
دانشکدهمهنـدسیمکانیک

شبیه سازی های مونت: فصل ششم
کارلو

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

رئوس مطالب

مقدمه•

کارلومونتگیریانتگرال•

نمونهمیانگینروشبهگیریانتگرال•

اهمیتبابردارینمونه•

رایانهدرمتروپولیسروشبهکارلومونتسازیشبیهاجرای•

شبیه سازی های مونت کارلو: دینامیک مولکولی، فصل ششم



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

مقدمه

استفادهجنتایمحاسبهبرایتصادفینمونه گیریازکهاستمحاسباتیالگوریتمیککارلو-مونتروش•

استفادهاقتصادیوریاضیاتیفیزیکی،سیستمهایشبیهسازیبرایمعمولاًکارلو-مونتروشهای.میکند

.میشوند

بلکهردندنکپیداتوسعهاتمیومولکولیسیستمهایمسائلحلبرایابتدادرکارلومونتهایروشواقعدر•

اینمولامع.شدمیاستفادهدیگرروشهایباحلقابلغیرانتگرالهایتخمینبرایروشهاییعنوانبهآنهااز

اعدادمککبهبعدیچندفضایدرانتگرالگیریورفتاربدتوابعانتگرالحلبرایمناسبیروشتکنیک

.استتصادفی

درجودمومسائلحلبرایتواندمیتکنیکاینآماری،مکانیکدربعدیچندانتگرالهایوجودبهتوجهبا•

.گیردقراراستفادهمورداتمیومولکولیسیستمهای

:استزیرمانندمکانیکیکمیتیکهنگردیمیانگینآماری،مکانیکدرمهمانتگرالهایاز•

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

انتگرال گیری مونت کارلو

.استجالبیمثالکارکارلومونتروشازاستفادهباπعددیمحاسبه:خطاوبرخوردروش-الف•

:دهیممیانجامرازیرمراحلمنظوراینبرای•

بالشکچندینادامهدر.کنیدمحاطآندرونرادایرهربعیکسپسکنید،ترسیمصفحهرویمربعیک

.ربعمسرتاسردر(برنجیاشندانههایمثال،برای)کنیدپخشیکنواختطوربهآنرویرایکساناندازه

اءاشیکلتعدادبرراآمدهدستبهعددوکنیدضربچهاردربشمارید،رادایرهدروناشیاءتعدادسپس

.نماییدتقسیممربعدرون

۴بابودخواهدبرابرتقریباًمربعدروناشیاءمقابلدردایرهربعدروناشیاءنسبت/π،سطحنسبتهمانکه

کهباشیدداشتهتوجه.آوردهایددستبهراπعددازتخمینیشمابنابراین.مربعسطحبهاستدایرهربع

.میکندپیرویکارلومونتروشدرشدهمشخصالگوییکازπعددتخمینچگونه

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک



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

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک

بتاایتنπبهتعدادنقاطایجادشدهبستتگیداردوخطتایتخمتینعتددπتخمینمساحتدایرهوعدد•

میلیوننقطهتصادفیمقدار10استکهبعدازانتخابπمقدارصحیحعدد.استروش،ازمرتبهی

.بهدستمیآیدπبرای3.14173
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(6)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

انتگرال گیری به روش میانگین نمونه

:نماییمتعیینایبازهرویبخواهیمراتابعیکانتگرالکنیدفرض•

روشهایازونماییمتقسیمیکسانطولباکوچکتریبازهزیادیتعدادبهراکلییبازهکهاستاینراهکاریک

بسیارگانهدچنهایانتگرالیمحاسبهبرایراهکاراین.نماییماستفادهگیریانتگرالبرایسیمپسونیاذوزنقه

.استمحاسبهپروبرزمان

:استزیرمجموعمحاسبهونظرموردیبازهدرنقطهتعدادیتصادفیانتخابدیگرراهکار

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

نمونه برداری با اهمیت

واصخوبردکاربهآماریمکانیکانتگرالهایحلبرایراکارلومونتگیریانتگرالروشتوانمیچگونه•

کرد؟محاسبهنظرموردسیستمبرایراترمودینامیکی

باتوانمیرایلپتانسانرژی.گیریممینظردررامیانگینپتانسیلانرژییمحاسبهسوال،اینبهپاسخبرای•

