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  تشكر و قدرداني  

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

ها و اخلاق خوبشان كه متحمل به خاطر راهنمايي دكتر داودياز جناب آقاي 
  .صميمانه سپاسگزارم ،زحمات زيادي در طي اين مدت شدند

داوري  كه قبول زحمت فرمودند و درونه دكترو  دكتر محمدخانياز جناب آقايان 
  .نامه را به عهده گرفتند بسيار ممنون و سپاسگزارماين پايان

  .كارشناسي ارشد تشكر و قدرداني ميكنم فيزيك 87هاي سال از تمامي ورودي

بويژه خانم  ،خواهعسگري آقاي، مرادي آقاي، خطيخوش خانم، حسيني خانماز 
گروهي خوبي براي من بودند و مرا كه در طول اين مدت هم عليزادهو آقاي  تاجفر

  . كمك كردند صميمانه ممنون و متشكرم

هايشان در اين مدت دلگرمي كهخانم مهندس زهرا صاحبقران، از همسر عزيزم، 
 .كنمنامه تشكر و قدرداني ميپشتوانه كارم بود، و نيز به خاطر ويرايش پايانهمواره 
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  :چكيده
سازي نامه رشد بلور نانوسيم آلومينيوم با استفاده از شبيهدر اين پايان         

. بررسي شده استبلوري  ]001 [كامپيوتري  ديناميك مولكولي در جهت
رزوتا براي -ذره انجام شده، از پتانسيل برهمكنش كلري 2300سازي براي شبيه

اعمال    zجهت اي درمرزي دورهشرط . برهمكنش بين ذرات استفاده شده است
در . استفاده شده است سرعت ورلهشده و براي حل معادلات حركت از الگوريتم 

- ن دمايي به سيستم وارد مياباشد يك گراديسازي كه غيرتعادلي مياين شبيه
سيستم به حالت پايداري رسيد منبع گرما  گام زماني كه 200000پس از  شود

، مايع- جامد رهاي دلخواه شامل پهناي فصل مشتركو پارامت شده حركت داده
نتايج . شوندگيري ميانرژي، پارامترنظم، دماي ذوب، دماي انجماد وچگالي اندازه

ن دما پهناي فصل ادهند كه با افزايش گراديسازي نشان ميبدست آمده از شبيه
-مستقل مي حركت منبع گرمامايع كاهش يافته ولي از سرعت -مشترك جامد

و تغييرات دماي  دما هاي مختلفبراي گراديان رشد و نيز ماكزيمم سرعت. دباش
   .سرعت منبع گرما بدست آمده استتغييرات دماي انجماد با  ذوب و
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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 تازه بخش بندي سنتي فيزيك تجربي و فيزيك نظريكه با حضور رايانه به تقسيمطوري

دانيم در علم فيزيك طور كه ميهمان. فيزيك وابسته به رايانه يا فيزيك محاسباتي اضافه شد
و پيشرفت فيزيك  همواره يك همكاري و تبادل اطلاعات و نتايج بين تجربه و تئوري برقرار بوده

گيري قابل اندازه فيزيك تجربي به واقعيات ملموس و. باشدحاصل از رشد هماهنگ اين دو بخش مي
در بعضي . باشدهاي تجربي مياساساً تنظيم منطقي داده تئوريكه كار فيزيك در حالي پردازدمي

هايي كه در توان براي پديدهيعني مي و تئوري وجود دارد نتايج تجربيموارد توافق خوبي بين 
-آيد را ميبدست مي هاي خوبي ساخت و همچنين هرچه در تئورييتئورشود آزمايشگاه ديده مي

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

  .وجود آمده استاي بهرايانهسازي ارتباطي بين فيزيك تجربي و فيزيك نظري به نام شبيه
- هاي جديد علوم و تحقيقات است كه با اعمال شرايط شبهيكي از شاخه سازي وابسته به رايانهشبيه

