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 :  یتطکز ٍ قذرداً

ٗ ساٜ سٕٖٞٙٛ ػبخت. یسا ثٝ ٔب فغب فشٔٛد ٚ ٔب سا دس ا یك فّٓ آٔٛصیوٝ تٛف یػپبع خذاٚ٘ذ

 یبیض اص دسی٘بز یك وؼت لغشٜ ایش تٛفیٗ ثٙذٜ ضمیضد دا٘ب سا وٝ ثٝ ایضٕذ ٚ ػپبع فشاٚاٖ ا

 ت فشٔٛد. یىشاٖ فّٓ ٚ دا٘ؾ فٙبیث

ثضسٌٛاسْ  یاػتبد سإٞٙب یـٕٙذا٘ٝ یٔذثشا٘ٝ ٚ ا٘ذ یٞب ییدا٘ٓ وٝ اص سإٞٙب یثشخٛد ٚاخت ٔ

 یٗ پشٚطٜ، تـىش ٚ لذسدا٘یدس عَٛ ا یٚ اػتبد ٔـبٚس خب٘ٓ دوتش اٚتبد یشیبٔساٞجٟ ٓ دوتشخب٘

 ٓ. یٕ٘ب

ٗ پشٚطٜ سا ثٝ فٟذٜ ٌشفتٙذ، وٕبَ تـىش سا یا یىپٛس وٝ صضٕت داٚسیٗ اص خب٘ٓ دوتش ٘یٕٞسٙ

 داسْ.

 .دس پبیبٖ اص ضٕبیت ٞبی خب٘ٛادٜ ی فضیضْ دس عَٛ ػبَ ٞبی تطلیُ ػپبػٍضاسی ٔی ٕ٘بیٓ
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 ن بِ :یتقذ

 ـبٖ سا پبػخ ٌفتٝ ثبؿٓ.یت ٞبیغ ٚ ضٕبیدس یث یاص ٔطجت ٞب یپذس ٚ ٔبدس ثضسٌٛاسْ تب ٌٛؿٝ ا
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 چکیذُ : 

تشویجبت آصٚ آسٚٔبتیه ثٝ عٛس ٌؼتشدٜ ثٝ فٙٛاٖ سٍ٘یٙٝ ٞب ٚ پیٍٕب٘ت ٞب دس ا٘ٛاؿ ٔطلٛلات 

 .ػٙتضی كٙقتی ٚ ؿیٕیبیی اػتفبدٜ ٔی ؿٛ٘ذ

ٕٞسٙیٗ آٖ ٞب دس ٔٛاسد ٔفیذ دیٍشی ٕٞسٖٛ ٚاوٙؾ ٞبی صیؼتی، تىِٙٛٛطی رخیشٜ ی ٘ٛسی ٚ 

 ایفب ٔی وٙٙذ.  اثشات اِىتشٚ٘یىی ٘ٛس ٘یض ٘مؾ ٟٕٔی سا

ٔطبػجبت تئٛسی ِطبػ ؿذٜ ثشای تقییٗ خٛاف ٚ ٚیظٌی ٞبی ػبختبسی تشویجبت آصٚ، وبٔلا ثب 

 سٚؿٟبی تدشثی لبثُ سلبثت اػت. 

یه تلٛیشی اص پیىشثٙذی ٞبی ػیغ ٚ تشا٘غ ٔـتمبت آصٚ سا فشاٞٓ وشدٜ  Ab initioٔطبػجبت 

ػبختبس آصٚ سا ثٛػیّٝ ی  26ٚ آٟ٘ب سا اص ٞش دٚ دیذٌبٜ ػبختبسی ٚ ا٘شطی ثشسػی ٔی وٙذ. ٔب 

سٚؽ ٞبی وبٔپیٛتشی ثشسػی وشدیٓ ٚ ٔتٛخٝ ؿذیٓ وٝ یه فبُٔ ٟٔٓ ثشای پبیذاسی ایٗ ِٔٛىَٛ 

 دس آٖ ٞب اػت.ٞب، تـىیُ پیٛ٘ذ ٞیذسٚط٘ی 
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 فصل اٍل :

