
 
 

 
 

  
  ]٠٠١[رشد بلور نانو سيم روی درراستای 

 
 
 
 

 ارشد آارشناسي نامه پايان

  آذين تاج فر

 
  

  
  

 داودي جمال دآتر  :راهنما استاد
 

 
 
 

 
 ١٣٨٩ دی



bV Y :oJt.!

't) 
\'.rY | ,e-,r:

$_rl,rS_rS rrti .1t-! jl Eti.r

"l;rl.'-Ll.;r5 a-b;t-t ,l gLic +*b (Af) -eds rp;l ;k*,1 ! I Jb srlu; cil.u_'b b

.r.oLl CaJLI ,r;*-l-S +"ip:d.Li, JSC$ lril :,u;L>

[ ..ll 6U-lt.;c 6:.1 ,oon" lU.lf! St 4rJth" ,;le;c o.,n;

,u;l*,.f :t) C*;lr9lc l[.o -F s 8-"-f :lFt ul4:otK.:;lo rc rlrgls pi'*,ilt-. ,y;'- t Al/t./Y'l &tb _r"

I rgrf

_r[cb..-,f

_rL cL:.*.,|

,SP t*s ,':r*r9sl* 'i( I
/t- 9r- -N )- 

J

.rfcli|a pU g pU

.9c9fc Jt"" ;5c

,s5.lo *ls.u*.";5c

.rj[i'.tc*o ; *! ;5c

ocfj*W .-gcb;5c

(lt -lV/11)vftl*"^ r -Y

(lf -lAl11)vr -f
(lY -lf/l1Ue+r rl.ttt *f

oft:fc oi*o ?6o

Ld.ol) JU*,| - \

otK;:.il; Fl. j.>.;o^ r[..-,f -Y

otK,,l;lr 
'[i1. J.>.,-.o-o Jh-,| -Y

,jt*^SJ i:!*,--2..i o.-ri_Li - f

oLfli.if c *"5:i gY*iarEj' y.ro
ec.;ol ..1y.o"iSc

; p &;r"T Ost'"



 ج 
 

 

 

 

 

 

 

  

  

  



 د 
 

 

 

  

   تقديم به

  پدر و مادر عزيزم             

 كه امنيت آغوششان                                  

 .پيشرفت مرا موجب شد  

 

 

 

 

 

 

 

 

   

 

 

 



 ه 
 

 قدرداني و تشكر
 

  
عطا  من به را دانش و علم مسير در گرفتن قرار توفيق آه سپاسگزارم منان خداوند از

  .فرمود
 
های بی دلسوزی و هاراهنمايي خاطر به داودي، استاد بزرگوار دآتر آقاي جناب از

 .سپاسگزارم صميمانه مدت اين طي در دريغشان
  
 داوري و فرمودند زحمت قبول آه دآترملکی و محمدخاني دآتر آقايان جناب از
 .سپاسگزارم گرفتند عهده به را پايان نامه اين
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  چكيده
 

مايع فلز منيزيم كه داراي -به بررسي مكانيزم رشد بلور و محاسبه فصل مشترك جامد در اين كار پژوهشي

اين  مطالعه با تكنيك شبيه سازي ديناميك مولكولي غير تعادلي در حالت . است پرداختيم hcpساختار 

. انجام شده است  cleri-rosatoكنشي بلوري و با استفاده از پتانسيل بر هم ] 100[پايدار و در جهت

نمودارهاي انرژي، دما، پارامتر نظم و فشار سيستم گزارش شده و با استفاده از مشتق انرژي و پارامتر نظم 

نتايج شبيه سازي نشان . كنيممايع را دقيقا مشخص - توانستيم پهناي فصل مشترك جامد zنسبت به مولفه 

مايع تاثير دارد و با افزايش گراديان -صل مشترك جامددهد كه گراديان دماي اعمالي در جامد بر پهناي فمي

با كاهش سرعت منبع گرم دماي ذوب كاهش و همچنين   شودتر  ميمايع پهن -مشترك جامددما، فصل 

  .يابديافته ودماي انجماد افزايش مي
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  مقدمه

سرعت جاي خود را در علم باز كرده و يكي اين ابزار قدرتمند به  با وارد شدن رايانه در قرن بيستم،
-به .دانان شده استهاي فيزيكبزارهاي مهم و جدانشدني در تحقيقات علمي از جمله پژوهشاز ا

