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 تقدیم به

 .نهایت دوستشان دارماند و بیای از زندگی و احساساتم را به خود اختصاص دادهتمامی عزیزانی که گوشه 
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 تقدیر و تشکر

 های بزرگی چون داشتن اساتید دلسوز،مند ساخت، نعمتهای بیکران بهرهخداوند منان را شاکرم که مرا نعمت           
 .ای مهربان و دوستانی با صفاخانواده

از سرکار خانم دکتر مریم دهستانی، استاد راهنمای بزرگوارم سپاسگزارم و برای ایشان در درگاه الهی سلامتی و سرافرازی 
 .نمایمروز افزون مسیلت می

بر دستان سخاوتمندشان بوسه کنم واز پدرو مادر عزیزم که در تمام مراحل زندگی پشتیبان و یاور من بودند قدردانی می
 .زنم می
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‌.ونشان‌داده‌شده‌است‌که‌جذب‌صورت‌گرفته‌است‌دما‌بر‌روی‌پدیده‌جذب‌بررسی‌شده‌است

‌سازی‌دینامیک‌مولکولیپاراستامول،‌نانولوله‌بور‌نیترید،‌شبیه:‌های‌کلیدیواژه
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‌بور‌نیترید‌ 1-1

‌فرمول‌‌1نیترید‌بور‌‌‌‌ ‌بور‌بوجود‌می‌BNترکیبی‌شیمیایی‌با ‌مساوی‌اتم‌نیتروژن‌و باشد‌که‌از‌تعداد

است‌‌نیترید‌بورای‌ترین‌نوع‌چند‌شبکهپایدارترین‌و‌نرم،‌(h-BN)‌2نیترید‌بور‌شش‌گوشه‌.آمده‌است

‌ ‌به‌عنوان‌روان‌کننده ‌نتیجه ‌روغن)و‌در ‌می( ‌استفاده ‌مشابه ‌و ‌گرافیت‌استشود مواد‌‌،دو‌در‌هر .با

‌اندهای‌شش‌گوشه‌بوجود‌آمدههای‌با‌حفرهای‌هستند‌که‌از‌لایه‌لایه ‌در‌گرافیت،‌اتم. های‌کربن‌را

های‌نیتروژن‌و‌بور‌تشکیل‌جایگزینی‌اتم‌شش‌گوشه‌از‌نیترید‌بورهای‌خود‌دارد‌در‌حالیکه‌تمام‌گوشه

‌است ‌شده ‌در‌شکل‌. ‌ردیف)یک‌تفاوت‌اصلی‌بین‌این‌مواد ‌‌.هاستلایه( گوشه‌شش‌نیترید‌بوردر

-وششهای‌نیتروژن‌قرار‌دارند‌و‌برعکس‌بالای‌اتم‌اًهای‌بور‌دقیقاند‌که‌اتمها‌طوری‌تنظیم‌شدهلایه

‌دارندضلعی ‌قرار ‌روی‌یکدیگر ‌ها .‌ ‌قرار‌گرفتن‌ردیفدر‌حالیکه ‌متفاوت‌است؛‌در‌گرافیت‌طرز ها

های‌بور‌و‌نیتروژن‌با‌لایه‌اتم(.‌1-1شکل‌)اند‌قرار‌نگرفته(‌روی‌هم)ها‌مرتب‌نیستند‌و‌مقابلگوشهشش

‌شده ‌متصل ‌هم ‌به ‌کوالانسی ‌قوی ‌گرافیت‌لایهپیوندهای ‌در ‌حالیکه ‌در ‌ضعیف‌اند ‌پیوندهای ‌با ها

‌هم‌متصل‌شده ‌مکعبی‌.اندواندروالس‌به ‌‌ ساختار ‌آن ‌الماس‌است‌که ‌می‌c-BNمشابه .‌شود‌نامیده

طور‌که‌‌همان‌.سختی‌آن‌کمتر‌از‌الماس‌است‌در‌حالیکه‌پایداری‌شیمیایی‌و‌گرمایی‌آن‌بیشتر‌است

ن‌الماس‌از‌گرافیت‌ناپایدارتر‌است،‌نیترید‌بور‌مکعبی‌نیز‌از‌شش‌ضلعی‌ناپایدارتر‌است،‌اما‌تفاوت‌میا

