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م� د ا م و  ر  د پ ب  یم  تقد         

    ب پاس تعبیری عظیم وی انسانیی شان ازی کلمه ایثاری وی از خودی گذشتگیی
   ب پاس محبتی هی  بی دییغشان ک هگز فروکشی نمی کند.

م� همسر ب  یم  تقد         

  ب پاس عاطفه سرشار ک سای مهربانیشی سای سار زندگییم می باشد.



ری       گذا س  ا سپ     

رییش قصر آید و اندیشه ویاصفان ازی نعت اوی فریو ماند. وییندی ی ک دیدهی بینایان ازی دیدا خنیستین بیی پ وی آن آخیرین بی پسین را؛ خدا     حمد و سیپاس خدیای یی را آن 
عیی کردی وی ب مقتضای ی مشیتی خویش جام ی  هستی پوشاندی وی ب همان ره ک ارادت اوی بیودی روان داشت وی رهسپار طریق محیبتی خویش گردیانید.    آفریدگان را ب قدرت خود ایبدا

   چون ایشانی را ب پ راندی کسی را یارای  ویاپس گراین نبوید و چون واپسی داردی کسی را یارای  پ تختن نباشد.
کییییییاهد وی ب آن ک اندیکشی عناییت کردهی چیزی  بیفزیاید.    ه زندیه جانیی را از رزق مقسوم�ی خویش توشی ای  معلوم�ی نیهاد؛ی آن سان ک کس نتویاندی ازی آن ک افیزونش دایده؛ی اندکی ب

   منزیه و پاک استی نم�ی هی  او وی نگسستنی استی نعمت هی  او.ی
ویینیدی  را کی خیودی را بی میا شناسیانید وی شییوه ی  سیپاسیگزاریش را بی میا الیهیام� کیرد وی ابیویاب علیم ربیوبییت خیویش را بی روی  میا بگشیادی وی میا را بی اخلص ی دی تیوحییدی اوی راهی نمیوید و ازی الحیاد و     حمید وی سییپاس خدیا

تدید د امر وی ی ب دور داشت.ی
خبیشییایش اوی هسیییتندی گیییوی  سیییبقتی    اوی را سیییپاس گیییوی چینییان سپاسیییی کییی چیییون د میییان سیپاسیییگزارانش زیسیییتن بگیرییییم؛ همیییوارهی بیییا میییا باشییید و بییی ییییاری  آن از همیییه ی  آنییینی کییی خواسیییتار خیشییینویدی  وی 

ببای.



نی  ا د ر د ق     

یدیه اسییتی، بیی خییودی وظیفییه مییی دانییم تیی از تیمییامی عیزانییی کیی راهیگشییای ی اییین تحقیییق بییویدهی انیید، تشییکر وی قییدریدانیی نمییایم. امیییدی  اکنییون کیی دی سییای ایزیید منییان، اییین پایییان نییمی بیی اتیمییام�ی رس
اسیت ک سپاس بی دییغ ایینجانبی را بپذیند.ی

کییییییار ابیاهیم زیادیه ک همواهی راهنما و راهیگشای ی اتمام�ی و اکل ا این تحیقیق بودیه اندی نیهاییت تشکر و قدردیانی را دیارم�. از اسیتادی راهنیمای  محترم�، جنابی آقی ی دکتر علییرضا راست
از اسیتادی مشاورمحترم�،ی جناب آقی  دکیترجاب جیهان ب سردویدی ی ک همویاره مرا از نیقطه نظرات خودی بهرمیند ساختهی انید، با تمام�ی وجیودی تشکرو قدردانیی می نمایم.

