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  مقدمه

  

هاي تجربی و ي سوم علم شناخته شده است که در کنار روشعنوان شاخهامروزه علوم محاسباتی به

اي هاي رایانهسازيشبیه. هاي مختلف را بررسی و مطالعه کردتوان سامانهنظري با استفاده از آن می

ي فرایندهاي شـیمیایی، فیزیکـی،   لوم محاسباتی کاربردهاي بسیاري در مطالعهعنوان بخشی از عبه

پردازهـا  از دیدگاه نظریه. این روش در واقع پلی میان نظریه و تجربه است. دارد... شناختی و زیست

-از دیـدگاه تجربـی  . هاي نظري استاهمیت این روش در فراهم کردن نتایج شبه تجربی براي مدل

هـایی از قبیـل کنتـرل شـرایط و     روش برخلاف کارهاي آزمایشگاهی که با پیچیـدگی  کارها در این

آورد و امکـان انجـام   اي به وجود مـی رو هستند، محیط کاملاً کنترل شدهگیري روبهمشکلات اندازه

طبیعـی و  بـا اعمـال شـرایط شـبه     . کنـد هاي واقعی را فراهم میهاي ناممکن در آزمایشگاهآزمایش

سـازي  هاي شـبیه با استفاده از تکنیک. واري رسیدتوان به نتایج تجربیسطوح اتمی، میمراقبت در 

چـه در  هاي بالاتري براي دسترسی بـه آن ها و تواناییاي ما با یک آزمایشگاه مجازي با قابلیترایانه

و  سـازي هـاي شـبیه  روش دینامیک مولکولی یکی از روش. رو هستیمبهپذیر نیست روواقعیت امکان

  .اي مرتبط با فناوري نانو استمحاسبات رایانه

تـا   nm1مقیـاس نـانو ابعـادي در حـدود     . شودها در ابعاد نانو اطلاق میفناوري نانو به تمام فناوري

nm100 از جملـه  ها هاي ذاتی آنگیرد، ویژگیي مواد در این مقیاس قرار میزمانی که اندازه. است

ها در وجود عناصر تفاوت فناوري نانو با سایر فناوري. یابدتغییر می... ي ذوب و رنگ، استحکام، نقطه

. تـرین عنصـر پایـه نـانوذره اسـت     نخستین و مهم. باشدپایه که همان عناصر نانومقیاس هستند، می

تـوان بـه مـواد    اصـر پایـه مـی   از دیگـر عن . هایی با ابعاد نانو در سه بعـد اسـت  منظور از نانوذره، ذره

هـا  فـولرین  هـا و ها، نانوسـیم ها، نانولولهاي، نانوساختارهاي آلی منظم، نانوالیاف، نانوکپسولنانوحفره

، گـروه  Yang، گروه Lieberهاي تحقیقاتی از قبیل گروه هاي شتابان برخی از گروهگام.اره کرداش
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Samuelson از دانشگاهLund گروه ،Wang هـاي  ي تحقیقاتی جورجیا، باعث پیشـرفت از مؤسسه

هـا نیـز بـه سـمت     همانند دیگـر تحقیقـات، نانوسـیم   . ها شده استي نانوسیمچشمگیري در زمینه

ها پدیدار ترین زیرشاخهبرخی از مهم. رودش میهاي علمی بنیادین پیکاربردي شدن در دیگر زمینه

اي، سـمت و سـوي جدیـدي را نمایـان     اي و فرضـیه ها در هر دو زمینه، پایهشدند و هر کدام از آن

ي ها در الکترونیک، فوتونیک، تبدیل و ذخیـره توان به نانوسیمها میاز جمله این زیرشاخه. ساختند

  .هاي زنده اشاره کردها با سلولانرژي و ارتباط نانوسیم

سازي هاي محاسباتی، نقش بسیار مهمی در طراحی، تجزیه، بهینهسازي عددي و ساخت مدلشبیه

اهمیت این روش وابسته به ایـن واقعیـت اسـت کـه     . کندو آزمایش وسایل در مقیاس نانو، بازي می

گیـري  آزمایش قابـل انـدازه  هاي در مقیاس نانو که از روش هاي دقیقی را براي سامانهتواند دادهمی

توان از دو روش مجزاي دینامیـک  هاي نانومتري را میساختار و رفتار سامانه. دست آوردنیستند، به

هـر یـک از ایـن دو روش    . سازي کردیا بعضاً ترکیب هر دو روش نیز شبیه 2و مونت کارلو 1مولکولی

