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ٕٞٝ ٖعيعا٘ی وٝ زض ايٗ ٔؿیط زض  زا٘ٓ وٝ اظ ثط ذٛز لاظْ ٔییف اظ ٞط چیع پ

 ٕ٘بيٓ. اضیعؾپبؾٍوٙبض ٔٗ ثٛز٘س نٕیٕب٘ٝ تكىط ٚ 

زضيغ  ای ايٙدب٘ت زض ٞط ظٔیٙٝ اظضا ٞطٌٛ٘ٝ وٕه زوتط ٖٓیٕیبٖ وٝ اظ خٙبة آلبی 

 اضی ضا زاضْ.ؾپبؾٍعٕٞٛاضٜ پكتیجبٖ ثٙسٜ ثٛز٘س، وٕبَ ٘ىطز٘س ٚ 

 ٛز ضا زض اذتیبض ثٙسٜ لطاض زاز٘س،دطثیبت ذتآلبی زوتط َغطايی وٝ  اظ خٙبة

ٚ ؾبيط زٚؾتب٘ی  وٝ CFD(، لُت MDاظ زٚؾتبٖ ٖعيعْ زض ٌطٜٚ زيٙبٔیه ِٔٛىِٛی)

 زٖ ايٗ ضاٜ ضا ثط ٔٗ آؾبٖ ٕ٘ٛز٘س،وٝ ثب حًٛض ٌطٔكبٖ پیٕٛ

وٕبَ  ٔٗ ثٛز٘س،زض ايٗ تحمیك زض وٙبض ٚ ٘یع اظ وّیٝ ٖعيعا٘ی وٝ ثٝ ٞط ٖٙٛاٖ 

 ؾپبؾٍعاضی ضا زاضْ.
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 چکیذُ

 

اؾتتٛوؽ ٞؿتتٙس وتٝ ثتسِیُ پیییتسٌی      -ٔٗبزلات ٘بٚيط تطيٗ ٔٗبزلات حبوٓ زض ٔىب٘یه ؾیبلات،اظ خّٕٝ ٟٔٓ

. ثٗلاٜٚ زض اثٗبز وٛچه ثؿتیبضی اظ ٔٗتبزلات حتبوٓ وتٝ زض اثٗتبز      ٘سٔب٘سٜ اظيبز ٚ پبضأتطٞبی ثؿیبض ثسٖٚ خٛاة ثبلی

ٜ  ٚ يب اظ زلت وبفی ثطذتٛضزاض ٘یؿتتٙس  ِٕٔٗٛی ثطلطاض٘س، ٘مى قسٜ  ٞتبی ٟٔتٓ زض خطيتبٖ ؾتیبَ زاذتُ      . يىتی اظ پسيتس

زض اثٗبز ِٕٔٗٛی نطفٙٓط قسٜ ٚ زض حُ ٔٗبزلات ؾیبَ اظ قتطٌ ٖتسْ    ٞب، ِغعـ ؾیبَ اؾت وٝ ٖٕٛٔبًٚ وب٘بَٔدبضی 

٘ٓط ٌطفتتٝ  تتب    ِغعـ ؾیبَ ضا زض ثبيسوٝ زض اثٗبز وٛچه ٚ ثٛيػٜ زض ٔمیبؼ ٘ب٘ٛ قٛز. زضحبِیِغطـ ؾیبَ اؾتفبزٜ ٔی

ٜ       ثتٛاٖ ضفتبض خطيبٖ ؾیبَ ضا ثٝ زضؾتی تحّیُ وطز. زض تحمیك پبضأتطٞتبی  ای اظ حبيط لهتس زاضيتٓ تتب ثتٝ تتبثیطات پتبض

ثپطزاظيٓ. اظ خّٕٝ اثط تغییط اضتفبٔ وب٘بَ، ٔمساضتمبثُ ثیٗ شضات ؾیبَ ٚ خبٔس، ظثطی ؾُح،  ِغعـ ؾیبَ ٔرتّف ٔٛثط ثط

 ِٕتپؽ افتعاض  ْٞب اظ ٘طؾبظیلاظْ ثٝ شوط اؾت وٝ خٟت ا٘دبْ قجیٝ ٞب، ٔمساض ؾطٖت زيٛاضٜ ٚ ا٘ساظٜ اتٕی.فبنّٝ ظثطی

-ؾبظی خطيبٖ ؾیبلات زض ٔمیبؼ ٘ب٘ٛ ثٝ قتٕبض ٔتی  ٞبی ٔٛخٛز زض قجیٝوٝ يىی اظ لسضتٕٙستطيٗ پىیح اؾتفبزٜ وطزيٓ

ثب افعايف اضتفبٔ وب٘بَ زض خطيتبٖ وٛئتت ثتب ؾتطٖت زيتٛاضٜ ثبثتت،        زض ايٗ پػٚٞف ثط اؾبؼ ٘تبيح ثسؾت آٔسٜ .ضٚز

وٙس. ايٗ تغییطات ٘یع ٖٕٛٔبً ثٝ قتىُ تتبثٕ تتٛا٘ی    مساضی ثبثت ٔیُ ٔیِغعـ ؾیبَ وبٞف يبفتٝ ٚ ََٛ ِغعـ ؾیبَ ثٝ ٔ

ٞبی ثبلا چٝ زض وب٘بَ نبف ٚ چٝ وب٘بَ ظثط، پطٚفیُ ٞؿتٙس. ثب افعايف ؾطٖت زيٛاضٜ ٘یع ِغعـ ثیكتط قسٜ ٚ زض ؾطٖت

