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مقادیر  هاي بور نیتریدي براي جذب اسیدهاي آمینه است و البته حاکی از مناسب بودن نانولوله

  . کنش در فاز آبی بیشتر است انرژي برهم

سازي  کنش، انرژي جذب، شبیه ي بور نیتریدي، اسید آمینه، برهم نانولوله: کلمات کلیدي

دینامیک مولکولی



أ

  فهرست مطالب

  صفحه  عنوان
  

  

  مباحث نظري: فصل اول

  

  

  2  مقدمه -1-1

  2  اي سازي رایانه شبیهي مختصري از  تاریخچه-1-2

  3  اي هاي رایانه سازي شبیه -1-2-1

  4  هاي نیرو میدان-1-2-1-1

  9  ها و فنون شیوه -1-3

  9  دینامیک نیوتنی -1-3-1

  11  گیري از معادلات حرکت انتگرال -1-3-1-1

  15  شرایط مرزي متناوب -1-3-1-2

  15  ترین تصویر  قطع پتانسیل و قرارداد نزدیک -1-3-2

  16  بلند نیروهاي برد -1-3-3

  17  چگونگی تحلیل نتایج -1-4

  20  هاي بور نیتریدي معرفی نانولوله -1-5

  22  هاي سنتز روش -1-5-1

  23  ها و کاربردها ویژگی -1-6

  25  سمیت در ابعاد نانو  -1-7

  25  مروري بر مطالعات پیشین -1-8



ب

    هاي انجام محاسبات و نتایجروش: فصل دوم

  40  مقدمه -2-1

  40  ي بور نیتریدي نانولوله -2-2

  41  ي ترساف و پارامترهاي مربوط به آن معادله -2-2-1

  43  اسیدهاي آمینه -2-3

  47  افزار معرفی نرم -2-4

  47  2-پالی-ال هاي نیرو در دي میدان -2-4-1

  48  پالی-ال ي دي هاي ورودي و خروجی برنامه معرفی پوشه -2-4-2

  MSD(  53(مربعات جابجایی متوسط  -2-5

  54  ها سازي سامانه شبیه-2-6

  55منظور حصول دماپا و زمان آسایش سازي به شبیه-2-6-1

  58  سازي سامانه اسید آمینه و نانولوله در فاز گازي شبیه-2-7

  63  سازي سامانه اسید آمینه و نانولوله در فاز آبی شبیه-2-8

  66  ي بور نیتریدي نانولوله بررسی قابلیت ترشوندگی -2-8-1

  67  هاي مختلف سازي سامانه آب و نانولوله در چگالی شبیه -2-8-2

    گیريبحث و نتیجه: فصل سوم

  70  مقدمه -3-1

  70  کنش اسیدهاي آمینه با دیواره نانولوله برهم -3-1-1

  74  کنش  بررسی اثر دما به روي انرژي برهم -3-2

  75  کنش روي انرژي برهمبررسی اثر چگالی به  -3-3

  75  گیري ضرایب نفوذ اسیدهاي آمینه و آب اندازه -3-4

  80  بررسی تأثیر چگالی بر ضریب نفوذ -3-4-1



ت

  83  هاي آب بررسی تأثیر دما بر ضریب نفوذ مولکول -3-4-2

  85  توزیع شعاعی متوسط اسیدهاي آمینه در فاز گازي -3-5

  87  آمینه در فاز آبیتوزیع شعاعی متوسط اسیدهاي  -3-5-1

  89  هاي آب در سامانه آبی توزیع شعاعی متوسط مولکول -3-5-1-1

  90  هاي آلانین توزیع شعاعی متوسط مولکول دراثر چگالی  -3-5-2

  91  هاي آب توزیع شعاعی متوسط مولکول دراثر چگالی  -3-5-2-1

  92  هاي آب  توزیع شعاعی مولکول دراثر دما  -3-5-2-2

  93  جذب اسیدهاي آمینه در فاز گازي درهاي عاملی  تأثیر گروه -3-5-3

  98  جذب اسیدهاي آمینه در فاز آبی درهاي عاملی  تأثیر گروه -3-5-4

  104  گیري نهایی نتیجه-3-6

  109  منابع و مآخذ

  

