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  فصل اول                                            
  

  سازي ديناميك مولكوليمباني كلي شبيه

  
  
  

در شـرايطي كـه   . سازي يك پديده پيـدا كنـيم  در برخي از مسائل فيزيكي ممكن است نياز به شبيه
سـازي را بـه روش   سـازي كنـيم معمـولاً شـبيه    هـا را شـبيه  ها و مولكـول اي از اتمبخواهيم مجموعه

هـا بـا   اي از اتـم سازي رفتـار ميكروسـكوپي مجموعـه   ي شبيهايده. دهيمديناميك مولكولي انجام مي
توسط فرمـي   1940ي سازي ديناميك مولكولي در رايانه، نخستين بار در دههاستفاده از روش شبيه

انجـام   2تنرايو وي 1توسط الدر 1957سازي عملي انجام شده در سال مطرح شد، ولي نخستين شبيه
  ].1[سازي كردندهاي سخت را شبيهمايع شامل كره يگرفت كه رفتار يك سامانه
سـازي باعـث شـده اسـت تـا امـروزه       هيهاي شبها و بهبود روزافزون روشافزايش نمايي قدرت رايانه

سازي ديناميك مولكولي از يك مدل آزمايشـي فيزيـك آمـاري بـه يـك روش سـودمند بـراي        شبيه
  . هاي مواد تبديل شودشگويي ويژگيپي

ديناميـك ايـن   . كندها از قوانين مكانيك كلاسيك پيروي ميدر روش ديناميك مولكولي حركت ذره
ي خواص مختلفي از مواد از جمله تواند كمك شاياني به محاسبهها به همراه مكانيك آماري، ميذره

  .كند MDسازي يهبا استفاده از تكنيك شب... خواص گرمايي، مكانيكي و

                                                 
1 Alder 
2Wain wright   



 

  )MD(سازي ديناميك مولكولي شبيه      1-1
  

باشد با تحليل اين مسير بـه  ها در فضاي فاز ميي مسير حركت اتمهدف ديناميك مولكولي محاسبه
تحـول زمـاني سيسـتم، در    . دسـت آورد بتوان خواص مورد نظر سيسـتم را  كمك مكانيك آماري مي

. صورت هاميلتوني، لاگرانژي يا معادلات نيوتن باشد نهفتـه اسـت  هتواند بي حركت آن كه ميمعادله
ها اسـتفاده  هاي حركت براي تك تك ذرهسازي به روش ديناميك مولكولي از نوشتن معادلهدر شبيه

هـا  كـنش بـين آن  ها و با توجه به بـرهم شود و هر توزيع جديد ذرات با استفاده از توزيع قبلي آنمي
-ي شـبيه ، به نام جعبهVاي فرضي به حجم ذره درون جعبه Nتگاهي شامل پس دس. آيددست ميب

ها برقرار است حركت كرده و بـا  ها بر اساس پتانسيلي كه بين آنشود و ذرهسازي در نظر گرفته مي
-ها يا مولكـول ي متشكل از اتمها در اين مجموعهموقعيت و سرعت ذره. كنندكنش مييكديگر برهم

ها، تعيين ي ذرههاي حركت نيوتن و به كمك موقعيت و سرعت اوليهعددي معادله ها، از طريق حل
  .شودمي

كنشـي در نظـر   ذره، با حضور يك پتانسـيل بـرهم   Nرا در يك مجموعه از ذرات مثلاً  iي حال ذره
يـن ذره را جـذب كنـد يـا     تواند اام مي jي طور مثال ذرههي ديگري در سيستم، بگيريم، هر ذرهمي

توان انرژي پتانسيل كل ذره بستگي دارد در نتيجه مي jrو irكنش به موقعيت ذراتبراند، اين برهم
  :صورت زير نوشتبهرا 
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ي مورد نظر نيرويي به شكل زير با اين چنين پتانسيلي به ذره. هاستي بين ذرهفاصله ijrن كه در آ
  :شودوارد مي
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در روش ديناميـك  . شـود مـي  ivو اين نيرو مطابق با قانون دوم نيوتن باعث حركت ذره بـا سـرعت   
دهـيم كـه ذره در   شود، سپس اجـازه مـي  مولكولي سرعت هر ذره در يك زمان مشخص محاسبه مي

گوييم با آن سرعت حركت كنـد سـپس   سازي ميي زماني كوتاه كه به آن گام زماني شبيهيك دوره
. شـود روز رساني مـي ان جديد محاسبه و بهانرژي پتانسيل، نيرو و در نهايت سرعت ذرات در اين مك

كنـد و بنـابراين   روش ديناميك مولكولي از قوانين مكانيك كلاسـيك در حركـت ذرات پيـروي مـي    
. مختصات ذرات در هر لحظه از زمان و مسـير حركـت ذرات در طـول زمـان كـاملاً مشـخص اسـت       

