمنفیومثبتمقادیرتواندمیونیستثابتعددیکمیراییضریب:مهمنکات•

وشودمیبزرگنتیجهدرووقتآنباشد،ازتربزرگجنبشیانرژیاگر

.رددگمیسردسیستموشودمیکمهااتمسرعتکهمعناستبداناین.گیردمیخودبهبزرگتریمقدار

رمگسیستموشدهکوچکوآنوقتباشد،ازکوچکترجنبشیانرژیاگر•

.شودمی

.دنمایمیخیزوافتیعنیخودمیانگینمقدارحولسیستمجنبشیانرژیطریقاینازلذا•

:شودمیدادهزیررابطهبوسیلهQاینرسیپارامترمقدار•

انتگرالزمانیگامبامرتبههممعمول،صورتبهکهاستحرارتیحمامآسایشزمانرابطهایندر•

میرلکنتکندمیدمپراگرمایینوساناتحرارتیحمامآنباکهسرعتیزمانی،پارامتراین.استگیری

گیریانتگرالزمانیگامبرابر100تا5حدوداززمانی،پارامتراینبرایمراجعدرشدهتوصیهمقادیر.نماید

.است

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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سیستم فشار ثابت

موردنیزتمسیسفشارداشتننگاهثابتدما،برعلاوهکهاستممکنمولکولیدینامیکسازیشبیهیکدر•

.باشدنظر

تیجهندروشودمیانجامثابتفشارودماشرایطتاثیرتحتتجربیهایگیریاندازهازبسیاریواقعدر•

.استترنزدیکتجربیهایدادهشرایطبهفشارهم-دماهمهنگرددرسازیشبیه

واهدخپرداختهآنبهادامهدرکهاستویریالقضیه،مولکولیدینامیکدرفشاریمحاسبهمبنای•

.شد

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

نمونه ای از شبیه سازی در دما و
:فشار ثابت

عبور نانو تیوب از غشای سلول
جهت تزریق دارو
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ویریال 

کهذرهNازمتشکلپایدارسیستمیکجنبشیانرژیزمانیمتوسطبرایراایرابطهویریالقضیه•

:دهدمیارائهزیرصورتبهاستشدهمحدودذراتبروارد(خارجیوداخلی)مختلفنیروهایتوسط

جنبشیانرژیمتوسطودهدمینشانراسیستمازذرهامینkبرواردنیروهایFkرابطهایندر

.استزمانیبازهرویسیستم

:نمودتعریفزیرصورتبهتوانمیرامبداحولاسکالراینرسیممانذره،Nازایمجموعهبرای:اثبات•

زیرصورتبهGاسکالرویریالتعریف.دهندمینشانراامkذرهجرمومکانبرداررابطهایندر•

:است

مشتقنصفبابرابرGویریالهستند،ثابتذراتجرماینکهفرضبا.استامkذرهمومنتومبردارpkرابطهایندر

.بودخواهداینرسیممانزمانی

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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:شودنوشتهزیرصورتبهتواندمیویریالزمانیمشتقطرفیاز•

:بااستبرابرجنبشیانرژیواستامkذرهبرواردنیرویمجموعکهجایی

:بااستبرابرامkذرهبرواردکلنیروینداریم،سیستمخارجازنیروییکنیمفرضاگر

:داریملذا

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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:داشتخواهیمکندنمیواردنیروخودبهایذرههیچکهاینبهتوجهبا•

:داریمپتانسیلانرژیباداخلینیروهایارتباطبهتوجهبا•

:داریمهستندموجودنیزخارجینیروهایکهحالتیدر•

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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:زمانیمتوسط•

:داریملذا

:داریمآنگاهباشد،اگرکهکندمیبیانویریالقضیه•

باشد؟برقراررابطهبایستیچراحال•

(هستنددمحدوهاآنپارامترهایکهسیستمهایییعنی)هستندپایدارآنهاکرانهایکههاییسیستمبرای:پاسخ

ویریاللذاودارندپایینوبالاحدذراتمختصاتوسرعتهاهاسیستماینبرایزیرا.استبرقراررابطهاین

.کندمیمیلصفربهزمانافزایشباآنزمانیمتوسطلذاواستمحدود

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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:داریمویریالقضیهطبقاستصفرویریالزمانیمتوسطاینکهبهتوجهبا•