 آضٌبیی بب رٍش ّبی کبهپیَتزی
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 هقذهِ

اٖ اثضاسی لذستٕٙذ دس اختیبس افشادی ٔی ثبؿذ وٝ دس فّْٛ ٔختّف فقبِیت ٛأشٚصٜ وبٔپیٛتش ثٝ فٙ

ٌفت:  داس٘ذ. فذْ آؿٙبیی ثب وبٔپیٛتش ضقفی ثضسي ثشای ایٗ افشاد ٔطؼٛة ٔی ؿٛد. ٔی تٛاٖ

ا٘دبْ فقبِیتٟبی پظٚٞـی ثذٖٚ اػتفبدٜ اص وبٔپیٛتش، فقبِیتی ٘بلق اػت. أشٚصٜ ٞیر صٔیٙٝ ای اص 

فّْٛ ٚ فٖٙٛ یبفت ٕ٘ی ؿٛد وٝ ثٝ ٘طٛی دس سفـ ٔـىلات یب تلطیص ٔقبیت خٛد اص سایب٘ٝ 

 ،اػتفبدٜ ٘ىٙذ. اص وبسثشدٞبی وبٔپیٛتش ٔی تٛاٖ ثٝ ٔٛاسدی اؿبسٜ وشد. دس عشاضی ٚ ٘مبؿی

ٞٙشٔٙذاٖ ثشای كشفٝ خٛیی دس صٔبٖ ٚ ٞضیٙٝ خٟت اسائٝ ی وبسٞبی خٛد اص وبٔپیٛتش وٕه ٔی 

ٞبی  ٌیش٘ذ. دس أٛس آٔٛصؿی ٘یض ٚػیّٝ ای ثؼیبس ٔفیذ اػت. دس ٔشالجتٟبی پضؿىی ٚ ػیؼتٓ

 ٔی ٌیشد. اعلافبتی ٔٛسد اػتفبدٜ لشاس

ٔؼبِٝ، اثتذا ا٘ؼبٖ اص عشیك ضٛاع یه وبٔپیٛتش اص ٘ؾش فّٕىشد ؿجیٝ ا٘ؼبٖ اػت. دس ٍٞٙبْ ضُ 

پٙدٍب٘ٝ ) ثخؾ ٚسٚدی ( كٛست ٔؼبِٝ سا دسیبفت ٔی وٙذ. ػپغ كٛست ٔؼبِٝ تٛػظ ٔغض 

تطّیُ ؿذٜ ) ثخؾ پشداصؽ ( ٚ پبػخ اص عشیك ٌفتبس یب ٘ٛؿتبس ) ثخؾ خشٚخی ( كبدس ٔی 

سٚدی ٔب٘ٙذ ؿٛد. دس وبٔپیٛتش ٘یض ٕٞیٗ فشآیٙذ كٛست ٔی ٌیشد ثغٛسیىٝ اص عشیك ثخؾ ٞبی ٚ

كفطٝ وّیذ یب ٔٛع، دادٜ ٞب ٚاسد ٔی ؿٛ٘ذ ٚ دس ثخؾ پشداصؽ، فّٕیبت پشداصؽ كٛست 

 ٌشفتٝ، اص عشیك ثخؾ خشٚخی ٘یض اعلافبت ثٝ كٛست ٞبی ٔختّف اسائٝ ٔی ؿٛد.

اص ٔضایبی وبٔپیٛتش ٔی تٛاٖ ثٝ ػشفت، اعٕیٙبٖ، دلتٛ ضبفؾٝ ی ثبلا اؿبسٜ وشد. فّْٛ ٔشثٛط ثٝ 

