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

رئوس مطالب

مقدمه•

مرزیشرایط•

متناوبمرزیشرایط–

متناوبغیرمرزیشرایط–

پتانسیلقطعشعاع•

همسایگیلیست•

سلولیتقسیمومرتبطلیست•

بلندبردنیروهای•

رندمحرکت•

تکنیک های استفاده شده در شبیه سازی های رایانه ای: دینامیک مولکولی، فصل چهارم
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مقدمه

:گیردمیبردررامرحلهسه(اتمی)گسستهدستگاههایسازیشبیه•

(موارداینازترکیبییاومولکولیساختارگاز،مایع،جامد،)نظرموردمادهازمدلیکایجاد-1

مدلاتمیمسیرهایمحاسبه-2

دستگاهخواصعددیمقادیرکسبجهتمسیرهااینتحلیلوتجزیه-3

دراختلافسازی،شبیهمختلفهایشیوهبیناختلاف.دهدمیتشکیلراسازیشبیهاصلیموضوعدوممرحله

:باشدمیمسیرهااینیمحاسبه

:دادانجامطریق3ازعمدتامیتوانراسازیشبیه

(MDمولکولیدینامیک)مسیرهایمحاسبهتعینیشیوه-الف

(MCکارلومونت)مسیرهامحاسبهبرایاحتمالیاصولبهوابستهشیوه-ب

Stochasticاستوکستیکمولکولیدینامیک)مسیرهامحاسبهبرایآماری-تعینیشیوه-ج Molecular Dynamics)

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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اولیهایجاد ساختار : برخی از اصول عمومی شبیه سازی

.گرددایجادسیستماولیهپیکربندییاساختاربایستیابتدادر•

:داریممثالعنوانبه.داردنظرموردمادهبهبستگیهااتماولیهچینش•

آنکریستالیساختارباشدفلزیمادهاگرSC،BCC،FCCیاHCPاست.

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

Simple Cubic (SC). Example: Po

Body Centered Cubic (BCC). Examples: Fe, Na, Li
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ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

Face Centered Cubic (FCC). Examples: Cu, Ag, Au, Ni, Pd, Pt, Al, Pb

•
•

•
•• •

•

•
•

•
•• •

•

•
•

•

Hexagonal Close Packing (HCP)

Example: Be (Beryllium), Mg, Zn, Cd, Zr, Hf, Ti ( low 

temperature)
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(هاتیوبنانو)کربنیساختارهایچینش

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

Nanotubes
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کربنیساختارهایچینش

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

Nanobud: a carbon 
nanobud is a material 
that combines carbon 
nanotubes and 
spheroidal fullerenes

Fullerene
Graphene

Diamond
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Cn Fullerenes
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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سایتهای مناسب برای ساختن ساختارهای کربنی

...وفولرینگرافن،نانوتیوب،ساختن•

http://turin.nss.udel.edu/research/tubegenonline.html

http://wigner.elte.hu/science/?q=generator

http://www.jcrystal.com/products/wincnt/

http://www.nanotube.msu.edu/fullerene/

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

http://turin.nss.udel.edu/research/tubegenonline.html
http://wigner.elte.hu/science/?q=generator
http://www.jcrystal.com/products/wincnt/
http://www.nanotube.msu.edu/fullerene/
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هابیومولکولوهاپروتئیننظیرساختارهاییچینش•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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بیومولکولهاسایتهای مناسب برای ساختن ساختارهای 

:نموداستخراجآنهاازتوانمیرابیومولکولهااطلاعاتکهسایتهایی•

• http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do

• http://www.bmrb.wisc.edu/

• http://www.ebi.ac.uk/pdbe/

• http://pdbj.org/

(pdb.فایل)مشخصتوالیباDNAدانلود•

انتخابوhttp://w3dna.rutgers.edu/index.php/rebuildسایتطریقاز•

شددانلودنظرموردpdbفایل(ACCTGTACG)آنتوالیو(B-DNA)مولکولنوع

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do
http://www.bmrb.wisc.edu/
http://www.ebi.ac.uk/pdbe/
http://pdbj.org/
http://w3dna.rutgers.edu/index.php/rebuild
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اعمال شرایط مرزی

دستگاهیکباسازیشبیه.استمولکولیواتمیمسیرهایمحاسبهمولکولی،دینامیکسازیشبیهاصلیهدف•

راسازیشبیهسلولکهVثابتحجمیکدر(N<109>10)اتمNبادستگاهییعنی.شودمیانجامکوچک

.دهدمیتشکیل

.باشدنمونهگازیکدهندهنشانمثالعنوانبهتواندمیدستگاهاین•

.داردمامحاسباتیقدرتبهوابستهNاندازه•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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باتنهاگاهدستاینمدلسازیباشدماکرویامیکروابعاددرسیستمیکمدلسازیبراینظرمورددستگاهاگر•

.کندمیاشکالایجادنمونهسلولیک

یناواقعیماکرودستگاهدرزیراشودمیمصنوعیسطوحمعرفیباعثکوچکدستگاهانتخاب•

میقرارسطوحاینرویبرمولکول488ازبیشمولکولی1000گازیکدرمثلا.نیستندموجودسطوح

واقعیدستگاه(Bulk)ایتودهخواصباسطحیاثراتاهمیتعلتبهکوچکدستگاهاینخواصوگیرند

.بودخواهدمتفاوتکاملا

.ایتودهخواصنهبودخواهندسطحیخواصبهمربوطمااطلاعاتمصنوعیسطوحاینوجودعلتبه•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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Periodic Boundary Conditionsشرایط مرزی متناوب 

راکوپیماکروسخواصذراتازکمینسبتاتعدادازاستفادهباسازیشبیهیکدربتوانآنکهبرای•

.گرفتنظردردرستیبهرامرزیاثراتومرزهابایدنمودتعیین

ناوبمتمرزیشرایطکمکبه.شوندمیحذفسطوحاینمتناوبمرزیشرایطاعمالباهایسازیشبیهدر•

(PBC)یروهاینکهدادانجامایگونهبهراسازیشبیهیکذراتازکمینسبتاتعدادازاستفادهباتوانمی

.باشدواقعیسیالیکتودهشرایطمشابهذرات،بروارد

سلولیبراتواندمیکندپررافضاتمامبعدسهدرانتقالیعملاثردرکهشکلیهرگفتتوانمی•

.شودگرفتهنظردرسازیشبیه

.داردایسادهنویسیبرنامهکهاستمتناوبسیستمترینسادهمکعبیسلول•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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Periodic Boundary Conditionsشرایط مرزی متناوب 

