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 چكيده

- هاي گلخانههاي فسيلي از جمله توليد گازآمده در زمينه مصرف سوختروزه به علت مشكلات پيشام

ها محققان به دنبال ود و همچنين منابع اندك اين سوختشي زمين مياي كه منجر به گرم شدن كره

يدروژن ه) CNG(ي طبيعي هاي مورد استفاده گازهاي فشردهجمله جايگزيناز . ين مناسب هستندجايگز

ازهاي سازي گامروزه براي ذخيره. اندور وسيعي مورد مطالعه قرار گرفتهكربن است كه به طاكسيدو دي

هاي جامد، استفاده از جاذباز جمله آنها شود مي بيان هاي متعدديمختلف از جمله هيدروژن روش

  . است.. .رها و نانوساختا

ي گرافن با استفاده از شده دارنيتروژنبوروي سطوح در پژوهش صورت گرفته، جذب گاز هيدروژن بر ر

دار شده با نيتروژنساختار اوليه گرافن بور. رفته استسازي ديناميك مولكولي مورد بررسي قرار گشبيه

و جذب گاز بر روي آن در محدوده مشخصي از استفاده از منابع و مطالعات تجربي انجام شده انتخاب شده 

هاي بين مولكولي از جمله جونز جهت توصيف برهمكنش -  لنارد پتانسيل. گيرددما و فشار صورت مي

  . گاز استفاده شده است -جاذب و گاز - گاز

ر دما و فشا. بر روي ميزان جذب مطالعه شده استها ها و همچنين فاصله بين لايهلايهتاثير تعداد  

، انرژي پيوند، گرماي ايزوستري جذب. استهاي جذبي به طور كيفي بررسي شده اشباع براي انواع مدل

همچنين به كمك پارامترهاي ترموديناميكي . ها دنبال شده استيرات گرماي جذب براي انواع پوششتغي

ي بر روي چنين چندين مدل جذبهم. و ساختاري گاز جذب شده روند تغييرات فاز بررسي شده است

  . هاي بدست آمده برازش شده استداده

جونز، جذب هيدروژن،  - ، ديناميك مولكولي، پتانسيل لناردگرافننيتروژنبور گرافن،: كلمات كليدي
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  فصل اول

  

  مولكوليسازي ديناميك مباني شبيه
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  مقدمه 

 60حدود در  آن زمان تاكنون از ،استفاده شد 1950ك نظري در دهه يزيك مولكولي ابتدا در فيناميد

. رودبكار ميبراي مدلسازي ميكروسكوپي در مقياس اتمي و مولكولي سازي ديناميك مولكولي شبيه ،سال

و توابع مولكولي را بررسي  هاها، حركت مولكولن ساختار مولكوليك مولكولي روابط بيناميدسازي شبيه

از . انددرت محاسباتي توسعه بيشتري يافتهاي و قها با گسترش امكانات رايانهاين روشامروزه  ،كندمي

مورد  هاي، خواص سيستماستاي شامل حل دقيق مسائل مكانيك آماري هاي رايانهسازيشبيه كهآنجا

شوند، نظري تعريف مي هايمدل يبوسيلههاي بين مولكولي، كه معمولاً انرژيمطالعه با ارزيابي نيروها و 

ست كه ير نيپذامكانو ادي از ذرات هستند يشامل تعداد ز هاي مولكولي عموماًستميس. دشوتعيين مي

   .ميلي بدست آوريده را بطور تحليچيهاي پستميهاي سژگييو

- تعريف مي يستم يك ميدان نيروهاي سذرات و مولكول براي ابتدادر ، ك مولكولييناميدر بررسي د

د فشار، دما، ابعاد جعبه، شرايط مربوط به نسازي ماني بعد پارامترهاي ديگري از شبيهدر مرحلهد، شو

تخابي در اين مرحله با توجه به شرايط اعمال شده و ميدان نيرو ان .شونده، جرم و بار ذرات تعريف ميديوار

ي مدلسازي نوبت به انتخاب مكان و سرعت اوليه سيستم پس از مرحله .شودگرفته ميمدلسازي صورت 

   .آيدي از معادلات حركت به دست ميگيراني سيستم با استفاده از انتگرالو در انتها تحول زم است
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  سازي ديناميك مولكولياصول شبيه -1-1

به صورت تصادفي كه با ابعاد معين   جعبهدر داخل  ذره 	 ستمي شامليسسازي شبيهبراي آغاز 