:کردتعیینزیرمعادلهانتگرالحل

رابطهایندر.استآزادیدرجه3NباایذرهNسیستمیکبهمربوطبعدیچندانتگرالاین•

:شودمیمحاسبهزیریرابطهازNVTهنگردیکبرایواستپیکربندیآوردندستبهاحتمال

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

.ننمودبااستفادهازروشهایعددینظیرذوزنقهیاسیمپسونمیتوانمقدارانتگرالصفحهقبلراتعیی•

.نکتهقابلتوجهایناستکهروشهایمرسومذکرشدهبهتعدادزیادیمحاسبهاحتیاجدارد•

بعدی،تعدادکلمحاسبهیتابعموردنیازبرایتعیینانتگرال3Nبهعنواننمونهبراییکانتگرال•

.تعدادنقاطموردنیازبرایتعیینانتگرالدرهربعداستmاستکه

نقطهبرایهربعدلازمدارد،یابهعبارتی3ذرهایکهفقط50بهعنوانمثال،براییکسیستم•

.بارمحاسبهیتابعنیازاستکهعملاناممکناست

یتریومراحتلکتاردرانتگترالگ.روشدیگراستفادهازروشهایتصادفیمانندانتگرالگیریمونتکارلواستت

:محاسبهانتگرالموردنظرعبارتنداز

بهدستآوردنیکپیکربندیازسیستمباتولیدتصادفی مختصهیدکارتیبرایذراتسیستم3N-أ

محاسبهیانرژیپتانسیلپیکربندیتولیدشده-2

محاسبهیفاکتوربولتزمن-3

1همرحلهیافزودنفاکتوربولتزمنبهجمعفاکتورهایبولتزمنوانرژیپتانسیلبهجمعمربوطهوبازگشتب-۴

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

:بعدازمرحله،مقدارمیانگینانرژیپتانسیلبااستفادهازرابطهزیرمحاسبهمیشود-5

نتدیوجتودزیرا،تعدادزیتادیپیکرب.متاسفانهاینروش،یکروشمناسببرایمحاسبهیخواصترمودینامیکینیست

.هستند(تقریباصفر)داردکهبهخاطرهمپوشانیبینذراتدارایفاکتورهایبولتزمنخیلیکوچک

.درواقع،اینطبیعتیکفضایفازرانشانمیدهدکهبیشترآنمربوطبهپیکربندیهایباانرژیبالاست

ور بولتزمان فقط قسمت های کوچکی از فضای فاز مربوط به پیکربندی های با انرژی پایین است که دارای فاکت

.  نسبتا بزرگی هستند

.ایننواحیهمانفازهایتعادلیسیستمهستندکهازنظرفیزیکیقابلمشاهدهاند

درواقع،این.یکروشبرایحلاینمشکل،تولیدپیکربندیهاییاستکهسهمبزرگیدرانتگرالرابطهموردنظردارند

درستالروشیاستکهدرنمونهبرداریبااهمیتتوسعهپیداکردهاستواساسروشیاستکهمتروپولیسوهمکاران

.شرحدادهاند1953

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

عمدهنقشکههستندآنهاییبالااحتمالباحالتهایمولکولی،سیستمیکترمودینامیکیخواصبیشتربرای•

.دارند(*)انتگرالدرراای

سهمکهوندشمیتولیدپیکربندیهاییفقطروش،ایندرکهاستاینمتروپولیسروشاصلییمشخصه•

.دارند(*)معادلهانتگرالدرایعمده

نظرردیکسانراآنهاآنگاهوکردهتولیداحتمالباراهاحالتمتروپولیسروشدیگر،عبارتبه•

یکسانالاحتمبا(پایینیابالاانرژیبا)حالتهاابتداساده،کارلومونتگیریانتگرالروشدراما.گیردمی

.شودمیدادهاختصاصوزنآنهابهسپسوشدهتولید

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

اجرای شبیه سازی مونت کارلو به روش متروپولیس در رایانه

تکرارازرحلهمهردر.استسادهمولکولیسیستمیکسازیشبیهبرایکارلومونتسازیشبیهبرنامهنوشتن•

اتفاقیصورتهبکه)اتمهاازیکیمختصاتدرتصادفیتغییرباکاراین.شودمیتولیدجدیدپیکربندییک

اتفاقیعددیککامپیوتردرتصادفیاعدادکنندهتولیداگر.پذیردمیصورت(شودمیانتخاب

.استپذیرامکانزیرروابطباراستاسهدرمنفییامثبتجهتدوهردراتمحرکتنماید،تولید

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

.اگرانرژیدرساختارجدیدکمترازانرژیدرساختارقبلیباشدیعنیساختارجدیدحفظمیشود•

اگرانرژیدرساختارجدیدبیشترازانرژیدرساختارقبلیباشد،مقدار•

بایکعددتصادفیدربازهیصفرویکمقایسهمیشود

واگرحاصلضریببولتزمنبزرگترازعددتصادفیبودساختارجدیدپذیرفته

.میشودوگرنهردمیشود

بتترایمحاستتبهی.بتترایستتاختارجدیتتدتغییتترانتترژیپتانستتیلناشتتیازجابجتتاییاتتتممتتوردنظتترصتتورتمتتیگیتترد•

