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  هاي كامپيوتري آزمايش -1-1

در واقـع    .]2و1[ كـار بـرد   بـه كامپيوتري را   هاي    آزمايشعبارت   1967  در سال  1اولين بار ورلت   

 كـامپيوتري تفاده از محاسـبات   بـا اس ـ  داده كـه در آنهـا       شود  ميگفته   يوتري به محاسباتي  آزمايش كامپ 

  .آيد مي  دست به

 در گذشته علـوم فيزيكـي       .]2[ كنند  مي بازي   ر علم كامپيوتري نقش مهمي د   هاي    آزمايش مروزها  

 در آزمـايش، سيـستم موضـوع مـورد          .شـدند   مـي  مـشخص    نظريـه  اثر متقابل بين آزمايش و       وسيله  به

يـك مـدل از سيـستم سـاخته          ،نظريـه  در .آينـد      مـي  دست نتايج به شكل عددي به     و گيري است  اندازه

 براي توصـيف  آنوسيله توانايي  به  مدل،.]3[ ودش  مي به شكل معادلات رياضي بيان        و معمولا  شود  مي

د زيـادي بـه ميـزان قابـل تـوجهي            مـوار  و در  شـود   ميرفتار سيستم در يك مورد انتخاب شده تاييد         

مربـوط بـه مـسائل      هـاي     پيچيـدگي  به منظور حذف همه      سازي  ساده اين   .گيرد     مي سازي صورت   ساده

 ،هـاي چنـد اتمـي       مولكـول  ،هـاي آلـي    ثل مولكـول  مشيميايي  پيچيده    هاي   مدلدر. جهان واقعي است  

 كه درجه آزادي بيشتري نسبت به يك مدل ساده دارند براي نـشان دادن رفتـار واقعـي                 ... ها و    خوشه

 ارايـه   نظريه مدل بر اساس     ، با پيدايش كامپيوترهاي با سرعت بالا      .هايي مورد نياز است    سيستم تقريب 

بـه وسـيله يـك زبـان        نيـز    الگـوريتم  گـردد و  مـي  انجـام     به وسـيله كـامپيوتر      ولي محاسبات  شود  مي

هـاي سيـستم واقعـي را وارد         پيچيـدگي  تـوان   مي صورت   در اين  .شود  مينويسي مناسب نوشته     برنامه

وسـيع   گـسترش    در اثـر  . بررسـي كـرد    توان  مي واقعي را    هاي  سيستمكرد و همچنين بيشتر     محاسبات  

 از طـرف ديگـر      .آيـد   مـي   وجود  به وآزمايش   نظريهباط  ت اصلاح اساسي در ار    ،كامپيوتري هاي  آزمايش

  .نمايدميتر را فراهم   دقيقهاي مدلن آورد  وجود ه كامپيوتري امكان بهاي سازي شبيهگسترش 

  

  

                                     
1- Verlet                          
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نظـري  اين روش براي مدل     . هاي بين ذرات بنا كرد    ها را براساس برهمكنش   توان مدل اكنون مي   

 براي  سازيشبيه. ]3[ آورد  ميها را به سمت واقعيت       ، مدل زيسا  شبيهبراين  گذشته وجود نداشته بنا    در

هايي كه شرايط    هاي پر هزينه و آزمايش     ها در مقياس ميكروسكوپي وآزمايش     فهميدن وتفسير آزمايش  

 .كاربرد دارد ،استانجام آنها مشكل 

  

  1لكوليوديناميك مسازي شبيه اهداف -1-2

ــبيه     ــراي    شـ ــي بـ ــولي روشـ ــك مولكـ ــازي ديناميـ ــبهسـ ــواص ي محاسـ ــادلخـ  و يتعـ

ــه  ــيمطالعـ ــيكي   ويژگـ ــستم كلاسـ ــك سيـ ــاي يـ ــد ذرههـ ــتچنـ ــبيه .]4[ اي اسـ ــازيشـ  سـ

ســـاختار  عبـــارتي بـــه هـــا يـــا از مولكـــولايرك خـــواص مجموعـــهداميـــد  كـــامپيوتري بـــا

