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ฬولاड़
من به که گویم مͬ سپاس را مادرم و پدر و آموختن. و داشتن دوست آفرینش برای گویم مͬ سپاس را خدارا
پارسͬ ویژه به ها داشتنͬ دوست از چندی که را خود راهنما استاد گویم مͬ سپاس و آموختند. را داشتن دوست
نامه پایان این در پارسͬ اصیل واژگان بردن بͺار با است امید آموخت. من به را نامه پایان این نوشتار در گزینͬ

باشیم. برداشته پارسͬ زبان سربلندی و پایداری راستای در گامͬ
و اساتید از شد، مͬ انجام پژوهش این که زمانͬ در اش صمیمانه همͺاری بخواطر برادرم از سپاسͽزارم همچنین
آقای و صفارزاده دکتر آقای محمدی، خانم عراقͬ، آقای ویژه به ریاضیات و نظری ͷفیزی تحقیقات مرکز کارکنان

شان. صمیمانه های همͺاری و ها ͷکم بخاطر منتظری دکتر



چͺیده

بر مانند آنها کنش برهم و کشیده ذرات رفتار همانند ذرات رفتار زیستͬ و ͬͺفیزی ی ها سامانه از بسیاری در
آنها به زیادی رویͺرد گذشته سالهای در که هستند بعدی ͷی مسائل مهم مسایل از بسیاری است. کنشسخت هم
ها سامانه اینگونه بررسͬ به زیادی شتاب ای رایانه سازی شبیه و آماری ͷانیͺم های روش گیری بͺار است. شده
شبه و ͷی گاز گونه دو مواد، های ویژگͬ و سازی شبیه های روش بر کوتاه مروری با نامه پایان این در است. داده
سازی شبیه با بعدی ͷی گاز آماری و ͬͺترمودینامی های ویژگͬ است. شده بررسͬ سخت های میله از بعدی دو
بررسͬ مولͺولͬ ͷدینامی سازی شبیه روش با بعدی ͷی شبه گاز و مولͺولͬ ͷدینامی سازی شبیه و کارلو مونت
حرکت ها میله آنها پایه بر که هایی کمیت دانستن به نیاز میله دو مولͺولͬ ͷدینامی سازی شبیه برای است. شده
گاز با بعدی ͷی گاز ساختاری های ویژگͬ اند. آمده بدست ها نیاز پیش این که داریم کنند مͬ برخورد هم با و
ͷی به طولانͬ های زمان در جابجایی مربع میانگین تابع رفتار که شده داده نشان دارد. زیادی تفاوت بعدی دو
های دیواره با بعدی ͷی گاز برای است ها میله پذیری تحرک گر نشان که مقدار این کند. مͬ میل ثابت مقدار
همانگونه است. شده (مقایسه) همسنجͬ سازی شبیه نتایج با و آمده بدست دقیق بͽونه تحلیلͬ روش به بازتابی

است. نوا هم ها دیواره از آنها فاصله با ذرات تحرک میزان داریم چشم که



گفتار پیش
آماری ͷانیͺم بندی فورمول اینکه با گیرد. مͬ بر در را ͷفیزی از بزرگͬ بخش ای ذره بس های سامانه توصیف
از ͬͺی هستند. محدود شوند حل دقیق بͽونه توانند مͬ که مسایلͬ روند بͺار توانند مͬ ها زمینه از بسیاری در
از زیادی گستره مطالعه در روش این است. مولͺولͬ سازی شبیه روش بردن بͺار ها سامانه این بررسͬ های روش
مولͺول بررسͬ ها، سازی شبیه از بسیاری هدف امروزه رود. مͬ بͺار ای شاره های پدیده و مولͺولͬ های سامانه
ساده مولͺولهای و ها اتم بررسͬ به مردم رویͺرد بیشتر گذشته در که حالͬ در هاست. پروتئین مانند پیچیده های
رایانه های افزار سخت و ها الͽوریتم نظریات، در ها پیشرفت مولͺولͬ سازی شبیه به رویͺرد افزایش انگیزه بود.
ͷکم با سپس است. ذرات میان کنشͬ هم بر پتانسیل ͷی برگزیدن ها سازی شبیه همه کلͬ روش است. ای
همبستگͬ خود و تعادلͬ های ویژگͬ سرانجام آیند. مͬ بدست زمان در ها ذره سرعت و مͺان نیوتن حرکت قوانین
مͬ بخش احتمالͬ و دقیق بزرگ دسته دو به سازی شبیه های الͽوریتم آیند. مͬ بدست زمانͬ گیری میانگین با ها
مͬ انجام زمان در ذرات ͷدینامی به رویͺرد با شود مͬ شناخته مولͺولͬ ͷدینامی نام با که نخست دسته شوند.
سازی شبیه است. احتمالͬ های حرکت پایه بر است ١ کارلو مونت الͽوریتم آنها مهمترین که دوم دسته و شود
کاربردی های پتانسیل از ͬͺی شوند. مͬ انجام گوناگون مرزی شرایط با و کراندار های سامانه روی ای رایانه های
پر پتانسیل هنوز سالها گذشت از پس است نهایت بی یا صفر آن اندازه که پتانسیل این است. سخت پتانسیل
پتانسیل های سامانه است. سامانه ͷآنتروپی و ساختاری های ویژگͬ روی پافشاری و سازی ساده برای کاربردی
آرمانͬ سامانه ͷی برای جمعͬ دسته های ویژگͬ آزمایش برای ای زمینه و مرجع بعنوان توانند مͬ همچنین سخت
نا های ویژگͬ وجود بعدی ͷی های سامانه مطالعه است. تر آسان معمولا بعد ͷدری سخت ذرات بررسͬ باشد.
تر بالا های بعد در ذرات جمعͬ رفتار از ارزشمند بینشͬ همزمان و کنند مͬ روشن ها سامانه اینگونه در را بدیهͬ
شبیه و تحلیلͬ محاسبات نتایج توان مͬ و است تر پذیر انجام هم ها سامانه اینگونه تحلیلͬ حل دهند. مͬ ما به
در شͺل گوی ذرات آماری ͷانیͺم مطالعه با تنکس را دار حجم یا بزرگ مولͺولهای بررسͬ آزمود. هم با را سازی
بعد ͷی در ذرات پخش است. مردم علاقه مورد موضوعات از ͬͺی موضوع این هم اکنون هم و کرد آغاز بعد ͷی
در بزرگ ذرات تجمع نمونه برای دارد. ͷبیولوژی های کانال مانند زیستͬ های سامانه مطالعه در زیادی اهمیت
ای انبوهه تشͺیل سبب بیوشیمیایی های واکنش سرعت کاهش با و داده کاهش را ذرات پخش ضریب ها یاخته
اثرات کنش برهم و تجمع دارند بر در را ها شاره نانو که هایی دستگاه در همچنین . [٢] شود مͬ ها پروتئین از
ͷی در سخت کنش هم بر با ذرات پخش ها سامانه اینگونه از نمونه شوند. مͬ تر اهمیت پر روز هر هم با ذرات
ذارت گذر مسیر که دهد مͬ رخ هنگامͬ مجرایی تک پخش گویند. مͬ ٢ مجرایی تک پخش آن به که است بعد
از بماند. تغییر بی زمان در ذرات ترتیب این بنابر و شوند رد همدیͽر کنار از نتوانند ذرات که باشد ͷباری چنان
مفهوم است. سوال مود است ذرات ͬͺفیزی آمیختگͬ از ناشͬ که ای پدیده بعنوان پخش بنیادین مفهوم رو این
هایی کانال میان از ها یون و آب گذر بررسͬ برای ͷبیوفیزی در پیش سال چهل بار نخستین مجرایی تک پخش
، [۴] شناختͬ زیست های سامانه بر افزون هنگام آن از . [٣] شد. معرفͬ ها یاخته غشای در مولͺولͬ اندازه با
ها زئولیت در شونده جذب مولͺولهای گذر ، [۵] آمار در مارکوف های زنجیره کنش هم بر در مجرایی پخشتک
شده بررسͬ نیز [٧] یونͬ ابر های رسانا و بعدی ͷی های بسپار در ͬͺتریͺال بار های کننده حمل مهاجرت و [۶]
وابسته همدیͽر به طولانͬ های زمان در حتͬ ذرات حرکت بͽذرند هم کنار از توانند نمͬ ذرات که آنجا از اند.
جهت همان باید این ذره آن ͬͽهمسای در زیادی ذرات دهد انجام زیادی جابجایی بخواهد ذره ͷی اگر زیرا است
پیش که شود مͬ نمایان طولانͬ های زمان در جابجایی مربع میانگین تابع رفتار در همبستگͬ این کنند. حرکت
قانون آنها در که بعد سه و دو با ذرات مجرایی تک پخش پس یابد. افزایش t ١٢ شͺل به زمان در شود مͬ بینͬ

