
 دا  به نام خ

 O2دواتمی    سازی گاز شبیه:  ۱تمرین  

  و (T=100, T=300, T=500K) دما  طی و رفتار آن را در شرا دیکن  یسازه یشب LAMMPSافزار  را با استفاده از نرم   O2 یگاز دو اتم

   . دیینما یبررس (P=0 , P=0.1 bar)  یفشارها

 .  رسم نماییدتعادلی آن را در هر مرحله نمودار  الف(

 را نیز رسم نمایید.   MSDو   RDFب( نمودار 

 نتایج نهایی را با هم مقایسه نمایید. ج( 

 تنظیمات: 

   –  TIMESTEP=0.001- TOTAL RUN = 5000 - شرایط مرزی دوره ای -جونز -پتانسیل لنارد

 

 شبیه سازی یک صفحه گرافنی   - 2تمرین  

آن را محاسبه   MSD و RDFصات صفحه ی گرافنی و فراخوانی آن در کد بر نامه لمپس،  فایل ورودی حاوی مختبا استفاده از یک 

 کنید. 

 تنظیمات: 

 . دیکنترل دما استفاده کن  یبرا Nose-Hooverو از ترموستات   دیکن  میتنظ T=300K یه یاول یرا با دما ستمیس

   – TERSOFFپتانسیل 

 

 نقطه ذوب آلومینیوممحاسبه   - 3تمرین  

 . دیاستفاده کن EAM لیو از پتانس  دیکن  جادیرا ا  ومینیآلوم FCCساختار  

 : یشنهادیپ ی. دماهادیده ش یافزا ی سپس دما را در چند مرحله به آرامسیستم را به تعادل دمایی برسانید و سپس  

1500 K -1200 K – 900 K -700 K – 500 – 300 K 

د و  را رسم کنی RDFو  ستمیس یجنبش  یو انرژ لیپتانس  ی و مقدار انرژ دیاجرا کن ی گام زمان ۵۰۰۰ یرا برا ستمیهر دما س در

 فرایند آن را شرح دهید. 

 . 


