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 تقديم به احمد  عزيز ،يادگاري 

‌

 ، از   ياآ كه   ايستادي  ترديد  دوراهي   بر كه   وزيدير مچون ه    امانبي   چراهايم به   بي پاسخ   ،مي گذرند  شتاب از  خالي  روزهاي  آري

 نا آرام خويش   گذشته  از  كنم و ياگذر   فرداهاي خود

 زندگي به    بي تعلق   آسان گسستي  سرد   خاك  اين  از  و  پيوستي  ديروز  به  بي باك  ليك

از دوستي  دريايي  برايم   روز آن   از  و  نماياندي   را   وجودت    از  روزني   بار   يك  كه    تو  براي مي نويسند،  تو  براي   دستانم  امروز 
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 :تشکر و قدرداني

گاه شودوقتي تمام درها برويت بسته مي دوست داري كه با يك همدم و همراه واقعي صحبت كني، كسي كه  ، وقتي كه از همه كس نا اميدي، آن

گاه تورا تنها نمي ردهيچ رد. گذا ييست كه به بزرگي همتا و مانند ندا وند بزرگ را شکر مي.آري همدم من و تو خدا گويم كه به من توانايي داد تا علم خدا

 .را دريابمبياموزم كه عظمت و بزرگيش 

وند برايم هستنداز پدر بزرگوار و مادر دلسوز و خواهران مهربانم تشکر مي  پشتيباني و . كنم چرا كه بهترين و ارزشمندترين نعمت از جانب خدا

 .اي از محبتشان را جبران كنمبتوانم روزي گوشه م اميدوار و كمك آنها هميشه و در همه حال همراه من بوده 

ري خود را تقديم جناب آقاي دكتر ناصر هادي تقدير و سپاسگذ  . او كه در حق من هم مهر استادي داشت و هم دلسوزي پدرانه. نمايمپور ميا

كه مطالعه و داوري پايان نامه  و جناب آقاي دكتر حسین لطفي جناب آقاي دكتر پارسافر ،م دكتر جواديان از استاتيد بزررگوار، سركار خان 

رماينجانب را تقبل فر  .مودند، سپاسگذا

 .از آقاي رضا غفوري نيز بدليل هم فکري و ياريشان در پيشرفت پايان نامه كمال تشکر را دارم

هميشگيم در طول مدت كارشناسي ارشد ، خالصانه تقدير مي نمايم
چيزهايي كه از ايشان . از آقاي مهرداد منصوريار عزيز، دوست، برادر و همراه 

 .ياد و خاطره شما عزيزان همواره در  ذهنم باقي خوادد ماند . طول زندييم ماندگار خوادد بودام، با ارزش و درآموخته
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‌چکيده

هاي از ميان جنبه. در اين تحقيق اتصال پپتيدي نانولوله به صفحات گرافن مورد بررسي قرار گرفته است

، پيونده انرژي تشكيل مختلف قابل بررسي براي اين ساختارها، مطالعات ساختاري، مطالعات مربوط ب

 وNuclear Quadrupole Resonance (NQR) و  NMR) )Neuclear Magnetic Resonanceمطالعات

Molecular Electrostatic Potential (MEP)، شكاف انرژي مطالعات مربوط به  (band gap) هريك از اين

هاي بررسي .اختارها صورت گرفته استگرافن و همچنين بررسي انتقالات بار در اين س -هيبريدهاي نانولوله 

اي را بين ميانگين طول پيوند پپتيدي بدست آمده از محاسبات و مقادير ساختاري بر روي هيبريد ها، مقايسه

باشد و از ميان مدلهاي آنگسترم مي 231/2بطوري كه مقدار تجربي گزارش شده  .كندتجربي آن، فراهم مي

 .رينگي نزديكترين مقدار را به مقادير تجربي دارد 5و  4حاوي نانولوله هيبريدهاي ساخته شده، هيبريدهاي 

كه اين اتصالات موجب افزايش  نشان مي دهددهد و نيز نتايج جالبي را نشان مي band gapهاي مربوط به بررسي

با استفاده  هادر هريك از مدل band gapهمچنين چگونگي تغيير . شودرسانايي الكتريكي هر يك از هيبريدها مي

. را به اثبات رسانيد band gapو تغييرات  مورد بررسي قرار گرفته شده است Density of State (DOS)از آناليز 

از نانولوله كربني به گرافن را  نيز انتقالات الكتروني  Natural Bond Orbital (NBO) محاسبات مربوط به آناليز

 پيوند نشان داد كه تشكيل پيوند براي نانولوله كربني زيگزاگ وكيل تش واكنشمحاسبات مربوط به . دهدنشان مي

در سطح ( DFT)در اين مطالعه، از روش محاسباتي نظريه تابعيت چگالي  .گرافن از طريق پل پپتيد گرماگير است

