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 تشکر و قدردانی
ای ثبٛی ثبؿذ ثشای كضٝٛی سٌجش ٝ ؿشٝس، ٠ٛ كٔوه٠ دشٝسدُبسا، ٗشا ٗذد ًٚ سب داٛؾ اٛذًٖ، ٠ٛ ٛشد

ُب١ی ثبؿذ ثشای سؼٔیْ اص سٞ ٝ ٗشؼبٓی ػهبتشٚ  ای ثشای سؼبسر، سٌی٠ثشای اػبسر ٝ ٠ٛ دػز ٗبی٠

ی صٛهذُبٛی یهبٝسٕ ثهٞدی، اص    ُٞیٖ ٠ً دس ٓلظه٠ ٓلظه٠  تٞد ٝ دیِشاٙ. تذاٝٛذا، سٞ سا ػذبع ٗی

ای اص ػٔهٖ ٝ ٗؼشكهز   إ سا ث٠ ػشػه٠ ػٞد سـ٠ٜی ٓغق ٝ سك٘ز تٞد ثش ٗٚ ٜٗز ٢ٛبدٟ، ٝدسیـ٠

١ب ؿیهذٕ،  كیبر ثخـیذی. ػذبع ثیٌشاٙ ٗؼٔ٘بٙ ٝ اػبسیذ ٗلششٗی سا ٠ً اص تشٗٚ ػٔ٘ـبٙ تٞؿ٠

ای ٠ً ثب ثهزّ داٛهؾ   آٛبٙ ٠ً سا١ٖ سا سٝؿٚ ٛ٘ٞدٛذ سب سٞاٙ دی٘ٞدٙ یبثٖ. اػبسیذ ٝ ٗؼٔ٘بٙ ُشاٛ٘بی٠

 دٛذ ٝ ١ٜش اٛذیـیذٙ سا ث٠ ٗٚ آٗٞتشٜذ.إ ُـٞتٞیؾ اكو٢بی ٛٞیٜی دس ثشاثش اٛذیـ٠

 سشیٚ ٗشاست هذسداٛی ٝ ػذبع تٞد سا كضهٞس اػهشبد ٗلشهشٕ سا١ٜ٘هبیٖ ػٜهبة آههبی      تبٓلب٠ٛ

ًٜٖ ٠ً دس س٘بٗی ٗشاكْ دظ١ٝؾ اص ١یـ٠ِٛٞ ١ٌ٘هبسی ٝ ٗؼهبػذر   دًشش ػیق ا٠ٓ ػٔیٔی ٛظبس ٗی

 شاثش دیذُبٖٛ ُـٞدٛذ.دسیؾ تٞد اكو٢بی ٛٞیٚ دس ث١بی ثیدسیؾ ٛٞسصیذٛذ ٝ ثب سا١ٜ٘بیی

ٝ ػذبع ٗٚ ٛظبس ػشٝساٙ، ػٜبة آهبی دًشش ػٔی ٗوبسی ٝ ػٜبة آهبی دًشش ٗؼیذ ػؼلشیبٙ، ٠ً 

 ی دكبػی٠ ث٠ ػٜٞاٙ داٝس سا ث٠ ػبٙ تشیذٛذ.ٗـوز ٗشٝس ایٚ ٛٞؿش٠ ٝ ؿشًز دس ػٔؼ٠

 ٝ یي دٛیب ػذبع هٔجی اص س٘بٗی دٝػشبٙ ٝ داٛـؼٞیبٙ ُشٟٝ ؿی٘ی كیضیي ٗلبػجبسی.

اٛهذ ٝ  ای اص صٛذُی ٝ اكؼبػبسٖ سا ث٠ تٞد اتشلبف دادٟوذیٖ ث٠ س٘بٗی ػضیضاٛی ٠ً ُٞؿ٠ٝ س

 ٢ٛبیز دٝػشـبٙ داسٕ.ثی

 اثٞآوبػٖ ٝكیذی كشدٝػی

 ٢ٗ1389شٗبٟ 
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 چكیدٌ

ای ثه٠ یٌهی اص    ١هبی كؼهیٔی ٝ سٞٓیهذ ُبص١هبی ُٔخبٛه٠      سٝٛذ سٝ ث٠ سؿهذ اػهشلبدٟ اص ػهٞتز   

ؼز ٗجذّ ؿهذٟ اػهز. اتیهشاا ػهبیِضیٜی ٝ اػهشلبدٟ اص ُهبص       ی ٗلیظ صی ١بی ٢ٖٗ دس صٗی٠ٜ ؿبٓؾ