ي حركت نيـوتن بررسـي كـرد    هتوان تحول زماني سيستم را با حل معادلطور كه اشاره شد ميهمان
اي ذرات را در ه ـها و سـرعت گيري كنيم تا بتوانيم مكانكار بايد از معادلات حركت انتگرالبراي اين



 

صـورت نظـري   دانيم كه حل دقيق معادلات حركت براي ما بـه دست آوريم ولي ميهر زمان دلخواه ب
ي دوم نيوتن بـا وجـود   يفرانسيل مرتبهي دمعادله Nپذير نيست بنابراين مجبور به حل عددي امكان

يك روش استاندارد براي حـل ايـن معـادلات ديفرانسـيل روش المـان      . ي ذرات هستيمشرايط اوليه
، ∆tو∆xهاي محدود به المان dtو dxهايي مانند در اين روش با تبديل ديفرانسيل. است 3محدود

شوند و به اين ترتيـب بـا   هايي بازگشتي تبديل ميهاي ديفرانسيل حركت به معادلههريك از معادله
ttهـا را در زمـان   هـا و سـرعت  توان مكانمي tهاي ذرات در زمان ها و سرعتداشتن مكان ، بـا  +∆

گيري از معادلات حركـت  هاي مختلفي براي انتگرالالگوريتم. آورددست ي باستفاده از روابط بازگشت
  .كنيمها اشاره ميبه روش المان محدود وجود دارد كه در زير به بعضي از آن

  
  
  هاي ديفرانسيل حركتحل عددي معادله يشيوه      1-2
  

سـيل حركـت،   هاي ديفرانشود، روش حل معادلهبسته به نوع هنگردي كه سيستم در آن بررسي مي
  .پردازيممتفاوت خواهد بود كه در زير به معرفي چند روش از آن مي

  
  الگوريتم اويلر     1-2-1
  

كه بـه كمـك   ] 2[است 4رود روش اويلركار ميهاي حركت بهاي كه در حل معادلههاي اوليهاز روش
صورت زير بدسـت  به آن مكان و سرعت هريك از ذرات در هر گام زماني بر حسب مقدار پيشين آن،

  :آيدمي
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  .است ∆tتوان اول  يدر اين روش خطاي كلي محاسبات از مرتبه
  
  
  
  

                                                 
3 Finite Difference Method 
4 Euler 



 

  الگوريتم ورله      1-2-2
  

تـوان  مـي . اسـت  5رود روش ورلـه كـار مـي  هاي حركـت بـه  ي كه براي حل معادلههاي ديگراز روش
)( dttri +

)(و  → dttri −
tri)(را با استفاده از بسط تيلور  →

  ]:4و3[صورت زير نوشتبه tحول  →
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  :رسيمي زير ميي بالا به رابطهبا جمع دو رابطه
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طـور  آيد ولـي همـان  در اين روش مكان ذرات در هر گام زماني از روي دو مقدار قبلي آن بدست مي
-براي بدست آوردن سرعت در اين الگوريتم مـي . شودي بالا سرعت ظاهر نميبينيم در رابطهكه مي

  :تيجهرا از هم كم كرد در ن) 6-1(و ) 5-1(توان روابط 
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-طور كه ميهمان. كاهش داد∆tي توان دوم توان خطاي كلي محاسبات را با اين روش تا مرتبهمي

ي سرعت دو اي محاسبهسرعت نيست، زيرا بر يبينيم اين الگوريتم، الگوريتم مناسبي براي محاسبه
كنيم و در نتيجه خطاي بزرگي ناشي از خطـاي گـرد كـردن ظـاهر     جمله هم مرتبه را از هم كم مي

  .شودمي
  
  
  الگوريتم سرعت ورله      1-2-3
  

جا، سرعت به روش ديگـري محاسـبه   اين الگوريتم همان الگوريتم ورله است با اين تفاوت كه در اين
در ايـن روش خطـا در محاسـبات    . گـوييم مـي  6ن الگوريتم سرعت ورلـه شود به همين دليل به آمي

                                                 
5 Verlet Algorithm 
6 Velocity Verlet Algorithm 



 

اين الگوريتم بيشتر در حل مسـائل مكانيـك نيـوتني و    . يابدسرعت به مقدار قابل توجهي كاهش مي
گيرد و به كمك آن موقعيت و سرعت هريك از ذرات بـه  مورد استفاده قرار مي MDهاي سازيشبيه
  ]:4و3[آيدصورت زير بدست ميزماني بر حسب مقدار پيشين آن، بهدر هر گام  imجرم 
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  .ماندسازي با تقريب خوبي ثابت باقي ميبا استفاده اين الگوريتم انرژي كل سيستم در طول شبيه
  