وابستگی زمانی ندارنـد و از یـک رونـد     هاي اتمیدر روش مونت کارلو مکان. معایب و مزایایی دارند

ریـزي شـده   سازي مونت کارلو بر روي مفاهیم احتمالات پایـه روش شبیه. شونداي تعیین میکاتوره

ي حـل عـددي   هاي اتمی، لحظه بـه لحظـه بـه واسـطه    اما در روش دینامیک مولکولی، مکان. است

یات این روش در فصـل نخسـت   جزئ. معادلات حرکت تعیین شده و مسیر حرکت قابل ترسیم است

  .شودبیان می

ي ظرفیت گرمایی با حضور ناراستی خطی و بدون نامه، ما به بررسی گذار فاز، محاسبهدر این پایان

-در مقیاس بزرگ پرداخته، هم) در دماي محیط(گیري رسانندگی گرمایی فلز آلومینیم آن و اندازه

گیري تابع خودهمبستگی زمانی جریان ه با انتگرالچنین رسانندگی گرمایی نانوسیم آلومینیم را ک

جا شبکه مورد آید را محاسبه کردیم و بستگی آن به قطر نانوسیم، و نیز تهیدست میگرما به

                                               
١ Molecular Dynamics
٢ MonteCarlo
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 نیروهاي. نو با یکدیگر مقایسه شدو مقادیر رسانندگی در دو مقیاس ماکرو و نا. بررسی قرار گرفت

  .محاسبه شد 3چن- ساتناي ذرهاي هم، از پتانسیل بسبین ذره

  :هاي زیر استنامه شامل فصلمطالب این پایان

فصل دوم به خـواص وابسـته   . پردازدسازي دینامیک مولکولی میفصل اول به بیان مبانی کلی شبیه

ها و فناوري نانو و سرانجام فصل آخـر بـه شـرح    به زمان، فصل سوم به توضیح مختصري از نانوسیم

  .پردازدزي میسانتایج حاصل از شبیه

        

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

                                               
٣ Sutton-Chen
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  فصل اول

  سازي دینامیک مولکولیمبانی کلی شبیه

  

اي را به روش محاسباتی حل کند نیاز به استفاده از یک مدل ریاضـی  خواهد مسئلهوقتی کسی می

مـثلاً بـراي حرکـت زمـین بـه دور      . ي مورد نظر را بازگو کنـد دارد که آن مدل تا حد زیادي پدیده

تر از دیگري است و آن دو با نیروي گرانشی نیـوتن بـا هـم در    ورشید مدل دو کره، که یکی بزرگخ

سازي اي مبتنی بر مدلاي، محاسبات رایانهسازي رایانهشبیه. آیداند مدلی ساده به حساب میکشش

-در ارائه. سازي براي خود یک مدل نیاز داردپس هر شبیه. کنداي پیروي میاست که از قوانین ویژه

سازي اعتماد ي مدل باید همیشه دقت نظر لازم را داشت تا بتوان به نتایج محاسبات ناشی از شبیه

سـازي رفتـار   ي شـبیه ایـده . اي اسـت سـازي رایانـه  دینامیک مولکولی هم شکلی از شبیه. ]25[کرد

لی در رایانـه،  سـازي دینامیـک مولکـو   ها بـا اسـتفاده از روش شـبیه   اي از اتممیکروسکوپی مجموعه

سازي عملی انجام شده در توسط فرمی مطرح شد، ولی نخستین شبیه 1940ي نخستین بار در دهه

هاي سخت ي مایع شامل کرهانجام گرفت که رفتار یک سامانه 2و واینرایت 1توسط الدر 1957سال 

. ود به کار بـرد سازي خي نرم را در شبیهمدل کره 3رحمان 1964در سال . ]1[سازي کردندرا شبیه

  .شوداز وي به عنوان پدر دینامیک مولکولی یاد می

-سازي باعث شده تا امـروزه شـبیه   هاي شبیهها و بهبود روزافزون روشافزایش نمایی قدرت رایانه 

سازي دینامیک مولکولی از یک مدل آزمایشی فیزیک آماري به یک روش سودمند براي پیشـگویی  

در روش دینامیک مولکولی حرکت ذرات از قوانین مکانیـک کلاسـیک   . هاي مواد تبدیل شودویژگی

                                               
1 Alder
2 Wain wright  
3 Anees Rahman
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ها اجازه دارند براي یک دوره از زمان تحت قـوانین شـناخته   ها و مولکولکند و در آن اتمپیروي می

