
دانشکدهمهنـدسیمکانیک

مقدمه ای بر نانو فناوری: فصل اول
محاسباتی

دینامیک مولکولی
حسین نجات: ارائه

1397نیمسال دوم 



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

رئوس مطالب

نانو تکنولوژی•

اثر روشهای مدلسازی در پیشرفت نانو تکنولوژی•

مختصری از روشهای مدلسازی و شبیه سازی در مقیاس نانو•

سیلابس این درس•

چندین مساله مدلسازی سیستم های در مقیاس نانو•

مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

نانوتکنولوژی

مولکولییااتمیمقیاسدرمواددستکاریهنرازاستعبارتنانوفناوری•

ستااستوارمولکول هاواتم هاتک تکدستکاریپایهبرکهاستفناورینانوفناری•

.کردتولیداتمیخصوصیاتباراپیچیدهساختاریبتوانکهمنظوربدین

ابعادازیکیحداقلکهکندمیکارساختارهاییووسایلمواد،بانانوفناوریکلیطوربه•

.باشدمینانومتر100تا1بینآنها

بهفمختلمولکولهایواتمهامونتاژازکهساختابزارهاییتوانمینانوفناوریاساسبر•

ساختمرسومروشالبته.آیندمیبوجود(Bottom-Up)بالابهپایینازساختصورت

اشیایآندرکهداردکاربردنانوتکنولوژیدرنیز(Top-Bottom)پایینبهبالااز

.شوندمیساختهاتمیکنترلاعمالبدونبزرگترقطعاتازنانومتری

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

وقایع برجسته در تاریخ فناوری نانو
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

مفهوم نانومتر

مقایسهبرای.باشدمیمتر9−10یامترمیلیاردمیکبامعادلنانومتریک•

0.15–0.12محدودهدرمولکولیکدراتمهااینبینیفاصلهیاکربن-کربنپیوندطول– nmباشدمی.

.باشدمینانومتر2حدودیقطردارایDNAرشتهیک–

حدودطریقدارای،گیاهیوحیوانیشاخصسلولهای.نمی شونددیدهمسلحغیرچشمباوبودهمیکروسکوپیسلولهااکثر–

.دارندطولمیکرومتر2-1تنهاباکتریهایازبسیاریوبودهمیکرومتر5-100

.استنانومتر200طولدارایMycoplasmaخاصباکترییکبهمربوطزندهسلولکوچکترین–

.استمیکرون5حدوددرانسانقرمزگلبولطول–

واتمهازاراخودابزارهاینانوتکنولوژیزیراشودمیمشخصاتمهااندازهتوسطنانوتکنولوژیپایینحد•

.سازدمیمولکولها

اینزاشوندنمیمشاهدهبزرگمقیاسهایدرکههاییپدیدهکهاستجاییتانانوتکنولوژیبالایحد•

.سازدمیزمتمایمیکروتکنولوژیازرانانوتکنولوژیخاصیتاین.نمایندمیظهوربهشروعپایینبهمحدوده

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک

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


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

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

خواص متفاوت در مقیاس نانو

واکنشایی،گرممکانیکی،خواصشدیدتغییرباعثتغییراین.یابدمیافزایشبسیارحجمبهسطحنسبت•

.شودمی...وپذیری

کاملابودنپیوستهوبودنایزوتروپیکفرض•

.ریزدمیهمبه

مقیاسبهنسبتمتفاوتکاملاخواصبرخیمشاهده•

.ماکرو

.شوندمیشفافبهتبدیلغیرشفافمواد–

.شوندمیاشتعالقابلپایدارمواد–

شوندمیپذیرحلحل،غیرقابلمواد–

.شوندمیرساناعایقمواد–

.کندمیعملنانومقیاسهایدرقویکاتالیزوریکعنوانبهنداردپذیریواکنشمعمولیمقیاسدرکهطلانظیرایماده–

بودنجیموخاصیت)کوانتومیمکانیکاثراتاهمیتازناشینانومقیاسدرشدهمشاهدهجالبهایپدیدهبیشتر•

.هستندسطحیاثراتو(بودنایذرهخاصیتبرابردر

مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

نونقش تئوری، مدلسازی و شبیه سازی در پیشرفت فناوری نا

درمیلیون10ازنانوثانیه10زمانیبازهیکبرایمولکولیدینامیکبوسیلهشدهسازیشبیهاتمهایتعداد–