  دما يمحاسبه       1-3
  

  :صورت زير محاسبه كرداي سيستم را بهتوان دماي لحظهپايستگي انرژي مي يبا توجه به قضيه
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Bk  ،ثابت بولتزمنd  اسـت و   3جـا برابـر بـا    تعداد درجات آزادي سيستم كه در ايـن)(tK   انـرژي

  :شودزير محاسبه مي ياست كه از رابطه t ياي كل سيستم در لحظهجنبشي لحظه
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  :آيدصورت زير بدست مياي بهگيري زماني از دماي لحظهنبا ميانگي Tدماي ماكروسكوپي سيستم 
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  سازي ديناميك مولكولييهداشتن دما در شبهاي ثابت نگهروش       1-4
  

گيـرد، بررسـي سيسـتم در هنگـرد     ها مورد توجه قـرار مـي  سازييكي از مواردي كه بيشتر در شبيه
 .مانـد سازي ثابت بـاقي مـي  كانوني است كه در آن تعداد ذرات، حجم و دماي سيستم در طول شبيه

  :كنيمها اشاره ميه برخي از آنداشتن دما وجود دارد كه در زير بهاي متفاوتي براي ثابت نگاهروش
  
  مقياس سرعت يشيوه     1-4-1
  

سـازي مقيـاس كـردن    داشتن دمـا در طـول فراينـد شـبيه    ها براي ثابت نگاهترين روشسادهيكي از 
هاي و سرعتها ي مكاندر اين روش در پايان هر گام زماني و پس از محاسبه]. 2[هاستسرعت ذره

صورت زير مقيـاس  ها را به، سرعت0Tسازي شبيه يتن دما در مقدار اوليهداشجديد، براي ثابت نگاه
  :كنيممي
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newدر اين رابطه . هاو به همين ترتيب براي ساير مؤلفه
ixv  ي زماني مورد در بازهسرعت محاسبه شده

oldنظر بوده و 
ixv سازيسرعت متناظر با دماي اوليه شبيه ،)(tT حـال  . است سيستماي دماي لحظه

newهاي حركت در گام زماني بعدي از براي حل معادله
ixv كنيم و به اين ترتيب دما ثابت استفاده مي

در ايـن روش اگرچـه دمـا    . مزيت استفاده از اين روش سادگي و زمان اجراي آن كم اسـت . ماندمي
شود همبستگي بـين سـرعت ذرات در   هايي كه به ذرات وارد ميماند اما به علت ضربهثابت باقي مي

هـاي دينـاميكي سيسـتم را از بـين     رود در نتيجه اين روش همبسـتگي هاي مختلف از بين ميزمان
  . ردبمي

  

   Berendsenالگوريتم      1-4-2

اين الگوريتم نيز در واقع يك نوع شيوه مقياسي پيشرفته است كه بر اساس يك ثابت واهلش تعريف 
شدگي دمايي بين سيسـتم و  اساس يك جفت اين الگوريتم بر. كندعمل مي نويسشده توسط برنامه

-صورت زير تعريـف مـي  اين الگوريتم بهها در قياس سرعتضريب م]. 5[كندحمام گرمايي عمل مي
  :شود
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 τ. كنـد شدگي دمايي را مشخص مـي ثابتي است كه قدرت جفت τسازي وگام زماني شبيه ∆tكه 
طـوري كـه پـس از يـك تغييـر ناگهـاني در دمـا،        شدگي كمتر است بهبزرگ به معناي قدرت جفت

ي بـه ايـن شـكل، تعيـين     هاييكي از مسائل مهم در الگوريتم. رسدسيستم ديرتر به تعادل دمايي مي
  .صورتي است كه الگوريتم را از نظر زمان اجرا و پايداري الگوريتم، بهينه سازداين ثابت به

هاي سيستم را ايجاد نمايـد  اي توزيع كانونيك تمام كميتصورت تضمين شدهتواند بهشيوه نمياين 
هـاي دينـاميكي   مقياس سرعت، از بين بردن همبسـتگي  يو ايراد ديگر اين الگوريتم مشابه با شيوه

  .سيستم است

  

  الگوريتم اندرسون     1-4-3

ايـن الگـوريتم   ]. 6[به الگوريتم اندرسون اشـاره كـرد  توان هاي ديگر تنظيم دما، مياز جمله الگوريتم
-در اين الگوريتم فرض مي. كنددرستي ايجاد مييتمي است كه توزيع كانونيك را بهترين الگورساده

در واقـع ايـن روش تركيبـي از    . كنش استشود كه سيستم مورد نظر با حمام گرمايي در حال برهم
صـورت وارد شـدن   كنش بين اين دو را بـه برهم. باشدو ميهاي ديناميك مولكولي و مونت كارلروش