از اسیتادی  دیاور محیترم� جنابی آقی ی دکیترجیعفر عظمتی   ک قبول ای زحمت فرمیودیه و دایوری  این پایان نم را ب عهدیه گرف،ی تشکر می نماییم.
جتربیاتشان د طول ا تحصیلی بیهرمندی شدم�، قدردانیی می نمایم. د نهاییت ازی تمامی اساتیید محیترمی ک از 

مهی دکیتری مرییم  از دیوستانی عیزی ی ک ب نحویی  د انجام�ی این پایان نیم ب بنده لطف داشته اندی، ب خصوص ی آقیان دکتری صادیق افیشاری ،یریامیین فتحعلییی پیور،  دکیتر جللیی نییای  وی  خانی
آیتبای ، دکتر مینا ییعقوبیی و  دکتری معصومی اییقایی  تشکر می نمایم.

لییل قلیی نادی
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            چکیده

  بررسی جداسازی یون های آلینده ی آب روش شبیه سازی دینامیکمفید برای             یکی از روش های 
 مولکولی می باشد. در این پایان نامه شبیه سازی دینامیک مولکولی جداسازی یون های کلر و سسسدیم از
 آب با استفاده از نانو صفحات گرافنی انجام گرفته ونتایج نشان می دهند کسسه حفسسره هسسای نسسانومتری در
 صفحات گرافن را می توان به نحو مؤثری در جداسازی یون ها ازآب به کسسار بسرد. بسسا اسستفاده از شسبیه
 سازی دینامیک مولکولی عملکرد جداسازی چنیسسن نسسانو حفسسره هسسایی را بسسه صسسورت تسسابعی از عوامسسل

 تمامی شبیه سازی های انجام گرفته توسسسط نسسرم افسسزارشیمیایی و میدان الکتریکی اعمالی بیان می کنیم.
NAMDصورت گرفته است .

        کلمات کلیدی:
       دینامیک مولکولی؛  آلودگی آب؛  یون؛  نانوصفحه ی گرافنی



                                          

فصل اولفصل اول                              
 مقدمه و تئوری مقدمه و تئوری                  



- مقدمه1-1         

          شبیه سازی رایانه ای نقش بسزایی در حل بسیاری از مسائل ایفسسا مسسی کنسسد. مسسسائلی کسسه بسسدون وجسسود
ای فقط با استفاده از تقریب قابل حل هستند یا اساس ًا حلی برای آنها وجود نسسدارد.یکسسی از روش اهساز  شبی
ای رایانه ای به صورت اهساز ای رایانه ای است. شبی اهساز  های موجود برای بررسی ساختار و رفتار مواد شبی
 پلی میان مقیاس های میکروسسکوپی و ماکروسسکوپی عمل می کند و در واقع راه مستقیمی برای رسسسیدن
 از ویژگی های میکروسسکوپی به خواص ماکروسسسسکوپی و تجربسسی مسسورد نظسسر در اختیسسسارقرارمی دهسسد
الها با توجه به سسساختار و ای رایانه ای برای محاسبه ی خواص مولکو اهساز  .امروزه با پیشرفت فناوری شبی
 برهمکنش های میکروسسکوپی بین آن ها مورد توجه قرار گرفته است که در این خصوص مسسی تسسوان بسسه
 نقش آن در فرایند نانو اشاره کرد که در آزمودن صحت فرضها ونظریه های فیزیکی در مورد نانو سیسسستم

].1-3ها اهمیت دارد[

- تاریخچه ی نانو2-1        

          در طول تاریخ از زمان یونان باستان تاکنون مردم و بخصوص دانشمندان بر این باور بودند که مواد را می
 توان آن قدر به اجزای کوچک تقسیم کرد تا به ذراتی رسید که خرد ناشسسدنی هسسستند و ایسسن ذرات بنیسسان
اینانو دانست چسسرا  مواد را تشکیل می دهند. شاید بتوان دموکریتوس فیلسوف یونانی را پدر علوم و فناور

  سال قبل از میلد مسیح اولین کسی بود که واژه ی اتم را که به معنای تقسسسیم ناشسسدنی400که در حدود 
در زبان یونانی است برای توصیف ذرات سازنده مواد بکار برد.