باسازیهایشبیهبهقادرراماکهمحاسباتیتوان.استرسیده2010سالدرمیلیاردیکبه2000سال

.استیافتهافزایشمرتبه3گذشتهسال10اینطولدرسازدمیمقیاسیچندسیستمهایوبالااتمتعداد

ریقدبهعملیاتیتوانومحاسباتیروشهاینانو،مقیاسدرمدلسازیکهرودمیانتظارآیندهسالدهدر–

افزایشبهمنجرنیزقابلیتافزایشاینوشودزیادبرابر10000تاهاسازیشبیهسرعتکهیابندتوسعه

عنوانبهسازیشبیهومدلسازی،تئوری.شدخواهندطراحیوتحقیقاتدرسازیهاشبیهازاستفاده

.شدخواهداستفادهوسیعیطوربهپیشگویانهطراحیابزاریک

طراحیبرایهستندایپدیدهچند/مقیاسیچندسازیهایشبیهانجامبهقادرکهعمومیروشهای–

زمینهدرR&Dبهپیشگویانهسازیهایشبیه.یافتخواهندتوسعهنانومقیاسدرجدیدابزارهایوسیستمها

یچیدهپسیستمهایدینامیکشناساییفیلترها،طراحیدارورسانی،زیستی،مهندسینظیرمختلفیهای

توسعهبهمنجرآزمایشاتازوسیعتروسریعتربسیارمحاسباتیفناوری.نمودخواهندکمک

.شدخواهدنانوتکنولوژی

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

روشهای شبیه سازی استفاده شده در مقیاسهای مختلف
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

روشهای شبیه سازی

برایاستروشی:(Deterministicیاتعینی)مولکولیدینامیکسازیشبیه•

ندینچتااتمدهازبیش)اتمیچندسیستمهایدرمولکولهایااتمهاحرکتمسیرمحاسبه

.شودمیاستفاده(اتممیلیارد

بابردارینمونهباکهاستعددیروشیک:(Stochastic)کارلومونتسازیشبیه•

برشرواین.داردسیستمتعادلینهاییحالتبهرسیدندرسعیحالتفضایازاهمیت

میکنزدیمینیممانرژیشرایطبهرابررسیموردسیستمپیکربندیاحتمالات،اساس

.سازد

Abمولکولیدینامیک• Initio:مولکولیدینامیکAb Initioمولکولیدینامیکیا

سبکوشرودینگرمعادلاتکردنحلبوسیلهرااتمیسیستمحرکتمسیرکوانتومی

.دهدمیانجاماتمیزیرمقیاسدراطلاعات

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

محتوای درس در بخش دینامیک مولکولی

مقدمه ای بر کاربرد دینامیک مولکولی جهت مدلسازی سیستم های در مقیاس نانو•

ی مولکاولی  شناخت انواع ورودیهای لازم جهت شبیه سازی سیستم هاا )مکانیک مولکولی )های بین اتمیپتانسیلانواع •

، نیروهاای الکتارو اساتاتیکی، نیروهاای     (Charmm ،MM2:4، آشنایی با میدانهای نیرویای  PDB ،PSFنظیر فایلهای 

 Pair Interaction ،Many)واندر والسی، پتانسیلهای استفاده شده برای فلزات، پتانسیلهای جفتی و چندین جسامی  

Body) رای سایلیکون  ، انواع پتانسیلهای استفاده شاده با  (ای آی ریبو-ترسف)، انواع پتانسیلهای استفاده شده برای کربن

ReaxFF، پتانسیل (MEAM ،EDIPوبر، استیلینگر -ترسف)

و روش Simplexروشهایی که از مشتقات انرژی استفاده نمی کنند کنند روش )روشهای مینیمم کردن تابع پتانسیل•

Sequential )      روشااهای )و روشااهای کمینااه سااازی اناارژی بااا اسااتفاده از مشااتق تااابSteepest Descent ،

Conjugate Gradient ،Newton))انتخاب روش بهینه سازی مناسب ، معیار همگرایی ،)

اع قطا   ، اناواع انساامبل، شاع   (متناوب و غیرمتنااوب :شرایط مرزی)تکنیکهای استفاده شده در شبیه سازی رایانه ای•

(از جمله نیروی الکترواستاتیک)پتانسیل، لیست همسایگی، نیروهای برد بلند و نحوه محاسبه آنها 

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

مولکولیدر بخش دینامیک درس محتوای 

روش ورلاه سارعتی، روش   )روشاهای انتگارال گیاری از معاادلات حرکات      )شبیه سازیهای دینامیک مولکوولی •

یک مولکاولی،  ، انتخاب مناسب گام زمانی، توزی  سرعتها، شروع و اجرای برنامه شبیه سازی دینام(تصحیح-پیشبینی

موناه ای از  ، ن(هاا انواع ترموستات)دینامیک مقید، مدلسازی مولکولهای صلب، دینامیک مولکولی در دما و فشار ثابت 

ا اساتفاده از  های مختلف بسازی سیستمهای مختلفی از مدلسازی و شبیه، مثال(شبیه سازی های دینامیک مولکولی

(یروش دینامیک مولکولی، معرفی چندین پروژه برای دانشجویان جهت تمرین کد نویسی دینامیک مولکول