ســازي مكمــل  شــبيه. شــودهــا انجــام مــي  آن نهــاي ميكروســكوپي ميــا  بــرهمكنش و آنهــا

ــايشآ ــامپ زم ــاي ك ــهيه ــموتري ب ــيش  ــ  رودار م ــادگيري م ــه در ي ــه   ك ــسائلي ك ــد وم سائل جدي

در واقــع  .]5[ كنــد آنهــا وجــود نــدارد بــه مــا كمــك مــي      هــاي ديگرامكــان كــشف  از راه

. هـــاي واقعـــي داردســـازي ديناميـــك مولكـــولي شـــباهت بـــسيار زيـــادي بـــا آزمـــايششـــبيه

ــه     ــد نمون ــدا باي ــي ابت ــايش تجرب ــك آزم ــام ي ــراي انج ــادهب ــور اي از م ــد م ــه باي ــه اي ك د مطالع

 دماســنج(گيــري انــدازه هــايســپس ايــن نمونــه بــه دســتگاه    . قــرار بگيــرد آمــاده شــود   

ــشارسنج ــسكو وف ــا وي ــصل) متر وي ــي مت ــان     وويژگ ــدت زم ــاده در م ــن م ــر اي ــورد نظ ــاي م ه

ــدازه ــري مشخــصي ان ــرددگي ــدازه. گ ــر ان ــرياگ ــته    گي ــتلاف داش ــم اخ ــا ه ــاري ب ــر آم ــا از نظ ه

ن گرفــت كــه از نظــر آمــاري دقــت بيــشتري خواهــد        ميــانگيهــاتــوان از دادهمــي باشــند

                                       .داشت

ــبيهدر          ــاً   ش ــز دقيق ــولي ني ــك مولك ــازي دينامي ــي  س ــي م ــل ط ــين مراح ــود هم ــدا . ش ابت

اي بــه عنــوان مــدل    ذرهN بــه ايــن صــورت كــه يــك سيــستم     . بايــد نمونــه آمــاده شــود   
                                     
1- Molecular Dynamic Simulation    
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ــي ــاب م ــت ن انتخ ــادلات حرك ــود و مع ــي  ش ــل م ــستم ح ــن سي ــراي اي ــوتن ب ــايي  ي ــا ج ــود ت ش

ــي ــه ويژگ ــد   ك ــر نكن ــان تغيي ــا گذشــت زم ــستم ب ــاي سي ــاد (ه ــه تع ــستم ب ــدسي ــيده باش  .)ل رس

ــادل  ــد از تع ــدازه،بع ــي   ان ــروع م ــلي ش ــري اص ــودگي ــج . ش ــع راي ــه  در واق ــايي ك ــرين خطاه ت

ممكــن اســت در يــك آزمــايش كــامپيوتري رخ دهــد كــاملاً مــشابه خطاهــايي اســت كــه           

ــك  ــي  آزدر ي ــايش واقع ــيم ــدرخ م ــشده      .ده ــاده ن ــحيح آم ــور ص ــه ط ــه ب ــال نمون ــراي مث  ب

 ،گيـــريگيـــري خيلـــي كوتـــاه باشـــد، در مـــدت زمـــان انـــدازهباشـــد، مـــدت زمـــان انـــدازه

ــشت   ــرات برگ ــتخوش تغيي ــستم دس ــدازه    سي ــت ان ــا كمي ــد و ي ــده باش ــذير ش ــده  ناپ ــري ش گي

   .تغيير كرده باشد

و               ) MD( ديناميـك مولكـولي    :شود كـه عبارتنـد از     يم مي سازي به دو دسته تقس    شبيهطور كلي    به  

 انـد آمـده  روش به وجود  هاي هر دو    گيژيهاي تركيبي كه از تركيب و     البته روش   .MC(1(كارلومونت

 ومقيـاس زمـاني     هـاي ميكروسـكوپي   به عنوان پلي ميان اندازه     يوتريكامپسازي  شبيه. نيز وجود دارند  

