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نْسَانَ مِنْ عَلقٍَ   اقْرَأْ باِسْمِ رَبكَِّ الَّذِي خَلَقَ    نْسَانَ   الَّذِي عَلَّمَ بِالْقلََمِ   اقْرَأْ وَرَبُّكَ الأْكَْرَمُ   خَلَقَ الإِْ  عَلَّمَ الإِْ
 

نْسَانَ لیَطَْغىَ  مَا لَمْ یَعْلَمْ  جْعَى  أنَْ رَآهَُ اسْتغَْنىَ  كَلاَّ إنَِّ الإِْ  عَبْدًا   أرََأیَْتَ الَّذِي ینَْھَى  إنَِّ إلِىَ رَبكَِّ الرُّ
 

   إذَِا صَلَّى
 
 

 صدق الله العلي العظیم 
 

  



 -:  ھداءالإ
 
 

  المتواضع إلى أبي الذي لم یبخل علي یوماً بشيءأھدي ھذا العمل 
 

  ودتني بالحنان والمحبةزوإلى أمي التي 
 

  أقول لھم: أنتم وھبتموني الحیاة والأمل والنشأة على شغف الاطلاع والمعرفة
 

 ً   وإلى إخوتي وأسرتي جمیعا
 

 ثم إلى كل من علمني حرفاً أصبح سنا برقھ یضيء الطریق أمامي



 
 

 -: شكر وتقدیر
 

 مھما تقدمنا وفتُِحت أمامنا الطرق ووصلنا لكل ما نحلم بھ، علینا أن نتذكر من كانو سبب

 بنجاحنا، من ساندنا وأمسك بیدنا للاستمرار، من وجودھم حفزنا وشجعنا، فمھما عبرنا لھم 

 فالكلمات قلیلة، لھذا أقدم لكم ھنا أجمل عبارات الشكر والتقدیر

 

 

  



  -: الخلاصة

 العلاج من المختارة الصعبة الحقیقیة الحیاة مشاكل من متنوعة مجموعة ھذا البحث یتناول
 متنوعة تطبیق مجالات من المشاكل ھذه كل. الصیدلانیة الأدویة وتصمیم السرطان، السریري

 - المختلفة التفاضلیة المعادلات قبل من نمذجة تم) أ: (مشتركتین سمتین تتقاسم ما نوعا
 المعادلات الجزئیة، التفاضلیة المعادلات نوع من شرودینجر أو مكافئ، الشكل، بیضاوي
 یكون أن إلى العددي حلھا تحول )ب ( ،ھامیلتون  أنظمة أو عدھا، یمكن العادیة التفاضلیة

 .الحسابیة للریاضیات حقیقیا تحدیا
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  -المقدمة :
 نتعامل في بحثنا ھذا مع مشاكل الحیاة الحقیقیة التي تخص العلا السریري للسرطان وتصمیم الادویة الصیدلانیة .

النمذجة بواسطة المعادلات التفاضلیة المختلفة ، بیضاویة الشكل ،  مجالات تطبیق متنوعھ  (أ)كل ھذه المشاكل في 
المكافئة ،او نوع شرودینجر من نوع المعادلات التفاضلیة الجزئیة ، المعادلات التفاضلیة الاعتیادیة ،او انظمة ھاملتون  

 الحسابیة.  للریاضیات حقیقیا تحدیا یكون أن إلى العددي حلھا (ب) تحول
لذلك قبل الغوص في الحساب العقلي والمفاھیم الحسابیة في التطبیق نحتاج الى النظر فیھا بعنایة . یجب على اي محلل 

رقمي ان یكون على استعداد لاعادة تشكیل تماماً للمشاكل القادمة من العلوم او الھندسة والموارد الحاسوبیة (الوقت 
 ) ینبغي ان تكون كافیة . الحاسوبي ، التخزین ، الرسومات

ومن الناحیة الریاضیة ، فان الحلول التي یجب ان تقارب تقریبا الابعاد النھائیة للمساحات الوظیفیة مثلا مساحات 
سوبولیف في الفصل الاول ، ومساحات الدالة المرجحة كما في الفصل الثاني . النموذج الریاضي في جمیع انحاء الورقة 

الیة الریاضیة ، أي مسحة منتھیة الابعاد لا ینبغي ان تمثل بمساحة ابعاد واحدة فقط (مع بعد كبیر ھو بالفعل سبب الجم
ربما) . لعلم الریاضیات لیس من المستغرب حقاً تجربة ان الجمالیات الریاضیة تذھب مباشرة مع الكفاءة الحسابیة . 

ت فعالة تعمل فعلا في مشاكل الحیاة الحقیقیة الصعبة وبعبارة اخرى فان ازاحة النموذج اعلاه سوف تؤدي الى خوارزمیا
 . مساحات الوظائف تصف بعض التكرار في البیانات یمكن استغلالھا في عملیة الحل العددي . 

 التكیف على القدرة تحققت حیثما عادة،. الرائدة البناء مبادئ من واحدة ھي الخوارزمیات من التكیف بذلك، القیام أجل من
 وخاصة قصوى أھمیة ذات میزة وھي - للمشكلة التعقید من مقربة على الحسابي التعقید ذات الخوارزمیات رتظھ بنجاح،

 الطب. أو والتكنولوجیا للعلوم الصعبة المشاكل في

 تفوق كانت لو حتى - التلقائیة الكفاءة ذات الجدیدة الریاضیة الخوارزمیات تقبل لا التقلیدیة، الصناعیة البیئات في أنھ غیر
 وتحدث. طویل زمن منذ راسخة تجاریة برمجیات أنظمة ضمن) الطراز قدیمة تكن لم إن( القدیمة الأنظمة كبیر بشكل

 المؤلف مجموعة وضعت التجربة لھذه ونتیجة. المھیمن المنافسة عامل التحسین أو المحاكاة یكون عندما الاستثناءات
 السریع التبدیل المتخصصة المتكاملة البرمجیة الأنظمة ھذه وتتیح. الافتراضیة المختبرات تصمیم في الجھد من الكثیر

 فقط الأحیان بعض في). ھنا تلمس لا ولكن أیضا، نطورھا التي( التفاعلیة التصور وأدوات الرقمي الرمز بین والمریح
 .الصناعیة المختبرات أو المستشفیات في جدیدة ریاضیة لأفكار الباب تفتح الافتراضیة المختبرات ھذه
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 المعادلات التفاضلیة الجزئیة في تخطیط علاج السرطان-۱
) الناشئة في الطب (مثلا: ارتفاع حرارة  علاج السرطان) ، PDEقسم یتناول نماذج المعادلة التفاضلیة الجزئیة (    

وارتفاع وتیرة الھندسة الكھربائیة (على سبیل المثال: امتصاص موجات الرادیو)  في ھذا النوع من التطبیق الھندسة 
طوح . رباعیة الس (FEM)محفز اختیار طریقة العناصر المنتھیة –تقول ،  المرضى من البشر  -الثلاثیة الأبعاد 

الثقة تلعب دور مھیمن في . الإعدادات السریریة تتطلب حلول حسابیة قویة لدقة وصف المشاكل في أعلى سرعة ممكنة 
الطب ، مطلوب سرعة العددیة للسماح لمحاكاة سریعة من سیناریوھات مختلفة لمختلف المرضى. وبعبارة أخرى: 

 ى حد سواء، برامج عددیة، وأدوات التصویر.الوضع یتطلب ویستحق بناء خوارزمیات فعالة للغایة عل

 طریقة العناصر المنتھیة متعددة المستویات ۱.۱

عرض ھذا القسم یركز  على المعادلات التفاضلیة الجزئیة  البیضاویة  مكافئة الشكل  و معادلات ماكسویل . من الناحیة 
 H curlأو  Hɑش في بعض مساحة  سوبولیف  مثل الریاضیة، الحلول الثابتة من ھذه المعادلات التفاضلیة الجزئیة تعی

اعتمادا على شروط الحدود المقررة ، في حین أن وقت اعتماد الحلول یعیش في بعض حجم ھذه المساحات. وبالنظر إلى 
النموذج المذكور أعلاه الخوض في التفاصیل الفنیة لمشاكل الحیاة الحقیقیة التي ستقدم أدناه، خارطة طریق لعدة مفاھیم  

الحسابیة المتقدمة الأولى التي تبین أن تكون مھمة لیس فقط للتطبیقات  حسابیة تقدمیة وستعطى العدید من المفاھیم
 المحددة.

من قبل (أ. براندت  ۷۰الكلاسیكیة لأول مرة للحساب الفعلي في ال  MGوقد دعت وسائل الأمثل.  multigridتعقید 
لحسابیة الامثل لتقدیر تعقید قبل أن تثبت أولا ا MG) وقد مھد المؤلف الأخیر في مسار النجاح لأسالیب Hackbuschو

O(N)  لما یسمى دورةW  حیث كان من المفھوم ،N  أن یكون عدد العقد في شبكة الفضاء الموحدة . وقد لوحظ نفس
تحت انتظام  Hackbusو Braessدورة وثبت في وقت لاحق من قبل -Vالمیزة الجذابة في التطبیقات المناسبة لابسط 

من مشاكل بیضاویة  MGالافتراضات والشبكات الموحدة . وكان التطور اللاحق یتمیز في تمدید التوالي من أسالیب 
 الشكل لفئات أكبر وأكبر مشكلة.