.پذیردمیصورتسازیشبیهموردمسالهبهبستهمختلفتناوبیسلولهایازاستفاده•

.شودتهگرفنظردربایستیراستایکدرتنهایاوراستادودرتنهاتناوبیشرایطمسائلبعضیدر•

:محدودیتها•

رارفتارهاییوساختارهاتنهامرزیشرایطاینکهاستاینمتناوبمرزیشرایطروشمحدودیتهایازیکی–

.باشندسلولطولازکمترموجطولدارایکهنمایدمیمدلسازی

همبرگرفتنرنظدربرایمثلا.باشدسیستماجزایبیننیروییتبادلاتبردازبزرگتربایستیسلولطول–

استفادههبمجبوربلندبردنیروهایوجودصورتدر.باشدازبزرگترسلولطولبایستیجونز-لناردهایکنش

.هستیمبزرگیسلولهایاز

.نمایدمیتغییرانرژیپارشقضیه–

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

6
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نمونه هایی از مسائلی با شرایط مرزی متناوب

چربیویزیکلگیریشکل•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

Snapshots of molecular dynamics 

simulation of lipid aggregation in water. 

Lipid headgroups
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منیپیولیشن ذرات فلزی
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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بیومنیپیولیشن
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

حسگر سرعت سنج
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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شبیه سازی حرکت یک فولرین روی سطح طلا
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

شبیه سازی فرو رفتن نانو تیوب داخل غشاء سلولی
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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مثالهایی از شرایط مرزی غیر متناوب

مرزاراید(مایعقطراتنظیر)هاسیستمازبرخی.نداریمتناوبیشرایطسیستمهاازبسیاریمدلسازیدر•

.هستند

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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مدلسازی تصویربرداری از یک بیومولکول
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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Periodic Boundary Conditionsشرایط مرزی متناوب 

شوند؟میاعمالچگونهتناوبیمرزیشرایط•

میمرکزیسلولراآننامودهدمیتشکیلرادستگاهازکوچکیبخشVحجمکهکنیممیفرض(1

Central).گذاریم Cell)

image)تصویریسلولهایکهمشابهکاملاسلولهایتوسطرامرکزیسلولاین(2 cell)شوندمینامیده

.هستندمرکزیسلولمشابهیاندازهوشکلدارایسلولهااین.کنیممیمحاصرهبعدسههردر

.باشدمیتصویریاتمNدارایتصویریسلولهر(3

کوپیکماکروسدستگاهدهندهنشانتصویریسلولهایومرکزیسلولکهاستآنبرفرضنتیجهدر(4

.باشندمی

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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تناوبیمرزیشرایطاعمالشکل•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

سلول مرکزی
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:شودمیمرتبطمرکزیسلولاتممکانبهذیلطریقبهتصویریسلولاتمهرمکان(5

.استشدهنوشتهرابطهبهتوجهبارابطهاین

:شودمیساختهزیرصورتبهمرکزیسلولانتقالباامkسلولمرکزی،سلولضلعسهبودنیکسانفرضبا

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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سلولانتقالبردارومرکزیسلولدر(i)اتممکانبهاحتیاجفقطماتصویریکمحاسبهبراینتیجهدر•

.داریمeهمانیاتصویر

سلولدراتمNهایمکانstoringیاسازیذخیرهبهاحتیاجفقطماسازیشبیهطینتیجهدر•

.داریممرکزی

.باشدمیدارامرکزیسلولدرآنمتناظراتمکهاستایتکانههماندارایتصویراتمهر(6

لولسازاتمیککههنگامی.هستندبازهاسلولمرزهایکهمعناستبدانتناوبیشرایطکاربرد(7

.شودمیواردمقابلطرفازاتمآنتصویریکشودمیخارجمرکزی

تناوبیمرزیشرایطداشتنبانیرومحاسبهنحوه(8

Nدارندقرارگریکدیباکنشدرپذیرجمعجفتیپتانسیلطریقازکهگیریممینظردررامرکزیسلولدراتم.

:ازاستعبارتمرکزیسلولبهمربوطپتانسیل

.استمرکزیسلولدراتمدوفاصلهبرداراینجادر

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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یزنتصویرهایسلولدرموجودهایاتم،مرکزیسلولدرونهایاتمبرعلاوهتناوبیمرزیدستگاههایدر•

.دارندتاثیرکلپتانسیلدر

:ازاستعبارتمرکزیسلولدرAاتمیکباشدهایجادکنشبرهممثالعنوانبه•

مرکزیسلولدرAکهنمایدمیطیخودسلولدررامسیریهمانتصویراینباشد’AاتمAاتمتصویراگر•

.پیمایدمی

:نوشتزیرصورتبهتوانمیرامرکزیسلولدرAاتمبرواردهنیرویکل•

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

(Minimum Image Interaction)تقریب کنش با نزدیکترین تصاویر 

مجاورسلولهایدراتمهاتمامیتصاویرباiاتمدیگرطرفازوداردکنشاتمN-1باiاتممرکزیسلولدر•

.ودشمینهایتبینیزهاکنشتعداداستنهایتبیسلولهاتعدادکهاینبهتوجهباوداردکنشهمبر

گرفتننظردربهاحتیاجفقطما،هستندکوتاهبرددارایL/2اندازهبامقایسهدرنیروهاکههنگامی•

یعنی.دارندقرارمرکزیسلولبلافاصلهمجاورتدرکهداریمتصویرسلولهایآن

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

.گیریممیبکارراتصویرنزدیکترینباکنشتقریبفرض،اینکردنپیادهجهت•

.داردکنشدیگراتمهایباقرمزاتمکهباشدمیایمحدودهمعرفشده،دادهنشانزردمربع•

.نمودنظرصرفتقریباینازبایستیبلندبردهایکنشبرای•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

کد کامپیوتری پیاده سازی شرط مرزی تناوبی

سلولوسطدررامختصاتمحور.داریمدستدررااستLآنضلعکهمکعبیسلولدراتمNکنیدفرض•

یعنی.دهیممیقرار

داخلدرهااتمسازیشبیهطولدرهمانطوریکه.هستند(L/2,L/2-)فاصلهدرمختصهدارایاتمهاتمام•

.شوندمیجابجاتصویریسلولهایداخلدرنیزهاآنتصاویرشوندمیجابجامرکزیسلول

میردوامقابلضلعازکهتصویراتمرویبرماتمرکزشودمیخارجمرزهاازیکیازاتمیککههنگامی•

.دهیمانجاممربوطهمختصهازLکردنکمیاوکردناضافهباتوانیممیراکاراین.گیردمیقرارشود

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

:داریمFORTRANزباندر•

If (Rx(i).GT.(L/2)) then

Rx(i)=Rx(i)-L

End if

If (Rx(i).LT.(-L/2)) then

Rx(i)=Rx(i)+L

End if

درنیزANINTدستورازاستفادهباتوانمیراعبارتاین.دادانجامتوانمیRyوRzبرایراکاراینهمچنین

FORTRANازدیگرودادانجامIFنکرداستفاده.