‌.[3-1]‌اق‌ناچیز‌استاین‌دو‌در‌دمای‌ات

باعث‌چند‌(‌ایهای‌اصلی‌و‌پیوندهای‌ضعیف‌بین‌لایهپیوندهای‌قوی‌در‌لایه)تفاوت‌قدرت‌پیوندها‌‌‌‌‌

‌ناهمگنی ‌الکتریکی‌در‌‌.شودمی‌h-BNهای‌ویژگی‌ سویی‌یا ‌رسانایی‌گرمایی‌و برای‌مثال‌سختی،

ای‌دارند‌به‌این‌مواد‌سختی‌فوق‌العاده.‌ی‌استر‌بیشتر‌از‌این‌خاصیت‌به‌طور‌عمودهای‌اصلی‌بسیا‌لایه

خاطر‌پایداری‌گرمایی‌و‌رسانایی‌به.‌طوری‌که‌سختی‌نوع‌مکعبی‌آن‌فقط‌کمی‌کمتر‌از‌الماس‌است

‌.در‌کاربردهای‌مکانیکی‌بهتر‌است‌c-BN،‌الماس‌نسبت‌به‌c-BNبالا‌

                                                
1 Boron Nitride 
2 Hexagonal 
3 Cubical Structure 
4 Anisotropy 



 

  

 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
‌(ب)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌(الف)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌گرافیت(ب‌،نیترید‌بور‌‌(الفساختار‌:‌1-‌1شکل‌

شود‌و‌در‌نتیجه‌در‌آزمایشگاه‌از‌اسیدبوریک‌یا‌بورتری‌اکسید‌تولید‌نیترید‌بور‌در‌طبیعت‌یافت‌نمی

‌شودمی .‌ ‌ناپایدار ‌پودر ‌ابتدا ‌بوراین‌محصول ‌در‌‌نیترید ‌روان ‌نیتروژن ‌در ‌حرارت‌دادن ‌با ‌که است،

نیترید‌بور‌مکعبی‌با‌ذوب‌کردن‌.‌شوددرجه‌سانتیگراد‌به‌شکل‌بلوری‌تبدیل‌می‌1011دماهای‌بالای‌

رخلاف‌الماس،‌ب.‌شودگیگا‌پاسکال‌تولید‌می0گوشه‌در‌دماهای‌بالاتر‌و‌در‌فشار‌بالای‌نیترید‌بور‌شش

‌.[4]‌وب‌کردن‌یا‌سوزاندن‌تولید‌شودذبا‌تواند‌شکل‌توپی‌نیترید‌بور‌مکعبی‌می

‌

‌های‌نیترید‌بورنانولوله 1-2

برای‌(‌های‌کربنیشبیه‌نانولوله)ها‌های‌هگزاگونال‌نیترید‌بور‌برای‌تشکیل‌نانولولهایده‌پیچش‌لایه‌‌‌‌

تا‌.‌سنتز‌و‌تهیه‌شدند‌1990در‌سال‌‌وهمکارانش‌ارائه‌شد‌و‌1روبیواز‌سوی‌‌1991اولین‌بار‌در‌سال‌

‌با‌روشهای‌تخلیه‌قوس‌الکتریکی،‌تبخیر‌لیزی،‌واکنشکنون‌نانولوله های‌جانشینی،‌های‌نیترید‌بور‌را

یزر‌به‌کمک‌پلاسما‌سنتز‌کرده‌ای،‌جریان‌پلاسما،‌رسوب‌بخار‌لرسوب‌بخار‌شیمیایی،‌آسیای‌گلوله

‌.[5]اند‌

                                                
1 Rubio 



 

  

 

‌نیترید‌بورهای‌ولولههای‌ناننقص 1-3

ها‌وجهیهای‌کربن‌خالص‌متفاوت‌بوده‌و‌حضور‌پنجهای‌نیترید‌بور‌با‌انتهای‌نانولولهانتهای‌نانولوله‌‌‌‌

سربسته‌‌نیترید‌بورهای‌نانولوله‌اًعموم.‌از‌نظر‌انرژی‌قابل‌توجه‌نیستند‌نیترید‌بورهای‌در‌انتهای‌نانولوله

‌سه،‌چهارگوش‌های‌تیزی‌هستند‌و‌فرض‌دارای‌کلاهک ‌ترکیبی‌از‌چهار‌B2N2براین‌است‌که‌یا ،

