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 ٟٔذی اػشافیّی دیضخیدوتش 

 :اػتبد ٔـبٚس

 دوتش وشیٓ وبوبیی

 :پظٚٞـٍش

 پشٚیٗ فبتحی لّؼٝ

 1393ٟٔش 

 

 

 

 

 

 

 



 تقدیم و اهداء

 دسیغٞبی ثیثٝ پبع ٔحجت د ٌٚیشؾ ٔیآسأ ْٚخٛد خٛد ٌشٔبی أیذثخؾ ب تمذیٓ ثٝ پذس ثضسٌٛاسْ وٝ ثبث

پـتیجب٘ٓ اػت ٕٞشاٜ ٕٞیـٍی ٚ تٕبْ ٔشاحُ ص٘ذٌی وٝ دس ثشادس ػضیضْ ، وٙذٔبدسْ وٝ ٞشٌض فشٚوؾ ٕ٘ی

  ْ.ػضیض خٛاٞشٞبی ٟٔشثب٘یٚ

  كجش ٚ ثب تٕبْ ٚخٛد ٚ ثب وٝ  دوتش ٟٔذی اػشافیّی دیضخی خٙبة آلبی ثضسٌٛاسْاػتبد ثب تمذیٓ ثٝ 

  .٘ذپیٕٛدٖ ایٗ ٔؼیش سإٞٙبی ساٞٓ ثٛدٞبیؾ دس ؿىیجبیی

  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 قدیر و تشکرت

 .ٔبٖ ثخـیذ ٚ ثٝ ًشیك ػّٓ ٚ دا٘ؾ سٕٕٞٙٛ٘بٖ ؿذثی وشاٖ پشٚسدٌبس یىتب سا وٝ ٞؼتیػپبع 

 دوتش ٟٔذی اػشافیّی دیضخیی دِؼٛصْ خٙبة آلبی ٞبی ٔؼتٕش اػتبد سإٞٙبوٛؿؾ ٞبی ٔذاْٚ ٚتلاؽ اص

 .ٕ٘بیٓٔیٌـبیٓ ثٛد٘ذ ٟ٘بیت ػپبػٍزاسی سا ساٜدا٘ؾ  ی ػّٓ ٚتٛػؼٝ ثؼي ٚ ٚ  تشثیت تؼّیٓ ٚ  اؿبػٝ دس وٝ

اص ٔذیش داسْ.  دوتش وشیٓ وبوبییخٙبة آلبی  ٌشأی خٛد ٔـبٚسٟ٘بیت تـىش ٚ لذسدا٘ی سا اص صحٕبت اػتبد 

 ػپبػٍضاسْ.غلأشهب ٟٔذٚی ٘یب  دوتشخٙبة آلبی ٌشٜٚ ٔحتشْ ؿیٕی 

 وٝ صحٕت داٚسی ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ سا ثش ػٟذٜ داؿتٙذ وٕبَ تـىش سا داسْ. دوتش اػٕبػیُ ٚكبِیخٙبة آلبی اص 

 ٟٔشثب٘ٓ وٝ ٞؼتی ثخؾ ٚخٛدْ ٞؼتٙذ ثی ٟ٘بیت ػپبػٍضاسْ. پذس ٚ ٔبدسثٛیظٜ اص خب٘ٛادٜ ػضیضْ 

اص تٕبْ دٚػتبٖ ػضیضْ ٚوّیٝ وؼب٘ی وٝ ثٝ ٘حٛی دس تٟیٝ ٚ تٙظیٓ ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ یبسی سػب٘ٓ ثٛد٘ذ تـىش ٚ 

 ٕ٘بیٓ. ا٘ی ٔیلذسد

تٕبْ ٔشاحُ ٔحبػجبتی ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ دس آصٔبیـٍبٜ ؿیٕی  اص ٌشٜٚ ؿیٕی دا٘ـٍبٜ ٔشاغٝ ٚ وٝ ا٘دبْ

