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 ٔمسٔٝ

. ذٛال ٔٛاز زض ؾُح ٔيىطٚؾىٛپی اؾت ٚ زضن ثطاي ُٔبِؼٝ اؾبؾیٔىب٘يه آٔبضي يه اثعاض 

ثطاؾبؼ ايٗ تئٛضي، اٌط ثط ٕٞىٙف ٞبي زضٖٚ ّٔىِٛی ٚ ثيٗ ّٔىِٛی زض زؾتطؼ ثبقس، ذٛال 

ثٙبثطايٗ قجيٝ ؾبظي ّٔىِٛی ٘مف اضظقٕٙسي زض اضائٝ . ٔٛاز ثسؾت ٔی آيس( ٔبوطٚؾىٛپی)فيعيىی 

ٕٞچٙيٗ ٔی تٛاٖ ٘تبيح يه قجيٝ ؾبظي ّٔىِٛی ضا ثب . زليك ثٝ ٔؿبئُ ٔىب٘يه آٔبضي زاضزخٛاة 

اٌط ٔسَ ٔٛضز ٘ظط . ٘تبيح تدطثی ٔمبيؿٝ وطز تب ويفيت يه ٔسَ پتب٘ؿيُ ثيٗ ّٔىِٛی ضا ثطضؾی ٕ٘ٛز

ٚ  ّٔىِٛی ٔی تٛا٘س اَلاػبت ٔفيسي ضا زض اذتيبض ٘ظطيٝ پطزاظاٖ زيٙبٔيه ٔٙبؾت ثبقس، قجيٝ ؾبظي

ٕٞيكٝ أىبٖ پصيط ٘يؿت ٚ  زض آظٔبيكٍبٜوٝ اخطا ٚ تدطثٝ وطزٖ ٘ظطيبت  چطا. ٔحمميٗ تدطثی ثٍصاضز

پبييٗ تط اظ آٖ ثبقس وٝ ٘تبيح  يب ٕٔىٗ اؾت زلت ٔٛضز ٘ظط ثربَط قطايٍ آظٔبيكٍبٞی ثؿيبض 

. ضززض يٕٗ زض قجيٝ ؾبظي أىبٖ ايدبز ٞط ٘ٛع تغييط زِرٛاٞی ٚخٛز زا. نحيحی ثطآٚضزٜ قٛز

.  ضا ثسؾت آٚضزٔی تٛاٖ ذٛال ٔبوطٚؾىپی آٖ ثٙبثطايٗ ثبزاقتٗ خعئيبت ٔيىطٚؾىٛپی يه ؾيؿتٓ 

ٔثُ ٔحسٚزيت زض ظٔبٖ قجيٝ ؾبظي وٝ ٟ٘بيتب زض  اضزٖ ضٚـ ٚخٛز زايأب ٔحسٚزيتٟبيی ٘يع زض 

 ثُٛض ،ٚ ٕٞچٙيٗ ٔحسٚزيت زض تؼساز شضٜ ٞبي زضٖٚ خؼجٝ قجيٝ ؾبظي حسٚز چٙس ٘ب٘ٛ ثب٘يٝ اؾت

ٔثبَ زض قجيٝ ؾبظيٟب، ٔب ٟ٘بيتب زض حسٚز چٙس ٞعاض اتٓ ضا ٔی تٛا٘يٓ زض ٘ظط ثٍيطيٓ ٕٞچٙيٗ ا٘ساظٜ 

أب ثب ايٗ ٕٞٝ ٘تبيح . ؾيؿتٓ وٛچه زض ٘ظط ٌطفتٝ ٔی قٛز وٝ اظ ٔحسٚزيتٟبي ايٗ ضٚـ ٔی ثبقس

.  ثب ٘تبيح آظٔبيكٍبٞی ثب وٕه زيٙبٔيه ّٔىِٛی ثسؾت آٔسٜ اؾت ٔمبيؿٝ ايوبٔلا لبثُ 

ثب پيكطفت تىِٙٛٛغي ٚ وبٞف ؾبيع ٚؾبيُ اِىتطٚ٘يىی إٞيت تٛخٝ ثٝ ٔؿبئُ ٔطثٌٛ ثٝ ا٘تمبَ 

 .حطاضت آقىبض ٔی ٌطزز، ظيطا وٝ ََٛ ػٕط ٚ ػّٕىطز اثعاض ثكست ثٝ ايٗ وٕيبت ٚاثؿتٝ اؾت

