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 ارديبهشت 24موعد تحويل: 

2𝑎می خواهیم یک زیر لایه با ابعاد  × 3𝑎 × 3𝑎  بسازیم. ضخامت این زیر لایه در جهت محور  نقره، ازz   2همان𝑎  است و زیر

𝑟𝑐𝑢𝑡است. شعاع قطع  3𝑎تناوبی است. طول سلول تناوبی  x , yلایه در دو جهت دیگر  = 2𝑎  در جهت ضخامت  نقرهاست. اتمهای

ترموستات هستند و  نقرهاند و حرکتی ندارند. بقیه اتمهای ردیف هستند )چرا؟( که دو ردیف پایین آنها ثابت شده  5در مجموع 

 NVTلوب تنظیم می شود و هنگرد مط T=50 Kهوور است و روش انتگرال گیری ورله سرعتی است. دما در -ترموستات از نوع نوز

تصادفی که همان دمای مطلوب را چن است. سرعت اولیه اتمهای ترموستات را با استفاده از توزیع -است. پتانسیل مورد نظر ساتن

 تخصیص دهید. سرعت مرکز جرم سیستم را صفر نمایید. ایجاد نماید

 ژی نیست. به علت چیدمان مناسب اتمها و عدم وجود نقاط پر انرژی نیازی به مینیمم سازی انر

 وفمتو ثانیه( شبیه سازی نمایید و نمودارهای مربوط به انرژی پتانسیل،  1فمتو ثانیه )با طول گام  100لطفا سیستم را برای حداقل 

شبیه سازی را آنقدر ادامه دهید که دما و انرژی پتانسیل به حالت  در صورت امکان،سیستم را بر حسب زمان ترسیم نمایید.  یدما

 سند )زمان آسایش مناسب(.تعادلی بر

 