 سا داسْ.تمذیش ٚ تـىش   ٟ٘بیت  وٛا٘تٛٔی كٛست ٌشفت
 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 ٘بْ خب٘ٛادٌی فبتحی لّؼٝ           ٘بْ: :پشٚیٗ

 اػتبد سإٞٙب: دوتش ٟٔذی اػشافیّی دیضخی                  اػتبد ٔـبٚس: دوتش وشیٓ وبوبیی 

 ٔمٌغ تحلیّی: وبسؿٙبػی اسؿذ            سؿتٝ: ؿیٕی             ٌشایؾ: فیضیه                

 97تؼذاد كفحٝ:        7/91-7/93دا٘ـٍبٜ: ٔشاغٝ        دا٘ـىذٜ: ػّْٛ پبیٝ      تبسیخ دا٘ؾ آٔٛختٍی: 

، ثشٕٞىٙؾ ٞیذسٚط٘یِیتیٕی، ثشٕٞىٙؾ  ثشٕٞىٙؾ ،QTAIM ،وّٕبت وّیذی: اثشات ٞٓ افضایی وّیذ ٚاطٜ:

 .EDAٞبِٛط٘ی، 

ٞبی ٞبی ثشٕٞىٙؾ پیٛ٘ذٞبی ٞیذسٚط٘ی ٚ ِیتیٕی دس وٕپّىغػبختبس ٚ ا٘شطی، دس ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ چىیذٜ:

ٞب ثب دٚ ؿٛ٘ذ. ٔحبػجبت ؿیٕی وٛا٘تٛٔی ایٗ وٕپّىغٔمبیؼٝ ٔی n=3-8   ٚ (LiCN)n=3-8(HCN)حّمٛی

افضایی دس اثشات ٌٞٓیشد. كٛست ٔی**G++311-6  یثب ٔدٕٛػٝ پبیٝ MP2  ٚB3LYPسٚؽ ٔحبػجبتی 

٘یض  X= H, F, Cl, Br, CH3, OH, OCH3وٝ  NCLi-NCLi-C2X2   ٚCNLi-CNLi-C2X2ٞبیوٕپّىغ

 (AIM) ٞب دس ِٔٛىَٛٞبی پیٛ٘ذی ٚ آ٘بِیض اتٓا٘شطی ،ٞبی پیٛ٘ذیًَٛ ،ٞبدس ایٗ وٕپّىغٌشدد. ثشسػی ٔی

افضایی دٞذ وٝ اثشات ٞٓؿٛد. ٘تبیح حبكُ اص ٔحبػجبت، ٘ـبٖ ٔیٌٔبِؼٝ ٔی (EDA)ٚ آ٘بِیض تدضیٝ ا٘شطی 

٘یض ، ایٗ اثشات Xٞب ٚخٛد داسد ٚ ثب افضایؾ لذست اِىتشٖٚ دٞٙذٌی اػتخلاف لبثُ تٛخٟی دس ایٗ وٕپّىغ

ٞبی ٞبی ٞیذسٚط٘ی، ٞبِٛط٘ی ٚ ِیتیٕی دس وٕپّىغثشٕٞىٙؾ ؿٛ٘ذ. پبسأتشٞبی ػبختبسی ٚ ا٘شطیتش ٔیٟٔٓ

ٌیشد. ٘یض ٔٛسد ثشسػی لشاس ٔی X=H, F, NC; Y = H, Li, F, Cl, Br, I وٝ   XCN-HCN-YCNخٌی

اِىتشٚاػتبتیىی ثٛدٜ ٚ ثب افضایؾ ػذد ٞب اص ٘ٛع سػب٘ذ وٝ ٔبٞیت ایٗ ثشٕٞىٙؾٔی  QTAIM ٚEDA٘تبیح 

 یبثذ.اتٕی ٞبِٛطٖ، ا٘شطی ثشٕٞىٙؾ ٞبِٛط٘ی افضایؾ ٔی
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 ای ثش ؿیٕی ٔحبػجبتیٔمذٔٝ -فلُ اَٚ -1