اي به نام بخش تازه بندي سنتي فيزيك تجربي و فيزيك نظريكه با حضور رايانه به تقسيمطوري
دانيم در علم فيزيك طور كه ميهمان. ا فيزيك محاسباتي اضافه شدفيزيك وابسته به رايانه ي

و پيشرفت فيزيك  همواره يك همكاري و تبادل اطلاعات و نتايج بين تجربه و تئوري برقرار بوده
گيري فيزيك تجربي به واقعيات ملموس و قابل اندازه. باشدحاصل از رشد هماهنگ اين دو بخش مي

در بعضي . باشدهاي تجربي مياساساً تنظيم منطقي داده تئوريار فيزيك كه كدر حالي پردازدمي
هايي كه در توان براي پديدهيعني مي و تئوري وجود دارد نتايج تجربيموارد توافق خوبي بين 

-آيد را ميهاي خوبي ساخت و همچنين هرچه در تئوري بدست مييتئورشود آزمايشگاه ديده مي

اند كه توانايي ساختن قدر از هم دور شدهتئوري و تجربه آنولي در مواردي  توان در آزمايشگاه ديد
و يا تئوري را توضيح بدهد نداريم در نتيجه يك پل  مدلي كه بتواند نتايج توليد شده در آزمايشگاه

  .وجود آمده استاي بهسازي رايانهارتباطي بين فيزيك تجربي و فيزيك نظري به نام شبيه
- هاي جديد علوم و تحقيقات است كه با اعمال شرايط شبهيكي از شاخه وابسته به رايانهسازي شبيه

هاي با استفاده از تكنيك .واري رسيدتوان به نتايج تجربيطبيعي و مراقبت در سطوح اتمي، مي
- آن ههاي بالا براي دسترسي بو توانايي هااي ما با يك آزمايشگاه مجازي با قابليتسازي رايانهشبيه

- اي بهاي محيط كاملاً كنترل شدهسازي رايانهشبيه .رو هستيمهپذير نيست روبچه در واقعيت امكان

سازي يكي از كاربردهاي شبيه. كندرا فراهم مي ممكنهاي غيرآورد و امكان انجام آزمايشوجود مي
  .باشدآوري نانو ميدر فن

ومواد و فهم روابط و قوانين حاكم بين خواص فيزيكي، نانوتكنولوژي شامل طراحي، توليد و كاربرد نان
وري پتانسيل كاربردي بسيار زيادي از الكترونيك و آاين فن. هاستشيميايي، مكانيكي و ابعاد آن

  .و مواد جديد دارد هاي نانوبيولوژيكي، نانوپزشكياپتيك گرفته تا سيستم
به عبارت . باشدو اساسي نانوتكنولوژي مي هاي ضروريراستا توليد نانومواد يكي از جنبه در اين

ي خواص و كاربرد نانومواد تنها هنگامي ميسر است كه اين مواد با ابعاد ديگر مطالعه در زمينه
-مي  در مقياس نانومتر، مواد خواص جديدي پيدا. راحتي توليد شوندمشخص در دسترس بوده و به
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يگر اين مواد هنوز ممكن است بسياري از خواص دو  اندبسياري از اين خواص شناسايي شده. كنند
در  گيريهاي چشماستفاده از چنين خواصي منجربه پيشرفت. مانده باشندناشناخته باقي

  .هاي مختلف شده و خواهد شدتكنولوژي
 منظور از نانوذره،. اشاره كرد و نانومواد بلوري توان به نانوذراتوري نانو ميآهاي فنترين حوزهاز مهم

  .ذراتي با ابعاد نانو در سه بعد است
ي بلور در يك ماده به سمت مقياس نانو حركت كند در اين صورت به نانوذرات اگر اندازه: نانوبلورها

اص وخ. پوشاني دارند توان گفت كه لفظ نانوبلور و نانوذره تا حدودي هممي. نزديك خواهيم شد
اولين كاربردهاي تجاري اين نانومواد در  .هاستاي آنمهم مواد نانوبلوري ناشي از طبيعت نانوذره