:نمودینتعیزیرصورتبهرافشارتوانمیذرات،ازسیستمیبرایجنبشیانرژیتابعشکلبهتوجهباحال•

آوردنتبدسبراینتیجهدروشوندمیمحاسبهگیریانتگرالطینیروهامولکولیدینامیکسازیشبیهدر•

.استلازماندکیاضافیمحاسباتفشار

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(باروستات برندسن)سیستم فشار ثابت 

مامحیکباسیستم،برندسنروشدر.هستنددماکنترلهایروشمشابهفشارکنترلهایروشازبسیاری•

:بااستبرابرفشارتغییرسرعت.شودمیجفتفشار

اباتمیمختصاتتغییربامعادلاینکهشودمیمقیاسضریبیکباسازیشبیهجعبهحجمحال•

:بنابراین.است

:شوندمیمقیاسمقابلصورتبهاتمهاجدیدموقعیتهای•

ازعاطلاعدمصورتدرگرددلحاظسازیشبیهگامطولازمناسبیضریبعنوانبهشوندگیجفتپارامتراگر•

.آیدنمیپیشمشکلیپذیریتراکمضریب

مییجادافشارودمادرواقعینسبتاخیزهایوافتشود،استفادهبرندسندماییترموستاتباهمراهروشایناگر•

.شود

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک

0

( ) 1
( ( ))

p

dp t
p p t

dt 
 

فشار حمامفشار واقعی
گیپارامتر جفت شوند


1/3

01 ( )
p

dt
p p 


  

ری ضریب تراکم پذی

تسیستم در دمای ثاب

' 1/3

i ir r



(102)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مثالی از ترموستات و باروستات برندسن
مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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(باروستات اندرسن)سیستم فشار ثابت 

میجفتخارجیمخزنیکباسیستمآندرکهکردابداعفشارداشتننگهثابتبرایراروشیاندرسن•

.استواقعیسیستمیکبرQجرمباپیستونیکعملبامشابهشدگیجفتاین.شود

مقداروشودمیسازیشبیهحجمدرزیادنوساناتبهمنجراندرسنباروستاتدرQپارامترکوچکمقدار•

.شودمیفشارشدنتنظیمدیروسازیشبیهحجمکندتغییراتبهمنجرآنبزرگ

شدهبنااندرسنباروستاتپایهبرMartyna-Tuckerman-KleinوNosé-Hooverهایباروستات•

.اند

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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H. C. Andersen. Molecular dynamics at constant pressure and/ or temperature. J. Chem. 

Phys. 72 (1980), 2384

W. G. Hoover. Constant pressure equations of motion. Phys. Rev. A 31 (1986), 1695 

G. J. Martyna, D. J. Tobias and M. L. Klein. Constant pressure molecular-dynamics 

algorithms J. Chem. Phys. 101 (1994), 4177
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کدام باروستات و ترموستات: جمع بندی

وودهنمدمپرافشارودمادرنوساناتروشهااین.نکنیداستفادهکردنمقیاسروشهایاز•

.دهدنمینتیجهراصحیحآماریهنگرد

وترموستات،(دماوفشارکنترل)تعادلبهرساندنسریعوسازیشبیهشروعبرای•

نمیتولیدصحیحآماریهنگردآنهاوجوداینبا.هستندخوبوسادهبرندسنباروستات

.کنند

:کنندمیاستفادهزیرهایباروستاتوترموستاتازمختلفافزارهاینرم•

–NAMD:هوور-نوزلنجوینپیستونباروستاتلنجوین،ترموستات

–LAMMPS:هوور-نوزباروستاتبرندسن،باروستاتهوور،-نوزولنجوینهایترموستات

–GROMACS:برندسنباروستاتبرندسن،وهوور-نوزترموستات

–AMBER:برندسنباروستاتوترموستات

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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نمونه هایی از شبیه سازی دینامیک 
ملکولی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل
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AFMتصویربرداری بوسیله 

مولکولیدینامیکهایسازیشبیه:پنجمفصلمولکولی،دینامیک
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Principles of AFM

A sharp probe is scanned over the surface of 

interest.

The probe explores the repulsive and 

attractive forces which exist between the 

probe and the sample surface.

Interactions between the tip and the surface 

being used to produce a very high resolution 

image of the sample

Being able to take measurements in air or 

fluid environments

Typical imaging modes: (i) contact mode, (ii) 

non-contact mode, and (iii) tapping mode.
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AFM Modelling Approaches

The AFM operation is principally governed by:

1. The cantilever dynamics

2. The tip-sample interactions
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