 ٔمذٔٝ -1-1

ی ٌٔبِؼٝثٝ  ثبؿذ. ایٗ ػّٓٔی یثؼیبس ٚػیؼ یٌؼتشٜ ٚ داسای اػت پبیٝ ػّْٛ اص ػّٕییب ویٕیب  ؿیٕی      

-ایٗ ٚاوٙؾا٘دبْ ثٝ د٘جبَ  .پشداصد ٔی آٟ٘ب ٞبیٚاوٙؾٚ  تشویجبت، ٞبٚیظٌی، ٔبدٜی ٜتـىیُ دٞٙذ یاخضا

ثٝ وٕه ػّٓ تغییشات ثٛخٛد آٔذٖ ایٗ چٍٍٛ٘ی  وٝ ؿٛ٘ذٔٛاد دچبس تغییشاتی دس ػبختٕبٖ خٛد ٔی ،ٞب

... دس ؿٙبػی ٚصیؼت ؿٙبػی، فیضیه ٚ صٔیٗ  ٔب٘ٙذ ٔختّفیػّٓ ؿیٕی ثب ػّْٛ . ددشٌٔی ثشسػیؿیٕی 

 ػبصی، ػّْٛ كٙؼتی ٕٞچٖٛ كٙؼتپضؿىی، داسٚ ٔثُ یٞبی ٔختّفحٛصٜٕٞچٙیٗ ایٗ ػّٓ ثب  ،ى اػتباستج

 ،تحلیّیٞبی سؿتٝ ثؼیبسی اصدس  اص ایٗ سٚ .داسد٘ضدیه  یساثٌٝ ...٘فت، پتشٚؿیٕی، كٙبیغ ٔؼذ٘ی ٚ

 .ػّٓ ؿیٕی ٚخٛد داسدٔختّف  ٞبیٌشایؾ

  :ا٘ذ اص ؿیٕی ػجبست اكّی ػّٓ ٞبیؿبخٝ            

 .پشداصد ٞب ٔی آٖ یاخضای تـىیُ دٞٙذٜ ٚ تؼییٗ تشویجبتثٝ ثشسػی ٚ ایٗ ػّٓ  :ؿیٕی تدضیٝ (1

 .پشداصدٔی داس تشویجبت وشثٗ یٌٔبِؼٝ ی اػت وٝ ثٝػّٕؿیٕی آِی  :ؿیٕی آِی (2

وٝ دس ؿیٕی ٞبی ػبختبسی ٔب٘ٙذ ٚیظٌیػٙبكش ٞبیی اص ٚیظٌی یدسثبسٜ ،ثیـتش ىٌٔبِؼٝ :ؿیٕی ٔؼذ٘ی (3

 .ٌیشدٔی دس ؿیٕی ٔؼذ٘ی كٛست دس ٔٛسد آٟ٘ب أىبٖ پزیش ٕ٘ی ثبؿذ،ثشسػی آِی 

ؿیٕی  تٛاٖ ٌفت وٝٔی .پشداصدٔیٔبٞیت دسٚ٘ی ٔٛاد ثٝ تـشیح  فیضیهوٙبس  ؿیٕی دس ؿیٕی فیضیه: (4

خٛاف  ىپبیٝ ثش ٔٛاد ٞبی فیضیىی ٚیظٌی ىٌٔبِؼٝ ػؼی دسوٝ اػت  ای اص ػّٓ ؿیٕیؿبخٝ  فیضیه

     .[1ٚ2] داسد ؿیٕیبیی آٟ٘ب

 ؿیٕی وٛا٘تٛٔی -1-2

-ؿشٚدیٍٙش ثشای ػیؼتٓ ىوٝ ػؼی دس حُ ٔؼبدِٝ ثبؿذٞبی ؿیٕی فیضیه ٔیاص ٌشایؾ یؿیٕی وٛا٘تٛٔ      

 ،ٞب، لٌجیت پیٛ٘ذایدبد ؿذٜ پیٛ٘ذی ىصاٚیٝ ،پیٛ٘ذٔب٘ٙذ ًَٛ ٞب  ِٔٛىَٛٚیظٌی ثؼیبسی اص  ٞبی ؿیٕیبیی داسد.