١بی صیهبدی   اٛشطی ٝ ػٞتز دبى ٗٞسد سٞػ٠ اػز ٝ سلاؽ ١یذسٝطٙ ث٠ ػٜٞاٙ یي كبْٗ ٜٗبػت

 ػبصی ای٘ٚ ٝ اهشلبدی آٙ دس كبّ اٛؼبٕ اػز. ػ٢ز رتیشٟ

ًهشثٚ ثه٠ ػٔهز     ی ٠ػبٗذ ػبرة ٝ ث٠ تلٞف ٗٞاد ثش دبیه دس كبّ كبضش، اػشلبدٟ اص ػغٞف 

دس ایٚ دظ١ٝؾ ٛیض ػزة ١یذسٝطٙ ثش سٝی ػهغق   ای ٗلبػٚ ٗٞسد ػلاه٠ دظ١ٝـِشاٙ اػز. دبسٟ

١بی ُشاكیشی ٛیششٝطٙ ث٠ سٝؽ دیٜبٗیي ٌٗٞٓٞٓی ٗٞسد ٗغبٓؼه٠ ههشاس ُشكشه٠ اػهز.      ُشاكٚ ثب ٛوق

سؼشثی ثه٠ دػهز آٗهذٟ ٝ ػهذغ      بٕ اص یي ٠ٛٞ٘ٛ ػٜشضی ث٠ سٝؽ ٛیٖاثشذا یي ػبتشبس اٝٓی٠ ثب ا٢ٓ

 ػهبصی  ؿهجی٠ ٗـخلی اص كـبس ٝ دٗهب   ی دس ٗلذٝدٟ NVTػغق آٙ ث٠ ً٘ي ١ِٜشد ػزة سٝی 

١بی ُبص ٝ ػغق ثه٠ ً٘هي دشبٛؼهیْ ػهبدٟ      ١بی ُبص ٝ ٌّٗٞٓٞ ثیٚ ٌّٗٞٓٞ ًٜؾ ثش١ٖؿذٟ اػز. 

 # سٞكیق ؿذٟ اػز.6-12ػٞٛض $-ٜٓبسد

یه٠ ٝ  دٗب ٝ كـبس ثش سٝی ػزة ٗغٔن ٝ اضبكی ٛـبٙ دادٟ ؿذٟ ٝ اطش ٛٞع ٛوق، سؼهذاد    سأطیش

 كبك٠ٔ  ی٠ ثش سٝی ػزة ٗغبٓؼ٠ ؿذٟ اػز.

دٗب ٝ كـبس ثش سٝی اٛٞاع ػزة سي  ی٠، ؿٜذ  ی٠ ٝ اضهبكی   سأطیش ی ٠ث٠ ً٘ي یي سٝی٠، دسػ

 .اٛذ ػزة، ث٠ ػ٢ز ًیلی ٗوبیؼ٠ ؿذٟ ی ثذػز آٗذٟ ٝ دٗب ٝ كـبس اؿجبع ثشای اٛٞاع رًش ؿذٟ

١بی دٞؿؾ ًٖ  دس ٗلذٝدٟ qstسـییشار  ػزة، اٛشطی دیٞٛذی ٝ سٝٛذ ٗوبدیش ُشٗبی ایضٝػششی

ٝ صیبد ُضاسؽ ؿذٟ ٝ ث٠ ً٘ي دٝ دبساٗشش ػبتشبسی ٝ سشٗٞدیٜبٗیٌی ُبص ػزة ؿذٟ، سٝٛهذ سـییهش   

 ١بی ػزثی سٞكیلی اسائ٠ ؿذٟ اػز. كبص ثشسػی ٝ دس ٗٞسد ػبیِبٟ



‌ب  

 

١بی ث٠ دػز آٗهذٟ اص ػهزة سهي  یه٠ ٝ ؿٜهذ  یه٠        دس اٛش٢ب، ١ـز ٗذّ ػزثی ثش سٝی دادٟ

 ٛذ.ا ١ب، ٗؼشكی ؿذٟ دادٟایٚ شاصؽ ؿذٟ ٝ دٝ ٗذّ ثشسش ػ٢ز سٞكیق ث

ٝ   دیٜبٗیي ٌٗٞٓٞٓی، ُشاكٚ ثب ٛوق كلمات كلیدي: طٙ، ػهزة ١یهذسٝطٙ،   ١بی ُشاكیشهی ٛیشهش

  .١بی ػزثی ١ب، ٗذّ ػزة، اٛشطی دیٞٛذی، ثشاصؽ دادٟ ُشٗبی ایضٝػششی
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MD Molecular Dynamics 