١Monte Carlo
٢Single File Diffusion
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میانگین t ١٢ رفتار است. گاوسͬ نوعͬ ذره ͷی مͺان احتمال چͽالͬ تابع همچنین دارد. فرق است برقرار ͷفی
تابع که کنیم اشاره که است جالب آمد. بدست [٨] مرجع در بار نخستین احتمال چͽالͬ تابع و جابجایی مربع
. [٩] شود مͬ دیده نیز ٣ روسه مدل در بسپار در های مونومر حرکت در دارد t ١٢ رفتار که جابجایی مربع میانگین
زمینه در هم هایی پژوهش است، شده انجام یͺسان ذرات برای مجرایی تک پخش زمینه در ها کار بیشتر اینکه با
از بسیاری بررسͬ در تواند مͬ ها مدل گونه این است. شده انجام نیز متفاوت پخش ضریب با ذراتسخت پخش
[١٠] دیͽران و وی ٢٠٠٠ سال در شود. گرفته بͺار DNA زنجیره ͷی طول در پروتئین پخش مانند ها سامانه
قطر با کننده برخورد مغناطیسͬ پارا های کره کردن محدود با را مجرایی تک مدل ͷی و دادند ترتیب آزمایشͬ
توانستند آنها ساختند. فتولیتوگرافͬ روش به شده ساخته ای دایره های گودال مجموعه در میͺرومتر چند حدود
تابع گاوسͬ رفتار همچنین و ذرات پخش ͬͺنافی رفتار آن از و آورده بدست طولانͬ های زمان در را ذرات مسیر
تابع زمانͬ وابستگͬ از تحلیلͬ روش به نوعͬ ذره ͷی پخش [١١] مرجع در ببینند. روشنͬ به را ذرات جابجایی
نشان را ذرات همه مͺان که است بعدی N فضای در بردار x⃗ (که P(x⃗, t|x⃗٠) ای ذره N احتمال توزیع شرطͬ
مجرایی تک حرکت و سخت پتانسیل کاربرد توانیم مͬ همچنین است. آمده بدست تحلیلͬ بصورت دهد) مͬ
لبویتس بار نخستین ببینیم. است مستقیم خط ͷی روی آنها جرم مرکز که کروی نا های ذره از ای سامانه در را
ی رابطه فشار بالا چͽالͬ در که دادند نشان و دادند را هم امتداد در ذرات از ای سامانه پیشنهاد [١٢] دیͽران و
بلور در گوناگون های فاز به ناکروی متقارن ذرات گیری جهت دارد. برخورد نقطه در ذرات خمیدگͬ با ای ساده
نخستین از ندارد. وجود ذرات جرم مرکز برای مͺانͬ نظم هیچ ͷنماتی فاز در نمونه برای انجامد. مͬ مایع های
ناکروی های شͺل به مربوط آزاد انرژی تابع ͷآنتروپی بخش که بود شده فهمیده مایع های بلور زمینه در ها کار
مͬ چرخشͬ و انتقالͬ آزادی درجه میان انرژی ستد و داد دهد. توضیح را سامانه های ویژگͬ از بسیاری تواند مͬ
مستقیم محاسبه امͺان که بندی فورمول ͷی تازگͬ به . [١٣] بیانجامد سامانه در نابدیهͬ کشسانͬ ویژگͬ به تواند
کاردر . [١۵] است شده ارائه دهد مͬ را سخت ناکروی متقارن ذرات از ای سامانه فشار و کشسانͬ های ویژگͬ
جرمشان مرکز ولͬ بچرخند بعد دو در توانند مͬ که شͺل میله ذرات از بعدی ͷی گاز آماری ͷانیͺم کانتور و
مͬ بعدی ͷی مسئله های سادگͬ وجود با سامانه این . [١۶] کردند بررسͬ را است شده ثابت خط ͷی روی
که باشد تنکس گاز تر کلͬ گونه تواند مͬ مدل این باشد. بعدی دو های نظریه آزمودن برای مناسبی بستر تواند
دقیق بͽونه توان مͬ را مدل این دارد. چرخشͬ و ترابردی آزادی درجات انرژی ستد و داد از نابدیهͬ بینشͬ هنوز
فصل در است. فصل سه شامل نامه پایان این آورد. بدست را کشسانͬ ضرایب مانند هایی ویژگͬ و کرد حل
شده پرداخته سخت های میله از بعدی ͷی های سامانه سازی شبیه و بررسͬ برای لازم های زمینه پیش به نخست
هایی ͷتکنی و معمول سازی شبیه های روش توضیح به سازی شبیه مفاهیم تعریف از آغاز با فصل این در است.
برداشت برای لازم نظری زمینه بررسͬ همچنین است. شده پرداخته داریم نیاز آنان به سازی شبیه هنگام در که
آوریم بدست سازی شبیه از توانیم مͬ که های کمیت پایان در و است شده انجام سازی شبیه نتایج از آماری های
شده انجام های کار نخست است. شده بررسͬ سخت های میله از بعدی ͷی گاز دوم فصل در اند. شده معرفͬ
مانند هایی کمیت و پارش تابع آن از پس و کرده مرور را زمینه این در ها پژوهش ترین تازه تا ها تلاش آغازین از
آورده را سامانه این کارلوی مونت سازی شبیه نتایج سپس آوریم. مͬ بدست را گوناگون هنگرد دو برای را فشار
است. شده ارائه بعد ͷی در پخش و پارش تابع برای دقیق تحلیلͬ محاسبه آن از پس بخش در کنیم. مͬ بحث و
ͷدینامی روش با سامانه های کمیت دیͽر و شده (مقایسه) همسنجͬ مولͺولͬ ͷدینامی سازی شبیه با نتایج این
فصل همانند اند. شده بررسͬ سخت ای میله از بعدی ͷی شبه گاز پایانͬ فصل در اند. آمده بدست نیز مولͺولͬ
در آوریم. مͬ را سازی شبیه چͽونگͬ ادامه در کنیم. مͬ آغاز شده انجام های کار بر مرور با نیز را فصل این دوم