‌B2N2)چهارگوش‌ ‌یک‌هشت( ‌و ‌پنج(B4N4)وجهی ‌واحدهای ‌جفت‌از ‌سه ‌یا ‌تعداد‌، ‌شامل تایی

نیترید‌به‌هر‌حال،‌هنوز‌نوع‌نقص‌.‌توانند‌باعث‌ایجاد‌این‌کلاهک‌باشندهای‌نیتروژن،‌میزیادی‌از‌اتم

و‌‌1بلیس.‌ها‌ثابت‌نشده‌است‌و‌باید‌در‌این‌زمینه‌تحقیقات‌بیشتری‌انجام‌گیرددر‌محدوده‌کلاهک‌بور

‌نقص نیترید‌های‌وجهی‌در‌نانولولههفت-وجهیهای‌پنجهمکارانش‌از‌نظر‌تئوری‌محاسبه‌کردند‌که

یک‌)این‌اثر،‌حضور‌دو‌اتم‌از‌یک‌نوع‌در‌کنار‌هم‌.‌ناپایدارند،‌زیرا‌از‌نظر‌پیوندی‌خنثی‌هستند‌بور

‌.کندرا‌با‌انرژی‌بالاتر‌ثابت‌می(‌N-N یا‌‌B-Bد‌پیون

های‌آرمچیر‌تمایل‌به‌بستن‌پیوندهای‌،‌دریافتند‌که‌لبه2ازآغازمحققان‌با‌استفاده‌از‌دینامیک‌مولکولی‌

شود،‌در‌حالیکه‌های‌چهارگوش‌را‌ایجاد‌و‌باعث‌بسته‌شدن‌نانولوله‌میآزاد‌و‌آویزان‌دارند‌که‌نقص

های‌ها‌در‌نانولولهتشکیل‌نقص‌اًاخیر.‌شوندپیوندهای‌آزاد‌هستند‌که‌بسته‌میهای‌زیگزاک،‌دارای‌لبه

‌تابش‌الکترونی‌به‌نیترید‌بور ‌میکروسکوپ‌الکترونی‌از‌سوی‌با و‌همکارانش‌گزارش‌‌ زوبیلیوسیله

‌.[6]‌استشده

‌

‌در‌مقایسه‌با‌نانولوله‌کربنی‌نیترید‌بور‌نانولوله‌هایویژگی 1-1

ها‌و‌کاربردهای‌شنویم،‌از‌تاریخچه‌کشف‌گرفته‌تا‌ویژگیهای‌کربنی‌مینانولوله‌این‌روزها‌زیاد‌از‌‌‌‌

هایی‌دلخواه‌در‌حتی‌بیشتر‌ویژگی‌های‌کربنی‌وبه‌همان‌اندازه‌نانولوله‌نیترید‌بورهای‌اما‌نانولوله‌آنها؛

‌دارند ‌کاربردها ‌نانولولهنانولوله. ‌با ‌مقایسه ‌در ‌بور ‌خواص‌الکتریکی‌متفاوتی‌های‌نیترید های‌کربنی،

                                                
1 Blase 
2 Ab initio 
3 Zobelli 
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‌نانولوله ‌نیمه‌رسانا‌هستند‌در‌صورتی‌که‌‌1های‌کربنی‌بسته‌به‌کایرالیتهدارند، و‌قطر‌نانولوله،‌فلزی‌یا

های‌،‌کایرالیته‌و‌تعداد‌دیوارههای‌نیترید‌بور،‌فاصله‌باند‌پهنی‌دارند‌که‌وابستگی‌ضعیفی‌به‌قطرنانولوله

های‌نیترید‌بور‌خواص‌فیزیکی‌بهتری‌نانولوله.‌باشندرسانا‌میانولوله‌عایق‌یا‌نیمهبنا‌به‌نوع‌ن‌لوله‌دارد‌و

‌نانولوله ‌مورد‌توجه‌هستندنسبت‌به ‌همین‌علت‌بسیار ‌به ‌های‌کربنی‌دارند، از‌جمله‌خواص‌فیزیکی‌.