اي كه اندازه دهند به گونههاي معيني به ذرات نسبت مي، سرعتشود نظر گرفته مي دراند پخش شده

ي برهمكنش بين ذرات است با انرژي كل سيستم كه در واقع انرژ. حركت خطي كل سيستم صفر باشد

ي يك توزيع جديد از ذرات حاصل بعد از محاسبه انرژ، آيددست مي بهدر نظر گرفته شده توجه به مدل 

  .دشوو اين روند تكرار مي كل سيستم محاسبه ژيشود و دوباره انرمي

ذرات ا در نظر گرفتن برهمكنش در روش ديناميك مولكولي هر توزيع با توجه به توزيع قبلي و ب 

ي ديگر نظر بگيريم آنگاه از سوي هر ذره در 
  يي از ذرات سيستم را به عنوان ذرهاگر يك. شودحاصل مي

j به موقعيت اين ذراتبرهمكنش بين اين ذرات . كندرا احساس مي ، انرژي�
بستگي داشته و در    ��و  

  :پتانسيل كل نقش دارد انرژي

���,�= ∑ ��,��  (��  ,��)                                                                                           )1 -1(  

  :كندي زير احساس ميبر با رابطهانيرويي بر ذره تحت اين انرژي

�
 = - �U (���                                         )1-2                                                         (  
  :ق قانون دوم نيوتون برابر است باد كه بر طبشوبه ذره سبب شتاب در جهت خاصي مي نيروي وارده

  

���  = �  !� "   = � #
$��
#"$  =  ��                                                                               )1-3(  

ذره در . دشودر هر زمان مشخص محاسبه مي سرعت ذره .ام است
  يذرهسرعت   
%در رابطه بالا    

سپس با . كندبا سرعت به دست آمده حركت ميهاي زماني مشخص كه همان گام زماني نام دارد دوره

اين  ،د و از روي آن شتاب و نيروشوپتانسيل دوباره محاسبه مي ت به دست آمده انرژيده از اطلاعااستفا

 ،حركتي يابد به اين نوع از معادلهبراي سيستم به دست آيد ادامه مي چرخه تا زماني كه معادله حركتي
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هاي مكاني و سرعت به طور همزمان با هاي مسير شامل مولفهكه معادلهاز آنجا. شودگفته مي 1تعييني

د وشدرنگ محاسبه و ثبت مير نتيجه تحولات ساختاري سيستم بيشوند دمي تعيينپيشرفت سيستم 

  . ]2و1[
  

  سازيشبيهشروع  - 1-2

در . انتخاب آن بايد دقت فراواني شود و در اي براي سيستم انتخاب شوداوليه در ابتدا بايد پيكربندي

توان با استفاده از هاي اوليه ذرات را ميسرعت، اي براي ذرات تعيين شوداي اوليههسرعت مرحله بعد بايد

  .بدست آورد ،تابع توزيع گاوسي است كه يك 2نابولتسم –تابع توزيع ماكسول 

  

    ((%
� � =) *�
+,-./ 0

1 +2 34([5 1 +   
!�,6$ *� 
/ -.       ]                                                    )1-4  (  

  

باشد را  �%برابر �� با جرم 
  سرعت اتم  Tن احتمال اينكه در دمايابولتسم -معادله توزيع ماكسول 

  . كندبيني ميپيش

  : ها تعادل گرمايي استردن سرعتروش ديگر براي بدست آو

8 9:+; = -. /*                                             )1-5                                                        (  
ي دما در هر لحظه از راي محاسبهاز اين معادله ب. ي سرعت ذره است αيمولفه >9ي بالا در معادله

  .استفاده نمود توانمي �T(t سازيشبيه

      >?@(t�= ∑ *!A,�$ ("�
B

B�C1                                                                                         )1-6(  

                                                           

1 Deterministic 
2 Maxwell–Boltzmann 
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- نميدله حركت نيوتون استفاده ها به طور مستقيم براي حل معاسازي از اين سرعتدر الگوريتم شبيه

و گام زماني  Vي موقعيت تمام ذرات در لحظهعدي از بيني موقعيت ذرات در گام زماني ب، براي پيششود

  .دشونيروي اعمال شده استفاده ميقبلي به همراه اطلاعات در مورد 

  

  پتانسيل  توابع انرژي - 1-3

هاي معادلهاي از اي به صورت مجموعهذرهاي و درونذرهاي نيروهاي بينهاي رايانهسازيدر شبيه