Rx(i) = Rx(i) - L* ANINT(Rx(i)/L)

Ry(i) = Ry(i) - L* ANINT(Ry(i)/L)

Rz(i) = Rz(i) - L* ANINT(Rz(i)/L)

تبدیلحقیقیعددیکبهآنراسپسودهدمیارائهراxبهکاملعددنزدیکترینکهاستآنANINTتابععملکرد

ANINT(0.55)=1وANINT(-0.3)=0مثلا.کندمی

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

دردارندقرارمرکزیسلولدرکهجاریحالتدررااتمNهایمختصههمیشهشدهگفتهروابطازاستفادهبا•

.داریمدست

:تصاویرنزدیکترینباکنشکردنپیاده•

اتمجفتیکبینفاصلهمحاسبهازپسبلافاصله.نمودپیادهسازیشبیهیکدرآسانیبهتوانمیراتقریباین

Dxij،DyijوDzijکنیممیپیادهراذیلروابط

Dxij = Dxij - L* ANINT(Dxij/L)

Dyij = Dyij - L* ANINT(Dyij/L)

Dzij = Dzij - L* ANINT(Dzij/L)

اینجادر

Dxij = Rx(i) - Rx(j)

Dyij = Ry(i) - Ry(j)

Dzij = Rz(i) - Rz(j)

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

شعاع قطع پتانسیل

ویلپتانسانرژییمحاسبه،مولکولیدینامیکسازیشبیهیکیمرحلهترینطولانیوترینمهم•

.استسیستماتمهایبرواردنیروهای

ادتعدامااتمهاستتعدادبامتناسبهمگینیرومیدانیکدرپیچشیوخمشی،کششی،جملاتتعداد•

.است2توانبهNیمرتبهازحداقلاتمیچندینیاباشدجفتیپتانسیلاینکهبهبستهناپیوندیجملات

درمااشودمحاسبهسیستمدرموجوداتمهایجفتتمامبرایناپیوندیهایکنشبرهمبایستیکلیطوربه•

.نیستپذیرامکانکاریچنینعملاموارد،ازبسیاری

درطوریکهبهدکنمیافتسرعتبهفاصلهافزایشباپتانسیلتابعمقدارکنیمدقتجونز-لناردپتانسیلبهاگر•

.استدرآنبیشینهمقداردرصد1.6تنهاجونز-لناردپتانسیلفاصله

.نمودنظرصرفدارندزیادییفاصلهکهاتمهاییمیانکنشبرهمازبتوانشایدبنابراین•

موردولمولککنشبرهمتنهاتاشودمیاستفادهتصویرنزدیکترینقراردادازمتناوبمرزیشرایطروشدر•

.گردداظلحدارندقرار(بعدصفحهدرشدهمشخصمربع)تصویرنزدیکترینناحیهدرکهمولکولهاییبانظر

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

2.56 2mr 



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

قرارداد نزدیکترین تصویر برای کاهش حجم محاسبات
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

These two are checked...

…but these will collide



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

جفتیافزودنیهایکنشهمبراساسبرانرژیمحاسبهتصویر،نزدیکترینقراردادازاستفادهبا•

.استجملهN(N-1)/2ارزیابیمستلزم

ستامتناوبمرزیشرایطبرایمرکزیسلولدراتمزیادیتعداددارایکهسیستمیبرایهنوزتعداداین•

.بودخواهدزیادبسیار

ازناشیروهانیوپتانسیلاعظمبخشکهآنجااز.کردبهترراشرایطتوانمیدیگرتقریبیکازاستفادهبا•

.شودمیانجامکرویقطعیکمعمولابردکوتاهنیروهایبرایاستمولکولهرنزدیکهایهمسایه

.شودمیدادهقرارصفربابرابرقطعشعاعازبزرگترفواصلیازایبهجفتیپتانسیلیعنی•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

نجانشیتصاویرنزدیکترینکنشهایتوسطDوB،CاتمهایوAاتمبینکنشمرکزیسلولدرتقریباینمطابق•

.’Dو’B،CباAیعنیشود،می

.باشدزگارساتصویرنزدیکترینقراردادبابایستیقطعفاصلهمولکولیدینامیکهایسازیشبیهدر•

ذرهیکاستممکناینصورتغیردرزیراباشد،تربزرگL/2ازنبایدقطعفاصلهمنظوراینبرای

𝒓𝒄𝒖𝒕𝒐𝒇𝒇.ببیندراخودشتصویر ≤ 𝑳/𝟐

قارنتخودش،تصویراتمبااتمهرکنشهمبروسلولبودنکوچکعلتبهتنهانهصورت،غیرایندر•

.کردستفادهاتصویرنزدیکتریندادقرارازتواننمیدیگربلکهشودمیتحمیلسیستمبرمصنوعیهای

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

یلبهنتریکوتاهطولنصفازکمتربایستیراقطعیفاصلهمتناوب،مرزیشرایطبامسالهیکدر•

.نمودانتخابجعبه

سیستمدرموجودناپیوندیهایکنشبرهمبهتوجهباکندرعایتبایستیقطعیفاصلهکهدیگریقید•

ازاستفادهابباشد،جونز-لناردپتانسیلناپیوندیهایکنشبرهمتنهاسیستم،یکدراگر.شودمیمشخص

𝑟𝑐𝑢𝑡𝑜𝑓𝑓𝐿𝐽.شودمیایجادنتایجدراندکیبسیارخطایفاصله ≥ 2.5𝜎

انتخابزرگترببسیاربایدقطعیفاصلهباشندموجودالکترواستاتیکیکنشهایهمبرسیستمیدراگراما•

.شود

ادیدهنبهمنجرولیاستمفیدومنطقیسازیشبیهانجامبرایگرچهقطعیفاصلهازاستفاده•

راسازیبیهشنتایجکهاستبهترمواردیچنیندر.شودمیپتانسیلانرژیبلند-بردبخشهایگرفتن

.گرددجبرانپتانسیلانرژیکاهشاینتاکنیمتصحیح

گرفتننظردرربعلاوهیکدیگر،باسطحدونیروییتبادلاتمحاسبهدرگفتیمقبلاکههمانطورنمونهعنوانبه•

