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 چکیده

اثززر زاویززه نززانومورو  روی   , در ایزز  پایززان نامززه بززا اسززتیاده از  ززبیه سززازی دینامیزز  مو کززو ی      

بزرای نزانومورو     مدزادیر جزذب  . ظرفی  جذب گاز هلزید در نزانومورو  هزای کربنزی مها دزه  زد      

نتایج نشان می دهد که جذب اتزد هزای   . مدایسه  د, در دماهای موتلف 011°و 041°, 081°های

در  زرای  ا زبام مدززدار جزذب داازل بززا     . هلزید روی ازارو و داازل نززانومورو  هزا اتیزات مززی افتزد      

مدزدار جزذب   ای  همچنی  فهمیده  د که دما اثر قابل ملاحظزه ای در  . افزایش زاویه کاهش می یابد

مدایسه مددار جذب در نانومورو  ها با نانو و زه هزای کربنزی    . روی نانومورو  های کربنی دارد

نتایج در حدید  نشان مزی  . نشان می دهد که مددار جذب نانومورو  ها بیشتر از نانو و ه ها اس 

  .    دهد که نانومورو  ها کاندیدای مناسبی برای ذایره گاز هستند
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 مقدمه 1-1

برخوردانسانبا.پدیدارشدههایعلمیژدرپرواساسیتباپیشرفتعلموپیدایشکامپیوترتحولا

,هراباورودورشدچشمگیررکامپیوتراما.طبیعتهموارهازطریقمطالعهنظریوتجربیبودهاست

زیکامپیوتریاینامکانرایافتهاندکهفرایندهرایمختلرفراازامروزهدانشمندانازطریقشبیهسا

ولینشبیهسازیدینامیرکمولکرولیدرا.جنبههایگوناگونبادقتبیشتریموردمطالعهقراردهند

بخشیازدنیرای.اتفاقافتادهمنهتنژبهمنظورشبیهسازیانفجارهستهایدرپرو,جنگجهانیدوم

سیستمزیرمجموعهایاز.سیستمنامیدهمیشود,خودرابهآنمعطوفمیسازیمفیزیکیکهتوجه

سیستممیتواندمتشکلازتعدادیازاجرزایمشرابهیرامتفراوتباشردوشررایطایرن.جهاناست

بهراههاییبرای,برایبررسیوتوضیحرفتارسیستم.اجزاستکهحالتسیستمرامشخصمیکند

اینمقادیرمشاهدهپرذیرهای;عددیبهحالتسیستمیاتوابعحالتآننیازداریمدیرانسبتدادنمق

بااستفادهازبرهمکنشهامیتوانحالتیرکسیسرتمراازمحریطکنتررل.سیستمنامیدهمیشوند

.هاییمحدودمیشودکهسیستمراازمحیطجردامریکنردبرهمکنشهایمجازبهماهیتمرز.کرد

بلکهبررسیحالرتسیسرتم;نمیتوانیکسیستمرابامشاهدهمستقیمحالتآنمطالعهکردمعمولا

سیسرتمایزولره.بهصورتغیرمستقیموازطریقکنترلواندازهگیریمشاهدهپذیرهاانجاممیگیرد

تمایزولرهدریرکسیسر.ییامادهنداردژگونهتبادلانرسیستمیاستکهبامحیطاطرافخودهیچ

اینبااندازهگیریمشاهدهپذیرهاقبلازایزولهشردنسیسرتمبنابر.هیچتماسیبامحیطوجودندارد
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دراینجاماتنهاسیستمهایایزولهرادرنظرر.میتوانیممقادیریبرایاینکمیتهاداشتهباشیم,ها