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

-اي بهاي محيط كاملاً كنترل شدهسازي رايانهشبيه .پذير نيست روبرو هستيمچه در واقعيت امكان
سازي يكي از كاربردهاي شبيه. كندرا فراهم مي ممكنهاي غيرآورد و امكان انجام آزمايشوجود مي

  .باشدآوري نانو ميدر فن
ولوژي شامل طراحي، توليد و كاربرد نانومواد و فهم روابط و قوانين حاكم بين خواص فيزيكي، نانوتكن

اين فناوري پتانسيل كاربردي بسيار زيادي از الكترونيك و . هاستشيميايي، مكانيكي و ابعاد آن
  .و مواد جديد دارد هاي نانوبيولوژيكي، نانوپزشكياپتيك گرفته تا سيستم

به عبارت . باشدهاي ضروري و اساسي نانوتكنولوژي ميوليد نانومواد يكي از جنبهراستا ت 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
يگر اين مواد هنوز و ممكن است بسياري از خواص د اندياري از اين خواص شناسايي شدهبس. كنند

در  گيريهاي چشماستفاده از چنين خواصي منجربه پيشرفت. مانده باشندناشناخته باقي
  .هاي مختلف شده و خواهد شدتكنولوژي

منظور از نانوذره، . اشاره كرد بلوري و نانومواد توان به نانوذراتهاي فناوري نانو ميترين حوزهاز مهم 
   .ذراتي با ابعاد نانو در سه بعد است
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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 آنواد نانوبلوري ناشي از طبيعت نانوذرهمهم م
هاي ، تأسيسات نيروگاههاي حرارتيي فرود هواپيما و همچنين در مبدلدر دنده 1990ي دهه

گي بر تواند تأثير بزراي 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 ختماناو س هالدوزرها، اسكلت فلزي پلي بها در تجهيزاتي مانند تيغهمقاوم بوده و از آن

  .شودصنعت دريانوردي استفاده مي
، توان در وسايل نقليه، تجهيزات ورزشي مانند چوب اسكياز فلزات ابر سخت مي: مواد ساختاري
  .استفاده كرد... موتور 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 هستنداجزاي بسيار مناسبي براي اتصال نانوسيستم

، 2هاكننده ، معكوس، ترانزيستورهاي دوقطبي1رانزستورهاي متأثر از ميدانها نظير تنانودستگاه
هادي مونتاژ هاي نيمهي نانوسيموسيله، به4هاي منطقيو حتي گيت 3ي نوردهاي ساطع كنندهودي
  .شوندمي

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

شود و اگر ر مشخص ميو ساختار مواد نيز در مرحله رشد بلو .هستند) شيميايي و ساختار مولكولي
ايم خواص مواد را بتوانيم با كنترل رشد بلور برساختار مواد تاثير گذار باشيم در اين صورت توانسته

مايع در مقياس اتمي كه با  -تغيير دهيم لذا مطالعه رشد بلورها و بررسي فصل مشترك جامد
سازي ديناميك يك شبيهنامه با تكندر اين پايان باشدروشهاي آزمايشگاهي بسيار سخت مي

  .مولكولي مطالعه شده است

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

  .باشدآوري نانو ميفنتوضيح مختصري در مورد  دومفصل 
  .دازيمپرفصل سوم در مورد رشد بلور مي

  .باشدمي رشد بلور سازيفصل چهارم شامل شرح و نتايج حاصل از شبيه

                                                 
1 Field Effect Transistors (FETs) 
2 Inverters 
3 Light emitted diod (LED) 
4 Logic gates 
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  فصل اول                                            
  سازي ديناميك مولكوليمباني كلي شبيه

  
  

در شرايطي كه . سازي يك پديده پيدا كنيمه شبيهدر برخي از مسائل فيزيكي ممكن است نياز ب
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 ولي در رايانه، نخستين بار در دههسازي ديناميك مولكاستفاده 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