هـاي  از آنجائیکـه سـامانه  . ها بدهنداندازي از حرکت اتمشده فیزیک باهم برهم کنش کنند و چشم

هـاي  هـاي سـامانه  تعداد زیادي از ذرات هستند امکان پذیر نیست که ویژگیمولکولی عموما شامل 

کـار بـردن   شبیه سازي دینامیک مولکولی این مسئله را با بـه . پیچیده را بطور تحلیلی بدست آوریم

کند  این روش یک واسطه بین تجربیات آزمایشگاهی و نظریه ایجاد می. کند روش محاسباتی حل می

دینامیـک مولکـولی یـک روش مـنظم     . شـود  ایش مجـازي در نظـر گرفتـه مـی    و به عنوان یک آزم

هایی را  آید و الگوریتم هاي آن از ریاضیات، فیزیک و شیمی بدست می قوانین و نظریه. است چندگانه

  . برد ي اطلاعات بکار میاز علم رایانه و نظریه

  

  )MD(روش دینامیک مولکولی 1. 1 

و  هـا  اتممیان  کنشبرهمدر این روش .است فیزیک محاسباتیاي ه دینامیک مولکولی یکی از شاخه

در . شـود  مـی  سـازي  شبیه رایانهي وسیله ، بهفیزیکین هایی از زمان بر اساس قوان در بازه ها مولکول

سازي ي شبیهاي به نام جعبه در داخل جعبهذرهNاي شاملبررسی دینامیک مولکولی، ابتدا سامانه

زي معمـولا بـه شـکل مکعـب     ساي شبیهبعدي جعبه هاي سهدر شبیه سازي. شود نظر گرفته میدر

ي اولیـه مکان. توان آن را به شکلهاي دیگري نیز انتخاب کرد اما بنا به ضرورت می. شود میانتخاب

تعیـین  یـا غیـر بلـور اسـت،    بلـور بسته به اینکه سامانه مورد نظـر وچگالی مادهذرات ، با توجه به

ذرات هـاي معـین بـه   شود، انتسـاب سـرعت   ي دیگري که به سامانه اعمال میشرایط اولیه. شود می

انـرژي کل سامانه، صـفر، و میـانگین  ي خطیتکانهشوند که ها طوري انتخاب میآن سرعت. است

بـین دو ذره،  پتانسیلو در نتیجهنیروقانونبا دانستن. رد نظر باشدذرات، مبین دماي موجنبشی

به این ترتیب که براي هر ذره، جمع نیروهاي وارد بـر آن را  . تریاضی قابل حل اساین مدل، از نظر

به دلیـل  . مینویس را میدوم نیوتنقانوني ذرات محاسبه کرده و شکل دیفرانسیلاثر وجود بقیهدر

هاي در نظر گرفتـه شـده محـدود اسـت و بـراي ایجـاد       ها، تعداد ذرهحافظه و سرعت محدود رایانه
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اي، با اعمال شرایط مرزي دوره. شوداي استفاده میهاي شبه نامتناهی از شرایط مرزي دورهدستگاه

هـاي داخلـی جعبـه از شـرایط     ه آنها که در همسایگی مرز جعبه قرار دارند و چه ذرهها، چتمام ذره

همچنین اعمـال شـرایط مـرزي    . شودشوند و نیروهاي یکسانی به آنها وارد مییکسانی برخوردار می

کند، اما اعمال این ي خطی را حفظ میاي بر روي دستگاه، قوانین پایستگی جرم، انرژي و تکانهدوره

  .کنداي را حفظ نمیي زاویهپایستگی تکانهشرط 

ي جسمی که توصیف کننـده ها به کمک انرژي پتانسیل دو و یا چنددینامیک و انرژي هر یک از اتم

نیروي وارد بر هر ذره از روي تـابع انـرژي پتانسـیل بـه     . شودها است، تعیین میکنش بین اتمبرهم

  :شودصورت زیر محاسبه می

)1 -1(                                            


N

ij
Nri rrrF

i
),...,,( 21


  

  

که در آن  Nrrr ,...,, 21 در روش دینامیک مولکولی سرعت هر ذره . ها استتابع پتانسیل بین ذره

که ي زمانی کوتاه دهیم که ذره در یک دورهشود، سپس اجازه میدر یک زمان مشخص محاسبه می

انتخاب طول گام زمانی به عوامـل  . گوییم با آن سرعت حرکت کندسازي میبه آن گام زمانی شبیه

سپس انرژي پتانسیل، نیرو . ها و شکل تابع نیرو بستگی داردگوناگونی از جمله دما، چگالی، جرم اتم