MC Monte Carlo 
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HOMO Highest Occupied Molecular Orbital 

LUMO Lowest Unoccupied Molecular Orbital 

MP2 Second Møller–Plesset perturbation theory 
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 مقدمٍ

 1950 ی ٠دس اٝاتش د١ Alder  ٝWainwrightدیٜبٗیي ٌٗٞٓٞٓی دس اثشذا سٞػظ  ػبصی ؿجی٠

ٖ ١بی اػشبسیٌی ٝ دیٜهبٗیٌی ٗهٞاد سا ثهب اػهشلبدٟ اص      ٗؼشكی ؿذ. ایٚ سٝؽ ٝیظُی ثهیٚ   ًهٜؾ  ثهش١

 ًٜذ. ثیٜی ٗی ٌٗٞٓٞٓی دیؾ

سا  ػهبصی  ؿجی٠ًٜیٖ، ٗؼ٘ٞ   ػبصی ؿجی١٠ب سا  ای اص اس٢٘ب یب ٌّٗٞٓٞ ٠ ثخٞا١یٖ ٗؼ٘ٞػ٠دس ؿشایغی ً

د١یٖ. دس ایٚ سٝؽ ثیٚ رسار ٗخشٔق $٠ً ٗؼ٘هٞ  اس٢٘هب ١ؼهشٜذ# یهي ػهشی       ث٠ ایٚ سٝؽ اٛؼبٕ ٗی

ثه٠  ًٜیٖ ٠ً دس ١ش ٗؼئ٠ٔ ثبیذ ث٠ دهز اٛشخبة ؿٞد. ث٠ ١ش ٗیضاٙ ٠ً ایٚ ٗیذاٙ ٛیشٝ  ٗیذاٙ ٛیشٝ كشم ٗی

ایٖ ٝ ث٠ ایهٚ سشسیهت    ٗیذاٙ ٛیشٝی ٝاهؼی ثیٚ رسار ػیؼشٖ ٛضدیٌشش ثبؿذ، ٗذّ ث٢ششی اص ٝاهؼیز ػبتش٠

اص  ثؼهذ ٛشبیؼی ٠ً ث٠ دػز تٞا١ذ آٗذ، ١ٖ اص ٛظش ًیلی ٝ ١ٖ اص ٛظش ً٘ی ث٠ ٝاهؼیز ٛضدیٌشهش اػهز.   

سٞاٜٛهذ دٗهب،    ًه٠ ٗهی   ػهبصی  ؿهجی٠ اٛشخبة ٗیذاٙ ٛیشٝی ٜٗبػت ثشای ٗؼئ٠ٔ ٗٞسد ٛظش، ثبیذ دبساٗشش١بی 

١ب، سؼذاد رسار، كـبس ػیؼشٖ، ػهشٕ رسار، ثهبس رسار، دبساٗشش١هبی     ی ػؼج٠، ؿشایظ ٗشصی دیٞاسٟ اٛذاصٟ

ایهٖ   ثیٚ اٛٞاع ٗخشٔق رسار ٝ ؿیشٟ ثبؿٜذ سا سؼییٚ ًٜیٖ. ث٠ ایٚ سشسیت سٞاٛؼش٠ ًٜؾ ثش١ٖٗیذاٙ ٛیشٝ دس 

١هبی ایهٚ ٗهذّ ثؼهیبس ؿهجی٠ ثه٠        ١ؼشیٖ ػٞاةی ٗٞسد ٛظشٗبٙ یي ٗذّ ثؼبصیٖ ٝ اٗیذٝاس  ثشای ٗؼئ٠ٔ

ی ٜٗبػهجی ثهشای ػیؼهشٖ     ١بی ٗذّ ٝاهؼی ثبؿذ. ثشای كْ ٗذّ دس ُبٕ اّٝ ثبیهذ ؿهشایظ اٝٓیه٠    ػٞاة

اص ایهٚ   ی رسار سا ثبیهذ ٗـهخق ًٜهیٖ. ثؼهذ     ٝٓی١٠بی ا ١ب ٝ ػشػز اٛشخبة ًٜیٖ، ث٠ ػٜٞاٙ ٗظبّ ٌٗبٙ

ی ٛیٞسٚ ث٠ دهز هبثْ ثشسػهی ثبؿهذ. ثهشای     ٟ اص ٗؼبد٠ٓٗشك٠ٔ اٛشظبس داسیٖ سلّٞ صٗبٛی ػیؼشٖ ثب اػشلبد

كْ دهین ٗؼبد ر كشًز ثهشای ٗهب ثه٠     آٛؼب ٠ًایٚ ًبس ثبیذ اص ٗؼبد ر كشًز اٛشِشآِیشی ًٜیٖ. اص 