سازي باعث شده است تا امروزه هيي شبهاها و بهبود روزافزون روشافزايش نمايي قدرت رايانه
سازي ديناميك مولكولي از يك مدل آزمايشي فيزيك آماري به يك روش سودمند براي شبيه

  . پيشگويي ويژگيهاي مواد تبديل شود
ديناميك اين . كندها از قوانين مكانيك كلاسيك پيروي ميدر روش ديناميك مولكولي حركت ذره

ي خواص مختلفي از مواد از جمله تواند كمك شاياني به محاسبهماري، ميها به همراه مكانيك آذره
  .كند ديناميك مولكوليسازي با استفاده از تكنيك شبيه... خواص گرمايي، مكانيكي و

  
  )MD(سازي ديناميك مولكولي شبيه      1- 1
  

ليل اين مسير به باشد با تحها در فضاي فاز ميي مسير حركت اتمهدف ديناميك مولكولي محاسبه
تحول زماني سيستم، در . دست آوردتوان خواص مورد نظر سيستم را بهكمك مكانيك آماري مي

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

-ها بهكنش بين آنها و با توجه به برهمشود و هر توزيع جديد ذرات با استفاده از توزيع قبلي آنمي

                                                 
5 Alder 
6 Wain wright 
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-ي شبيه، به نام جعبهVاي فرضي به حجم ذره درون جعبه Nپس دستگاهي شامل . آيددست مي
  ها برقرار است حركت كرده و با ها 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 ذره، با حضور يك پتانسيل برهم Nمجموعه از ذرات مثلاً  را در يك 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 ميبستگي دارد در نتيجه  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 ميي زماني كوتاه كه به آن گام زماني شبيههيك دور
. 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
. ات در هر لحظه از زمان و مسير حركت ذرات در طول زمان كاملاً مشخص استمختصات ذر

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 ميخواه بههر زمان دل
ي دوم نيوتن با وجود ي ديفرانسيل مرتبهمعادله Nپذير نيست بنابراين مجبور به حل عددي امكان

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. ستا 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 ها و سرعتمكان داشتن ، با +∆

                                                 
7 Finite Difference Method 
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گيري از معادلات حركت هاي مختلفي براي انتگرالالگوريتم. دست آورداستفاده از روابط بازگشتي به
  .كنيمها اشاره ميبه روش المان محدود وجود دارد كه در زير به بعضي از آن

  
  هاي ديفرانسيل حركتشيوه حل عددي معادله      2- 1
  

هاي ديفرانسيل حركت، شود، 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     2-1- 1

كه به كمك ] 2[است 8رود روش اويلرهاي حركت به كار ميمعادلهاي كه در حل هاي اوليهاز روش
آن مكان و سرعت هريك از ذرات در هر گام زماني بر حسب مقدار پيشين آن، به صورت زير بدست 

  :آيدمي
  
)1-3                                     (  .ttvtrttr ∆+=∆+

→→→

)()()(  
  
)1-4                              (          .ttatvttv ∆+=∆+

→→→

)()()(  
  

  .است∆tدر اين روش خطاي كلي محاسبات از مرتبه توان اول 
  
  الگوريتم ورله      2-2- 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  →

  ]:4و3[به صورت زير نوشت tحول  →
  
)1-5                                  (),()(

2
1)()()( 2 tadtdttvtrdttr iii

→→→→

++=+  
  
  
)1-6                                 (),()(

2
1)()()( 2 tadtdttvtrdttr iii

→→→→

+−=−  
  

  :رسيمر ميي زيي بالا به رابطهبا جمع دو رابطه
                                                 

8 Euler 
9 Verlet Algorithm 
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)1-7                 (            ).()()()(2)( 2 tadtdttrtrdttr iii