شوند. مͬ سنجیده پیشین کارهای با و شده آورده نتایج و سازی شبیه های دستاورد پایان

٣Rouse



مطالب فهرست

١ آیند دست به باید که هایی کمیت و آماری ͷانیͺم آغازین، آشنایی ١
١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سازی شبیه درباره ١.١
١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سازی شبیه و مدل سامانه، ١.١.١
٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سازی شبیه برای هایی مدل ٢.١.١
٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . تعین برابر در احتمال ٣.١.١
٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مایع حالت بر مروری ۴.١.١
۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مولͺولͬ میان های نیرو ۵.١.١
۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . آزمایشͽاهͬ های روش ۶.١.١
۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مولͺولͬ ͷدینامی روش به سازی شبیه ٢.١
٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . برخورد ͷدینامی ١.٢.١
٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . رویدادگرا مولͺولͬ ͷدینامی ٢.٢.١
٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سازی شبیه های جزئیات دیͽر ٣.١
١٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کارلو مونت سازی شبیه ۴.١
١٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . همفشار همدما هنگرد در سازی شبیه ١.۴.١
١٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کارلو مونت روش های کاربرد از گونه چند ٢.۴.١
١٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . حرکت معادله و زمانͬ تحول ۵.١
١۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . زمانͬ گیری میانگین و هنگردی گیری میانگین ۶.١
١۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . همفشار-همدما و کانونͬ هنگردهای ١.۶.١
١٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کانونͬ ریز هنگرد ٢.۶.١
١٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . توزیع توابع و ذرات چͽالͬ ٧.١
٢٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . آیند بدست باید که هایی کمیت ٨.١
٢٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ساده ͬͺترمودینامی های میانگین ١.٨.١
٢۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . ها خیز و افت از برآمده ͬͺترمودینامی های ویژگͬ ٢.٨.١
٢۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ترابردی ضرایب ٣.٨.١

٢٨ سخت های میله از بعدی ͷی گاز ٢
٢٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . شده انجام های کار بر مروری ١.٢
٣۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مسئله بندی صورت ٢.٢
٣٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کانونͬ ریز هنگرد در پارش تابع ٣.٢
٣٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کارلو مونت ساز شبیه ۴.٢
۴١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مولͺولͬ ͷدینامی ساز شبیه ۵.٢

آ�



ب مطالب فهرست

۴۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . جابجایی مربع میانگین آوردن بدست ۶.٢
۵٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سازی شبیه نتایج ٧.٢
۵٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مولͺولͬ ͷدینامی سازی شبیه ١.٧.٢
۵٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . جابجایی مربع میانگین ٢.٧.٢
۶٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گیری نتیجه ٨.٢

۶۵ بعدی ͷی شبه گاز سازی شبیه ٣
۶۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . شده انجام کارهای بر مروری ١.٣
٧٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مساله تشریح ٢.٣
٧٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مولͺولͬ ͷدینامی سازی شبیه ٣.٣
٧٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . میله دو برخورد ͷدینامی ١.٣.٣
٩٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سازی شبیه نتایج ۴.٣
٩٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گیری نتیجه ۵.٣



تصاویر لیست

الͽوی خود یا حقیقͬ تواند مͬ کنیم بررسͬ خواهیم مͬ که ای سامانه که دانست باید پژوهش: های روش ١.١
٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [١٩] باشد آن از
٣ . . . . [٢٣] V بخار و S جامد L، مایع میان ها مرز ی دهنده نشان که اتمͬ تک گاز ͷی از نموداری ٢.١
۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢٣] مایع ͷی ذرات میان پتانسیل های گونه ٣.١
١٠ . . . . . . . . . . . . . . . [١٨] سخت های ذره برای گرا رویداد مولͺولͬ ͷدینامی الͽوریتم ۴.١

آن به که مرزی شرایط راست پایین بعد، ͷی در ای دوره مرزی ویژگͬ راست بالا مرزی: شرایط های گونه ۵.١
١١ بعد. سه در مرزی شرایط پایین چپ و بعد دو در ای دوره مرزی شرایط بالا چپ گویند، مͬ ͷباری کانال
١۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ثابت. انرژی با لایه روی فاز فضای در حرکت ͷی ۶.١
١۵ . . . . . . . کنند. نمͬ برخورد هم با فاز فضای در حرکت خطوط زمان، در فاز فضای نقاط شارش ٧.١
٢١ . . . . . . . گانه. سه نقطه ͬͺنزدی در شعاعͬ توزیع تابع برای نوترون پراکندگͬ های آزمایش نتایج ٨.١

از ͷاپتی میͺروسͺپ تصویر B نمودار در . [١٠] شده انجام آن در وی گروه آزمایش که بسپار از فیلمͬ ١.٢
٢٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . شود. مͬ دیده شͺل ای دایره کانال در ذرات