قـوانین   روش دینامیـک مولکـولی از  . شودو در نهایت سرعت ذرات در این مکان جدید محاسبه می

کند و بنابراین مختصات ذرات در هر لحظه از زمـان و  مکانیک کلاسیک در حرکت ذرات پیروي می

توان تحول زمانی همان طور که اشاره شد می. مسیر حرکت ذرات در طول زمان کاملاً مشخص است

 بـراي ایـن کـار بایـد از معـادلات حرکـت      . ي حرکـت نیـوتن بررسـی کـرد    سامانه را با حل معادله

بنـابراین  . دست آوردهاي ذرات را در هر زمان دلخواه بهها و سرعتانتگرالگیري کنیم تا بتوان مکان

یک روش استاندارد براي حـل ایـن معـادلات    . دیفرانسیل خواهیم داشت يمعادله N6ذره  Nبراي 

و dxماننـد  هایی در این روش با تبدیل دیفرانسیل. است 4دیفرانسیل استفاده از روش المان محدود

dt هاي محدود به المانx  وtهاي بازگشتی هاي دیفرانسیل حرکت به معادله، هر یک ازمعادله

                                               
4 Finite Difference Method
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هـا و  توان مکانمی t هاي ذرات در زمانها و سرعتشوند و به این ترتیب با داشتن مکانتبدیل می

ttها را در زمان سرعت  هـاي مختلفـی   الگوریتم. دست آوردهاي بازگشتی بهبا استفاده از روش

  .کنیمها اشاره میگیري وجود دارد که در بخش بعد به بعضی از آنبراي انتگرال

  

  ي متداولدینامیک مولکولی در هنگردهاي آمار        2. 1

در ادامه . شودگوناگون انجام می 5سازي در هنگردهايبا توجه به نوع مسئله و هدف مورد نظر، شبیه

  .شوداي کوتاه به برخی از هنگردها میاشاره

  

  )NVT(هنگرد کانونی  1. 2. 1

رد این هنگ ـ. ها داردسازيیکی از هنگردهایی است که بیشترین استفاده را در شبیه 6هنگرد کانونی

چگالی احتمال در هنگرد کانونی . ها، حجم و دماي ثابت استي یک سامانه با تعداد ذرهدهندهنشان

با تابع   TkH B/exp     متناسب اسـت کـه در آنH  ي انـرژي کـل سـامانه در    دهنـده نشـان

در چنین هنگـردي تـابع پـارش و احتمـال اینکـه      . باشدمی Tدر فضاي فاز و دماي  پیکربندي 

]:3[توان به صورت زیر نوشتقرار گیرد را می سامانه در حالت 

  

)1-2                                  (  ,/exp


 TkHQ BNVT  

)1-3                                   (
  
  ./exp

/exp




 



TkH

TkH

B

B  

با فـرض اینکـه انـرژي پتانسـیل تنهـا تـابعی       . دماي سامانه است Tثابت بولتزمن و  Bkکه در آن 

  :ها در سامانه باشد، در حالت پیوسته داریمپیوسته از مختصات فضایی ذره

              

                                               
5 Ensembles
6 Canonical Ensemble
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)1-4 (
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  :شوندبه صورت زیر تعریف می dpو  drي بالا بطهدر را

  

)1-5         (., 3
1

333
1

33
N

N
N

N pdpdpddprdrdrddr    

  

ها بـوده و  انرژي پتانسیل سامانه است که تنها تابعی از آرایش فضایی اتم rU)(، )4-1(ي در رابطه

K ي انتگرال تابع پارش داریمبا تجزیه. انرژي جنبشی کل ذرات است:  

  

)1-6                                           (ex
NVT

id
NVTNVT QQQ   

  

idکه در آن 
NVTQال در هنگرد کانونی و ، تابع پارش گاز ایدهex

NVTQ    ی تنها تـابعی از مختصـات فضـای

  :شوندها است و به صورت زیر تعریف میذره

  

)1-7                   (,
!2

exp
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2

3 N
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  شودطول موج گرمایی سامانه است که به صورت زیر تعریف می ، )7-1(يدر رابطه

  

)1-9             (                          .
2

2

1
2











Tmk
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هـاي کلاسـیکی در سـامانه    ي استفاده از تقریبتوان براي مشخص کردن محدودهاز این کمیت می

ي اتمی، از عدد یـک خیلـی   ترین فاصلهاگر نسبت طول موج گرمایی سامانه به نزدیک. استفاده کرد