→→→→

+−−=+  
  

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

  :را از هم كم كرد در نتيجه) 6- 1(و ) 5-1(توان روابط 
  

)1-8                                        ( .
2

)()(
dt

dttrdttrv ii
i

−−+
=

→→
→  

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

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

  .شودمي
  
  الگوريتم سرعت ورله      2-3- 1

ه جا، سرعت به روش ديگري محاسباين 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

  ]:4و3[آيددر هر گام زماني بر حسب مقدار پيشين آن، به صورت زير بدست مي imرم ج
  

)1-9                         (,)()(
2
1)()()( 2

i

i
iii m

tFdtdttvtrdttr
→

→→→

++=+  

  

)1-10                             (,)(
2
1)()

2
1(

i

i
ii m

tFdttvdttv
→

→→

+=+   

  

)1-11                      (   .)(
2
1)

2
1()(

i

i
ii m

dttFdtdttvdttv +
++=+

→
→→  

  .ماندسازي با تقريب خوبي ثابت باقي مياين الگوريتم انرژي كل سيستم در طول شبيه از با استفاده
  

                                                 
10 Velocity Verlet Algorithm 
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  دما يمحاسبه       1-3
  

  :صورت زير محاسبه كرداي سيستم را بهتوان دماي لحظهانرژي مي همپاريبا توجه به قضيه 
  
)1-12       (                              .)(2)( tK

dNk
tT

B

=  

Bk  ،ثابت بولتزمنd است و  3جا برابر با تعداد درجات آزادي سيستم كه در اين)(tK  انرژي
  :شوداست كه از رابطه زير محاسبه مي tاي كل سيستم در لحظه جنبشي لحظه

  
)1-13                               (      .)(

2
1)( 2∑=

i
ii tvmtK  

  
  :آيداي به صورت زير بدست ميگيري زماني از دماي لحظهبا ميانگين Tدماي ماكروسكوپي سيستم 

  
)1-14(                                 .)(1

1

2∑
=

〉〈=
N

i
ii

B

tvm
dNk

T  

  
  سازي ديناميك مولكوليهاي ثابت نگه داشتن دما در شبيهروش       1-4
  

گيرد، بررسي سيستم در هنگرد ها مورد توجه قرار ميسازيمواردي كه بيشتر در شبيه يكي از
. ماندسازي ثابت باقي ميكانوني است كه در آن تعداد ذرات، حجم و دماي سيستم در طول شبيه

  :كنيمها اشاره ميهاي متفاوتي براي ثابت نگاه داشتن دما وجود دارد كه در زير به برخي از آنروش
  
  مقياس سرعت يشيوه     1- 4- 1
  

سازي مقياس كردن ها براي ثابت نگاه داشتن دما در طول فرايند شبيهترين روشيكي از ساده
توان اي ذرات ميبينيم كه با وجود سرعت لحظهمي) 13-1(با توجه به رابطه ]. 2[هاستسرعت ذره

ين روش در پايان هر گام زماني و در نتيجه در ا. اي سيستم را محاسبه كردانرژي جنبشي لحظه
سازي هاي جديد، براي ثابت نگاه داشتن دما در مقدار اوليه شبيهها و سرعتي مكانپس از محاسبه

0Tكنيمها را به صورت زير مقياس مي، سرعت:  
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)1-15                                   (       .
)(

2 0

tK

TkN

vv
B

old
ix

new
ix =  

  

ي سرعت هابه همين ترتيب براي ساير مؤلفه .در اينجا تعداد درجات آزادي سيستم است Nكه 
oldدر اين رابطه . داريم

ixv ي زماني مورد نظر بوده و سرعت محاسبه شده در بازهnew
ixv  سرعت

اي آن انرژي جنبشي لحظه K(t)دماي اوليه سيستم و  0Tسازي است، متناظر با دماي اوليه شبيه
newهاي حركت در گام زماني بعدي از حال براي حل معادله. است

iv كنيم و به اين استفاده مي
در اين . مزيت استفاده از اين روش سادگي و زمان اجراي آن كم است. ماندترتيب دما ثابت مي