ي زمـاني بـين ايـن برخوردهـا،     در فاصله. كنندنيروهاي تصادفي بر بعضي از ذرات سيستم مدل مي
با وجود اين برخوردهاي تصادفي، سيسـتم  . يابدسيستم با انرژي ثابت مطابق قوانين نيوتن تحول مي

تعداد ذراتي كه در هر برخـورد بـا حمـام    . شودي فاز منتقل ميبه سطوح انرژي ثابت ديگري در فضا
در صـورت وقـوع برخـورد،    . آيـد كنند با توجه به آهنگ برخـورد بدسـت مـي   كنش ميگرمايي برهم

بولتزمن و دمـاي حمـام گرمـايي اصـلاح      -سرعت جديد اين ذرات با استفاده از تابع توزيع ماكسول
هـاي جديـد   ها و تكانـه مانند سپس با مجموع مكانباقي مي نخوردهي ذرات دستشوند ولي بقيهمي

-در واقع اين عمل متناظر با وارد كردن نيروي تصادفي به ذراتـي مـي  . دهيمسازي را ادامه ميشبيه
-جا نيز وجـود ضـربه  در اين. اندباشد كه خود به صورت تصادفي با توجه به نرخ برخورد انتخاب شده

  .برديكي سيستم را از بين ميهاي تصادفي، همبستگي دينام

  

  

  



 

  شرايط مرزي در ديناميك مولكولي       1-5
-ي شـبيه ذره را درون جعبه به نام جعبه Nدر بررسي به روش ديناميك مولكولي، سيستمي شامل

-ن جعبهسازي اين است كه تعداد ذرات موجود در اييكي از اهداف ما در شبيه. دهندسازي قرار مي
سازي ديناميك مولكولي با اعمال اين امر در شبيه. باقي بماند Nي اصلي در هر لحظه از زمان برابر

طور مثـال بـراي نزديـك شـدن بـه خـواص       به. شودشرايط مرزي مختلف بنابر نياز مسأله اعمال مي
   .شوداستفاده مي اي، از شرايط مرزي دورههاي فيزيكي در مقياس بزرگسيستم

  

  اي     شرط مرزي دوره       1-5-1

ترين حالت آن است كـه دسـتگاه را   گيريم، سادهرا در نظر مي Vبه حجم  ذره و Nدستگاهي شامل 
در حـد ترمودينـاميكي،   . كننـد كـنش مـي  ها تنها با خودشان برهممنزوي در نظر بگيريم، يعني ذره

جا ولي از آن. هاي نزديك سطح، خيلي ناچيز خواهد بودي ذرهخيلي بزرگ باشد، تعداد نسب Nوقتي 
هـاي  اسـت، بنـابراين، كسـر ذره    1010تـا  10اي محدود به سازي رايانهها در يك شبيهكه تعداد ذره

زوي در نظـر  بنـابراين، اگـر دسـتگاه را من ـ   . نزديك به سطح براي اين دستگاه كوچـك نخواهـد بـود   
تـرين راه بـراي   ساده. سازي واقعي از دستگاه بزرگ مقياس انجام دهيمتوانيم يك شبيهبگيريم، نمي

تر به دستگاه بزرگ مقياس، استفاده از شرايط مـرزي  سازي نزديككمينه كردن اثرات سطح و شبيه
ي اصـلي در  ه با جعبـه ي مشاباي تعداد نامتناهي جعبهبراي اعمال شرايط مرزي دوره. اي استدوره

هاي تصـويري درسـت   هر ذره در داخل جعبه. ناميمهاي تصويري ميها را جعبهگيريم كه آننظر مي
ي اصـلي  اي از يكي از وجوه جعبـه هرگاه ذره. كندي اصلي حركت ميمتناظر در جعبه يهمانند ذره

، بنـابراين، همـواره تعـداد،    ودش ـها از وجه روبـرو وارد مـي  ژگيمشابهي با همان وي يخارج شود ذره
هـاي  هـاي مـرزي و ذره  مانـد و تفـاوتي بـين ذره   ي اصلي ثابت باقي ميها در جعبهچگالي و بار ذره

شـود امـا   ها به شكل مكعـب انتخـاب مـي   سازيشبيهاين جعبه در اكثر . داخلي وجود نخواهد داشت
-ي اتـم ي بين مكان و تكانهرابطه .ردرا به هر شكل ديگري انتخاب كتوان آنبنابر ضرورت مسأله مي

  ]:3و2[هاي تصويري و مركزي به شكل زير استهاي جعبه
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انديس بـالا مبـدأ،   (ي اتم است شماره iي تصويري و جعبه يشماره kي مركزي، جعبه 0انديس 
  :توان نوشتبراي راحتي مي )يس داخل پرانتز نشانگر جعبه استي اتم و اندانديس پايين شماره
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→كه در آن بردار 

m هاي تصـويري و  نشانگر مبدأ جعبهL     بنـابراين، بـراي   . طـول ضـلع جعبـه اسـت
و محـل مبـدأ    ي مركـزي ي تصويري ما نياز به مكان اتم در جعبهي مسير يك اتم در جعبهمحاسبه
ي در جعبه iي اتمي تصويري برابر تكانهدر جعبه iي يك اتمتكانه. ي تصويري مربوطه داريمجعبه