  



ث

  هافهرست جدول

  صفحه  عنوان
  

  

هاي  کنش بین اتم برهمپارامترهاي پتانسیل ترساف براي توصیف : 1-2جدول 

  بور و نیتروژن

  

  

43  

  45برخی خواص فیزیکی اسیدهاي آمینه: 2- 2جدول 

  DREIDING  45پارامترهاي والانس هندسی براي پتانسیل : 3- 2جدول 

هاي مرکزي  براي اتم DREIDINGپارامترهاي پیچش پتانسیل : 4-2جدول 

معادل

46  

  DREIDING  46پارامترهاي واندروالس پتانسیل : 5- 2جدول 

جزئی، اعداد داخل پرانتز انحراف  هاي سه انرژي متوسط سامانه: 1-3جدول 

  دهد استاندارد را نشان می

72  

  72هاي دوجزئی کنش متوسط بین دو جزء در سامانه نتایج انرژي برهم: 2- 3جدول 

  74  در دماهاي مختلف BNNT-سامانه آبکنش متوسط  انرژي برهم: 3- 3جدول 

در  BNNT-آب-ي آلانین کنش متوسط سامانه انرژي برهم: 4-3جدول 

  هاي مختلف چگالی

75  

  79  ضرایب نفوذ اسیدهاي آمینه در فاز گازي و آبی: 5- 3جدول 

  79  هاي آبی هاي آب در سامانه ضرایب نفوذ مولکول: 6- 3جدول 

  81  هاي مختلف ي آبی در چگالی ضرایب نفوذ متوسط آلانین در سامانه: 7- 3جدول 

ي آبی آلانین در  هاي آب در سامانه ضرایب نفوذ متوسط مولکول: 8-3جدول 

  هاي مختلف چگالی

83  



ج

  85  در دماهاي مختلف BNNT-ي آب ضرایب نفوذ آب در سامانه: 9- 3جدول 

  

  

  

  

  

  

  

  

  



ح

  هافهرست شکل

  

  صفحه  عنوان
  

  

  22  هاي بور نیتریدي انواع نانولوله: 1-1شکل 

تصویر از مقطع نانولوله ) الف): (16،0(ي بور نیتریدي ساختار نانولوله: 1-2شکل 

  تصویر در راستاي محور نانولوله) ب(

41  

  44  سرین) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف: (شکل فضایی اسیدهاي آمینه: 2- 2شکل

  49  پالی- ال ي دي ورودي وخروجی برنامههاي  فایل: 3-2شکل 

BNNTبراي سامانه 4/0تابعیت زمانی دماي سامانه در زمان آسایش : 4-2شکل 

)16،0(  

56  

) ج 4/0) ب 2/0) تابعیت زمانی انرژي کل سامانه در زمان آسایش الف: 5- 2شکل 

  )BNNT)16،0براي سامانه 6/0

57  

سازي  تصویر مقطع نانولوله قبل از شبیه) الف(BNNT-ي آلانین سامانه: 6-2شکل 

تصویر مقطع نانولوله پس ) ج(سازي  تصویر در راستاي محور نانولوله قبل از شبیه) ب(

  سازي تصویر در راستاي محور نانولوله پس از شبیه) د(سازي  از شبیه

59  

تصویر مقطع نانولوله قبل از ) الف(BNNT-ي گلایسین سامانه: 7-2شکل 

تصویر مقطع ) ج(سازي  تصویر در راستاي محور نانولوله قبل از شبیه) ب(سازي  یهشب

  سازي تصویر در راستاي محور نانولوله پس از شبیه) د(سازي  نانولوله پس از شبیه

60  

  61سازي  تصویر مقطع نانولوله قبل از شبیه) الف(BNNT-ي سرین سامانه: 8-2شکل 



خ

تصویر مقطع نانولوله پس ) ج(سازي  له قبل از شبیهتصویر در راستاي محور نانولو) ب(

  سازي تصویر در راستاي محور نانولوله پس از شبیه) د(سازي  از شبیه

) الفBNNT-اسید آمینهي  تابعیت زمانی انرژي کل سامانه براي سامانه: 9-2شکل 

  سرین )جگلایسین) آلانین ب

62  

) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(براي  BNNT-اسیدآمینه-سامانه آب: 10-2شکل 

