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 NAMD با استفاده از نرم افزار  POPEشاء غبه   نانوتیوب ورود شبیه سازی 

 اردیبهشت ۳۱ مهلت تحویل  :

 ء غشایک  در ابتداPOPE   آنگستروم ساخته و مرکز جرم آن را در مبدا مختصات  ۶۰آنگستروم در  ۶۰به ابعاد

 .قرار دهید 

 ل همانند شک در فضا را بگونه ای تنظیم کنید که آن راتیوب با مشخصات زیر ساخته و موقعیت و جهت یک نانو

 .عبور کند ءغشادرجه داشته باشد ثانیا راستای آن از مرکز سطح  ۴۵زاویه  ءغشااولا با سطح  داده شده

 .در ادامه شبیه سازی را در دو مرحله انجام دهید 

o  نیمممرحله می  ۱۰۰۰انرژی سیستم را برای ها را ثابت کرده و نانوتیوب و سر لیپید ابتدا 

پیکوثانیه به تعادل برسانید )نیازی به کنترل  ۱کلوین به مدت  ۳۰۰کنید و سپس در دمای 

 فمتوثانیه در نظر بگیرید(. ۲و گام زمانی را برابر  باشدفشار نمی

o  ۰.۰۰۲۵با سرعت را  را انتخاب کرده نانوتیوب با تشخیص خود بخشی از اتمهای ،سپس 

و به طرف غشا حرکت دهید. سختی فنر  خودشآنگستروم بر فمتوثانیه در راستای محور 

۷را برابر با  SMDسازی هارمونیک در شبیه
𝐾𝑐𝑎𝑙

𝑀𝑜𝑙.𝐴2
فمتوثانیه در نظر  ۲و گام زمانی را برابر   

مقادیر منطقی برای سایر پارامترهای  و کلوین تنظیم کنید ۳۰۰دما را روی  .بگیرید 

و شبیه سازی را تا جایی ادامه دهید که نانوتیوب از سمت  .سازی در نظر بگیریدشبیه

 خارج شود. ءغشادیگر 

 

 های مسالهخواسته 

I. .نیروی ایجاد شده در فنر هارمونیک را به صورت تابعی از زمان در یک نمودار رسم کنید 

II. برحسب زمان را رسم کنید. نمودار دما، و فشار سیستم 

III. .نمودار تغییرات انرژی کل بر حسب زمان را رسم کنید 

 

 :مشخصات نانوتیوب     l=10A      n=3      m=4 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 