‌مینانولوله ‌بور ‌مقاومت‌دهای‌نیترید ‌سختی، ‌دمای‌ذوب‌بالا، ‌مقابل‌اکسایش، ‌مقاومت‌در ر‌توان‌به

همچنین‌پایداری‌گرمایی‌بالای‌آنها‌و‌خنثی‌بودن‌از‌.مقابل‌خوردگی،‌مقاومت‌مکانیکی‌بالا‌اشاره‌کرد

های‌کربنی‌متمایز‌کرده‌ه‌آنها‌را‌از‌نانولولهکهاست‌ی‌این‌نانولولهلحاظ‌شیمیایی‌دو‌خاصیت‌برجسته

را‌مقایسه‌‌نیترید‌بورهای‌ههای‌کربنی‌و‌نانولولهای‌نانولولهبه‌طور‌خلاصه‌ویژگی‌1-1در‌جدول‌‌.است

‌.[7]‌کندمی

 .های‌نانولوله‌نیترید‌بور‌و‌نانولوله‌کربنیمقایسه‌ویژگی‌:1-‌‌1جدول

‌های‌نیترید‌بورنانولوله‌‌های‌کربنیلولهنانو‌‌

‌نیمه‌رسانا‌فلزاتفلزی‌یا‌شبه‌های‌الکتریکیویژگی

‌TPa33/1 ‌‌‌TPa‌‌‌11/1 ‌مکانیکی‌هایویژگی

‌دمای‌بالای‌مقاومت‌شیمیایی ‌تا درجه‌‌111-311مقاوم

‌سانتیگراد‌در‌هوا

‌ ‌بالای ‌دمای ‌تا درجه‌‌111مقاوم

‌یگرادتسان

‌

‌‌‌‌‌ ‌از ‌جذابمهمیکی ‌و ‌زمینهترین ‌نانولولهترین ‌تحقیقاتی ‌و‌های ‌پزشکی ‌حیطه ‌در ‌بور ‌نیترید های

همچنین‌قابلیت‌‌.کنندهای‌زیستی‌وارد‌نمینیترید‌بور‌آسیبی‌به‌مولکول‌هاینانولوله.‌است‌دارورسانی

‌نانولوله ‌این ‌بالای ‌سازگاری ‌غیرزیست ‌و ‌در‌ها ‌نانومواد ‌این ‌وسیع ‌کاربرد ‌باعث ‌آنها، ‌بودن سمی

ی‌دارورسانی‌مورد‌استفاده‌توانند‌در‌حوزهو‌می‌ها‌شده‌استهای‌تشخیصی‌و‌درمانی‌بیماری‌روش

‌.قرار‌گیرند

                                                
1 Chairality 
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مد‌جهت‌آهای‌نیترید‌بور،‌یکی‌از‌ترکیبات‌کاربراساس‌نتایج‌حاصل‌شده‌توسط‌محققان،‌نانولوله‌‌‌‌

‌به‌بافت ‌و‌درمان‌بیماری‌خواهند‌بودانتقال‌دارو ‌ها ‌از‌پایداری‌فیزیکی‌و‌شیمی. ایی‌این‌نانوساختارها،

آب‌هستند‌و‌در‌برابر‌اکسید‌گریز‌و‌غیرمحلول‌در‌مواد‌آب‌های‌نیترید‌بور،نانولوله‌.بالایی‌برخوردارند

 .[8]‌های‌ذکر‌شده‌برخوردار‌باشدباید‌از‌ویژگی‌اًیک‌حامل‌دارو،‌الزام.‌شدن‌مقاومت‌خوبی‌دارند

‌

‌هانانو‌حامل 1-0

‌از‌حامل‌‌‌‌ ای‌معمول‌هسترش‌است‌با‌روشهای‌دارو‌در‌حال‌گهایی‌مختلف‌به‌عنوان‌ناقلاستفاده

‌نظیر‌ ‌مصرف‌دارو، ‌تزریقی، ‌بدن‌مصرف‌خوراکی‌و ‌تمام ‌و ‌بدن‌توزیع‌خواهد‌شد، ‌سراسر ‌به دارو

یابی‌‌بنابراین،‌برای‌دست.‌تحت‌اثرات‌دارو‌قرار‌خواهد‌گرفت‌و‌عوارض‌جانبی‌دارو‌بروز‌خواهد‌کرد

با‌نانوفناوری‌می‌توان‌به‌دارورسانی‌.‌باشد‌به‌یک‌اثر‌خاص،‌نیاز‌به‌مصرف‌مقادیر‌زیادی‌از‌دارو‌می

‌مکا‌هدف ‌زمان، ‌دست‌یافت‌و ‌نمودمند ‌کنترل ‌را ‌بدن ‌در ‌سرعت‌آزادسازی‌دارو ‌و ‌ن های‌‌سیستم.