 
. في عدد لا بأس بھ من المشاكل ذات الصلة صناعیا  الى حد ما تحدث ظواھر محلیة طرق التكیف متعددة المستویات 

الكلاسیكیة على الشكل الموحد للشبكات لا یمكن اعتباره بالشكل الأمثل . لھذا السبب ، طرق  MGیب .أن أسال
multigrid  على شبكات التكیف وضعت في وقت مبكر جدا، ربما لأول مرة من قبل البنك . في الكودPLTMG  متاحة

بقات الحدود المحلیة حادة بشكل طبیعي. في لھ في سیاق المشاكل الناجمة عن جھاز نمذجة أشباه الموصلات حیث تنشأ ط
مدونة  UGمن قبل مجموعة من البلاغ و و Kaskadeھي مدونة الأسرة شركة  MGوقت لاحق على تطبیقات تكیف 

على وجھ الخصوص تولي اھتماما دقیقا لقضایا الموازاة .   UG وباستیان ، وزملاء العمل . Wittumالأسرة  من قبل 
الآن أن تكون عدد التكیف في كثیر من الأحیان  Nad، حیث من المفھوم  Nad)(Oقدیر حسابي تعقید والدلیل على أمثل ت

المعروفة ، ھذه المھمة الصعبة تتم بواسطة  -Vأقل بكثیر من العقد ، تبین أن یحتاج تقنیات مضادة أكثر تطورا . للدورة
طرق شوارتز المضاعفة كما المجردة  MGوانغ. وجاءت أدواتھ النظریة أنیقة بدلا من تفسیر أسالیب  Pasciakبرامبل 

 زایدل ) على أساس تقسیم متعددة المستویات الكامنة في وظیفة الفضاء .-(أي ما یعادل مجردة طرق غاوس



 

أسلوب متعدد المستویات روایة تقوم  الكلاسیكیة وھو MGمستقلة عن طریقة  قواعد الھرمیة طریقة العناصر المحدودة.
) شروط مسبقة في منتصف الثمانینیات للمعادلات التفاضلیة HBعلى مترافقة التدرج مع اقتراح بعض الأسس الھرمیة (

. من نقطة الصفر، وھذا نوع جدید من الخوارزمیة اتضح أن تكون قادرة  Yserentanالجزئیة بیضاویة الشكل من قبل 
من الطریقة الجدیدة  2Dالكلاسیكیة من حیث السرعة الحسابیة . وقد تم تصمیم نسخة التكیف  MG على المنافسة مع

. وعلاوة  Kaskadeفي كود شركة   Yserentant، وDeuflhard ،Leinenوتنفیذھا في وقت متاخر من الثمانینات 
. في النسخة Kornhuber ، اردمان ، و بھا بورنیمان 3Dعلى ذلك تحقیق الأول ، نسخة أكثر نضجا . وقد عملت 

 BPX-preconditionerوأكثر حداثة  2Dل  HB-preconditionerیحتوي الأصلي   Kaskadeالحالیة من شركة 
 .  3Dالمقرر ان شو ل

. بعد ورقة النظري ، الآن تفسیر أسالیب نوع أساس الھرمیة وسائل  المضاعف multigridالمضافة مقابل طرق 
المجردة (أي ما یعادل مجردة طرق جاكوبي ) أیضا تقوم على تحلل متعددة المستویات في وظیفة  شوارتز مضافة

الفضاء قبل البناء وتوفر وسائل مضافة شوارتز بعض شروط مسبقة . في ھذا التفسیر ، الذي یفضل المؤلف أن تعتمد 
تدعى وسائل  CGطرق   BPXو أHB المضاعف، في حین أن وسائل  MGالكلاسیكیة ثم طرق  multigrid   طرق 
MG المضافة . على وجھ الخصوص، الشروط المسبقةBPX  دورة و-V  . لیست سوى المضافة ونظرائھم المضاعف

المضاعف التي أقل تكرار ، مع ذلك ، لا تعني ضرورة وقتا أقل حوسبة  MGتحلیل ، قد تتطلب أسالیب ال من نظریة
 MG) . وعلاوة على ذلك، إذا مضافة ۱.۱أدناه، الجدول  ۱.۲في القسم  MG(انظر على سبیل المثال یحلون ماكسویل 

المضاعف لا یمكن تكسب الكثیر. في مشاكل  بیضاویة الشكل  MGتنطوي فقط تكرار واحد على أرقى شبكة ، ثم طرق 
فة و وصفت في وقت لاحق ، والجزء الأكبر من وقت الحوسبة ھو على أي حال قضى في تقییم عناصر تصلب مصفو

، ویبدو أنھ أقل  MGعناصر الیمین الجانب . تلخیص ، ینبغي تفضیل طرق مسألة ما إذا كان المضافة أو المضاعف 
ھو سائد المضاعف مع بعض  PLTMGھو المضاعف بدقة ،  UGانظر أدناه . لتوجیھ القارئ:  -أھمیة من الآخر 

رموز المضاعف على سبیل المثال لمشاكل القیمة ھي مضافة مھیمنة مع بعض Kaskade الخیارات المضافة ، شركة 
 في الإعداد . Kaskadeوشركة  UGالذاتیة ومعادلات ماكسویل التوافقي . منصة البرمجیات المشتركة لل

 
المضاعف .  MGالأخیرة وبعض التقاء المضافة وطرق  MG. ویمكن فھم ھذه الأسالیب  multigrid Cascadicطرق 

 preconditioner(فریق إدارة التغییر) طرق من أبسط  multigrid cascadicمن عند نقطة مضافة للعرض، وتتمیز 
قطري ھو تطبیقھا ، كسمة ممیزة، وزار مستویات خشونة في كثیر من  preconditionerممكنة: إما لا أو مجرد 
ئل . من الجانب المضاعف،قد یكون مفھوما أسالیب إدارة التغییر لتكون بمثابة شروط مسبقة بدا -الأحیان مستویات أدق 

مع زیادة عدد تمھید التكرار على مستویات خشونة، ولكن من دون أي تصحیحات شبكة الخشنة . مثل  MGوسائل 
طبقة ) كان المقترحة من قبل المؤلف . الCCGالمترافقة التدرج ( cascadicخوارزمیة الأولى من ھذا النوع ، وطریقة 

CMG  العامة معsmoothers ماوراء التعسفیةوقد قدم الفریق الاستشاري من قبل بورنیمان وDeuflhard   في .
على أساس أول نتائج التقارب أكثر  -ورقتھم حللوا فریق إدارة التغییر من حیث التقارب والتعقید الحسابي في جو التكیف 

 - L2، ولكن لیس في  H1یحمل خصائص التقارب جیدة فقط في  CMGب . ھذه الأسالی Shaidurovبكثیر بسبب تقییدا 
المضاعف. لذلك، على الرغم من كونھا أسھل بالتأكید  MGمسبقة المناسب) أو طرق   على عكس المضافة (مع شروط

لا تزال في طور النضج. فقط لتجنب  -   MGأصغر أعضاء أسرة -، وأسالیب إدارة التغییر  MGلتنفیذ بین جمیع طرق 



 MG، الذي یدرك في الغالب  أسالیب مضافة  Kaskadeخلط المصطلحات التالیة: إدارة التغییر یختلف عن رمز شركة 

 . 

) یجب أن تقوم على cascadic(المضافات، المضاعف،   MG. أي تنفیذ فعال لأسالیب تكیف  المقدرات خطأ المحلیة
لیة الرخیصة أو على الأقل مؤشرات الخطأ المحلیة . في أفضل الأحوال ، وتستمد ھذه النظریة من المقدرات خطأ المح

تقدیرات خطأ على بعد البعدیة. سوف تكون ھذه التقدیرات الوحید المحلیة ، إذا المحلیة (الجھة الیمنى) لا تزال 
یسلك السلوك المحلي. نتیجة من ھذه  PDEأي إذا كان وظیفة الخضر لمشكلة  -الاضطرابات محلیة في مشكلة معینة 

تكون قابلة للتطبیق أساسا للخطیة أو أھلیجیة غیر الخطیة  أومشاكل بیضاویة  MGالرؤیة الابتدائیة ، وأسالیب التكیف 
الشكل . أما بالنسبة للتقییم مقارن من مختلف المقدرات خطأ المحلیة المتاحة ، وھناك ورقة جمیلة من قبل بورنیمان ، 

.  3Dشعبیة والمقدرات خطأ  2Dأن یعطي نظریة موحدة إطار عمل لأكثر من  Kornhuberردمان ، وا
حافة موجھة مقدرة من  Kaskadeالمثلث الموجھة مقدر من البنك وایزر ، شركة  PLTMGللتوجیھ:یستخدم 

Deuflhard  ،Leinen  ، Yserentantو ،UG  مقدرة  منBabuska . ومیلر 

شبكات تلعب دورا مھیمنا، لأنھا تتصرف بشكل جید في   ML  simplicialضمن أسالیب تكیف  .تكیف شبكة الصقل
 Babuskaعملیات الصقل المحلیة . في اتصال مع أي مقدر الخطأ المحدد، طریقة الاستقراء المحلي یمكن تطبیقھا 

لتحدید بعض قیمة العتبة ، أعلاه والتي وضعت عنصر ھندسي (رباعي الوجوه، مثلث، حافة) المحلیة  Rheinboldtو
 FEللتنقیح . تم القیام بھذه العلامات مرة واحدة ، تحتاج استراتیجیات مصممة تصمیما جیدا لتكون تطبیق لإنتاج شبكة 

(انظر "الحمراء" والتحسینات "الخضراء" بسبب   2D كاملة على مستوى الصقل المقبل . فن الصقل تم تأسیسھ تماما في
لا یزال ھناك عمل الیسار إلى أن یتم  3D). في  Roitzschو  Kornhuberالبنك وآخرون . أو "الأزرق" صقل بسبب 

 ، أونج ، أو بك  قد حول لفترة .  Rivaraذلك ، على الرغم من الاستراتیجیات الناجحة بسبب 

 

للبیضاویة الشكل غیر الخطیة مشاكل ھناك خطین مشاكل بیضاویة الشكل غیر الخطیة. طرق متعددة المستویات ل
) ، حیث المخلفات FASغیر الخطیة ، أحیانا تسمى المخطط التقریبي الكامل ( MGطریقة  MG :  1)أساسیین من طرق 

ت الخطیة ضمن طریقة ، حیث یتم تقییم المخلفا MG) طریقة نیوتن MG  ،2غیر الخطیة یتم تقییمھا ضمن دورات 
MG   من أجل حل النظم الخطیة لتصحیحات نیوتن . فيDeuflhar  وایزر اقترح صیغة التكیف للنھجMG  الثاني على

 أساس أفیني متقارن التوصیف من استقامة عبر حالة تامار خاصة 

 