  .  سازي دارددقت و صحت نتايج شبيهشود و اهميت بسياري در رياضي بيان مي

براي . شوندمعيني تعيين و پارامتري مي بيني خواصي نيرو به طور عمده به منظور پيشهاميدان

، شكل تابعي و قابليت انتقال. ي آن را مشخص كردتعريف يك ميدان نيرو بايد شكل تابعي و پارامترها

پتانسيل به عنوان  تعداد زيادي از توابع انرژي. هاي نيرو استاهميت براي ميدانا گي بژپارامترها يك وي

ي سخت و نرم كرهمدل هاي ، پتانسيلجونز -  اند از آن جمله، پتانسيل لناردان نيرو ارئه شدهميد

  .]1و3[هستند
  

  جونز  - پتانسيل لنارد -1- 1-3

جونز  - ب توسط لناردترموديناميكي گازهاي نجيي خواص پتانسيل نخستين بار براي مطالعه اين

  :ومي اين پتانسيل به صورت زير استشكل عم. پيشنهاد شد

U(r) = 4ε Y)Z[0
1+ 5 )Z [0

\]                          )1 -7                                               (  
 

ε ي بالا عمق چاه پتانسيل و در رابطهσ 0پتانسيلاي كه در آن تابع ، فاصله  �(��تابع  .است  = 

نشان داده  +1_�و   \_� است كه به ترتيب با ايو دافعه ايجونز شامل دو قسمت جاذبه � پتانسيل لنارد

  . )1-1شكل( شوندمي



٦ 

 

  

  جونز – پتانسيل لنارد 1-1شكل

  

  گام زماني - 1-4

ي حركت آن با حل معادلهكه در  ،كولي انتگرالگيري زماني مطرح استسازي ديناميك مولدر شبيه

هاي ارد در حل انتگرالگيري از معادلههاي استانديكي از روش. آيدوتن مسير حركت سيستم بدست ميني

رالگيري به تعداد زيادي از در اين روش زمان مورد نظر براي انتگ. هاي تفاضل معين استحركت روش

شود كه با تركيب مي شوند و تلاش، تفكيك ميدارندكه گام زماني نام  t δهاي زماني كوچك و ثابتفاصله

     ، مقدار آنها در زمان بعديt δها در زمانتاب و يا ساير خواص ديناميكي ذره، سرعت، شكردن موقعيت

t + t δ شود و مسير حركت به يهاي حركت به صورت گام به گام حل مبنابراين معادله ،به دست آيد

  . آيددست مي

  

  انتگرالگيري - 1-5

محاسبات ديناميك مولكولي بر حل معادلات حركت نيوتن استوار است و اين معادلات ديفرانسيلي 

انتگرالگيرها به همين جهت داراي نقش  ،ي جهت محاسبه شتاب و سرعت حل شودبايد بعد از هر گام زمان

گيرترين سازي زمانشبيه ياين قسمت از برنامه. كولي هستندلسازي ديناميك موشبيه مهم و اساسي در
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فاوتي براي حل هاي متها و برنامهالگوريتم. است سازيت و صحت نتايج شبيهي دققسمت و تعيين كننده

ر به اي است كه در زيالگوريتم جهش قورباغهكاربردترين آنها از جمله پر شوداين انتگرالگيرها استفاده مي

  .]1[اختصار آن را توضيح مي دهيم
  

  اي الگوريتم جهش قورباغه -1-6

الگوريتم  هاي ديناميكيخصوص در مورد سيستمبه روش ساده براي انتگرالگيري معادلات ديفرانسيلي 

اي از مسير حركت ههاي ناپيوستگوريتم سرعت و موقعيت را در زماناين ال. استاي جهش قورباغه

V 5)و سرعت در زمان  tاين الگوريتم از موقعيت در زمان . كندمحاسبه مي  ∆"+ �استفاده كرده و   

Vموقعيت را در زمان  a ∆V  كندآمده محاسبه ميبا استفاده از نيروي بدست.  