.ظریههاابداعمیشوندن,توصیفوشایدحتیپیشبینیمشاهدهپذیرها,برایساماندهی.میگیریم

یکنظریهتنهرارابطره,درسادهترینسطح.هاممکناستدرسطوحمختلفیبهگرفتهشوندنظریه

کهازسراماندهینترایج(PV= NKT)قانونگازهایکامل.ایمیانمشاهدهپذیرهابرقرارمیکند

نمونرهایازیرک,سرتآمردهحجمودمایگازهایباچگالیکمبرهد,حاصلازاندازهگیریفشار

نظریههاییقرراردارنردکرهمشراهدهپرذیرهارابرا,درسطحبعدی.نظریهعلمیدراینسطحاست

یقنظریهجنبشیگازهااستکهازطر,نمونهایازاینمورد.حالتموردنظرسیستممرتبطمیکنند

,اینسرطحدرنظریهها.میسازددمارابهحالتسیستممربوطمشاهدهپذیر,سرعتهایمولکولی

خودیکمشاهدهپذیر,امااگرحالتسیستم;هافراهممیکنندفسیریاتوضیحیبرایمشاهدهپذیرت

 .هابهکارگرفتبرایمحاسبهمقادیرمشاهدهپذیرایننظریههارانمیتوان,نباشد

:دوراهبردپیشنهادشدهاست,برایغلبهبرمشکلمحاسباتی

ریههاییدرسطوحبالاترساختننظ-1

انجامشبیهسازیرایانهای-2

ریههایپیشرفتهتردرراستایحلمشکلاتمحاسباتیمیکوشندتااطلاعاتمفصرلیراکرهدرنظ

.ازنوسازماندهیوخلاصهکنند,هاموردنیازاستبرایمحاسبهمقادیرمشاهدهپذیروبارهسیستم

پذیرهامرتبطمیدرمکانیکآماریآنچهبهمشاهده.مینهدفرادنبالمیکندمکانیکآمارینیزه

.بلکهاحتمالوجودسیستمدریکحالتخاصاست,حالتموردنظرسیستمنیست,شود

دریکشبیهسازیکامپیوتریبهحالتهایسیسرتم.استفادهازشبیهسازیکامپیوتریاست,دومراه

پساز.اینحالتهاتبدیلبهمشاهدهپذیرمیشوند,بنابراین.دهمیشودمقدارهایعددینسبتدا

ینظریرهمیتوانبااسرتفادهازرابطرههراینظرر,آنکهبهحالتهامقدارهایعددینسبتدادهشد

شبیهسازیهرای.هاییراکهدرتجربهقابلدسترسهستندمحاسبهکردمقدارمشاهدهپذیر,جنبشی
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لیکرهبردونمسرا ,مکانیکآماریایفامریکننردارزشمندیدرحلبعضیازمسایلرایانهاینقش

وجودشبیهسازیفقطبااستفادهازروشهایتقریبیقابلحلهستندوگاهینیزاساساروشدیگری

گیهایمیکروسکوپییکسیسرتمرابرهیژشبیهسازیهایکامپیوتریو.برایحلآنهاوجودندارد

خواصریکرهازدیردگاهتجربریازاهمیرتچشرمگیرری,کوپیآنپیوندمیدهنردخواصماکروس

وشبیهسازییرا,ازآنجاکهامروزهبررسیهاینظریمعمولابااستفادهازمدلسازی.برخورداراست

.شناختتفاوتهایمدلسازیوشبیهسازیبسیارمفیدخواهدبود,هردوانجاممیشود

.دارتباطبینمشاهدهپذیرهایخروجیوورودیهایکنتررلشردهاسرتهدفیککارنظریایجا

دبرهگونرهایتعریرفشرودکرهبرراینحالتبایر.تعریفحالتاست,بخشیازیکمسئلهنظری

هایقلضعیفشودوبتروانمشراهدهپرذیرتفکیکیالاا,بینمتغیرهایحالتةکنشهایپیچیدهم

.خروجیرامحاسبهکرد

هایموردمطالعرهدارنردهاییکهاثرکمیبرمشاهدهپذیرتلاشمیشودتابرهمکنشدریکمدل

هاییدسترسریداردسادهبهحالتدرنتیجهیکمدل.تفکیکیاحذفشوند,یابرآنهابیتاثیرند

بهعبارتییکمدلیکزیرمجموعهیازیرر.کهبرایسیستماصلیقابلدسترسینیستوبرعکس

.ازسیستماصلیاستسیستم

یکشبیهسازیعمومرا.یکشبیهسازیپیچیدهترازسیستمموردمطالعهاست,برخلافمدلسازی

بنابرایندرشبیهسرازی.میتواندبهتعدادحالتهایبسیاربیشترینسبتبهسیستماصلیدستیابد

رایمجموعهمعردودیازدستکمب,هامحدودیتهاییاعمالمیشودتاخروجیشبیهسازیشده

یکشبیهسازیمعمولاهریچرابطرهسراختاریبرا.ورودیهاباخروجیسیستماصلیسازگارباشد

شریوهاعمرالمحردودیتهرادرشربیهسرازیممکرناسرتبرا,بهعنوانمثال;سیستماصلیندارد

باآنکهشربیه.شدباتفاوتداشته,مکانیسمیکهسیستماصلیرابهحالتهایمعینیمحدودمیکند

نمیتواننتیجهگیریکردکهسیسرتماصرلیمردلیازشربیه,ترازسیستماصلیاستسازیپیچیده
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سرپس,هایآنانتخرابشردهمادهموردمطالعهومشراهدهپرذیرمعمولادرشبیهسازی.سازیاست