ٜ ؾبوٗ ثتسٖٚ  ٞبی ثؿیبض ثبلا ثركی اظ شضات ؾیبَ زض وٙبض زيٛاضؾطٖت اظ حبِت ذُی ذبضج قسٜ ٚ حتی زض ؾطٖت

٘یع زض وب٘بَ نبف اثط ثؿعايی ٌصاقتٝ ٚ ِغعـ خطيبٖ ضا  ؾیبَ ٚ زيٛاضٜ ٔب٘ٙس. افعايف تمبثُ ثیٗ شضاتتحطن ثبلی ٔی

، ثؿیبض ٘عزيه ثٝ ؾطٖت زيٛاضٜ اؾت ٚ ثب افعايف ؾتطٖت  ظثطؾطٖت شضات ؾیبَ زض وٙبض زيٛاضٞبی وٓ ذٛاٞس وطز. 

ف اضتفتبٔ  زض وب٘بَ ظثط ٘یع، ثتب افتعاي  يبثس. ظثط ثهٛضت تمطيجبً ذُی افعايف ٔیزيٛاضٜ وب٘بَ ثب ٞط زٚ ِغعـ زض  ،زيٛاضٜ

ٛ ايٗ قطايٍ خطيبٖ تٛؾتٍ ظثتطی  ٞب، ََٛ ِغعـ ثكست وبٞف يبفتٝ ٚ زض ثیٗ ظثطیظثطی ٚ يب وبٞف فبنّٝ  وتٝ  ٞتب ثّ

كتتطيٗ ٔمبٚٔتت   قس. ظثطی ٔؿتُیّی ٘یع زض تٕتبٔی حتبلات ثی   قسٜ ٚ ؾطٖت ِغعقی ٚ ََٛ ِغعـ ٞط زٚ ٔٙفی ذٛاٞٙس

افتعايف   ٞبی ٔثّثی ضاؾت ٚ چپ ٘یع ٖٕٛٔبً ضفتبضی ٔكبثٝ يىتسيٍط زاض٘تس.  زض ثطاثط خطيبٖ ؾیبَ ضا ايدبز وطزٜ ٚ ظثطی

   تط قسٖ وب٘بَ ثٛزٜ ٚ ِغعـ ضا ثیكتط ذٛاٞسوطز.پطيٛز ظثطی ٘یع ٔٗبزَ نبف

 ، وب٘بَ ظثطـؾبظی زيٙبٔیه ِٔٛىِٛی، ٘ب٘ٛ وب٘بَ، ِغعـ، ََٛ ِغعقجیٝ کلوات کلیذی:
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 همذهِ :اٍلفصل 

ٞبی ثب ٔمیبؼ ٕٔٗتِٛی ؾتجت   ٞب ٘ؿجت ثٝ ؾیؿتٓٞبی آٖاؾتفبزٜ اظ تدٟیعات ثب ٔمیبؼ وٛچه ٚ ٔعيتٌؿتطـ 

ٞب خّت قٛز. زض ٔٛاضز ثؿیبضی ٞب ٚ تحّیُ ضفتبض آٖٞبی اذیط تٛخٝ ٔحممیٗ ثٝ ثطضؾی ايٗ ؾیؿتٓقسٜ اؾت تب زض زٞٝ

زٞٙتس.  ٞبی غیتط زلیتك ٔتی   ٞبی ِٕٔٗٛی لبزض ثٝ حُ ٘جٛزٜ ٚ ٖٕٛٔب خٛاةوٛچه ٞؿتٙس، ضٚـ وٝ اثٗبز ٔٛضز ثطضؾی

ٞب زض اثٗتبز ٕٔٗتِٛی ٔتفتبٚت ثتٛزٜ ٚ پبضأتطٞتبی خسيتسی ٚاضز       ٞب زض اثٗبز ضيع اظ ضفتبض آٖثسيٗ زِیُ وٝ ضفتبض ؾیؿتٓ

 ثیٙی ضفتبض ٔٛاز زض ايٗ اثٗبز اؾت. پیف تط خٟتٞبی زلیكٞب اؾتفبزٜ اظ ضٚـٔؿبئُ قسٜ وٝ لاظٔٝ ثطضؾی ايٗ ؾیؿتٓ

        ُ ٞتبی  زض ثطضؾی خطيبٖ ؾیبَ زض اثٗبز وٛچه ٔثُ ٔیىتطٚ ٚ ٘تب٘ٛ ٘یتع ايتٗ حؿبؾتیت ٚختٛز زاقتتٝ ٚ اظ تحّیت

ٖ ٕ٘تی  ٔتتط تتب ٔتتط( ثطلتطاض ٞؿتتٙس     ِٕٔٗٛی وٝ زض ٔمیتبؼ ٖتبزی)ٔیّی   ٞتبی زيٍتط ٚ   اظ ضٚـ ثبيتس اؾتتفبزٜ وتطز ٚ    تتٛا

ٞبی وٛچه ثؿتٝ ثٝ ؾیؿتٓ ٔتٛضز ثطضؾتی اظ   . خٟت ثطضؾی خطيبٖ ؾیبَ زض ٔمیبؼٔرهٛل ايٗ اثٗبز وٕه ٌطفت

ٞب ٚ ٔٗبيت ذبل ذٛز ضا زاض٘س. زض ٔمیبؼ ثؿیبض وٛچه ثتٛيػٜ  قٛز وٝ ٞط يه ٔعيتٞبی ٔرتّفی اؾتفبزٜ ٔیضٚـ