ھذا النوع من الشرط یدخل بعض قریب ثابتة نتائج التقارب لكلتا طریقتي نیوتن غیر دقیق    المحلیة والعالمیة في 
یدرك التوازن الأمثل المدعومة من الناحیة النظریة بین   KASKADE –مساحات الوظیفة  . الكود المرتبطة نیوتن 

تفرید متعددة المستویات ، و الشروط المسبقة الداخلیة التكرار  تكرارات نیوتن الخارجیة مع إمكانیة تخمید الصدمات ،
CG   أدناه. ۱.۲.  ویتمثل أدائھا في القسم 

 

 



وقت اعتماد المعادلات التفاضلیة الجزئیة ، لا تزال الأكثر نھج  طریقة الخطوط للمعادلات التفاضلیة الجزئیة المكافئة .
یدرك للفضاء الأول / ثم وقت التفرید . بعد تفرید الفضاء عادة تنشأ  ) ، الذيMOLو شعبیة طریقة ما یسمى الخطوط (

) ، ثم حلھا عن طریق تكامل أي معادلة تفاضلیة ODEsنظام ھیكلة الكتلة الكبیرة من المعادلات التفاضلیة العادیة (
ات السابقة مع خطوة أعتیادیة : في أبسط حالة(ولكن في كثیر من الأحیان غیر فعالة) قبل یولر الضمني أو الإصدار

) ، وبعض DASSLزمنیة ثابتة ، في إصدارات متقدمة من قبل بعض التعلیمات البرمجیة الضمنیة متعددة الخطوات (مثل 
) مع LIMEX)  أو بعض رموز الأستقراء الضمني الخطي (مثل  RADAU5الكود الضمني كود رونج كوتا  (مثل  

تكیف السیطرة على خطوة زمنیة وربما  النظام وقت التفرید . ومع ذلك، إذا ھدف واحد على تكییف شبكات الفضاء غیر 
لأن تطبق ، والذي ھو حالة نموذجیة في المعادلات التفاضلیة الجزئیة  MGحیوي مع وسائل  3Dأو  2Dموحدة في 

 سوف یؤدي إلى بعض الكتلة. MOLالمكافئة ، ثم نھج 

 

، بورنیمان  اقترح على التخلي عن  ۹۱ابتداء من  طریقة روث للتكیف للمعادلات التفاضلیة الجزئیة المكافئة الخطیة .
(MOL)  / للمعادلات التفاضلیة الجزئیة المكافئة ، واستخدام ما یسمى طریقة روث بدلا من ذلك ، الذي یدرك لأول مرة

مشاكل قیمة الحدود الأولیة للمعادلات التفاضلیة الجزئیة المكافئة العددیة ثم تفرید الفضاء . أولى أوراقة تعاملت مع 
 الخطیة مثل 

 

 بحكم مشكلة كوشي المجردة  Uوتعرف وظیفة   Aعلى إدراج شروط الحدود إلى الخطیة بیضاویة الشكل مشغل 

 

. ما سبق مجردة المعادلة التفاضلیة العادیة   Hα (Ω)یمثل دالة المكانیة  في بعض حجم مساحات ھیلبرت  Uلاحظ أن 
)ODE قد تكون الآن (discretized  رسمیة لخطوة وقتτ  بعض مخطط التكامل قاسیة .  للبساطة ، علینا أن نختار

 طریقة أویلر الضمنیة ، التي تولد معادلة من نوع 

 

) ، والتي یمكن حلھا عن طریق أي τد على وتمثل ھذه المعادلة بعض مشاكل قیمة حدود بیضاویة الشكل (التي تعتم
المتاحة المتقدمة ، ولكن الآن في  ODEوسیلة متعددة المستویات على التكیف. وعلاوة على ذلك ، أدخال تكنولوجیا 

الأبعاد المحدودة عبر تقریبیة  ODEsوھو ما یعني أن تتحقق أي أجھزة التحكم في الأخطاء المعروفة  -وظیفة الفضاء 
. یلخص ، وھو كبیر الاستفادة من ھذا عكس ترتیب التفرید تبین أن ھذه الدینامیكیة  MLFEMالمكانیة باستخدام تكیف 

داخل كل طبقة زمنیة ، من حیث المبدأ ، سھل التطبیق . وعلاوة على ذلك ،   MG أسالیب تكیف شبكة الفضاء وتكیف
 طیف الأصل الأساسي للھیكل النظري . فإن ھذا النھج یعكس

 

 



والخوارزمیة أعلاه یمكن تمدید نھجھا إلى حالة  طریقة روث للتكیف للمعادلات التفاضلیة الجزئیة المكافئة غیر الخطیة .
المكافئة غیر الخطیة . ومباشرة بدلا یتم الحصول على تمدید على أساس بعض نظریة صلابة مجردة قدمھا المؤلف . في 

 الورقة وقت صلابة التفرید للمعادلة التفاضلیة الاعتیادیة غیر الخطیة مشكلة القیمة الابتدائیة ، تقول  ھذه

 

تم تفسیره على أنھ تكرار نیوتن مبسطة لمشكلة التطور في وظیفة الفضاء . تكرار نیوتن ھدا ، في المقابل ، قد یكون 
 قلیلا  ODEة مفھوما رسمیا باعتباره بیكارد التكرار لأعادة كتاب

 

من الجھة الیمنى .  من  matrix-(n,n)وھو مجرد مصفوفھ جاكوبي تقریبي  Aفي البعد المحدود   ≈Fʼ(U0)  Aحیث 
على عكس قاسیة غیر الخطیة مخططات  -ھذه الرؤیة النظریة خطیا تظھر أسالیب التكامل شدیدة الضمنیة بطبیعة الحال 

) ۱.٦) و (۱.٥الضمنیة . المفھوم مباشرة یحمل أكثر من بعد لانھائي عند المعادلات ( RKأو أسالیب  BDFتفرید مثل 
)، وصلنا إلى بعض ۱.٥ھي أي  مشكلة كوشي مجردة . على تطبیق ، والبساطة ، وتفرید یولر الضمني خطیا إلى (

 مشاكل قیمة الحدود الخطیة من نوع 

 

ات على تكیف كاردوس أن یدرك (جزءا لا یتجزأ) لطریقة رونج وبعد ھذا الخط ، لانج  وضعت رمز متعدد المستوی
كوتا الضمنیة خطیا من الترتیب المنخفض على كل مستوى تفرید . في شكلھ الحالي ، ھذا الرمز الأخیر من أسرة شركة 

Kaskade  3قابلة للتطبیق إلى النظامD  نشر مع الحمل الخفیف . وبصفة عامة ، لأن  –الغیر الخطي لمعادلات تفاعل
الطرفي في  multiscalesطریقة روث للتكیف غیر متكیفة تماما في كل من الزمان والمكان ، وأنھا قادرة على حل 

الزمان والمكان في الظروف الصعبة مثل الاحتراق في الھندسة الكیمیائیة . المقارنة الأولى من نھج جدید مع نھج أكثر 
) یمكن العثور علیھا في المسح . إن أسلوب روث تلعب دورا في القسم  D1(سواء على تكیف تطبیقات  MOLة تقلیدی
 . ۳،  والقسم  ۲،  القسم  ۱.۲

 

 تخطیط العلاج السریري بواسطة المرضى الافتراضیین ۲.۱
الموضعي لأنسجة الورم بقیمة ما یسمى ارتفاع الحرارة الإقلیمي ھو اعد مؤخرا علاج السرطان  بناء على التسخین 

.وفي الوقت الحاضر یتم تطبیق ھذا العلاج في تركیبة مع العلاج الكیمیائي أو العلاج الإشعاعي . C ◦ ٤۲عتبة حول 
والفكرة ھي أن الخلایا السرطانیة الساخنة ھي أكثر حساسیة للانقراض إما عن طریق أشعة أو أدویة . لتلقي العلاج 

  ۸۳إلى قضیب ، والذي یتكون أساسا من مجموعة من الترددات الرادیویة  الھوائیة  السرطان الطبي، یتم وضع مریض
 . ۱.۱انظر الشكل.  -(الجدیدة) وبلعة المیاه للسماح  لمرور انعكاس منخفض لموجات الرادیو في الجسم  ۲٤(القدیمة) أو 

  -جسدیا  -سم ، والتي  ۳۰الموجة في الماء حوالي میغاھیرتز المقابلة لطول  ۱۰۰الھوائیات تبعث الأشعة على تردد عن 
یعني أن موجة البصریات وظواھر التدخل بدلا من بصریات الأشعة یجب أن تكون على غرار . الحرارة داخل الجسم تنتج 

،  عن امتصاص موجات الرادیو والتي وزعتھا الدورة الدمویة في الورم وكذلك في عاقل الأنسجة . من الناحیة الریاضیة



وعلى غرار النظام بأكملھ (المریض، بلعة المیاه، قضیب، الھواء المحیط) وقت معادلات ماكسویل التوافقیة في وسائل غیر 
) جزئیة المعادلة التفاضلیة الجزئیة التي تصف توزیع الحرارة في BHTمتجانسة وما یطلق علیھ نقل الحرارة الحیویة (

من ھوائیات الترددات الرادیویة بشكل أمثل أن الحرارة سوف تركز في ورم الجسم . وتتمثل المھمة في ضبط مجموعة 
 المریض ، ولكن لیس في أي مكان آخر النقاط الساخنة في المشروع لتقدیمھا في ھذا المجال . 