نامیکیآرگونازمردلبهعنوانمثالبرایمطالعهخواصترمودی.مدلیبرایآنمادهپیشنهادمیشود

ایرنبره.جونزبافرضتقارنکرویمولکولهرااسرتفادهمریشرود-پتانسیلجمعپذیرجفتیلنارد

هرایزیررااترم,سادهترازپتانسیلواقعیآرگوناست1جونز-پتانسیللنارد:درستییکمدلاست

پس.یلجمعپذیرجفتینیستکرههایکاملینیستندوبرهمکنشآنهانیزفقطازنوعپتانس,آرگون

اماآنچهدراینجاشبیهسرازیمریشرودنرهخرود,شبیهسازیبهاجرادرمیآید,ازانتخابمدل

امراایرن,اینشبیهسازیازمردلپیچیردهترراسرت.جونزآرگوناست-آرگونبلکهتنهامدللنارد

کسانیکرهادعرامری.نمیدهدهایخروجیراافزایشواقعیبودنمشاهدهپذیر,یمضاعفپیچیدگ

در,پروتئینهایاهررمرادهدیگرریراشربیهسرازیمریکننرد,آب,دینامیکمولکولیآرگون,کنند

[1].تنهامدلهایمولکولیاینمواداستکهشبیهسازیمیشود,زیرادرواقع.اشتباهند



 ارتباط شبیه سازی با تجربه  1-2

ستکرهتوصریفکراملیازامنظوراین.حلمیشوندهطوردقیقآماریببرخیمسا لدرمکانیک

بهطورمستقیموبهراحتیمنجرر(ازقبیلهامیلتونییکمدلایدهآل)خواصمیکروسکوپیسیستم

فقطتعدادکمی.میشود(تمانندمعادلهحال)بهمجموعهایازنتایججالبیاخواصماکروسکوپی

دینمونرهمعروفریازدوبعر2مدلایزینگ,بهراحتیقابلحلهستندلدرمکانیکمولکولیازمسا 

قابرلحرلبرخیمسا لدرمکانیکآماریممکناستبهطوردقیق.لقابلحلاستاینگونهمسا 

کامپیوترهرا,دراینمورد.هارابرمبناییکالگویتقریبیتجزیهوتحلیلکردامامیتوانآن,نباشند

شبیهسازیکامپیوترینقرشبراارزشریدرفرراهمآوردننترایجدقیرقبررای.ارندنقشبسیارمهمد

                                                

1 Lennard- jones 

2 Ising model 
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مسایلیدرمکانیکآماریایفامیکندکهممکناستباروشهایدیگرقابرلحرلنباشردیرافقرط

نتایجشبیهسازیرامیتوانبانتایجآزمرایشهرایواقعری.بتوانآنهاراباروشهایتقریبیحلکرد

اینخودآزمونیازمدلمورداستفادهدریرکشربیهسرازیکرامپیوتری,درقدماول.کردنیزمقایسه

گرهامیکندامیدواراستکرهبرهآزمایشرکسیکهشبیهسازی,سرانجاماگرمدلخوبباشد.است

شربیهسرازیکرامپیوتریراه.دیدگاههایتازهایپیشنهاددهدوبهتوصیفنتایججدیدکمرککنرد

سراختار,بررهمکرنشبرینآنهرا,جرماتمهرا)گیهایمیکروسکوپییکسیستمیژازومستقیمی

پرارامتر,ضررایبانتقرال,معادلهحالرت)بهخواصماکروسکوپیوتجربیموردنظر...(مولکولیو

ایننوعاطلاعاتهمازنظرتحقیقراتیوهرماز.ددراختیارقرارمیده...(اریوهایترتیبساخت

اجرایبرخیآزمایشهادرشررایطدمراوفشراربسریاربرالامشرکلیرا.صنعتیسودمندهستندنظر

 [2و1] .درحالیکهشبیهسازیکامپیوتریآنبهطورکاملقابلاجرااست,ناممکناست

 