ب ثٝ قتٕبض ضفتتٝ ٚ   ٞتطيٗ آٖؾبظی زيٙبٔیه ِٔٛىِٛی يىی اظ زلیكٞبی حُ ٌٛ٘بٌٛ٘ی ٚخٛز زاض٘س وٝ قجیٝ٘ب٘ٛ، ضٚـ

ثیٙی وٙس. زض ازأٝ ثٝ تكطيح فٙبٚضی ٘ب٘ٛ ٚ ٞبيی ضا ثٝ ذٛثی پیفٞبی ٔٛضز ثطضؾی ثب چٙیٗ ٔمیبؼتٛا٘س ضفتبض ؾیؿتٓٔی

ٞتبی ٔیىتطٚ ٚ ٘تب٘ٛ ذتٛاٞیٓ     ٞبی ٔطؾْٛ حُ ٔؿبئُ ضا ثیبٖ وطزٜ، ٔرتهطی پیطأٖٛ خطيبٖإٞیت آٖ پطزاذتٝ، ضٚـ

 قسٜ ٔكبثٝ تحمیك حبيط ضا ثیبٖ ذٛاٞیٓ ٕ٘ٛز.ٌفت ٚ ٔطٚضی ثط وبضٞبی ا٘دبْ
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ٝ ثطضؾی ٔٛاز زض اثٗبز ٘ب٘ٛ ٚ اؾتفبزٜ اظ تدٟ أطٚظٜ ٚ ثتب تٛختٝ ثتٝ ضفتتبض      یعات ٘ب٘ٛ ثُٛض ضٚظ افعٖٚ ٌؿتطـ يبفتت

یتُ اظ  قتٛز. ثتٝ ٕٞتیٗ زِ   ٞب زض ايٗ اثٗبز ثیف اظ پیف احؿبؼ ٔیثطضؾی ٔٛاز ٚ ؾیؿتٓ ِعْٚ ذبل ٔٛاز زض ايٗ ٔمیبؼ

قتٛز. ٞتسف فٙتبٚضی ٘تب٘ٛ زضن ذتٛال ٚ ؾتبذت ا٘تٛأ ٔتٛاز،         فٙبٚضی ٘ب٘ٛ خٟت ثطضؾی ؾبذتبض ٔٛاز اؾتتفبزٜ ٔتی  

ؾبذتبضٞب ٚ افعاضٞب زض ٔمیبؼ ٘ب٘ٛٔتط اؾت. ايٗ ٔٛاز ٚ ؾبذتبضٞب ٕٔىٗ اؾت ذٛانی وتبٔلا ٔتفتبٚت اظ تتٛزٜ ٔتٛاز ٚ     

٘ب٘ٛٔتط ٌفتتٝ   100٘ب٘ٛٔتط تب  1/0ٞبيی ثٝ ا٘ساظٜ ٘ب٘ٛ ثٝ ؾیؿتٓ ثبقٙس. لاظْ ثٝ شوط اؾت وٝ اثٗبزؾبذتبضٞبی ثعضي زاقتٝ

قتٛ٘س، تحتت   ٞتب ٔتی  قٛز. ثُٛض وّی تدٟیعاتی وٝ زاضای اثٗبز ٘ب٘ٛٔتط ٞؿتٙس ٚ يب فٙبٚضی ٘ب٘ٛ ؾجت ُٖٕ وطزٖ آٖٔی

 ]5[قٛ٘س.ٔی ثٙسیٖٙٛاٖ فٙبٚضی ٘ب٘ٛ َجمٝ

 اقبضٜ زاقت: تٛاٖاظ خّٕٝ وبضثطزٞبی فٙبٚضی ٘ب٘ٛ ثٝ ٔٛاضز ظيط ٔی

 ٞب٘ب٘ٛوبٔپٛظيت 

 َٞب٘ب٘ٛوطيؿتب 

 ٘ب٘ٛشضات 

 ٛ٘ٔٛاز ؾبذتبض ٘ب 

       ٝ اؾتت.  أطٚظٜ وبضثطز فٙبٚضی ٘ب٘ٛ ٚ ثطضؾی ضفتبض ٔٛاز زض ايٗ اثٗتبز زض ّٖتٓ ٔىب٘یته ٘یتع ثؿتیبض ٌؿتتطـ يبفتت

ٝ زض ٔطثَٛت  حؿتٍط ٞبی زيٍط ظيؿتی، خطيتبٖ ثتیٗ زيؿته ؾترت ٚ     ؾَّٛ ،DNA  ٚRNAٞب، ثطضؾی ضفتبض پطٚتئیٗ

ٜ   اظ ٞبی ٌطيعٞب، خطيبٖ ؾیبَ زض پٕپضايب٘ٝ ٝ  ٔطوتع زض ٘یطٌٚتب ٞتبی شضات، ٔیىطٚٔٛتٛضٞتب،   ای، خساوٙٙتسٜ ٞتبی ٞؿتت

آيٙتس.  ٞبی پبقف ؾٛذت اظ خّٕٝ وبضثطزٞبی ايٗ فٙتبٚضی ثتٝ قتٕبض ٔتی    ٞب، تدٟیعات تعضيك ٔٛاز، ؾیؿتٓٔیىطٚپٕپ

ٖ   تٛاٖ تدٟیعايٕٗ آ٘ىٝ أطٚظٜ ثب پیكطفت تىِٙٛٛغی ٔی ٞتب زض وبضثطزٞتبی   تی ثب ٔمیبؼ ٔیىتطٚ ٚ ٘تب٘ٛ ؾتبذتٝ ٚ اظ آ