 ٕی ؿٛ٘ذ:ػٝ دػتٝ ی وّی تمؼیٕوبٔپیٛتش ثٝ 



 ف
 

 ػخت افضاس -1

 ٘شْ افضاس -2

 ٔیبٖ افضاس -3

اػت وٝ ثٝ فٙٛاٖ ٔغض ػیؼتٓ تّمی  CPUاص اخضای ٟٔٓ یه وبٔپیٛتش ٚاضذ پشداص٘ذٜ ٔشوضی، 

وبس وٙتشَ دادٜ ٞبی ٚسٚدی، اسػبَ آٟ٘ب ثٝ ضبفؾٝ ٚ ٕٞسٙیٗ فشاخٛا٘ی آٟ٘ب  ،ٔی ؿٛد. ایٗ ٚاضذ

داسای تقذادی ثجبت ٘یض ٔی ثبؿذ وٝ فّٕیبت ٔٙغمی ٚ سیبضی  CPUسا اص ضبفؾٝ ثش فٟذٜ داسد. 

 .> 7 =ثغٛس ثٙیبدی دس آٟ٘ب ا٘دبْ ٔی ٌیشد

 رٍش ّبی هحبسببتی-1-1

ٔشٚصٜ ثٝ فٙٛاٖ اثضاسی ٟٔٓ دس پظٚٞؾ ٞبی ٔشثٛط ثٝ ا(1)سٚؽ ٞبی ٔطبػجبتی ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی

ػبختبس ا٘شطی ٚ ػبیش ٚیظٌی زٖٛ تٛا٘بیی ٔطبػجٝ ٚ پیؾ ثیٙی ، فّٓ ؿیٕی ثٝ ؿٕبس ٔی آیٙذ

  ،ثشای ٘یبصٞبیی وٝ وبسثش دس ٘ؾش داسد 98ٌٛػیٗ   .ٞبی ٔٛخٛد دس ّٔىَٛ ٞب سا داسا ٞؼتٙذ

 .ٕٞٝ ی ٚسٚدی ٞبی اػتب٘ذاسد داسای فشٔت آصاد ٚ ضبفؾٝ اػت .عشاضی ٌشدیذٜ اػت

سثش آٌبٜ دس ٔىب٘یؼٓ ٞب ثشای وب .پیؾ فشٔت ٞبی ٔقمِٛی ثشای دادٜ ٞبی ٚسٚدی فشاٞٓ ؿذٜ اػت

دػتشع ٞؼتٙذ ٚ ٔی تٛا٘ٙذ پیؾ فشم ٞب سا دس وٙبس ٞٓ ٌزاؿتٝ یب وذٞبی خٛدؿبٖ سا دس 

 .> 8=ػیؼتٓ ٌٛػیٗ ثىبس ثجش٘ذ

 :ٔی ٌٛیذ 1998ؿیٕی فیضیىذاٖ ٔقشٚف لشٖ ضبضش ٚ ثش٘ذٜ ی خبیضٜ ی ٘ٛثُ ؿیٕی ػبَ  (2)پبپُ

سٚی ّٔىَٛ ٞبی وٛزه ا٘دبْ ؿیٕی ٔطبػجبتی اص ضذٚد ٘یٓ لشٖ پیؾ ثب وبسٞبی ٘ؾشی وٝ ثش 

 .آغبص ؿذ ٚ ػپغ ثٝ ػیؼتٓ ٞبی ثضسي ٚ زٙذ خضئی سػیذ ،ؿذٜ ثٛد

اكَٛ اػبػی ٔىب٘یه  ،دس ضبَ ضبضش ثب تٛخٝ ثٝ لذست ٚ ا٘قغبفپزیشی ثؼیبس صیبد سایب٘ٝ ٞب

ِىِٛی ٕٛشثٛط ثٝ ػیؼتٓ ٞبی ٔؿٛد وٝ ٔؼبئّ ولاػیه ٚ ٔىب٘یه وٛا٘تْٛ ثلٛستی ثىبس ثشدٜ ٔی

 .ػبختبس ٚ فّٕىشد آٟ٘ب لبثُ ثشسػی ٚ تطّیُ ثبؿذ  ،پیسیذٜ

1) Quantum Mechanical, QM 
2) Pople 
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 .دلایُ صیبدی ٚخٛد داسد وٝ ؿیٕیذاٖ ٞب دس ػبَ ٞبی اخیش ثٝ وبسٞبی ٔطبػجبتی سٚی آٚسدٜ ا٘ذ