 سازی مولكولی شبیه 1-3

:یکشبیهسازیدرمقیاسمولکولیمتشکلازسهمرحلهاصلیاست

ساختنیکمدل-1

محاسبهمسیرهایمولکولی-2

 تجزیهوتحلیلمسیرهاومحاسبهمقدارخواصترمودینامیکی-3

 :داریمشودكهازدوقسمتزیرتشكیلمییكپتانسیلمناسبنیازبهسازیمدلشبیهدرساخت

 هاباخودشانبرهمكنشبینمولكول-1

هاومحیطاطرافشانبرهمكنشبینمولكول-2
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هراراوبهعبارتیتوزیعابرهایالكترونیآنهابهطورضمنیشكلهندسیمولكولپتانسیلاینتابع

كنردوایرنهاتعریرفمریتعییننمودنتابعپتانسیل،مدلیرابرایساختارمولكول.دهدتوضیحمی

.سازیاستنخستینقدمبرایشبیه

گرفتههمكنشیدرنظرهایبربهصورتزوجیهاانرژیپتانسیلبینمولكولسازیدربسیاریازشبیه

.میشود

(1-1)( )i j ijU U r <

)كه )ijU rباشدوهامیتابعانرژیپتانسیلبینجفتijrاترمهرایفاصلهبرینiوjباشردودرمری

هنتیجهنیروازرابط

(1-2)
 

i
i

U r
F

r


 


 

همكنشبراشودكرهدرآننحروهبررهمرزهامیسازیمربوطبقسمتدوممدلشبیه.بدستمیآید

ایبررگیردبهطورگسرتردهسازیانجاممیشودشرایطیكهتحتآنشبیهشخصمیمحیطاطرافم

هرایایزولرهراتعریرففقطشرایطیكهسیسرتمبرایمقاصدكنونیما،.گذاردمیرزیتأثیرشرایطم

.گیریمهمكنشیبینسیستمومحیطاطرافدرنظرنمیابراینهیچبربن.باشندكنند،مهممیمی

تروانیممكرانرابدسرتدردینامیكمولكولیبهوسیلهحلعددیمعادلاتدیفرانسیلحركرت،مری

.آوریم

 

 دینامیك مولكولی  1-4

:شودبهطوركلی،روشدینامیكمولكولیبرایدوحالتكلیبهكاربردهمی

 هایدرحالتعادلسیستم-1

هایغیرتعادلیتمسسی-2
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Nرودكهشراملتعردادمشرخصهایایزولهبهكارمیدینامیكمولكولیتعادلیمعمولابرایسیستم

كهدرمجموعانررژیEباشدانرژیكلازآنجاكهسیستمایزولهمی.استVمولكولدرحجمثابت

EوN,Vتوانگفتكهمتغیرهایبااینتوضیح،می.پتانسیلوانرژیجنبشیاست،نیزثابتاست

هرایمكران EوN,Vمولکرولیدردینامیرك.كننردمشرخصمریحالتترمودینامیكیسیسرتمرا

.آیدكتنیوتنبهدستمیمولكولیازحلمعادلهحر

(1-3)( )
( ) ( )

N

i i
i

U r
F t mr t

r


  




iFكه


گیریبایكبارانتگرال.مولكولدیگراستN-1امازطرفi نیرویاعمالشدهبرمولكول

هرابدسرتگیریمجرددمكرانمولكروللآیدوباانتگراحركتخطیبدستمیاندازه3-1ازرابطه

شرودهاانجرامدهریممسریرهایمتفراوتیحاصرلمریاگراینعملرابرایتكتكمولكول.آیدمی

.بنابراینمسیرهایعددیمتوسطمیتواندازطریقفرمولزیربدستآید

(1-4)1
lim ( )

t t

t
t

A A d
t

 


 

)تواناینگونهتعبیركردكهاگرررامیاینرابطه )A یكریازخرواصسیسرتمدرلحظره،باشرد

.دهدمیانگینزمانیآنیكیازخواصماكروسكوپیكرابدستمی

.بیانمیکنیمدینامیکهامیلتونیودرزیربهطورخلاصهمواردیدرارتباطبادینامیکنیوتنی



 ديناميك نيوتني  0-4-0

امناشیازنیروهایخارجیاستكهبرآناعمرالiدربیاندینامیكنیوتنیجابجاییمولكولكروی

irتغییرمكاناینمولكول.شدهاست


iFونیرویواردبرآن


ههرمازطریرققرانوندومنیروتنبر

.شوندمربوطمی