هاي ، تأسيسات نيروگاههاي حرارتيي فرود هواپيما و همچنين در مبدلدر دنده 1990ي دهه
تواند تأثير بزرگي بر اي ميي بلورها در مواد تودهكاهش اندازه. اي و مولدهاي بخار ظاهر شدهسته

  :توان به موارد زير اشاره كردترين كاربردهاي نانوفلزات نيز مياز مهم .ها داشته باشدخواص آن
هاي بسيار سختي ايجاد كنند كه در مقابل خوردگي توانند پوششفلزات نانوساختار مي: هاپوشش

ها و يا در ختماناها و سلدوزرها، اسكلت فلزي پلي بها در تجهيزاتي مانند تيغهمقاوم بوده و از آن
  .شوداستفاده مي صنعت دريانوردي

، موتور توان در وسايل نقليه، تجهيزات ورزشي مانند چوب اسكياز فلزات ابر سخت مي: كاربردها
  .استفاده كرد... هواپيما و

هادي هاي نيمهدر مطالعات اخير اثبات شده كه نانوسيم. ها هستنديكي از انواع نانومواد نانوسيم
ء برخي از اين اجزا. هاي الكترونيكي و نوري هستنديستماجزاي بسيار مناسبي براي اتصال نانوس

، 2هاكننده ، معكوس، ترانزيستورهاي دوقطبي1ستورهاي متأثر از ميدانيرانزها نظير تنانودستگاه
هادي مونتاژ هاي نيمهي نانوسيموسيله، به4هاي منطقيو حتي گيت 3ي نوردهاي ساطع كنندهودي
  .شوندمي

اي كه دارند نويدبخش كارايي به دليل خواص ويژه و روي مانند نانو سيم منيزيم فلزي هاي نانوسيم
توسعه الكترونيك و قدرت يافتن در اين زمينه وابسته به پيشرفت . زيادي در قطعات الكترونيكي اند

با اين حال قوانين مكانيك كوانتومي، محدوديت . مداوم در كوچك كردن اجزاء الكترونيكي است
تر كردن تكنولوژي هاي مرسوم و  ي ساخت و افزايش هزينه هاي توليد ما را در كوچكتكنيك ها

                                                 
1 Field Effect Transistors (FETs) 
2 Inverters 
3 Light emitted diod (LED) 
4 Logic gates 
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هاي فلزي بخاطر خصوصيات منحصر به فردشان كه منجر به نانوسيم. متداول محدود خواهد كرد
  .جذاب ترين مواد مي باشند   كاربرد گوناگون آنها مي شود، يكي از

براي دستيابي به  .هاي محاسبه گر كاربرد داشته باشند دستگاه توانند در رايانه و سايرنانوسيم ها مي
علاوه بر اين، خود . قطعات الكترونيكي نانومقياس پيچيده، به سيم هاي نانومقياس نياز داريم

  .نانوسيم ها هم مي توانند مبناي اجزاي الكترونيكي همچون حافظه باشند

افتد، يعني سطح ميكروسكوپي اتفاق مي خواص ماكروسكوپي جامدات تابع اتفاقاتي است كه در
پيوند (ي جامد ها در مادهو آرايش هندسي آن هاخواص مكانيكي شديداً تابع نيروي بين اتم

شود و اگر و ساختار مواد نيز در مرحله رشد بلور مشخص مي .هستند) شيميايي و ساختار مولكولي
ايم خواص مواد را ر باشيم در اين صورت توانستهبتوانيم با كنترل رشد بلور برساختار مواد تاثير گذا

-مايع در مقياس اتمي كه با روش -تغيير دهيم لذا مطالعه رشد بلورها و بررسي فصل مشترك جامد

سازي ديناميك مولكولي نامه با تكنيك شبيهدر اين پايان باشدهاي آزمايشگاهي بسيار سخت مي
  .مطالعه شده است

نامه در مطالب اين پايان. خواهيم پرداخت منيزيم رشد بلور نانوسيمنامه به بررسي ما در اين پايان
  :فصول زير گنجانده شده است
  .پردازدمي MDفصل اول به بيان مباني كلي

  .باشدآوري نانو ميتوضيح مختصري در مورد فن دومفصل 
  .دازيمپردر مورد رشد بلور مي به توضيحاتي فصل سوم