هایبخشبینواردهنیرویاثراستبهتردارندبرهمکنشسطحدواتمهایبینکهبردکوتاهنیروهایی

.بگیریمنظردرنیزرامیکروسکوپیک

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

2.5



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

سطحباتیپیکنیروییتبادلاتتعییندرمثالعنوانبه•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

interaction short range long rangef f f  

یمولکولدینامیکمحاسباتاز
درقسمتدوبینبرهمکنش

طافانع.آیدمیبدستنانوابعاد
میلحاظسیستمهاپذیری
.شوند

بردوالسیدرواننیروهای
ومخروطبینتوانمیرابلند

هبتوجهبا.آوردبدستسطح
وآنهاهندسهسطح،دوجنس
رونیاینسطحدوبینفواصل
سطحدو.شودمیتعیین
.شوندمیلحاظصلب



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

.دهدمیارائهرابلندبردوالسیدرواننیروهایمحاسبههایفرمولزیرجدول•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

کد فرترن برای نوشتن شعاع قطع

ایناززرگتربجفتیفاصلهاگرکهاستایفاصلهپتانسیل،قطعشعاعازمنظورشدگفتهقبلاکههمانطور•

.شودمیصفر(نیروهاتمامو)جفتیپتانسیلگرددمقدار

میادهاستفآناززمانجوییصرفهبرایاست،ترسادهذرهدوبینفاصلهمربعیمحاسبهکهآنجاییاز•

.شودمیمقایسهقطعفاصلهمربعبامقداراینوشود

:گرددمیاعمالزیرکدمولکولی،بینبرداریمحاسبهازبعد•

R2ij = Dxij *Dxij + Dyij *Dyij + Dzij *Dzij

If   (R2ij<R2cut)  then

کد محاسبه و ذخیره انرژی و نیروها 

end

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

non-bonded neighbor listلیست همسایه های ناپیوندی 

ایجادناپیوندیکنشهایبرهممحاسبهزماندرگیریچشمکاهشتنهاییبهقطعیفاصلهازاستفاده•

آیاکهریمبگیتصمیمآنگاهوکنیممحاسبهسیستمدررااتمدوهرفاصلهبایدهمهنوززیراکند،نمی

.خیریاباشندداشتهکنشهمبربتوانندکهاستحدیدرآنهایفاصله

رازیادیزمانبزرگسیستمهایبرایکهداردفاصلهN(N-1)/2محاسبهبهنیازاتمNبینفاصلهیمحاسبه•

.داردلازم

قطعیفاصلهدرکهاتمهایییعنی)اتمیکهایهمسایهمولکولی،دینامیکهایسازیشبیهاکثردر•

کهیمبداناگربنابراین.کندنمیچندانیتغییرسازیشبیهمرحله20تا10هرحیندر(دارندقراراتمآن

درکردنهذخیربامثال،عنوانبه)بگیریمنظردرناپیوندیپتانسیلیمحاسبهدربایدرااتمهاییچه

.دهیمتشخیصفاصلهیمحاسبهبهنیازبدونومستقیمارااتمهرهایهمسایهتوانیممی،(آرایهیک

کهrcاعشعبهپتانسیلقطعکرهورله،هایهمسایهلیستروشدر.شدپیشنهادورلهتوسطباراولینروشاین•

ایجادrlشعاعبهیبزرگتریکرهتاشودمیاحاطهبزرگترپوستهیکباخودکند،میاحاطهراخاصاتمهر

(بعدیصفحهشکل).گردد

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

همسایگیلیستبهمربوطکرهوقطعکره•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

رههایهمسایهازلیستیسازی،شبیهمرحلهاولیندر•

میساختهدارندقرارآنبهنسبتrlفاصلهدرکهاتم

Lراآنکهبزرگیآرایهیکدرهاهمسایهاین.شوند

.شوندمیذخیرهنامیم،می

کهPنامبهگرهااشارهازدومییآرایههمزمانطوربه•

عنصر.شودمیتشکیلنیزاست،Nبرابرآنیاندازه

P[i]همسایهاولینکهکندمیمشخصگراشارهآرایه

.داردقرارLهاهمسایهآرایهموقعیتکدامدرiاتم

همسایهلیستP[i+1]-1عنصردرiاتمهمسایهآخرین•

عناصردرiاتمهایهمسایهبنابراین.استواقعها

L[P[i]]تاL[P[i+1]-1]آرایهLشوندمیذخیره.

هیچiمولکولیعنینباشدP[i]ازبزرگترP[i+1]اگر•

.کردحذفمحاسبهازراآنتوانمیونداردایهمسایه

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

فاصلهدرکهشودمیضخیمکافیقدربهrcاطرافپوستهکهاستاینورلههمسایگیلیستموفقیتعلت•

.نداردوجودrcداخلبهrlبیرونازمولکولیکورودامکانلیست،کردنهنگامبهدو

مرحله20تا10برابراغلبوشودمیمشخصبرنامهابتدایدرمعمولالیستکردنهنگامبهدوبینفاصله•

میدهیمافزایشراrlاگرودهیمافزایشراآنکردنهنگامبهفرکانسبایستیدهیمکاهشراrlاگر.است

.کنیمupdateدیرترراآنتوانیم

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

کد فرترن شعاع قطع و لیست همسایگی
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

