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

رئوس مطالب

مقدمه•

پتانسیلانرژیسطح•

انرژیسازیکمینهمختلفروشهای•

سطح انرژی پتانسیل و مینیمم کردن انرژی: دینامیک مولکولی، فصل سوم
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سطح انرژی پتانسیل و مینیمم کردن انرژی

کاربردسیاربسیستماولیهپیکربندیتعییندروداردمولکولیمدلسازیدرزیادیکاربردانرژیسازیکمینه•

.دارد

هایکنشهمبرتاشوداستفادهکارلومونتیامولکولیدینامیکسازیشبیهیکدرتواندمیانرژیسازیکمینه•

.ببردبینازرااولیهپیکربندیدرموجودنامطلوب

.داردزیادیاهمیتپذیرانعطافوبزرگسیستمهایبرایبویژهسازیکمینه•

.باشدمیاتمهاموقعیتدرتغییرنتیجهدرانرژیتغییر•

:داردبستگیمربوطهحرکتنوعبهانرژیتغییرمیزان•

مولبرکیلوکالری3حدوداتعادلیفاصلهبهنسبتآنگستروم0/1اندازهبهکربن-کربنکووالانسیپیوندطولتغییربرای–

.استلازمانرژی

مولبرکیلوکالری0/1تعادلیفاصلهبهنسبتآنگستروم1اندازهبهآرگوناتمدوبینغیرکووالانسیفاصلهافزایشبرای–

.استلازمانرژی

3حددرنرژیاتغییراتاتاندرکربن-کربنپیوندحولپیچشبرای.استکمنسبتاپیچشانرژیکوچکمولکولهایبرای–

.استمولبرکیلوکالری

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک
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سطح انرژی پتانسیل

پیچشیزوایهدوتغییرازایبهپنتانمولکولدرپتانسیلانرژیسطح•

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

تغییرات انرژی در مولکول فولرین بر حسب قطر مولکول
انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

Tersoff
Molecular Mechanics



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

مقایسه پتانسیلهای مختلف در تخمین شعاع فولرین
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



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

طح گرافنگرافن بر حسب ارتفاع مولکول فولرین از س-تغییرات انرژی سیستم فولرین

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

ن جونز بین یک نانوتیوب و سطح نقره بر حسب زاویه دورا-انرژی پتانسیل لنارد
نانوتیوب حول محور خودش

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

برابر ثابت 5در 5در 5یک مکعب از جنس طلا با ابعاد تعیین ساختار بهینه برای یک 
(چن-پتانسیل ساتن)شبکه

گرادیانوشیبتندترینروشدوازاستفادهبابهینهساختارتعیینوانرژیسازیکمینه•

.استپذیرفتهصورتمزدوج

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

کمینه سازی انرژی

.دشومیمعطوفانرژیسطحرویحداقلنقاطبهایویژهتوجهمولکولیمدلسازیدر•

.هستندمتناظرسیستمازپایداریحالتهایباانرژیحداقلبااتمیآرایشهای•

تابعهرولیگرددمیانرژیحداقلایجادبهمنجرسیستماززیادیساختارهایمعمولا•

Global).تاسمینیممکلینقطهیکدارایتنهامطالعهموردسیستمیکبرایپتانسیلی

Minimum)