  .پردازيممي نانو سيم منيزيم سازي رشدشبيهبه توضيحاتي در مورد فصل چهارم 
  .باشدمي سازيشامل شرح و نتايج حاصل از شبيه پنجمفصل 
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  فصل اول

  سازي ديناميك مولكوليمباني كلي شبيه

در شرايطي كه . كنيمسازي يك پديده پيدا در برخي از مسائل فيزيكي ممكن است نياز به شبيه
سازي را به روش سازي كنيم معمولاً شبيهها را شبيهها و مولكولاي از اتمبخواهيم مجموعه

ها با اي از اتمسازي رفتار ميكروسكوپي مجموعهي شبيهايده. دهيمديناميك مولكولي انجام مي
توسط فرمي  1940ي در دههسازي ديناميك مولكولي در رايانه، نخستين بار استفاده از روش شبيه

انجام  6رانتنو وي 5توسط الدر 1957سازي عملي انجام شده در سال مطرح شد، ولي نخستين شبيه
  ].1[سازي كردندهاي سخت را شبيهگرفت كه رفتار يك سامانه مايع شامل كره

ا امروزه سازي باعث شده است تهيهاي شبها و بهبود روزافزون روشافزايش نمايي قدرت رايانه
سازي ديناميك مولكولي از يك مدل آزمايشي فيزيك آماري به يك روش سودمند براي پيششبيه

  . هاي مواد تبديل شودگويي ويژگي
ديناميك اين . كندها از قوانين مكانيك كلاسيك پيروي ميدر روش ديناميك مولكولي حركت ذره

ي خواص مختلفي از مواد از جمله ي به محاسبهتواند كمك شايانها به همراه مكانيك آماري، ميذره
  .كند ديناميك مولكوليسازي با استفاده از تكنيك شبيه... خواص گرمايي، مكانيكي و

  )MD(سازي ديناميك مولكولي شبيه      1-1

باشد با تحليل اين مسير به ها در فضاي فاز ميي مسير حركت اتمهدف ديناميك مولكولي محاسبه
تحول زماني سيستم، در . دست آوردتوان خواص مورد نظر سيستم را بهآماري مي كمك مكانيك

. صورت هاميلتوني، لاگرانژي يا معادلات نيوتن باشد نهفته استتواند بهكه مي ،ي حركت آنمعادله
ها استفاده تك ذرههاي حركت براي تكز نوشتن معادلهسازي به روش ديناميك مولكولي ادر شبيه

                                                 
5 Alder 
6 Wain wright 
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-ها بهكنش بين آنها و با توجه به برهمد و هر توزيع جديد ذرات با استفاده از توزيع قبلي آنشومي

-ي شبيه، به نام جعبهVاي فرضي به حجم ذره درون جعبه Nپس دستگاهي شامل . آيددست مي

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

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

كنشي در نظر با حضور يك پتانسيل برهم ذره، Nرا در يك مجموعه از ذرات مثلاً  iي حال ذره
تواند اين ذره را جذب كند يا ام ميjي طور مثال ذرهي ديگري در سيستم، بهگيريم، هر ذرهمي

توان انرژي پتانسيل كل ذره بستگي دارد در نتيجه مي jrو irكنش به موقعيت ذراتبراند، اين برهم
  :صورت زير نوشتبهرا 
  

)1-1.                                          (∑
≠

→

=
N

ij
iji ruru )()(  

  
ي مورد نظر نيرويي به شكل زير با اين چنين پتانسيلي به ذره. هاستي بين ذرهفاصله ijrكه در آن 
  :شودوارد مي

  

)1-2    (                                       .)(
→→

−∇= ii ruf  
  

در روش ديناميك . شودمي ivو اين نيرو مطابق با قانون دوم نيوتن باعث حركت ذره با سرعت 
دهيم كه ذره در شود، سپس اجازه ميمولكولي سرعت هر ذره در يك زمان مشخص محاسبه مي

گوييم با آن سرعت حركت كند سپس سازي ميزماني كوتاه كه به آن گام زماني شبيه ييك دوره
. شودروز رساني ميانرژي پتانسيل، نيرو و در نهايت سرعت ذرات در اين مكان جديد محاسبه و به

كند و بنابراين روش ديناميك مولكولي از قوانين مكانيك كلاسيك در حركت ذرات پيروي مي
. در هر لحظه از زمان و مسير حركت ذرات در طول زمان كاملاً مشخص استمختصات ذرات 