 ازه  اين صورت كه بر اساس حدسي ك ـ      به .)1-1( شكل؛  دكنميزمايشگاه عمل    آ وجهان ماكروسكوپي 

      اي را بـه صـورت دقيـق       هـاي تـوده   تـوان خاصـيت   شـود مـي   ها زده مي   ميان مولكول  هايبرهمكنش

    ها به اين علت دقيق هستند كه تـا جـايي كـه كـامپيوتر توانـايي داشـته باشـد       بينيپيش. بيني كرد پيش

     . كنـد  عمـل مـي    ي به عنـوان پلـي ميـان نظريـه وتجربـه           سازشبيه. كرد انتخابزان دقت را     مي انتومي

ممكن است مـدل در مقايـسه بـا    .  آزمايش كرد،مدل آنسازي توان يك نظريه را با استفاده از شبيه  مي

ر سازي در مواردي كه امكـان انجـام آزمـايش د          توان از شبيه   شود وهمچنين مي   سنجيدهنتايج تجربي   

  .]5[ يا دماهاي خيلي بالا استفاده كرد فشاردر آزمايشگاه وجود ندارد براي مثال 

  

  

  
                                     
1- Monte carlo 
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   ديناميك مولكولي-1-3

براي ديدن رفتار سيستم بـا      . شوددر ديناميك مولكولي در مورد رفتار گروهي ذرات صحبت مي           

 كـه بـراي ايـن منظـور دو           داد ر سيستم را مورد مطالعه قـرار      يك حاكم ب   دينام ابتدا بايد  ،گذشت زمان 

  .شود مورد بررسي قرار داده مي2 و هاميلتوني1ديناميك نيوتني

  

  ديناميك نيوتني -1-3-1

 ناشي از نيروي i توصيف نيوتني از ديناميك حركت انتقالي يك مولكول كروي )1-1(معادله   

 .]6[ مل خارجي استعااز سوي Fi   اعمال شده
  

)1-1(  
i iF mr=  

 
 نقطه بيـانگر مـشتق زمـاني        و  سرعت وشتاب وابسته نيست    ،م مولكول است كه به موقعيت     جر  m كه

 .شودمي نشان داده )2-1(شتاب با معادله  است و

   

                                     
1- Newtonian   
2- Hamiltonian   

هـاي ميكروسـكوپي و مقيـاس زمـاني و جهـان            سازي كـامپيوتري بـه عنـوان پلـي ميـان انـدازه            شبيه  ):1-1( شكل
  .]5[كند ماكروسكوپي آزمايشگاه عمل مي
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)1-2(  2

2
i i

i
dr d rr
dt dt

= =  
 
 ri  بردار مكان مولكولiكنيدمي ملاحظه) 2-1( كه در شكل  است.  

  

  ]6[ مختصات كارتزين و بردار مكان ذره در موقعيت ):2-1(شكل
  

   ديناميك هاميلتوني-1-3-2

به جز معادله حركت نيوتني، معادلات ديگري براي تابعيت موقعيت و سـرعت برحـسب زمـان                   

بـه صـورت تـابعي از       ) 3-1(در معادلـه     است كه    Hيكي از اين معادلات تابع هاميلتوني        .وجود دارد 

 . ذره نشان داده شده استN  1اندازه حركت خطيموقعيت و 
  

)1-3(  cteN NH(r , p ) =  
   

   pi لكول مواندازه حركت خطي i شودتعريف مي) 4-1(صورت معادله است كه به. 