شود همبستگي بين هايي كه به ذرات وارد ميماند اما به علت ضربها ثابت باقي ميروش اگرچه دم
هاي ديناميكي رود در نتيجه اين روش همبستگيهاي مختلف از بين ميسرعت ذرات در زمان
  . بردسيستم را از بين مي

   Berendsenالگوريتم      2- 4- 1

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

- ها در اين الگوريتم به صورت زير تعريف ميضريب مقياس سرعت]. 5[كندحمام گرمايي عمل مي
  :شود

)1-16                                    (.)1
)(

(1 0 −
∆

+=
tT

Ttvv old
ix

new
ix τ

   

 τ. كندثابتي است كه قدرت جفت شدگي دمايي را مشخص مي τسازي وگام زماني شبيه ∆tكه 
بزرگ به معناي قدرت جفت شدگي كمتر است به طوري كه پس از يك تغيير ناگهاني در دما، 

هايي به اين شكل، تعيين يكي از مسائل مهم در الگوريتم. رسديرتر به تعادل دمايي ميسيستم د
  .اين ثابت به صورتي است كه الگوريتم را از نظر زمان اجرا و پايداري الگوريتم، بهينه سازد

هاي سيستم را ايجاد نمايد اي توزيع كانونيك تمام كميتتواند به صورت تضمين شدهاين شيوه نمي
هاي ديناميكي ايراد ديگر اين الگوريتم مشابه با شيوه مقياس سرعت، از بين بردن همبستگي و

  .سيستم است

  الگوريتم اندرسون     3- 4- 1

اين الگوريتم ]. 6[توان به الگوريتم اندرسون اشاره كردهاي ديگر تنظيم دما، مياز جمله الگوريتم
در اين الگوريتم فرض . كندا به درستي ايجاد ميترين الگوريتمي است كه توزيع كانونيك رساده
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در واقع اين روش تركيبي از . شود كه سيستم مورد نظر با حمام گرمايي در حال برهمكنش استمي
برهمكنش بين اين دو را به صورت وارد شدن . باشدهاي ديناميك مولكولي و مونت كارلو ميروش

ي زماني بين اين برخوردها، در فاصله. كنندمي نيروهاي تصادفي بر بعضي از ذرات سيستم مدل
با وجود اين برخوردهاي تصادفي، سيستم . يابدسيستم با انرژي ثابت مطابق قوانين نيوتن تحول مي

تعداد ذراتي كه در هر برخورد با حمام . شودبه سطوح انرژي ثابت ديگري در فضاي فاز منتقل مي
در صورت وقوع برخورد، . آيدهنگ برخورد بدست ميكنند با توجه به آگرمايي برهمكنش مي

بولتزمن و دماي حمام گرمايي اصلاح  -سرعت جديد اين ذرات با استفاده از تابع توزيع ماكسول
هاي جديد ها و تكانهمانند سپس با مجموع مكانشوند ولي بقيه ذرات دست نخورده باقي ميمي

-مل متناظر با وارد كردن نيروي تصادفي به ذراتي ميدر واقع اين ع. دهيمسازي را ادامه ميشبيه
- در اينجا نيز وجود ضربه. اندباشد كه خود به صورت تصادفي با توجه به نرخ برخورد انتخاب شده

  .بردهاي تصادفي، همبستگي ديناميكي سيستم را از بين مي

  اي     شرط مرزي دوره     5- 1

ترين حالت آن است كه دستگاه را گيريم، سادهظر ميرا در ن Vبه حجم  ذره و Nدستگاهي شامل 
در حد ترموديناميكي، . كنندها تنها با خودشان برهمكنش ميمنزوي در نظر بگيريم، يعني ذره

جا ولي از آن. هاي نزديك سطح، خيلي ناچيز خواهد بودخيلي بزرگ باشد، تعداد نسبي ذره Nوقتي 
هاي است، بنابراين، كسر ذره 1010تا 10اي محدود به انهسازي رايها در يك شبيهكه تعداد ذره