ي حركت نيوتن بررسي كرد توان تحول زماني سيستم را با حل معادلهطور كه اشاره شد ميهمان
هاي ذرات را در ها و سرعتگيري كنيم تا بتوانيم مكانكار بايد از معادلات حركت انتگرالبراي اين

صورت نظري دانيم كه حل دقيق معادلات حركت براي ما بهدست آوريم ولي ميه بههر زمان دلخوا
ي دوم نيوتن با وجود ي ديفرانسيل مرتبهمعادله Nپذير نيست بنابراين مجبور به حل عددي امكان
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يك روش استاندارد براي حل اين معادلات ديفرانسيل روش المان . ي ذرات هستيمشرايط اوليه
، ∆tو∆xهاي محدود به المان dtو dxهايي مانند در اين روش با تبديل ديفرانسيل .است 7محدود

شوند و به اين ترتيب با هايي بازگشتي تبديل ميهاي ديفرانسيل حركت به معادلههريك از معادله
ttها را در زمان ها و سرعتتوان مكانمي tهاي ذرات در زمان ا و سرعتهداشتن مكان ، با +∆

گيري از معادلات حركت هاي مختلفي براي انتگرالالگوريتم. دست آورداستفاده از روابط بازگشتي به
  .كنيمها اشاره ميبه بعضي از آن 3- 1بخش به روش المان محدود وجود دارد كه در 

  هنگردهاي مختلف در مكانيك آماري      1-2

 هنگرد بندادي 1 -2- 1

 هنگرد كانوني است كه نشان سازي  دارد،يكي از هنگردهايي كه بيشترين استفاده را در شبيه

چگالي احتمال در هنگرد كانوني با تابع . ها، حجم و دماي ثابت استدهنده يك سيستم با تعداد ذره
( )( )TkH BΓ−exp  متناسب است كه در آنH در  ߁دهنده انرژي كل سامانه در پيكربندي  نشان

در هنگرد كانوني تابع پارش به صورت زير . باشدن ميثابت بولتسم ݇و  Tفضاي فاز در دماي 
  ]:2[شود تعريف مي

  
)1-3(                                                  ( )( )TkHQ BNVT Γ−∑= Γ exp  
  

 ]: 2[قرار گيرد برابر است با  ߁در چنين هنگردي احتمال اينكه سيستم در حالت 

 

)1-4  (                                                   ( )( )
( )( )TkH

TkH

B

B

Γ−Σ
Γ−

=
Γ

Γ exp
exp

ρ  

 
هاي ذره در حالت پيوسته، با فرض اينكه انرژي پتانسيل تنها تابعي پيوسته از مختصات فضايي

  :سامانه باشد خواهيم داشت
 

)1-5  (  ;     ( ) ( )rUKprH rrr
+=,       ( )( )∫ −= TkprHdrdp

hN
Q bNNVT

rr,exp
!
1

3            

)1-6(                                  ( ) ( )( )∫ ∫ −−= TkrUdrTkKdp
hN

Q BbNNVT
rexpexp

!
1

3    

                                                 
7 Finite Difference Method 
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  :شوندبه صورت زير تعريف مي dpو  drدر اين روابط

  
  N

N pdpdpddp 3
1

33 ...==            ;         N
N rdrdrddr 3

1
33 ...==                  )1-7(      

  
)انرژي جنبشي كل ذرات و Kهمچنين )rU r  انرژي پتانسيل سيستم است كه تنها تابعي از آرايش

  :با تجزيه انتگرال پارش داريم .باشدها ميفضايي اتم
 
)1-8                                                                               (      ex

NVT
id
NVTNVT QQQ = 

 
idدر اينجا 

NVTQ آل در هنگرد كانوني و تابع پارش گاز ايدهex
NVTQ مختصات فضايي  كه تنها تابعي از

  :شوندباشند، به صورت زير تعريف ميها ميذره
  

 )1-9  (                                       ( )∫ Λ
=−= N

N

BN

N
id
NVT N

VTmkPdp
hN

VQ 3
2

3 !
2exp

!
  