 
% )V a ∆"

+ 0 = % )V 5 ∆"
+ 0 a b("�

*  ∆V )1 -8                           (                                  

          
� (V a ∆V� = �(V� a  % )V a ∆"

+ 0 ∆V  )1-9(                                                         

                                 
% ها در نيم گام و سرعت�c(V ، نيروي �V)� موقعيتي هاي كميت )V 5 ∆"

+ در . بايد ذخيره شوند0

شوند و با استفاده محاسبه ميها در نيم گام بعد ي آن سرعتشود كه از نتيجهي اول اجرا ميابتدا معادله

 ، در اين زمان مي توان نيرو را محاسبه نمود وگيرندها پيشي ميها از سرعتعيتي دوم موقاز معادله

  .]1[ي بعدي را از آن تخمين زدمرحله
  

  شرايط مرزي متناوب  -1-7

اي محاسبه خواص تودهشوند و بررسي و مطالعه ميها تعداد بسيار زيادي ذره سازيكه در شبيهاز آنجا

همواره به محققان  ها و سرعت انجام محاسبات،ي رايانههمچنين به علت محدوديت در حافظه شود،مي
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هايي كه براي اين منظور بكار كي از روشي. اندمين و كاهش زمان محاسبه بودههايي جهت تخدنبال راه

به علت اثرات ، ، امااست نظر گرفتن كل سيستمسازي با تعداد اندكي از ذرات در عوض در شبيه رود،مي

  . يمهستده از شرايط مرزي متناوب استفا نامطلوب اين فرض نياز به

سازي را به ها يك شبيهز ذرهكمي ا توان با استفاده از تعداد نسبتاًبه كمك شرايط مرزي متناوب مي

ي يك جعبه. ي يك سيال واقعي باشدشرايط تودهها مشابه نجام داد كه نيروهاي وارد بر ذرهاي اگونه

ي متناوبي را آرايهنهايت در تمام جهات فضا تكرار شده و ها را در نظر بگيريد كه تا بيمكعبي محتوي ذره

ها در جعبه مجازي را ، مختصات ذرههمسايه نزديك است 26ه بعد داراي توليد كرده است هر جعبه در س

 بنابراين نيازي ،هاي صحيحي از ابعاد جعبه به دست آوردسادگي با اضافه يا كم كردن مضرب توان بهمي

مجازي ، يك ذره اي از جعبه بيرون رودسازي ذرههاگر در حين شبي. سازي تمام مختصات نيستبه ذخيره

ها و يا به عبارتي د بنابراين تعداد ذرهشوي شود و جايگزين ذره خارج شده ميرد مااز وجه مقابل جعبه و

  .گويندعمال شرايط مرزي متناوب ميماند به اين اصل ايته تعداد در جعبه مركزي ثابت ميدانس

نقاط ضعفي  سازي دارد داراياي كه در شبيهرزي متناوب به رغم كاربرد گستردهاستفاده از شرايط م

موج  ، افت خيزهايي با طولاياز رفتار سيستم به صورت توده سازي، انحراف رفتار شبيهاز جمله آنها است

  .]4[استبلندتر از طول سلول 
  

  قطع پتانسيل  -1-8

 ي ديناميك مولكولي و مونت كارلوسازهاي بسيار مهم در شبيهپتانسيل يكي از بخش ژي ي انرمحاسبه

 داريم كه جملات پيوندي در يكي پيوندي و غير پيوندي پتانسيل تعدادي جمله يدر هر معادله. است

- از آنجا. يابدها افزايش ميدوم تعداد اتمها و اما جملات ناپيوندي با توان ميدان نيرو متناسب با تعداد اتم

در  ژهبه وي ي موجود در سيستم بايد محاسبه شودهاهاي ناپيوندي براي تمام جفت اتمكه برهمكنش

توانيم از برهمكنش ، بنابراين مييابداين نوع محاسبات افزايش مي هايي كه متناوب هستند تعدادسيستم
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تصوير براي اين منظور قرارداد نزديكترين . نظر كردزياد نسبت به يكديگر صرفي هاي با فاصلهميان اتم

  .شوداستفاده مي

اين مولكول ، ندازه و شكل جعبه اصلي قرار دارداي با همان ادر مركز ناحيه 1مولكول  2-1شكل  در

، به عبارتي فقط نزديكترين ركز آنها در اين ناحيه واقع باشدهايي برهمكنش دارد كه متنها با مولكول

dتصوير متناوب هر يك از  5   . بيندمولكول ديگر را مي  1

                                   

  

  قرارداد نزديكترين تصوير 2- 1 شكل

  

هاي افزودني جفتي مستلزم بر اساس برهمكنش ، محاسبه انرژينزديكترين تصويرد با استفاده از قراردا

d(dارزيابي  5 1�كه بخش اعظم آنجاود اين تقريب همچنان بزرگ است از ، با اين وججمله است  2/

