
 

 

  

روشی جديد برای تسريع فرايند تعادل در سيستم های چگال 

 

با اين حال . يکی از ابزارهای قوی برای مطالعه سيستم های چند فازی است

اگر با سييتم های چگال سر و کار داشته باشيم به دليل پايين بودن ضريب پخش، نتايج وابسته به شرايط 

اما برای سيستم های . روش جايگزين ديناميک مولکولی می تواند مونته کارلو باشد

به همين جهت ما در اينجا يک روش 

ابتدا نحوه بکارگيری اين . جديد بر پايه ترکيب ديناميک مولکولی و کار غير تعادلی معرفی خواهيم کرد

در . سه خواهد شدروش بر روی سيستمهای دوتايی لناردجونز نشان داده شده و با روش های کلاسيک مقاي

  .آخر نشان می دهيم که چگونه اين روش می تواند برای شبيه سازی غشای سلول مفيد باشد
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روشی جديد برای تسريع فرايند تعادل در سيستم های چگال 
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 دانشگاه تگزاس در آستين
 

يکی از ابزارهای قوی برای مطالعه سيستم های چند فازی استشبيه سازی ديناميک مولکولی 

اگر با سييتم های چگال سر و کار داشته باشيم به دليل پايين بودن ضريب پخش، نتايج وابسته به شرايط 

روش جايگزين ديناميک مولکولی می تواند مونته کارلو باشد

به همين جهت ما در اينجا يک روش . ل اين روش نيز با مشکل پايين بودن نرخ پذيرش روبه رو است

جديد بر پايه ترکيب ديناميک مولکولی و کار غير تعادلی معرفی خواهيم کرد

روش بر روی سيستمهای دوتايی لناردجونز نشان داده شده و با روش های کلاسيک مقاي

آخر نشان می دهيم که چگونه اين روش می تواند برای شبيه سازی غشای سلول مفيد باشد
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  چکيده

شبيه سازی ديناميک مولکولی 

اگر با سييتم های چگال سر و کار داشته باشيم به دليل پايين بودن ضريب پخش، نتايج وابسته به شرايط 

روش جايگزين ديناميک مولکولی می تواند مونته کارلو باشد. اوليه خواهند بود

ل اين روش نيز با مشکل پايين بودن نرخ پذيرش روبه رو استچگا

جديد بر پايه ترکيب ديناميک مولکولی و کار غير تعادلی معرفی خواهيم کرد

روش بر روی سيستمهای دوتايی لناردجونز نشان داده شده و با روش های کلاسيک مقاي

آخر نشان می دهيم که چگونه اين روش می تواند برای شبيه سازی غشای سلول مفيد باشد


