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خواص شیمی فیزیکی نانو لوله های کربنی دوپه شده در شرایط گوناگون با استفاده در این پایان نامه 

 .مورد بررسی قرار گرفته است از روش های شیمی محاسباتی و شبیه سازی مولکولی

های دیگری خواص ترمودینامیکی منحصر به فردی دارند که با اضافه کردن اتم  نانو لوله های کربنی

روش های شیمی محاسباتی و شبیه سازی  .به آن مانند بور این خواص دچار تغیرات می شوند

یکی از ابزارهای مفیدی هستند که خواص ترمودینامیکی سیستم هائی در ابعاد نانو را می  مولکولی

 .توان با آنها مورد بررسی قرار داد

دوپه شده در حلال آب از جمله خواص منحصر به  نانو لوله های کربنیخواص ترمودینامیکی تعادلی 

 .فرد هستند

آب از جمله حلال های مهم و پر کاربرد می باشد که تحقیقات زیادی در مورد خواص آن انجام شده 

 .قابلیت ایجاد پیوند هیدروژنی میان مولکولهای آب خواص ویژه ای به آن داده است . است

برای  ( rdf)ولکولی به روش مونته کارلو و تابع توزیع شعاعیبا استفاده از نرم افزار شبیه ساز م

یا آب  اتمهای کربن و بور نانو لوله و اتم های اکسیژن و هیدروژن مولکول آب خاصیت آب گریز

 .شد  بررسیاین نانو لوله ها  دوستی
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 پیشگفتار

 
مواد ، فرآیندها و اتفاقاتی است که در ابعاد نانو  نانو فناوری ، فناوری و علم بررسی و بکارگیری تمام

 فاینمین ، فیزیکدان میلادی توسط ریچارد 0591این علم برای اولین بار در دهه  .دهد رخ می متر

چندانی قرار نگرفت تا اینکه در  مشهور و برنده جایزه نوبل مطرح گردید اما تا سه دهه مورد توجه

درکسلر در دو کتاب موتورهای آفرینش و  دوباره توسط فیزیکدان دیگری به نام اریك 0591دهه 

شبیه  .گرفت تاکنون ، این علم مورد توجه بسیاری قرار از آن زمان. انقلاب نانو فناوری مطرح گردید 

یعنی ابعاد  نانو ارتباطات، درک و توسعة فناوریهای نو نظیرفناوری پایه ای است برای مولکولی سازی

 .                             مولکولها و اتم ها

مدلسازیهای  .نتایج مدلسازی مولکولی یا محاسبات، در بخش شیمی تحلیلی کاملاً جا افتاده است

فیزیك محیطهای پیوسته و  .چند مقیاسی نیز با دقت بالاتر ومحاسبات سنگین تر پیگیری می شود

میلادی خبر از توسعة مکانیك  0911تفکر عمیق در طبیعت رفتاری الکترونها در اتم در سالهای 

ی مولکولی فیزیك و اساس ساختارها -ظهور دانش شیمی. داد آماری و مکانیك محیطهای پیوسته می

 0591داد که در نهایت در سالهای  می میلادی حاکی از درک پیوندهای شیمیایی 0911دراواخر 

پیشرفتهائی در قدرت  .توسعه یافتند 0591 توسعه یافت و روشهای شیمی کوانتوم که در سالهای

. هد دادمحاسباتی توسعه خوا محاسباتی، درک و قابلیتهای ما را در کاربردی کردن فیزیك و شیمی

نتایج و مشاهدات آزمایشگاهی است،  همانگونه که پیشرفتهائی بزرگ در تکنولوژی اغلب منشعب از

ای که منجر به نتایج سودمند  مدل به گونه مدلسازی مولکولی با افزایش دقت در حل پیچیدگیهای

اشت مدلسازی مؤثر و مدیریت نتایج آن، به برد.کاربردی شود، در رشد تکنولوژی مفید است

 مربوط بزرگ اکتشافات از یکی .مدلسازی مولکولی وابسته است کارشناسی و موفقیت آمیز از کدهای

 درون که هستند کربن اتمهای از صفحاتیها  لوله نانو. است نانو لوله ها کشف ، نانوتکنولوژی به

 سمت یك روی بر که هستند سیمی توریهای شبیه ظاهر ودر کنند می حرکت مانند غلطك قسمتی

 چگالی . دارد دنبال به را آن بودن سبك تیوب نانو خالی تو ساختار .باشد گرفته قرار پوششی آنها

 فولاد برابر 011 حداقل آنها ویژه استحکام . است 9/1 ای دیواره تك نوع و 9/0 ای دیواره چند نوع

 برخوردارند بالای گرمایی پایداری از و داشته شیمیایی مواد برابر در خوبی مقاومت تیوبها نانو . است

 اه لوله نانو.هستند رسانا شدیدا محور جهت در و است فرد به منحصر لوله ها نانو در الکترون انتقال.