 

)1-10                                             (      ( )( )∫ =−= N
NVT

BN
ex
NVT V

Z
TkrUdr

V
Q rexp1  

 
  :باشدطول موج گرمايي سيستم مي Λ، )9-1(  در رابطه 

  
)1-11(                                                  Tmkh B22=Λ 

  
هاي كلاسيكي در سيستم توان براي مشخص كردن محدوده استفاده از تقريباز اين كميت مي

مي خيلي كوچكتر از يك استفاده كرد؛ اگر نسبت طول موج گرمايي سيستم به نزديكترين فاصله ات
را  NVTZنيز  )10- 1(در رابطه . توان از تقريب كلاسيكي در بررسي سيستم استفاده كردباشد، مي

  در اين هنگرد . باشدها ميگوييم كه تنها تابعي از مختصات فضايي اتمانتگرال ساختار سيستم مي
  :چگالي به صورت زير بيان كردتوان بر حسب تابع انرژي آزاد سيستم را مي

  
)1-12(                                     ( ) ( )NVTB QTkTVNA ln,, −=  

                         
  



 

11 
 

  )NVE(هنگرد كانوني كوچك     2-2- 1

هاي منزوي از هنگرد كانوني كوچك استفاده براي بررسي مسيرهاي ديناميك مولكولي در سيستم
چگالي احتمال . ثابت هستند Eو انرژي كل  V،حجم سيستم  Nها تعداد ذرهكنيم كه در آن مي

)در اين هنگرد با )( )EH −Γδ باشددر اين هنگرد تابع پارش به صورت زير مي. متناسب است:   
  
 )1-13(                                        ( )( )∑ −Γ= Γ EHQNVE δ   

 )1-14(                            ( )( )∫ −Γ= EHdpdr
Nh

Q NN
NNVE δ

!
1

3   

                                 
در هنگرد كانوني كوچك، ارتباط با ترموديناميك از طريق آنتروپي سيستم است كه از رابطه زير به 

  :آيددست مي
)1-15(                                       ( ) ( )EVNQkTEVNS ,,ln,, = 

  

  )VTµ(هنگرد كانوني بزرگ     2-3- 1

. شوندثابت در نظر گرفته مي Tو دما  V، حجم µدر هنگرد كانوني بزرگ پتانسيل شيميايي 
)چگالي احتمال در اين هنگرد با كميت )( )TkNH Bµ−−exp در اين هنگرد تابع . متناسب است

  :پارش عبارت است از
 
  )1-16(                ( )( ) ( )∑∑ ∑ =−−= Γ NVTBNBNVT QTkNTkNHQ µµµ expexp  
  

  :شودقرار گيرد به صورت زير تعريف مي ߁و احتمال اينكه سيستم در حالت 
  

)1-17(                                                                     ( )( )
NVT

B

Q
TkNH µ

ρ
−−

=Γ

exp         

  :در حد پيوستار داريم

)1-18(                                    ( ) ( )TkHdrdpTkN
hN

Q BBNNVT −= ∫∑ µµ exp
!
1

3  
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  :]2[توان فشار سيستم را بر حسب تابع پارش به صورت زير بيان كرددر اين هنگرد مي
 

)1-19(                                                                              ( )VT
B Q
V

TkP µln−=  

  :شودبه صورت زير بيان مي بزرگ در هنگرد كانوني Aهمچنين ميانگين كميت فيزيكي 
  

)1-20(                                    ( ) ( ) ( )( )
VT

NN
N

VT Q

ssdsAZVN
A

µ
µ

β∑ ∫ Ψ−
=

− exp! 1

 

       

       drdsV N =        ,       ( )
3

exp
Λ

=
βµZ                                                             )1-21(       

  )NPT( فشارهم-دماهنگرد هم    2-4- 1

توانند هاي سيستم ثابت است،اما انرژي و حجم ميفشار دما،فشار و تعداد ذرههم- دمادر هنگرد هم
)در اين هنگرد چگالي احتمال با كميت. تغيير كنند )( )TkPVH B+−exp تابع . متناسب است

  :پارش عبارت است از
  
)1-22        (      ( )( ) ( )∑∑∑ −=+−= Γ NVTBVBVNPT QTkPVTkPVHQ expexp  

                          
  :]2[توان به صورت زير بيان كردقرار گيرد را مي ߁احتمال اينكه سيستم در حالت 

 

)1-23                                        (( )( )
NPT

B

Q
TkPVH +−

=Γ

exp
ρ

  
  

                   
  :در حالت پيوسته داريم. كندحجم را مشخص مي Vفشار سيستم و  Pكه در آن 

  

)1-24                                       (( )( )∫ ∫ +−= TkPVHdrdpdv
vhN

Q bNNPT exp
!