ٔٛازي وٝ ضؾب٘ٙسٌی حطاضتی ثبلايی زاض٘س ٚ زض ٘تيدٝ ٔی تٛا٘ٙس ا٘تمبَ زٞٙسٜ ي ذٛة حطاضت  

اظ آٖ خّٕٝ ٔی تٛا٘يٓ اظ ٘بِِ٘ٛٛٝ ٞبي وطثٙی وٝ ضؾب٘ٙسٌی حطاضتی . قٙس، ثؿيبض ٔٛضز تٛخٝ ٞؿتٙسثب

ثيكتط ا٘ساظٜ ٌيطيٟب ضٚي ايٗ ٔٛاز ٘كبٖ ٔی زٞس وٝ ثب افعايف زٔب ، تب .ثؿيبض ثبلايی زاض٘س ضا ٘بْ ثطز
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٘بِِ٘ٛٛٝ چٙس خساضٜ اي ثب اظ ٘ظط تدطثی ثطاي . زٔبي اتبق ضؾب٘ٙسٌی حطاضتی ايٗ ٔٛاز افعايف ٔی يبثس

ثب اؾتفبزٜ اظ . ا٘ساظٜ ٌيطي قسٜ اؾت W/mk3000٘ب٘ٛٔتط زض زٔبي اتبق ايٗ ٔمساض ثطاثط ثب  14لُط 

قجيٝ ؾبظيٟبي زيٙبٔيه ّٔىِٛی ا٘دبْ قسٜ ، ايٗ ٔمساض ثطاي ٘ب٘ٛ ِِٛٝ ي ته خساضٜ تب حسٚز 

W/mk5800 وٕيت فيعيىی ٟٔٓ ضؾب٘ٙسٌی  ثب ايٗ ٔلاحظبت ثٝ تحميك ضٚي. ٘يع ثطآٚضز قسٜ اؾت

 .حطاضتی ثب اؾتفبزٜ اظ ضٚـ زيٙبٔيه ّٔىِٛی تؼبزِی پطزاذتٝ ايٓ
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 شبیه سازی دینامیک مولکولی
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  تاریخچه 1-1

ثطاؾبؼ . ٔىب٘يه آٔبضي يه اثعاض لاظْ الاخطا ثطاي ُٔبِؼٝ ذٛال ٔٛاز زض ؾُح ٔيىطٚؾىٛپی اؾت

ي زضٖٚ ّٔىِٛی ٚ ثيٗ ّٔىِٛی زض زؾتطؼ ثبقس، ذٛال فيعيىی ايٗ تئٛضي، اٌط ثط ٕٞىٙف ٞب

ثدع زض ثؼًی ٔٛاضز ؾبزٜ ٚ ايسٜ آَ، ٔؿبيُ تحّيّی زض ٔىب٘يه . ٔٛاز ثسؾت ٔی آيس( ٔبوطٚؾىٛپی)

زض چٙيٗ ٔؿبئّی اظ قجيٝ . آٔبضي يب اظ َطيك تمطيجٟب حُ ٔی قٛ٘س ٚ يب حُ ٘كسٜ ثبلی ٔی ٔب٘ٙس

ثٙبثطايٗ قجيٝ . وٝ خٛاثٟبي زليمی ضا ٘يع ٔی تٛاٖ اظ آٖ اؾترطاج وطزؾبظي ّٔىِٛی اؾتفبزٜ ٔی قٛز 

ٕٞچٙيٗ ٔی تٛاٖ . ٔىب٘يه آٔبضي زاضزؾبظي ّٔىِٛی ٘مف اضظقٕٙسي زض اضائٝ خٛاة زليك ثٝ ٔؿبئُ 

٘تبيح يه قجيٝ ؾبظي ّٔىِٛی ضا ثب ٘تبيح تدطثی ٔمبيؿٝ وطز تب ويفيت يه ٔسَ پتب٘ؿيُ ثيٗ ّٔىِٛی 

اٌط ٔسَ ٔٛضز ٘ظط ٔٙبؾت ثبقس، قجيٝ ؾبظي ّٔىِٛی ٔی تٛا٘س اَلاػبت ٔفيسي ضا زض  .ضا ثطضؾی ٕ٘ٛز

چطاوٝ اخطا ٚ تدطثٝ وطزٖ ٘ظطيبت ٚ آظٔبيكبت تدطثی . اذتيبض ٘ظطيٝ پطزاظاٖ ٚ ٔحمميٗ تدطثی ثٍصاضز