شده گرفته شده گرفته تصویر پردازش روش بردن بͺار با تصاویر این هم. کنار ذره هشت مسیر A نمودار ٢.٢
نمودار است. شده گرفته سامانه رسیدن تعادل به برای زمان ساعت چهار تصاویر این گرفتن از پیش است.
از ها خط برخورد. قدرت گوناگون اندازه پنج برای جابجایی مربع ماینگین از Log − Log نمودار B

٣٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [١٠] هستند بیشتر برخورد قدرت به مربوط پایین به بالا
گاوسͬ برازش رنگ پر خط است. شده بهنجا t

١
۴ در ضرب یا تابع این وی. مقاله در توزیع تابع نمودار ٣.٢

٣١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [١٠] است
٣١ . . . . . . . . . . . . . .[١٠] وی مقاله در برخورد قدرت حسب بر ذره تک پذیری تحرک تابع ۴.٢
٣٢ . . . . . . . . . . . . [٣۵] برن و بیشاپ مقاله در دقیق عبارت و سازی شبیه نتیجه میان مقایسه ۵.٢
٣۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . [١١] است رفته بͺار امبیورسون گروه پژوهش در که مدلͬ ۶.٢
٣۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . [١١] L بر بخش با ها اندازه جعبه. در ذرات حرکت مسیر ٧.٢
٣۴ . . . . . . [١١] امبیورسن مقاله در گوناگون های زمان در کناری ذره و میانͬ ذره برای PDF تابع ٨.٢
٣۵ . . امبیورسن. مقاله در حجم بدون ای نقطه ذرات نتایج با آن همسنجͬ و تعادلͬ احتمال چͽالͬ نمودار ٩.٢

مقاله این محاسبات پایه بر محاسباتعددی ممتد گوناگون.خطوط چͽالͬ سه برای جابجایی مربع میانگین ١٠.٢
٣۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . است. سه تا ͷی های رژیم در تقریبی نتایج مستقیم خطوط و

شرایط بالا شͺل در شوند. رد هم روی از توانند نمͬ ها میله بعدی. ͷی سامانه از نوعͬ بندی پیͺر ͷی ١١.٢
نشان بازتابی مرزی شرایط پایین شͺل در اند! میله ͷی تر روشن رنگ های میله که داریم را ای دوره مرزی

٣۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [١٨] است شده داده
۴٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . دوم) و بیست و (بیستم نوعͬ ذره دو مسیر ١٢.٢

پ



ت تصاویر لیست

۴٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گوناگون چͽال سه در ها میله نوعͬ بندی پیͺر ١٣.٢
۴٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گوناگون. چͽالͬ سه در ای فاصله توزیع تابع ١۴.٢
۴٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گوناگون. چͽالͬ سه در ساختار تابع ١۵.٢

باشند چسبیده هم به پیشین های میله همه که دارد هنگامͬ در را ͷی میله با فاصله کمترین نوعͬ میله هر ١۶.٢
۴۵ . . . . . . . . . . . . . . . . [١٩] بچسبد جلویی میله به که دارد هنگامͬ را فاصله بیشترین و

میانگین اندازه عمودی محور و ذره شماره افقͬ محور جابجایی. مربع میانگین اندازه تحلیلͬ نتایج از نمونه ١٧.٢
۵٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. ٢٠٠ ذرات شمار دهد. مͬ نشان را جابجایی مربع
۵٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گوناگون. چͽالͬ سه در ای فاصله توزیع تابع ١٨.٢
۵٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گوناگون. چͽالͬ سه برای ایستایی ساختار تابع ١٩.٢
۵٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گوناگون. چͽالͬ سه برای ایستایی ساختار تابع ٢٠.٢

١٠٠٠ ذرات شمار است، ای دوره مرزی شرایط گوناگون. های پͺش کسر برای جابجایی مربع میانگین ٢١.٢
۵٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. داده انجام برخورد ملیون دو میانگین بͽونه ذره هر و

هر و ٢٠٠ ذرات شمار است، بسته مرزی شرایط گوناگون. های پͺش کسر برای جابجایی مربع میانگین ٢٢.٢
۶٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. داده انجام برخورد میلیون ͷی میانگین بͽونه ذره

١٠٠٠ ذرات شمار است، ای دوره مرزی شرایط گوناگون. های پͺش کسر برای جابجایی مربع میانگین ٢٣.٢
۶٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. داده انجام برخورد میلیون دو میانگین بͽونه ذره هر و

و ٢٠٠ ذرات شمار است، ای دوره مرزی شرایط گوناگون. های پͺش کسر برای جابجایی مربع میانگین ٢۴.٢
۶١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. داده انجام برخورد میلیون ͷی میانگین بͽونه ذره هر

١٠٠٠ ذرات شمار است، ای دوره مرزی شرایط گوناگون. های پͺش کسر برای جابجایی مربع میانگین ٢۵.٢
۶١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. داده انجام برخورد میلیون دو میانگین بͽونه ذره هر و

پیش های نمودار همانند سازی شبیه های پارامتر s = ١٠٠ و s = ١٠ برای جابجایی مربع میانگین ٢۶.٢
۶٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است.

کم. های زمان در گوناگون ناخالصͬ اندازه دو و گوناگون چͽالͬ سه برای جابجایی مربع میانگین رفتار ٢٧.٢
۶٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . دارند. تفاوت هم با آنها اندازه شود مͬ دیده که همانگونه

مͬ طولانͬ. های زمان در گوناگون ناخالصͬ اندازه چند و چͽالͬ چند برای جابجایی مربع میانگین رفتار ٢٨.٢
زیادی اختلاف که ناخالصͬ اندازه دو برای جابجایی مربع میانگین اندازه نهایت بی زمان کران در که بینیم

۶٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . شوند. مͬ ͬͺی هم با دارند هم با
.۵٠٠ ذرات شمار با بار این اما گوناگون ناخالصͬ اندازه دو و چͽالͬ سه برای جابجایی مربع میانگین ٢٩.٢

۶۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . دارند. وجود همچنان ها خیز افت شود مͬ دیده که همانگونه

۶۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. کرده بررسͬ کاردر که مدلͬ ١.٣
کمتر نسبی فاصله است تر تیره رنگ چه هر میله. دو زاویه حسب بر ها میله میان فاصله کمترین نموداری ٢.٣

۶٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است.
انرژی میانگین نیز عمودی محور و است یافته کاهش های یͺا در فشار افقͬ محور :٣ نمودار کاردر مقاله ٣.٣
همͺنش( بر بدون ذرات برای کمیت همین پایین نمودار است. یافته کاهش های یͺا در ذره بر گیبس آزاد

