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  فصل اول
  

  مقدمه - 1- 1
ي بور  ي نانولوله سازي دینامیک مولکولی به منظور بررسی سامانه در این پژوهش شبیه

ي  نیتریدي با برخی اسیدهاي آمینه در فاز گازي صورت گرفته است و به دلیل اهمیت مطالعه

بر این اساس ابتدا به . هاي زیستی در فاز آبی، این مطالعه در فاز آبی نیز انجام شده است سامانه

هاي نیروي مربوط به آن جهت به کار بردن این  سازي دینامیک مولکولی و میدان شبیه معرفی

.ي بور نیتریدي خواهیم پرداخت کنش اسیدهاي آمینه با نانولوله ي برهم روش براي مطالعه

  

  اي سازي رایانه ي مختصري از شبیه تاریخچه- 2- 1
در آزمایشگاه ملی لس  سازي روي مایع، سال از زمانیکه نخستین شبیه 30بیش از 

ي لس آلاموس در زمان  رایانه. گذرد است می گرفته  در ایالات متحده آمریکا صورت  1آلاموس

به ( 2کارلو سازي مدرن مونت اساس شبیه. دسترس بود هاي در خود یکی از قویترین رایانه

بسیار ) است گذاري شده  کنند به این نام، نام می دلیل نقشی که اعداد تصادفی در این روش ایفا

هاي  هاي دینامیکی سامانه دارد و شامل ویژگی شیوه متفاوت دیگري که وجود . ساده است

                                                  
1 Los Alamos
2 Monte-Carlo
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هاي   است که براي توصیف آن از حل معادله] 1[باشد، دینامیک مولکولی  چندعضوي می

ها استفاده  هاي حرکت نیوتنی براي یک مجموعه از مولکول ی حرکت مانند معادلهکلاسیک

2و وین رایت 1ي آلدر ي سخت بوسیله ي کره این شیوه در آغاز براي سامانه. شود می 

].3،2[گرفت  صورت ) 1959و1957(

  

اي هاي رایانه سازي شبیه -1-2-1

ها  شوند، این تقریب می ی بناهاي عددي یا تحلیل هاي علمی براساس تقریب نظریه

هاي  اي داراي پایه هاي رایانه سازي گفت شبیه توان می. سؤال ببرند توانند اعتبار مسئله را زیر می

هاي رایج  کارگیري تقریب هاي محاسباتی از به شود در این روش می نظري هستند، اما سعی 

هاي بهتر راه یافتن پاسخ را هموار  بهکردن محاس هاي علمی خودداري و با جایگزین  براي نظریه

  ].4[نمود  

آوردن نتایج دقیق براي مسائلی در  اي نقش با ارزشی در فراهم  هاي رایانه سازي شبیه

ها را با  حل نباشد یا فقط بتوان آن هاي دیگر قابل است با روش مکانیک آماري که ممکن 

اي به نوعی  هاي رایانه سازي شبیه در این صورت. کنند می کرد ایفا  هاي تقریبی حل  روش

 از قبیل نظریه(هاي معین  ها، بین روش سازي هاست و از نظر تاریخی شبیه آزمودن نظریه

توان با نتایج  اي را می هاي رایانه سازي نتایج شبیه. شوند می قائل تمایز) ها قدیمی سلولی مایع

استفاده در یک   خود آزمونی از مدل مورد  در قدم اول، این. کرد هاي واقعی نیز مقایسه آزمایش

کند امیدوار  سازي می سرانجام اگر مدل خوب باشد، کسی که شبیه. اي است سازي رایانه شبیه

این نقش . کند دهد و به توصیف نتایج جدید کمک  اي پیشنهاد  تازه است که به سایرین دیدگاه

                                                  
1 Alder
2 Wainwright
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هاي نظري و از سوي  بینی ها و پیش ن مدلها از یک سو به عنوان پلی بی سازي ي شبیه  دوگانه

  ].4[گیرد  می ها قرار ها و آزمایش دیگر میان نتایج مدل

  :شوند میتقسیم اي به دو دسته هاي رایانه سازي شبیه

  دینامیک مولکولی·

  کارلو  مونت·

ها،  هاي میکروسکوپی یک سامانه نظیر جرم اتم اي ویژگی هاي رایانه سازي شبیه

را به خواص ماکروسکوپی آن مانند معادله ... ها، ساختار هندسی مولکولی و هاي آن کنش برهم

دهند، خواصی که از دیدگاه  می پیوند... هاي ترتیب ساختاري و حالت، ضرایب انتقال، پارامتر

هاي دینامیک مولکولی باید به زمان  سازي در شبیه. است تجربی از اهمیت خاصی برخوردار

  ].5[شود  هاي مونت کارلو زمان وارد نمی سازي اي داشت اما در شبیه ویژهتوجه 

  

  هاي نیرو میدان-1-2-1-1

اي از  اي به صورت مجموعه ذره اي و درون ذره اي نیروهاي بین هاي رایانه سازي در شبیه

. ها دارد سازي شود و اهمیت بسیاري در دقت و صحت نتایج شبیه می هاي ریاضی بیان معادله 

نشدنی  شدن به بخش جدا هاي مختلف، در حال تبدیل اي در زمینه هاي رایانه سازي امروزه شبیه

بسیاري . کند می است و به درك مسائل مختلف در سطح اتمی کمک  ها شده  بسیاري از پژوهش

شوند بر مبناي  می هاي در سطح اتمی خوانده سازي سازي که شبیه هاي شبیه از این روش

. دارد هاي سامانه قرار کنش میان اتم هاي مدل تجربی براي توصیف برهمپتانسیل

هاي اتمی به عنوان ابزار ارزشمندي براي مطالعه و درك فرآیندهاي میکروسکوپی  سازي شبیه

اي این است که کمیت مورد  هاي رایانه سازي مزیت شبیه. است شده  در مواد چگال شناخته