ٕٞيكٝ أىبٖ پصيط ٘يؿت ٚ يب ٕٔىٗ اؾت زلت ٔٛضز ٘ظط ثربَط قطايٍ آظٔبيكٍبٞی ثؿيبض پبييٗ تط 

زض يٕٗ زض قجيٝ ؾبظي أىبٖ ايدبز ٞط ٘ٛع تغييط . ظ آٖ ثبقس وٝ ٘تبيح نحيحی ثطآٚضزٜ قٛزا

أب . ثٙبثطايٗ ثبزاقتٗ خعئيبت ٔيىطٚؾىٛپی يه ؾيؿتٓ ضا ثسؾت آٚضز. زِرٛاٞی ٚخٛز زاضز

ٔثُ ٔحسٚزيت زض ظٔبٖ قجيٝ ؾبظي وٝ ٟ٘بيتب زض حسٚز  اضزٖ ضٚـ ٚخٛز زائحسٚزيتٟبيی ٘يع زض 

ثُٛض ٔثبَ زض  ٚ ٕٞچٙيٗ ٔحسٚزيت زض تؼساز شضٜ ٞبي زضٖٚ خؼجٝ قجيٝ ؾبظي. ٚ ثب٘يٝ اؾتچٙس ٘بٖ

قجيٝ ؾبظيٟب، ٔب ٟ٘بيتب زض حسٚز چٙس ٞعاض اتٓ ضا ٔی تٛا٘يٓ زض ٘ظط ثٍيطيٓ ٕٞچٙيٗ ا٘ساظٜ ؾيؿتٓ 
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وبٔلا  أب ثب ايٗ ٕٞٝ ٘تبيح. اقيبء وٛچه زض ٘ظط ٌطفتٝ ٔی قٛز وٝ اظ ٔحسٚزيتٟبي ايٗ ضٚـ ٔی ثبقس

ايسٜ قجيٝ ؾبظي ضفتبض  .لبثُ ليبؾی ثب ٘تبيح آظٔبيكٍبٞی ثب وٕه زيٙبٔيه ّٔىِٛی ثسؾت آٔسٜ اؾت

ٔيىطٚؾىٛپی ٔدٕٛػٝ اي اظ اتٓ ٞب ثب اؾتفبزٜ اظ ضٚـ قجيٝ ؾبظي زيٙبٔيه ّٔىِٛی زض ضايب٘ٝ، 

 1957ُٔطح قس، ِٚی ٘رؿتيٗ قجيٝ ؾبظي ػّٕی زض ؾبَ 1تٛؾٍ فطٔی 1940٘رؿتيٗ ثبض زض زٞٝ 

ا٘دبْ ٌطفت وٝ ايٗ قجيٝ ؾبظي ضفتبضي يه ؾيؿتٓ قبُٔ تٟٙب چٙس زضنس وطٜ 3ٚ ٚيعايت2تٛؾٍ اِسض

خٛ٘ع  -اضزِٗاِٚيٗ وؿی ثٛز وٝ ثب اؾتفبزٜ اظ پتب٘ؿيُ  1964زض ؾبَ 4حٕبٖض .ؾرت ضا ٔسَ ٔی وطز

 وٝ ايٗ ٘تبيح ثب زض قجيٝ ؾبظي زيٙبٔيه ّٔىِٛی وٕيبتی ضا ثطاي آضٌٖٛ ٔبيغ اؾترطاج وطز ٚ ٘كبٖ زاز 

ثب پيكطفت تىِٙٛٛغي ٚ ثبلا ضفتٗ تٛاٖ وبٔپيٛتطٞب ٚ . اَلاػبت آظٔبيكٍبٞی زض تٛافك ذٛثی ٞؿتٙس

ٔفيسي ضا  تلسضت ٔحبؾجبت ٔؿبئُ پيچيسٜ تطي ضا ٔی تٛا٘يٓ ثب ضٚـ زيٙبٔيه ّٔىِٛی حُ ٚ وٕيب

ليبؼ ّٔىِٛی تب وٟىكب٘ی ضا تؼسازثؿيبض ظيبزي اظ پسيسٜ ٞبي فيعيىی ٚ قيٕيبيی،اظ ْ .اؾترطاج وٙيٓ

.  ٔی تٛاٖ ثب اؾتفبزٜ اظ قجيٝ ؾبظي ٞبي ضايب٘ٝ اي ُٔبِؼٝ وطز
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 ضاثُٝ آظٔبيف،قجيٝ ؾبظي ٚ تئٛضي (-1-1)قىُ