اشهای بسیار، دانشمندان تاکنون  اهاند.108        با تحقیقات و آزمای   نوع اتم و تعداد زیادی ایزوتوپ کشف کرد
اهاند. بسسا ایسسن انها تشکیل شسسد اکها و لپتو امها از ذرات کوچکتری مانند کوار  آنها همچنین پی برده اند که ات
افها در تاریخ پیدایش این فناوری پیچیده زیاد مهسسم نیسسست.  نقطسسه شسسروع و توسسسعه اولیسه  حال این کش
اهگران  فناوری نانو به طور دقیق مشخص نیست. شاید بتوان گفت که اولیسن نسانو تکنولوژیسست هسا شیشس
اهانسسد. البتسسه ایسسن ایکرد اههایشان استفاده م الدادن شیش ابهای قدیمی برای شک اهاند که ازقال  قرون وسطایی بود



ایکند. در آن زمان برای ساخت اهکردن طل به شیشه رنگ آن تغییر م ایدانستند که چرا با اضاف اهگران نم  شیش
اههای اایشده است و با این کسسار شیشسس اههای کلیساهای قرون وسطایی از ذرات نانومتری طل استفاده م  شیش
اههای بسیار قدیمی یافت اماکنون در بین شیش اهها ه ایآمده است. این قبیل شیش  رنگی بسیار جذابی بدست م
اهها برپایه این حقیقت استوار است که مسسواد بسسا ابعسساد نسسانو دارای اهوجودآمده در این شیش ایشوند. رنگ ب  م

ایباشند. همان خواص مواد با ابعاد میکرو نم
اههای تزیینسسی جسسام          در واقع یافتن مثال هایی برای استفاده از نانو ذرات فلزی چندان سخت نیست. رنگدان
اهای از آنهاست. این جام هنوز در مسسوزه  مشهور لیکرگوس در روم باستان ( قرن چهارم بعد از میلد) نمون
 بریتانیا قرار دارد و بسته به جهت نور تابیده به آن رنگ های متفاوتی دارد. نور انعکسساس یسسافته از آن سسسبز
ایشود. آنسسالیز ایسسن شیشسسه حکسسایت از وجسسود  است ولی اگر نوری از درون آن بتابد، به رنگ قرمز دیده م

 14) دارد ، که حاوی نقره و طل با نسبت مولی تقریبا nm (700مقادیر بسیار اندکی از بلورهای فلزی ریز
 است حضور این نانوبلورها باعث رنگ ویژه جام لیکرگوس گشته است.1به 

اتهای فناوری نانو در آینده منتشر سسساخت. بسساوجود1959        در سال اهای را دربارة قابلی   ریچارد فاینمن مقال
ابشده بود، ریچارد فاینمن را به عنوان پایه گذار این علسسم اتهایی که توسط بسیاری تا آن زمان کس  موقعی
ایشناسند. فاینمن که بعدها جایزه نوبل را در فیزیک دریافت کرد درآن سسسال در یسسک مهمسسانی شسسام کسسه  م
 توسط انجمن فیزیک آمریکا برگزار شده بود؛  سخنرانی کرد و ایده فناوری نانو را برای عموم مردم آشکار
 ساخت. عنوان سخنرانی وی «فضای زیادی در سطوح پایین وجسسود دارد» بسسود. سسسخنرانی او شسسامل ایسسن
اهالمعارف بریتانیکا را بر روی یسک سسنجاق نگسارش کسرد. او همچنیسن از ایتوان تمام دایر  مطلب بود که م
امها برای کاهش ابعاد کامپیوترها سخن گفت در آن زمان ابعاد کامپیوترها بسیار بزرگ تر از ایکردن ات  دوتای
ایداد که ابعاد آنها را بتوان حتی از ابعاد کامپیوترهای کنونی نیز کوچسسک  ابعاد کنونی بودند اما او احتمال م

