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منان را كه با الطاف بيكران خود اين توفيق را به ما ارزاني داشت تا بتوانيم در راه حمد و سپاس ايزد 

ارتقاي دانش عمومي و فرهنگي اين مرز و بوم در زمينه چاپ و نشر كتب علمي دانشگاهي، علوم پايه و 

ر عهده هايي هرچند كوچك برداشته و در انجام رسالتي كه ب به ويژه علوم كامپيوتر و انفورماتيك گام

  داريم، مؤثر واقع شويم.

گستردگي علوم و توسعه روزافزون آن، شرايطي را به وجود آورده كه هر روز شاهد تحولات اساسي 

چشمگيري در سطح جهان هستيم. اين گسترش و توسعه نياز به منابع مختلف از جمله كتاب را به 

  نمايد. رساني، بيش از پيش روشن مي لاعترين راه دستيابي به اطلاعات و اط ترين و راحت عنوان قديمي

در اين راستا، واحد انتشارات مؤسسه فرهنگي هنري ديباگران تهران با همكاري جمعي از اساتيد، 

مؤلفان، مترجمان، متخصصان، پژوهشگران، محققان و نيز پرسنل ورزيده و ماهر در زمينه امور نشر 

ع كمبودها و نيازهاي موجود، منابعي پربار، معتبر و هاي مستمر خود براي رف درصدد هستند تا با تلاش

  با كيفيت مناسب در اختيار علاقمندان قرار دهند.

و تلاش  " دكتر مجيد موسوي و دكتر مهرانگيز ترك زاده"كتابي كه در دست داريد با همت 

جمعي از همكاران انتشارات ميسر گشته كه شايسته است از يكايك اين گراميان تشكر و قدرداني 

  يم.كن

  زهره قزلباش كارشناسي و نظارت بر محتوا:

نمايد با مراجعه به آدرس  پژوه گرامي درخواست مي در خاتمه ضمن سپاسگزاري از شما دانش

dibagaran.mft.info  (ارتباط با مشتري) فرم نظرسنجي را براي كتابي كه در دست داريد تكميل و

داند،  ارسال نموده، انتشارات ديباگران تهران را كه جلب رضايت و وفاداري مشتريان را هدف خود مي

  ياري فرماييد.

  اميدواريم همواره بهتر از گذشته خدمات و محصولات خود را تقديم حضورتان نماييم.

  انتشاراتمدير   

  مؤسسه فرهنگي هنري ديباگران تهران

bookmarket@mft.info 



 
 

 گفتارپيش
هها  ای از دانش شیمی است که سعی در حل مسائل شیمی بهه کمهک رایانهه   شیمی محاسباتی، شاخه   

روشهی  است کهه   سازی دینامیک مولکولییهشبهای بسیار کارا در شیمی محاسباتی، دارد. یکی از روش

ههای اخیهر   در سهال کند. سازی میکروسکوپی در مقیاس اتمی و مولکولی را فراهم میمناسب برای مدل

سهازی دینامیهک مولکهولی و    ههای شهبیه  ی مبانی و فنون مهورد اسهتفاده در روش  چندین کتاب درباره

نه به رشته تحریر درآمهده اسهت. بها توجهه بهه نیهاز       افزارهای پرکاربرد در این زمیهمچنین برخی از نرم

به بررسی و توضیح در این کتاب  افزارهای جدیدتر و توانمندتر،گسترده و روزافزون محققین عزیز به نرم

ههای مختلهف   سازی دینامیک مولکولی سهامانه در شبیه افزار متریالز استودیوهای نرمبرخی از توانمندی

       ر متریههالز اسههتودیو جهههت انجههام ییههف وسههیعی از محاسههبات کوانتههومی، افههزاخههواهیم پرداخههت. نههرم

های مختلف یراحی شهده اسهت.  ایهن نهرم     های دینامیک مولکولی و مونت کارلو در مقیاسسازیشبیه

های مختلف علوم و مهندسی کهاربرد دارد.  افزار بسیار توانمند بوده و برای مطالعات محاسباتی در شاخه

های محاسباتی، دارای یک رابط گرافیکی بسیار قدرتمند در متریال استودیو، علاوه بر توانمندیافزار نرم

سازی نظیهر  افزارهای متداول شبیهشود نسبت به بسیاری از نرمسیستم عامل ویندوز است که سبب می

DL-Poly ،LAMMPS      کننهد و ... که بیشتر از محیط متنی در سیسهتم عامهل لینهوکس اسهتفاده مهی ،

افزار توانایی انجام محاسبات به صورت موازی و با هر تعهداد  سهولت کاربرد بیشتری داشته باشد. این نرم

 ی دلخواه را دارد.   هسته

گردد. در فصل اول این کتاب، ویرایش نخست این کتاب، در پنج فصل خدمت علاقمندان تقدیم می   

ره کرده و سپس به توضیح برخی از مبانی، اصول و های محاسباتی به اختصار اشاابتدا به انواع روش

های دینامیک مولکولی خواهیم پرداخت تا مفاهیم و تنظیمات خاصی که سازیفنون پرکاربرد در شبیه

یو افزار متریالز استوددرک باشند. در فصل دوم، اصول کار با نرمدر فصول بعد به کار خواهند رفت، قابل

سازی و انجام محاسبات در این م و چهارم نیز به ترتیب چگونگی مدلبیان خواهد شد. در فصول سو

های هایی هدفمند، به تشریح جنبهشود. در فصل پایانی این کتاب، با ذکر مثالافزار توضیح داده مینرم

افزار نرمهای عملی خواهیم پرداخت. لازم به ذکر است که افزار در قالب مثالمختلف کار با این نرم

های سازیهای بسیار زیادی از جمله در محاسبات کوانتومی و شبیهیو دارای توانمندیلز استودمتریا

های بعدی همین کتاب یا در کتابی کارلو و ... است که به لطف خدا سعی خواهیم کرد در ویرایشمونت

 مجزا به این موارد نیز بپردازیم.   
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