بردار اشاره گر

در اینجا شعاع همسایگی دو برابر

ماده میانگین هندسی ثابت شبکه دو

.لحاظ شده است

یبردار لیست همسایگ



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

Linked list and cell divisionلیست مرتبط و تقسیم سلولی 

کهستنیاحتیاجدیگرویابدمیکاهشهااتمبینهافاصلهمحاسباتحجمورله،همسایگیلیستروشدر•

اساسبریا)مرحله20یا10هردرتنهاوپذیردصورتجستجواتمیکهمسایگانتعیینبرایمرحلههردر

.گرددمیروزبههمسایگیلیست(هااتمجابجاییبیشینه

کلینبدربریدنشعاعداخلهایاتمبرایجستجو)قبلیروشبهنسبتبودنترسریععلیرغمروشاین•

هااتمتمامبایستیهمسایگانلیستیافتنبرایزیرااستکندهمچنان(سازیشبیهمرحلههردرهااتم

.استO(N2)یمرتبهازمحاسباتتعدادیمرتبهوشوندجستجو

cellسازیشبیهسلولتقسیمازاستفادهبا،استبزرگخیلیNاندازهکهموقعی• divisionهایقسمتبه

Linkedمرتبطلیستیکایجادوترکوچک listمرتبهبهودادکاهشهمبازرامحاسباتحجمتوانمی

.رساندO(N)ی

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

یهانداز.نماییممیتقسیمترکوچکسلولبهراسازیشبیهاصلیسلولماروشایندر•

:نمایدصدقزیررابطهدربایستیبندیتقسیم

هاییاتمالدنببهاستکافیهمسایگیلیستتعیینبرایکنیممینگاهآبیسلولدراتمیبهمااگرحال•

:اندبودهصورتیناحیهدرقبلاکهباشیم

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

𝐿𝑠𝑢𝑏 =
𝐿𝑐𝑒𝑙𝑙
𝑀

> 𝑟𝑙



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

ازعبارتندسلولهردرهااتممتوسطتعداد•

اتمهایتادهیمانجاممحاسبهO(N2)یمرتبهازماباشدلازماینکهجایبهحالتایندر•

:استزیریمرتبهازاستلازمفقطکنیمحسابراهمسایه

Linkedسلولیتقسیمومرتبطلیستالگوریتمازاستفادهدرکهمهمیینکته• list

and cell divisionیگریداضافیآرایهیکبایستیکهاستاینشودتوجهبایستی

.داردقرارسلولکدامدراتمهربگویدکهکنیمایجاد

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

نکات دیگری در مورد شعاع قطع

بهتراشدبقویمولکولهابینالکترواستاتیکیهایکنشبرهمسیستمیکدروقتی•

عقطیفاصلهازواندروالسیوالکترواستاتیکیبرهمکنشهایبرایاست

.استلندترببسیارالکترواستاتیکیکنشهایهمبربردزیراگردداستفادهمختلفی

ازکمترهایفاصلهبهمربوطکنشهایبرهمتمامروشایندر:گانهدوبردروش•

برهممقابلدر.شوندمیمحاسبهمرحلههردرمعمولطوربهترکوچکقطعشعاع

فقطباشد،قطعشعاعدووسطحدفاصلهدرکهاتمهاییازناشیکنشهای

بهاینیفاصلهدروشوندمیمحاسبههاهمسایهلیستکردنهنگامبهموقع

.شوندمیداشتهنگهثابتهاکردنهنگام

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

مشکلات مربوط به شعاع قطع و راهکارهایی جهت رفع آنها

وانسیلپتیکتعریفدررامشکلاتیقطع،یفاصلهیکازپسقطعپتانسیلازکردننظرصرف•

.نمایدمیایجادمولکولیدینامیکسازیشبیهدراستفادهبرایمناسبنیروی

کهزمانهرداردناپیوستگییکقطعشعاعیفاصلهدرشدهاستفادهپتانسیلتابعیکآنجاییاز•

.رودمیبینازانرژیپایستگیشودبیشترقطعشعاعازاتمجفتیکفاصله

شدهمنتقلپتانسیل:اولحلراه(Shifted Potential):

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

برایستگیناپیومقدار.استناپیوستههمچناننیروکهاستاینپتانسیلانتقالروشاصلیمشکل•

سیلدیفرانمعادلاتعددیحلدرخطاایجادبهمنجرناپیوستگیاین.استبابرابر

.شودمی

انتقالی-نیروپتانسیل:دومحلراه(Shifted-force potential):خطیجملهیکروشایندر

:شودصفرقطعیفاصلهدرآنمشتقتاشودمیاضافهانرژیبهکوچک

صفرمقداربهپیوستهصورتبهنیرو.شودمیایجادنیروگرادیاندرنیروجایبهناپیوستگیکاراینبا

دلاتمعاعددیحلناپایداریوانرژیدرناپیوستگیبهمربوطمشکلاتازتاشودمینزدیکrcدر

.شودجلوگیریحرکت

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

2.5cr 
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(54)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

کنندهسوئیچتابعازاستفاده:سومحلراه(Switching function):ناپیوستگیحذفدیگرروش

فاصلهازایجملهچندیکمعمولاتابعاین.استکنندهسوئیچتابعیکازاستفادهنیرو،وانرژیمعادلاتدر

صورتبهیافتهتغییرپتانسیلبنابراین.شودمیضربپتانسیلانرژیتابعدرکهاست

.داردارتباطواقعیپتانسیلبا

بهتوابعنایازاینمونه.شوندمیاعمالقطع،فاصلهتاپتانسیلدامنهکلبرکنندهسوئیچتوابعازبرخی•

:استزیرصورت

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

( ) ( ) ( )v r v r S r 



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

پتانسیلسطوحکلیبهزیرا.کندمیایجادمشکلاتیدامنه،کلدرپتانسیلتابعبرکنندهسوئیچتابعاعمال•

.ریزدمیهمبهراتعادلیساختارهایو

کوچکترواصلفدرپتانسیل.نماییمکمقطعمقداردوبینتدریجبهراپتانسیلکهاستاینمعقولروشیک•

یچسوئتابعدرپتانسیلوفاصلهدوبینوداردراخودواقعیمقدارکوچک،قطعیفاصله

ادهسکنندهسوئیچتابعیک.شودمیضربداردرابالاحددرصفرمقداروپایینحددر1مقدارکهکننده

استزیرفرمبهخطی

نیروپیوستگیزیرتابعی.نیستبرقرارنیروپیوستگیشرطزیرانیست،مناسبچندانخطیتابعیک•

کندمیایجادرا

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

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

بهمنجرانرژیدوممشتقپیوستگیایجادبانیروپیوستگیایجادضمنباشددارارازیرشروطکهتابعی•

:شودمیگیریانتگرالالگوریتمصحتازاطمینان

وکندمیعملباریکمحدودهدرکهکنندهسوئیچتابعنمونهیک•

فرمبهاستبرقرارآنبرایانرژیدوممشتقونیروانرژی،پیوستگیشرط

:استزیر

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

آنخلاصه ای از اثر شعاع قطع بر انرژی پتانسیل و روشهای رفع
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

پتانسیلشکلبهتوجهباخاصتوابعگرفتننظردر:چهارمحلراه:

:بگیریدنظردررامورسیافتهتعمیمپتانسیلنمونهعنوانبه

.دباشبریدنشعاعنزدیکیدرفقطآناثرتاکنندمیتنظیم20مانندبزرگعددرویراپارامترمقدار

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

نیروهای برد بلند  تکنیک هایی برای محاسبه ی 
قطعشعاعازاستفادهشوندمیکوچکr/1صورتبهالکترواستاتیکینیروهایاینکهبهتوجهبا•