۶٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. ( بعد بدون



ث تصاویر لیست

خط است. شده کشیده f از تابعͬ بعنوان l یͺای در aذرات میان فاصله میانگین (کمرنگتر) رنگͬ خطوط ۴.٣
بالایی) (خط آوردیم بدست ویریال بسط از که ای نتیجه با همسنجͬ برای و است آرمانͬ گاز ͷی پایینͬ
دایره آید. مͬ بدست کشسانͬ ضریب برای انتقال ماتریس از که است ای نتیجه چین خط است. شده آورده
ضریب برای سازی شبیه نتایج توپر های مربع و سازی شبیه از آمده بدست f و a میان رابطه توپر های

۶٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. کشسانͬ
حرکت آن روی مولͺولها که هستند محوری افقͬ خطوط خط. ͷی راستای در ذرات مدلهای از گونه چند ۵.٣
عمود خط با آنها همه زاویه d و گون بیضͬ c چهارگوش، b نمودار ها، میله) سوزن( a نمودار کنند. مͬ

۶٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . شده. محاسبه محور بر
٧٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بعد. دو در میله دو میان برخورد ۶.٣
٧٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بعدی. دو سامانه در نوعͬ ذره ͷی مسیر ٧.٣
٧١ . . . . . . . . . . . . . . چرخشͬ. به انتقالͬ جنبشͬ انرژی مجموع نسبت زمانͬ سری نمودار ٨.٣

تنها شده کشیده خط است. خطͬ چͽالͬ حسب بر فشار یافته. کاهش های یͺا در سامانه فشار نمودار ٩.٣
٧١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. چشمͬ راهنمایی برای
٧١ . . . . . . . . . . . است. چشمͬ راهنمایی برای خط چͽالͬ، Drotبه : ای زاویه پخش بستگͬ ١٠.٣

دوره مرزی شرایط در شوند. رد هم روی از توانند نمͬ ها میله بعدی. ͷی سامانه از نوعͬ بندی پیͺر ͷی ١١.٣
٧٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کند. برخورد نخستین میله با تواند مͬ انتهایی میله ای

چهار و محور بالای در y∗ و x∗ برخورد نقطه نخست تای چهار در میله. دو برخورد ممͺن حالت هشت ١٢.٣
٧۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است محور پایین در برخورد نقطه دیͽر تای

از ͬͺی های سر از ͬͺی شود مͬ صفر ها تابع این از ͬͺی که هنگامͬ برخورد. زمان تابع شͺل از نمونه ͷی ١٣.٣
٧۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. گرفته قرار دیͽر میله امتداد در ها میله

تنها اما گذشته ͷی میله از دو میله دوم نمودار در گذشته. دوم میله راستای از ͷی میله نخست شͺل در ١۴.٣
٧۶ . . . . . . . . . . . . . . . . دهند. رخ هم با رویداد دو هر که دهد مͬ رخ همپوشانͬ هنگامͬ
٧٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بالا. در برخورد حالت ١۵.٣
٨٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . پایین. در برخورد حالت ١۶.٣
٨٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سوم. برخورد حالت ١٧.٣

عوض شونده برخورد و کنند برخورد جای ولͬ است نخست بخورد حالت مانند چهارم. برخورد حالت ١٨.٣
٨۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. شده

عوضشده شونده برخورد و کنند برخورد جای ولͬ است نخست بخورد حالت مانند پنجم. برخورد حالت ١٩.٣
٨٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است.

عوضشده شونده برخورد و کنند برخورد جای ولͬ است نخست بخورد حالت مانند ششم. برخورد حالت ٢٠.٣
٨٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است.
٩٠ . . . . . . است. عوضشده شونده برخورد و کنند برخورد جای ولͬ است دوم بخورد حالت مانند ٢١.٣

عوض شونده برخورد و کنند برخورد جای ولͬ است نخست بخورد حالت مانند هشتم. برخورد حالت ٢٢.٣
٩٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. شده
٩۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . زمان. گذر در نوعͬ ذره ͷی مͺان ٢٣.٣
٩۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . تعادل. به رسیدن از پس خطͬ های سرعت توزیع ٢۴.٣
٩۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ای. زاویه سرعت توزیع تابع ٢۵.٣
٩۵ . . . . . . . . . . . . . چرخشͬ. جنبشͬ انرژی مجموع به ترابردی جنبشͬ انرژی مجموع نسبت ٢۶.٣
٩۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چͽالͬ. چند برای ایستایی ساختار تابع ٢٧.٣



ج تصاویر لیست

٩۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چͽالͬ. برحسب برخورد بسامد نمودار ٢٨.٣
٩۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گوناکون چͽالͬ سه برای شعاعͬ توزیع تابع ٢٩.٣
٩۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گوناگون. چͽالͬ سه برای g٢(r) تابع ٣٠.٣
٩٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . جابجایی. مربع میانگین ٣١.٣
٩٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ای. زاویه چرخش مربع میانگین ٣٢.٣
٩٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چͽالͬ. حسب بر نظم پارامتر ٣٣.٣
٩٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چͽالͬ. چند برای خطͬ سرعت بستگͬ هم خود تابع ٣۴.٣
٩٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چͽالͬ. چند برای ای زاویه سرعت بستگͬ هم خود تابع ٣۵.٣



جداول لیست

۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢٣] مواد رفتار بودن ͷکلاسی آزمودن ١.١

چ



١ فصل

به باید که هایی کمیت و آماری ͷانیͺم آغازین، آشنایی
آیند دست

سازی شبیه درباره ١.١

سازی شبیه و مدل سامانه، ١.١.١

نا یا و همانند های ذره از زیادی شمار از تواند مͬ سامانه گوییم. مͬ سامانه نگریم مͬ آن به که ͬͺفیزی جهان از بخشͬ به
و ها مͺان ی همه که هنگامͬ نمونه برای دهد. مͬ بدست را سامانه همه حالت ها ذره وضعیت و باشد. شده ساخته همانند
(مشاهده هایی پذیر دیده توان مͬ و شود مͬ دانسته سامانه همه حالت شود، دانسته ای سامانه از ذره ١٠٢۴ های حرکت اندازه
کاوش برای آن بجای ببینیم، را سامانه همه همیشه توانیم نمͬ ما که است طبیعͬ گرفت. اندازه را دما و فشار مانند هایی) پذیر