  قسٜ اؾتفبزٜ ٕ٘ٛز. شوط

 ]6[تٛاٖ اقبضٜ وطز:خٟت ثیبٖ إٞیت ٔمیبؼ ٘ب٘ٛ ثٝ پٙح ٔٛضز ٔی

زض ايٗ ٔمیتبؼ ذتٛال    ٞبی ٔٛاز ثب تغییط ثٝ ٔمیبؼ ٘ب٘ٛ ٔتفبٚت ذٛاٞٙس ثٛز.قىُ اِىتطٖٚذٛال ٔٛخی -1

ِىتطيىی ٚ ٔغٙبَیؿیتٝ ٔٛاز تغییط ذٛاٞٙس وطز، اٌطچٝ ؾبذتبض قیٕیبيی ٔتٛاز  ثٙیبزی ٔثُ زٔبی شٚة، ثبض ا

 وٙس.تغییط ٕ٘ی

وتٝ ثتٝ   ٞبی ثیِٛٛغيه ؾتبظٔب٘سٞی ٔتٛاز زض ٔمیتبؼ ٘تب٘ٛ اؾتت، ثُتٛضی      تطيٗ ذٛال ؾیؿتٓيىی اظ ٟٔٓ -2

ل ٞتب ايتبفٝ وتطزٜ ٚ ٔتٛاز خسيتس ثتب ذتٛا       تٛاٖ خعئیبت ٔهٖٙٛی ثٝ ٔٛاز ٚ ؾَّٛوٕه فٙبٚضی ٘ب٘ٛ ٔی

 ٔتفبٚت ايدبز وطز.
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ٓ   ٔٛاز ثب ٔمیبؼ ٘ب٘ٛ زاضای ؾُح ظيبزی ٞؿتٙس وٝ ؾجت قسٜ تب اظ آٖ -3 ٞتبی  ٞب زض ٔتٛاز وتبٔپٛظيتی، ؾیؿتت

 ؾبظی ا٘طغی اؾتفبزٜ قٛز.ٚ شذیطٜ 2، تعضيك ٔٛاز1ٚاوٙكی

قتٛز تتب   اثطات وكف ؾُحی ٚ اِىتطٍٚٔٙتیه افعايف يبفتٝ وٝ ؾجت ٔتی  ،ثسِیُ اثٗبز وٛچه ٔٛاز ٘ب٘ٛ -4

 تط قسٜ ٚ وٕتط قىٙٙسٜ قٛ٘س.از ثب ايٗ اثٗبز ؾرتٔٛ

ٞبی ٔٛخی، زض ٔمبيؿٝ ثب ا٘ساظٜ ٔٛاز ٘ب٘ٛ لبثتُ ٔمبيؿتٝ قتسٜ ٚ ايتٗ ٔتٛاز ضا      ٔمساض تمبثُ شضات زض پسيسٜ   -5

 ؾبظز.خٟت وبضثطزٞبی اِىتطٚ٘یه ٘ٛضی ٔٙبؾت ٔی

 ّای حل هسائلرٍش 3-2

-ٔتی ٞبی ٔرتّفی بض خطيبٖ ؾیبَ زض اثٗبز ٘ب٘ٛ اظ ضٚـضفت اظخّٕٝ ثطضؾیٞب ٚ خٟت ثطضؾی ضفتبض ٔٛاز ٚ ؾیؿتٓ

يبثٙس. خطيبٖ ؾتیبَ ثتب اثٗتبز ٘تب٘ٛ زض     ٞبی ٔرتّف ٌؿتطـ يبفتٝ ٚ ثٟجٛز ٔیزٞٝٞب زض ََٛ اؾتفبزٜ وطز. ايٗ ضٚـتٛاٖ 

َ      اظ آٖٔٛاضز ٔرتّفی وبضثطز زاضز وٝ زض لؿٕت لجّی ثٝ ثطذی   ثتسٖ ا٘ؿتبٖ،  ٞتبی  ٞتب اقتبضٜ قتس. خطيتبٖ اَتطاف ؾتّٛ

ٞبی ؾٛذتی اظ خّٕٝ ٔتٛاضزی ٞؿتتٙس وتٝ زض    ٞبی زاضٚضؾب٘ی ٚ خطيبٖ ؾیبَ زض پیُٞب، ؾیؿتٓثطضؾی ّٖٕىطز ٘بِِ٘ٛٛٝ

ٜ  ٞبی ٔرهٛل ثطای تحّیُ ايٗ خطيبٖاظ ضٚـ سٞب ثب خطيبٖ ؾیبَ زض ٔمیبؼ ٘ب٘ٛ ؾط ٚ وبض زاضيٓ ٚ ثبيآٖ -ٞتب اؾتتفبز

ايتٗ   1-1ُٔتبثك ثرتف   إٞیت ثؿعايی ثطذٛضزاض اؾت، چطاوتٝ   ٞب اظوطز. اؾتفبزٜ اظ ضٚـ ٔٙبؾت زض حُ ايٗ خطيبٖ

ٞبيی ثب ٔمیبؼ ِٕٔٗٛی زاقتتٝ ٚ حتتی تٗطيتف ذتٛال ٔتٛاز زض ايتٗ اثٗتبز ٔتفتبٚت         ٞب ضفتبضی ٔتفبٚت ثب خطيبٖخطيبٖ

 تط وٝ ثب فیعيه ٔؿأِٝ ٔٛضز ثطضؾی ُٔبثمت زاض٘س، اؾتفبزٜ وطز. تط ٚ زلیكاظ فطيیبت وبُٔ سذٛاٞس قس ٚ ثبي

ٖ   ٛض وّی ؾٝ ضٚـ ثطای حُ پسيسٜثُ ٞتب  ٞبی ٔرتّف ٚخٛز زاض٘س، وٝ زض ازأٝ ثٝ تٛيتیحبتی وّتی پیطأتٖٛ آ

 اقبضٜ ذٛاٞیٓ وطز.