اشبینی نمود[ ].4-5تر کرد. او همچنین در آن سخنرانی توسعه بیشتر فناوری نانو را پی

-فناوری نانو چیست؟3-1        

ایشود. ایهای پیشرفته در عرصه کار با مقیاس نانو اطلق م اهای است کلی که به تمام فناور اینانو واژ           فناور
ایباشد. (100nm تا 1nmمعمو ًل منظور از مقیاس نانو، ابعادی در حدود    نسسانومتر یسسک میلیسساردیم مسستر1 م

  بر زبانها جاری شد. که1974است). واژه فناوری نانو اولین بار توسط استاد دانشگاه علوم توکیو در سال 
ایباشد، به  این واژه را برای توصیف ساخت مواد (وسایل) دقیقی که تلورانس ابعادی آنها در حد نانومتر م



اینانو»بازآفرینی1986کار برد. در سال    این واژه در کتابی تحت عنوان : «موتور آفرینش: آغاز دوران فناور
و تعریف مجدد شد.

ایهای دیگر در مقیاس مواد و سسساختارهایی اسست کسه در ایسن فنسساوری          تفاوت اصلی فناوری نانو با فناور
ایگیرند. البته تنها کوچک بودن اندازه مد نظر نیست؛  بلکه زمانی که اندازه مواد درایسسن  مورد استفاده قرار م
اییابد. در حقیقت ایگیردخصوصیات ذاتی آنها از جمله رنگ، استحکام، مقاومت و ... تغییر م  مقیاس قرار م
ایتسسوانیم ای های دیگر به صورت قابل ارزیابی و بیان نمسساییم، م  اگر بخواهیم تفاوت این فناوری را با فناور
 وجود عناصر پایه را به عنوان یک معیار ذکر کنیم. عناصر پایه در حقیقت همان عناصر نانومقیاسی هستند

ایکند. که خواص آنها در حالت نانومقیاس با خواصشان در مقیاس بزرگتر فرق م
         اولین و مهم ترین عنصر پایه، نانوذره است. منظور از نانوذره، همان گونه کسسه از نسسام آن مشسسخص اسسست،
ایتوانند از مواد مختلفی تشسسکیل شسسوند، ماننسسد ایباشد. نانوذرات م  ذراتی با ابعاد نانومتری در هر سه بعد م
 نانوذرات فلزی،سرامیکی و... . دومین عنصر پایه، نانوکپسول است. همان طوری که از اسسسم آن مشسسخص
ایتسسوان مسسواد مسسورد نظسسر را درون آنهسسا قسسرار داد و الهایی هستند که قطر نانومتری دارنسسد و م  است؛  کپسو
الهای موسوم بسسه فسسسفولیپیدها ایشوند؛  مولکو الها در طبیعت تولید م الهاست که نانوکپسو  کپسوله کرد. سا
ایگیرنسسد، خسسود بسسه  که یک سر آنها آب گریز و سر دیگر آنها آب دوست است، وقتی در محیط آبی قرار م
ایشسسود و از اتهای آب گریز مولکول در درون آنهسسا واقسسع م ایدهند که قسم الهایی را تشکیل م  خود کپسو

ایشود. حالت برعکس نیز قابل تصور است. تماس با آب محافظت م
  کشسسف شسسد و درNEC در شسسرکت 1991        عنصر پایه بعدی نانولوله کربنی است. این عنصر پایه در سسسال 

ایباشند. اگر صفحات گرافیت را پیچیده و بسسه شسسکل لسسوله در بیسساوریم، بسسه اههایی از گرافیت م  حقیقت لول
ایتواننسسد تسک اههای مختلفسسی هسستند و م اهها دارای اشکال و انسداز ایرسیم. این نانولول اههای کربنی م  نانولول
اهها خواص بسیار جالبی دارند که منجر بسسه ایجسساد کاربردهسسای جسسالب  دیواره یا چند دیواره باشند. این لول