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D8%A7%D9%86%D8%B4_%D9%BE%D8%A7%DB%8C%D9%87
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%AE%D8%A7%D8%B5%DB%8C%D8%AA&action=edit&redlink=1
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%B1%DA%A9%DB%8C%D8%A8%D8%A7%D8%AA
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%DA%AF%D8%B1%DA%AF%D9%88%D9%86%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C_%D8%AA%D8%AC%D8%B2%DB%8C%D9%87
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C_%D8%AA%D8%AC%D8%B2%DB%8C%D9%87
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C_%D8%A2%D9%84%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C_%D8%A2%D9%84%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%AA%D8%B1%DA%A9%DB%8C%D8%A8%D8%A7%D8%AA_%DA%A9%D8%B1%D8%A8%D9%86%E2%80%8C%D8%AF%D8%A7%D8%B1&action=edit&redlink=1
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C_%D9%85%D8%B9%D8%AF%D9%86%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C_%D9%85%D8%B9%D8%AF%D9%86%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9
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 .[3] ؿٛ٘ذٔی  ؿیٕی وٛا٘تٛٔی ٌٔبِؼٝ تٛػيٞبی ِٔٛىِٛی  لٌجیت ِٔٛىَٛ ٚ ًیف 

 ؿشٚدیٍٙش ىٔؼبدِٝ -1-3

ٞبی ٔؼبئُ ٔشثٛى ثٝ ِٔٛىَٛ ٚ ٛدؿٜ ٔیؿشٚدیٍٙش ؿىُ سیبهی ثٝ ٔؼبئُ ؿیٕی داد ىٔؼبدِٝثٝ وٕه       

 Ψ تبثغ ٔٛجهشة ٞبٔیّتٛ٘یٗ دس یه حبكُٔؼبدِٝ ثٝ كٛست ایٗ  .ذ٘ؿٛٔیحُ  ثب دلت ثیـتشیای رسٜ ثغ

ثٝ تـشیح  ؿشٚدیٍٙش ىٔؼبدِٝ .ؿٛد ٘ٛؿتٝ ٔی ػیؼتٓثشای یه ثبؿذ، ( ٔی1-1) یٔؼبدِٝوٝ ثٝ ؿىُ ، (ػبی)

ٞبی ٚیظٌی دیٍش ٚصٔبٖ  دس ًَٛفیضیىی  ىپذیذٜیه  وٛا٘تٛٔی ٞبیحبِتچٍٍٛ٘ی تغییش  ،ا٘شطی اص ٘ظش ِٔٛىَٛ

 فشَٔٛ اسٚیٗ ؿشٚدیٍٙشتٛػي فیضیىذاٖ اتشیـی  1926ػبَ  اٚایُ دس ؿشٚدیٍٙش ىٔؼبدِٝ. پشداصدٔی آٖ ِٔٛىَٛ

 تٛػؼٝ یبفت:ٚ ؿذ ثٙذی 

(1-1) Ψ  =ΨH 

دس یه ایٗ حشوت  ؿٛد ثّىٝٔحذٚد ٕ٘یؿىُ  ایاِىتشٖٚ ثٝ یه ٔذاس دایشٜحشوت  ،ٔؼبدِٝایٗ  ثش ًجك    

 .خٛاٞذ داؿتٔٛخی  -ای رسٜ ىٝسفتبس دٌٚب٘ ، اِىتشٖٚایٗ ٔؼبدِٝ پغ ثش اػبع .ٌیشدكٛست ٔیػٝ ثؼذی  فوبی

 .ٔـبٞذٜ ٕ٘ٛد( 1-1)ؿىُ سا ٔی تٛاٖ دس اِىتشٖٚ  ىایٗ سفتبس دٚ ٌب٘ٝ

 