 :فٕذٜ تشیٗ آٟ٘ب ثذیٗ ؿشش ٔی ثبؿذ

 ثٟجٛد دس فٟٓ آػب٘تش ٔؼبئُ ؿیٕی ٚ فیضیه  -1

 ٞب ٚ ٘ؾشیٝ ٞبی خذیذآصٔبیؾ ػشیقتش فشضیٝ  -2

 وبٞؾ تقذاد آصٔبیؾ ٞبی لاصْ ٚ كشفٝ خٛیی دس صٔبٖ ٚ ٞضیٙٝ ٞبی تطمیمبتی -3

 صائذ ٚ پغ ٔب٘ذٜ دآصٔبیؾ ٞبی ثذٖٚ ٔٛا -4

 أٙیت ٚ تٕیضی آصٔبیؾ ٞب -5

 .> 9=ػتیبثی ثٝ كطت ثٟتش دس ٔمبیؼٝ ثب وبسٞبی تدشثی ثشای ػیؼتٓ ٞبی وٛزهد -6

ِىَٛ ٞبی آسٚٔبتیه داسای اػتخلاف، ثؼیبس ٛٔ ؿیٕی ٔطبػجبتی دس ٔٛسد ٔٛا٘ـ زشخـی دس

خبِت اػت. اص ٘ؾش تئٛسی ٚ وبسثشد آٖ ثشای ثیٛؿیٕی، عشضی داسد وٝ دس فّٓ داسٚػبصی لبثُ 

روش اػت. أب تب وٖٙٛ ٔـخق ٘ـذٜ اػت وٝ زٝ ػغطی اص تئٛسی ثشای اسائٝ ی ٔٛا٘ـ زشخـی 

 .> 10=ٞب لاصْ اػت ِىَٛٛداخّی ثب كطت لبثُ لجِٛی دس ٔطذٚدٜ ی ٚػیقی اص ٔ

ٔطبػجبت تئٛسی ثٝ دسن ثٟتش ػیؼتٓ ٞبی ثؼیبس خضئی وٝ تب وٖٙٛ ثٝ عٛس تدشثی ٔٛسد آصٔبیؾ 

تلٛیشی ٞیدبٖ اٍ٘یض ثشای وـف پذیذٜ ٞبی خذیذ ؿیٕی ٚ لشاس ٌشفتٝ ا٘ذ،  وٕه ٔی وٙذ 

ٞی ٔٙبػجٙذ اسائٝ ٔی وٙذ ٚ ٔب سا یبسی ٔی وٙذ وٝ دسیبثیٓ زٝ ٌٛ٘ٝ ٞبیی ثشای ثشسػی آصٔبیـٍب

شای تجذیُ ؿذٖ ثٝ یه ٔبدٜ ی وبسثشدی سا داس٘ذ. ٔطبػجبت ثٝ پبیذاسی لاصْ ث یب زٝ ٌٛ٘ٝ ٞبیی

ٔشاتت اسصا٘تش اص آصٔبیؾ ٞب ٞؼتٙذ. وبٔپیٛتش ٞب ثب لیٕتی وٕتش اص یه عیف ػٙح خشٔی یب یه 

ٕی وٛا٘تْٛ ٞؼتٙذ. اص خّٕٝ ؿذٜ دس ؿیٔطبػجبت تٛكیف  لبدس ثٝ ا٘دبْ NMRدػتٍبٜ 

 ِىِٛی ٔی تٛاٖ ثٝ سٚؽ ٞبی صیش اؿبسٜ وشد:ٟٛبی فٕذٜ ثشای ٔطبػجٝ ی خٛاكٕتمشیج

DFTسٚؽ ٞبی  -1
 ، وٝ دا٘ؼیتٝ ی اضتٕبَ اِىتشٚ٘ی ِٔٛىَٛ سا ضؼبة ٔی وٙذ. (3)

 (4)ِىِٛیٛسٚؽ ٞبی ٔىب٘یه ٔ -2

3) DFT Method 
4) Molecular – Mechanics Method (MM) 
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(5)سٚؽ ٞبی ٘یٕٝ تدشثی -3
 