ودموردنظرنیازیبهمحاسبهیمجددکلانرژیحالتجدیدنیست،بلکهفقطتغییراتمربوطبهاتمیکهجابهجامیش

:راجابهجاکردهایمتغییراتانرژیپتانسیلبرابراستباiبهعنواننمونهفرضکنیداتم.است

ستهماتتم.درنظرگرفتهمتیشتودrcباتمامهمسایههایشتافاصلهiدرمحاسبهیتغییرانرژی،برهمکنشصریحاتم•

درiهایخارجازشعاعقطعبااستفادهازتصحیحمیدانواکنشتخمینزدهمیشود،امادرواقعاینتصتحیحبترایاتتم

.لذادرتعییننیازیبهمحاسبهندارند.موقعیتجدیدوقبلییکساناست

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک

exp( )
B

U

k T




U

1 1

( ) ( )
N N

new old

ij ij

j j
j i j i

U u r u r
 
 

   

( )NU r

0U 



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

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک



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

تنظیم طول جعبه جا به جایی

هککنیممیتنظیمطوریراپارامتراینمعمولا.داردمهمینقشحرکاتپذیرشعدمیاپذیرشدرمقدار•

.شودپذیرفتههاحرکتدرصد50تا۴0حدود

آمدهپدیدجدیدهایحالتاما،شودمیپذیرفتههاحرکتازخیلیباشد،کوچکخیلیمقداراگر•

حرکتازاریبسیآنگاهباشدبزرگخیلیپارامتراینمقداراگر.شودمیپیمودهآهستگیبهفازفضایوبودهمشابه

