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 مقدمه 1-1

تاریخ شبیه سهازی  . می در پروژه های علمی شدعظی منجر به تحولپیشرفت علم و پیدایش کامپیوتر 

اولین شبیه سازی دینامیهک مولکهولی مربهوه بهه     . گردد می ها برامپیوتری به ساخت اولین کامپیوترک

شبیه سهازی انفجهار هسهته ای در پهروژه ی منههتن از کهامپیوتر        برایجنگ جهانی دوم می شود که 

کهه   قادرنهد کهامپیوتری  ههای  از شهبیه سهازی   بها اسهتفاده   دانشمندان  در سال های اخیر. استفاده شد

و پاسخ پرسش های خهود   کنند فرایندهای مختلف را از جنبه های گوناگون با دقت بیش تری مطالعه

 ، بنابراین سیستم مورد نظربنا شده اندمدل سازی  مبنایی کامپیوتری بر شبیه سازها. را آسان تر بیابند

سیستم . سیستم قسمتی از دنیای فیزیکی است که ما می خواهیم بررسی کنیم. مدل سازی کنیم باید را

بایهد  . مهی باشهند  حالت سیستم تعیین کننده که شرایط این اجزا تشکیل شده است  از اجزای مختلفی

دهیم، ایهن  توضیح  رارفتار سیستم تا بتوانیم اسبی به حالت های سیستم نسبت دهیم مقادیر عددی من

حالت سیستم می تواند به وسیله ی برهم کهنش بها   . های سیستم نامیده می شوندمقادیر مشاهده پذیر

سیستم ایزوله، سیستمی است که با محهیط اطهراخ خهود    . محیط تحت تاثیر قرار گرفته و کنترل گردد

در اینجها مها   . نهدارد هیچ تماسی  سیستم ایزوله با محیط ، در واقعتبادل انرژی یا ماده نداردهیچگونه 

برای بررسی، توصیف وحتی پیش بینی مشاهده پهذیرها،  . تنها سیستم های ایزوله را در نظر می گیریم

تهرین   در سهاده . مهی شهوند   برده کارنظریه ها در سطوح مختلفی به  .نظریه ها را به وجود می آوریم

قههانون گههاز . سههطح، یههک نظریههه فقههط رابطههه ای میههان مشههاهده پههذیر ههها بههه وجههود مههی آورد   

در سطح بعهدی نظریهه   . نمونه ای از یک نظریه ی علمی در این سطح می باشد(  PV=NKT)کامل
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نظریه جنبشهی گازهها کهه از    . هایی هستند که مشاهده پذیرها را با حالت های سیستم مرتبط می کنند

مثالی از این مهورد   ،ت های مولکولی، مشاهده پذیر دما را به حالت سیستم مربوه می کندطریق سرع

اما اگر حالت هها   ،ها به وجود می آورندظریه ها توصیفی برای مشاهده پذیردر این سطح ن. می باشد

ی  بهرای محاسهبه   به طور مستقیم قابل مشاهده نباشند، این نظریه ها نمی توانند به عنهوان وسهیله ای  

 .برده شوند ها به کارعددی مشاهده پذیر

 :وجود دارد، دو راه ین مشکل برای غلبه بر ا

 ساختن نظریه ها در سطوح بالاتر و کامل کردن آن ها  -0

 استفاده از شبیه سازی های کامپیوتری   -2

مشاهده پذیرها، اطلاعات مربوه به سیستم را بهازآرایی   قدارمحاسبه ی م براینظریه های پیشرفته تر 

مکانیک آمهاری انجهام مهی     کار رااین . دهندمی کرده و جزئیات مربوه به حالت مورد نظر را کاهش 

بلکه احتمال وجهود سیسهتم    بررسی نمی شود؛ ه ارتباه بین مشاهده پذیر و حالتدر این مرحل. دهد

 .در یک حالت خاص بررسی می شود

در یک شبیه سازی به هر حالت سیستم یهک مقهدار   . استاستفاده از شبیه سازی کامپیوتری  ،دوم راه

عددی نسبت داده می شود و می توان با استفاده از رابطه های نظری حاکم بر سیستم، مقدار مشهاهده  

آزمودن شبیه سازی ابزاری برای در واقع . هستند را محاسبه کرد دسترسپذیرهایی که در تجربه قابل 