 ٔٛخی اِىتشٖٚ -حشوت رسٜ ای. 1-1ؿىُ 

، ییذ ایٗ ٔؼئّٝدس تأ ثب ا٘تـبس ٔمبلات خٛد ٘ذٖفشیتض لاٚ  سٚثشت اٚپٟٙبیٕشٔب٘ٙذ ٞبی ثؼذ دا٘ـٕٙذا٘ی س ػبَد    

ی ؿشٚدیٍٙش  حُ ٔؼبدِٝ ،یؿیٕی وٛا٘تٛٔ یٝ ّئدس حُ ٔؼ ساٜاِٚیٗ  .سا ثٙیبٍ٘زاسی وشد٘ذؿیٕی وٛا٘تٛٔی  ػّٓ

ساٜ  خؼتدٛیثبیذ دس  ٚ ٕ٘ٛد حُٞبی ػٍٙیٗ ثشای اتٓدلیك تٛاٖ ثٝ كٛست سا ٕ٘یؿشٚدیٍٙش  ىٝٔؼبدِ. اػت

تٛاٖ ثشای اتٓ  ٔی تٟٙبسا ی ؿشٚدیٍٙش  حُ دلیك ٔؼبدِٝ ٞبی ػٍٙیٗ ثٛد.ثشای حُ ٔؼبدلات اتٓٞبی تمشیجی  حُ

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9_%D9%85%D9%88%D8%AC
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%A7%DB%8C_%28%D8%AD%D8%B1%D9%81%29
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AD%D8%A7%D9%84%D8%AA_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B1%D9%88%DB%8C%D9%86_%D8%B4%D8%B1%D9%88%D8%AF%DB%8C%D9%86%DA%AF%D8%B1
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D9%88%D8%A8%D8%B1%D8%AA_%D8%A7%D9%88%D9%BE%D9%86%D9%87%D8%A7%DB%8C%D9%85%D8%B1
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%81%D8%B1%DB%8C%D8%AA%D8%B2_%D9%84%D9%86%D8%AF%D9%86&action=edit&redlink=1
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%B1%D9%88%D9%86%D8%AF%D9%87:Wave_packet.svg
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ثشای اِىتشٖٚ اتٓ  ؿشٚدیٍٙش ىثب حُ ٔؼبدِٝ د.ٚسآثذػت یه اِىتشٖٚ دس ٔذاس خٛد داسد،  فمي وٝ ٞیذسطٖٚ

ثشای اِىتشٖٚ  خبكی تشاص ا٘شطیٔشثٛى ثٝ  ،یه اص ایٗ تٛاثغ ٞش ؿٛد وٝحبكُ ٔیاثغ ٔٛج ٛٞیذسٚطٖ، تؼذادی ت

تٛاٖ ٌفت پغ ٔی .ثیـتش اػت دبآ٘دس اِىتشٖٚ احتٕبَ حوٛس  ٞؼتٙذ وٝ ای ٘بحیٝ ىثبؿٙذ ٚ ٘ـبٖ دٞٙذٜٔی

 اص ثشسػی اتٓ ٞیذسٚطٖ، حبكُاػتفبدٜ اص ٘تبیح  ثب .اػتاٚسثیتبَ آٖ اِىتشٖٚ ٌش  تبثغ ٔٛج یه اِىتشٖٚ ثیبٖ

ثذػت  ،ٞؼتٙذ ایٜرس چٙذ رسٜ یب دٚؿبُٔ حشوبت وٝ ٞبی ػٍٙیٗ اتٓ دسٞب اِىتشٖٚ سفتبساص  تشیدلیكثشسػی 

   .[3-5] آیذٔی

 ؿیٕی ٔحبػجبتی -1-4

ای اص ٔدٕٛػٝوٕه  ٝدا٘ـی اػت وٝ ثؿٛد( ٘بٔیذٜ ٔی ٘یض ػبصی ِٔٛىِٛیٔذَوٝ ؿیٕی ٔحبػجبتی )      