)1-4(  ip imr=  
  

 اسـت  هاي جنبشي و پتانسيل ثابت است كه برابر با جمع انرژيEبراي يك سيستم منزوي انرژي كل     

 تـابع  كـروي  مولكـول   N  اسـت و بـراي  و بنابراين براي سيستم منزوي انرژي كل همان هـاميلتوني  

 .شودنشان داده مي) 5-1(هاميلتوني به شكل معادله 

                                     
1- Momentum  
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)1-5(  N N 2 N
i

i

1H(r , p ) = p +U(r ) = E
2m ∑  

  
هـاي بـين    تـابعي از موقعيـت  كـه هاي بـين مولكـولي اسـت       همكنش ناشي از بر   Uانرژي پتانسيل    كه

  .]6[ تابعي از اندازه حركت خطي است جنبشيو انرژي  ولكولي استم

  

   1 معادلات حركت-1-4

دسـت آوردن معـادلات حركـت        بـه  ،هدف از طرح ديناميك سيستم و توصيف ديناميك سيستم          

   .دست آوردن موقعيت و سرعت ذره نسبت به زمان است به عبارتي ديگر به.استبراي آن سيستم 

، بايـد   بـا اسـتفاده از ديناميـك نيـوتني         مولكـول كـروي      Nت آوردن معادله حركـت      دسبراي به        

 .]6[ حل شود باشند مي معادله ديفرانسيلي معمولي مرتبه دوم3N كه) 6-1(معادلات 

)1-6(  2

2

zF = i
iz

d
dt

  
2

2

yF = i
iy

d
dt

  
2

2

xF = i
ix

d
dt

  
  
 بررسـي   )7-1( معادلـه    مشتق زماني هـاميلتوني   ،  ردن معادله حركت از هاميلتوني    دست آو براي به اما   

 . شودمي

)1-7(  i i
i ii i

dH H H Hp r
dt p r t

∂ ∂ ∂
= + +

∂ ∂ ∂∑ ∑  

  
به شـكل   ) 7-1(در نتيجه معادله    . هاميلتوني مستقل از زمان در نظر گرفته شود       ) 5-1(اگر طبق معادله    

 .آيددر مي) 8-1(معادله 

)1-8(  0i i
i ii i

dH H H Hp r
dt p r t

∂ ∂ ∂
= + + =

∂ ∂ ∂∑ ∑  

  
در ) 5-1( معادلـه يعنـي   اگر مشتق زماني هـاميلتوني سيـستم منـزوي          . نتيجه كلي است  ) 8-1(معادله  

 . آيددست ميبه) 9-1(ي  معادله،گرفته شودنظر

                                     
1- Equation of Motion  
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)1-9(  1 0i i i
i i i

dH up p r
dt m r

∂
= + =

∂∑ ∑  

  
 .آيد ميدستبه) 11-1(و ) 10-1( معادله i براي هر مولكول) 9-1(و) 8-1(و با مقايسه معادله 

)1-10(  i
i

i

pH r
p m
∂

= =
∂

  

)1-11(  
i i

H U
r r

∂ ∂
=

∂ ∂
  

  
  .آيددست ميبه) 13-1(ونهايتاً ) 12-1 ( معادله)8-1(در معادله ) 10- 1(با جايگزين كردن معادله 

   
)1-12(  0i i i

i i i

Hr p r
r

∂
+ =

∂∑ ∑  

)1-13(  ( ) 0i i
i i

Hp r
r

∂
+ =
∂∑  

بايد صـفر باشـد و      ) 13-1( ضريب معادله    ، پس ها غير وابسته به يكديگر هستند      كه سرعت  از آنجايي 

  .دست خواهد آمدبه )14-1 (معادلهدر نتيجه 

)1-14(  i
i

H p
r

∂
=

∂
  

       
معادلـه       . آيـد دست مـي  مشتق گرفته شده وسرعت بهممنتمز هاميلتوني نسبت به     1) 10-1(معادله   در 

از هـاميلتوني نـسبت بـه موقعيـت مـشتق           ) 14-1(معادله  در  . يكي از معادلات حركت است    ) 1-10(

  .آيد كه دومين معادله حركت استدست مي و شتاب به شده استگرفته

ــا          ــراي يــك سيــستم ب ــده ) 14-1(و) 10-1(معــادلات  مولكــول كــروي Nب ــه 6Nنماين  معادل

در ،   ديگـر  بـه عبـارت   .  اسـت   نيوتني معادله مرتبه دوم   3N با  ديفرانسيلي مرتبه اول هستند كه معادل       

