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  ميك مولكوليبخش اول: شبيه سازي دينا19/8/93  شنبهدو  1
شبيه سازي هاي رايانه اي، مدل سازي و شبيه سازي، شبيه سازي و تجربه، كوچك 

 سازي و شبيه سازي،

2  
 -انواع شبيه سازي هاي رايانه اي، شبيه سازي هاي اتفاقي و جبري (روش مونت24/8/93  شنبه

يوسته، شبيه سازي كارلو و روش ديناميك مولكولي)، شبيه سازي هاي پيوسته و ناپ
 هاي توزيعي

مكانيك آماري، ديناميك نيوتني، فرمول بندي هاميلتوني و ديناميك لاگرانژي، 26/8/93  شنبهدو  3
  تعيين خواص ترموديناميكي، تابع توزيع شعاعي 

  پتانسيل برهمكنش و ميدان هاي نيرو1/9/93  شنبه  4
3/9/93  شنبهود  5 تكنيك هاي مورد  استفاده در شبيه سازي، شرايط مرزي تناوبي، پتانسيل قطع و  

   ، اصول بقا (پايستگي)، سيستم واحدهاقرارداد حداقل تصوير
8/9/93  شنبه  6 شبيه سازي ديناميك مولكولي كرات سخت، ديناميك و سينماتيك كرات سخت،  

  ي اوليه، محاسبه خواص الگوريتم شبيه سازي، مكان ها و سرعت ها
10/9/93  شنبهدو  7 شبيه سازي ديناميك مولكولي اجسام نرم، روش اختلاف متناهي، روش اولر، ارزيابي  

  خطاها در شبيه سازي هاي رايانه اي و انتخاب گام زماني
15/9/93  شنبه  8 تصحيح، الگوريتم  -الگوريتم هاي انتگرالي، الگوريتم ورله، الگوريتم پيش بيني 

  مراحل اجراي يك شبيه سازيبيمان، مقايسه الگوريتم هاي انتگرالي، 
17/9/93  شنبهدو  9     ترموستات و باروستاتانسامبل هاي متداول، 

22/9/93  شنبه  10  تعطيل 

24/9/93  شنبهدو  11 ر شبيه سازي هاي رايانه اي، توابع ترموديناميكي ساده، محاسبه خواص مختلف د 
29/9/93  شنبه  12   شبيه سازي ديناميك مولكولي در سيستم هاي نانو 
1/10/93  شنبهدو  13 يي با برخي از نرم افزارهاي متداول در شبيه برخي از كاربردهاي شبيه سازي و آشنا 

 سازي ديناميك مولكولي

6/10/93  شنبه  14 كليات، متغيرها، توابع آماده فرترن، كنترل اجراي برنامه، –1برنامه نويسي فرترن 
ا كل ا ا ل فا ( (ف قال ا 8/10/93  شنبهدو  15  Compaq Visual Fortranاجراي چند برنامه ساده در -2فرترنبرنامه نويسي 
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