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 چکیده 

 از  یکی  و  کند یم   مشخص  را  شیمیایی   و  فیزیکی  یندهایفرآ   است که جهت روند   ییهاتیکمانرژی آزاد یکی از  

در حالت   .هاستیسازهیشب  و  نظری  محاسبات  در  هاستمی س  آزاد  انرژی  محاسبه  ؛است  مطرح همیشه  که  ییهاسؤال

کلی این خیلی مشکل نیست. مشکل آنجا است که ما نیاز به محاسبه انرژی آزاد در نقاطی از فضای فاز را داریم 

 که  ییهاروش  از  بعضی  به  صحبت  این  در.  است  کم  بسیار  نقاط  آن  به  سیستم  زدن  سر   احتمال  طورمعمولبه   که

گرفته  م  دینامیک  یهایسازه یشب  در  آزاد  انرژی  یمحاسبه  برای کار  به  منظور  این  به  اشاره   ؛شوند یمولکولی 

 .میکنیم مقایسه  باهمرا  هاآنکرد و نقاط قوت و ضعف  خواهیم
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