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):وش هاي اجرا و نتايج به دست آمدهاف ، راهدشامل خلاصه ،(ده پايان نامهچكي   
شيمي . طراحي ماشين هاي مولكولي استكاربردن نرم افزارهاي كامپيوتري، ابزاري قدرتمند در  شيمي محاسباتي با به         

انين كه گستره ي وسيعي از روش ها وتقريب ها را در بر مي گيرد وبا استفاده ازقو است كلي و عموميمحاسباتي، عبارتي 
  .رياضي وتئوري، به حلّ مسائل شيمي مي پردازد

امروزه روش هاي محاسبات مكانيك كوانتومي به عنوان ابزاري مهم در پژوهش هاي مربوط به علم شيمي به شمار مي        
  .وساير ويژگي هاي موجود در مولكول ها را دارا هستند آيند زيرا توانايي محاسبه وپيش بيني ساختار انرژي

اين محاسبات كمك مي كنند تا دريابيم چه گونه هايي براي بررسي آزمايشگاهي مناسب اند يا چه گونه هايي پايداري لازم را       
 درمواردي به مطالعات تأييد كننده ي درسايه ي اين محاسبات، حتّي. براي تبديل شدن به يك ماده ي كاربردي دارند

مواد مي باشد زبا تحليل واندازه گيري خواصي ا در واقع شيمي محاسباتي، شاخه اي از علم در ارتباط. آزمايشگاهي نياز نداريم
ند در حالي كه نتايج به دست آمده، كه به طور مستقيم قابل اندازه گيري نيستند و از علومي نظير رياضي وآمار سود مي بر

      .    ي هستندكامل كننده ي اطّلاعات به دست آمده از آزمايش هاي شيمياي
. باشدمي    Gauss View , Chem Office 98گوسين، تحقيق از آن ها استفاده شده است از جمله نرم افزارها يي كه در اين     

ميزان اختلاف انرژي بين   ونيز HF،طراحي چند ماشين مولكولي انجام شد و مقادير انرژي تشكيل ، توسط اين نرم افزارها
، هترو اتم در هر دسته از ماشين ها. بهينه ي هر يك به تصوير كشيده شدهمچنين ساختارهاي . محاسبه گرديد،  ∆Eايزومرها ، 

در نهايت با مقايسه  .سير بهبود عملكرد آن معين گرديد، براي ماشين و در ميگزين شدند تا پايدار ترين وضعيتهاي مختلف جا
، بحث و نتيجه يداري آن ها و دلايل اين پايداري، در مورد پاايي مولكول هارفتن ساختار هاي نهر ذكر شده و در نظر گيي مقاد

  .گيري شده است 

:امضاء رياست دانشکده :                                                 امضاء مدير گروه :                                      امضاء استاد راهنما   

:تاريخ :                                                                تاريخ                                                      :   تاريخ                 



 أ 
 

  : چكيده 

شيمي محاسباتي با به كار بردن نرم افزارهاي كامپيوتري، ابزاري قدرتمند در طراحي ماشين هاي  

شيمي محاسباتي، عبارتي عمومي و كلي است كه گستره ي وسيعي از روش ها وتقريب . مولكولي است

  .مي پردازدها را در بر مي گيرد وبا استفاده ازقوانين رياضي وتئوري، به حلّ مسائل شيمي 

امروزه روش هاي محاسبات مكانيك كوانتومي به عنوان ابزاري مهم در پژوهش هاي مربوط به علم  

شيمي به شمار مي آيند زيرا توانايي محاسبه وپيش بيني ساختار انرژي وساير ويژگي هاي موجود در 

  .مولكول ها را دارا هستند

ايي براي بررسي آزمايشگاهي مناسب اند يا چه گونه اين محاسبات كمك مي كنند تا دريابيم چه گونه ه 

درسايه ي اين محاسبات، حتّي . هايي پايداري لازم را براي تبديل شدن به يك ماده ي كاربردي دارند