  :مركزي است

)1-20.     (
→

→ ′= ii pp   →  0)()0(0 +=
→→

kPP k
ii   →  

dt
kRd

dt
krd

dt
krd k

ii )()()( 00
→→→

+=   
  

  :اي گرفتتوان چنين نتيجههاي تصويري ميدر مورد نيروهاي وارد براتم
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كننـد كـه   هاي تصويري طـي مـي  همان مسيري را در جعبه iاين بدان معناست كه تصويرهاي اتم 
ي مهمي كه بايد به آن توجه كرد ايـن اسـت كـه در    نكته. پيمايدي مركزي ميدر جعبه iخود اتم 

كـنش  هـاي ديگـر نيـز بـرهم    ي مركزي با تمامي تصويرهاي اتمهاي جعبهاصل يك اتم افزون بر اتم
  :ي مركزي به شكل زير استدر جعبه Aبنابراين نيروي وارد بر اتم . دارد
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ي مركـزي خـارج شـود، تصـوير آن از يكـي از      ها بيانگر آن است كه هرگاه اتمـي از جعبـه  اين گفته

اتمـي   mبه عبارت ديگر با خروج اتمي از جعبـه بـا مبـدأ    . شودهاي تصويري همسايه وارد ميجعبه
  .    )1-1(شكل شودوارد مي m–ديگر به جعبه با مبدأ 
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  .هاي تصويري اطراف آن در دو بعدو جعبه) مربع مركزي(سازي ي اصلي شبيهجعبه. 1- 1شكل 

  

  فشار يمحاسبه       1-6

و  Lمكعبي بـه طـول    ياتم در يك ناحيه Nكنيم كه فشار در حالت كلي فرض مي يبراي محاسبه
در   xكه عمود بر محور 2Lي مربعي به مساحت فشار وارد بر يك صفحه]. 2[اندقرار گرفته Vحجم 

  :شودصورت زير تعريف ميي مكعبي قرار دارد، بهاين ناحيه
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توان به عنوان يك شـار تكانـه كـه از    ي بالا فشار را ميطبق رابطه. مساحت سطح است Aكه در آن 
در حالت كلي اين شار تكانه از دو قسمت تشكيل شده است . كند، در نظر گرفتاين صفحه عبور مي

)(كنند هايي كه از سطح عبور ميي اتموسيلههاي كه بر تكانهشا. الف mP شـاري  . ب .شودايجاد مي
)(هاي دو طرف سطح كنش موجود بين اتمبرهم يكه در نتيجه fPدر نتيجه بـه . آيدوجود ميه، ب-
  :توان نوشتطور كلي مي

)1-26(  .fm PPP +=   

  :]2[ ي بالا، فشار كل سيستم برابر است باو جايگذاري اين مقادير در رابطه fPو  mP يبا محاسبه
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  :شودمي صورت زير محاسبهاي در پايان هر گام زماني بهحظهو فشار ل
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-ي زيـر مـي  به رابطه) 12-1(ي از رابطه tT)(با جايگذاري . اي سيستم استدماي لحظه tT)(كه 
  :رسيم
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  ]. Aپيوست [ اي سيستم استانرژي جنبشي لحظه tK)(كه 
  
  
  حجمتنظيم        1-7
  

ي تعادلي و در هر گـام زمـاني   فشار كل سيستم در هر مرحله يتوان با محاسبهحجم سيستم را مي
ابت شبكه را در هر مرحله سازي و ثي شبيهروش كار به اين صورت است كه ابعاد جعبه. تنظيم كرد

در ضريبي كه متناسب با فشار كل است ضرب كرده و سـپس حجـم جعبـه را بـا ايـن ابعـاد جديـد        
  :شودي زير محاسبه ميحجم از رابطه با داشتن فشار كل ضريب تنظيم. كنيممجدداً محاسبه مي
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PDT

PPdt
Beta total                                

  
dt سازي، گام زماني شبيهPDT  ،ثابت عدديtotalP 0اي كـل و  فشار لحظهP    فشـار اوليـه اسـت .