 و گازها توانند می و دارند بالایی مویینگی خاصیتها  لوله نانو .باشند می فعال کاتالیزوری لحاظ از

 . دهند جای خود در را مایعات

 دو
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 :مقدمه( 1-1

 

های گوناگون و فرآیندهای سازی سیستمها راهی را برای شبیهافزایش سریع قدرت رایانه         

 ]. 1 [سازی  مولکولی گوئیمامروزه ما این زمینه از علم را مدل. فیزیکی در مقیاس اتمی گشوده است

تعدادی . ختلفی مورد استفاده قرار گیرد تواند در کاربردهای مای در مقیاس اتمی میسازی رایانهشبیه

         .فرآیندهای زیست محیطی و علم مواد ، از آنها عبارتند از طراحی دارو ، مهندسی پروتئین 

گیر یا عملاً در آزمایشگاه بر ، وقتای زمانی مفید است که کار آزمایشگاهی هزینهسازی رایانه شبیه

. سازی حاصل شودتواند از شبیهز خواص ترموفیزیکی میدر کنار آن بسیاری ا. غیرممکن باشد

 ها هستند که چگالی ، انرژی آزاد ، گرمای ویژه ، گرانروی و ساختار مولکولها مقداری از خواص

به طور خلاصه بهتر است بگوئیم که مدلسازی مولکولی . سازی به دست آیندتوانند توسط شبیهمی

دهد تا آورد و به ما دیدگاهی میربه را به میز کاری رایانه میای از علم است که تئوری و تجشاخه

هائی در سازی مولکولی یک ابزار قوی برای اکتشاف در سیستمشبیه .ای انجام دهیم آزمایش رایانه

 .]1[باشدابعاد نانو می

ک مواد بر اساس ابعاد کوچ. های فعال استرفتار مایعات و مواد نانو متخلخل یکی از زمینه       

 .]1[پذیر نیست نانو دسترسی به روشهای آزمایشگاهی به راحتی امکان
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سازی مولکولی میتواند اطلاعات مفیدی از قبیل چگالی ، ممان دوقطبی ، مزایب نفوذ بنابر این شبیه 

در این . های جذبی و سایتهای جذبی را بدهدشارش مولکولها از میان مواد نانو متخلخل ، ایزوترم

به عنوان ابزاری برای پی بردن به خواص شیمی  وشیمی محاسباتی سازی مولکولینامه شبیهپایان

 .بور به کار رفته است اتم دو په شده با خالص و کربن هایفیزیکی و تعادلی فاز آبی با نانو لوله

 شيمي محاسباتي و شبيه سازي مولكولي( 1-2

یه سازی مولکولی را تعریف کرد ، با مراجعه به برای شروع ابتدا باید شیمی محاسباتی و شب       

 ]2[ 1و مدلسازی مولکولی شیمی محاسباتی کتابمراجع اصلی در این زمینه شیمی محاسباتی را 

 :چنین تعریف می کند 

سازی  شیمی محاسباتی یکی از مهیج ترین و روبه رشد ترین رشته های علمی است که به مدل))

زیستی، پلیمرها، داروها، مولکولهای آلی و معدنی و دیگر زمینه های سیستم هائی مانند مولکولهای 

 ((.علم شیمی می پردازد

با نگاهی به این گفتار می فهمیم که شیمی محاسباتی علمی است که در تمامی زمینه های        

 علم شیمی کاربرد دارد و روز به روز در حال پیشرفت است پیشرفتی که دید ما را نسبت به محیط

 .پیرامون متفاوت ساخته است

این پیشرفت در چند دهه اخیر همراه با رشد سخت افزارها و نرم افزارهای کامپیوتری بوده 

با استفاده از کامپیوتر هائی با قدرت پردازش بالا شیمی محاسباتی به راحتی می تواند در حل .است

 .مسائل سیستم های شیمیائی پیچیده و زیستی باشد

  ]2[ توان با استفاده از شیمی محاسباتی برای آنها جواب پیدا کرد به این صورت است مسائلی که می

 : شکل فضائی مولکولها -1

 شکل مولکولها ، طول پیوندها ،زاویه ها و زاویه های دو وجهی

                                                             

1   Computational  Chemistry and Molecular Modeling 
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انرژی مولکولها ،حالت های گذار،کدام ایزومر در حالت تعادل پایدار است و مسیر واکنش  -2

 .د رفتدر چه جهتی پیش خواه

 :واکنش پذیری شیمیائی  -3

به عنوان مثال شناسائی محلهای هسته دوست و الکترون دوست که ما را قادر می سازد پیش  

بینی کنیم کدام نوع از واکنشگرها می تواند با مولکولی واکنش دهد یا این که سنتز نانو لوله 