میباردارذراتدارایسیستمیکهایکنشبرهممحاسبهدرزیادخطایایجادباعثمعمول

.گردد

:رفتتردقیقروشهایسراغبایستینیرووانرژیتبادلاتمحاسبهبرای•

اوالدجمعروش•

قطبیچندجمعروش•

مجازیباروواکنشمیدانهایروش•

درختروش•

باردارذراتباپروتیئنیدارایسیستمیکبررسی:مثال•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

Ewaldروش جمع اوالد  Summation Method

.شدپیشنهادیونیهایکریستالانرژییمطالعهبرای،1921سالدراوالدجمعروش•

سلولهایدرموجودذراتومرکزیسلولدردیگرذراتیهمهبامرکزیسلولدرذرهیکروشایندر•

.داردنیروییتبادلاتدیگر

.دارندقراربارداریذرهNمرکزیسلولدرکهکنیدفرض•

مرکزیسلولدرباردارذراتیهمهبینالکترواستاتیکیتبادلات•

:باشدمیزیرصورتبه

تصویرییسلولهاتمامباویکدیگربامرکزیسلولدرباردارذراتیهمهبینالکترواستاتیکیتبادلاتو•

:باشدمیزیرصورتبهدیگر

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

بهراطهراب،نمایندحذففوقیرابطهازرامرکزیسلولدریکساناتمهایبینتبادلاتاینکهبرای•

:نویسندمیزیرصورت

𝒏برایکهدهدمینشانپریمعلامت• = .شودحذفبایستیi=jحالت0

ازبارهاککوچبسیارفواصلدربالا،سریکهاستاینشودتوجهبایستیفوقیرابطهمورددرکهاینکته•

.یابدمیکاهشفاصلهافزایشباکندیبهدیگرطرفازوداردبزرگیمقدارهم،

دوجمعبهتبدیلرابالاسریکهاستاینشدپیشنهاداوالدمجموعیمحاسبهبرایکهروشی•

.شوندمیهمگراسریعخیلیکهکنیمسری

:استزیرصورتبهروشاینریاضیاساس•

.شوندهمگراسریعاشدهایجادسریدوکهطوریاستf(r)تابعیافتنهدفبنابراین•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

:نمایندمیلحاظخطامکملتابعصورتبهراf(r)تابعاوالدجمعروشدر•

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

اینقطهبارهراطرافدرکنندمیفرضکهگرددبرمیایدهاینبهخطامکملتابعاینانتخابدلیل•

توزیعبا(متفاوتعلامتولیاندازههمانبا)باریک(استدیراکدلتایتابعبارچگالیدارایکه)

.داردقرارآناطرافدرگوسینرمال

:استزیریرابطهدارایگوسیبارتوزیع•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

توزیعبابارهاییبینتبادلاتبهتبدیلاینقطهبارهایبینالکترواستاتیکیتبادلاتیرابطهبنابراین•

.شودمیمتفاوت

.داشتخواهیممتفاوتسریدونمودیمجایگزینجملهدوباراr/1مااینکهبهتوجهبا•

زیریرابطهدارایشودمیهمگرامرکزیسلولازکمینسبتافواصلدرسرعتبهکهاولسری•

:است

با.دارد𝛼همانیاگوسیتوزیعتابعپهنایبهوابسته(اولسریهمانعبارتیبهیا)فوقسریهمگرایینرخ•

اولسریهمگراییآلفاافزایش

.شودمیترسریع

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

𝒏بهمربوطجملاتتنهاکهنماییمانتخابطوریراآلفااستبهترکلیطوربه• = محاسبه𝟎

موجودبارهایبینتبادلاتیمحاسبهکهداردسریعیهمگراییسریقدریبهاینکهیعنیشوند

.نمایدکفایتاولسرییمحاسبهبرایمرکزیسلولدر

اتمهاییبینتبادلاتیمحاسبهکهنماییمتعیینطوریراآلفااستشدهتعریفقطعشعاعکهصورتیکهدریا•

صویریتهایسلولباتبادلاتیمحاسبهبهنیازیوکندکفایتدارندقرارهمازقطعشعاعیفاصلهدرکه

.نباشد

دومسریبهمربوطمحاسبات

یجملهبامطابقدومسری•
1−𝑓 𝑟

𝑟
.است

فضایدرکهدادنشانتوانمیولیشودمیهمگراکندیبهحقیقیفضایدرسریاین•

reciprocalشودمیهمگراسرعتبهفوریهتبدیلیا.

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

:نوشتزیرصورتبهفوریهتبدیلکمکبهتوانمیرادومسری•

فضایبردارkبردار.استشدهانجام(فوریهتبدیلهمانیا)reciprocalفضایدرمجموعاین•

reciprocalداردارتباطتصویریهایسلولبرداربازیررابطهبوسیلهواست:

کهجملاتیتعدادآلفاافزایشباولیشودمیهمگراسریعاreciprocalفضایدردومسری•

.یابدمیافزایشگرفتنظردردومسریبرایبایستی

.شودهمگراسریتااستنیازreciprocalبردار200-100حدودواست𝛼~5/𝐿آلفابرایمناسبمقدار•

رااثرینابایستیکهشودمیهمباگوسیهایتوزیعتبادلاتشاملحقیقیفضایدرگوسیتوابعمجموع•

:نمودحذف

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

Ewald Summation

:بلندبردوکوتاهبردبخشدوبهپتانسیلتبدیل•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

:بودخواهدزیرصورتبهاوالدجمعکلیفرم•

.استبرددورتبادلاتیمحاسبهجهتروشهاتریندقیقازیکیاوالدجمعروش•

درروشاینازاستفاده.شودمیاستفادهباردارویونیسیستمهایسازیشبیهدروسیعیطوربهروشاین•

.استافزایشبهروDNAوهاپروتئینلیپیدی،هایدولایه

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

بهینه تر کردن روش جمع اوالد

𝑁مرتبهازبهینهکاملااوالدجمعیکبراینیازموردپردازشزمان•
3

شعاعگرفتننظردرباوجوداینبا.است2

برای)ثابتقطعشعاعیکبرایکهاستreciprocalفضایبخشبهمربوطمحاسباتبخشبیشترینقطع،

.شودمی𝑁2مرتبهازreciprocalفضایدرمحاسباتیداشتنبهمنجر(reciprocalبخشوحقیقیبخش

روشها،بهترینازیکی.استشدهارائهreciprocalفضایجمعمحاسبهکاراییافزایشبرایمختلفیهایحلراه•

Particleروشهمانیا(FFT)سریعفوریهتبدیلازاستفاده Mesh Ewald (PME)پردازشزمانکهاست

𝑁یمرتبهبه𝑁2یمرتبهازرا log𝑁کافییاندازهبهگاووسیتوزیعپهنایاگرآن،برافزون.دهدمیکاهش

دروشدهNیمرتبهازحقیقیفضایمحاسباتنمودانتخابکوچکیقطعیشعاعبتوانوباشدشدهانتخاببزرگ

PME،𝑁محاسباتمرتبهکل log𝑁بودخواهد.

