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 LAMMPS افزارنرمتوسط  نانولوله کربنی بر رویفولرین  حرکت سازیشبیه

 

 1398 تیر 1 شنبه 24تا ساعت زمان تحویل: 

تا زمان مقرر به  سازیشبیهو فیلم کوتاهی از  pdfگزارش ، input ،dataفایل نتایج: 

smhlavasani@gmail.com .فرستاده شود 

 

 را کلوین 300در دمای  کربنی یهانانولوله کربن در-کربنطول تعادلی پیوند  :نانولوله کربنیمشخصات 

 (20,20)=(n,m) انولوله کربنی با ضرایب کایرالن یک با این طول پیوندرا قید نمایید. آن ع مرج یافته و

باشد. سپس  مآنگستر 80 آن در این راستا طول و zاستای ر محور آن در کهبسازید  vmd افزارنرم توسط

 .انتقال دهید (0,0,0)به  را نانولوله جرمموقعیت مرکز 

 

 هایافزارنرمآماده  هایمدلرا از یک مرجع معتبر دریافت یا از ( 60C)فولرین  PDBفایل  :فولرینمشخصات 

 صاتمخت به را فولرینموقعیت مرکز جرم سپس قید نمایید. مرجع آن را استخراج نموده و  مولکولی سازیمدل

(r,0,0)  که در آن  انتقال دهید خارج از نانولولهوr .فاصله تعادلی مرکز فولرین از محور نانولوله است 

 

 در نظر بگیرید. تناوبی zو در راستای  ثابترا  yو  xی در راستا سازیشبیهجعبه  مرز: سازیشبیه جعبه

در نظر گرفته شود. توجه  (30,30,40)تا  (40-,30-,30-) نقطه از تقریبی صورتبه سازیشبیهجعبه  ابعاد

ه ب نانولوله یاو انتهابتدا  یهااتم که نماییدرا به نحوی تعریف  zدر راستای  یسازهیشبجعبه که طول  نمایید

 .رندیقرار گبا فاصله مناسب از هم  شرایط مرزی وجود علت

 

در نظر  Tersoff از نوع جداگانه صورتبه هرکدامو فولرین  نانولولهبرای  شدهاستفاده: پتانسیل هاپتانسیل

 و فولرین در نظر گرفته و از دستورات زیر نانولولهراهنمایی: دو گونه متفاوت اتمی برای  .شودفته رگ
pair_coeff * * tersoff 1 SiC.tersoff C NULL 

pair_coeff * * tersoff 2 SiC.tersoff NULL C 
 pair_styleو فولرین استفاده نمایید. دقت نمایید که در  نانولولهبرای  tersoff پتانسیل برای تعریف جداگانه

با  lj/cutاز نوع  و فولرین نانولولههمچنین پتانسیل مابین . گردد ذکر tersoff عبارت بایست دو بارنیز می

 par_all27_prot_lipid_na.inpاز فایل جونز -. ضرایب پتانسیل لنارددر نظر گرفته شود 12شعاع قطع 

 ، برای این منظورکربن آروماتیک استنماینده که  CAاتمی گونه ضرایب استخراج گردد.  VMD افزارنرم

 LJ ,6-12 فرمت پتانسیل با Charmm در پتانسیل شدهارائه. توجه داشته باشید که فرمول باشدیممناسب 

به  د.گرداصلاح  LAMMPS افزارنرمبرای استفاده در  پارامترها بایستمیبنابراین ؛ متفاوت استکمی 

 اختلاف واحدها نیز توجه فرمایید.

 :سازیشبیه و شرایط مراحل

mailto:smhlavasani@gmail.com


جز را کلوین در نظر گرفته و سرعت مرکز جرم و دوران مرکز جرم هر  300دمای اولیه سیستم را  .1

 انولولهنپتانسیل  انرژیرا به نحوی تنظیم نماید که  یسازهیشبابعاد باکس صفر نمایید.  جداگانه

و از  اولیه موجود در نانولوله به حداقل برسد یهاتنشگردد. این فرایند موجب خواهد شد کمینه 

رای ب نمایید. و گزارش ثبترا  انرژی پتانسیل مقدارکاهش  .جلوگیری شود نانولوله آتی هایاعوجاج