 

 

 مریض حقیقي في المستشفى ۱.۱مخطط 

 

كلینیكوم في  -Virchow-ولقد تم التعاون دولیا مع أطباء الأورام الشھیرة في أحد مستشفیات برلین الكبیرة ، ورودولف 
Charit'e  من جامعة ھومبولت . مھمتنا ھي دعم تخطیط المریض  من العلاجات الفردیة المحددة . من أجل جعل

أن یتم الحصول على النتائج الحسابیة في غضون ساعات (على  الأسالیب في جمیع فوائدھا في البیئة السریریة ،  یجب
الأكثر) على محطة عمل في المستشفى للموثوقیة الطبیة . وستعرض أیة نتائج عددیة في شكل مرئي بحیث یمكن 

كاملة تفسیرھا مباشرة والتعامل معھا بسھولة من قبل الطاقم الطبي . ھذه المتطلبات جعل تطویر مجموعة من البرامج المت
التفاعل مع كل الخوارزمیات الرسومیة الرقمیة والكمبیوتریة . كشرط مسبق  3Dالضروریة التي یجمع بین كفاءة أدوات 

لحل المعادلات التفاضلیة الجزئیة ، ولیس التفصیل الظاھري یحتاج المریض إلى أن ترتكز على مدخلات التصویر 
 ) .tomogramsالطبي (في الوقت الحاضر المحسوب 

النظام كما ھو علیھ الآن بالفعل قادر على أن یقرر حول مسألة ما إذا كان یمكن أن یتوقع أن یتعامل بنجاح من قبل 
 مریض معین ارتفاع الحرارة باستخدام قضیب معین. 

 
والأنسجة البشریة بحیث یحمل قانون  ω. نحن ننمذج الھوائیات من قبل التردد (الزاوي) ثابت  محاكاة الحقل الكھربائي

معقدة اجتثاث غرمت على نطاق  E(x)مع اتساع  eiωt )x(E Reأوم. لیكن المجال الكھربائي لدیھا تمثیل شكل إعادة  
 قراءة  Hالكھربائي والمجال المغناطیسي  E.ثم في المرة التوافقي ماكسویل معادلات من حیث مجال  Ω ⊂ R3الحسابیة 

 



 

 عبر عازلة عام iσ / ω - ʼϵ =ϵھي نفاذیة وتعرف   μحیث 

 ) مع المعادلة المزدوجة حلیقة معروفة۱.۸الموصلیة. یتم الجمع بین المعادلات اثنین في ( σو ʼϵثابت 

 

 

) وشروط الحدود دیریتشلیت على ۱.۹احق. وظیفة مناسبة مساحة للمشغل التفاضلیة في ( FEالتي ستكون أساسا لنموذج 
 الحدود ھو  ΓDو

 

 

 وظیفةالفضاء . Hcurl:0یستخدم. لشروط الحدود متجانسة وزن 

 ∈ wان ھذه لجمیع  E ∈ Hcurlالحقل المطلوب في شكل: تحدید  Eنحن الآن على استعداد لإعطاء الصیاغة التغییریة ل
 ، Hcurl؛0

 

 

، یعني  σ. شكل المترابط اعلاه ھو قسري لغیر التلاشي  Γextھنا التكامل الثاني یصف المساھمة في الحدود الخارجة  
 ωان المشكلة لھا حل فرید من نوعھ . لاحظ ان الجزء السلبي للكمیة المتكاملة یلعب دورا مھما خاصا في التردد العالي 

حیث جمیع غیر مرغوب فیھ الى حد ما ،  curl. في الجزء الایجابي شبھ المؤكد ، المساحة الفارغة الوافرة لمشغل 
) معروفة للحفاظ على مكونات المساحة الفارغة . ھذا یؤدي الى ابطاء التقارب  MGطرق التكرار القیاسیة (بما في ذلك 

 ، مكونات المساحة الفارغة ھذه تظھر مرة واحدة . 

رباعي عناصر منتھیة من أدنى أمر  على التثلیث  curlمطابقة  NEDELEC) نحن نوظف ۱.۱۰من ( FEفي تفرید  
 . أنھا خالیة من الاختلاف و FEMھو شرط ضروري لأي تكیف  السطوح . وھذه العناصر ھي سھلة الصقل ، الذي

بحیث الحلول المنفصلة الزائفة الغیر  ترث استمراریة مكونات الحقل الكھربائیة عرضیة من المعادلات الفیزیائیة المادیة
التحلل ،  ، فإنھا تسمح ھیلمھولتز منفصلة Hiptmairأشار مؤخرا  كما  مرغوب فیھا یتم منعھا . علاوة على ذلك ،

 مع ما یسمى التنعیم الھجین .  multigridطریقة  والتي تحولت إلى أن تكون حاسمة لبناء تكیف



 
 

)، MHybحل متعدد المستویات: تجانس القیاسیة (الأمراض المنقولة جنسیا)، والتجانس الھجین المضاعف ( ۱.۱الجدول 
 ) . A-Hybتمھید الھجین المضافة (و 

الأمثل: عدد التكرارات لا یزید مع زیادة مستویات  multigridالھجین یحمل تعقید  MGكما حدث في إصدارات 
) . لاحظ أنھ في ھذه الحالة مضافة المقارنة مع STDالصقل. وھذا لم یكن للحال بالنسبة لإصدارات معیار السابق (

 تتطلب أكثر قلیلا التكرار ولكن  وقت حوسبة اقل قلیلا .  النسخة المضاعفة تبین أن

لدینا النموذج الحالي لتبدید الحرارة في جسم الإنسان ، یفترض التدفق المحتمل للدم داخل الأنسجة  نقل نموذج الحرارة.
  )BHTالمختلفة بما في ذلك الورم . وھذا یؤدي إلى ما یسمى نقل الحرارة الحیویة المعادلة (

 

درجة  T ،Taالحرارة النوعیة للأنسجة والدم ،  ct,cbیدل على كثافة الأنسجة والدم ، والتصویر المقطعي،  ρt ،ρbا ھن
ترسب السلطة داخل الأنسجة ،  Qنضح الدم ،  Wالحراریة التوصیلة من الأنسجة ،  Kحرارة الأنسجة والدم الشریاني ، 

ولكنھا ستدرج في  -الموصلیة الكھربائیة . الآثار الحراریة للأوعیة الدمویة القویة مستبعد في ھذا النموذج المبسط   σو
المكافئ تكون خطیة . نحن نحلھا عن طریق الاسالیب  W = W(x)   ،PDEمرحلة لاحقة من المشروع . بالنسبة ل

. وأكثر یأخذ النموذج الواقعي في  Kaskadeبع أداة شركة كما نفذت داخل مر  KASTIOالمتعددة المستویات للتكیف 
الاعتبار أن تدفق الدم یعتمد على درجة حرارة الأنسجة: وقد أظھرت التجارب في أن تدفق الدم في الأنسجة الطبیعیة ، 

تدفق الدم منطقة الورم  ، بینما فيC ◦٤۳-٤۱على سبیل المثال، والجلد والعضلات، یزید بشكل كبیر عند تسخینھ إلى 
) زیادة مفردة النغمة في العضلات W = W (Tینخفض مع درجة الحرارة . على ھذا التجریبیة الأساس ، اخترنا ((

الغیر الخطیة الناشئة تم حلھا عن طریق رمز  PDEوالأنسجة الدھنیة ،ولكن انخفاض مفردة النغمة في نسیج الورم . 
  . Kaskadeشركة  سواء داخل حزمة -في حالة ثابتة  Kaskade-كود نیوتن كاردوس لحالة تعتمد وقت ومن قبل

وصفھ للتو یتطلب الشبكة الخشنة الاولیة ، التي تجسد المیزات الھندسیة  FEMمتعددة المستویات ل  جیل الشبكة الأولي.
الأساسیة للمشكلة بما في ذلك توصیف فرعي للمواد المختلفة (العظام، والدھون، والعضلات،...) . وینبغي أن یكون 

الحد من تكالیف  العدد الإجمالي للعناصر كبیرا لبیان المشكلة بشكل صحیح ، ولكن صغیرة قدر الإمكان من أجل
لكل مریض) التي تحتوي فقط معلومات الكثافة ،  ٦۰(حوالي  CTالحسابیة . نقطة البدایة ھي كومة من الصور طائرة 

والتي تحتاج أولا إلى أن تكون مجزأة وفقا للفسیولوجیة وعلم الأورام . یتم ذلك عن طریق الطاقم الطبي . مھمة بعد ذلك 
ع من المدخلات . وقد اتضح في سیاق المشروع ، الذي كان علینا أن نطور تقنیات سریعة من ھذا النو 3Dلبناء شبكات 

وقویة خاصة لتولید الشبكة . وتشمل ھذه التقنیات: (أ) الاستخلاص من واجھات مقصورة من نتائج التقسیم من قبل 
لى سرعة كبیرة المتابعة عبر التعمیم الصحیح لخوارزمیة مكعبات المسیرات لتصنیفات غیر ثنائیة : یتم الحصول ع



البحث عن طاولات ؛ (ب) خشونة السطوح مقصورة للسماح للشبكات الأولیة مع عدد قلیل ممكن من . (ج) شبكة الجیل 
طریقة الأمامي . في  3D -رباعي السطوح: كل حجرة شغل مع رباعي الأسطح الانطلاق من سطحھ باستخدام دفع

دقیقة من وقت وحدة المعالجة  ۱٥ة كلھا یمكن القیام بھا تلقائیا في غضون نحو الوقت الحاضر، وعملیة تولید الشبك
رباعي  ٦۰،۰۰۰ - ٤۰،۰۰۰. وشبكة الخشنة النموذجیة یتكون نموذج المریض من  UNIXالمركزیة على محطة عمل 

 القمم . ۱۰،۰۰۰ - ۸،۰۰۰الأسطح و 

 
أزواج من الھوائیات  k(ما یعادل  j=1,…,kة لكل قناة في تخطیط العلاج ، والمعلمات الھوائی خوارزمیة التحسین .

 = ZJوفقا ل θjومراحلھا  AJالمعقدة التي سعتھا الحقیقیة  ZJسعة  parametrizeالمترابطة) یجب أن یتم حسابھا . نحن 
AJ ) إكسبiθj-(ajexp=zj:ثم المعلمات یجب أن تحدد بحیث یتم تحقیق الأھداف العلاجیة التالیة . 