ایشود. توجهی از آنها م
ایگیسسرد. هسسر کسسدام از ایسسن عناصسسر پسسایه،          درحقیقت کاربرد فناوری نانو از کسساربرد عناصسسر پسسایه نشسسأت م
ایگسسردد. اههای مختلف، موجب ایجاد خواص جسسالبی م ایهای خاصی دارند که استفاده از آنها در زمین  ویژگ
ایضسسرر ایتوان به دارورسانی هدفمند و ساده، شناسایی زود هنگام و ب  مث ًل از جمله کاربردهای نانوذرات م
اههسسای کربنسسی دارای اههای محیط زیسسست اشسساره کسسرد. همچنیسسن نانولول الهای سرطانی و تجزیه آلیند  سلو

ایتوان ذکر کرد: ایباشند که موارد زیر را م کاربردهای متنوعی م
تصویربرداری زیستی دقیق•
حسگرهای شیمیایی و زیستی قابل اطمینان و دارای عمر طولنی•



DNA شناسایی و جداسازی کام ًل اختصاصی •

ایپذیرد.• اهها صورت م ان درمانی که از طریق انتقال ژن به درون سلول توسط نانولول ژ
ایها•  از بین بردن باکتر

ایباشند[ ].4-5اینها تنها مواردی از کاربردهای بسیار زیادی هستند که برای عناصر پایه قابل تصور م

- نانو تکنولوژی محاسباتی4-1        

          افزایش سریع قدرت رایانه ها راهی را برای شبیه سازی سیستم های گوناگون و فراینسسدهای فیزیکسسی در
  مسسی گسسوییم. شسسبیه سسسازی1مقیاس اتمی گشوده است. امروزه ما این زمینه از علم را مدل سازی مولکولی

 رایانه ای در مقیاس اتمی می تواند کاربردهای مختلفی مانند فرایندهای زیست محیطی، دارو و علم مسسواد
 داشته باشد. شبیه سازی رایانه ای زمانی مفید است که کار آزمایشگاهی هزینه بر، وقت گیر یا عم ًل انجام
 آن در آزمایشگاه غیر ممکن باشد. در کنار آن بسیاری از خواص ترموفیزیکی مسسی توانسسد از شسسبیه سسسازی
 حاصل شود. چگالی، انرژی آزاد، گرانروی و ساختار مولکول ها از خواصی هستند که می تواننسسد توسسسط
 شبیه سازی به دست آیند. به طور خلصه بهتر است بگوییم که مدل سسسازی مولکسسولی شسساخه ای از علسسم
 است که تئوری و تجربه را به میز کاری رایانه می آورد و به ما دیدگاهی می دهسسد تسسا آزمسسایش رایسسانه ای
 انجام دهیم. نانوفناوری محاسباتی به شبیه سازی و مدل سازی سیسسستم هسسای نسسانو مسسی پسسردازد و امکسسان
 ساخت و تولید آنها را بررسی می کند، یعنی با ابزار محاسبه، مدل های گوناگون ساختارهای نسسانو را مسسی

سازد و ویژگی های گوناگون آن را بررسی می کند.
 ا توجه به هزینه های تولید یک ساختار در مقیاس نانو لزم است که برای داشسستن بسسالترین بهسسره، ابتسسداب    

اشبینی هایی در مورد برآورد و هزینه های تولید ماده جدید، ویژگی ها و کاربردهای آن داشسسته باشسسیم.  پی
 لذا تولید نرم افزارهای رایانه ای و نوشتن برنامه هایی که این امکان را برای ما فراهم می کنند، نیسسز جسسزو