ازستمسیانرژیسطحرویحداقلنقاطبامتناظرهندسیساختارهایشناساییبرای•

.شودمیاستفادهسازیحداقلالگوریتمیک

زیرادهستنتوجهموردنیززینینقاطوناپایدارتعادلنقاطپایدارتعادلنقاطازغیر•

.استگذراساختارایندراتمهاآرایش

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

مساله کمینه کردن انرژی

تعریفfمتغیرهچندتابعیکسازیبهینهصورتبهتوانمیراانرژیکردنحداقلمساله•

.نمود

متغیرهتکتابعسازیبهینه•

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

1 2( , , , )nf x x x

2 2( , ) 2f x y x y 



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

.گرددحداقلمحلیصورتبهسیستمانرژیآندرکهاستساختارییافتنهدف•

مکانافظهحوپردازشحداقلازاستفادهباوسریعخیلیکهاستالگوریتمیالایدهسازیکمینهالگوریتم•

.بیابدرامینیممنقطه

رایب.استسیستمدرموجوداتمهایبرایاولیهمختصاتازایمجموعه،انرژیسازیکمینهبرنامهیکورودی•

میبدستNMRیاxاشعهکریستالوگرافیطریقازتجربیصورتبهپروتئینیکاتمهایاولیهمکانمثال

.آید

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

:اندکلیدستهدوانرژیسازیکمینهروشهای•

روش-1کنندنمیاستفادهانرژیمشتقاتازکهروشهاییSimplex2-روشSequential

کنندمیاستفادهانرژیمشتقاتازکهروشهایی:

اسبهمحراآنهاسریعتوانمیمعمولاوهستنددقیقمشتقاتاین:تحلیلیمشتقازاستفاده

.نمود

سراغیبایستتحلیلی،مشتقبهدسترسیعدمصورتدراوقاتگاهی:عددیمشتقازاستفاده

.کنندمیاستفادهعددیمشتقازکهبرویمروشهایی

:نماییمیمعملزیرصورتبهمتغیر،یکبهنسبتانرژیتابععددیمشتقمحاسبهبهنیازصورتدر:نکته•

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

Simplexروش 

.دهدمینشانراانرژیتابعابعادMکهاست،همبهمتصلراسM+1باهندسیشکلیکسیمپلکسیک•

راس3N+1دارایسیمپلکساتمNباسیستمیبرای.استمثلثیکسیمپلکسمتغیرهدوتابعیکبرای

.بودخواهد

میبدستاصلیحرکتنوعسهباپتانسیل،انرژیسطحرویحرکتباراانرژیحداقلسیمپلکسالگوریتم•

:آورد

(انرژی)مقداربالاترینباراسانعکاس-1

انبساطومقابلصفحهطریقاز

بعدیکدرانقباض-2

نقطهترینپایینسمتبهانقباض-3

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

.پذیردمیصورتمقابلصفحهطریقازراسبالاترینانعکاسابتدادر•

حرکتیکانتومیباشدسیمپلکسدیگرنقاطبهنسبتانرژیکمترینجدیدنقطهاینانرژیاگر•

.دادانجاممینیممنقطهیافتنبرایانبساطیوانعکاسی

ایندرکنددتولیبهترینقطهنتواندانعکاساستممکنهستیمنزدیکمینیممنقطهبهزمانیکه•

.شودمیمنقبضابعادازیکیامتداددرنقطهبالاترینازسیمپلکسصورت

آندرکهاستپذیرامکانحرکتازسومینوعصورتآندرنیابدکاهشانرژیروشاینبااگر•

انسیلپتانرژیبااینقطه)نقطهبهترینطرفبهتاشودمیمنقبضجهاتتمامدرسیمپلکس

.شودکشیده(کمتر

.ندشوتولیداولیهسیمپلکسرئوسکهاستلازمابتداسیمپلکسالگوریتماجرایبرای•

.نمودتولیدسیستمابعادبهتوجهباواولیهساختاررویازتوانمیرانقاطباقی•

یطازبعدولیکندمیعملخوببسیارسازیبهینهاولیهمراحلدرسیمپلکسروش•

.شودجایگزیندیگریروشبااستبهتراولیهمرحلهچند

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

تابعمینیممنقطهتعیین•

سیمپلکسالگوریتممسالهاینبرای•

تابعمقدارکهاینقطهبهرسیدنبرای

مرحله30ازبیشبهباشد0.1ازکمتر

.داردنیاز

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

Sequential Univariateروش ترتیبی یک جهته  Method

ویابدمیرامینیممنقطهمختصاتیکراستایدرابتدادروکندمیشروعاولیهنقطهیکازترتیبیروش•

مختصهاینرتغییازایبهراتابعمینیممتارودمیبعدیمختصهسراغراستاایندربهینهنقطهیافتنباسپس

.بیابد

راینقطهبهمربوطساختارنمونهبرایشودمیتولیدساختاردوراستاهردرمینیممنقطهتعیینبرای•

انیمگذرمینقطهسهاینازسهمییکونمودهتولیدنیزراودیگرنقطهدوداریم

نقطهسهاینزااستفادهباسپسوگیریممینظردرتقریبیمینیممنقطهعنوانبهراسهمیاینمینیممنقطهو

میپیدادجدیمینیممنقطهوشدهتولیددیگرسهمییک(سهمیمینیممنقطهیکوقبلینقاطازنقطهدو)

دوتولیدباوشودمیبعدیمختصهواردالگوریتمصورتایندر.شودکمخیلیتابعتغییراتمیزاناینکهتاشود

.یابدمیرامینیممنقطهجدیدمختصهدرجدیدساختار

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

ix

i ix dx2i ix dx



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

ترتیبیروشازاستفادهباانرژیحداقلتعیینازمثالی•

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک
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روشهای کمینه سازی انرژی با استفاده از مشتق تابع

ازانرژیزیساکمینهروشهایبیشتردرگذاردمیاختیاردرانرژیتابعمشتقکهمفیدیاطلاعاتبهتوجهبا•

موقعیتخلافسمتبه(گرادیانجهتهمانیا)انرژیاولمشتقجهت.شودمیاستفادهمشتقات

.استتابعتغییراتموضعیشیبکنندهتعیینگرادیانمقداروانرژیکمینه

اهشکشودمیاعمالآنبرکهنیروییبهپاسخدراتمهردادنحرکتباتوانمیراسیستمهرانرژی•

.استبرابرانرژیتابعگرادیانمنفیبانیرواین.داد

.کرداستفادهسیستمتعادلنقطهنوعفهمیدنبرایتوانمیدوممشتقاطلاعاتاز•

:نویسیممیزیرصورتبهkنقطهیکدرراانرژیتابعگرادیان•

ختیسماتریسیاهسیانماتریسعنوانبهکهاستماتریسیکانرژی،تابعدوممشتق•

.شودمیشناخته

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

روشهای کمینه سازی مشتقی مرتبه ی اول

شکاهتندترینروشاولمرتبهمشتقاساسبرانرژیتابعسازیبهینهدرمهمروشدو•

(Steepest Descents)مزدوجگرادیانهایروشو(Conjugate Gradients)باشندمی.

لحداقنقطهبهسیستموشودمیدادهتغییرتدریجبههااتممختصاتروشهاایندر

.شودمیترنزدیکونزدیک

شودمیدادهنشانصورتبهوبودهاولیهساختاراساسبرسازیبهینهاولنقطه•

.رسیدخواهیمبندیپیکربهسازیبهینهمرحلهkازپسو

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک
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kx



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

روش تندترین کاهش

مانندیجغرافیایتشبیهدرکهکندمیحرکتخالصنیرویباموازیجهتدرکاهشتندترینروش•
:نمودتعیینزیرصورتبهتوانمیراگرادیانجهتتابعیکبرای.استسرازیریسمتبهحرکت

نظرردرازیرشکل.بگیریمتصمیمجهتایندرحرکتمقدارمورددربایستیحرکتجهتتعیینازپس•
درارانرژیسطحازبرشیکاگر.استشدهدادهنشانخطامتداددرشروعنقطهدرگرادیانجهت.بگیرید
نقطهنایتوانیممی.یابدمیافزایشسپسوگذردمیحداقلیکازتابعبگیریم،نظردرخطاینامتداد
.هیمدانجامنیروجهتامتداددردلخواهگامباحرکتیکیاوبیابیمخطیجستجوییکانجامباراحداقل

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک
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line searchجستجوی خطی در یک بعد 

ندچفضایدرخطیکراستایدرمثلا)استمشخصجهتیکامتداددرکمینهنقطهیافتنخطی،جستجویازهدف•

.(بعدی

مشخصاتاینابنقطهسهاگر.باشددیگرنقطهدوانرژیازترپایینمیانینقطهانرژیکهشوندمیپیدانقطهسهابتدادر•