 ،٤۳◦C≈  T داخل الورم حافظت على مستوى درجة الحرارة العلاجیة • 

 ◦٤۲≈ Thلا یتم تسخین مناطق الأنسجة السلیمة فوق  • 

النسبة لمعظم المرضى على حد سواء متطلبات لا یمكن أن تتحقق في وقت واحد . في البحث للتوصل الى تسویة نتجنب 
ي الأن درجة الحرارة في الأنسجة السلیمة یجب أن لا یتجاوز حدود معینة تدمیر الأنسجة السلیمة من قبل القید الإضاف

خلاف ذلك من ھذه  C◦٤٤للسیارة الأنسجة أكثر حساسیة (مثل المثانة أو الأمعاء) و C◦٤۲والتي تعتمد على نوع النسیج: 
 الأھداف وصلنا إلى وظیفة الموضوعیة التالیة

 

|  Q ~2 |Eیمكن استخدامھا ، والتي  kالكھربائیة في وسائط  Eیط الحقل في نموذج نقل الحرارة الخطي ، تراكب بس
أوضاع الأساسیة لتكون المحسوبة مسبقا، بالإضافة إلى وضع واحدة أخرى لدرجة الحرارة القابلات  K2یؤدي إلى 

معدل غیر الخطیة نموذج، اقمنا بعض تكرار النقطة الثابتة أن یتقاطع بمتوسط  bioheatالقاعدیة . إلى عن على نقل 
 . BHT. ھذه الخوارزمیة یستغل حقیقة أن حلول ماكسویل ھي أكثر تكلفة بكثیر من حلول θ ≈ 0.3انكماش 

 



 توزیع درجة الحرارة الامثل : الخطیة (الیسار) مقابل نموذج غیر الخطیة (الیمین). ۲.۱مخطط 

 خطوط سوداء: مخطط الجسم وكفاف الورم .

 درجة مئویة.  ٤۳إلى  C◦۳۹رمادي فاتح الى رمادي غامق : مناطق من 

 

 ) یمكن أن یكون عد أن یكونnلتكلفة الإجمالیة الحسابیة لحالة غیر الخطیة (مع التكرار 

 

. وتبلغ التكلفة الإجمالیة للحالة الخطیة یتم الحصول علیھا عن ٦≈  nحیث التدوین ھو بالتأكید ذاتي الشرح . لاحظنا 
 أعلاه .  n = 1و  costnlBHT = 0طریق إدراج 

على المقارنة بین خطي مقابل نماذج نضح غیر الخطیة ، فروق ذات دلالة إحصائیة اظھرت . كما یمكن أن یرى في 
ن وجھة نظر العلاجیة ھو الأفضل قلیلا . نموذج غیر الخطیة ، نموذج غیر الخطیة یتوقع تدفئة الورم ، والتي م ۱.۲

 . kیؤثر أیضا اختیار المعلمات المثلى للقنوات 

 k، ٦۰. أدت لدینا حسابات في وقت سابق إلى تحسینات كبیرة على القضیب القدیم (سیغما القضیب القدیم مقابل الجدید
قناة ، والعین  k  =۱۲شكل بعض القضیب الجدید (سیغما العین ، قنوات ، عبر دائریة القسم مع أكبر بلعة ماء) في  ٤= 

 ۱.۳على شكل المقطع العرضي مع بلعة المیاه الصغیرة ) ، انظر الشكل. 

 

 (الیمین) . sigma-Eye(الیسار) و   sigma-60مریض افتراضي في قضیب ۳.۱مخطط 

 
، تكثف المعلومات تم الحصول علیھا من نتائج المحاكاة لثلاثة ۱.۲یمكن أن ینظر إلى تحسین العلاجیة في الجدول 

مرضى افتراضیین مع مختلف مواقع الورم . من أجل توضیح الأوزان النسبیة الحسابیة لأجزاء حسابیة مختلفة، ونحن 
لنموذج نقل الحرارة الخطي . أوقات حساب  ۱.۳ید في الجدول نوثق بعض نتائج المقارنة لكل من القضیب القدیم والجد

دقائق سیغما العین الجدید ، وھو التأثیر یرجع  ۱۰دقیقة بالمقارنة مع ~ ۲۰لتكون ~  ٦۰الحقل لكل قناة من العمر سیغما 



: تحسین  ۲.۱الجدول . ( K2الى اصغر حجم بلعة. كما ھو متوقع ، واوقات حساب درجة الحرارة تقریبا مقیاس مع 
 القضیب ) . ) ارتفاع حرارة٦۰-العلاجیة الجدیدة (سیغما العین) على مدى القدیم (سیغما 

 
 

 

خطوط للكود ، حیث  ۳۰۰.۰۰۰تتكون الآن حوالي  HyperPlanكامل البیئة البرمجیة المتكاملة  المختبر الافتراضي. 
خطوط لرمز العددیة ، وأجزاء أخرى ھي خوارزمیات تجزئة ، وأسالیب تولید الشبكة ، وأدوات  ۱۲۰.۰۰۰فقط حوالي 
 التصور . 

 

 
 

 : أوقات الحساب لكل مریض.۳-۱الجدول 

 

 

 

 

 



 

 

 
 

  
 الفصل الثاني 

 
 
 
 

 

 

 

 

 



 معادلات ھاملتون في تصمیم الأدویة الصیدلانیة .  ۲
تصمیم أدویة محددة للغایة على جھاز الكمبیوتر، ویسمى تصمیم الأدویة المعقولة (على العكس من استھلاك الأدویة 

تذھب مع الغیر معقولة ) ، ھو حلم الكیمیاء الحیویة وصناعة الأدویة مؤخرا إلى حد ما . عادة، والكثیر من الاستدلالات 
ھذه المشكلة التي نحن نتخطاھا ھنا . في أول وھلة ریاضیة ، في تصمیم الأدویة یبدو إشراك التكامل العددي لمعادلات 

ھاملتون التفاضلیة أن یصف دینامیكیات النظام الجزیئي قید النظر . ھذه الفكرة التالیة ، تناقض كثیر من النطاقات 
ھتمام ، مثل طي البروتین أو نشاط موقع السفن ، تحدث على جزء أو میلي ثانیة الزمنیة تظھر: الظواھر المثیرة للا

واحدة ، في حین الحسابیة الروتینیة الحالیة لا تغطي سوى فترات زمنیة تصل إلى عدد قلیل نانو ثانیة (في أحسن 
ل العددي ، الفیزیاء الأحوال) . وقد حفزت ھذه الفجوة الكثیر من العمل في تخصصات المجال بما في ذلك التحلی

الإحصائیة ، الكیمیاء الحیویة ، والأنظمة الدینامیكیة . تقاریر القسم الحالیة حول بعض الأخیرة والتي لا تزال مستمرة 
الكیمیاء الحیویة بما في ذلك شركات التكنولوجیا الحیویة في  RNAبالتعاون مع المؤلف وجماعتھ مع الشھیر دولیا 

المنطقة برلین لدینا مساھمة خاصة لتصمیم الأدویة تبدأ من البصیرة المعروفة أن مسارات المقابلة ھي الفوضى ، وھو 
ث التحلیل ما یعني أن الاضطرابات صغیرة القیم الأولیة من ھذه المسارات تؤدي لانحرافات غیر محدودة . من حی

) غیر مكیفة بعد فترات زمنیة قصیرة . على أساس ھذا IVPsالعددي ھذا یعني أن مشاكل القیمة الاولیة لھاملتون  (
البصیرة، اقترحنا مفھوم جدید لحساب الجوانب الأساسیة لأنظمة ھاملتون الدینامیكیة . الفكرة الأساسیة المطروحة في 

الكیمیائیة مباشرة ومعدلات التغیرات المتعلقة بالتكوین ، تفسیر التشكل الكیمیائیة . في الأسفل لحساب التشكل ۲.۱القسم 
مجموعات تقریبا ثابتة في الفضاء مرحلة (المواقف والعزم) من نظام الدینامیكیة المقابلة . في خطوة أولى، ھذا یؤدي الى 

شغل فروبینوس بیرون المرتبطة (العددیة) تدفق مشاكل ذاتیة لمجموعات القیمة الذاتیة حول الجذر بیرون للما یسمى الم
 النظام الدینامیكي.

 
، نحن نفسر التشكل الكیمیائي ككائنات في موقف الفضاء في نظام ھاملتون التحریكي .  ۲.۲في الخطوة الثانیة، في القسم 

عات من القیم الأولیة في إطار وعلاوة على ذلك ، فإننا ھجرنا نظم ھاملتون الحتمیة مع القیم الأولیة نظرا لتسلیم لمجمو
على بعض  نفس الاعلان المشتركالفیزیاء الإحصائیة . وأدى ھذا إلى البناء الطبیعي لمشغل العشوائیة ، التي یبدو أن 

) تولد سلاسل ماركوف HMC. تفرید من أن المشغل عن طریق الھجین معین طریقة مونت كارلو ( L2الفضاء المرجح 
تحتاج إلى حسابھا. كما اتضح، المتجھات الذاتیة المرتبطة مع بیرون مجموعة من القیم الذاتیة وفكت ما یقرب من ذلك 

 للمشغل العشوائیة تحتوي على المعلومات المطلوبة عن التشكل الكیمیائیة و تغییر أنماطھا.

وي الریبي في المختبرات یتم عمل نھج لوصفھا حالیا بالتعاون مع علماء الكیمیاء الحیوبة ان تصمیم ادویة الحمض النو
الكیمیائیة عن طریق المحاكاة  RNAمكلفة في المختبر  الكیمیائیة . ھدفنا ھو ان تكون بدیلا للوقت المستھلك والتجارب 

في  ۳. ۲الموثوقة في مختبر الحمض النووي الریبي الظاھري . ویوضح الخطوات الأولى في ھذا الاتجاه في القسم 
 معتدل الحجم .  RNAلكن  جزيء بعض معقد إلى حد ما ، و

 

 

 

 



 الفوضى الحتمیة في الدینامیكیات الجزیئیة  ۱.۲   
 ) : ۱.۲،(معادلة رقم  ) ، وھو جزيء واحد بواسطة دالة ھاملتونMDفي الكتب الكلاسیكیة على الحیویة الجزیئیة (

 

 

وظیفة محتملة الاختلاف .  Vوقطري المصفوفة الجماعیة ، و  Mو(معمم) العزم ،  3D  ،pالمواقف الذریة  qمع 
على النحو الوارد أعلاه وظیفة ھامیلتون  Hمن  qوجزء  pوظیفة ھاملتون ھي تدعى الفاصلة ، كلما یتم فصل جزء

 ) :۲.۲معادلات التحرض الكنسي للحركة ، معادلات ھاملتون  ، (معادلة رقم   Γ ⊂ R6Nالمعرفة على مساحة المرحلة  

 

الحل الرسمي فریدة من    X0=(q(0),p(0))التي تصف دینامیكیة الجزیئ  بطریقة حتمیة ، لأعطاء المرحلة الاولى 
) بأي ۲.۲. التكامل العددي من ( Φtمن حیث تدفق  x(t)=(q(t), p(t)) = Φt x0 ) عادة ما تكون مكتوبة كما ۲.۲(

 ) :  ۳.۲یؤدي إلى حل منفصلة (معادلة رقم  τ stepsizeطریقة من خطوة واحدة مع 

 

 .  Ψτمن حیث منفصلة التدفق 

 نحن مھتمون في النمو على طول التدفق δx0إعطاء الاضطراب الأولي  حالة من مشكلة القیمة الأولیة.