این شاخه از علم نانو به حساب می آید.
          به دست آوردن ویژگی ها و خصوصیات یک ماده با روش های تئسسوری و محاسسسباتی، علوه بسسر چشسسم
 انداز بسیار خوبی که از آینده پیش روی ما قرار می دهد، به ما کمک مسی کنسد روش هسسای بهسستری بسسرای
 تولید مواد جدید در آزمایشگاه در ابعاد کوچک و در مقیاس وسیع داشته باشیم. این حوزه از علم نسسانو در
 مدت زمان کمی که از آغاز این علم می گذرد، به پیشرفت بسیار زیادی در این حیطه منجر شده است. در
 حقیقت نانوفناوری راهی است به سوی همگرایی علوم و در واقع راهسسی اسسست بسسرای ایسسن کسسه مسسا را بسسه

].7و6استفاده ی بهتر از هستی رهنمون گردد[

1 Molecular modeling 



 رفتار مایعات و مواد نانومتخلخل یکی از زمینه هایی است که می تواند بسسا شسسبیه سسسازی هسسای رایسسانه ای مسسورد
 بررسی قرار گیرد، زیرا بر اساس ابعاد کوچک نانومواد دسترسی به روش هسسای آزمایشسسگاهی بسسه راحسستی

].2امکان پذیر نیست[

 - شبیه سازی رایانه ای5-1        

 علسسم فقسسط،         علم به مشاهده و درک نیاز دارد و بدون مشاهده واقعیتی برای درک وجود ندارد. بدون درک
  ریاضی است. نظریه بر اساس یک، و زبان علوم نظری، ساخت اسناد و مدارک است. پایه ی درک نظریه

  فرضیه یک حدس هوشمندانه برای توصیف و بیان علت مشسساهدات موجسسود بسسهفرضیه شکل می گیرد و
 کار می رود. برخورد انسان با طبیعت همواره از طریق مطالعه ی نظری و تجربه بوده اسست. امسسا بسسا رشسد
 چشم گیر رایانه ها،  امروزه دانشمندان از طریق شبیه سازی رایانه ای امکان آن را یافته اند که فراینسسدهای
 مختلف را از جنبه های گوناگون با دقت بیشتری مطالعه کنند و پاسخ پرسش های خودرا آسان تر بیابنسسد.
 نظریه های علمی بر اساس تقریب های عددی یا تحلیلی بنا می شوند،  در حالیکه تقریب ها اغلسسب غیسسر
 قابل کنترل هستند و می توانند اعتبار مسأله را زیر سوال ببرند. بنابراین می توان گفت شسسبیه سسسازی هسسای
 رایانه ای دارای پایه های نظری هستند اما سعی می شود در این روش هسسای محاسسسباتی از بسسه کسسارگیری
 تقریب های رایج برای نظریه های علمی خودداری و با جایگزین کردن محاسسسبه هسسای بهسستر،  راه یسسافتن

].7پاسخ هموار شود[
         شبیه سازی رایانه ای را برای پی بردن به خواص مولکسسول هسسا بسسر حسسسب سسساختار و برهسسم کنسسش هسسای
 میکروسکوپی بین آنها به کار گرفته می شود. شبیه سازی رایانه ای بسسه صسسورت پلسسی میسسان مقیسساس هسسای
 میکروسکوپی و ماکروسکوپی عمل می کند. در واقع با در نظر گرفتن حدسی از بر هم کنش بین مولکول
 ها پیش بینی تقریب ًا دقیقی برای خواص توده ای سیستم  بدست می آوریم. به گونه ای دیگر شبیه سسسازی
 به صورت پلی میان تئوری و تجربه عمل می کند. شبیه سازی را می توان برای مواردی مثسسل دمسسا وفشسسار

]. 3بی نهایت به کار گرفت که امتحان آن در آزمایشگاه سخت یا حتی غیر ممکن باشد[
         بنابراین شبیه سازی رایانه ای آزمون خوبی برای تجربه و برای توضیح مسدل هسسای پیچیسده ای اسسست کسه
 امکان دست یابی به آن ها با تجزیه و تحلیل وجود ندارد. دو تکنیک مهم شسسبیه سسسازی کسسه بیشسستر مسسورد