مسهتقیم  نتایج حاصل از شبیه سازی ها را به طور  به وسیله ی آن، نظریه ها فراهم می کند و می توان

ویژگی های میکروسکوپی یک سیستم را به  ،شبیه سازی های کامپیوتری. با نتایج تجربی مقایسه کرد

برخهوردار   ادیزیه خواص ماکروسکوپی آن پیوند می دهند، خواصی که از دیدگاه تجربی از اهمیهت  

و یا مدل سازی انجام می شهود،   که بررسی های نظری به طور گسترده با شبیه سازی به دلیل آن. اند

 . شناخت تفاوت های شبیه سازی و مدل سازی بسیار مفید خواهد بود

رابطه ای میان ورودی های کنترل شده و خروجهی ههای انهدازه گیهری      یافتن ،هدخ نهایی هر نظریه

 بنابراین،. ده پذیرها نادیده گرفته می شوندروی مشاه ناچیزبرهم کنش های  ر یک مدل،د. استشده 
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کهه حالهت ههای کمتهری در     می باشد و به این معنهی  یک مدل بسیار ساده تر از سیستم واقعی خود 

. در حقیقت یک مدل زیر مجموعه و یا زیر سیستمی از سیستم واقعی خود می باشهد . دسترس هستند

یک شبیه سازی می توانهد تعهداد   . استاز سیستم اصلی پیچیده تر  سازی، شبیه سازی برخلاخ مدل

شبیه سازی ها قیدها را بهه  . دهد حالات بیش تری نسبت به سیستم اصلی مورد مطالعه و بررسی قرار

که حداقل برای دسته محدودی از ورودی ها، خروجهی ههای شهبیه سهازی      گونه ای اعمال می کنند

بررسی خواص ترمودینهامیکی گهاز    برای مثال، به عنوان. خروجی های سیستم واقعی باشندمطابق با 

ذرات کهروی متقهارن کهه     برای مثهال، )آرگون ابتدا مدلی را بر پایه سیستم اصلی پایه ریزی می کنیم، 

ده تر از جونز سا -پتانسیل لنارد با وجود این که (.جونز میان آن ها برقرار باشد -پتانسیل متقارن لنارد

په  از انجهام مهدل    . تقریب خوبی از پتانسیل واقعی می باشداما  پتانسیل بین اتم های آرگون است،

 پیچیدگی هایی به سیستم اضافه مهی شهود و در   مرحلهدر این . دهیممی را انجام شبیه سازی  ،سازی

یک مولکولی، اتم های این برداشت که دینام ،بنابراین. نزدیک تر می شود واقعینتیجه مسئله به حالت 

زیرا مدل مولکولی این اتم ها است کهه مهورد    ؛نادرست است ،را شبیه سازی می کند ...گاز آرگون و

 .شبیه سازی قرار می گیرد

 

 رابطه شبیه سازی با تجربه 1-2

بهه ایهن معنها کهه     . نمهود به طور دقیهق حهل   را می توان مکانیک آماری برخی از مسایل  با استفاده از

می تواند به  ،مانند هامیلتونی یک سیستم ایده آل شده کاملی از خواص میکروسکوپی سیستم توصیف

البته تنهها تعهداد کمهی از    . مانند معادله حالت شود راحتی منجر به مجموعه ای از نتایج ماکروسکوپی

مهی   دو بعدی نمونه ای از ایهن مسهایل   0مسایل هستند که به راحتی قابل حل می باشند، مدل ایزینگ

مکانیک آماری بهه طهور دقیهق     با استفاده از در مقابل این گونه موارد، مسایل دیگری هستند که. باشد

در ایهن  . هسهتند تجزیهه و تحلیهل   قابل یک الگوی تقریبی  بادسته ای از این مسایل . قابل حل نیستند

                                                 
 
 Ising Model 
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شبیه سازی های کامپیوتری نقش مهمی در . موارد استفاده از کامپیوتر مهم و ضروری به نظر می رسد

و ایهن   دنه ایفا می کن ،روش های دیگر قابل حل نباشندبا به دست آوردن نتایج دقیق برای مسائلی که 

با ایهن   .یسه کردنتایج شبیه سازی کامپیوتری را با نتایج آزمایش های واقعی مقا امکان وجود دارد که

