
 

 فروردین 20 سه شنبه : موعد تحویلدینامیک مولکولی وم درسس تمرین سری

 سیستم را مدل نمايیم. چن-ساتنل یبا استفاده از پتانسمی خواهیم برابر ثابت شبکه بسازيد.  2در  2در  2با ابعاد  نقرهيک مکعب از جنس 

الکترون  0.01در هر گام کمتر از  يرات انرژیید که تغيینه نمایبه يساختار را تا حدبا استفاده از روش تندترين شیب ساختار بهینه قطعه را تعیین نمايید. 

 د. یرا نشان دهقدار است؟ ساختار اولیه و نهايی مولکول چه م ينه سازیگردد. تعداد مراحل و زمان به ولت

 مرحله ترسیم نمايید.  200روش را تا  اين نمودار مقدار انرژي بر حسب مرحله را براي در يک

 د.یه کنیته يیط نهايه به شرایط اوليتم از شراسیاز گذار س یلمیفدر صورت امکان 

 

 

 