از‌آنجا‌‌.دارورسانی‌جدید‌عوارض‌جانبی‌کمتر،‌کارایی‌بیشتر‌و‌راحتی‌بیمار‌را‌به‌دنبال‌خواهند‌داشت

که‌دارو‌نقش‌درمانی‌دارد،‌باید‌تا‌رسیدن‌به‌محل‌هدف‌در‌بدن‌محافظت‌شود‌و‌خواص‌شیمیایی‌و‌

توانند‌سبب‌اثرات‌جانبی‌منفی‌‌برخی‌از‌داروها‌به‌شدت‌سمی‌بوده‌و‌می.‌کندبیولوژیکی‌خود‌را‌حفظ‌

‌می ‌کاهش ‌آنها ‌درمانی ‌اثر ‌شوند، ‌تخریب ‌شدن ‌آزاد ‌حین ‌اگر ‌و ‌یابد‌شده، ‌در‌. ‌مثال؛ ‌عنوان به

ذارد‌و‌تواند‌اثر‌معکوس‌بگ‌اند،‌و‌افزایش‌مقدار‌آنها‌می‌درمانی‌داروهای‌مصرفی‌تا‌حدی‌سمی‌شیمی

به‌بافت‌هدف‌برسد،‌و‌بر‌روی‌‌اًان‌دیگر،‌اگر‌دارو‌بتواند‌مستقیمبه‌بی.‌منجر‌شودمار‌حتی‌به‌مرگ‌بی

‌قسمت ‌مراتب‌مؤثرت‌سایر ‌به ‌نگذارد، ‌تاثیر ‌بودهای‌بدن ‌خواهد ‌نانولوله‌.ر ‌ها دارو‌‌یها‌حاملیکی‌از

‌[.9]‌شوندمحسوب‌می
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 1مولکول‌پاراستامول 1-6

مصرف‌این‌.‌ی‌از‌‌داروهای‌شیمیایی‌استیکشود‌تجاری‌استامینوفن‌عرضه‌می‌مبا‌نا‌راستامول‌کهپا‌‌‌‌

تواند‌منجر‌به‌میندارد‌اما‌مصرف‌بیش‌از‌اندازه‌آن‌دارو‌بنا‌به‌دوز‌توصیه‌شده‌توسط‌پزشک،‌خطری‌

ترین‌علت‌نارسایی‌کبدی‌مسمومیت‌ناشی‌از‌که‌در‌کشورهای‌غربی‌مهمچنان.‌مسمومیت‌کبدی‌شود

‌.وده‌استپاراستامول‌ب

پاراستامول‌از‌جمله‌داروهای‌ضدتب‌و‌ضددرد‌غیر‌مخدر‌است‌که‌اثرات‌ضدالتهابی‌وضدپلاکتی‌‌‌‌‌‌

زای‌درونی،‌‌اثر‌ضد‌‌ندارد‌و‌با‌تاثیر‌مستقیم‌بر‌مرکز‌حرارتی‌هیپوتالاموس‌برای‌انسداد‌اثرات‌مواد‌تب

یان‌خون‌در‌پوست‌و‌افزایش‌کند،‌اما‌با‌انسداد‌عروق‌محیطی‌باعث‌افزایش‌جرتب‌خود‌را‌اعمال‌می

برای‌نخستین‌بار‌از‌واکنش‌‌1181پاراستامول‌در‌سال‌‌.شودتعریق‌شده‌و‌در‌نتیجه‌حرارت‌بدن‌زیاد‌می

امروزه‌استامینوفن‌.‌کاربرد‌درمانی‌پیدا‌نکرد‌1193دست‌آمد‌اما‌تا‌سال‌اکسایش‌پارانیتروفنول‌با‌قلع‌به

.‌دهنده‌کاربرد‌گسترده‌داردبر‌و‌تکسینه‌عنوان‌داروی‌تبفنیل‌استامید،‌بهیدروکسی‌-1با‌نام‌شیمیایی‌