 

 عدد شرط من مشكلة القیمة الأول، یمكن تعریفھا بأنھا أسوأ حالة خطأ نشر عامل في أول تحلیل أجل الاضطراب t( kو(

 

 

ھو كمیة التي تمیز المشكلة التحلیلیة المستقلة عن أي تفرید . ونتیجة   t (κومن الأھمیة بمكان أن نضع في اعتبارنا أن (
ینطبق على فئة فرعیة من ما یسمى أنظمة ھاملتون للتكامل مثل مشكلة كبلر الشعبیة . في   κ  ~t(t)النمو الخطي 

یبین  ۲.۱أضعافا مضاعفة . من أجل توضیح ھذا السلوك، الشكل. κواقع الحیاة ، ومع ذلك ، زیادات  MDمشاكل 
ر الخطأ، خطوات زمنیة صغیرة غیر النتائج لجزيء البیوتان البسیط . من أجل أن تكون قادرة على تجاھل أي تفرید آثا

اضطراب الأولي ضئیلة مادیا  A˚٤-۱۰وقد تم اختیاره. ویمكن الاطلاع على  Verlet) ضمن مخطط τ= (0.005 عادي
 ، وھو كبیر أقصر من الوقت تمتد من الفائدة المادیة . ٥۰۰ fsec> Tكسا الحل الاسمي بعد فترة زمنیة 



كما مكیفة سوء الاشیاء الریاضیة الأشیاء، وأنھا ینبغي تجنبھا في  MDالمدى في مرة واحدة تم تحدید مسارات طویلة 
الحساب الفعلي. على المدى القصیر فقط ینبغي قبول مسارات كمدخل العددي لمزید من التفسیر العلمي.ویبدو أن ھذا في 

كیف یمكننا التغلب على ھذه  تناقض مباشر مع التنبؤ ممكن من فترة طویلة السلوك على المدى الجزیئات الحیویة!
 الصعوبة؟

تحذیر. ھناك عدد لا بأس بھ من الأفلام الجمیلة حول دینامیكیات من الجزیئات الحیویة التي تصور النتائج العددیة مجرد 
 وبالتالي فھي ذات قیمة مشكوك فیھا لتفسیر الكیمیائي  -عرضي على المدى الطویل المحاكاة 

 

 

 

 الانحراف الأولي. A˚٤-۱۰نامیكیتین لجزيء غاز البوتان مع : محاكاتین دی۱.۲الشكل

 ).A˚) . الصحیح : دینامیكیات الانحراف (في A˚الیسار: التطورات من إجمالي طول جزيء (في 

 

.  tavanو Grubmullerمن أجل كسب المزید من البصیرة ، ننطلق إلى رفدھا المثال بسبب  ھیكل متعدد النطاقات.
. الخطوة الزمنیة الممكنة للتكامل  CH2مجموعة من   ۱۰۰دینامیكیات سلسلة البولیمر من  ٤.۲یوضح الشكل رقم 

في  psec 105-103المقرر أن التذبذبات سریعة . الجداول زمنیة لمدى الفائدة المادیة   τ >۱۰ fsecالعددي تقتصر إلى  
أكبر . یعرض الرقم ستة مستویات تكبیر مختلفة في الوقت المناسب ، كل  107إلى   105ھذه المشكلة ، وھو عامل 

. على الفترات الزمنیة الأصغر (المستویات العلیا) والسلوك الدینامیكي یتمیز حسب ۱۰واحدة منھا جداول تصل بعامل 
التذبذبات تصبح أقل  التذبذبات غیر الخطیة حول بعض "مواقف حالة التوازن " . على مقاییس زمنیة أكبر وأكبر ھذه

 وأقل أھمیة . على أوسع نطاق الزمن (أدنى مستوى) نلاحظ نوعا من تقلبات السلوك بین اثنین "التشكلات".

وتشیر ھذه الملاحظة بدیلا لمحاكاة مسار طویل المدى: للنمط الدینامیكي الأساسي من العملیة الجزیئیة یمكن كذلك أن 
للنظام الجزیئي للبقاء في التشكلات المختلفة. من عند نقطة النظر للكیمیائي ، تكون على غرار بواسطة الاحتمالات 

التشكل یصف مجموعات من تكوینات ھندسیة ترتبط مع بعض وظائف مواد كیمیائیة محددة . في التشكل ، ومن مفھوم 
قد یتناوب النظام    الھیكل الھندسي على نطاق واسع للجزيء من المفھوم ان یتم حفظھا ، في حین على نطاق أصغر

فترات حیاتھم ھي الأشیاء الرئیسیة التي تھم بشكل جید او یتقلب . من أجل فھم النظام الكیمیائي ، التشكل ومتوسط 
 الكیمیائیة . وبالتالي فإن حساب المباشر للدینامیكیات بالتكوین یبدو لأن یكون مفھوم لاحق . 



 Φτالمرتبطة مع تدفق  Uحن نكرر إلى ما یسمى مشغل فروبینوس بیرون في النھج الأول، ون مشغل فروبینوس بیرون.
 ) :  ٤.۲مساحة المرحلة بحكم واقع (معادلة رقم  Γمن التدابیر احتمال على  M. ھذا المشغل یعرف بمجموعة 

 

 

 

من مستوى الى  ۱۰. وقت تكبیر نطاق عامل  CH2مجموعة  ۱۰۰من سلسلة البولیمر من  MD: محاكاة ٤.۲الشكل 
 مستوى.

مجموعات ثابتة ھي اتحاد جمیع المراحل التي یمكن أن تصل إلى نظام الدینامیكیة ، أي أنھا تتوافق مع مدة لا حصر لھا 
في ونحن  . Uمن   λ  =۱المرتبطة مع ما یسمى بیرون القیمة الذاتیة   Uمن البقاء. نقاط وعلاوة على ذلك ، أنھا ثابتة 

نفسر التشكل على أنھا مجموعات فرعیة ثابتة تقریبا في فضاء مرحلة المقابلة لمدة محدودة ، ولكن لا تزال كبیرة الإقامة 
/ جانج قمنا بتحلیل اتصال  Dellnitzوھي ظاھرة غالبا ما تسمى شبھ استقرار . في روح من العمل في وقت سابق من  -

ذاتیة إلى مجموعات القیمة الذاتیة الحقیقیة حول بیرون الجذریة ، لیتم استدعاؤھا مجموعات من شبھ ثابتة مع وسائط 
 مجموعات بیرون الآخرة . 

. منذ χGi  } المرتبطة بوظائف ممیزة G1 ،... ،Gnویتم تفرید المشغل فروبینوس بیرون على مربع تغطي { HSUیتبع 
. ومع ذلك ،  Γ0(E) = {x ∈ Γ : H(x) = E}  سطح الطاقة حفظ الطاقة ، من المتوقع أن ھذه الصنادیق تقسم Φτتدفق 

لن تحفظ الطاقة بالضبط . ولذلك صنادیق تقسیم خلایا الطاقة تعرف  Kمع الخطوات  k(Ψτ/k)فإن نموذج منفصلة التدفق  
 ب

 

  Un=(uij)ومنفصلة فروبینوس بیرون مشغل   f = (Ψτ/k)k ≈ Φτمعلمات الاضطراب . مع  δمن حیث بعض 



 )  ٥.۲(معادلة رقم 

 

. ویوضح الوضع GJ   ھو حجم مربع  GJ(m. تحدث تقریبا، وھذا یعني أن ( LEBESGUEیدل على مقیاس  mحیث 
یتم تنفیذ تقریبیة من مختلف الاحجام من قبل طریقة مونت كارلو . من أجل تسریع   ۲.۳الھندسي ككل في الشكل .

ھي التي شیدت للتكیف متعدد المستویات أسلوب مربع یسمى تقسیم  العملیات الحسابیة ، سلسلة متداخلة صنادیق
 / ھومان  Dellnitzالخوارزمیة 

 

 ) . ٥.۲محسوبة من ( j: مصفوفة مؤشر ستوكاستیك أوي، ۳.۲الشكل

 

تحقیق ھذه المحاولة الأولى ، لكن تبین أن تعاني من أمرین مھمین سلبیات . أول واحدة ذات طبیعة نظریة: منذ مشغل 
Frobenius-Perron   )  بیرون لنظام ھامیلتون القطعیة ھو الوحدوي فيL2 (Γ  حقیقیة القیم الذاتیة داخل دائرة ،

الوحدة لا یمكن أن توجد . ولكنھا موجودة بالفعل وكانت محسوبة وتفسیرھا في طریقة لدینا! ھذا یأتي من حقیقة أنھ ، 
ة ، ونحن قد سمحنا لمؤشر ستوكاستیك لاضطرابات النظم القطعیة. عن طریق تقسیم خلایا الطاقة بدلا من سطح الطاق

في ھذا الإطار أكثر عمومیة ، القیم الذاتیة یمكن أن تظھر أیضا داخل دائرة الوحدة ولم تحتوي على المعلومات المطلوبة 
الذي ما  -نظریة  . ونتیجة لذلك، لنموذج ھذا الوضع بشكل صحیح ، وھو مؤشر ستوكاستیك أعم ستكون ھناك حاجة إلى

زال مفقودا. ثانیا، وھذا النھج الواضح یسبب بعض عنة البعد، مما یمنع طریقة لتكون قابلة للتطبیق للجزیئات واقعیة. 
لفھم ھذا ربما غیر متوقع وبالتأكید غیر مرغوب فیھ التأثیر، نذكر أن طریقة التقسیم وصفت بالنجاح وضعت في لأنظمة 

یكیة للانھیار مقارب لبعض الجذاب الأبعاد منخفضة؛ ھذه المیزة، ومع ذلك، لا یرحل إلى القطعي ، حیث یعرف دینام
 أنظمة ھامیلتون . 