د از قطع ، براي نيروهاي كوتاه برهاي نزديك هر مولكول استتانسيل و نيروهاي ناشي از همسايهپ

�به ازاي   ��)fيعني پتانسيل جفتي  ؛شودتفاده ميپتانسيل اس g �h   .]5[شودبرابر صفر قرار داده مي    
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  ليست همسايه  - 1-9

- يپيوندي ايجاد نمهاي نامان محاسبه تعداد برهمكنشاستفاده از فاصله قطع كاهش چشمگيري در ز

ديگر را  ذراتي مورد نظر و تمام ي بين ذرهاي است تا فاصلهنياز به برنامه ي قطعبراي اعمال فاصله. كند

- در واقع اين برنامه مشخص مي. ناسب با فاصله را برآن اعمال كندو شرط قطع پتانسيل مت محاسبه كند

براي اعمال ليست همسايه . كند كه آيا لازم است كه برهمكنش مورد نظر براي پتانسيل محاسبه شود

                   اي به شعاعليست همسايه 
 يذرهدر اطراف هر شود از آن جمله ميين روش استفاده چند

= �h  a ∆�   �i   شودتشكيل مي .  

ها از چند گام زماني موقعيت اين ذرههر چند بعد . ليست همسايگي به ندرت نياز به ارزيابي دارد

  .]6و1[شودها ارزيابي مينسبت به اين فاصله
  

    داشتن دما ثابت نگه -1-10
شود كه بسته به نوع هنگرد اي متفاوت مكانيك آماري انجام ميهدر هنگرد ها معمولاًسازيشبيه

آن دما در مقدار  يبوسيلهاي كه برنامه .سازي استداشتن دما در طول شبيهانتخابي نياز به ثابت نگه

چندين روش براي ثابت نگه داشتن دما موجود است . تات نام داردشود ترموسداشته ميمشخصي ثابت نگه

شود، از عملكرد سيستم از آنها استفاده ميكه بسته به نوع سيستم و شرايط محيطي انتخاب شده براي 

  :توان اشاره كردبه موارد زير مي ي آنهاجمله

  

  ترموستات برندسن ) الف 

ثابت مورد  گرمايي خارجي كه داراي دمايسيستم با يك حمام  ،در روش برندسن براي تثبيت دما

ستم حرارتي است كه در صورت لزوم با سي اين حمام در واقع يك منبع انرژي. شودنظر است، جفت مي

كه سرعت تغيير دما با اي شوند به گونهها در هر گام مقياس ميسرعت. سازدتبادل گرمايي برقرار مي

  :متناسب باشدي حمام و سيستم اختلاف دما
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 /("�
jk = 1l  (Tmnko 5  T(t�� )1 -10                         (                                               

    
 p با اين روش دماي . ده شدت جفت شدن حمام و سيستم استكننشدگي است و تعيينپارامتر جفت

پي برابر است درهاي زماني پيبين گام ردما د تغيير. كندمايي تا دماي انتخابي افت ميسيستم به صورت ن

   :با

∆@ =  q"r  (Tmnko 5  T(t�� )1 -11                                   (                                       
  : شوند زير مقياس مي تورها با فاكسرعت ،بنابراين

s+ = 1 a q"r )/tuvw/("� 5  10 )1 -12                                                                        (  
ز شدگي اكه پارامتر جفتو در حالتي شدگي ضعيف خواهد بودميزان جفت ،بزرگ باشد  p حال اگر

p)ر باشد گام زماني برت =  xV�  .  ها معادل استي مقياس كردن سرعتاين الگوريتم با روش ساده 

  

  روش سيستم گسترده) ب 

ع هاي ديناميك مولكولي ابداسازيبراي انجام شبيهستم گسترده اولين بار توسط نوزه هاي سيروش

شوند ي جزئي از سيستم در نظر گرفته ميها مخزن دمايدر اين روش. شد و سپس هاور آن را گسترش داد

ديناميكي از مخزن به تواند به صورت مي انرژي. شوديستم گسترده انجام ميسازي براي اين سو شبيه

مخزن داراي يك اينرسي گرمايي معين است و اين روش به طور  ،بنابراين. سيستم و بر عكس انتقال يابد

 است و sي آزادي مخزن داراي درجه. با استفاده از يك پيستون استكلي مشابه كنترل حجم يك نمونه 