‌.[11]‌دهد‌تار‌شیمیایی‌این‌ماده‌را‌نشان‌میساخ‌2-1شکل‌

 

‌مولکول‌پاراستامول:‌2-‌1شکل‌

طور گسترده مورد مطالعه قرار گرفته جذب این داروی ضدتب و ضددرد به دلیل مصرف زیاد به 

.[11]د شودب و انتقال داروها توصیه میاست، همچنین آن به عنوان یک ترکیب مدل برای بررسی ج

                                                
1 Paracetamol 



 

‌

‌فصل‌دوم

‌سازیمبانی‌شبیه
‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌
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‌مقدمه‌‌‌‌ 2-1

‌در‌تلاش‌بوده‌‌‌‌ ‌که‌طی‌سالمحققین‌همواره ‌را ‌رفتارهای‌طبیعی‌مواد ‌از‌طریق‌اند‌تا های‌متمادی‌

دستیابی‌به‌این‌مهم‌.‌سازی‌رایانه‌ای‌تجربه‌کننداند‌با‌استفاده‌از‌شبیههای‌تجربی‌شناخته‌شدهآزمایش

‌آزمایشگاه ‌به ‌نیاز ‌تنها ‌دریچه‌نه ‌بلکه ‌برد، ‌می ‌بین ‌از ‌را ‌امکانات‌پرهزینه ‌تجهیزات‌و ‌و های‌مجهز

کند‌که‌به‌ما‌امکان‌بررسی‌خصوصیات‌و‌رفتارهایی‌از‌مواد‌جدیدی‌رو‌به‌کشف‌حقایق‌علمی‌باز‌می

‌ ‌تا ‌که ‌نشدهبهرا ‌دهداند‌میحال‌شناخته ‌در‌روش‌شبیهال. ‌قابل‌ذکر‌است‌که ای‌وارد‌سازی‌رایانهبته

های‌درون‌مولکولی‌و‌بین‌مولکولی‌کنشبرهمکردن‌تمام‌شرایط‌طبیعی‌ماده‌چگال‌و‌همچنین‌تمام‌

رو‌استفاده‌از‌تکنیک‌های‌خاص‌و‌بهبود‌یافته‌برای‌رفع‌این‌مشکل‌الزامی‌به‌‌از‌این.‌امکان‌پذیر‌نیست

‌در‌قالب‌برنامه .نظر‌می‌رسد اند،‌‌های‌کارآمد‌کامپیوتری‌درآمده‌این‌رشته‌از‌نتایج‌شیمی‌نظری‌که

کننده‌اطلاعات‌‌نتایج‌آن‌معمولًا‌کامل‌.[11]‌دشو‌ها‌استفاده‌می‌برای‌محاسبه‌ساختار‌و‌خواص‌مولکول

های‌بینی‌پدیده‌تواند‌منجر‌به‌پیش‌های‌شیمیایی‌هستند،‌اما‌در‌برخی‌موارد‌می‌آمده‌از‌آزمایش‌دستب

شود‌زیرا‌‌گستردگی‌برای‌طراحی‌مواد‌جدید‌و‌داروها‌استفاده‌می‌از‌این‌رشته‌به.‌شیمیایی‌مختلف‌شود

‌پیش ‌موارد ‌این ‌ویژگیدر ‌دقیق ‌استگویی ‌ضروری ‌حقیقی ‌فیزیکی ‌های ‌مهم. های‌چالش‌تریناز

‌بینی‌کند،‌انرژیهای‌شیمیایی‌را‌توصیف‌و‌پیششیمی‌محاسباتی‌این‌است‌که‌بتواند‌پایداری‌سیستم

ها‌در‌سطح‌اتمی‌یا‌مولکولی‌را‌شرح‌های‌واکنش‌و‌مکانیسمهای‌مختلف‌را‌تخمین‌بزند،‌مسیرحالت

‌.ا‌تا‌حدودی‌رفع‌کندهای‌تجربی‌ربر‌بودن‌آزمایشتواند‌زماندستیابی‌به‌چنین‌اهدافی‌می.‌دهد

های‌بررسی‌و‌ترین‌روشسازی‌دینامیك‌مولكولی‌از‌مهمسازی‌به‌ویژه‌شبیهامروزه‌استفاده‌از‌شبیه    

‌باشدهای‌مختلف‌علوم‌میمطالعه‌در‌زمینه با‌توجه‌به‌افزایش‌دانش‌در‌این‌زمینه‌و‌همچنین‌افزایش‌.‌