توانمیکراریتفرآیندیکازاستفادهبا.باشدداشتهوجودبیرونینقطهدوبینحداقلیکبایستیکمدستشودپیدا

حلمیافتنونقطهسهاینبردومدرجهایچندجملهیککردنمنطبقروشیک.دادکاهشرانقطهسهبینفاصله

.استبهینهمحلبهشدننزدیکتا(زیرشکل)فرآینداینتکراروایجملهچنداینمینیمم

گرادیانآیدمیبدستخطیجستجویروشباکهگرادیانیدر•

درخطیجستجویروشکهصورتیدربنابراین.استعمودقبلیجهتبر

:داریمگیردقراراستفادهموردشیبتندترینروش

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

1 0k k g g



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

دومدرجهایچندجملهیککردنمنطبقروشازاستفادهباتابعیکحداقلتعیینازاینمونه•

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

تابعبرایکاهشتندترینروشاعمال:مثال•

.افتیخطراستایدرراتابعمینیممبایستییعنیتابعشیبواولیهنقطهبهتوجهبا

میبدستصورتبهتابعحداقلنقطهدهیمانجاملاگرانژضرایبازاستفادهباراکارایناگر

.استبعدیحداقلنقطهواستبرداربعدیخطجهت.آید

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

2 2( , ) 2f x y x y 

( , ) (2 ,4 )f x y x y 
0 (9,9)x

4 / 2y x2 9y x 

1 (4, 1) x

( 8,4)f  
2 (2 / 3,2 / 3)x



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

روش گام دلخواه

گامباتحرکیکباراجدیدمختصاتتوانمیاستسنگینمحاسباتینظرازخطیجستجویاینکهبهتوجهبا•

ازاممرحلهازبعدمختصاتمجموعهصورتایندر.آورددستبهگرادیانواحدبردارامتداددردلخواه

:آیدمیبدستزیرمعادله

بهرمنجمرحلهاولیناگر.شودمیلحاظگامطولبرایفرضپیشمقداریکابتدادر.استدلخواهگاماندازه•

.دهیممیافزایش(1.2مانند)افزایندهضریبیکازاستفادهباراگاماندازهدوممرحلهبرایشود،انرژیکاهش

فتیاافزایشانرژیایمرحلهدراگر.کندمیپیداادامهیابدکاهشانرژیمرحلههردرکهوقتیتافرآینداین

.شودمیاستفاده(0.5مانند)کاهندهضریبیکلذاوایمکردهعبورچاهرویازکهشودمیفرض

بزرگگامهایاندازههموارسطحیکبرایبنابراین.داردبستگیانرژیسطحماهیتبهگاماندازه•

.استنیازکوچکتریبسیارگامیاندازهباریککوچکدرهیکبرایکهحالیدراستمناسب

نیازمندباغالاماداردنیازبیشتریبسیارمراحلتعدادبهمینیممنقطهبهرسیدنبرایدلخواهگامباحرکتروش•