  .]3[مکان پذیر نیستهای کربنی در محیط آبی به علت آبگریز بودن این نانو لوله ها ا

 :  IR , UV , NMRطیف  -4

این طیف ها می توانند به دست آیند و اگر مولکولی نا شناخته باشد ، کسی که سعی در 

 .ساختن این مولکول می کند به راحتی می داند دنبال چه چیزی باشد

 :برهمکنش  یک سوبسترا با آنزیم  -5

وبسترا برای طراحی داروهای بهتر بررسی چگونگی عملگری ویژه یک آنزیم بر روی یک س

 .ومفید تر

 :بررسی خواص فیزیکی مواد  -6

به عنوان . خواص فیزیکی مواد وابسته به خواص تک تک مولکولها و برهمکنش  آنها است

مثال نقطه ذوب و سختی یک پلیمر مثلاً پلاستیک وابسته به این است که مولکولهای یک 

 . ]3[اند و نیروی بین آنها چه اندازه محکم می باشدپلیمر چگونه در کنار هم آرایش یافته 

 

 : تفاوت شيمي محاسباتي با شيمي نظري(  1-3

2یانگ 
واژه :تفاوت این دو واژه را چنین گفته است  ]4[ در کتاب شیمی محاسباتی  

شیمی نظری می تواند به صورت توصیف ریاضی از مسائل شیمی باشد اما شیمی محاسباتی 

استفاده است که یک روش ریاضاتی به آن اندازه پیشرفت کرده باشد که  در  زمانی مورد

بتواند به طور خودکار در یک برنامه کامپیوتری مربوط به شیمی وارد شده و مورد استفاده 

  . قرار گیرد
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 شبيه سازي مولكولي( 1-4
 

ه شبیه سازی مولکولی را چنین تعریف کرد ]5[مهندسی نانودائره المعارف علوم و 

 : است 

یک وسیله برای پیش بینی کلا محاسباتی بسیاری از خواص اساسی یک سیستم ))

در علم شیمی ، پزشکی ،مواد و سایر علوم وابسته می باشد که این خواص شامل خواص 

و مکانیکی ،اسپکتروسکوپی ، مکانیکی ، خواص انتقالی و اطلاعات ریخت ترمودینامیکی ،ترم

 .((شناسی است

و شبیه سازی مونته  3مده شبیه سازی مولکولی ، دینامیک مولکولیدو تکنیک ع

 .یک کلاسیک دارندنمی باشد که هر کدام ریشه در مکا 4کارلو 

 

           5ميدان نيرو ( 1-5

یک میدان نیرو مجموعه از معادلاتی است که برهمکنش بین اتم ها را فرمول بندی کرده        

برهمکنش های درون : ر معمول در دو گروه طبقه بندی می شوند این برهمکنش ها به طو.]6[است

 (.1-1)شکل  مولکولی و برهمکنش های بین مولکولی

 

 برهم کنش ها در مولکولها(: 1-1)شکل 
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 برهمكنش هاي بين مولكولي(  1-5-1

 .برهمکنش های بین مولکولی به دو دسته الکترواستاتیکی و واندر والسی تقسیم می شود 

 .الکترواستاتیکی ناشی از توزیع بار روی اتم ها در مولکولها است  برهمکنش

 برهمكنش  الكترواستاتيكي(  1-5-1-1

  : برهمکنش  الکترواستاتیکی بین دو اتم با استفاده از قانون کولومب محاسبه می شود

 (1-1       )                                                        
 

i j

ij

q q
U

r
 

 برهمكنش  واندر والسي( 1-5-1-2

 برهمکنش  واندر والسی یک برهمکنش کوتاه برد است که دو جمله دافعه و جاذبه دارد

  .(2-1)شکل 

  :نز استوتابع مشهوری که برای این برهمکنش به کار گرفته می شود تابع لنارد ج

(1-2                                       )
 

  12 64 ( ) ( )vwU r
r r

 

 

  
  

 

 برهم کنش های واندروالسی(:2-1)شکل 



 

 فصل اول

 6 

ی مونته کارلو به میدان نیرو هم دینامیک مولکولی و هم شبیه ساز .پارامتر برخورد است که        

 .]6[نیاز دارند تا برهمکنش بین اتمها را مشخص کنند

 : ليبرهمكنش هاي درون مولكو( 1-5-2

با هم دیگر پیوند دارند ، بر همکنش های و یا حد اکثر با سه پیوند  مستقیمااتم هایی که        

 .این بر همکنش ها به سه بخش اصلی تقسیم می شوند .درون مولکولی دارند

 کشش پيوندي   (1-5-2-1

می م بیان می کند که تابعی از فاصله بین دو ات، پیوند بین دو اتم را  ی کشش پیوند

 (3-1)شکل .باشد

 