1

0
3  

                  
  :و براي انتگرال ساختار در اين هنگرد خواهيم داشت
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)1-25                                         (( ) ( )( )∫∫ −−= TkrUdrTkPVdvZ bBNVT

rexpexp  
  

  :باشدآزاد گيبس بر حسب تابع پارش نيز به صورت زير ميانرژي 
  
)1-26                                         (( ) ( )NPTB QTkTPNG ln,, −= 

  هاي ديفرانسيل حركتشيوه حل عددي معادله      1-3

هاي ديفرانسيل حركت، شود، روش حل معادلهبسته به نوع هنگردي كه سيستم در آن بررسي مي
  .پردازيمميهاي ديفرانسيل حركت ش حل معادلهمتفاوت خواهد بود كه در زير به معرفي چند رو

  الگوريتم اويلر     3-1- 1

كه به كمك ] 3[است 8رود روش اويلرهاي حركت به كار مياي كه در حل معادلههاي اوليهاز روش
- هپيشين آن، به صورت زير بآن مكان و سرعت هريك از ذرات در هر گام زماني بر حسب مقدار 

  :آيددست مي

)1-27                                        (, ttvtrttr ∆+=∆+
→→→

)()()(     
  

)1-28 .                                        (ttatvttv ∆+=∆+
→→→

)()()(       
  

  .است∆tدر اين روش خطاي كلي محاسبات از مرتبه توان اول 

  الگوريتم ورله          3-2- 1

توان مي. است 9رود روش ورلههاي حركت به كار ميهاي ديگري كه براي حل معادلهاز روش

)( dttri +
)(و  → dttri −

tri)(را با استفاده از بسط تيلور  →

  ]:4و2[به صورت زير نوشت tحول  →
  

                                                 
8 Euler 
9 Verlet Algorithm 
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)1-29                                  (, )()(
2
1)()()( 2 tadtdttvtrdttr iii

→→→→

++=+  

  

)1-30                                  (, )()(
2
1)()()( 2 tadtdttvtrdttr iii

→→→→

+−=−  

  :رسيمي زير ميي بالا به رابطهبا جمع دو رابطه
  

)1-31    (                              .)()()()(2)( 2 tadtdttrtrdttr iii

→→→→

+−−=+    
  

طور آيد ولي هماندست ميهدر اين روش مكان ذرات در هر گام زماني از روي دو مقدار قبلي آن ب
- براي بدست آوردن سرعت در اين الگوريتم مي. شودي بالا سرعت ظاهر نميبينيم در رابطهكه مي

  :را از هم كم كرد در نتيجه) 30-1(و ) 29-1(توان روابط 
  

)1-32 .                                         (
dt

dttrdttr
v ii

i 2
)()( −−+

=

→→
→   

  
- طور كه ميهمان. كاهش داد∆tي توان دوم توان خطاي كلي محاسبات را با اين روش تا مرتبهمي

ي سرعت دو محاسبه سرعت نيست، زيرا براي محاسبهبينيم اين الگوريتم، الگوريتم مناسبي براي 
كنيم و در نتيجه خطاي بزرگي ناشي از خطاي گرد كردن ظاهر جمله هم مرتبه را از هم كم مي

  .شودمي
  

  الگوريتم سرعت ورله          3-3- 1

به جا، سرعت به روش ديگري محاساين الگوريتم همان الگوريتم ورله است با اين تفاوت كه در اين
در اين روش خطا در محاسبات . گوييممي 10شود به همين دليل به آن الگوريتم سرعت ورلهمي

اين الگوريتم بيشتر در حل مسائل مكانيك نيوتني و . يابدسرعت به مقدار قابل توجهي كاهش مي
گيرد و به كمك آن موقعيت و سرعت هريك از ذرات به مورد استفاده قرار مي MDهاي سازيشبيه
  ]:4و2[آيددر هر گام زماني بر حسب مقدار پيشين آن، به صورت زير بدست مي imجرم 

                                                 
10 Velocity Verlet Algorithm 