 

های رایانه ای نواع شبیه سازی ا 1-2

: ز اؾتفبزٜ لطاض ٔی ٌيطزضچٙس ضٚـ وّی ثطاي قجيٝ ؾبظي ؾيؿتٓ ٞب ٔٛ

: يضٚـ زيٙبٔيه ِٔٛىَٛ -1

 1زيٙبٔيه ّٔىِٛی ولاؾيه -اِف

 2زيٙبٔيه ّٔىِٛی آغبظيٗ -ة

 وبضِٛ -ضٚـ ٔٛ٘ت -2

 1ٔٛ٘ت وبضِٛ ٔتطٚپِٛيؽ -اِف

                                                 

1 .Classsical Molecular Dynamics                        3.Metropolis Mont Carlo 

2 .Ab initio Molecular Dynamics                          4.Path integral,Variational,Diffusion Quantom 

Monte Carlo 

 ؾيؿتٓ ٚالؼی ؾبذتٗ ٔس َ ؾيؿتٓ ٔسَ

ايدبز ٘ظطيٝ ٞبي  ا٘دبْ قجيٝ ؾبظي

 تمطيجی

 ا٘دبْ آظٔبيف

پيف ثيٙی ٞبي  اؾترطاج ٘تبيح اؾترطاج ٘تبيح

 ٘ظطي

ٔمبيؿٝ  ٔمبيؿٝ 

تبييس ٘ظطيٝ تبييس ٔسَ 
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 2ا٘تٍطاَ ٔؿيط، ٚضزقی ٚ پركی :وٛا٘تٛٔیٔٛ٘ت وبضِٛ  -ة

ثب  ٚ ؾپؽٔی قٛز  ؾيؿتٕی قبُٔ چٙسيٗ ّٔىَٛ زض ٘ظط ٌطفتٝ (1ٚ2)زض ٞط زٚ ايٗ ضٚقٟب

. ٔبوطٚؾىٛپی ؾيؿتٓ اؾترطاج ٔی قٛز توٕيب ،ِٚیاؾتفبزٜ اظ ٔٛلؼيتٟبي ّٔه

. ا٘دبْ ٔی ٌيطز rايٗ تمؿيٓ ثٙسي ثطاؾبؼ قيٜٛ ٔحبؾجٝ ٔٛلؼيتٟبي ِٔٛىِٛی 

زض ضٚـ زيٙبٔيه ّٔىِٛی، پيىطثٙسيٟبي خسيس اظ َطيك حُ ػسزي ٔؼبزلات حطوت ّٔىِٟٛب 

ي ٔتغيطٞب ضا ٔی تٛاٖ ثسؾت ٔی آيس، ؾيؿتٓ ثٝ َٛض زيٙبٔيىی زض ظٔبٖ پيف ٔی ضٚز ٚ ٔتٛؾٍ ظٔبٖ

. اظ آٖ اؾترطاج وطز

أب زض ضٚـ ٔٛ٘ت وبضِٛ، تؼييٗ پيىطثٙسي ؾيؿتٓ ثب اؾتفبزٜ اظ احتٕبلات 

زض قجيٝ ؾبظي ٞبي ٔٛ٘ت وبضِٛ ٞيچ ظٔبٖ ٚالؼی زض وبض ٘يؿت ٚ ؾٟٓ تىب٘ٝ .اؾت

ثطاي تؼييٗ . ثجيٙيس [2,7,8]ثحث ثيكتط ضا زض ٔی تٛا٘يس زض . ٞٓ ٚخٛز ٘ساضز

زيٙبٔيه ّٔىِٛی ٚ ٔٛ٘ت  ،زٜ ي ٔتؼبزِی ٔثُ فكبض زض قبضٜ ٞبي اتٕیذٛال ؾب

وبضِٛ ٞط زٚ ٘يبظ ثٝ يه ٔمساض ظٔبٖ وبٔپيٛتطي زاض٘س ٚ ٔٙدط ثٝ ٔمبزيطي ثب زلت 

يىؿبٖ ٔی قٛ٘س أب زض ٔٛاضزي ٔثُ ٔحبؾجٝ ي ظطفيت ٌطٔبيی، تطاوٓ پصيطي ٚ 

تٛاثغ ٕٞجؿتٍی ٚ ذٛال زيٙبٔيىی ا٘تمبِی ؾيؿتٓ ٚ  Interfacial  ذٛال

 .ذٛاٞس ثٛز تطظٔب٘ی، ضٚـ زيٙبٔيه ّٔىِٛی ٔٛثط

 