 ّای تحلیلیرٍش 3-2-3

ٞتبی ضيبيتی ايتٗ    قٛز تب ٔٗبزلات حبوٓ ثط ٔؿأِٝ ضا اؾترطاج وطزٜ ٚ ثٝ وٕه ضٚـؾٗی ٔی ٞبزض ايٗ ضٚـ

زض آٔتسٜ ٚ ايتٗ ضٚاثتٍ     یايٗ ضٚـ فیعيه حبوٓ ثط ٔؿبِٝ ثٝ قتىُ ضٚاثُت   ٔٗبزلات ضا حُ وطز. ثب تٛخٝ ثٝ ايٙىٝ زض

-ٔرتّف ثٝ حؿتبة ٔتی   ٔؿبئُتطيٗ ضٚـ ثطای حُ تٛاٖ ٌفت وٝ ايٗ ضٚـ زلیكقٛ٘س، ٔیثهٛضت ضيبيی حُ ٔی

ذبنی اؾتفبزٜ ٘كسٜ ٚ خٛاة ثسؾت آٔسٜ زلیك اؾتت. ثتسيٗ َطيتك يته حتُ       آيس، چطاوٝ زض ضٚ٘س حُ اظ فطيیبت

 ثطضؾی ٕ٘ٛز.  تٛاٖ ٔیثٝ وٕه آٖ اثط پبضأتطٞبی ٔرتّف ضا ثطاحتی  آيس وٝفیعيىی اظ ٔؿأِٝ ثسؾت ٔی ضيبيی ٚ

ٞبی ثؿیبضی ثٛزٜ ٚ حُ ٞبی فیعيىی زاضای پیییسٌیٖیت ايٗ ضٚـ آٖ اؾت وٝ ٖٕٛٔب ضٚاثٍ حبوٓ ثط پسيسٜ

تتٛاٖ  ٔیٞب يه حُ وبُٔ ٚ خبٕٔ اظ آٖقٛ٘سٜ أىبٖ پصيط ٘جٛزٜ ٚ يب زض قطايٍ ذبل ٞب ثسٖٚ فطيیبت ؾبزٜزلیك آٖ

                                                
1  reacting systems 
2 drug delivery 
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اظ فطيیبت ؾبزٜ قٛ٘سٜ اؾتفبزٜ قٛز وٝ ايٗ وبض ذٛز ؾجت قسٜ تتب زلتت ايتٗ ضٚـ     سثسؾت آٚضز. ثٝ ٕٞیٗ زِیُ ثبي

يبثس ٚ ٘تبيح ثسؾت آٔسٜ اظ ٘تبيح ٚالٗی فبنّٝ ثٍیطز. زض ٘تیدٝ اظ ايٗ ضٚـ ثتطای ٔؿتبئُ ؾتبزٜ ٚ يتب ثتب ٞٙسؾتٝ       وبٞف

ؾبظی ضٚاثٍ، اذتلاِی زض ٘تبيح ثسؾت آٔسٜ ثٛختٛز  قٛز وٝ ثىبضٌیطی فطيیبت ٔرتّف خٟت ؾبزٜؾبزٜ اؾتفبزٜ ٔی

آٚضز. ايٗ ضٚـ ٖٕٛٔب زض ثطضؾی خطيبٖ ؾیبَ وٝ زاضای ضٚاثٍ پیییسٜ ٔحبؾجبتی ثتٛزٜ ٚ پبضأتطٞتبی ثؿتیبضی زض    ٕ٘ی

 قٛز.ٞب زذیُ ٞؿتٙس، اؾتفبزٜ ٕ٘یحُ آٖ

 ّای تجرتیرٍش 3-2-2

ٞبی ٔرتّف وبضثطز زاقتٝ ٚ ٕٞیٙبٖ زض ٔٛاضز ٌٛ٘تبٌٖٛ  ٞبی زٚض خٟت ثطضؾی پسيسٜتٌٝصقٞب اظ ايٗ ضٚـ

اظ ٘تبيح آظٔبيكٍبٞی ٚ تدطثی ثتطای   ٞبقٛز. ٕٞبُ٘ٛضوٝ اظ ٘بْ ضٚـ ٔكرم اؾت، زض ايٗ ضٚـاؾتفبزٜ ٔی ٞباظ آٖ

فبزٜ اظ تدٟیتعات ٔٙبؾتت ٚ   ثٝ ٕٞیٗ زِیُ ٘تبيح ثسؾت آٔسٜ ثٝ قتطٌ اؾتت   قٛز.ثطضؾی يه پسيسٜ فیعيىی اؾتفبزٜ ٔی

-ٞبی زيٍتط اؾتتفبزٜ ٔتی   ٌیطی زلیك وبٔلا ٔٗتجط ثٛزٜ ٚ اظ اَلاٖبت آٖ خٟت نحت ؾٙدی ضٚـٞبی ا٘ساظٜزؾتٍبٜ

ٞبی تدطثی، ذُتبی  آظٔبيفثط ثٛزٖ، ِعْٚ نطف ٚلت ثؿیبض زض ا٘دبْ ّٖیطغٓ ٘تبيح زلیك ايٗ ضٚـ ثسِیُ ٞعيٙٝ قٛز.