اه های تازه ای پیشنهاد دهد می تواند به آزمایشگرها دیدگمدل خوب  .مقایسه می توان مدل را آزمود

شهبیه سهازی ههای کهامپیوتری راه مسهتقیمی از ویژگهی ههای        . و به توصیف نتایج جدید کمک کند

به خواص  (...کولی وهم کنش بین آن ها، ساختار مولمانند جرم اتم ها، بر)ی یک سیستم میکروسکوپ

اجهرای برخهی   . در اختیار قرار مهی دهنهد   .(..مانند معادله حالت و) ماکروسکوپی و تجربی مورد نظر

آزمایش ها در شرایط دما و فشار بالا مشکل و یا ناممکن است، در حالی که شهبیه سهازی ایهن نهوع     

 .   [0]آزمایش ها به طور کامل قابل اجرا است

 

 ولیشبیه سازی مولک  1-3

 :پتانسیل شامل دو قسمت زیر است. ساختن مدل شبیه سازی شامل انتخاب یک پتانسیل مناسب است

 یکدیگرمولکول ها با  میانبرهم کنش   -0

 آن هامولکولها و محیط  میانبرهم کنش   -2

و به عبارتی توزیع ابرهای الکترونهی آن هها را    شکل هندسی مولکول ها ،تابع پتانسیل به طور ضمنی

تهابع  بها اسهتفاده از   . است تعیین نمودن تابع پتانسیل ،نخستین قدم برای شبیه سازی. ی دهدتوضیح م

 .کردمدلی را برای ساختار مولکول ها تعریف می توان پتانسیل 

بسیاری از شبیه سازی ها انرژی پتانسیل بین مولکولی را می تهوان بهه صهورت زوج ههای بهرهم       در

 . گرفتکنشی در نظر 

 (0-0                          )              ( )ij

i j

U U r


     
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)در این رابطه )ijU r تابع انرژی پتانسیل بین جفت ها وijr  اتهم  فاصله بهینiو امjمهی باشهد و در    ام

 :برابر است بانتیجه نیرو 

(0-2                                   )         
i 

i

U(r)
F

r


 


    

دوم مدل شبیه سازی مربوه به مرزها می شود که در آن نحوه برهم کهنش بها محهیط اطهراخ      مرحله

به طهور گسهترده ای بهر شهرایط      ،شرایطی که تحت آن شبیه سازی انجام می گیرد. مشخص می شود

مهم برای ما  د،سیستم های ایزوله را تعریف می کننشرایطی که  تنها در این جا. مرزی تاثیر می گذارد

 . هیچ برهم کنشی بین سیستم و محیط اطراخ در نظر نمی گیریم ،بنابراین. داشمی ب

 :شامل سه قسمت می باشد ،یک شبیه سازی اندازه های مولکولی

 ساختن مدل مناسب   -0

 مسیرهای مولکولی برحسب زمان محاسبه  -2

 مورد نظر های تبرای یافتن کمیآنالیز این مسیرها   -3

در . دبهه دسهت آور  می توان حل عددی معادلات دیفرانسیل حرکت، مکان را  بادر دینامیک مولکولی 

در شبیه  ،برای مثال. باشندمی مکان مولکول ها دارای اهمیت خاصی ن ی،روش های شبیه سازبرخی 

انهرژی   ابتهدا . مکان مولکول ها به گونه ای کاتوره ای تولیهد مهی شهوند    ،سازی به روش مونت کارلو

یک جابه جهایی کوچهک تصهادفی در مکهان     سپ  ن آرایه اندازه گیری می شود، پتانسیل کل برای ای

در این مرحله دوبهاره انهرژی   . یکی از مولکول ها ایجاد می شود و آرایه ی جدیدی تشکیل می گردد

اگر این انرژی پتانسیل کمتر از مقدار قبلی باشد، آنگاه تغییر . پتانسیل کل سیستم اندازه گرفته می شود

می باشد، در غیر این صورت با احتمالی که بستگی به اختلاخ انرژی ههای   قابل قبولده شده مکان دا

این فراینهد بهه طهور تکهراری     . قبول می باشد قابلپتانسیل اندازه گیری شده دارد، تغییر مکان جدید 

نظر د های مور به دست آید، سپ  کمیت پتانسیلتا یک میانگین قابل قبول در انرژی انجام می پذیرد 

 . به کمک روابط ریاضی محاسبه می گردد