روش دینامیک ملکولی كلاسیک  1-2-1

يه ضٚـ ثطاي ؾيؿتٕٟبي .قجيٝ ؾبظي زيٙبٔيه ّٔىِٛی ولاؾيه زاضاي زٚ قىُ وّی اؾت

. زضحبَ تؼبزَ ٚ زيٍطي ثطاي ؾيؿتٕٟبي غيط تؼبزِی

 1زيٙبٔيه ّٔىِٛی تؼبزِی -اِف
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ٚ  2آِسضػبزِی ثطاي ؾيؿتٕٟبي زض حبَ تؼبزَ ثٝ وبض ٔی ضٚز ٚ آٍ٘ٛ٘ٝ وٝ زيٙبٔيه ّٔىِٛی ت

3ٚيٙطايت
زض حدٓ  (N)ثيبٖ وطز٘س، ثطاي ؾيؿتٓ ايعِٚٝ اي وٝ قبُٔ تؼساز ثبثتی ّٔىَٛ ( 1957) 

٘يع  (E)ؾيؿتٓ ايعِٚٝ ا٘طغي پتب٘ؿيُ وُزضزض ٘ظط ٌطفتٝ ٔی قٛز ٚ اظ آٖ خب وٝ . اؾت (V)ثبثت 

,N,V)ثٙبثطايٗ ٔمبزيط -ٔدٕٛع ا٘طغي يتب٘ؿيُ ٚ خٙجكی شضات اؾت Eٚض اظ وٝ ٔٙظ-ثبثت اؾت 

E) ثٝ . زض ايٗ حبِت ذٛال ؾيؿتٓ زض تؼبزَ ٘ؿجی ٞؿتٙس. حبِت تطٔٛزيٙبٔيىی ضا ٔكرم ٔی وٙٙس

ذيعٞبي ٔٛخٛز ثب ثٝ  ٚ  اظ ٕٞيٗ افت.ذيع ٞؿتٙسٚ  حَٛ ٔمساض تؼبزِی ذٛز زاضاي افتايٗ ٔؼٙی وٝ 

ٔٛيٛع ثحث ٔب زض  .يطايت ا٘تمبِی ضا ٔی تٛاٖ ٔحبؾجٝ ٕ٘ٛز  ٕٞجؿتٍی ظٔب٘ی ٔٙبؾت،وبضٌيطي تٛاثغ 

 ثطاي .وبثٛ اؾت -ايٗ تحميك ٘يع ثب اؾتفبزٜ اظ زيٙبٔيه ِٔٛىِٛی تؼبزِی ٚ ضٚقی ٔٛؾْٛ ثٝ ٌطيٗ

زاضيٓ، وٝ ايٗ  شضات ٚ ؾطػتٟبي ٔٛلؼيتٟب٘يبظ ثٝ تؼييٗ ٔحبؾجٝ ي ذٛال زض زيٙبٔيه ّٔىِٛی 

  :ا حُ ٔؼبزِٝ ي حطوت ٘يٛتٗ ثسؾت ٔی آيٙسة وٕيبت 

               i
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ثب چٙسيٗ ٞعاض ثبض ا٘تٍطاَ   .زيٍط اؾت شضٜ (N-1)اظ َطف  i٘يطٚي ٚاضز ثط  Fiوٝ زض ايٗ ضاثُٝ 

ٔب٘ی، ز ٚ پؽ اظ آٖ ثب اؾتفبزٜ اظ ٔيبٍ٘يٗ ٌيطي ظٖٔؿيطٞبي اتٕی ايدبز ٔی قٛ (1-1) ٌيطي اظ ضاثُٝ 

: لبثُ ٔحبؾجٝ ٔی قٛ٘س ثٝ قىُ ظيط،  tA)(ذٛال ٔبوطٚؾىٛپيه،
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ٕ٘ٛ٘ٝ ثطزاضيٟب .ثؿتٍی زاقتٝ ثبقس tزض حبِت تؼبزَ، ايٗ ٔيبٍ٘يٗ ٌيطي ٕ٘ی تٛا٘س ثٝ ظٔبٖ اِٚيٝ ي 

ٔىبٟ٘ب ٚ ا٘ساظٜ  زاقتٗثب  .٘دبْ ٔی ٌيطززض زيٙبٔيه ِٔٛىِٛی ٘يع پؽ اظ ضؾيسٖ ثٝ حبِت تؼبزَ ا
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