ترصرفههبخطیجستجویروشبهنسبتمحاسباتینظرازبنابراینواستتابعارزیابیازکمتریمراحلتعداد

.است

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

ksk

1k k k k  x x s

k



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

جمع بندی روش تندترین کاهش

مناسبروشیککاهشتندترینروشبنابراینوشودمیتعییناتمیبیننیروهایجهتباگرادیانجهت•

.استاولیهپیکربندیدرپرانرژیقسمتهاییافتنآسایشجهت

قریبتوباشدمینیممنقطهازدوراولیهپیکربندیاگرحتیاستقویروشیککلیطوربهروشاین•

.باشدضعیفیتقریبیکانرژیسطحبرایهارمونیک

راحلمزیادیتعدادبهنیازباریکدرهیکمینیممنقطهبهرسیدنبرایکهاستاینروشاینمشکل•

بهمسیربهترینحرکتمسیراستممکن(درجه90جهتتغییرعلتبه)زیگزاگیحرکتبهتوجهبا.است

.نباشدحداقلنقطهسمت

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

روش گرادیان های مزدوج

روشمانندباریک،هایدرهدرکهکندمیتولیدراهاجهتازایمجموعهمزدوجهایگرادیانروش•

.دهدنمینشانخودازنوسانیرفتارکاهشتندترین

هایجهتروشایندرولیهستندمتعامد(پیدرپیمراحلجهتلذاو)گرادیانهاکاهشتندترینروشدر•

.نیستندمتعامدپیدرپی

ونقطهآندرگرادیانازکهکندمیحرکتنقطهازجهتدرمزدوجگرادیانهایروشهای•

:آیدمیدستبهقبلیمرحلهجهتبردار

:آیدمیدستبهزیررابطهازکهاستعددیثابتیکاینجادر

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

kvkxkv

1kv

1k k k k   v g v

k

1 1

k k
k

k k


 






g g

g g



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

دراولمرحلهبنابرایننموداستفادهبعدبهدوممرحلهازتوانمیراجهتبرداربرایشدهنوشتهیرابطه•

.استکاهشتندترینروشمانند(گرادیانجهتنظراز)مزدوجگرادیانهایروش

اتکرداستفادهجهتهردربعدییکحداقلیافتنبرایخطیجستجویروشازتوانمیآلایدهحالتدر•

.استمزدوجقبلیهایجهتباجهتهرواستعمودقبلیگرادیانبرگرادیانهرکهشودحاصلاطمینان

.نموداستفادهنیزدلخواهگامروشازتوانمیالبته

(قرمز)مزدوجگرادیانهایو(سبز)شیبتندترینروشدومقایسه•

متغیردوازدومدرجهتابعیکمینیممتعییندر

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

تابعبرایمزدوجهایگرادیانروشاعمال:مثال•

.کنیممیعملشیبتندترینروشمشابهاولگامدر

.افتیخطراستایدرراتابعمینیممبایستییعنیتابعشیبواولیهنقطهبهتوجهبا

میبدستصورتبهتابعحداقلنقطهدهیمانجاملاگرانژضرایبازاستفادهباراکارایناگر

اربردباکهکنیممیتعیینرافعلینقطهدرگرادیانمنفیابتدابعدی،حرکتجهتیافتنبرای.آید

:داریممزدوجگرادیانهایروشطبق.استبرابر

خطیامتداددرخطیجستجوییکبایددومنقطهتعیینبرای

انجامگذردمینقطهازکه1/4-گرادیانبا

کهداردقرارمبدادرخطاینامتداددربهینهنقطه.دهیم

.استتابعمینیممهمان

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

2 2( , ) 2f x y x y 

( , ) (2 ,4 )f x y x y  0 (9,9)x

4 / 2y x2 9y x 

1 (4, 1) x

( 8,4)f  

1 (4, 1) x



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

Newton-Raphsonرافسون -روش نیوتن: روشهای مشتق دوم

یماستفاده(هسیانماتریس)دومو(گرادیان)اولمشتقدوهرازحداقلیافتنبرایدومیمرتبهروشهای•

ترینهسادرافسون-نیوتنروش.گذارندمیاختیاردرتابعانحناییدربارهاطلاعاتیدوممشتقات.کنند

.استدومیمرتبهروش

یکصفرتعییندرکهرافسون-نیوتنروشازاستفادهبارامتغیرهتکانرژیتابعیکمینیممخواهیممی•

:نماییمتعیینراگرادیانتابعصفرمحلاستکافی.آوریمبدستشودمیاستفادهتابع

:شودمیتبدیلزیرصورتبهرابطهاینمتغیرهچندتابعیکبرای•

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

2( ) ( ) ( )( ) ( )( ) / 2k k k k kU x U x U x x x U x x x      

( ) ( ) ( )( )k k kU x U x U x x x     

1

( )

( )

k
k k

k

U x
x x

U x



 