 >11=( 6)سٚؽ ٞبی آغبصیٗ -4

 (DFTسٚؽ تبثقیت زٍبِی )-1-1-1

ٟب ٕٛٔیت ثیـتشی یبفتٝ اػت. ایٗ سٚؿدس زٙذ ػبَ اخیش سٚؽ ٞبی ٔتىی ثش تبثقیت زٍبِی ف

ٕٞجؼتٍی اِىتشٚ٘ی سا ثٝ ٚػیّٝ ی تبثـ ٞبی سایح اِىتشٖٚ ٔطبػجٝ ٔی وٙذ. تبثـ ٞبی ا٘شطی 

 ٝ ٔی ؿٛ٘ذ. اِىتشٚ٘ی سا ثٝ زٙذ خضء تمؼیٓ ٔی وٙٙذ وٝ ثٝ عٛس خذاٌب٘ٝ ٔطبػج

 ِىِٛیٛسٚؽ ٞبی ٔىب٘یه ٔ-1-1-2

ِىِٛی ثش اػبع ٘ٛؿ ٔیذاٖ ٘یشٚیی وٝ ثىبس ٔی ثش٘ذ، عجمٝ ثٙذی ٔی ؿٛ٘ذ. ٛسٚؽ ٞبی ٔىب٘یه ٔ

 ٞش ٔیذاٖ ٘یشٚ داسای اخضای صیش ٔی ثبؿذ:

ِىَٛ سا ٘ؼجت ثٝ ٛٔدٕٛفٝ ای اص ٔقبدلات وٝ زٍٍٛ٘ی تغییشات ا٘شطی پتب٘ؼیُ یه ٔ (1

 ِىَٛ ٘ـبٖ ٔی دٞذ. ٛٞبی آٖ ٔتغییشات ٔىبٖ اتٓ 

ٔدٕٛفٝ ای اص ٌٛ٘ٝ ٞبی اتٕی ٔختّف وٝ ٞش ٌٛ٘ٝ اتٕی یه فٙلش دس یه تشویت  (2

 ؿیٕیبیی ٚیظٜ ثٛدٜ ٚ ثب تٛخٝ ثٝ ٔطیظ اعشاف خٛد كفبت خبكی سا دس ثش داسد. 

یه یب زٙذ پبسأتش وٝ أىبٖ پشداصؽ ٔقبدلات ٌٛ٘ٝ ٞبی اتٕی سا ثٝ یبفتٝ ٞبی تدشثی  (3

 ٞٓ ٔی وٙذ.ٔشثٛط فشا

 فٕذٜ تشیٗ خلٛكیبت ایٗ سٚؿٟب فجبستٙذ اص:

 ثٝ ساضتی لبثُ دسن ٚ فٟٓ ٔی ثبؿٙذ. (1

 ػجٝ دس آٟ٘ب وٛتبٜ اػت.بصٔبٖ ٔط (2

ثٝ ساضتی ثش٘بٔٝ ٘ٛیؼی ٔی ؿٛ٘ذ. (3

 دس ایٗ سٚؽ ٞب، رسٜ اِىتشٖٚ وٝ ثٝ فٙٛاٖ یه ٔفْٟٛ اػبػی دس ؿیٕی ٔی ثبؿذ ، ٞٛیت ٔؼتمُ

 ٘ذاسد ٚ ثش ٞٓ وٙؾ ثیٗ اتٓ ٞب ثشسػی ٔی ؿٛد. ثٙبثشایٗ، ٘تبیدی وٝ اص ایٗ سٚؽ ٞب ثذػت 

5)Semi Empirical 

6) Ab initio 
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ٔی آیذ ثش اػبع ٔفبٞیٓ فّٓ ؿیٕی ثٝ ػبدٌی لبثُ تفؼیش ٚ تقجیش ؿیٕیبیی ٘یؼت. ثٝ فّت زـٓ 