اختياري است و انتخاب صحيح آن در بهينه كردن زمـان اجـراي برنامـه و    نيز مقداري  PDTثابت 
  .ايجاد بهتر شرايط تعادلي تأثير بسزايي دارد

  
  پايستگي اندازه حركت خطي سيستم        1-8
  

-شـبيه  يشود حركت نكـردن خـود جعبـه   سازي وارد ميشبيه ياز مسائل مهمي كه در يك برنامه
يعني همواره در طول اجراي برنامه بايد اندازه حركـت خطـي   . است سازيسازي در طول زمان شبيه

 يتعادلي پـس از محاسـبه   يبراي رسيدن به اين هدف در هر مرحله. كل سيستم برابر با صفر باشد



 

 ياوليـه  يها، سرعت مركـز جـرم سيسـتم را حسـاب كـرده سـپس از انـدازه       سرعت هر كدام از ذره
  .يمكنها در همان مرحله كم ميسرعت
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بدين ترتيب سرعت مركز جرم كل سيستم در هر مرحله صفر . هاو به همين ترتيب براي ساير مؤلفه
  .سازي شدم شبيهتوان مانع از حركت كل سيستم در طول زمان انجاشود و ميمي
  
  
  هاي بين مولكولي                   پتانسيل       1-9
  

هـاي بـين اتمـي بـراي     سازي ديناميك مولكـولي اسـتفاده از پتانسـيل   هاي اساسي شبيهيكي از پايه
رفتـار سيسـتم و قابـل اعتمـاد بـودن نتـايج بـه انتخـاب مناسـب          . توصيف ديناميك ساختارها است

اي و بـس  هاي دو ذرههاي متنوعي از پتانسيلگونه. ها بستگي داردنشي بين ذرهكهاي برهمپتانسيل
رساناها، آلياژهـا و  وسيعي از مواد مانند فلزها، غير فلزها، گازها، نيمه ياي براي مدل كردن دستهذره

هاي ها از طريق انتخاب يك تابع رياضي و تطبيق آن با ويژگياين پتانسيل. غيره پيشنهاد شده است
بـراي  . آينـد سيستم براي بدست آوردن پارامترهاي ناشناخته آن بدست مـي  يتجربي شناخته شده

 كه پتانسيل در نظر گرفته شده جهت كاربردهاي كامپيوتري در مقياس نانو، قابل استفاده باشـند اين
پذيري كـافي  تابع پتانسيل در نظر گرفته شده بايد انعطاف. 1: خواص حدي زير را برآورده كنند بايد

تابع پتانسيل در نظر گرفته شده . 2. هاي مختلف سيستم قابل انطباق باشدداشته باشد تا با مشخصه
هـاي مشـابه قابـل    صورت كيفـي توصـيف كنـد و بـراي سيسـتم     بايد سيستم مورد نظر را حداقل به

  .هاي بين اتمي خواهيم پرداختدر اين بخش به معرفي برخي پتانسيل. استفاده باشد
  
  پتانسيل لنارد جونز       1-9-1
  

-اول شـامل كـره   يدسته: شوندها به دو دسته تقسيم ميسازي ديناميك مولكولي پتانسيلدر شبيه
 يهاسـت و دسـته  بين مولكـول  ياي از فاصلههاي نرم است، كه نيروهاي بين مولكولي تابع پيوسته

. شـوند و تنها هنگام برخورد اعمـال مـي   هاي سخت است كه نيروها ناپيوسته هستنددوم شامل كره
-صـورت زيـر تعريـف مـي    است كـه بـه   7جونز -ترين پتانسيل نرم دو جسمي، پتانسيل لناردعمومي

  ]:3و2[شود
  

                                                 
7 Lennard Jones 
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اي است كه در آن پتانسيل صفر فاصله σي تعادل و مقدار انرژي پتانسيل در نقطه εدر اين رابطه 

  :صورت زير استبراي گاز آرگون به SIها در واحد به عنوان نمونه، مقدار اين كميت. است
  

                               )(104.3 10 m−×=σ            )(1065.1 21 J−×=ε  
  

  :صورت زير استنيروي متناظر با اين پتانسيل به
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هاي بزرگ را نشـان  rهاي كوچك و يك كشش ضعيف درrاين پتانسيل يك نيروي رانشي قوي در
ي اصل طرد پائولي است كه ابرهاي الكتروني دو مولكـول تغييـر شـكل    نيروي رانشي نتيجه. دهدمي
هـاي  هـا در حالـت  شود تـا تعـدادي از الكتـرون   پوشاني دوري كنند و اين باعث ميدهند تا از هممي

بـزرگ بـه    rنيـروي كششـي در  . كوانتومي گوناگوني باشند كه به نيروي رانشي هسته مشهور است
-ايـن پتانسـيل در شـبيه   . شـود دروالس ناميده ميهاست كه نيروي وانپذيري مولكولقطبشخاطر 

-توان به نتايج خوبي بـراي سيسـتم  هاي گازي از دقت خوبي برخوردار است ولي نميسازي سيستم
هاي فلزي استفاده سازي سيستمهاي ديگري براي شبيههاي فلزي دست يافت و بنابراين از پتانسيل