کنیم: مͬ فرض آرمانͬ گاز قانون برای پردازیم. مͬ ها پذیر دیده کنترل و بررسͬ به سامانه در
PV = NkT (١.١)

به رسیدن برای هستیم. ها سامانه درونͬ های حالت و ها پذیر دیده میان پیوند برای نظریاتͬ دنبال به آن از پس گام در
آماری ͷانیͺم مانند تر بالا رده نظریات سازی. شبیه انجام دوم و بالاتر رده نظریات دادن نخست، هست: راه دو خواسته این
درونͬ حالت آماری ͷانیͺم ببرد. میان از حالات های کاری ریزه کردن کم با را محاسبات های دشواری کنند مͬ تلاش
حرکت بیشتر که است مولͺولͬ ͷدینامی دیͽر راه دهد. مͬ ای ویژه حالت در را سامانه بودن احتمال بلͺه داند نمͬ را سامانه
کرد. خواهیم گفتار پرمایه آن درباره که است فلسفͬ کمتر و راست سر مولͺولͬ ͷدینامی یعنͬ کند. مͬ بررسͬ را ها ذره همه
دیدن با و کنیم مͬ کنترل را ای ویژه پذیر دیده یͺتاست: روش کنیم بررسͬ آزمایشͽاهͬ یا نظری بͽونه را سامانه بخواهیم اگر
که هایی خروجͬ میان پیوند نظری های کار هدف کنیم. مͬ حساب یا گیری اندازه را دیͽر های پذیر دیده سامانه خورد باز
سازی مدل کنیم. مͬ سازی الͽوی سامانه از نخست خواسته این برای است. شده پایش های ورودی و گرفت اندازه توان مͬ
که رفتاری کنیم، فرضمͬ الͽو شبیه را سامانه زیر که هنگامͬ که است آن درست مدل ͷی شود. انجام گامͬ هر در تواند مͬ

نکند. تغییر ببینیم داریم دوست
ساده برای ابزاری همچون تر پایین های رده در سازی شبیه است. پژوهش انجام برای ای تازه راه سازی شبیه رده، این در

شود: مͬ پیشنهاد سازی شبیه برای کاربرد دو شود. مͬ برده بͺار سازی

شوند برده بͺار نظریه درستͬ آزمایش برای توانند مͬ مدل روی سازی شبیه های داده .١

نه یا است درست سازی شبیه مدل ببینیم تا شوند (مقایسه) همسنجͬ آزمایش با توانند مͬ سازی شبیه های داده .٢

١



٢ آیند دست به باید که هایی کمیت و آماری ͷانیͺم آغازین، آشنایی .١ فصل

آن از الͽوی خود یا حقیقͬ تواند مͬ کنیم بررسͬ خواهیم مͬ که ای سامانه که دانست باید پژوهش: های روش :١.١ شͺل
. [١٩] باشد

سازی شبیه برای هایی مدل ٢.١.١

کشید: را زیر نمودار توان مͬ سازی شبیه های مدل برای

پیرامون با سامانه کنش هم بر برای +مدل ها ذره کنش هم بر برای =مدل سازی شبیه مدل

گیریم: مͬ زیر بصورت را ها ذره میان کنش هم ∑بر
i

∑
<j

u(rij) (٢.١)

ذره دو میان نیروی است. j و i ذره دو میان جدایی rij و میدانیم را آن شͺل که است جفتͬ پتانسیل انرژی تابع u(rij) که
مرزی های ویژگͬ به وابسته سازی شبیه الͽوی دوم بخش است. گرادیان عملͽر ∂

∂r درآن که شود مͬ داده Fi = −∂u(r)
∂ri

با
کنند. مͬ کنش هم بر خود پیرامون با ها ذره چͽونه گوید مͬ که است

تعین برابر در احتمال ٣.١.١

است: گام سه دارای مولͺولͬ اندازه در سازی شبیه ͷی

مدل ایجاد .١

ها ذره راهͽذر(مسیر) آوردن بدست .٢

خواهیم مͬ که هایی ویژگͬ یافتن .٣



٣ آیند دست به باید که هایی کمیت و آماری ͷانیͺم آغازین، آشنایی .١ فصل

. [٢٣] V بخار و S جامد L، مایع میان ها مرز ی دهنده نشان که اتمͬ تک گاز ͷی از نموداری :٢.١ شͺل

مͬ بدست نیرو دیفرانسیل برابری از ها ذره جای مولͺولͬ ͷدینامی روش در پذیرد. مͬ انجام گوناگونͬ های روش به دوم گام
احتمال ͷی با حرکت و شود مͬ برده گمان ها ذره جای برای ”احتمالͬ” پتانسیل، بردن کار به با کارلو مونت روش در آید.
باشند: زیادی های خطا دارای است ممͺن ها سازی شبیه گفت. خواهیم آن درباره ۴.١ بخش در که آید مͬ بدست ای کاتوره

پایا حالت ͷی یا تعادل به سامانه رسیدن از نداشتن اطمینان •

ها نمودار کشیدن در آماری های خطا •

ها الͽوریتم در عددی خطاهای •

سازی شبیه جعبه بودن ͷکوچ از ناشͬ خطاهای و •

خواهد ارزشمند سازی شبیه باشد داشته خیز و افت ای ویژه های اندازه پیرامون سازی شبیه از آمده بدست های داده اگر
شبیه دقت اندازه کرد. (مقایسه) همسنجͬ آزمایشͽاهͬ های داده با توان مͬ سازی شبیه بودن درست از اطمینان برای بود.
مͬ دیͽری نمونه آیا هستند؟ چه ها دقتͬ بی ریشه که پرسید بررسͬ برای را ها پرسش این باید که است آزمایش همانند سازی
با ها دستاورد آیا کرد؟ تولید باز توان مͬ را ها دستاورد آیا هستند؟ همبسته (موفق) پیروز های نمونه آیا شود؟ جایͽزین تواند

... و سازگارند؟ پیشین های دستاورد

مایع حالت بر مروری ۴.١.١

، P فشار میان پیوند ماده، هر های ویژگͬ درباره گفتگو آغاز رو این از است. جامد و گاز میان حالتͬ مایع شهودی بͽونه
است. گوناگون های فاز در T دما و ρ عددی چͽالͬ

ها دیدگاه از بسیاری از است. بحرانͬ) آشفتگͬ( نقطه بالای و گانه سه نقطه زیر در مایع، بودن ی ناحیه ٢.١ نمودار در
پذیرفتنͬ ͬͺکلاسی نطریات اینکه اتمͬ های سامانه برای است. متفاوت بسیار مایع با آشفته پسا چͽال ی شاره های ویژگͬ