بنابراين، اگر دستگاه را منزوي در نظر . نزديك به سطح براي اين دستگاه كوچك نخواهد بود
ترين راه براي ساده. سازي واقعي از دستگاه بزرگ مقياس انجام دهيمتوانيم يك شبيهبگيريم، نمي

تر به دستگاه بزرگ مقياس، استفاده از شرايط مرزي زي نزديكساكمينه كردن اثرات سطح و شبيه
ي اصلي در ي مشابه با جعبهاي تعداد نامتناهي جعبهبراي اعمال شرايط مرزي دوره. اي استدوره

هاي تصويري درست هر ذره در داخل جعبه. ناميمهاي تصويري ميها را جعبهگيريم كه آننظر مي
ي اصلي اي از يكي از وجوه جعبههرگاه ذره. كندي اصلي حركت ميههمانند ذره متناظر در جعب

، بنابراين، همواره )1-1(شود شكلها از وجه روبرو وارد ميخارج شود ذره مشابهي با همان ويژگي
- هاي مرزي و ذرهماند و تفاوتي بين ذرهي اصلي ثابت باقي ميها در جعبهتعداد، چگالي و بار ذره

شود ها به شكل مكعب انتخاب ميسازيشبيهاين جعبه در اكثر . نخواهد داشت هاي داخلي وجود
ي ي بين مكان و تكانهرابطه .را به هر شكل ديگري انتخاب كردتوان آناما بنابر ضرورت مسأله مي

  ]:3و2[هاي تصويري و مركزي به شكل زير استهاي جعبهاتم

)1-17                                   (),()()( 00 kRkrkr k
ii

→→→

+=  

)1-18                                        (),()0(0 kPP k
ii

→→

=  
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انديس بالا مبدأ، (ي اتم است شماره iي تصويري و شماره جعبه kي مركزي، جعبه 0انديس 
دهد كه نشان مي) 17- 1(رابطه ) ي اتم و انديس داخل پرانتز نشانگر جعبه استرهانديس پايين شما

توان براي راحتي مي. ي تصويري استي تصويري نسبت به مبدأ آن در جعبهدر جعبه iمحل اتم
  :نوشت

)1-19                          ([ ] [ ] [ ]K,1,0,0,0,0,1,0,0,0=
→

m     ,)(0
→→

= mLkR   
→كه در آن بردار 

m هاي تصويري و نشانگر مبدأ جعبهL بنابراين، براي . طول ضلع جعبه است
ي مركزي و محل مبدأ 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 ميتمدر مورد نيروهاي وارد برا
  

)1-21                       (.
→

→ ′= ii FF      →    mm ′=    ,)(0

dt
kPd

dt
Pd k

ii

→→

=        
  

كنند كه هاي تصويري طي ميدر جعبههمان مسيري را  iاين بدان معناست كه تصويرهاي اتم 
ي مهمي كه بايد به آن توجه كرد اين است كه در نكته. پيمايدي مركزي ميدر جعبه iخود اتم 

هاي ديگر نيز برهمكنش ي مركزي با تمامي تصويرهاي اتمهاي جعبهاصل يك اتم افزون بر اتم
  :ي مركزي به شكل زير استدر جعبه Aم بنابراين نيروي وارد بر ات. دارد

  
)1-22                       (.