1

1 ( ) ( )k k k kU U



  x x x x

( ) 0U x 



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

واستینههزپرمحاسباتینظراززیاداتمتعدادباسیستمهاییبرایهسیانماتریسمعکوسمحاسبه•

ستمهایسیبرایتنهاروشاینلذاو.باشدداشتهنیازحافظهتوجهیقابلمقداربهاستممکنهمچنین

.استمناسبکماتمتعدادبا

مرحلهیکدرسطحروینقطههرازراحداقلنقطهرافسون-نیوتنروشدومیدرجهتوابعبرای•

.کندمیتعیین

تابعمینیممتعیینبرایرافسون-نیوتنروشاعمال:مثال•

مثبتهسیانماتریسبایستیشودنزدیکانرژیحداقلباتعادلنقاطسمتبهنیوتنروشکهاینبرای•

.باشندمثبتآنویژهمقادیرتمامیعنیباشدمعین

سپسواستمعینمثبتهسیانماتریسکهشویمایمحدودهواردقویترروشیکباابتدااستبهترمعمولا•

.نماییماستفادهرافسون-نیوتنروشاز

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک

2 2( , ) 2f x y x y 



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

رافسون-نیوتنمشکلات روش 

.باشدسختبسیارهسیانماتریستحلیلیفرمتعییناستممکن•

گیروقتوحجیمبسیارمرحلههردر(3N*3N)یمرتبهماتریسیکمعکوسمحاسبه•

.است

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

شیبتندترینورافسون-نیوتنروشدوباسازیمینیممازاینمونه•

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

انتخاب روش بهینه سازی مناسب

تقاتمشبودندسترسدر،نیازموردحافظهومحاسباتحجمنظیرعواملیبهسازیبهینهروشانتخاب•

.داردبستگیروشقدرتوتحلیلی

باهایسیستمبرایدارندهسیانماتریسازگیریمعکوسوسازیذخیرهومحاسبهبهنیازکهروشهایی•

.داشتخواهندمشکل(اتمهزارچندین)بالااتمتعداد

(کاهش)شیبتندترینومزدوجگرادیانروشهایازمولکولیمکانیکدرزیاداتمتعدادباسیستمهایبرای•

.شودمیاستفاده

نقطهازدورنقاطبرایالبتهاست،مناسبرافسون-نیوتنروشکوچکخیلیمولکولهایبرایحالاینبا•

هایروشمانند)قویترروشیکازاستفادهباابتداباشدلازمشایدلذا.شودنمیهمگراالگوریتمحداقل

حداقلقطهننیوتنروشازاستفادهباسپسوشویمنزدیکحداقلنقطهبه(شیبتندترینومزدوجگرادیان

.بیابیمرا

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

مقایسه کارایی دو روش تندترین کاهش و گرادیانهای مزدوج

کمینهانرژیحالتبهمرحلهدوطیخواهیممیراشودمیمتصلDNAبهکهنتروپسینبیوتیکآنتیازمدلیک•

دوبارهاختارسسپس.باشدنداشتهانرژیپرکنشهمبرگونههیچکهاستپیکربندیتولیداولمرحلههدف.برسانیم

.گرددحاصلکمینهانرژیبهنزدیکتربسیارساختاریتاشودمیسازیحداقل

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک



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

معیار همگرایی و اتمام مرحله کمینه سازی انرژی

مشخصدفعاتبرایسازیبهینهالگوریتمتکرار•

مقدارشدنکمترصورتدرسازیبهینهبرنامهازخروجوانرژیتغییراتازاستفاده•

مشخصحدیکازانرژیتغییرات

شدنترکمصورتدرسازیبهینهبرنامهازخروجوپیکربندیدوبینتغییراتازاستفاده•

مشخصحدیکازپیکربندیتغییراتمقدار

گرادیانبرداربزرگیازاستفاده•

گرادیانبردارالمانبزرگترینازاستفاده•

انرژیکردنمینیمموپتانسیلانرژیسطح:سومفصلمولکولی،دینامیک
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