ؾبظی زلیك پسيسٜ، ايٗ ضٚـ ثٝ ٔطٚض ختبی ذتٛز ضا ثتٝ    طَ تٕبْ پبضأتطٞب ٚ قجیٝفطزی ٚ ذُبی زؾتٍبٜ ٚ زقٛاضی وٙت

-ٞبی زيٍتط وٕته ٌطفتتٝ ٔتی    ٞبی زيٍط زازٜ اؾت ٚ زض ضٚ٘س ثطضؾی يه پسيسٜ اظ آٖ ثطای تبيیس ٘تبيح ضٚـضٚـ

 قٛز. 

 ّای ػذدیرٍش 3-2-1

يفطا٘ؿتیّی حتبوٓ ثتٝ    وتٝ ثتب تجتسيُ ٔٗتبزلات ز     ٞؿتتٙس ٞتب  ٞبی ٖسزی يه قیٜٛ خسيس خٟت حُ پسيتسٜ ضٚـ

ٜ  ٞبس. ايٗ ضٚـ٘پطزاظٞب ٔیٔٗبزلات خجطی ٚ اٖٕبَ فطيیبت ٔرتّف ثٝ ثطضؾی ايٗ پسيسٜ ٞتب  ٔٗبزلات حبوٓ ثط پسيتس

س وتٝ  ٘ت آٚضؾبظی وطزٜ ٚ ثب ٔحبؾجبت ٔطثَٛٝ ضفتبض ؾیؿتٓ ضا ثب زلت ٔٙبؾت ثسؾت ٔیٞبی ٌٛ٘بٌٖٛ ؾبزٜضا ثٝ ضٚـ

 ـ      سضتٕٙس اؾت،ٞبی ل٘یبظٔٙس ضايب٘ٝ ايٗ ٔحبؾجبت ٞتبی ٔحبؾتجبتی ٚ   وٝ ثتٝ ٔتطٚض ظٔتبٖ ٚ ثتب پیكتطفت ضٚظ افتعٖٚ ضٚ

ٜ     افعايف لسضت ٔحبؾجبتی ضايب٘ٝ ٞتب ٚ ثطضؾتی ضفتتبض    ٞبی ٔٛخٛز، ايٗ ضٚـ ثٗٙٛاٖ يته اثتعاض لسضتٕٙتس زض حتُ پسيتس

 قٛز.ٞبی ٔرتّف قٕطزٜ ٔیٞبی ٌٛ٘بٌٖٛ زض ظٔیٙٝؾیؿتٓ

ٞبی اٚيّتطی ثتٝ ؾتٝ زؾتتٝ ضٚـ اذتتلاف      . ضٚـٞؿتٙسلاٌطا٘ػی  اٚيّطی ٚ زيسٌبٜٞبی ٖسزی قبُٔ زٚ ضٚـ

ثبثتت اؾتتفبزٜ    ٞتب اظ زؾتتٍبٜ ٔرتهتبت   ثطضؾتی پسيتسٜ  قٛ٘س ٚ زض تمؿیٓ ٔی 3ٚ إِبٖ ٔحسٚز 2، حدٓ ٔحسٚز1ٔحسٚز

ٚ  ٞبی لاٌطا٘ػی ٘یع ٍٕٞبْ ثتب شضٜ قتسٜ  وٙٙس. ضٚـثیٙی ٔیوطزٜ ٚ ضفتبض ٚاثؿتٝ ثٝ ٔىبٖ ٚ ظٔبٖ ؾیؿتٓ شضات ضا پیف

                                                
1   Finite Difference 
2  Finite Volume 
3  Finite Element 
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، 1ثتٝ ضٚـ زيٙبٔیته ِٔٛىتِٛی    ٞبی لاٌطا٘ػیاظ خّٕٝ ضٚـ س.٘آٚضثسؾت ٔیٞب ضفتبض شضات ضا ثب ثطضؾی حطوت آٖ

 ـ اقبضٜ  تٛأٖی 3ؾبظی زيٙبٔیه لاٍ٘ٛيٗقجیٝ ٚ 2ضٚـ ٔٛ٘ت وبضِٛ ٞتبی ٔتصوٛض ضفتتبض شضات    وطز. ٞتط يته اظ ضٚ

رتّف ثؿتٝ ثٝ زلتت ٔتٛضز ٘یتبظ ٚ ضفتتبض ؾیؿتتٓ، زاضای      وٙٙس ٚ زض ٔٛاضز ٔٞبی ٔرتّفی ثطضؾی ٔیؾیؿتٓ ضا اظ زيسٌبٜ

زلت ٔتفبٚتی ٞؿتٙس. ثٝ ٕٞیٗ زِیُ ٞط وساْ زاضای وبضثطزٞبی ٔتٖٙٛی ٞؿتٙس. زض ازأٝ ثٝ تٛيتیح ٔرتهتطی پیطأتٖٛ    

 ]7[پطزاظيٓ.ٞب ٔیايٗ ضٚـ

 ضٚـ زيٙبٔیه ِٔٛىِٛی 

 ـزِی اؾتفبزٜ ٔتی ٞبی تٗبٞبيی وٝ ثطای ؾیؿتٓايٗ ضٚـ قبُٔ زٚ قىُ وّی اؾت؛ ضٚـ -قتٛ٘س ٚ ضٚ

ٞبی زيٙبٔیه ِٔٛىِٛی تٗبزِی ٖٕٛٔب زضٔٛضز ؾیؿتٓ .]8[قٛ٘سٞبی غیطتٗبزِی اؾتفبزٜ ٔیٞبيی وٝ ثطای ؾیؿتٓ

