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سمينار هفتگي ماده چگال نرم

* در فضای انرژی آزادB به Aاز 

امير کارگران
دانشكده فيزيك

دانشگاه صنعتي شريف

‌ههای پيچيیده  نويسندگان اين مقاله يك روش جديد برای جسیتجوی مسیيرکمينه انیرژی آزاد در دسیتگا
‌يدهند. آنها دو متغيير که توانائي توصيف مكان يییك نقطییه در فضییای  مولكولي در دمای محدود ارائه م
‌ي کنند. با کمك ايیین دو متغيییر نويسییندگان ‌نشده را دارند معرفي م  پيكر بندی نسبت به مسير از قبل تعيي

‌شهای ماننیید متاديناميییك ( ‌يهای رو ‌ه گيییری چیتری (Metadynamicsويژگ  Umbrella) يییا نمییون

samplingيکنند. برای انجام ايین روش بايید يیك اصیل وردشیي‌ ‌شهای پايه مسير ترکيب م  ) را با رو
  نمونه گيری چتری مسییيرياجديد برای تعيين مسيرهای کمينه انرژی آزاد ارائه داد. برخلف متاديناميك 

‌يتوان انرژی را در طي مسير به دست  مي تواند با تعداد زياد دلخواهي متغير توصيف شود، با وجود اين م
‌يکنند. آورد. نويسندگان اين روش را برای يك مولكول مشخص به صورت عددی مطالعه م

* I am going to talk about paper “From A to B in free energy space”, D. Branduardi etal,THE JOURNAL OF 
CHEMICAL PHYSICS 126, 054103  (2007)
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