 پیوند بین دو اتم  (3-1)شکل

 

دو اتم توسط فنر به برای مدلسازی پیوند به این طریق است که فرض کنیم روش مفید   

 تغیرات  ، 6این کار این اجازه را به ما می دهد تا با استفاده از قانون هوک. همدیگر وصل شده اند

0rز طول تعادلیطول پیوند اانرژی پیوند را به جابجائی   :نسبت دهیم  

     (1-3)                                                                            0bond ijU r K r r  

 .ثابت نیرو می باشد  Kفاصله بین دو اتم و  ijrکه 
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 :خمش زاویه اي( 1-5-2-2

توسط یک اتم مشترک به هم دیگر وصل خمش زاویه ای برهمکنش میان دو اتمی هست که 

در اینجا تغیرات  انرژی را . موجود می باشدمانندی بین دو اتم در اینجا نیز برهمکنش فنر  .شده اند

 : (4-1)شکل نسبت می دهیم 0زاویه از زاویه تعادلی  به جابجائی

(1-4)                                                                         
2

0( )angle ijkU K    

 

 .می باشد kو اتم  iدو اتم زاویه بین  ijkکه 

 
 kو اتم  iزاویه بین دو اتم  (4-1)شکل

 

  :زاویه دو وجهي(1-5-2-3  

دو زاویه شکل     .های پیچشی در مولکول استناشی از  برهمکنش  دو وجهیزاویه پتانسیل       

دو زاویه  پتانسیل .که در آن چهار اتم به یکدیگر متصل هستند را نشان می دهدوجهی بین دو صفحه 

ها بنا بر این نقش مهمی در آرایش فضائی مولکول وجهی پیچش اتمها حول پیوند شیمیائی می باشد

:دو وجهی به صورت تابع کوسینوسی بیان می شوداویه زپتانسیل  .دارد  

        
31 21 cos 1 cos 2 1 cos 3dihedralU K K K        (1-5              )  

 .(6-1)شکل ]7[که در این زمینه می توان زد تصاویر نیومن مولکول اتان می باشدمثالی 
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. 

 

و مولکول اتان ار اتمهزاویه دو وجهی میان چ(: 6-1)شکل  

  

که از چندین جمله مختلف تشکیل شده را به این کاملی از میدان نیرو رااینجا می توان شکل در  

 : صورت بیان کرد

(1-6                   ) total el VW bond angle dihedralU U U U U U     
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     پارامتربندي ميدان نيرو(1-6
 –ل لنارد یدر پتانس و  ، مانند  یک میدان نیرو می تواند تعداد زیادی پارامتر داشته باشد       

 ]6[پارامتربندی میدان نیرو کار کم ارزشی نیست. ثابت نیرو در پتانسیلهای درون مولکولی Kجونز و 

 .تا یک میدان نیرو ایجاد شودتلاشهای زیادی لازم است 

برای  میدان نیرو ممکن است  .باید استفاده شوندائی است که مرحله اول انتخاب داده ه       

متاسفانه داده های تجربی ممکن است . استفاده شودتعین ساختار یا برای تعین خواص ترمودینامیکی 

 .برای دسته خاصی از مولکولها امکان به دست آوردن آنها سخت باشدوجود نداشته باشند یا 

به کار می ر فزاینده ای برای فراهم کردن داده ها ی میدان نیرو محاسبات مکانیک کوانتومی به طو

 .روند

در آن پارامتربندی برای میدان نیرو انتخاب شد و داده های مورد استفاده هنگامی که شکل تابعی 

حداقل مربعات بهبود و یا با بهینه کردن با استفاده از این داده ها باید با روش آزمایش و خطا شدند 

  .]8[ یابند

 

  يشبيه سازي دیناميک مولكول(   -1

 

یک تکنیک شبیه سازی کامپیوتری است که به صورت پی در پی حالات میکروسکوپی یک 

 .]9[برای حرکت فراهم می کند ((نيوتن ))  سیستم را با حل معادلات کلاسیکی

 :طبق قانون دوم نیوتن نیرو متناسب با تغیرات تکانه می باشد

 (1-7           )                                                                           
 

2

2

d r
F m

dt
 

 

در یک فضای مشخص یک   mاز این معادله فهمیده می شود که حرکت یک ذره با جرم 

ک سیستم را با استفاده از این معادله می توان تغیرات مسیر حرکت ی.به آن وارد خواهد شد  Fنیروی 

در شبیه سازی دینامیک مولکولی مجموعه ای از محاسبات در هر مرحله .نسبت به زمان اندازه گرفت

 :تکرار می شود تا تغیرات سیستم با زمان اندازه گیری شود

                                                             

7   Force Field Parametrization   