وٝ ثطاثط ثتب خٕتٕ    ٘یع تٗساز شضات ٚ حدٓ ؾیؿتٓ ثبثت اؾت. ا٘طغی وُ ؾیؿتٓضٚز وٝ زض آٖ ٔٙعٚی ثٝ وبض ٔی

 اؾت.وبُٔ ايٗ ضٚـ زض فهُ زْٚ آٚضزٜ قسٜثبثت اؾت. قطح قٛز، ٞبی خٙجكی ٚ پتب٘ؿیُ ٔیا٘طغی

 ِٛيب ضٚـ اتفبلی ضٚـ ٔٛ٘ت وبض 

زض ايٗ ضٚـ ٔىبٖ شضات ثُٛض اتفبلی تِٛیس قسٜ ٚ پیىطثٙسی ِٔٛىِٛی تِٛیتس قتسٜ، فمتٍ ثتب پیىطثٙتسی      

      ِٛ ی پیكیٗ ٔطتجٍ اؾت. ايٗ ضٚـ ثط اؾبؼ ثطضؾی ؾُح ا٘طغی تٛؾتٍ ثطضؾتی تهتبزفی ٞٙسؾتٝ ؾیؿتتٓ ِٔٛىت

ٝ     ٞبی ٔحبؾجبتی ثىبضٔیای اظ اٍِٛضيتٓاؾت ٚ زض آٖ زؾتٝ ٓ   ضٚ٘تس وتٝ ثتٝ ٔٙٓتٛض قتجی ٞتبی  ؾتبظی ضفتتبض ؾیؿتت

 ـ   وبضٔیٔرتّف فیعيىی ٚ ضيبيی ثٝ ٚ ٞبضٚ٘س. ايٗ ضٚـ ثٛاؾُٝ َجیٗتت اتفتبلی ثتٛزٖ اظ ؾتبيط ضٚ ـ )ٔب٘ٙتس ض

 .اؾتغیطخجطی ز، چطاوٝ قٛزيٙبٔیه ِٔٛىِٛی( ٔتٕبيع ٔی

ٕ    تفبلی، تٗساز ظيبزی پیىطثٙتسی ؾبظی ازض قجیٝ قتٛز. ا٘تطغی پتب٘ؿتیُ    آٚضی ٔتی )ؾتبذتبض ٞٙسؾتی( خٕت

ٞب ثتطای ٔحبؾتجٝ ذتٛال تطٔٛزيٙتبٔیىی ؾیؿتتٓ اؾتتفبزٜ       ز ٚ ايٗ زازٜقٛٞب ٔحبؾجٝ ٔیٞطيه اظ ايٗ پیىطثٙسی

ٜ ٔتٛضز  وٝ زض ضٚـ زيٙبٔیه ِٔٛىِٛی، تحَٛ ؾیؿتٓ ِٔٛىِٛی زضفٛانُ ظٔب٘ی ثؿتیبض وٛتتب  قٛ٘س، زضحبِیٔی

-٘ٓط ٌطفتٝ ٕ٘ی ٞبی زيٙبٔیه ِٔٛىِٛی، ا٘ساظٜ حطوت شضات زضٌیطز. ٕٞیٙیٗ ثطذلاف ضٚـُٔبِٗٝ لطاض ٔی

 قٛ٘س، ثٝ ٖجبضت زيٍط ا٘ساظٜ حطوت شضات ثطای ٔحبؾجٝ ذٛال تطٔٛزيٙبٔیىی لاظْ ٘یؿت.

 ٝؾبظی زيٙبٔیه لاٍ٘ٛيٗقجی 

ثتٝ ٔٙٓتٛض   وتٝ  ٚاثؿتتٝ ثتٝ ٘یتطٚ     ض آٖ زٚ خّٕت  ؿیّی اتفبلی اؾت وتٝ ز ٔٗبزِٝ لاٍ٘ٛيٗ يه ٔٗبزِٝ زيفطا٘

ٝ  ثٝ  لبٖ٘ٛ زْٚ ٘یٛتٗ ٘ٓط قسٜ، ترٕیٗ اثطات ٔطثٌٛ ثٝ زضخبت آظازی نطف ٜ  ايتبف ايتٗ زٚ خّٕتٝ    اؾتت. قتس

 زٞٙسٜ ٘یطٚی انُىبن ٚ ٘یطٚی تهبزفی ٞؿتٙس.٘كبٖ

                                                
1  Molecular Dynamics 
2   Mont Carlo 
3  Longvin dynamics 
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ضٚـ ٖسزی يىی اظ ايٗ تٛاٖ اؾتفبزٜ وطز. ٔی یٞبی ٔرتّفِٔٛىِٛی اظ ضٚـٔیه ؾبظی زيٙبخٟت ا٘دبْ قجیٝ

ٝ   اؾتفبزٜ وطز تٛأٖی افعاضٞبی ٔٛخٛزقٛز وٝ زض آٖ اظ ٘طْٞب ٔحؿٛة ٔیضٚـ ؾتبظی تٛؾتٍ   ٚ يب وّیٝ ٔطاحتُ قتجی

ٝ   ٘ٛيؿی ٖسزیثهٛضت ثط٘بٔٝ فطز اذیتط ٚ حدتٓ    ٞتب زض پتػٚٞف  ؾتبظی ٘ٛقتٝ قٛز. ثب تٛخٝ ثٝ حدٓ ثبلای تٗتساز قتجی

٘ٛيؿی وّیتٝ ٔطاحتُ زض ايتٗ پتػٚٞف ز٘جتبَ      ٔحبؾجبتی ثبلا ثسِیُ افعايف اثٗبز ؾیؿتٓ ٔٛضز ثطضؾی ٚ شيك ٚلت، ثط٘بٔٝ