بررسی قرارمی گیرند روش دینامیک مولکولی و روش مونت کارلو می باشد.
         چنین شبیه سازی هایی درفیزیک، شیمی، بیوشیمی، بیوشیمی فیزیک و...کاربردهای بسیار وسسسیعی دارنسسد

]7 .[



-روش های مکانیک مولکولی6-1        
 

         متأسفانه بسیاری از مسائل مدل سازی مولکولی  بسیار بزرگ تر از این هستند که با روش هسسای مکانیسسک
  بطوریکه حسستی اگسسر از، مولکولی قابل حل باشند. مکانیک کوانتومی با الکترون های سیستم سروکار دارد

 بعضی از الکترون ها صرف نظر شود (مانند روش نیمه تجربی ) هنوز هم تعدادزیادی ذره را باید در نظسسر
  نیسسز3 (که به مکانیک مولکسسولی2میدان های نیروگرفت و محاسبات وقت گیر هستند. روش های مبتنی بر 

 مشهورند) از حرکت های الکترونی صرف نظر می کنند و انرژی پتانسیل یسسک سیسسستم را فقسسط تسسابعی از
ات هسته ها در نظر می گیرند. بنابراین  مکانیک مولکولی  همیشه برای انجام در سیسسستم هسسایی کسسه، موقعی

  به کار می رود. در بعضی موارد با استفاده از میدان نیرو می توان در مسسدت، تعداد قابل توجهی اتم دارند
 پاسخی برای مسائلی یافت که دقت آن در حد محاسبات مکانیک کوانتومی بسیار سطح بسسال، زمانی کوتاه

باشد. البته مکانیک مولکولی قادر به محاسبه ی خواص وابسته به توزیع الکترونی نیست.
ال استفاده می شود تا ساختارهندسی یا حداقل انرژی          در مکانیک مولکولی از یک مدل ریاضی برای مولکو
 آن را پیدا کنیم. شکل عبارت ریاضی پتانسیل و پارامترهای موجود در آن یک میدان نیسرو را تشسکیل مسسی

 بنابراین نمی تسسوان اطلعسساتی دربسساره ی، دهند. در مکانیک مولکولی الکترون ها در نظر گرفته نمی شوند
خواص الکترونی مانند توزیع بار الکتریکی یا رفتار الکترون دوستی و هسته دوستی گونه ها بدست آورد.
         نکته ای که باید به آن توجه داشت این است که مفهوم یک پیوند در مکانیک مولکولی نقش کلیسدی دارد،
 اما در محاسبات ساختار الکترونی گرچه مفید است؛  ضروری نیست،  زیرا در محاسبات مکانیک مولکولی
 یک مولکول با اتم ها و پیوندها تعریف می شود و قدرت پیوندها با ساده، دوگانه بودن و... آنها مشسسخص
اتهای نسبی اتمسسی، بسسار و چنسسدگانگی ال با موقعی  می شود. اما در محاسبات ساختار الکترونی، یک مولکو

].7اسپینی آن تعریف می شود[

هیهای مشترک میدان نیرو7-1         - ویژگ

         برای تعریف یک میدان نیرو باید شکل تابعی و پارامترهای آن را مشسسخص کسسرد، دو میسسدان نیسسرو ممکسسن
 است شکل تابعی یکسانی را با پارامترهای مختلف به کار ببرند. میدان های نیرو به طور عمده بسسه منظسسور
 پیش بینی خواص معینی طراحی و بر همین اساس نیز پارامتری می شوند. اگرچه تلش بسسرای اسسستفاده از