های‌و‌پیچیده‌و‌پدیده‌های‌بزرگبه‌سیستم‌سرعت‌کامپیوترها‌کاربرد‌این‌روش‌برای‌محاسبات‌مربوط

‌.[13]باشد‌زی‌بزرگتر‌در‌حال‌پیشرفت‌میهای‌شبیه‌سازیستی‌و‌برای‌زمان
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‌ایرایانه سازیشبیه هایروش 2-2

‌شبیهبه‌‌‌‌ ‌عددی ‌و ‌جبری ‌محاسبات ‌صورت ‌به ‌یک‌سامانه ‌رفتار ‌مطالعه ‌به ‌کلی ‌گفته‌طور سازی

های‌محاسبات‌نیرو‌و‌انرژی‌برای‌بنا‌کردن‌و‌حل‌معادلات‌سازی‌مولکولی،‌ورودیدر‌شبیه.‌شود‌می

 هامولکولبین‌‌کنشبرهمها‌یا‌غیرپیوندی‌اتمحرکت،‌اطلاعات‌مولکولی‌شامل‌طول‌و‌زوایای‌پیوند‌و‌

انجام‌بعضی‌.‌های‌آزمایشگاهی‌چندین‌مزیت‌دارندای‌در‌مقایسه‌با‌روشهای‌رایانهسازیشبیه.‌باشد‌می

در‌این‌.‌باشدممکن‌میزمایشگاهی‌در‌بعضی‌از‌مواد‌غیرو‌فراهم‌آوردن‌شرایط‌آ‌گرانی‌هااز‌آزمایش

‌شبیه ‌رایانهسازیصورت، ‌وهای ‌آیند ‌می ‌کمک‌ما ‌به ‌می‌ای ‌اختیارمان ‌در .‌گذارنداطلاعات‌کافی

‌شبیه ‌طرحروش ‌برای ‌همچنین ‌بهینهسازی ‌منظور ‌به ‌آزمایشگاهی ‌مراحل ‌خروجیریزی های‌سازی

‌یک‌ ‌گیردآزمایش‌مینهایی‌از ‌قرار ‌استفاده ‌مورد ‌های‌رایانهسازیشبیه‌.تواند جویی‌در‌صرفهای‌با

تسریع‌‌های‌آزمایشگاهی‌را‌بهینه‌وریزی‌دقیق‌مراحل‌آزمایشگاهی‌روشوقت‌و‌زمان‌و‌کمک‌به‌طرح

توانند‌ها‌با‌تعداد‌درجات‌آزادی‌زیاد‌میخطی‌پیچیده‌و‌سامانههای‌غیرهمچنین‌با‌حل‌سامانه.‌کنندمی

‌.یا‌رد‌کنند‌تاییدهای‌نظری‌را‌نتایج‌روش
 

‌وكارل-سازی‌مونتشبیه 2-2-1

در‌پایان‌جنگ‌جهانی‌دوم‌برای‌مطالعه‌‌ و‌متروپلیس‌2،‌اولام1نیومنکارلو‌توسط‌فون-روش‌مونت‌‌‌‌

‌نوترون ‌درمورد‌حاصل‌از‌شکافت‌هستهنفوذ ‌یافتها ‌توسعه ‌ها کارلو،‌-های‌مونتاساس‌همه‌روش.

است‌که‌با‌الگوریتم‌تولید‌اعداد‌‌های‌ممکن‌برای‌سامانه‌مورد‌مطالعهاتفاقی‌از‌پیکربندی‌بردارینمونه

‌.[14]‌شوداتفاقی‌انجام‌می

ه‌نهای‌آماری‌هستند‌که‌در‌آن‌پیکربندی‌کنونی‌ساما،‌روشکارلو-مونتهای‌احتمالاتی‌مانند‌روش

‌آ ‌از ‌قبل ‌بلافاصله ‌که ‌حالتی ‌به ‌فقط ‌خواهد ‌بستگی ‌دارد ‌قرار ‌رابطهن ‌هیچ ‌و ‌و‌داشت ‌آن ‌بین ای

اصول‌کار‌در‌این‌روش‌این‌است‌که‌در‌ابتدا‌به‌‌.های‌دیگر‌وجود‌نداردهای‌سامانه‌در‌زمانپیکربندی‌