ْ ؾبظی وٕه ٌطفتٝافعاضٞبی ٔٛخٛز خٟت قجیٝ٘كسٜ ٚ اظ ٘طْ افعاضٞتبی ٔٛختٛز اظ زلتت ثؿتیبض     قسٜ اؾت. ثٗلاٜٚ ٘تط

ٝ     ٔٙبؾجی ثطذٛضزاض ثٛزٜ ٚ اُ٘ٗبف پصيطی ٔٙب ٞتبی اتٕتی   ؾجی زاض٘س؛ ثسيٗ تطتیت وتٝ اظ تٛاثتٕ پتب٘ؿتیُ ٔتفتبٚت، قتجى

-ٔیٞبی ٔرتّف ثطای ايدبز قطايٍ زٔب ثبثت ٚ فكبض ثبثت ٚ ثُٛض وُ اٖٕبَ قطايٍ زِرٛاٜ وبضثط ٔرتّف ٚ اٍِٛضيتٓ

ْ  تٛاٖ  ٝ    اؾتفبزٜ وطز ٚ ٕٞیٙیٗ اوثط ايتٗ ٘تط ٝ ؾتبظی ثتط ضٚی چٙتسيٗ    افعاضٞتب زاضای لبثّیتت اختطای قتجی )پطزاظـ ٞؿتت

ٝ  ٞب ضا چٙسيٗ ثطاثط ٔیؾبظیوٝ ؾطٖت اخطايی قجیٝ ٞؿتٙس ٔٛاظی( ٞتب اظ ٘تطْ   ؾتبظی وٙس. ثٝ ٕٞیٗ زِیُ زض تٕتبٔی قتجی

ؾتبظی زيٙبٔیته ِٔٛىتِٛی ٖجبضتٙتس     افعاضٞبی ٔٛخٛز زض قجیٝافعاض خٟت ٔسِؿبظی خطيبٖ وٕه ٌطفتیٓ. ِیؿتی اظ ٘طْ

 اظ:

ٞبی ٔرتّتف ٔرهتٛل ٔتٛاز    ِٔٛىِٛی ولاؾیه اؾت، وٝ قبُٔ پتب٘ؿیُ ايٗ پىیح يه وس زيٙبٔیه: ]3[ 3لوپس

ٞبی ٔمیبؼ ٔتعٚ ٚ زضقتت اؾتت. اظ    ٞبی ظيؿتی ٚ پّیٕطٞب(، ٔٛاز خبٔس )فّعات ٚ ٘یٕٝ ضؾب٘بٞب( ٚ ؾیؿتٓ٘طْ )ِٔٛىِٛی

-زٜ ٔتی ؾبظی شضات زضقت زض ٔمیبؼ اتٕی، ٔعٚ ٚ ثعضٌتتط اؾتتفب  ٞب ٚ ٕٞیٙیٗ خٟت قجیٝايٗ وس ثطای ٔسِؿبظی اتٓ

ٝ  ؾبظی ثٝ وٕه آٖ اؾتت؛ ثُتٛضی وتٝ ٔتی    ٞبی لبثُ قجیٝقٛز. ٔعيت ايٗ پىیح تٙٛٔ ؾیؿتٓ ٞتب، قتطايٍ   تتٛاٖ ٞٙسؾت

حبوٓ ٚ ثُٛض وّی خعئیبت يه ؾیؿتٓ ضا ثُٛض زِرٛاٜ ثٛؾیّٝ آٖ ٔسِؿتبظی وتطزٜ ٚ ٘تتبيح آ٘تطا ٔكتبٞسٜ ٕ٘تٛز. ايتٗ        

بظی ا٘ٛأ خطيبٖ ؾیبَ ثتب قتطايٍ ٔرتّتف وتبضآيی لبثتُ      ؾپىیح ٕٞٛاضٜ تٛؾٍ وبضثطاٖ ثٝ ضٚظ ضؾب٘ی قسٜ ٚ زض قجیٝ

 تٛخٟی زاضز. 

ٞتب  ٞتب، اؾتیسٞبی ٘ٛوّئیته ٚ چطثتی    ٞبی قیٕیبيی ٔثُ پطٚتئیٗايٗ پىیح ٘یع خٟت ثطضؾی ِٔٛىَٛ: ]2[ 2گرٍهکس

ٖ تٛا٘س تمبثَُطاحی قسٜ وٝ ٔی ٓ       ٞبی پیٛ٘سی پیییسٜ ثتیٗ آ ی ٞتب ٞتب ضا ثتٝ ذتٛثی ٔسِؿتبظی وٙتس. ٕٞیٙتیٗ زض ؾیؿتت

 ٌیطز.غیطثیِٛٛغی ٔثُ پّیٕطٞب ثؿیبض ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔی

ٜ    قسٜ اؾتفبزٜ ٔتی افعاض خٟت ثطضؾی زيٙبٔیه ؾیؿتٓ شضات ثٟیٙٝايٗ ٘طْ: ]1[ 1دی َّام -قتٛز وتٝ ٔعيتت آٖ ثٟتط

ُ    ٌیطی اظ وبضت  ـٞبی ٌطافیىی خٟت افعايف ؾطٖت ٔحبؾتجبتی اؾتت. ا٘تٛأ پتب٘ؿتی َ  ٞتب ٚ ضٚ ٌیتطی  ٞتبی ا٘تٍتطا

 اؾت.ف زض ايٗ پىیح ٌٙدب٘سٜ قسٜٔرتّ

                                                
1  Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator(LAMMPS) 
2 GROMACS 
3 HOOMD 