  سازي پس از شبیهسرین

64  

 BNNT-آب-اسید آمینه ي تابعیت زمانی انرژي کل سامانه براي سامانه: 11-2شکل 

  سرین) گلایسین ج) آلانین ب) الف

65  

K300) ج(K200) ب(K100) الف: (در دماي BNNT-سامانه آب: 12- 2شکل 

  K400) د(

67  

-آب-سامانه آلانینسازي براي  تصویر مقطع نانولوله پس از شبیه: 13-2شکل 

BNNT  متر  گرم بر سانتی 478/0) د(450/0) ج(346/0) ب(267/0) الف(با چگالی

  مکعب 

68  

ي گازي اسید  متوسط مربعات جابجایی بر حسب زمان براي سامانه: 1- 3شکل 

  سرین) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(BNNT-آمینه

76  

-آب -ي اسید آمینه متوسط مربعات جابجایی بر حسب زمان براي سامانه: 2-3شکل 

BNNT)سرین) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف  

77  

هاي  هاي آب در سامانه متوسط مربعات جابجایی برحسب زمان مولکول: 3-3شکل 

  سرین) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(جزئی  سه

78  

ي آبی با  جابجایی بر حسب زمان آلانین در سامانه متوسط مربعات: 4-3شکل 

  هاي متفاوت چگالی

80  

  82ي  هاي آب در سامانه متوسط مربعات جابجایی بر حسب زمان مولکول: 5-3شکل 



د

  هاي متفاوت آبی آلانین با چگالی

-هاي آب در سامانه آب متوسط مربعات جابجایی بر حسب زمان مولکول: 6- 3شکل 

BNNT در دماهاي متفاوت  

84  

) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(توزیع شعاعی متوسط اسیدهاي آمینه : 7-3شکل 

چین براي نشان دادن محل دیواره  نقطه(BNNT-اسید آمینهسرین در سامانه گازي

  )باشد می Å26/6نانولوله در فاصله 

86  

) ج(گلایسین ) ب(ن آلانی) الف(توزیع شعاعی متوسط اسیدهاي آمینه : 8-3شکل 

چین براي نشان دادن محل دیواره  نقطه(BNNT-اسید آمینهآبی سرین در سامانه 

  )باشد می Å26/6نانولوله در فاصله 

88  

) الف(در سامانه آبی  BNNTهاي آب حول  متوسط توزیع شعاعی مولکول: 9- 3شکل

چین براي نشان دادن دیواره نانولوله در فاصله نقطه(سرین ) ج(گلایسین ) ب(آلانین 

Å26/6 باشد می(  

89  

هاي  در سامانه آبی با چگالی BNNTتوزیع شعاعی متوسط آلانین حول : 10-3شکل 

  )باشد می Å26/6چین براي نشان دادن دیواره نانولوله در فاصله نقطه( مختلف 

90  

هاي آب در سامانه آبی آلانین در چگالی  توزیع شعاعی متوسط مولکول: 11- 3شکل 

چین براي نشان دادن  نقطه( 478/0) د(450/0) ج(346/0) ب(267/0) الف(

  )باشد می Å26/6دیواره نانولوله در فاصله

91  

هاي آب بر حسب فاصله از محور نانولوله  توزیع شعاعی متوسط مولکول: 12-3شکل 

  کلوین 400) د(300) ج(200) ب(100) الف(در دماي 

92  

) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(ها براي  توزیع شعاعی متوسط اکسیژن: 13-3شکل 