 را شرح دهید. این دستورگرفته و عملکرد جملات این منظور از دستور زیر بهره 

fix 1 CNT box/relax iso 0.0 dilate partial 
موقعیت  displace_atomsحرکت نانولوله، با دستور  در صورتسازی انرژی و پس از اتمام کمینه

همانند نانولوله حرکت دهید تا  دقیقاًبازگردانید. سپس فولرین را نیز   (0,0,0)مرکز جرم آن را به

 نسبت به هم حفظ گردد! هاآنموقعیت تعادلی 

 

گرفته و باشد در نظر  شدهعیتوز لهنولونا و زوایای طول سرتاسرکه در  اتم 4یک گروه متشکل از  .2

 صلوبه موقعیت اولیه خودشان  ضعیفنسبتا با یک فنر  و با دستور زیر را هااتمموقعیت مکانی این 

 نانولوله یهاکه اتمدرحالی ،کنیدمیجای خود ثابت  نانولوله را در تقریبی صورتبه نمایید. با این روش

 عملکرد جملات این دستور را شرح دهید. .باشنددر حال ارتعاش آزادانه  توانندیم

unfix 1 
fix 2 4atoms spring/self 0.1 xyz 

 

روی بر کلوین و فشار را  300روی بر سیستم را دمای ( NPT)ثابت دما -شارف-ذره هنگردبا اکنون 

دمای  compute temp/comبا دستور . واهلید ns 1بار تنظیم نموده و سیستم را به مدت  0

فولرین را به نحوی حساب نماید که سرعت مرکز جرم از آن کاسته شده باشد. سپس با دستور 

fix_modify شده برای هنگرد از دمای اصلاحNPT .مناسب را  یب دمپینگاضر استفاده نمایید

 در نظر بگیرید. fs 1گام زمانی حل را  گزارش کنید.

 

به  سیستم را کلوین 300دمای  و دراستفاده نموده  (NVT) دما ثابت-حجم-ذرهاز هنگرد  ،تیدرنها .3

شده برای دمای اصلاح و fix_modifyدستور  همانند مرحله قبل از .نمایید سازییهشب ns 5 مدت

نانولوله را مورد  بر روی فولرین در این قسمت حرکتاستفاده نمایید. نیز  NVTهنگرد محاسبات 

 ارزیابی قرار دهید.

  

 computeیا  variableبا دستورات در تمامی مراحل نتایج زیر را  نتایج مطلوب و نحوه گزارش دهی:

 درگام زمانی  1000هر مختصات اتمی را نیز  ثبت نماید. logدر فایل  گام زمانی 100و هر کرده  محاسبه

رسم  زمان برحسبرا  شدهخواستههای متغیر MATLAB افزارنرمسپس توسط  .ثبت نمایید dump فایل

 در شدهاستفادهبیاورید. همچنین توضیح مختصری درباره دستورات  pdfدر گزارش همراه با تحلیل نمایید و 

 .خود را بنویسید شرایط فرض شده در مسئله وآورده  data و inputفایل 

 3و  2 ،1 مرحلهدر  کلو دمای  ، فشارانرژی پتانسیل .1



 3و  2 ،1 در مرحله فولرینو  نانولولهو دمای  ، فشارانرژی پتانسیل .2

 3و  2 ،1 در مرحله در هر سه راستای مختصات فولرین مرکز جرم یدورانسرعت و سرعت مکان،  .3

 3و  2 ،1 در هر سه راستای مختصات در مرحله نانولولهمرکز جرم  یدورانسرعت مکان، سرعت و  .4

 3و  2 ،1 در مرحلهدر هر سه راستا  نانولوله و مابین فولرین نیرویپتانسیل و  .5

زمان  برحسبرا  z در راستای فولرین (mean square displacement) مجذور جابجایی توسطم .6

در این  فولرین (coefficient of diffusion) پخشضریب  . سپسکنید ترسیم 3برای مرحله 

 را شرح دهید. پخشضریب  محاسبه و فرمولاسیون روش آورید. به دست را راستا

 

 

 

 با آرزوی موفقیت،

 حسینی لواسانی