*
6-31g / B3LYP با استفاده از نرم افزار Gaussian 98 ها و براي انجام محاسبات مربوط به بهينه سازي مدل

 .ساير محاسبات استفاده شده است همچنين

 ، نظريه تابعيت چگالي، طيف سنجي رزونانس مغناطيسي هسته، اتصالات پپتيدينانولوله كربني، گرافن‌:كليد واژه
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‌شيمي‌محاسباتي –‌1-1

‌مقدمه‌-1-1-1

هاي شيميايي با استفاده از كامپيوتر هايي است كه براي بررسي سيستمتكنيك اي ازمجموعه 2شيمي محاسباتي

-طيف گذار، تمولكولي حالت پايه و حال يژانر بكار مي رود و جهت مطالعه مواردي نظير تعيين هندسه مولكولي ،

 .شوداستفاده مي... و UV ،IR ،NMRهاي 

. با اين وجود هنوز جوان است ياد كرد ي كه ريشه در گذشته داشته وملتوان به عنوان عاز شيمي محاسباتي مي

از آن جهت كه با اختراع است هاي آن در اوايل قرن بيستم بنا نهاده شده و جوان اين علم قديمي است چرا كه پايه

جهت  .كمترين زمان ممكن انجام دادتوان محاسبات را با سرعت و در ميهاي پرسرعت در سالهاي اخير كامپيوتر

 3الكتروني و نظريه ساختار 1كاملا متفاوت، نظريه مكانيك مولكولي روشانجام محاسبات در شيمي محاسباتي دو 

وف كنند به محاسبات ساختار الكتروني معرحل ميدله شرودينگر الكتروني را هايي كه معاروش .شودفاده مياست

كوانتمي با كمترين تقريب تلاش بر اين دارد كه گيري از روابط بنيادي مكانيك شيمي محاسباتي با بهره. هستند

 هاي كوچكيستمدر عمل اين روش تنها براي س اما. هاي شيميايي بكار گيردتحليل سيستمدرمعادله شرودينگر را 

تر امكان پذير مي هاي بزرگمطالعه سيستم هاي نيمه تجربيهاي بيشتر در روشبا بكارگيري تقريب. كارايي دارد

هاي بزرگي هستند كه ان سيستمدر شيمي محاسباتي آن چن هاي مورد توجهاز سوي ديگر برخي از سيستم .شود

 .قرار داد مطالعه موردتجربي هاي نيمه وشهاي كوانتمي يا رها را با سيستمتوان آننمي

‌

 
Computational Chemistry

6 

Molecular Mechanics
3 

Electronic Structure                                       
2

 



 

3 

 

 شود، بكار ميك بنا ميكه برپايه قوانين فيزيك كلاسيهاي مكانيك مولكولي هايي روشبراي بررسي چنين سيستم

 :اندهطبقه بندي و مورد بررسي قرار دادهاي محاسباتي را در سه دسته اين روشبربنا. رود

 2هاي از اساسروش -2

 1هاي نيمه تجربيروش-1

 3هاي مكانيك مولكوليروش -3

روش . با اندازه سيستم مورد مطالعه رابطه مستقيم دارد( زمان و امكانات كامپيوتري)اسبات در هر مرحله هزينه مح

هاي كمتر دقيق نظير هاي كوچك و روشتوانند براي سيستماساس هستند ميهاي از ي دقيق كه روشخيل هاي

 .هاي پيچيده مورد استفاده قرار گيردبراي سيستم مولكوليربي و مكانيك هاي نيمه تجروش

‌مکانيك‌مولکولي‌-1-2

شرايط  تحت اما . رودها بكار ميف آنتوصيكه قوانين مكانيك كوانتمي براي ها ذرات بسيار كوچكي هستند مولكول

اين رويكرد را  .استفاده كنيمكلاسيك  كه از مكانيك مفيدتر آن است  گاه  (به لحاظ محاسباتي سريعتر)   خاص

هاي مكانيك مولكولي، از قوانين فيزيك شبيه سازي.  نامندمي 4نيرو -يا روش ميدان (  MM)مكانيك مولكولي 

ها صرف لكولهاي الكتروني در مواز حركت. كنندها استفاده مياختار و خواص مولكولكلاسيك براي پيشگويي س

وش مولكول بعنوان در اين ر. گرددها محاسبه ميموقعيت هستهشود و انرژي سيستم تنها بصورت تابعي از نظر مي

پتانسيل به صورت عبارت انرژي  بنابراين .شودنظر گرفته مي ها بهم متصلند درهايي كه توسط پيونداجتماعي از اتم

 :آيد هاي اتمي از رابطه زير بدست ميتابعي از موقعيت

‌
Ab initio

6 

Semiemperical
3 

Molecular Mechanics
2

 

Force- Field
4 