   :بر است بااپتانسيل مخزن برانرژي 

�y = (�y a  1�>?@ z	 {      )1-13(                                                                        
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زماني كه حركت مركز جرم . دماي مورد نظر است @و  تعداد درجات آزادي سيستم �در اين رابطه 

3dبرابر   �حذف شود  5 - مخزن به صورت زير نمايش داده مي جنبشي نيز برايانرژي . خواهد بود 3

  :دشو

>} = )~+0 ��+ = ��+/2� )1 -14                                                                            (  
-پارامتر مربوط به اينرسي گرمايي است كه مي  �.است }اندازه حركت مزدوج با  ��ي بالا در رابطه

ميلتوني سيستم گسترده پايسته در اين حالت ها. درجه آزادي اضافي در نظر گرفترم توان آن را برابر ج

  :است

�y = > a >y a f a fy )1 -15                                                                            (  
fy  و>y  ي بالابا استفاده از رابطه%�+   �� > = هاي معادله. شودنيرو محاسبه ميميدان  و fو  +1 

  :حركت برابر است با

�� = �/�{+  5 2{���/{ )1 -16                                                                               (  
�{� =  ∑ ����+� s –(� a 1�>?@ {⁄ )1 -17                                                              (  

هاور بعدها روش نوزه را اصلاح كرده و . شوندهايي انتگرالگيري مياز روش ها با استفادهاين الگوريتم

  . دنقش ندار sمجموعه معادلات حركتي را بدست آورد كه در آنها 

  

  ترموستات مقياسي ) پ 

يستم شود كه دماي كل ساي مقياس مير گام زماني به گونهترموستات سرعت هرذره در ه در اين نوع

در اين  .ها براي كنترل دماي سيستم استاتستترين انواع ترمواين روش يكي از ساده. ثابت باقي بماند

  . ماندجنبشي سيستم ثابت باقي مي نرژيترموستات در واقع ا

  

% )V a ∆"
+ 0 =(2� )V 5 ∆" 

+  0 - 1� % )V 5 ∆"
+ 0 a� )V 5 ∆"

+ 0∆V �("�* )1-18             (  
  و در نتيجه 
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� )V a ∆"
+ 0 = �(V� a  % )V 5 ∆"

+  0 ∆V )1-19                                                         (  
 
�(V� = � /�

/("� )1 -20                                                                                             (  

  . است Vدماي سيستم در زمان  @دماي حمام و  �@ي بالا در رابطه

  

  رساني سيستم تعادل -1-11

شود در طي اين مرحله مي رساني انجامي به تعادللهپس از انتخاب پيكربندي اوليه براي سيستم مرح

، رسانيهنگام به تعادل در .كندداده شده بود تكامل پيدا مي اي كه به آن نسبتيستم از حالت اوليهس

در حين انجام . كه سيستم به پايداري برسدا زمانيشود تو ساختاري كنترل ميخواص ترموديناميكي 

  . زم استمراحل مختلفي لا رسانيلتعاد

ارد كه در ابتدا سيستم به برداري وجود درساني و نمونهدلي به تعاها دو مرحلهسازيدر تمام شبيه

در . دشوميبرداري از سيستم شروع نمونههاي مورد نظر آنگاه براي محاسبه كميت شودرسانده ميتعادل

- كنترل مي، خواصي كه معمولا روهي از خواص كنترلي پايدار شونداين مرحله هدف آن است كه مقدار گ

و گاهي خواص ساختاري فشار ، دما و ي، آنتالپيهاي ترموديناميكي مانند انرژتكميشود عبارتند از 

  .]7[ند ادامه دارداسب و پايداري برسها به حد منكه اين كميترساني تا زمانيتعادل. سيستم
  

  گيري اندازه - 1-12

- از آنجا. در هر گام زماني در اختيار داريمسازي فايلي حاوي اطلاعات حالت سيستم در پايان هر شبيه

حجم بالايي  ها در فايل مورد نظر ثبت و ذخيره شده استمكان هر ذره در تمامي گام زماني سرعت وكه 

اي تمامي اين اطلاعات بر همچنين، را در بر گرفته است ذخيره داريم ي بسيارياز اطلاعات كه حافظه

ه هدف مورد نظر ما لازم نيست در نتيجه نيازمند به محاسبه يك يا چند كميت از اطلاعات موجود بنا ب