2 force fields
3 molecular mechanics



 یک میدان نیرو برای پیش بینی کمیت هایی که از پیش در فرایند پارامتری کردن آن در نظر گرفتسسه نشسسده
اند سودمند است، عدم توانایی در این کار نیز لزوم ًا برای یک میدان نیرو نقطه ضعف محسوب نمی شود.
          قابلیت انتقال شکل تابعی و پارامترها یک ویژگی با اهمیت برای میدان های نیرو است. قابلیت انتقال بسسه
 ما اجازه می دهد که برای مدل سازی مولکول های مرتبط، از مجموعه پارامترهای یکسانی استفاده کنیم و
 برای هر سیستم ناچار به پارامتری کردن مجدد میدان نیرو نباشیم. قابلیت انتقال  بویژه در استفاده از میدان
اشبینی ها اهمیت دارد. فقط برای سیستم هسسای کسسوچکی کسسه دقسست مضسساعفی در  های نیرو برای انجام پی

محاسبات آن ها مدنظر می باشد، یک مدل اختصاصی طراحی می شود.
          یک نکته مهم که باید برای درک بهتر مکانیک مولکولی به خاطر داشته باشیم آن اسسست کسسه میسسدان هسسای
 نیرو تجربی هستند، هیچ شکل واقعی ای برای یک میدان نیرو وجود ندارد. البته اگر کسسارکرد یسسک شسسکل
 تابعی بهتر از شکلی دیگر تشخیص داده شود، احتما ًل آن شکل بر شکل های دیگر ترجیح داده می شسسود.
 بیشتر میدان های نیروی متداول شکل بسیار مشابهی دارند و ممکن است تصور شود کسسه ایسسن بایسسد یسسک
 شکل تابعی بهینه باشد. به طور یقین این مدل ها تصویر مناسبی از برهمکنسسش هسسای موجسسود در سیسسستم
 ارائه می دهند، اما باید همیشه به خاطر داشت ممکن است شکل های بهتری نیز وجود داشسسته باشسسد، بسسه
 ویژه وقتی یک میدان نیرو را برای دسته ی جدیدی از مولکول ها طراحی می کنیم. شکل های تابعی کسسه
 معمو ًل در میدان های نیروی مکانیک مولکولی مورد استفاده قرار می گیرد، اغلسسب تسسوافقی میسسان دقسست و
 کارایی محاسباتی برقرار می کند. هرچه شکل یک تابع دقیق تر باشد، محاسبه با آن طولنی تسسر اسسست. بسسا

پیشرفت رایانه ها استفاده از مدل های دقیق تری امکان پذیر می شود.
  اسسست. در تهیسسه ورودی بسسرای یسسک4         یکی از مفاهیم مشترک در بیشتر میدان های نیرو مفهوم گسسونه اتمی

 محاسبه مکانیک کوانتومی معمو ًل باید عدد اتمی هسته های موجود و ساختار هندسی سیستم و بسسار کلسسی
 و چندگانگی اسپینی آن را مشخص کنیم. برای یک میدان نیرو نیاز به تعیین صریح بار کسسل و چنسسدگانگی
 اسپینی نیست، بلکه معمو ًل به هر اتم سیستم یک گونه اتمی نسبت داده می شود. گونه اتمی چیزی بیسسش
 از عدد اتمی است و معمو ًل شامل اطلعاتی درباره هیبریداسیون و گاهی محیط اتم نیز هست. بسسه عنسسوان

 sp2 (باسسساختار چهسساروجهی)، sp3مثال یک میدان نیرو باید میان اتم های کربن بسسا هیبریداسسسیون 
انگونه های اتمسسی مشسسخصsp(مثلثی) و   (خطی) تمایز قایل شود. پارامترهای میدان نیرو بر حسب ای

  درجسسه و بسسرای109/5 برای یک اتم کربن چهاروجهی نزدیک بسسه θ0می شوند، بنابراین زاویه مرجع 
  درجسه اسست. در بعضسی از میسدان هسای نیسرو گسونه اتمسی علوه بسر120یک کربسن مثلسثی در حسدود 

 هیبریداسیون نشان دهنده ی محیط اتم نیز هست و در چنین مواردی بعضی از اتم ها ممکن است چندین
].7گونه مختلف داشته باشند[

4  Atom type