 Shape based ،Residue)روشهای استفاده شده در بیومولکولهاا  )مقدمه ای بر روشهای درشت دانه کردن•

Based) ل محلوعمومی، محلول بصورت ضمنی، روش محلول ضمنی بورن )، روشهای مختلف درشت دانه کردن آب

فلزات، روشهای دانه درشت کردن برای ((بصورت دانه درشت

ارلو در های نظری، اجرای شبیه سازی مونات کا  گیری مونت کارلو، زمینهمقدمه، انتگرال)شبیه سازی مونت کارلو•

ولکاولی،  های مختلف، شبیه سازی مونت کارلو بارای سیساتم هاای م   یک رایانه، شبیه سازی مونت کارلو در انسامبل

ن کد نویسی مقایسه شبیه سازی مونت کارلو با دینامیک مولکولی، معرفی چندین پروژه برای دانشجویان جهت تمری

(مونت کارلو

(مقدمه، مفهوم هنگرد، انوع هنگردها)مقدمه ای بر مکانیک آماری •

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

دینامیک مولکولی

درول هاملکواتم هامیانبرهمکنشروشایندر.استمحاسباتیفیزیکشاخه هایازیکیملکولیدینامیک•

دربارولینابرایروشاین.می شودشبیه سازیکامپیوتربه وسیلهفیزیک،قوانیناساسبرزمانازبازه هایی

.شدگرفتهکاربهسختکرهمدلبرمبنای(Wainwright)واینرایتو(Alder)آلدرتوسط1۹5۷سال

Anees)رحمان1۹۶۴درسال Rahman)عنوانبهویاز.بردکاربهخودشبیه سازیدررانرمکرهمدل

.می شودیادملکولیدینامیکپدر

دورهیکیبرادارنداجازهمولکولهاواتمهاآندرکهاستکامپیوتریشبیه سازیازشکلیمولکولیدینامیک•

زا.بدهنداتمهاحرکتازچشم اندازیوکنندکنشبرهمباهمفیزیکشدهشناختهقوانینتحتزماناز

ی هایویژگکهنیستامکان پذیرهستندذراتاززیادیتعدادشاملعموماًمولکولیسیستم هایآنجائیکه

بردنبکارباارمسئلهاینمولکولیدینامیکشبیه سازی.آوریمبدستتحلیلیبطورراپیچیدهسیستم های

.می کندحلمحاسباتیروش

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

مراحل شبیه سازی دینامیک مولکولی

:را در بر می گیردچند مرحله زیر ( اتمی)شبیه سازی دستگاههای گسسته •

(  جامد، مایع، گاز، ساختار مولکولی و یا ترکیبی از این موارد)ایجاد یک مدل از ماده مورد نظر -1

در نظر گرفتن پتانسیل بین اتمی مناسب-2

کمینه کردن انرژی جهت از بین بردن نقاط پر انرژی سیستم و آماده سازی برای اجرا-3

اعمال شرایط اولیه سرعتی بر اساس دما-4

سیستم بر اساس معادلات نیوتن و الگوریتم انتگرال گیریمسیرهای اتمی محاسبه -5

و استخراج اطلاعات مختلفتجزیه و تحلیل این مسیرها -6

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

نمونه هایی از مدلسازی ها و شبیه سازی های 
انجام شده از سیستمهای در مقیاس نانو

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

بررسی خواص ارتعاشی فولرین
مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

مدلسازی میکروسکوپ نیروی اتمی
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک

اصول عملکرد میکروسکوپ•

موناه  یک سوزن تیز نصب شده در انتهای یک تیار ن -1

.مورد نظر را اسکن می کند

این سوزن نیروهای جاذباه و دافعاه ای را باه علات     -2

.تبادلات نیرویی با سطح تحمل می کند

وا و این میکروسکوپ قابلیت کارکردن در سایال، ها  -3

.خلا را دارد

مودهااای تصااویربرداری مختلااف ایاان میکروسااکوپ-۴

مد -3مد غیرتماسی -2مد تماسی -1: عبارتند از

ضربه آهسته



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

مدلسازی میکروسکوپ در مود ترولینگ
مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

بررسی تشکیل موئینگی در اطراف نانوسوزن با استفاده از دینامیک مولکولی

ابتادا  . اسات بررسی تشکیل موئینگی در اطراف نانوسوزن در آب با استفاده از دینامیک مولکولی باوده پروژه هدف از این •

که زاویاه  نشان داده شده. پارامترهای هندسی موئینگی شامل ارتفاع بالاروی آب و زاویه تماس مورد بررسی قرار گرفتند

. تماس در تعادل مستقل از قطر است و ارتفاع بالاروی آب با افزایش قطر افزایش می یابد

مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

مدلسازی فرآیند شکل گیری منیسکاس برای مواد مختلف
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

