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آشنایی با دینامیک 
مولکولی

دینامیــک	مولکولــی	روشــی	برای	شــبیه	ســازی	کامپیوتری	
و	مطالعــه	ی	کنــش	هــای	فیزیکــی	اتــم	هــا	و	مولکول	هاســت.
ــه	1950	 ــر	ده ــار	در	اواخ ــن	ب ــی	اولی ــک	مولکول دینامی
ــت.	 ــعه	یاف ــه	و	توس ــری	ارائ ــک	نظ ــه	فیزی ــادی	در	زمین می
امــا	امــروزه	عمدتــا	در	زمینــه	شــیمی	فیزیــک،	علــوم	مــواد	و	

ــرد	دارد. ــز	کارب ــای	زیســتی	نی ــول	ه ــازی	مولک ــدل	س م
	در	ایــن	روش	برهمکنــش	ذرات	در	بــازه	هــای	زمانــی	
معینــی	و	بــا	اســتفاده	از	معــادلات	تعریــف	شــده	مــورد	برســی	
ــواص	 ــورد	خ ــی	در	م ــوان	اطاعات ــه	میت ــرد		ک ــرار	می	گی ق
مختلــف	سیســتم	از	جملــه	انــرژی،	خــواص	ســاختاری،	

ــت	آورد. ــه	دس ــره	ب ــی	و	غی ــی،	مکانیک دینامیک
ــی	نیازمنــد	تعییــن	 یــک	شــبیه	ســازی	دینامیــک	مولکول
یــک	تابــع،	یــا	تعریــف	روابطــی	اســت	کــه	از	طریــق	آن	ذرات	
موجــود	درشــبیه	ســازی	بــا	هــم	میانکنــش	خواهنــد	داشــت.	
ــوان	 ــه	عن ــر	معمــولا	ب ــن	ام در	شــیمی	و	زیســت	شناســی	ای
ــوان	پتانســیل	 ــه	عن ــواد	ب ــک	م ــرو	و	در	فیزی ــدان	نی ــک	می ی
ــن	 ــج	تری ــی	از	رای ــه	یک ــود	ک ــناخته	می	ش ــی	ش ــان	اتم می
ــرای	 ــون	ب ــت	نیوت ــادلات	حرک ــددی	مع ــل	ع ــا،	ح نســخه	ه
ــن	 ــد.	در	ای ــم	هــا	مولکــول	هاییســت	کــه	برهمکنــش	دارن ات
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ــی	محاســبه	می	گــردد.	جــدول	 ــا	میــدان	هــای	نیــروی	مکانیــک	مولکول سیســتم	نیروهــای	بیــن	ذرات	ب
ــف	اســت. ــرای	برســی	سیســتم	هــای	مختل ــه	حرکــت	ب ــد	معادل ــز	شــامل	چن ــر	نی زی

معادله	حرکتنوع	سیستم
معادله	ی	شرودرینگر	سیستم	مکانیک	کوانتوم

)وابسته	به	زمان(
سیستم	مکانیک	

کاسیک
معادله	حرکت	نیوتون

معادله	لاژوینسیستم	کاتوره	ای

ــب	 ــک	پتانســیل	کاســیک	شــامل	دو	تقری ــه	ی ــل	ب ــی	کام ــف	کوانتوم ــک	تعری ــل	از	ی کاهــش	وتبدی
)تخمیــن(	اصلــی	مــی	باشــد.	اولــی	تقریــب	بورن-اوپنهایمــر	)Born-Oppenheimer(مــی	باشــد،	کــه	
بیــان	می	کنــد:	پویایــی	)دینامیــک(	الکتــرون	هــا	بــه	قــدری	ســریع	اســت	کــه	میتوانــد	بــه	عنــوان	واکنــش	
دهنــده	ســریع	بــه	حرکــت	هســته	هــای	خــود	در	نظــر	گرفتــه	شــوند.	در	نتیجــه،	آنهــا	ممکــن	اســت	بــه	
طــور	جداگانــه	در	نظــر	گرفتــه	شــوند.	مــورد	دوم،	هســته	هــا	را	کــه	بســیار	ســنگین	تــر	از	الکتــرون	هــا	
هســتد،	بــه	عنــوان	ذرات	نقطــه	ای	کــه	از	دینامیــک	مولکولــی	کاســیک	پیــروی	مــی	کننــد،	تلقــی	میکند.	
در	دینامیــک	مولکولــی	کاســیک،	اثــر	الکتــرون	هــا	بــه	صــورت	یــک	ســطح	انــرژی	بالقــوه	تخمیــن	زده	

مــی	شــود،	کــه	معمــولا	نشــانگر	حالــت	پایــه	مــی	باشــد.
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