 و در ديناميـك     ديفرانسيلي مرتبـه دوم    معادله   3N ،دست آوردن معادله حركت   ديناميك نيوتني براي به   

  . معادله ديفرانسيلي مرتبه اول بايد حل شود 6Nهاميلتوني

  .آيددست ميبه) 15-1 (معادله) 14-1(و) 4-1(از مقايسه دو معادله  
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)1-15(  i
i

H mr
r

∂
= −

∂
  

  
)        16-1(معادلـه   ) 1-1 (معادلـه و سـپس مقايـسه بـا        ) 15-1(و) 11-1 (معادله و با در نظر داشتن دو       

  .آيددست ميبه

)1-16(  i
i i

H UF
r r

∂ ∂
= − = −

∂ ∂
  

  
 نيـرو صـريحاً وارد          در ديـدگاه هـاميلتوني     .در ديدگاه نيوتن حركت نتيجه نيروي اعمال شـده اسـت          

   .]6[ ماندلتوني ثابت باقي ميشود كه تابع هامياي انجام ميشود به جاي آن حركت به گونهنمي

  

  هاي فضاي فاز1 مسير-1-5

.  در يك زمان محدود اسـت      2سازي ديناميك مولكولي ايجاد مسير فضاي فاز      اولين مورد در شبيه     

در نظـر بگيريـد تعـدادي اتـم كـه        .]6-8[ هاسـت ولمولكاندازه حركت خطي    مسير شامل موقعيت و   

 معـين شـده اسـت       ri  مركز هر اتم با يك بردار موقعيت       .كنش دارند برهممطابق با يك پتانسيل با هم       

ترسيم مسيرها  . كنندها مطابق با قانون دوم نيوتن حركت مي       در يك سيستم منزوي اتم    ). 2-1 (  شكل

همانطور كه يـك اتـم آن مـسير را دنبـال             . نشان داد  t(ri(به زمان   توان با بردار موقعيت وابسته      مي را  

 بـا بـردار     توان مي كند كه ها تغيير مي  كنش با ديگر اتم   برهم آن نيز به دليل      اندازه حركت خطي  كند  مي

  .  نشان دادt(pi( وابسته به زمان اندازه حركت خطي

.  بعـدي ترسـيم شـود      6Nضاي   اتم در يك فراف    n و موقعيت    اندازه حركت خطي  تصور كنيد كه      

 3 بعد براي فضاي سـاختار 3N .تشكيل شده استمحورگويند كه از دوچنين فضايي را فضاي فاز مي

                                     
Trajectory 1-  
Phase Space 2-  
Configration space 3-  
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انـدازه حركـت      بعد ديگر مربـوط بـه فـضاي        3N  و )t(ri ((كه در واقع به موقعيت ذرات ارتباط دارد       

   ). t(pi((  فضاي اندازه حركت گويند به آنشود كه ميخطي

 اندازه حركت خطي  اگر. شود وموقعيت ذره با نقطه مشخص مي      اندازه حركت خطي  فضا  در اين     

 مـسير حركـت ايـن نقطـه در          .و موقعيت ذره با زمان تغيير كند اين نقطه در فضا حركت خواهد كرد             

سـازي ديناميـك    به ايـن ترتيـب اولـين قـدم در شـبيه           . شود ناميده  مي    يا مسير  فضاي فاز تراژكتوري  

  .به مسير فضاي فاز استمولكولي محاس

. اسـت ) ODHO (1 يـك بعـدي      يك مثال ساده از مسير فـضاي فـاز نوسـانگر هماهنـگ سـاده                

 فنـر   -سيـستم جـرم   ). 3-1( شكل   ؛نوسانگر هماهنگ يك جرم متصل شده به يك فنر هماهنگ است          

   .منزوي است

  

 ]6[فنر - سيستم جرم): 3-1(شكل 

  

 گيـرد از حالـت تعـادل قـرار مـي    x = r - r0  د جرم در فاصـله  شو جابجا ميrبه موقعيت  فنروقتي 

  .  استx(u(وسيستم داراي انرژي پتانسيل 

                                     
1- One Dimension Harmonic Osillator 

  
 