دزیش ٛیؼز، ثٜبثشایٚ ثشای كْ ٗذّ ػبتش٠ ؿذٟ ٗؼجٞس ١ؼشیٖ اص كْ ػذدی اػشلبدٟ  عٞس سلٔیٔی اٌٗبٙ

١هبی ثذػهز آٗهذٟ،     ١ب ٝ ػهشػز  ٘ي سٝاثظ كیضیٌی ٝ ثب اػشلبدٟ اص ٌٗبٙسٞاٙ ث٠ ً ًٜیٖ. دس ٢ٛبیز ٗی

 ١بی ٗٞسد ٛظش سا ثذػز آٝسیٖ. ً٘یز
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 دیٌاهیک هَلکَلی سٍشاساس  -1-1

ثشای ؿشٝع، رسار ث٠ كٞسر سلبدكی دسٝٙ اثؼهبد ػهّٔٞ ٝاكهذ     1دس سٝؽ دیٜبٗیي ٌٗٞٓٞٓی

سا سلهز   ػبصی ؿجی٠ٛشبیغ كبكْ اص  سٞاٛذ ٗؼشوی٘با ؿٞٛذ. ایٚ سٞصیغ رسار دس ٗٞاهؼی ٗی دخؾ ٗی

هشاس د١ذ. دس سٝؽ دیٜبٗیي ٌٗٞٓٞٓی، ثبیذ اٛشطی ًْ ػیؼشٖ ثب سٞػ٠ ث٠ یي ٗذّ ثه٠ دػهز    سأطیش

ایٚ ًهبس ػهجت ػهبدُی    صیشا ؿٞد،  ١بی ثیٚ دٝ رسٟ ٗلبػج٠ ٗی ًٜؾ ثش١ٖآیذ. ایٚ اٛشطی اؿٔت اص 

ؿهٞد ٝ   غ ػذیذ اص رسار كبكْ ٗیی ایٚ اٛشطی ػذیذ، یي سٞصی اص ٗلبػج٠ ثؼذٗذّ تٞا١ذ ؿذ. 

١هب دس   آیذ. سٌشاس ایٚ سٞصیغ ی اكٔی ث٠ دػز ٗی دٝثبسٟ اٛشطی ًْ ػیؼشٖ ثب اػشلبدٟ اص ١٘بٙ ساثغ٠

١ب ٠ً ١ش یي ثهب سٞػه٠ ثه٠ سٞصیهغ هجٔهی ٝ ثهش اػهبع         ؿٞد سب یي ػشی اص سٞصیغ ٢ٛبیز ػجت ٗی

 ؿٞد. ٛبٗیذٟ ٗی 2ی ٗؼیش ٗؼبد٠ٓی اكٔی ٗذّ ث٠ دػز آٗذٟ اػز، كبكْ ؿٞد. ایٚ صٛؼیشٟ،  ساثغ٠

دس سٝؽ دیٜبٗیي ٌٗٞٓٞٓی، ١ش سٞصیغ ػذیذ ثب سٞػه٠ ثه٠ سٞصیهغ هجٔهی ٝ ثهب دس ٛظهش ُهشكشٚ        

دس ٛظهش  إ  iی  ؿٞد. یٌی اص رسار ػیؼهشٖ سا ثه٠ ػٜهٞاٙ رسٟ    ١بی ثیٚ رسار كبكْ ٗی ًٜؾ ثش١ٖ

ثهیٚ ایهٚ رسار ثه٠     ًهٜؾ  ثش١ًٖٜذ.  ، آٙ سا ػزة ٝ یب دكغ ٗیjی دیِش ػیؼشٖ،  ُیشیٖ. ١ش رسٟ ٗی

 دشبٛؼیْ ًْ ث٠ كٞسر صیش ٛوؾ داسد:ثؼشِی داؿش٠ ٝ دس اٛشطی  ri  ٝrjٗٞهؼیز رسار 

$1-1#  (   )  ∑   (     )

 

 

 ًٜذ: ٝیی ث٠ كٞسر صیش سا اكؼبع ٗیای ٠ً سلز ایٚ اٛشطی دشبٛؼیْ هشاس داسد ٛیش رسٟ

$1-2#            

 ؿٞد. ثش عجن هبٛٞٙ دٕٝ ٛیٞسٞٙ: ٗی٠ً ػجت ؿشبة ُشكشٚ رسٟ دس یي ػ٢ز تبف 

                                      
1 . Molecular Dynamic 
2 . Trajectory 