یابیم: مͬ در زیر رابطه بردن کار به با را نه یا هستند

Λ = (
٢πβh̄٢

m
)
١
٢ (٣.١)
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[٢٣] مواد رفتار بودن ͷکلاسی آزمودن :١.١ جدول

چͽالͬ ρ ) a ≈ ρ
١
٣ که باشد a از تر ͷکوچ بسیار Λ باید ͬͺکلاسی رفتار برای است. β = ١

kBT
و اتم mجرم آن در که

که θrot < T باشیم داشته یاد به باید همچنین مولͺولها مورد در است. اتم دو میان فاصله ترین ͷنزدی میانگین است)
حرکت برای که بخشͬ توان مͬ ͬͺتقریبکلاسی در است). مولͺولͬ چرخشͬ لختͬ I ) است مشخصه دمای θrot = h̄٢

٢IkB
بخش کردن جدا در ما توانایی کار این انجام سر کرد. جدا است ها ذره میان کنش برهم به که بخشͬ از را است گرمایی
باشد، جنبشͬ انرژی KNکل و است مولͺولها Nشمار که باشد سامانه پتانسیل انرژی همه VN اگر است. پتانسیل از جنبشͬ
جای به است. فشار کم های جامد برای KN

VN
≪ ١ و رقیق های گاز برای KN

VN
≫ ١ باشد. KN

VN
≈ ١ که هنگامͬ مایع

میدهیم، نشان دارند پیوند مولͺولͬ میان های نیرو میزان و ها مرز با تقریبی بͽونه که ϵ انرژی و σ درازای با را سامانه اگر آن
هر T ∗ = kBT

ϵ
یافته کاهش دمای و ρ∗ = Nσ٣

V
یافته کاهش عددی چͽالͬ فاز، نمودار در مایع ناحیه در که یابیم مͬ در

همچنین و برد کوتاه و برخوردی نیروهای بودن مهم بیشتر با همچنین چͽال های شاره و ها مایع هستند. ͷی به ͷنزدی دو
ساختار شوند. مͬ روشن برد بلند نظم نبود با ها جامد به ها تفاوتشاره همچنین شوند. مͬ شناخته باز هم از مͺانͬ همبستگͬ
های ویژگͬ از برخͬ . دارد پیوند سخت مغز های ذره پͺیدگͬ با که است ١ شده واگذار حجم پیامد جاها بسیاری در آنها
ویژگͬ برخͬ است. شده داده نشان ٢-١ جدول در مایع فلز ͷی و مولͺولͬ(نیتروژن) مایع ͷی (آرگون)، اتمͬ تک های مایع
و تبخیر گرمای سطحͬ، کشش دما، هم فشردگͬ مانند: هستند متفاوت ها سامانه دیͽر با بسیار مواردی در مایع فلزهای های

گانه. سه نقطه دمای به آشفتگͬ(بحرانͬ) نقطه دمای نسبت

مولͺولͬ میان های نیرو ۵.١.١

همپوشانͬ بدلیل مولͺول یا اتم دو کم بسیار های جدایی در استکه پسزنͬ نیروی مولͺولͬ میان های پتانسیل ویژگͬ مهمترین
است. مایع های ویژگͬ از که است برد کوتاه نظم کردن درست زنͬ پس این اثر است. آنان الͺترونͬ های لایه ترین بیرونͬ
درست در ͬͺکوچ نقش تنها و شود مͬ تغییر ها ذره میان جدایی با آشͺارتر خیلͬ کند، مͬ اثر زیاد جدایی در کششͬ نیروی
مͬ بستگͬ انرژی شدن بیشتر سبب و کرده فراهم را عمومͬ کشش زمینه آن جای به ولͬ کند. مͬ بازی مایع ساختار کردن
پیش ها مدت که است بینشͬ رانشͬ و کشش نیروی کارایی میان جدایی است. نیاز مایع حالت بودن پایدار برای که شود
ساده مدل است. مایعات در اختلال های نظریه از بسیاری پایه و است پنهان واندروالس های اندیشه دل در و است شده ثابت

است: زیر بͽونه ها ذره جفت پتانسیل که است سخت های گوی از ای سامانه ها، شاره از

v(r) =

{
∞ r < d

صفر r > d
(۴.١)

پتانسیل سخت مغز بخش که هایی پدیده درباره اندیشیدن برای ساده پتانسیل این است. سخت گوی قطر d رابطه این در که
چنین آید. مͬ بدست ای رایانه های سازی شبیه از سخت پتانسیل درباره ما های دانسته بیشتر است. مناسب دارد برتری

١exluded vulume
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. [٢٣] مایع ͷی ذرات میان پتانسیل های گونه :٣.١ شͺل

معنͬ تفاوت شدن بلوری به ͷنزدی زمانͬ در کم دست سخت مغز های شاره ساختار که اند داده نشان روشنͬ به محاسباتͬ
برای دارد. هایی پیوند ͬͺفیزی های ویژگͬ با ای اندازه تا مدل این ندارد. دارند، تر پیچیده پتانسیل که هایی ساختار با داری
توان کشش با سخت مغز های پتانسیل بدست آلͬ حلال در سیلیͺا میͺرون اندازه در ها گوی ͷاسمتی حالت برابری نمونه
را انجماد ͷی سخت مغز شاره سازی شبیه اینکه با روی هر به بینیم). مͬ ۴.٢ نمودار در که همانگونه آیند( مͬ بدست دو
که دیͽری پتانسیل دهد. مͬ نشان را ای شاره فاز ͷی تنها کششͬ نیروی نبود دهد مͬ نشان ρ∗(= ρd٣) ≈ ٠٫ ٩۴۵ در
این شود. مͬ ترکیب چارگوش کششͬ چاه ͷی با سخت مغز پتانسیل ترکیب با رود بͺار حقیقͬ مایع ͷی توصیف برای بتواند
ͷنزدی ها زمان بیشتر γ که است. d یͺای در چاه پهنای (γ − ١) و چاه ژرفای ϵ افزاید: مͬ مسئله به را پارامتر دو پتانسیل

شود: مͬ شناخته اینگونه که است ٢ یوکاوا پتانسیل پتانسیل، چاه برای جایͽزینͬ .( (ب) ۴.٢ (نمودار است ١.۵ به

v(r) =

{
∞ r∗ < ١

− ϵ
r
exp[−λ(r∗ − ١)] r∗ > ١

(۵.١)

مانند جملات باشد زیاد ذره دو میان فاصله وقتͬ . دهد مͬ نشان را پتانسیل کننده بخشجذب دنباله λ وارون و r∗ = r
d
که