ایٗ سٚؽ خٛاف ؿیٕیبیی یه پٛؿی اص ٞٛیت ٔؼتمُ اِىتشٖٚ ٞب، دیٍش ٕ٘ی تٛاٖ ثب اػتفبدٜ اص 

 .> 9 =ِىَٛ سا وٝ ثٝ فّت ٘مؾ ٔؼتمیٓ اِىتشٖٚ ٞب پذیذاس ٔی ؿٛد، ثشسػی وشدٛٔ

( ٚ MDِىِٛی )ٛ(، دیٙبٔیه MMِٔىِٛی)ٛاص ٟٕٔتشیٗ ایٗ سٚؽ ٞب، سٚؽ ٞبی ٔىب٘یه ٔ

 .> 12 =( سا ٔی تٛاٖ ٘بْ ثشدMCٔٛ٘ت وبسِٛ )

 سٚؽ ٞبی ٘یٕٝ تدشثی:-1-1-3

ِىَٛ وبُٔ اػتفبدٜ ٔی ٛتدشثی فٕٛٔب اص یه ٞبٔیّتٛ٘ی ػبدٜ تش اص ٞبٔیّتٛ٘ی ٔدس ٔطبػجبت ٘یٕٝ 

وٙٙذ. دس ایٗ ٔطبػجبت اص دادٜ ٞبی تدشثی یب اص پبسأتشٞبیی وٝ ٔی تٛا٘ٙذ ثشای ٕٞبٍٞٙی ثب دادٜ 

( ٚ ٔدٕٛفٝ پبیٝ STO) (7)ٞب ی تدشثی تٙؾیٓ ؿٛ٘ذ، وٕه ٔی ٌیش٘ذ ٚ اص اٚسثیتبَ ٞبی اػّیتش

 ثشای تٛكیف اٚسثیتبَ ٞبی اتٕی اػتفبدٜ ٔی ؿٛد.  (8)وٕیٙٝضذالُ یب 

دس ایٗ سٚؽ ٞب، اص ثشخی ا٘تٍشاَ ٞبی دٚ اِىتشٚ٘ی دٚ ٔشوضی كشف ٘ؾش ٔی ؿٛد ٚ ثدبی 

فٕذٜ تشیٗ سٚؽ ٞبی  .> 13 =ا٘تٍشاَ ٞبی ػٝ ٚ زٟبس ٔشوضی اص ٔمبدیش تدشثی اػتفبدٜ ٔی ؿٛد

ٔی ثبؿٙذ. سٚؽ ٞبی ٘یٕٝ تدشثی  MINDO ،MNDO ،AM  ٚPM3ٔطبػجبتی ٘یٕٝ تدشثی 

MNDO ،AM1
(9)  ٚPM3

ٚخٛد  MOPAC  ٚHyper Chemوٝ دس ثش٘بٔٝ ٞبیی ٘ؾیش  (10)

 .> 14، 13 =داس٘ذ ثشای ػبدٌی ٔطبػجبت اص پبسأتشٞبی ضبكُ اص تدشثٝ اػتفبدٜ ٔی وٙٙذ

آسایؾ یه ٘ىتٝ ثؼیبس ٟٔٓ دس ٔٛسد ایٗ سٚؽ ٞب ایٗ اػت وٝ سٚؽ ٞبی ٘یٕٝ تدشثی فمظ 

اِىتشٚ٘یطبِت پبیٝ سا تٛكیف ٔی ٕ٘بیٙذ. ٔطبػجبت ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی، ٔذَ ٞبی ٘یٕٝ تدشثی، 

 سا ثشای ٔطبػجٝ تٛكیف ٌشٞب ثىبس ٔی ثش٘ذ. DFTٚ اخیشا  (11)آغبصیٗ، ٞبستشی فبن

 یه لبئذٜ ی ثٙیبدی ایٗ اػت وٝ تٛكیف وٙٙذٜ ٞب ثبیذ ثٛػیّٝ ی ٕٞبٖ ػغص اص تئٛسی ٔطبػجٝ

7)Salater – Typeorbital 

8) Minimal Basis Set 

9) Austin Model1 

10) Parametric Model 

11) Hartree – Fock 