Nهاینه‌مکاناماساتم‌موجود‌در‌‌‌riی‌پتانسیل‌کل‌سامانه‌شود‌و‌انرژ‌نسبت‌داده‌می‌Uشود‌محاسبه‌می‌

                                                
1 Von Neumann 
2 Ulam 
3 Metropolis 
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-طراحی‌می‌i'rبه‌‌irاز‌مکان‌‌حرکت‌دادن‌آنیک‌اتم‌و‌‌وسیله‌انتخاببه وبعد‌از‌آن‌پیکربندی‌جدید،

‌شودمحاسبه‌می‌'Uلت‌نیز‌انرژی‌پتانسیل‌کل‌سامانه‌در‌این‌حا.‌شود براساس‌این‌واقعیت‌که‌سامانه‌.

همواره‌تمایل‌دارد‌در‌کمینه‌انرژی‌قرار‌بگیرد‌اگر‌انرژی‌پتانسیل‌نسبت‌به‌انرژی‌پتانسیل‌قبلی‌کمتر‌

ریزی‌كارلو‌بر‌اساس‌نظریه‌احتمال‌پایه-سازی‌مونتشبیه‌.[15]بود‌‌قبول‌خواهدباشد‌این‌حرکت‌قابل‌

-رویكرد‌بررسی‌تصادفی‌هندسه‌سیستم‌مولكولی‌میبه‌بررسی‌سطح‌انرژی‌سیستم‌با‌‌شده‌است‌كه

كنش‌با‌یكدیگر‌با‌یك‌پیكربندی‌اولیه‌برهمذره‌در‌حال‌‌Nدر‌این‌روش‌یك‌سیستم‌دارای‌.‌پردازد

یه‌های‌جدید‌به‌صورت‌تغییر‌تصادفی‌مختصات‌اولكه‌این‌پیكربندی‌با‌تولید‌مختصات‌شودانتخاب‌می

های‌جدید‌قابل‌قبول‌نبوده‌و‌بایستی‌بر‌اساس‌چگالی‌احتمال‌در‌‌بندیتمامی‌این‌پیكر.‌شودمتحول‌می

‌های‌قابل‌قبول‌انتخاب‌شوندمجموع‌پیكربندی ‌ماركوف. ‌زنجیر ‌1برای‌انتخاب‌پیكربندی‌مناسب‌از

هایی‌را‌شامل‌می‌شود‌كه‌نتایج‌هر‌مرحله‌فقط‌به‌والی‌آزمایشت‌یك‌زنجیر‌ماركوف.‌شودفاده‌میاست

‌است ‌وابسته ‌مرحله ‌آن ‌خود ‌از ‌شبیه‌.یك‌آزمایش‌قبل ‌مونتسازیاولین ‌مجموعه‌-های ‌در كارلو

‌ بزرگها‌در‌مجموعه‌کانونی‌سازیاما‌امروزه‌بیشتر‌این‌نوع‌شبیهانجام‌گرفته‌است،‌‌2آماری‌کانونی

‌.انجام‌می‌گیرد

 

‌ سازی‌دینامیک‌مولکولی‌شبیه 2-2-2

‌روش‌شبیه‌‌‌‌ ‌دهه ‌اواخر ‌در ‌وین‌رایت‌ توسط‌آلدر‌01سازی‌دینامیك‌مولكولی‌نخستین‌بار با‌‌5و

كنش‌بین‌ذرات‌را‌بر‌روی‌ساختار‌ها‌تاثیر‌پتانسیل‌برهمآن.‌[16]‌انجام‌شد‌6كره‌سختمدل‌ی‌مطالعه

‌نشان‌ ‌ ‌و ‌پتانسیل‌برهمسیالات‌مطالعه‌كردند ‌در‌ساختار‌دادند‌كه ‌نقش‌اصلی‌را ‌نوع‌دافعه كنش‌از

های‌دافعه‌است،‌نتایج‌كنشكند‌و‌با‌توجه‌به‌اینكه‌پتانسیل‌كره‌سخت‌فقط‌شامل‌برهمسیالات‌ایفا‌می

                                                
1 Markov Chain 
2 Canonical Ensemble 
3 Grand Canonical Ensemble 
4 Alder 
  Weinright 
  Hard Sphere Fluid  


