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  پیشگفتار

هاي آزمایشگاهی، کمک شایانی عنوان ابزاري مناسب در کنار فعالیت اي بههاي رایانهسازيامروزه شبیه
هاي آزمایشگاهی در مقیاس میکرو و نانو، علم کند. به دلیل محدودیتهاي فیزیکی میبه فهم پدیده

ها در مقیاس میکرو و نانو عنوان مکمل علوم آزمایشگاهی، محققان را در فهم پدیده محاسباتی نانو به
عنوان یک روش معین، در میان  یک مولکولی، بهسازي دینامنماید. در این میان روش شبیهیاري می

  هاي اخیر موردتوجه محققان قرارگرفته است. سازي مولکولی، در سالهاي شبیهروش
 گونه نیافزارهاي منبع باز و رویکرد مثبت محققان نسبت به ابا توجه به گسترش روزافزون استفاده از نرم

در این زمینه داشته است. یکی  یتوجه نیز پیشرفت قابل هاي مولکولیسازيافزاري، شبیههاي نرمبسته
که در دانشگاه سندیاي ایالات  لمپس است يافزار افزاري مهم و پرکاربرد، بسته نرمهاي نرماز بسته

بر صدها کد  اخیر بالغ يها بوده که در سال يا گونه . پیشرفت این بسته بهمتحده پایه ریزي شده است
      شده است. در مجموعه حاضر، استفاده از این بسته  اي مختلف بدان اضافههتوسط محققان دانشگاه

 و همسو با کدهاي پردازش موازي ++Cنویسی  افزاري به همراه کدهاي نمونه با استفاده زبان برنامه نرم
)MPI  وGPU(، گردد. می ارائه این کتابدر پیشبرد اهداف  ها،سازيبه منظور کاهش زمان شبیه  

هاي اخیر در خصوص اصول روش شبیه عنایت به تألیف، ترجمه و گرداوري چند کتاب طی سالبا 
هاي سراسر سازي دینامیک مولکولی و گستردگی استفاده از این روش در تحقیقات اخیر در دانشگاه

توجه  کشور و عدم وجود منبع فارسی در استفاده از نرم افزار لمپس در این حوزه نانو، بر آن شدیم که با
به تخصص گروه تألیف کتاب طی شش سال گذشته و انتشار مقالات متعدد در این موضوع، کتاب حاضر 

  تهیه و تدوین گردد. 
هاي دینامیک مولکولی است.  سازيتمرکز اصلی کتاب بر معرفی و آموزش نرم افزار لمپس در حوزه شبیه

صورت نیاز به  شود لذا درمیتوضیح داده  به همین دلیل صرفاً اصول و مبانی روش مزبور در حد نیاز
مفاهیم و اصول تخصصی به مراجع اصلی مندرج در انتهاي کتاب مراجعه نمایید. در فصل اول، مقدماتی 

شود و سپس در فصل دوم با نرم افزار لمپس آشنا شده و در در باره روش دینامیک مولکولی بیان می
دینامیک موکلولی بیان شده و دستورات اساسی لمپس  فصل سوم ساختار کد نویسی براي شبیه سازي

هایی از کدهاي شبیه سازي سیستم هاي مختلف را گردند. در نهایت در فصل چهارم نمونهمعرفی می
  بیان خواهیم نمود. 
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تحقیقات در سطح راهگشاي محققان و دانش پژوهانِ فارسی زبان، در بتواند  اثربا امید به اینکه این 
باشد لذا از آنجا که هیچ اثري در گام اول به نوبه خود کامل و عاري از هرگونه نقصی نمیشد، مولکولی با

کتاب بعدي ویرایش و جلد بهتر  شما جهت ارائه هر چه يها شنهادیمنتظر شنیدن نظرات و پ صبرانه یب
  هستیم.
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