.شوندمیردجدید،حالتپتانسیلانرژیمقدارشدنبزرگوذراتافتادنهمرویدلیلبهها

شوند،تهپذیرفهاحرکتاززیادیتعدادگاههرکهاستصورتاینبهسازیشبیهبرنامهیکحیندرتنظیم•

.دهیممیکاهشراپارامتراینبودکمشدهپذیرفتههایحرکتتعدادگاههرودهیممیافزایشرامقدار

.کندمیفرقمسالهبهبستهونیستایبهینهمقداردرصد50پذیرشمقدارالبته•

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

حرکت یک اتم یا همه اتم ها

یاماتچندتوانمی.شودمیدادهحرکتوانتخابتصادفیصورتبهاتمیکاولیه،پولیسمتروروشدر•

.دادحرکتهمزمانطوربهراهااتمهمه

اتمهمه،(جونز-لناردتبادلاتبا)اتم32ازمتشکلسیستمیکسازیشبیهبرایچاپمنآقایمثالعنوانبه•

30پذیرشنسبتصورتبهجاییجابهتنظیمباونمودهجابهجامرحلههردرراها

.آوردبدسترادرصد

رسدمیظرنبهولی.استنیافتهتوسعهذراتمناسبجابجاییبرایسیستماتیکروشیککنونتاالبته•

رافازفضایشپیمایسرعتبیشتر،هایاتمجابجاییکمترچگالیوبالاترپذیریانعطافباهایسیستمبرای

.دهدمیافزایش

بهذراتها،اتمتصادفیدادنحرکتجایبهکهاستاینکارلومونتهایسازیشبیهدردیگرمعمولروش•

.(اندیساساسبرمثلا)شونددادهحرکتترتیب

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک

max 0.3r 



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

مزایا و معایب روش مونت کارلو

:مزایا•

نیروهامحاسبهبهنیازعدم

یاترموستاتازاستفادهبهنیاز)داردرامختلفهنگردهایتعادلیخواصتولیدقابلیتراحتیبه

.(نیستباروستات

بزرگبسیارهایسیستمسازیشبیهتوانایی

ترسادهنویسیبرنامه

:معایب•

زمانحسببرسیستمپیکربندیتولیدتواناییعدم

تعادلیغیرسازیهایشبیهتواناییعدم

پذیرانعطافمولکولهایدرسازیپیادهجهتمشکلاتیوجود

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک



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

شبیه سازی مونت کارلو برای مولکولها

درهانآبرایانتقالیحرکتتنهازیرااستاجراقابلاتمیهایسیستمبرایسادگیبهکارلومونتروش•

.گیردمینظر

میدایجارامشکلاتی(انتقالیحرکتکناردر)دورانیحرکتوجودعلتبههامولکولبرایروشایناعمال•

.کند

تفاوتمهامولکولاینبرایکارلومونتسازیشبیهاجراینحوه.پذیرانعطافیااندصلبیاهامولکول•

.شودمیپرداختههاآنبهادامهدرکهاست،

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک



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

شبیه سازی مونت کارلو برای مولکولهای صلب

.استاختیارردآندینامیکمدلسازیبرایلازمپتانسیلهایتمامکهبگیریدنظردررامولکولیسیستمیک•

:ازعبارتندمتفاوتحرکاتسیستماینبرای

میتبدسمختصاتمحورهایجهتدرمولکولجرممرکزتصادفیجابجاییباحرکات،این:انتقالیحرکات•

شدتهگفاتمهاجرممرکزجابجاییبرایکنونتاکهروشهاییهمانندمولکولجرممرکزجابجاییبرای.آید

.شودمیاستفاده

یکگیریجهتکهاستهاییحرکتمولکولیهایسیستمدرمهمهایحرکتجملهاز:دورانیحرکات•

هایحرکتازدهدمینشانرامولکولگیریجهتکههاییحرکتانجامبرای.دهدمینشانرامولکول

.کنیممیاشارهآنبهادامهدرکهشودمیاستفادهخاصی

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک



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

ایجاد حرکات دورانی

فضاردمولکولیکچرخشمقداردادننشانویکدیگربهدستگاهدوتبدیلبرایاویلرزوایایازتوانمی•

.نموداستفاده

تحالازرسیدنبرایآندرکهدهدمینشانهمبهنسبتراهادستگاهچرخشازترکیبیکبالاشکل•

بهجدیدxمحورحولسپسونمودهدورانϕیاندازهبهzمحورحولمولکولابتدانهایی،حالتبهاولیه

.نمایدمیدورانجدیدzمحورحولψیاندازهبهانتهادرونمودهدورانθیاندازه

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک



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

:ماتریستبدیلبینمختصاتجدیدیکنقطهازمولکولبامختصاتقبلیآنعبارتاستاز•

.استcosθوبهصورتیکنواخترویψوϕیکروشمناسببراینمونهبرداریبهصورتیکنواختروی•

.استمحاسبه توابع مثلثاتی بسیار زمان گیر ایناستکهبهعلتعیب روش اویلر •

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک



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

استفاده از کواترنیون ها برای ایجاد چرخش در مولکول

:ازعبارتنداویلرزوایایباهاآنارتباطوهاکواترنیونبرحاکمروابط•

شرطبایستیهالبتکهگرفتنظردرکواترنیونمقادیربرایتصادفیعددچهاربایستیجدیدجهتتولیدبرای•

:داریممنظوراینبرای.باشدبرقرارهاآنبراییکمجذورمجموع

.کنتولیدشرطبایکتایکمنفیبینرااعدادهایجفت-1

.کنتولیدشرطبایکتایکمنفیبینرااعدادهایجفت-2

.کنتولیدصورتبهراکواترنیونرندمبردار-3

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

شبیه سازی مونت کارلو برای مولکولهای انعطاف پذیر

کوچکستمسیاینکهمگراستسختاغلبپذیرانعطافمولکولهایکارلومونتموفقسازیشبیهیکسازیپیاده•

.شونداعمالخاصروشهایومدلاینکهیاشوندفریزمولکولداخلیآزادیدرجاتازتعدادیاینکهیاباشد

رفتهگنظردرنیزداخلیآزادیدرجاتبهمربوطحرکاتکهاستاینجدیدساختاربهرسیدنبرایراهترینساده•

.شوندجابهجانیزسیستمهایاتمتکتکمکانمولکول،انتقالودورانبرعلاوهیعنی.شود

هایجاییهبجاکهاستلازمپیکربندی،تغییرازقبولقابلپذیرشدرصدمقداربهرسیدنبرایاغلبحال،اینبا•

.استفازفضایآهستهبسیارپیمایشمعنیبهاینوباشندکوچکبسیاراتمی

.شودیمانرژیدرشدیدیافزایشبهمنجرخمشزاویهیاپیوندطولدرکوچکبسیارتغییریکنمونهعنوانبه•

کوچکتغییریکبازنجیرهانتهایاتمهایشدیدجابجاییمقابلشکلدر

.شودمیمشاهدهخمشزاویهدر

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک



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

لطومانند(صلبنسبتاآزادیدرجات)آزادیدرجاتبرخیکردنمنجمدمشکل،اینرفعبرایراهکاریک•

.استپیوندیخمشهایزوایهوپیوندها

.دراینحالتجابجاییاتمهایسیستمتحتاینقیودصورتمیپذیرد•

.تازچنینالگوریتمهاییبهطوروسیعبرایبررسیمولکولهایکوچکمانندبوتاناستفادهشدهاس•

کارلومونتهایسازیشبیه:ششمفصلمولکولی،دینامیک