تؼییٗ ػشػت ا٘دبْ  خٛاف ِٔٛىِٛی،تؼییٗ ثیٙی ػبختبس ِٔٛىِٛی،   پیؾ چٖٛ یٔؼبئّ ػؼی دس حُ ،ٞبسٚؽ

وٝ حبِیدس  .داسد ثب وٕه سایب٘ٝ ٞبٚ ا٘شطی ٔٛسد ٘یبص ثشای ػجٛس اص حبِت ٌزاس وٕپّىغ ٞبی ؿیٕیبییٚاوٙؾ

ٔٛاسد ثٝ اص  ثؼویأب دس  ،ذٙثبؿٔی تدشثی ٞبیاًلاػبت ثذػت آٔذٜ اص آصٔبیؾٔىُٕ  آٖ ٔؼٕٛلاًحبكُ اص ٘تبیح 

 تدشثی یثٝ ؿیٕتٛا٘ذ ٔی تیؿیٕی ٔحبػجب پغ .ؿٛدٔیٔٙدش  ؿیٕیبیی ىٞبی ٔـبٞذٜ ٘ـذٜپیؾ ثیٙی پذیذٜ

 وٙذ.سلبثت  یتدشث یثب ؿیٕ یٔٛهٛػبت خذیذ ؿیٕیبی یبفتٗ وٕه وشدٜ ٚ دس

  ٘یضٚ  سایبِ٘ٝٔٛىَٛ ثٝ وٕه  یًشاح، یٔحبػجبت یٞبسٚؽ ،یِٔٛىِٛ یػبصؿبُٔ ٔذَ یٔحبػجبت یؿیٕ     

 ،ؿیٕیثیٛ ٞبی ؿیٕی،ٝسؿتدس  ًٛس ٚػیغاص ایٗ سؿتٝ ثٝ  .ثبؿذیٔ یِآ یػٙتضٞب یٚ ًشاح یؿیٕیبی یٞبدادٜ

ٞبی دلیك ٚیظٌی یپیؾ ثیٙدس ایٗ ٔٛاسد  چشا وٝ ؿٛدیاػتفبدٜ ٔ خذیذٞب ٚ ٔٛاد وبتبِیؼت ،داسٚٞب یًشاح

-ٌشًَٜٚٛ ٚ صٚایبی پیٛ٘ذی ٔب٘ٙذ خضئیبت ثیـتشی اص ػیؼتٓ چٝ ، ٞش ػبصیٔذَدس  .اِضأی اػتٔٛاد فیضیىی 

 ثیـتشی ، ؿجبٞتاص ٘ظش سفتبسٌٙدب٘ذٜ ؿٛد ٔثُ دٔب، فـبس ٚ...  ٝ ػیؼتٓث ٔشثٛى ٔٛسد ٘یبصاًلاػبت  ی ٔتلّٝ،ٞب

تش ٞبی ثب ػبختبس پیچیذٜػبصی ِٔٛىِٛی دس ػیؼتٓٔذَ ،ثب پیـشفت ػّٓ .خٛاٞذ وشد پیذاٚالؼی  ثٝ ػیؼتٓ

  .[6] ثیـتشی خٛاٞذ داؿت دشثوبس

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%B1%D8%A7%D8%B2_%D8%A7%D9%86%D8%B1%DA%98%DB%8C
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 ٞبی ٔحبػجبتیا٘ٛاع سٚؽ -1-4-1

 ؿٛد:ا٘دبْ ٔی سٚؽدٚ ثٝ ػٕٛٔبً ؿیٕی ٔحبػجبتی       

  2ٔیٛٔىب٘یه وٛا٘تة:            1ٔىب٘یه ِٔٛىِٛیاِف:      

  ٔىب٘یه ِٔٛىِٛی -1-4-1-1

-اِىتشٖٚ دس ٘ظش ٌشفتٗٞب ثذٖٚ ِٔٛىَٛ ىٞؼتٝ ىٌٔبِؼٝ ثشایفیضیه  ىاِٚیٝلٛا٘یٗ دس ٔىب٘یه ِٔٛىِٛی    