هر.نماییممیجایگزینبندیمششبکهیکبارابارهابنابراین.باشندناپیوستههادادهبایدFFTازاستفادهبرای•

مربوطتاتیکیالکترواسپتانسیلهمانکهشودتوزیعایشبکهنقاطدرایگونهبهبایداتمیاینقطهبارهایازیک

.دیابنمیافزایشمحاسباتزمانودقتشودبیشترهامشتعدادچههر.آیددستبهاتمیبارهایبه

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

The Barnes-Hut Tree Algorithmروش درخت 

ایههمسایهازنزدیکهایهمسایهتشخیصنکتهیکمختلفذراتبیننیروهاییمحاسبهدر•

.استدورخیلی

کنزدیهایهمسایهودورخیلیهایهمسایهبیننیروهایمحاسبهدرتمایزیمامعمولیروشدر•

.نماییممیاستفادهرامحاسباتیحجمهمانودهیمنمی

صورتبهرافضاکهنمودندپیشنهادفیزیکیفضایدرراروشییکهاتوبارنس،1986سالدر•

کهمایدنایجادهایشهمسایهوذرههربینراارتباطییککهنمودمیبندیتقسیمسیستماتیک

.استمعروفدرختساختاربه

ادتعدوببیندذرهیکعنوانبهرادورهایهمسایهازگروهیتواندمیشدهایجاددرختساختار•

.دهدکاهشرانیروییمحاسبات

.یافتتوسعهفضاییاجرامبینگرانشینیروهاییمحاسبهبرایابتدادرروشاین•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

میبندیتقسیم(سلول4بعدیدوحالتدر)سلول8بهبعدیسهناحیهکلابتداروشایندر•

کوچکترسلول8بهسلولآندوبارهباشدذرهیکازبیشسلولهردرصورتیکهدرسپسشود،

.نگیردرقراذرهیکازبیشسلولیهیچدرکهیابدمیادامهزمانیتافرآینداین.شودمیتقسیم

.دهدمینشانرابعدیدوحالتبرایسلولیبندیتقسیمزیرشکل

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

.شودمینظرصرفسلولآنباشدخالیسلولیکاگر•

رهذیکازبیشاگرولیشودمیذخیرهبرگعنوانبهسلولآنباشدسلولیکدرذرهیکاگر•

تاشودمیتقسیممجدداوشودمیذخیرهNodeیاشاخهعنوانبهسلولباشد،سلولداخل

.برسیمبرگبهاینکه

.شوندنگهداریوایجاددرختساختاردربایستینیزشاخهوبرگهروالدینبهگراشارهبردار•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

ساختار اطلاعات درخت

درخت•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

توانیممی،(قبلیصفحهبیضی5یبوسیله)شدهدادهنشانهایشاخهبرای،درختایجادازبعد•

وحاسبهمزیرصورتبهقطبیچندهایممانوبارمرکزنظیرآنهافیزیکیمحتوایبهمربوطاطلاعات

:نماییمذخیره

گردندمیلحاظفشردهباریکصورتبههاشاخهکهوقتینیرویمحاسبهجهتبعداتوانندمیاطلاعاتاین•

.شونداستفاده

.سندبردرختریشهبههاشاخهازعبوروبرگهاازشروعباسطحبهسطحصورتبهتوانندمیاطلاعاتاین•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

𝛼, 𝛽 = 𝑥 , 𝑦, 𝑧



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

باشدلازمآنکهبدونآوردمیفراهمرادورونزدیکذراتتشخیصبرایلازمابزاردرخت،ساختار•

.شودمحاسبهذراتبیندقیقیفاصله

شبهاتشوندمیگروههمبادورترذراتولیشودمیمحاسبهمستقیمانزدیکهایهمسایهبیننیروی•

.شوندتشکیلذرات

وشدهشروعدرختمختلفنودهایازکهصورتاینبهشودمیایجادذرههربرایتبادللیستیک•

.خیریااستبیشتریتقسیمبهنیازآیاکهشودمیگیریتصمیم

Barnesتوسطکهشودمیاستفادهبودننزدیکقبولیپذیرشبرایمعیاریک• and Hutشدهمعرفی

𝒔صورتبهو

𝒅
.استنظرموردذرهازسلولبارمرکزیفاصلهdوسلولاندازهsکهاست

استsکه(شاخههمانیا)فعلینودیاندازه،درختیریشهازشروعباکهاستصورتبدینکارروند•

𝒔اگر.شودمیdیعنینظرموردذرهتانودمرکزفاصلهبرتقسیم

𝒅
𝜽معینقبلازمقداریکازکوچکتر

.مایندنمیاضافهذرهآنتبادلاتلیستبهراآنوشدهنظرصرفذراتشبهداخلیساختارآنگاهباشد

.شودمیچکs/dنسبتدخترنودهایازیکهربرایوشدهتقسیمدخترنودهایبهنوداینوگرنه

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

ازامiذرهروینیروییمحاسبهبرایدرخت،هایشاخهدرآنهادادنقراروذراتکردنمرتبازپس•

:نماییممیچکرازیرنسبتونمودهشروعدرختیمرتبهبالاترین

𝜃مثلامعینیمقدارازکمترخاصیسلولبرایs/dنسبتکهصورتیدر• = ذراتوسلولآنباشد،0.4

کلباربابرابرباریوداردقرارسلولآنبارمرکزدرآنموقعیتکهواحدذرهیکصورتبههمگیآنداخل

.شودمیگرفتهنظردرداردسلولآن

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

𝑠

𝑑 𝜃 = 0.4



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

باقیبهنوبتدرخت،اصلیهایشاخهازیکیبررسیازپس•

.رسدمیهاشاخه

وNهبهمآنطولکهاستتبادللیستیکفرآیندایننتیجه•

.داردبستگی𝜃بههم

برکهاست⊗ذرهبرایشدهتولیدتبادللیستروبروشکل•

ندهستتکیبارهایمشکیذرات.استشدهمحاسبه𝜃=1اساس

.هستندنودهاخاکستریذراتو

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

برایورمذکنسبتورفتهترپایینمرتبهیکباشد،بیشترمذکور𝛉معینحدازs/dنسبتاگرولی
نظرموردسلولبرای𝛉کهبابدمیادامهزمانیتاکاراین.شوندمیمحاسبهترپایینهایسلول
درختبرگبهیعنی)باشدداشتهقرارذرهیکتنهاسلولدریاوباشدنظرموردمعینحدازکمتر