  .كنيمها اشاره ميكه در زير به تعدادي از آنشود مي

  

  پتانسيل ساتن چن      1-9-2
   

باشد كه بـراي توصـيف انـرژي    اي ميهاي بس ذرهيكي ديگر از پتانسيل  SC(8(پتانسيل ساتن چن 
هاي بستگي قـوي  پتانسيلاين پتانسيل از نوع ]. 7[معرفي شد FCCاي عناصر فلزي با ساختار شبكه

هاي اتمـي  كنش مكانيكي خوشهسازي برهماز اين پتانسيل براي شبيه. است EAMنسيل و شبيه پتا
صورت زير انرژي كل در اين پتانسيل به. استهاي فلزي استفاده شده هاي ساختاري خوشهو ويژگي

  :شودنوشته مي
  

                                                 
8 Sutton-Chen 
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باشد كه معمولاً برابر ثابت شبكه در حال پارامتري با بعد طول مي aپارامتري با بعد انرژي و  εكه 

mnاعداد درست مثبت با شرط  nو m. شودتعادل در نظر گرفته مي   .هستند <

  :در حالت آلياژ    

  ]:8[كنيمين تركيب زير استفاده ميحالت آلياژ نيز از قوان يبراي محاسبه
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  :و طبق قوانين تركيب داريم
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 ijmپـالاديم بـراي   mمـس و  mآلياژ و از ijεپالاديم براي  εمس و εپالاديم از -كه در آلياژ مس
  . كنيمآلياژ استفاده مي ijaپالاديم براي aمس و aآلياژ و از ijnپالاديم براي nمس و nآلياژ و از

  

  

  

  



 

  نيرو در پتانسيل ساتن چن يمحاسبه      1-9-3

  

   :صورت زير خواهد بودبه lدر راستاي iيرد بر ذرهنيروي وا
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ه شـكل  ام را بj يام از طرف ذرهiينيروي وارد بر ذره xيبا توجه به محاسبات انجام شده، مؤلفه

  :كنيمبندي ميزير جمع
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  .آيددست ميها به شكل مشابه بساير مؤلفه

  :صورت زير خواهد بودبه jو iو در حالت كلي نيروي بين ذرات
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  :خواهد بودصورت زير و در حالت آلياژ نيرو به
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  يكوانتوم پتانسيل ساتن چن      1-9-4
  

چن است كه به دليـل يـك سـري     –همان پتانسيل ساتن  Q –SC(9( كوانتومي پتانسيل ساتن چن
مكـانيكي را  در اين كار پژوهشي ما خـواص  . تصحيحات كوانتومي مقدار ضرايب آن تغيير كرده است

  .بدست آورديم كه نتايج آن در فصل آخر آمده استكوانتومي  با استفاده از پتانسيل ساتن چن
  
  

  ].٧[ يكوانتوم مقادير پارامترهاي پتانسيل ساتن چن. 1-1جدول 

     )( Aa o         )(evε        c        m        n       فلز  
      3.603     0.005792      84.843          5        10      Cu   مس 
     3.5157     0.007376      84.745            5        10       Ni نيكل  

     3.9163     0.009789      71.336          7        11        Pt  پلاتين  
     3.8813     0.003286      148.205          6        12      Pd   پالاديم  

     4.0651     0.007805      53.581          8        11      Au   طلا  
     4.0691     0.003945       96.524          6        11     Ag   نقره  
     3.7984    0.002461     305.499          5        13     Rh    راديم  

  
  

  برد نيروهاي كوتاه يمحاسبه       1-10 
  

)1(با  iي مركزي هر اتمدر جعبه −N هاي تصويري درون ي ذرهتا اتم ديگر در همان جعبه و كليه
  :ديگر چنين است jهاياز سوي تمام اتم iد و نيروي وارد بر اتمكنش دارهاي تصويري برهمجعبه
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→هاي قبل اشاره شد بردارطور كه در قسمتكه همان

m هـاي تصـويري و  نشانگر مبدأ جعبهL   طـول
به همين علـت بيشـترين   . شودها ميكنشنهايت شدن تعداد برهماين امر باعث بي. ضلع جعبه است

توان از براي حل اين مشكل مي. شودهاي بين ذرات ميي نيرو و پتانسيلوقت رايانه، صرف محاسبه
  .هاي مناسبي جهت كاهش زمان محاسبه استفاده كردتقريب
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  يب قطع كرويتقر      1-10-1
  

گيريم و در نظر مي crاي به شعاع، كرهي مركزيهاي درون جعبهيك از ذرهدر اين تقريب اطراف هر
crrكنيم به ازاي فرض مي  يهاي داخـل كـره بـا ذره   صورت تنها ذرهدر اين. پتانسيل صفر باشد ≤