ٔىب٘یه ثب   DNAٚ یب اػتشٚئیذٞب، ٞبپشٚتئیٗ ٔب٘ٙذ صیؼتی ثؼیبس ثضسي ٞبیِٔٛىَٛتٟٙب  .سٚ٘ذٔیٞب ثىبس 

ثٛدٜ  ؿشٚدیٍٙش ىٔؼبدِٝ ثش اػبع (وٛا٘تٛٔی)ٔىب٘یه  ٞبی دیٍشسٚؽصیشا  ،ٌیش٘ذِٔٛىِٛی ٔٛسد ٌٔبِؼٝ لشاس ٔی

  .[6] دخٛاٞذ ثٛ ثشصٔبٖ حذ ثیؾ اصحُ ایٗ ٔؼبدِٝ ثشای چٙیٗ ػبختبسٞبیی  ٚ

ٚ غیشٜ  CHARM ،UFF ،AMBERٞبیی ٘ظیش سٚؽ ثٝ سٚؽتٛاٖ ٔی ٔىب٘یه ِٔٛىِٛیٞبی سٚؽا٘ٛاع اص      

ػبختبسٞبیی وٝ ؿبُٔ تؼذاد ثیـتشی اص ثشسػی ثشای ( 1اص ٔضایبی ٔىب٘یه ِٔٛىِٛی ایٗ اػت وٝ  وشد. اؿبسٜ

٘یض  ٔىب٘یه ِٔٛىِٛی . اص خّٕٝ ٔؼبیتداس٘ذ٘یبص وٕتشی  صٔبٖٔحبػجبت آٖ ( 2. ثؼیبس ٔفیذ اػتٞب ٞؼتٙذ، اتٓ

ٞبی تـىیُ ٚ ثشٕٞىٙؾ ٘یؼتلبدس ( 2 .ٌیشدٕ٘ی دس ٘ظشٞبی اِىتشٚ٘ی سا  ىٙؾثشٕٞ( 1تٛاٖ ٌفت وٝ ٔی

دس اختیبس ٔحبػجٝ پزیشی خٛاف ٚ ٚاوٙؾ دسثبسٜاًلاػبتی ( 3 .اػٕبَ وٙذ تٔحبػجبؿىؼتٗ پیٛ٘ذٞب سا دس 

 ،ایٗ سٚؽ( 5 .ذ٘ثٝ دلت آصٔبیؾ ؿٛ ثبیذذ وٝ ٘ٚخٛد داس صیبدیپبسأتشٞبی تدشثی ( 4 .دٞذٕ٘یوٙٙذٜ لشاس 

 .[6] دٞذدس اختیبس لشاس ٕ٘ی ٞبتٛصیغ اِىتشٖٚچٍٍٛ٘ی  اًلاػبتی دس ٔٛسد

 ٔیٛٔىب٘یه وٛا٘ت -1-4-1-2

فیضیه ٞبی ؿبخٝیىی اص ؿٛد، ٘یض ٌفتٝ ٔی یوٛا٘تٛٔ ى٘ظشیٝیب  یٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی وٝ فیضیه وٛا٘تٛٔ      

 اص .وٙذٌٔبِؼٝ ٔیثبلا ثؼیبس ٞبی یب دس ػشػت ٚ دس ٔمیبع ٔیىشٚػىٛپی سا ٞبی فیضیىیاػت وٝ پذیذٜ ٘ظشی

-پشٚتٖٛ  ،ٞباِىتشٖٚ )ٖ آ ىاخـضای تـىیُ دٞٙذٜ ًجك ِٔٛىَٛ بسؿٙبػبیی دلیك ػبخت خٟت ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی

                                                                 
1
 Molecular Mechanics (MM)  

2
 Quantum Mwchanics (QM)  

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9_%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9_%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9_%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%85%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C%DA%A9+%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%85%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C%DA%A9+%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C