→→→

−= AjAj rrr     ),( LmrFF
m

Aj
Aj

A

→+∞

−∞=

→

≠

→→

−= ∑ ∑       

  
ي مركزي خارج شود، تصوير آن از يكي از ها بيانگر آن است كه هرگاه اتمي از جعبهاين گفته

اتمي  ،mگر با خروج اتمي از جعبه با مبدأ به عبارت دي. شودهاي تصويري همسايه وارد ميجعبه
  .    شودوارد مي m–ديگر به جعبه با مبدأ 

)1-23                                 (  ,)0()( 00 Lmrmr ii

→→→→

−=−  
  

)1-24                                        ().()0( 00
→→→

−= mPP ii  
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هاي تصويري اطراف آن در و جعبه) مربع مركزي(سازي اصلي شبيه يجعبه. 1- 1شكل                  

  .دو بعد

  فشار يمحاسبه       1-6

و حجم  Lاتم در يك ناحيه مكعبي به طول  Nكنيم كه براي محاسبه فشار در حالت كلي فرض مي
V 2ي مربعي به مساحت فشار وارد بر يك صفحه]. 2[اندقرار گرفتهL كه عمود بر محورx  در اين

  :شودناحيه مكعبي قرار دارد، به صورت زير تعريف مي

)1-25                                 (            ).(1
x

x
x mv

dt
d

AA
FP ==   

توان به عنوان يك شار تكانه كه 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 . د، در نظر گرفتكناين صفحه عبور مي

)(كنند هايي كه از سطح عبور ميي اتماي كه بوسيلهشار تكانه. الف mP شود و يا بايجاد مي .
)(هاي دو طرف سطح كنش موجود بين اتمشاري كه در نتيجه برهم fPدر نتيجه . آيدجود مي، بو

  :توان نوشتبه طور كلي مي

)1-26( .fm PPP +=  

  :ي بالا، فشار كل سيستم برابر است باو جايگذاري اين مقادير در رابطه fPو  mPبا محاسبه 
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)1-27                                    (.).(
3
1 ∑∑

<

→→

+=
i ji

ijij
B rF

VV
TNkP  

  :شوداي در پايان هر گام زماني به صورت زير محاسبه ميو فشار لحظه

)1-28                                 (.).(
3
1)()( ∑∑

<

→→

+=
i ji

ijij
B rF

VV
tTNktP  

-ي زير ميبه رابطه) 12-1(ي از رابطه tT)(با جايگذاري . اي سيستم استدماي لحظه tT)(كه 
  :رسيم

)1-29                                 (.).(
3
1)(

3
2)( ∑∑

<

→→

+=
i ji

ijij rF
V

tK
V

tP  

  
  .اي سيستم استانرژي جنبشي لحظه tK)(كه 

  
  حجمتنظيم        1-7
  

ي تعادلي و در هر گام زماني توان با محاسبه فشار كل سيستم در هر مرحلهحجم سيستم را مي
و مختصات تمام  ثابت شبكه ،سازيي شبيهاين صورت است كه ابعاد جعبه روش كار به. تنظيم كرد

را در هر مرحله در ضريبي كه متناسب با فشار كل است ضرب كرده و سپس حجم جعبه را با  ذرات
ي زير حجم از رابطه با داشتن فشار كل ضريب تنظيم. كنيماين ابعاد جديد مجدداً محاسبه مي

  :شودمحاسبه مي
  

)1-30(                                      .)(13 0
⎥⎦
⎤

⎢⎣
⎡ −

+=
PDT

PPdtBeta total                                

dt سازي، گام زماني شبيهPDT  ،ثابت عدديtotalP 0اي كل و فشار لحظهP فشار اوليه است .
نيز مقداري اختياري است و انتخاب صحيح آن در بهينه كردن زمان اجراي برنامه و  PDTثابت 

  .ايجاد بهتر شرايط تعادلي تأثير بسزايي دارد
  
  پايستگي اندازه حركت خطي سيستم        1-8
  

سازي در شود حركت نكردن خود جعبه شبيهيسازي وارد ماز مسائل مهمي كه در يك برنامه شبيه
يعني همواره در طول اجراي برنامه بايد اندازه حركت خطي كل . سازي استطول زمان شبيه

براي رسيدن به اين هدف در هر مرحله تعادلي پس از محاسبه سرعت هر . سيستم برابر با صفر باشد