در واقع شيمي محاسباتي، شاخه اي از علم . درمواردي به مطالعات تأييد كننده ي آزمايشگاهي نياز نداريم

مواد مي باشد كه به طور مستقيم قابل اندازه گيري نيستند و زدازه گيري خواصي ادر ارتباط با تحليل وان

از علومي نظير رياضي وآمار سود مي برند در حالي كه نتايج به دست آمده، كامل كننده ي اطّلاعات به 

   .دست آمده از آزمايش هاي شيميايي هستند

 Chem Office،98شده است؛ گوسين از آن ها استفادهاز جمله نرم افزارها وبرنامه هايي كه در اين تحقيق  

,Gauss View ي ژانجام شد ومقادير انر ماشين مولكولي طراحي چندبه وسيله ي اين نرم افزارها، . باشد مي

همچنين ساختارهاي بهينه ي هريك . گرديد، محاسبه  ∆E ي بين ايزومرها،ژميزان اختلاف انرونيز ، HF تشكيل،

براي  ،تهترواتم هاي مختلف جايگزين شدند تاپايدارترين وضعي, ماشين هادرهردسته از. شدشيده به تصوير ك

ذكرشده ودرنظرگرفتن ساختارهاي  مقادير ي درنهايت با مقايسه .ن گرددآن معيعملكرد  ودرمسير بهبودماشين 

 ،در ادامه .بحث ونتيجه گيري شده است ،ودلايل اين پايداري پايداري آن ها درمورد ،نهايي مولكول ها

 : يلوپيرانوزيد هستند، آورده شده اندساختارهاي طراحي شده در اين تحقيق، كه شامل ايزومرهاي زا
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  مباني نظري شيمي محاسباتي
  مقدمه ـ1ـ1 
ائل شيمي با كمك مس دانش شيمي است كه سعي در حلّشيمي محاسباتي شاخه اي از  

 و خواص مولكولي، ساختار مولكولي براي پيش بينيدر اين رشته از رايانه ها  .رايانه ها دارد

الب برنامه هاي و از نتايج شيمي محض كه در ق. واكنش هاي شيميايي استفاده مي شود

ساختار و خواص مولكولي و جامدات استفاده امپيوتري درآمده اند براي محاسبه ي ر كمؤثّ

  .ر مي شودمؤثّ

ارتباط با تحليل و اندازه گيري خواصي از شيمي محاسباتي شاخه اي از علم در واقع در  

ير رياضي و آمار مواد مي باشد كه به طور مستقيم قابل اندازه گيري نيستند و از علومي نظ

لاعات به دست آمده از اطّ ي كامل كننده، در حالي كه نتايج به دست آمده سود مي برند

هاي  ا در برخي موارد مي تواند منجر به پيش بيني پديدهآزمايش هاي شيميايي هستند ام

  .مشاهده شده شيميايي شود

اند يا زمايشگاهي مناسب محاسبات كمك مي كنند تا دريابيم چه گونه هايي براي بررسي آ 

اين ي  براي تبديل شدن به يك ماده كابردي دارند و در سايه چه گونه هايي پايداري لازم را

  .آزمايشگاهي نداريم ي ييد كنندهأي در مواردي نياز به مطالعات تمحاسبات حتّ

. علمي قديمي نيز محسوب مي شود، عين حال كه علمي نو مي باشدشيمي محاسباتي در  

آن بنا نهاده شد و علمي  ي چرا كه در ابتداي قرن بيستم پايهيمي ناميده مي شود ن علم قداي

قادر به ، جديد است به دليل اين كه با پديد آمدن كامپيوترهاي پيشرفته در سال هاي اخير

  .انجام محاسبات با بيشترين سرعت در كمترين زمان مي باشد

 آورده اند مي توان به موارد  ه كارهاي محاسباتي رويي كه امروزه شيميدانان باز دلايل مهم

  :اشاره كردزير 