 

 

 



 تحدید التوافقات القابلة للتبدیل . ۲.۲
یصف ھذا القسم النھج المحسن الأخیر . ھذا النھج یحافظ على مزایا المفاھیمیة من الأنظمة الدینامیكیة النھج (على النحو 

) ، ولكن یتجنب عیوب المفاھیمیة من خلال استغلال مفاھیم الفیزیاء الإحصائیة بدلا من ذلك . ۲.۱ارد في القسمالو
وتتمثل المیزة الرئیسیة الجدیدة ھو استبدال المشغل فروبینوس بیرون بعض المشغل ماركوف مصممة تصمیما جیدا ، 

. معظم التجارب في المختبر الكیمیائي یتم تنفیذھا في ظل  مشغل الانتقال المكاني استنادا إلى الإحصاءات بولتزمان
 ) : ٦.۲ظروف درجة حرارة ثابتة و حجم ، والذي یعرف لتؤدي إلى كثافة الكنسي ، (معادلة 

 

، وكیلو بایت ثابت بولتزمان.نبدأ مع بعض فكرة مجموعات ثابتة تقریبا في لغة T، ودرجة الحرارة β = 1 / KBTحیث 
 ∈xالمنتدى χS )x  = (۱دلالة على وظیفتھا الممیزة ، أي  χSالسماح  Sالنسبة لبعض مجموعة مختارة الإحصاءات . ب

S وχS )x = (0  خلاف ذلك. فإن احتمال الانتقال بین فرعيS1 ،S2  للΓ  معادلة) ۷.۲مساحة المرحلة یعطى ب : ( 

 

كان فھمنا  ٤،۱. في القسم مجموعات S ،S ،τ) ≈ 1من خلال ھذا التعریف مجموعات ثابتة تقریبا ستكون  مع ث (
التشكل الكیمیائیة كما ثابتة تقریبا في المرحلة الفراغ. ومع ذلك، في واقع الأمر لوحظ ھذه الكائنات في الفضاء الموقف. 

. على السماح للعزم للتعسفي ع، نحن Ω ⊂ R3N في  الفضاء موقف  Bلماذا ننتقل الآن الى تمیز التشكل كما یحدد 
 ) : ۸.۲بطبیعة الحال أدى إلى تركیز مصلحتنا على الألیاف مساحة المرحلة ، (معادلة 

 

 ) : ۹.۲أوم التشكل كلما (معادلة  ⊂ Bمع ھذه الرموز نسمیھ الآن مجموعة 

 

 ) : ۱۰.۲) انشقاقات في المنتج (معادلة ٦.۲من ( F0)، ۱.۲فصل كما في ( Hل

 

 تطبیع مثل ھذا Qو  Pمع 



 

 )، ونحن نحدد الاحتمال الشرطي للنظام۲.۸وبعد عودتھ إلى (

 ) : ۲.۱۱كما (معادلة  τبعد مرور بعض الوقت  C ⊂ Ωللانتقال إلى وضع  B ⊂ Ωیجري في مجموعة 

 

 

مع ھذه الاستعدادات نحن على استعداد الآن لحصر جمیع الشروط لمساحة موقف فقط . بناء مشغل ماركوف المكاني. 
التي یمكن أن تكون مبسطة   B ⊃ Ω) یمثل احتمال لنظام من الفرقة الإحصائیة أن یكون في حدود  ۲.۱۱القاسم في (

 ) : ۲.۱۲لانتاج (معادلة     P(لحاء للانفصال) وتطبیع  DX = dqdpباستخدام 

 

دلالة على إسقاط من  p،q = (q( ξ1. مشغل دعونا   T ) یؤدي إلى تعریف و٤.۱۱العلاج التناظریة من البسط في (فإن 
L2إلى متغیرات الموقف وتقدیم منتج الداخلي في فضاء ھلبرت المرجح  xالمتغیرات 

Q 

 

 جنبا إلى جنب مع القاعدة في یسببھا

 

 ) : ۲.۱۳مع ھذه الرموز نحن قد نكتب (معادلة 

 

 ) : ۲.۱٤وبالتالي تحدید المشغل (معادلة 

 



 

 τخلال  Cللانتقال إلى  B) ونحن قد یكتب الاحتمال الشرطي للنظام یجري في ۲.۱۳) إلى (۲.۱۱على الجمع بین (
 ) : ۲.۱٥الوقت (معادلة 

 

 وبینوس بیرونیمكن أن تفسر على أنھا تقیید فر Tقبل البناء، 

 على الجزء زخم)، إلى الفضاء موقف عبر المتوسط ۲.٤، انظر (Uمشغل 

 توزیع الكنسي. یتم تعریف تي المشغل على المساحات الموزون

 

 ھي (شوت)  Tمن حیث ھذه المساحات خصائص مھمة من 

۱-T  تحدد في 

  

۲-   T  على ھو مشغل ماركوفLQ¹ (Ω) 
۳- T  ھي عامل مشترك فيLQ² (Ω)  منذΦτ  ھو عكسھا. ومن ثم، فإن الطیفσ (T)  ةومحدود ةقیم حقیقیھي: 
 σ (T) ⊂ [-1] ،۱. 
 وتوجد مجموعة بیرون من قیم ذاتیة منفصلة منفصلة جیدا عن الجزء المتبقي (المستمر) من الطیف. -٤

 یحمل فقط ٤عقد لأنظمة ھامیلتون بشكل عام. الملكیة  ۳-۱خصائص 

 التي ھي، غیر مستوفي في أنظمة -إضافیة في ظل افتراضات 

 للتو خصائص النظریة اللازمة كأساس Tالفائدة ھنا. تلخیص، 

 eigenmodesللتحدید الحسابي لمجموعات فرعیة بتكوین عبر 

 إلى مجموعات بیرون من القیم الذاتیة.

 



من المربعات ، وھذه المرة في . نشرع كما ھو الحال في الجزء السابق من قبل إدخال مجموعة تفرید مشغل ماركوف
 Galerkin. ونظرا لتقریب Ω دلالة على تغطیة   G1 ،... ،Gn {⊃ Ωموقف الفضاء بدلا من مساحة المرحلة . سمح  {

. وعلاوة على ذلك ، دعونا  χi = χGi} من حیث وظائف الصفة χ1 ،... ،χnنحدد أساس كوبینستاینیر = تمتد {  L2في 
π )Gi = (πi  في ھذا الأساس یمكننا بناء على .matrix-)n ،n (P=(pji)  عن طریق احتمالات الانتقال المكاني

 المتزمت  

 

الذاتي،كما عكسھا. عند اطلاعھ  adjointغیر  Tھي في الصف الحكمة العشوائیة ، ومنذ  Pقبل البناء، وھذه المصفوفة 
 على حالة التوازن مفصل في شكل

 

]، حقیقیة. وعلاوة على σ (P) ⊂ [-1 ،1فیما یتعلق جوف المنتج منفصلة المرجح، التي یعني أن  المصفوفة ھو متماثل
 ذلك، یوجد مجموعة بیرون من القیم الذاتیة،إذا كانت صنادیق وجیدا المختار لتغطیة حقا موقف الفضاء ذات الصلة 

 

یمكن أیضا أن تفسر على أنھا عامل التحول )  L1Q )Ωفي   Tالمشغل ماركوف قدم فوق  تحقیق مونتي كارلو الھجین.
، ...  ۰،۱ك = } QKالذي یولد سلسلة ماركوف   {

، (   المنفصلة عبر نظام الدینامیكیة العشوائیة 
 ) ۲.۱۷معادلة 

 
 

من الواضح ، على تغییر من مشغل فروبینوس .  Pالعزم في كل خطوة تم اختیارھا عشوائیا من التوزیع  PKحیث من 
) إلى نظیرتھا العشوائیة ۲.۳( ، ونحن أیضا تغییر من نظام الدینامیكیة حتمیة منفصلة Tمشغل  للانتقال Uبیرون 

} التي یتم توزیعھا بشكل مقارب وفقا لس: ھذه المیزة یمكن استغلالھا QK) تدرك متوالیات {۲.۱۷). التكرار من (۲.۱۷(
توقع أي وملاحظتھا -Q) قیمة ۲.۱۷} من (M }QJینات ) . بعد عMCمن خلال تطبیق أسالیب مناسبة مونتي كارلو (

 ) ۲.۱۸، (معادلة  من النوع الذيیقترب من مبلغ متوسط  Ω → Rالمكاني: 

 



) . في ھذا السیاق ، ویمكن ملاحظتھا سوف یكون أي من  Γ) = 6Nلا یعتمد بشكل واضح على قاتمة   Cمع ثابت 
1/2n(n+1)   عوامل الكمیة المتكاملةTχiχj ) كما یحتوي على الكمیة المتكاملة للتدفق(العددیة ۲.۱٦الناشئة في .(

 MC ) طریقة یفضل، التي تمثل حلا وسطا بین مسار التقییم وHMCقصیرة المدى) ، ومونتي الھجین یتم تطبیق كارلو (
 ) ۲.۱۹، (معادلة  . في مزید من التفاصیل،  عناصر المصفوفة ھي مقارب یقترب بحكم الترددات النسبیة

 

) تثیر توقع أن تغلبنا في نھایة المطاف لعنة البعد . ومع ذلك ، من المعروف جیدا تأثیر غیر ۲.۱۸والنتیجة النظریة (
مرغوب فیھ من حرج تباطؤ التكرار بسبب محاصرة المحلي لا یزال ممكنا. لھذا السبب ، قمنا بتطویر البدیل درجة 

 حرارة التكیف .