توصیف exp(−r/r٠) با نمایی بͽونه تواند مͬ پتانسیل نیز کوتاه برد در شوند. مͬ پدیدار نیز هستند r−١٠ و r−٨ و r−۶

لنارد ١٢-۶ آشنای پتانسیل شده زده گمانه های پتانسیل از دیͽر ͬͺی . است. سامانه در طول جنس از پارامتری r٠ که شود
گیرد: مͬ بر در را کوتاه برد هم و بلند برد هم که است ٣ جونز

v(r) = ۴ε[(σ
r
)١٢ − (

σ

r
)۶] (۶.١)

٢Youkawa
٣lennard-jones



۶ آیند دست به باید که هایی کمیت و آماری ͷانیͺم آغازین، آشنایی .١ فصل

نمایش جونز لنارد پتانسیل است. v(r) کمینه در پتانسیل ژرفای ε و σ خورد بر پهنای است: پارامتر دو دارای پتانسیل این
که است داده نشان ای رایانه سازی شبیه دهد. مͬ مانند گوی مولͺولهای و رقیق های گاز در ها اتم میان کنش هم بر از خوبی

است. T ∗ ≈ ٠٫ ۶٨ و ρ∗ ≈ ٠٫ ٨۵ در پتانسیل این در گانه سه نقطه
بررسͬ است. شده گرفته نادیده ای ذره چند های نیرو است تنها مولͺول دو خورد بر به وابسته شده گفته های روش همه
قطبی دو تایی- سه پراش جسمͬ، سه های کنش هم بر رقیق های گاز در نمونه برای است. دشوار گرفتن نادیده این درستͬ
چند دو، ͬͺتریͺال های نیرو آوردن شمار به به نیاز دار بار های ذره بررسͬ برای هستند. ای ذره چند های کنش هم بر مهمترین
که چرا دارد بیشتری های دشواری کروی نا های ذره میان کنش هم بر درباره کاوش هست. نیز مغناطیسͬ های نیرو و قطبی

گفت. خواهیم بیشتر مواد این باره در است. مهم نیز شان نسبی زاویه آنها میان فاصله بر افزون

آزمایشͽاهͬ های روش ۶.١.١

گونه دو به شوند مͬ انجام ماکروسͺوپی یا میͺروسͺوپی مقیاس در ها گیری اندازه آیا اینکه به بسته مواد آزمایشͽاهͬ بررسͬ
زده نظریه در که هایی تقریب به بیشتری حساسیت میͺروسͺوپی های ویژگͬ محاسبه کلͬ حالت در شود. مͬ بندی دسته کلͬ
بسیار دقت با ماکروسͺوپی های ویژگͬ ولͬ دارند. زنیم مͬ جفتͬ های پتانسیل درباره که هایی انگاره(فرض) به و شود مͬ
، P دقت با های داده هستند. حالت برابری به مربوط و شوند. مͬ گیری اندازه میͺروسͺوپی های ویژگͬ به نسبت بیشتری
دهند مͬ دیͽر ͬͺترمودینامی های اندازه باره در هایی دانسته آیند بدست گرماسنجͬ های گیری اندازه با توانند مͬ که T و ρ
برای ولͬ شوند. مͬ شناخته چͽالͬ و دما از تابعͬ بسان فشار مایع-بخار، تعادل مرز ͬͺنزدی در تنها ها مایع بیشتر برای .

آیند. مͬ بدست نیز بالاتر های دما در فشار هستند، نگرش مورد نظری دیدگاه از که ویژه های سامانه
بͺار گوناگونͬ های روش کار این برای دارند. پیوند گذر ضرایب به که هستند آنانͬ ماکروسͺوپی های آزمایش از مهمͬ دسته
آیند. بدست مویینگͬ های آزمایش از یا گشتاوری های خیز و افت دید از تواند مͬ برشͬ گرانروی نمونه برای شود. مͬ برده
گیری اندازه دسته در که شود مͬ پرتوزا های یاب مسیر بردن کار به برگیرنده در پخشͬ خود ضریب کردن پیدا راست روشسر

گیرد. مͬ جای میͺروسͺوپی های
کشسان پراکندگͬ است. پراکندگͬ بازتابی های آزمایش نظری دید از کم دست میͺروسͺوپی های گیری اندازه مهمترین
و پرتو میان حرکت اندازه ترابرد(انتقال) از تابعͬ عنوان به مقطع) (سطح برش رویه از پراکندگͬ آن در که X پرتو یا ها نوترون
تابعͬ بسان برش رویه کشسان پراکندگͬ است. شاره ͷی ایستایی ساختار از ما آزمایشͽاهͬ دانش افزایش برای جایی نمونه،
این آورد. بدست هایی گاهͬ آ ساختار و شبͺه باره در شود مͬ اینگونه شود. مͬ گیری اندازه انرژی هم و تکانه ترابرد از هم
دانسته نوری پراکندگͬ های آزمایش است. مایعات در زمان به وابسته میͺروسͺوپی های فرایند بررسͬ در نیرومند بسیار روشͬ
این رو هر به کند. مͬ کم ١٠−۵ ͷنزدی به را آزمایش برای دسترس در های موج طول کرانه ولͬ دهد. مͬ را مشابه های

دارد. آشوبناک های پدیده در برخوردی پراکندگͬ بررسͬ در زیادی ارزش ها آزمایش

مولͺولͬ ͷدینامی روش به سازی شبیه ٢.١

هم و تعادل در هم ای ذره بس ͷکلاسی سامانه های ویژگͬ آوردن بدست برای است روشͬ مولͺولͬ ͷدینامی سازی شبیه
است. ͷکلاسی ͷانیͺم قوانین پایه بر سامانه دهنده تشͺیل ها ذره حرکت که معناست این به ͷکلاسی واژه گذار. هنگام در

آورد: بدست را مͺان دوم مشتق نیوتن دوم قانون از توان مͬ نمونه برای

F = m
d٢r

dt٢
(٧.١)

واقعͬ آزمایش مانند بسیار ها دیدگاه خیلͬ از مولͺولͬ ͷدینامی سازی شبیه است. مواد از بالایی گستره برای خوبی تقریب این
سامانه این حرکت معادلات و است Nذره از الͽویی که کنیم مͬ آماده نمونه ͷی ما مولͺولͬ ͷدینامی سازی شبیه در است.
انجام را محاسبات آن از پس تعادل). به (رسیدن نکنند تغییر زمان در سامانه های ویژگͬ برخͬ که زمانͬ تا کنیم مͬ حل را