(.ایمرسیده



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

حجمO(N2)مرتبههمانازکهاستهمباذراتتمامبینتبادلیمحاسبهبامعادل𝜽=0حالت•

اتاطلاعودرختایمبودهمجبورماذراتبیننیروییمحاسبهبرعلاوهواقعدروداردمحاسباتی

شکیلتذراتتمامبیننیروهایمحاسبهبهتوجهباکهزیاد،زماناتلافیعنینماییمحسابراآن

.استوقتاتلافصرفاوبودهفایدهبیونداردمعنیدرخت

.استهالپتانسیونیروهایمحاسبهماندمیباقیآنچهذره،هربرایتبادلیلیستتشکیلازبعد•

شاخهیانودقطبیچندبسطویژگیازکهبایستینودیکوذرهیکبینتبادلکردنلحاظبرای•

.نماییماستفادهمربوطه

شکلدر(دایرهدرشدهدادهنشان)ذرهشبهیاnodeنودباتبادلعلتبهPذرهمحلدرپتانسیل•

:بابودخواهدبرابرزیر

.استذرهشبهبارمرکزتاشدهدادهنشانذرهازبردارriبردار•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

:داریمالکترواستاتیکیپتانسیلبرای•

:بااستبرابرچهارقطبیمرتبهتاrبودنکوچکفرضباپتانسیلاینبسط•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

:داریمسازیمرتببا•

𝑄𝛼𝛽،𝐷𝛼اینجادر• ,𝑀زیررتصوبهکههستندذراتشبهچهارقطبیوقطبیدو،(قطبیتک)بارترتیببه

:شوندمیتعریف

𝛼هایاندیس• و 𝛽مختصاتهایمولفهبهx; y; zداریمودارندارتباط

:یافتمکانبهنسبتپتانسیلازگرفتنمشتقباتوانمیراالکتریکیمیدان•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

𝛾ولفهمیکبرای.برسیمکددرسازیپیادهجهتمناسبفرمیکبهتوانیممیماقطبیچندهایممانبسطبا•

:داریم

:داریمxمولفهبراینمونهعنوانبه•

.آوردبدستسیکلیکچرخشباتوانمیراzوyمولفهدو•

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

بار محاسباتی روش درخت

ذرهیکحاویسلولیکمتوسطاندازهرویازبرسیمذراتبهتاپذیردصورتبایستیتقسیمچنداینکه•

.آیدمیبدست

logحدود• Nبرسیمبرگیکبهریشهازتااستلازمتقسیم.

O(NبامتناسبدرختتشکیلبرایلازمزمانلذااستبرگNدارایدرخت• logN)است.

گامهروشودمیشاملرانیروهامحاسبهزمانکلدرصد5الی3حدوددرختتولیدعملدر•

.پذیردمیصورتدرختتولیداینزمانی

.است1تا0.3بینمعمولا𝜃برایمناسبانتخاب•

وردمذرهاطرافدرکرهیکدرهمگنویکنواختتوزیعفرضبا)ذرهیکبرایتبادلاتمتوسطتعداد•

:بااستبرابر𝜃بودنصفرغیرفرضبا(نظر

ذراتکلبرایواستO(logN)یمرتبهازشدهدادهذرهیکروینیرویمحاسبهبرایلازمزمانبنابراین•

O(Nیمرتبهازنیازموردزمانذره،Nداشتنبهتوجهبا logN)بودخواهد.

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک



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

ه مصالحه ای بین زمان پردازش به ازای هر گام انتگرال گیری و خطای متوسط نیرو ب
𝜽عنوان تابعی از 

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

monopole terms only (dashed lines) and quadrupole terms (solid lines).



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

Cell Multipoleروش سلولهای چند قطبی  Method

.شوندمیتقسیمیکسانسلولتعدادیبهسازیشبیهفضایابتداروشایندر•

ایبارهتمامگرفتننظردربا(است...وقطبیچهارقطبی،دوبار،منظور)سلولهرقطبیچندهایممان•

.آیندمیبدستسلولآندرموجود

تبادلاتکلاسیکفرمولازدارندفاصلهسلولیکهمباکهذراتیبینتبادلاتیمحاسبهبرای•

سلولباادلتبنیستلازمهستنددورترسلولهایدرکهذراتیبرایولیشودمیاستفادهالکترواستاتیکی

ذرهبینتتبادلااستکافیبلکه.آیدبدستهمباذراتتکتکبارهایبینتبادلاتجمعطریقازنظرمورد

.شودگرفتهدورهایسلولمعادلچندقطبیممانیاتیلوربسطباتنهانظرموردسلولدرباردار

تیجففرمولازاستفادهبانزدیکسلولهایدراتمهاباتبادلات.بگیریدنظردرC0سلولیکدررااتمی•

.شودحسابدقیقرابطهبایستی(C0سلولخودشامل)مجاورسلول27براییعنی.آیدمیبدستمعمولی

باC0سلولاتمبینتبادلبرای.داشتخواهیمدورترسلولM-27باشدداشتهوجودسلولMکلدراگر•

.پذیردمیصورتشدهمحاسبهچندقطبیبسططریقازدیگرسلولهایاتمهای

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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.نماییملحاظبزرگترراC0سلولازدورترسلولهایاندازهکهاستاینسریعترراهیک•

.بماندثابتفاصلهبهسلولاندازهنسبتاگراستثابتتقریبامحاسباتدقت•

d/2rاندازهباهاییجعبهبهسازیشبیهجعبهروشایندر• (r = 0, 1, 2, کهشوندمیبندیتقسیم(...

.داشتخواهیمبرابرسلول4𝑟بعددودروداریمبرابراندازهباسلول8𝑟نهایتدرمابعدسهدر

ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک
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شکل های هندسی دیگر برای شرایط مرزی تناوبی
ایرایانههایسازیشبیهدرشدهاستفادههایتکنیک:چهارمفصلمولکولی،دینامیک

منشور شش ضلعی:  Hexagonal Prism

وجه 12این شکل یک چند ضلعی با : Rhombic Dodecahedronوجهی لوزی دوازده 
.لوزی شکل یکسان است

Truncated Octahedron : تا مربع6تا شش ضلعی و 8وجه است 14شکل دارای این  .


