
 يک مولکوليناميدرس د پنجم ين سريتمر

 ارديبهشت 8شنبه يکموعد تحويل: 

 

بچينيد پتانسيل بين  FCCرا بر اساس چيدمان  فلزيشبکه  3و طول و پهنا  با ابعاد ضخامت Ni نيکلاز جنس  مکعبيک نانو  -1

  فرض نماييد. چن-اتنسرا از نوع  فلزيذرات 

 چه مقدار است؟زمان لازم براي محاسبات محاسبه و ذخيره نماييد. در سه راستا را  اتم گوشه 8يکي از نيروي وارد بر  -الف

 

 حال مي خواهيم اثر شعاع قطع را روي دقت پاسخ و همچنين زمان محاسبات بررسي نماييم.  -ب

= 𝑟𝑐𝑢𝑡−𝑜𝑓𝑓  را در نظر بگيريد. اين نيرو را بر حسب شعاع قطع اتم قبلي همان وارد بر xمقدار نيروي در راستاي      6: 1: 18 Å 

شعاع قطع  همچنين زمان محاسبه اين نيرو را نيز بر حسب شعاع قطع ترسيم نماييد. روي نتايج بحث کنيد. ترسيم نماييد.

 مناسب را پيشنهاد کنيد.

 