انظر  -ذرة   N<100لدینا في جزیئات ادویة الحمض النووي الریبي الواقعیة  لمواجھة حول   درجة الأساسیة للحریة. 
 nسیكون  P، ثم البعد عن المصفوفة العشوائیة  mإلى قطع  3N. إذا كان لنا أن نقسم كل من متغیرات حالة  ۲.٥الشكل.

 =M3N  لذلك ، ونحن نبدأ مع سلسلة .HMC لمدى الطویل ، وتطبیق بعض تحلیل التباین إلیھا؛ ھذه التقنیة تساعد على ا
المتغیرات الأساسیة بحیث صنادیق تفرید فقط  d  >>3Nعلى الحد من عدد من المتغیرات إلى مجموعة فرعیة من  

n=md  ۲.۳مطلوبة . وسیتم تقدیم المثال واقعي في القسم اللاحق. 

. لذلك نحن أخیرا نغادر مع الحل العددي  Pأن نعرف كیفیة تقییم الإدخالات من نفترض  تحلیل كتلة القیمة الذاتیة.
 للمشكلة الذاتیة 

 

. سؤال واحد ھو أننا لن نعرف مسبقا كم من القیم ۱القیمة الذاتیة بیرون =  λلمجموعة من القیم الذاتیة في جمیع أنحاء 
في الكتلة بیرون  k. البصیرة الأساسیة من ھي أن القیم الذاتیة یجب أن یكون وشملت في كتلة بیرون ۱الذاتیة وثیقة إلى 

غیر دقیق تماما على أن تكون مصنوعة  kأضعاف جذر بیرون . قرار حول  kینبغي أن یكون التأویل باعتباره المشوشة 
یمكن حساب ). لنفترض الآن أن ھذا القرار تم صنعھ . ثم ۲.۲۲مصفوفة ھو موضح أدناه في ( Wمن دراسة متأنیة من 

، یتم Bمجموعات مطابقة عبر تركیبات خطیة  مناسبا من الوسائط الذاتیة الموافق الكتلة بیرون . كل التشكل، ویقول 
، التي تمیز المرتبطة صنادیق تابعة للتشكل المكاني . وبالنظر إلى ھذا التشكل IBتمثیل مجموعة من المؤشرات، ویقول 

یمكن بسھولة یمكن تقییمھا من خلال العلاقة ، (معادلة  Bلدینامیكیة للبقاء ضمن ، واحتمال لنظام اB ⊃ Ωكما فرعیة 
۲.۲۰ ( 

 



 )) ۲.۱۲ینبغي أن یكون ھذا التمیز من احتمال لنظام لیكون ضمن التشكل (قارن أیضا (

 ) ۲.۲۱(معادلة 

 

 

، ...، لبنك التي تم تحدیدھا، ومعدلات الانتقال بین التشكل یمكن ترتیب في (معادلة B1 ،B2وأخیرا، مع التشكل ك 
۲.۲۲ ( 

 

 یحتوي على المعلومات الأساسیة دینامیكیات التشكل . 

 

 الافتراضي. RNA مختبر ۳.۲
، ووصف كل ما سبق تقنیات ریاضیة (وأكثر) جنبا إلى جنب مع مجموعة متنوعة RNAفي إطار تعاوننا مع التكنولوجیا 

من الفن أدوات في التصور العلمي ھي التي سیتم جمعھا في بعض مختبر الحمض النووي الریبي الافتراضي .مثل ھذا 
والتصور السریع،  المختبر الافتراضي ھو مجموعة من البرامج المتكاملة التي تسمح لتبدیل مریح بین رمز رقمي ،

التفاعل الرسوم البیانیة . لكي تعطي نكھة وفي نفس الوقت لتوضیح ما سبق الطرق الریاضیة ، جزيء المعتدل  3Dو
RNA )  الحجم ، وثلاثي النوكلیوتیدACC( r.سیقدم بشيء من التفصیل ، 

)  P=momenta , M=mass tensor) ویتكون من الطاقة الحركیة (۲.۱محددة في (  Hالوظیفة  وظیفة ھاملتون.
مثل شروط الطاقة التساھمیة عن السندات وتمتد، وزاویة الانحناء، خارج تذبذبات الطائرة ،  Vومن الطاقة الكامنة حیث 

حقل قوة .  GROMOS96الإلتواءات ثنائي السطح ، غیر المقید لینارد جونز، وشروط كولوم . لدینا استخدام شبھ تطبیقة 
لحسابات الكیمیائیة الكم والتجریبیة الملاحظات.  GROMOS96من المعلمات تم تكییفھا من قبل مجموعة وكان مجموعة 

 تم تنقیح مجموعة كامل على الدوام الذاتي لإنتاج النتائج التجریبیة على الأنظمة الكیمیائیة.



 

 

خطوات لتفرید  m = 40أدركت التي كتبھا  ۲.۲وكانت مسارات قصیرة المدى المطلوبة في النموذج الحسابي القسم
Verlet  معτ  = ۲خطوة زمنیة المحلي / م 

fsec وھو ما یعني ،τ = 0.08 psec . 

فضائي للمرحلة  ذرات ، وھو ما یعني البعد ال N = 70لدیھا   RNA  )ACC(rالجزيء المعتدل حجم تخفیض البعد. 
6N=240   زوایا  ۳۷لنظام ھاملتون الدینامیكي ونصف من ذلك لمساحة الموقف. من البصیرة الكیمیائیة ، مجموعة من

نقطة  M = 320.000نقاط . بواسطة  ۲.٤راجع الشكل. -التواء ھو المسؤول عن وجود مادة كیمیائیة مختلفة التشكل 
 المتغیرات الأساسیة! d=4باین مجموعة من فقط أخذ العینات ضمن المدى زودت تحلیل الت

، ونحن في نھایة المطاف مع  ۳، والآخران على ۲. على تقسیم اثنین من المتغیرات الأساسیة على  تحلیل كتلة بیرون
 = Mمطلوب  Pعناصر مؤشر ستوكاستیك مصفوفة  1/2n2صنادیق في موقف الفضاء  . تقریب ~  n  =۳٦فقط 

أسفرت  matrix P-) ۳٦، ۳٦عینات من مسارات قصیرة المدى . والمشكلة الذاتیة العددیة حل ل(  128.000
 المرشحین التالیة لكتلة بیرون :

 

 



 .ACC(r: بیرون العنقودیة القیمة الذاتیة ل (۱.۲الجدول 

 

زید من التحلیل الدقیق . وم k = 2، أدى إلى تشكل λ2 = 0.999وھناك فجوة كبیرة الأولى یمكن ملاحظتھا بوضوح بعد 
، والذي یظھر أیضا وجود فجوة ملحوظة لبقیة الطیف .  k =8، ومع ذلك، أدت إلى قرار  Wعبر مصفوفة الارتباط 

تظھر الاختلافات الھیكلیة الھامة ، التي تقدم الكثیر من البصیرة  } فعلاD1c ،D1t ،... D4C ،D4Tوالتشكل ثمانیة {
نعطي معلومات إضافیة حول الاحتمالات للنظام الدینامیكي لتكون ضمن التشكل  ۲.۲لخبیر الكیمیائي . في الجدول

محسوب . عرض اثنین من التشكل ال ۲.٤(الصف الأول) والاحتمالات للبقاء ضمن التشكل (الصف الثاني). في التین.
متغیر أساسي  ، الذي كما یبدوPزاویة وبالتخبط الوجھ في شبھ زاویة  χتختلف في مطلع التواء  D3Cو D2Cنلاحظ أن 

 من حساب لدینا.

 

 

 

 ، ...،i =۱)، ۲.۲۰بسبب ( wii) و ۲.۲۱) بسبب (π )Bi: الإحتمالات ٤.۲الجدول 

 

 

  

 

 من أصل ٦. الیسار:  ACC(r(یمین) من جزيء  ( D2C(یسار) و D3C: موافقات ٤.۲لشكل

 للمقارنة. Pزاویة الالتواء وشبھ زاویة  χزوایا التواء. انظروا إلى  ۳۷

 



) ونصھا ۲.۲۲من ( matrix W-) ۸، ۸احتمالات الانتقال بین التشكل ھي التي جمعت في ( معدلات الانتقال بتكوین.
لا  ۲.۲في حین أن الصف الأول في الجدول ۲.۲ھي نفس الصف الثاني في الجدول Wھنا یذكر أن عناصر قطري من 

 تظھر في جورج 

 

 

. ما ورد أعلاه حجم جزيء المعتدل ھو تماما مرشح جید لشحذ سكین عالم الریاضیات في ھذا تمدید الجزیئات الكبیرة
على سبیل المثال الجزيء المطرقة  ممثلة في الشكل. انظر  -النوع من التعاون .الجزیئات الحیویة التي تھم شركائنا أكبر 

٥.۲. 

النیوكلیوتیدات. كل النوكلیوتیدات یثیر ما یقرب من زوایا  ۲۰۰ - ۱٥۰ھذا النوع من جزيء حیوي یتكون من حوالي 
الحظ،  التواء الزوایا التي قد تولد التشكل ، وبالتالي ینبغي تقسیم! لحسن ۲.۰۰۰، التي تلخص إلى حوالي ۱۲التواء 

تقریر الكیمیائیین  أن عادة أكبر من الجزیئات، وصلابة بناءھم . إذا كان ھذا ھو موثوق بھا ، ثم تحلیل التباین بیانات 
HMC  المرتبطة سوف  تطرح "لیس كثیرا جدا" درجة أساسیة من الحریة التي لا یزال ییكون لین العریكة ضمن إطار

ستقبلیة موازاة الجزء ، إطارا الھرمي لأخذ عینات كل صلة بیانات التكوین حسابي لدینا . وسوف تشمل التطورات الم
 . multigrid eigenproblemالمكاني ، وتصغیر الأسلوب مع بعض نوع من فضاء جزئي 

 



 

 : جزيء المطرقة، مرشح مرن لتصمیم ادویة الحمض النووي الریبي.٥.۲الشكل 
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