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 78182: درس شماره

 دینامیک مولکولی: درس نام

 

  3ثابت : واحد نهیشیب و نوع  نظری: درس نوع 

  ندارد :ازیهمن  ندارد: ازیشنیپ 

  : ارائه مسالین نیاول  یلیتکم لاتیتحص: مقطع 

  93179: شیرایو نیآخر  دینامیک، ارتعاشات: گروه 

 
شوند و قابلیت کد نویسی و بکارگیری و ابزارهای محاسباتی دینامیک مولکولی آشنا میدر این درس دانشجویان با مبانی  :اهداف

 از نرم افزارهای اصلی موجود را فرا خواهند گرفت.

 

 :هاسرفصل

 نانو  اسیدر مق یها ستمیس یجهت مدلساز یمولکول کینامیبر کاربرد د یمقدمه ا -9

 رینظ یمولکول یها ستمیس یساز هیلازم جهت شب یهای)شناخت انواع ورود یمولکول کی)مکان یاتم نیب هایلیانواع پتانس -2

 ،یواندر والس یروهاین ،یکیالکترو استات یروهای(، نCharmm ،MM2:4 ییروین یدانهایبا م یی، آشناPDB  ،PSF یلهایفا

 یلهای(، انواع پتانسPair Interaction ،Many Body) یجسم نیو چند یجفت یلهایسفلزات، پتان یاستفاده شده برا یلهایپتانس

 وبر( نگریلیاست -)ترسف کونیلیس یاستفاده شده برا یلهای(، انواع پتانسبویر یآ یا -کربن )ترسف یاستفاده شده برا

و روش  Simplexکنند روش  یاستفاده نم یکه از مشتقات انرژ یی)روشها لیکردن تابع پتانس ممینیم یروشها -3

Sequentialیبا استفاده از مشتق تابع )روشها یانرژ یساز نهیکم ی( و روشها Steepest Descent ،Conjugate 

Gradient ،Newtonییراهمگ اریمناسب ، مع یساز نهی((، انتخاب روش به) 

 تسیل ل،ی(، انواع انسامبل، شعاع قطع پتانسرمتناوبی:متناوب و غیمرز طی)شرا یا انهیرا یساز هیاستفاده شده در شب یکهایتکن -4

 (کیالکترواستات یرویبرد بلند و نحوه محاسبه آنها )از جمله ن یروهاین ،یگیهمسا

(، حیتصح-ینیشبیروش پ ،یاز معادلات حرکت )روش ورله سرعت یریانتگرال گ ی)روشها یمولکول کینامید یهایساز هیشب -5

 یمدلساز د،یمق کینامید ،یمولکول کینامید یساز هیبرنامه شب یسرعتها، شروع و اجرا عیتوز ،یانتخاب مناسب گام زمان

(، یمولکول کینامید یها یساز هیاز شب ای نمونه ،(ها¬ثابت )انواع ترموستات ردر دما و فشا یمولکول کینامیصلب، د یمولکولها

 پروژه نیچند یمعرف ،یمولکول کینامیمختلف با استفاده از روش د های¬ستمیس سازی¬هیو شب یاز مدلساز یمختلف های¬مثال

 (یمولکول کینامید یسیکد نو نیجهت تمر انیدانشجو یبرا

(، Shape based ،Residue Based) ومولکولهایاستفاده شده در ب یدرشت دانه کردن )روشها یبر روشها یامقدمه -6

 فلزات یدانه درشت کردن برا یمختلف درشت دانه کردن آب، روشها یروشها

 

  
 :مراجع

1. A. R. Leach, Molecular Modelling: Principles and Applications, Prentice Hall, 2001. 
2. J. M. Haile, Molecular Dynamics Simulation: Elementary Methods,  Wiley-Interscience 
3. D. C. Rapaport , “The Art of Molecular Dynamics Simulation”, Cambridge University Press, 
2004. 



 مهندسی مکانیک دانشگاه صنعتی شریف، دانشکده  

 

7  

 

4. W. Humphrey, A. Dalke, and K. Schulten, “VMD - Visual Molecular Dynamics”,  Journal of 
Molecular Graphics, vol. 14, p. 33-38, 1996. 
5.  J. C. Phillips et al., “Scalable molecular dynamics with NAMD,” Journal of computational 
chemistry, vol. 26, no. 16, p. 1781, 2005. “NAMD A Parallel Object-Oriented Molecular 
Dynamics Program” 
6. “LAMMPS Molecular Dynamics Simulator”. Sandia National Laboratories. Retrieved 2010-
10-03. 

 

 