  ].3[كنش دارندمركزي برهم
  
  
  ترين تصاويركنش با نزديكتقريب برهم     1-10-2
  

ي ديگر در همين جعبه يـا بـا   ي مركزي، با هر ذرهشود كه هر ذره در جعبهدر اين تقريب فرض مي
ام jيدر اين روش اگر فاصـله ذره ]. 3[كندكنش ميهاي مجاور برهمترين تصويرش در جعبهنزديك
ام از شعاع قطعi ياز ذره

2
L يبيشتر باشد، يكي از تصويرهاي ذرهj كمتـر از  يام كه در فاصـله

2
L 

تـرين  تن نزديـك با در نظـر گـرف  . شودكنش در نظر گرفته ميقرار دارد، براي برهم iينسبت به ذره
  :ي مركزي به شكل زير خواهد بوددر جعبه iتصاوير نيروي وارد بر اتم
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انجام شـود   هاي ما در مقياس نانوگيريكه اندازهجا بايد به اين موضوع اشاره كرد كه براي ايندر اين

هـاي درون  كـنش ذره در اين صورت فقط برهم. نظر كردبايد در انجام محاسبات، از اين تقريب صرف
  . ي ما در مقياس مورد نظر باقي خواهد ماندگيريم و در نتيجه ابعاد نمونهجعبه را در نظر مي

  
  هنگردهاي مختلف در مكانيك آماري      1-11
  
  )      NVT(هنگرد كانوني      1-11-1
  

-است كـه نشـان   10ها دارد، هنگرد كانونيسازييكي از هنگردهايي كه بيشترين استفاده را در شبيه
چگالي احتمال در هنگرد كـانوني بـا   . ها، حجم و دماي ثابت استيك سيستم با تعداد ذره يدهنده
)exp)(/(تابع TkH BΓ− متناسب است كه در آنHانرژي كل سيستم در وضعيت يدهندهاننشΓ  
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كـه سيسـتم در   در چنـين هنگـردي تـابع پـارش و احتمـال ايـن      . باشـد مي Tدر فضاي فاز و دماي
  ]:3[صورت زير تعريف كردتوان بهقرار گيرد را مي Γحالت
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با فرض . دماي سيستم است Tثابت بولتزمن و Γ،Bkانرژي كل سيستم در حالت ΓH)(كه در آن 

هـا در سيسـتم باشـد، در حالـت     يل سيستم تنها تابعي از مختصـات فضـايي ذره  ي پتانسژكه انراين
  :پيوسته داريم
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hN

Q NNVT 3!
1  
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  :شوندصورت زير تعريف ميبه dpو drبالا يدر رابطه

  
             N

N pdpdpddp 3
1

33 K==     ,    N
N rdrdrddr 3

1
33 K==  

  
ها بـوده  انرژي پتانسيل سيستم است كه تنها تابعي از آرايش فضايي اتم rU)(، )48-1(ي در رابطه

  :انتگرال تابع پارش داريم يبا تجزيه. انرژي جنبشي كل ذرات استKو
  
)1-49                              (         , ex

NVT
id
NVTNVT QQQ =  

  
idكه در آن

NVTQال در هنگرد كانوني و، تابع پارش گاز ايدهex
NVTQ    كه تنها تـابعي از مختصـات فضـايي

  :صورت زير تعريف مي شوندها است، بهذره
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  :صورت زير تعريف مي شودطول موج گرمايي سيستم است كه به Λ،)50-1(ي در رابطه
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هاي كلاسـيكي در سيسـتم   استفاده از تقريب ين كميت مي توان براي مشخص كردن محدودهاز اي

اتمي، از عدد يك خيلـي   يترين فاصلهاگر نسبت طول موج گرمايي سيستم به نزديك. استفاده كرد
ي در رابطـه . تر باشد، مي توان از تقريب كلاسيكي در بررسي رفتار يك سيستم استفاده كردكوچك

)1-51( ،NVTZدر اين . هاسترا انتگرال ساختار سيستم گوييم كه تنها تابعي از مختصات فضايي اتم
  :صورت زير بيان كردرا مي توان بر حسب تابع چگالي بههنگرد انرژي آزاد سيستم 

  
)1-53                               (.)ln(),,( NVTB QTkTVNA −=  
  
  
  )NPT(فشارهم –دما هنگرد هم     1-11-2
  

-هاي سيستم ثابت است اما انرژي و حجـم مـي  دما، فشار و تعداد ذره 11فشارهم –دما در هنگرد هم
)exp)(/(در اين هنگرد چگالي احتمال با كميت . تغيير كنند توانند TkPVH B+− متناسب است .

  ]:3[صورت زير بيان كردتوان بهباشد را مي Γدر حالتكه سيستم تابع پارش و احتمال اين
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  :در حالت پيوسته داريم. كندمشخص مي Vفشار سيستم را در حجم Pكه در آن
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