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 پيشگفتار
 

سـازي ميكروسـكوپي در مقيـاس اتمـي و     بـراي مـدل  مناسب سازي ديناميك مولكولي روشي شبيه
از نظـر تعـداد و    ايرايانـه  يهايه سـاز يشـب  كنـون  تا شيسال پ 60از حدود كند. مولكولي فراهم مي

 يو قـدرت محاسـبات   ايرايانـه ع امكانـات  يبا گسترش سرن روشها ياند. اداشته ياديرشد ز ،تياهم
 يقـو  يرانش ـ يروي ـك ني يها در حل مسائل علمرايانهقت كاربرد ياند و در حقافتهي ياريبس توسعۀ
دقيـ  مسـائل    شـامل حـل    ايرايانـه سـازيهاي  آنجا كه شبيهاز ست. ا هاشرفتين پيبه ا يابيدست يبرا

هاي مورد مطالعه با ارزيابي نيروها و انرژيهاي بين مولكولي، مكانيك آماري هستند، خواص سيستم
        گردند. شوند، تعيين ميهاي نظري تعريف ميتوسط مدل معمولاًكه 
 زان صحتيم نييتع ربي به عنوان آزمايشي برايهاي تجسازي با دادهنتايج حاصل از شبيه ۀمقايس    

 ييگـو شيپ ـ يمعتبـر بـرا   يگر، اطلاعات فراهم شـده توسـط مـدلها   ي. از طرف دباشديم اين مدلها
را در طراحـي  ن روشـها  ي ـكـاربرد ا  ،يژگ ـين ويشوند. ايمورد مطالعه استفاده م يهاستميخواص س

د و كارا در علوم يار مفيبس يميك مولكولي ابزارسازي ديناشبيهسازد. ها ممكن مييندآفر ايرايانه
    باشد. يم ي، علم مواد، و علوم مهندسيميوشيك، بيزي، في، داروسازيمير شينظ ،مختلف

علوم و  يهاشاخه ر همۀد سازي ديناميك مولكوليبا توجه به گسترش روز افزون مطالعات شبيه    
ن روشـها را  ي ـم ايممكـن اصـول و مفـاه    حـد ا ن است كه تيا ،حاضر ن كتابالفؤ، هدف ميمهندس

 يسـاز هيدر شـب  يم اساس ـيو مفـاه  يان اصول، مبـان ين كتاب به بيروشن سازند. فصول اول تا ششم ا
كرده و  ينانو را بررس يهاستميدر سسازي شبيه يپردازد. فصل هفتم ابزارهايديناميك مولكولي م

از  يبرخ ـ ۀفصـل هشـتم بـه ارائ ـ    و پردازديها ممستين سيدر ا يسازهياز مطالعات شب يبه مرور برخ
 سازي ديناميك مولكولي اختصاص دارد. شبيه ۀنير در زمياخ يمطالعات سالها

منـد  بهـره  يشاز خوانندگان محترم اين كتاب تقاضا داريم ما را از نظرات سازنده و اصلاحي خو    
مشهد  يدانشگاه فردوسانتشارات  اركنانكارمندان و ك دانيم كه ازسازند. در پايان بر خود لازم مي

اند كمال تشـكر و قـدرداني را داشـته    تلاش خود را مبذول داشتهنهايت كه در امر چاپ اين كتاب 
  باشيم. 
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