 Å26/6ي  چین براي نشان دادن دیواره نانولوله در فاصله نقطه(سرین در فاز گازي 

  )باشد آنگستروم می

93  

  95نمودارهاي مقایسه میزان تمایل به جذب بر حسب فاصله از محور : 14-3شکل 



ذ

سرین در فاز گازي ) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(هاي عاملی در  نانولوله گروه

  )باشد می Å26/6چین براي نشان دادن دیواره نانولوله در فاصله نقطه(

هاي عاملی  توزیع شعاعی متوسط برحسب فاصله از محور نانولوله گروه: 15-3شکل 

چین براي نشان دادن  نقطه(سرین در فاز گازي ) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(

  )باشد می Å26/6دیواره نانولوله در 

96  

) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(ها براي  توزیع شعاعی متوسط اکسیژن: 16-3شکل 

 Å26/6ي  چین براي نشان دادن دیواره نانولوله در فاصله نقطه(آبی  سرین در فاز

  )باشد آنگستروم می

99  

نمودارهاي مقایسه میزان تمایل به جذب بر حسب فاصله از محور : 17-3شکل 

سرین در فاز گازي ) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(هاي عاملی در  نانولوله براي گروه

  )باشد می Å26/6چین براي نشان دادن دیواره نانولوله در فاصله نقطه(

101  

هاي عاملی  نانولوله گروهتوزیع شعاعی متوسط برحسب فاصله از محور : 18-3شکل 

چین براي نشان  نقطه(سرین در فاز آبی ) ج(گلایسین ) ب(آلانین ) الف(مختلف براي 

  )باشد می Å26/6دادن دیواره نانولوله در 

103  

  

  



ر

ها فهرست پیوست

صفحهعنوان
  

  

106)0،16(سازي نانولوله بور نیتریدي  هاي ورودي برنامه شبیه نمونه پوشه: 1پیوست 

  



فصل اول

مباحث نظري



2

  

  

  فصل اول
  

  مقدمه - 1- 1
ي بور  ي نانولوله سازي دینامیک مولکولی به منظور بررسی سامانه در این پژوهش شبیه

ي  نیتریدي با برخی اسیدهاي آمینه در فاز گازي صورت گرفته است و به دلیل اهمیت مطالعه

بر این اساس ابتدا به . هاي زیستی در فاز آبی، این مطالعه در فاز آبی نیز انجام شده است سامانه

هاي نیروي مربوط به آن جهت به کار بردن این  سازي دینامیک مولکولی و میدان شبیه معرفی

.ي بور نیتریدي خواهیم پرداخت کنش اسیدهاي آمینه با نانولوله ي برهم روش براي مطالعه

  

  اي سازي رایانه ي مختصري از شبیه تاریخچه- 2- 1
در آزمایشگاه ملی لس  سازي روي مایع، سال از زمانیکه نخستین شبیه 30بیش از 

ي لس آلاموس در زمان  رایانه. گذرد است می گرفته  در ایالات متحده آمریکا صورت  1آلاموس

به ( 2کارلو سازي مدرن مونت اساس شبیه. دسترس بود هاي در خود یکی از قویترین رایانه

بسیار ) است گذاري شده  کنند به این نام، نام می دلیل نقشی که اعداد تصادفی در این روش ایفا

هاي  هاي دینامیکی سامانه دارد و شامل ویژگی شیوه متفاوت دیگري که وجود . ساده است

                                                  
1 Los Alamos
2 Monte-Carlo
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هاي   است که براي توصیف آن از حل معادله] 1[باشد، دینامیک مولکولی  چندعضوي می

ها استفاده  هاي حرکت نیوتنی براي یک مجموعه از مولکول ی حرکت مانند معادلهکلاسیک

2و وین رایت 1ي آلدر ي سخت بوسیله ي کره این شیوه در آغاز براي سامانه. شود می 

].3،2[گرفت  صورت ) 1959و1957(

  