مدلسازی حرکت فولرین روی سطح طلا
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

حرکت فولرین در دماهای مختلف
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

مدلسازی حرکت یک نانوربات بوسیله ایجاد گرادیان دمایی
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

حرکت نانوربات در دماهای مختلف
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

حرکت نانوربات روی پله
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

ایجاد گرادیان دمایی
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک

منابع گرمایی توزیع شده

متمرکزگرمایی منبع 



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

ایجاد حرکت جهت دار با استفاده از گرادیان دمایی و پله یا ناخالصی

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

.استتأثیرگذاربسیارصفحهرویبرکربورینp-قرارگیرینحوه•

.می شودنامیدهC-Downاختصاربهکهباشدوضعیتپایین تریندرکربناتم–

.شودمینامیدهC-B-B-Downاختصاربهکهباشندوضعیتپایین تریندربوراتمدووکربناتمیک–

.می شودنامیدهB-B-B-Downاختصاربهکهباشندوضعیتپایین تریندربوراتمسه–

.می شودنامیدهC-AxleاختصاربهکهباشدطلالایهزیرسطحموازیC-Cمحور–

دارایانرژیپایدارترسطوحبایدکهاستمشخصاست،عمیق ترBبهنسبتCپتانسیلچاهکهآنجااز•

بهشدهنزدیکاتم هایتعدادهرچهکهاستمشخصوباشدنزدیک ترطلاسطحبهCاتمکهباشندجهت گیری

.استبیشترپایدارتر،انرژیسطوحبهرسیدناحتمالباشد،بیشترلایهزیرسطح

    
(d) (c) (b) (a) 
. x-z( .a )C-Down( b )C-B-B-Down( .c ) B-B-B-Down( .d )C-Axle-کربورین بر روی زیر لایه طلا در صفحه pنمای و عیت 

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک

مدلسازی حرکت پیکربرین روی سطح طلا



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

فیلم های حرکت پی کربورین
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

خودرو موتوردارفیلم ارتعاشات 
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک

 
 .ین بر روی زیر لایه طلاکربورنانو خودروی بر پایه 



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

شبیه سازی نانوخودروهای مختلف روی سطح طلا
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

جابجایی نانو ذرات فلزی
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

طراحی و شبیه سازی یک موتور در مقیاس مولکولی
مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

Nanoindentationشبیه سازی فرآیند نانونفوذ 

مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

نمونه هایی از شبیه سازی سیستم های  
زیستی

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

غشایی حساس به بار مکانیکیکانال های مکانیزم باز و بسته شدن مطالعه ی 

مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

غشایی داخل غشاکانال های 
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

بارگذاری روی نمونه زیستی جهت تعیین خواص مکانیکی
مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

عبور نانوذرات دارو از غشای سلولی

انو ذرات مقایسه  عبور ن. استنانو ذرات مختلف از غشای سلولی سازی عبور هدف از این پروژه بررسی و شبیه •

. در دو حالت غشای سلولی سالم وغشای سلولی دارای حفره جز ارکان اصلی این پروژه است

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

شبیه سازی اتصال لیگاندهای دارو به نانو ذره طلا
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

انسیلشبیه سازی عبور نانو ذره دارو از غضای سلولی با اعمال اختلاف پت

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

انسیلشبیه سازی عبور نانو ذره دارو از غضای سلولی با اعمال اختلاف پت

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

ل با استفاده از اندازه گیری جریان عبوری در  یک محلوDNAتوالی سنجی 
الکترولیت

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

DNAتوسعه روشی جهت توالی سنجی 

مقدمه ای بر نانو فناوری محاسباتی: دینامیک مولکولی، فصل اول



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

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

فیلم بیومنیپولیشن یک ذره زیستی روی سطح طلا
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

شبیه سازی فرو رفتن نانو تیوب داخل غشاء سلولی
محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

ار هپتیکنمونه سازی بیو نانو ربات ها با استفاده از دینامیک مولکولی و ابز

ایاان پااروژه بااه مطالعااه ی مکانیااک  •

مولکااولی بااا اسااتفاده از ناارم افاازار    

هماراه  (NAMD)دینامیک مولکولی 

بااا تکنیااک هااای واقعیاات مجااازی    

(VR) نانو برای نمونه سازی بصری بیو

بااا اسااتفاده از . ربااات هااا ماای پااردازد 

محیط های بیو نانو در واقعیت مجاازی 

اپراتااور ماای توانااد رفتااار قطعااات و    

ساااازه هاااای زیساااتی را از طریاااق   

شاابیه سااازی فیزیکاای و تجساام سااه 

. بعدی، طراحی و توصیف کند

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک



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

محاسباتیفناورینانوبرایمقدمه:اولفصلمولکولی،دینامیک

روبات فانتوم

باز کردن پروتئین آلانین