اي هاي رایانه سازي شبیه -1-2-1

ها  شوند، این تقریب می ی بناهاي عددي یا تحلیل هاي علمی براساس تقریب نظریه

هاي  اي داراي پایه هاي رایانه سازي گفت شبیه توان می. سؤال ببرند توانند اعتبار مسئله را زیر می

هاي رایج  کارگیري تقریب هاي محاسباتی از به شود در این روش می نظري هستند، اما سعی 

هاي بهتر راه یافتن پاسخ را هموار  بهکردن محاس هاي علمی خودداري و با جایگزین  براي نظریه

  ].4[نمود  

آوردن نتایج دقیق براي مسائلی در  اي نقش با ارزشی در فراهم  هاي رایانه سازي شبیه

ها را با  حل نباشد یا فقط بتوان آن هاي دیگر قابل است با روش مکانیک آماري که ممکن 

اي به نوعی  هاي رایانه سازي شبیه در این صورت. کنند می کرد ایفا  هاي تقریبی حل  روش

 از قبیل نظریه(هاي معین  ها، بین روش سازي هاست و از نظر تاریخی شبیه آزمودن نظریه

توان با نتایج  اي را می هاي رایانه سازي نتایج شبیه. شوند می قائل تمایز) ها قدیمی سلولی مایع

استفاده در یک   خود آزمونی از مدل مورد  در قدم اول، این. کرد هاي واقعی نیز مقایسه آزمایش

کند امیدوار  سازي می سرانجام اگر مدل خوب باشد، کسی که شبیه. اي است سازي رایانه شبیه

این نقش . کند دهد و به توصیف نتایج جدید کمک  اي پیشنهاد  تازه است که به سایرین دیدگاه

                                                  
1 Alder
2 Wainwright
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هاي نظري و از سوي  بینی ها و پیش ن مدلها از یک سو به عنوان پلی بی سازي ي شبیه  دوگانه

  ].4[گیرد  می ها قرار ها و آزمایش دیگر میان نتایج مدل

  :شوند میتقسیم اي به دو دسته هاي رایانه سازي شبیه

  دینامیک مولکولی·

  کارلو  مونت·

ها،  هاي میکروسکوپی یک سامانه نظیر جرم اتم اي ویژگی هاي رایانه سازي شبیه

را به خواص ماکروسکوپی آن مانند معادله ... ها، ساختار هندسی مولکولی و هاي آن کنش برهم

دهند، خواصی که از دیدگاه  می پیوند... هاي ترتیب ساختاري و حالت، ضرایب انتقال، پارامتر

هاي دینامیک مولکولی باید به زمان  سازي در شبیه. است تجربی از اهمیت خاصی برخوردار

  ].5[شود  هاي مونت کارلو زمان وارد نمی سازي اي داشت اما در شبیه ویژهتوجه 

  

  هاي نیرو میدان-1-2-1-1

اي از  اي به صورت مجموعه ذره اي و درون ذره اي نیروهاي بین هاي رایانه سازي در شبیه

. ها دارد سازي شود و اهمیت بسیاري در دقت و صحت نتایج شبیه می هاي ریاضی بیان معادله 

نشدنی  شدن به بخش جدا هاي مختلف، در حال تبدیل اي در زمینه هاي رایانه سازي امروزه شبیه

بسیاري . کند می است و به درك مسائل مختلف در سطح اتمی کمک  ها شده  بسیاري از پژوهش

شوند بر مبناي  می هاي در سطح اتمی خوانده سازي سازي که شبیه هاي شبیه از این روش

. دارد هاي سامانه قرار کنش میان اتم هاي مدل تجربی براي توصیف برهمپتانسیل

هاي اتمی به عنوان ابزار ارزشمندي براي مطالعه و درك فرآیندهاي میکروسکوپی  سازي شبیه

اي این است که کمیت مورد  هاي رایانه سازي مزیت شبیه. است شده  در مواد چگال شناخته


