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(2)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

رئوس مطالب

مقدمه•

اتمیبینپتانسیلهای•

مولکولیمکانیک•

والسیواندرنیروهایواستاتیکیالکترونیروهای•

فلزاتبرایشدهاستفادهپتانسیلهای•

کربنیساختارهایبرایشدهاستفادههایپتانسیل•

سیلیکونبرایشدهاستفادههایپتانسیل•

ReaxFFپتانسیل•

پتانسیلهای بین اتمی و میدانهای نیرو: فصل دوم



(3)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مقدمه

قدریبهمهاسیستاین.اندشدهتشکیلاتمصدچندازحداقلهستندنانومقیاسدرکهسیستمهاییاکثر•

کمکانیروشهای.کردمدلسازیکوانتومیمکانیکروشهایاساسبرراآنهاتواننمیکههستندبزرگ

درهمارالکترونهاازتعدادیمااگرحتیلذادارندکاروسرسیستمیکدرموجودالکترونهایباکوانتومی

بیهشکهگیردقراربررسیموردبایستیذرهزیادیتعدادهمهنوز،(تجربی-نیمههایروش)نگیریمنظر

.نمایدمیگیرزمانبسیارراسیستمهاییچنینسازی

شهرتمولکولیدینامیکروشهایعنوانبهودارندکاروسراتمیبینهایپتانسیلباکهروشهایی•

بیانتمهااهستهمکاناساسبرصرفاراسیستمانرژیونمایندمینظرصرفالکترونهاحرکتازدارند

امیکدینروشهایبالااتمتعدادباسیستمهاییمدلسازیبرایروشبهترینبنابراین.کنندمی

میسازیمدلکوانتومیمکانیکدقتباراسیستمرفتارمواردازبسیاریدرروشایناگرچه.استمولکولی

.نیستباشدمیالکترونهامکانبهوابستهکهخواصیمحاسبهبهقادرولینماید

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(4)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

معادله شرودینگر و ایده دوبروی: مکانیک کوانتومی

نمایدمییفتوصکهاستایپارهدیفرانسیلمعادلهیکشرودینگرمعادلهکوانتومی،مکانیکدر•

یفرانسیلدمعادلهاین.نمایندمیتغییرزمانبافیزیکیسیستمیککوانتومیحالاتچگونه

:نمایندمیتوصیفراسیستمموجتابع

شپیراانرژیسطوحبودنکوانتیزهوذرهبودنموجیخاصیتشرودینگرمعادلاتحل•

.نمایدمیبینی

وسطت(نورذرهایخاصیت)فوتونونورمورددرشدهمطرحنظریهگسترشدوبرویاصلیایده•

وجیمخاصیت)شوندمنتشرموجصورتبهمیتوانندنیزذراتاینکهبه۱۹۰۵سالدرانیشتین

.است(ذره

بهمربوطمعادلهاستارتباطدرواقعیموجباکهvوسرعتmجرمبهمادهازذرههربرای•

:میشودبیانزیرصورتبهحرکت

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(5)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(Louis de Broglieدی بروگلی )رابطه دوبروی

:نمودبیانآنمومنتومازتابعیصورتبهراذرههرکوانتومیموجطولدوبرویواقعدر•

.گرددذراتبینفاصلهازبزرگتر𝝀موجطولکهکنندمیپیدااهمیتوقتیکوانتومیاثرات•

میجیهتووقتینیوتنکلاسیکمعادلاتباهااتمیهستهبرایشرودینگریمعادلهجایگزینی•

.گردداتمیبینفواصلازکوچکترخیلیدوبرویموجطولکهشود

بااستبرابردوبرویگرماییموجطولدما،ازناشیگرماییحرکتبرای•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

http://en.wikipedia.org/wiki/Louis_de_Broglie


(6)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

استفاده از معادله نیوتن به جای معادله شرودینگر؟

:داریمکلوین3۰۰دمایبرایپلانک،ثابتاندازهبهتوجهبا•

:لذا.استآنگستروم5تایکبینحدودامختلفمواددراتمیبینفواصل•

باتوانینمراهاالکترونحرکتبنابرایناستآنایذرهطبیعتازبیشترالکترونموجیطبیعت–

.زدتقریبنیوتنیکلاسیکمکانیک

بهرااتمهاتوانمیبالاخیلیدمایدر،HeهلیموHهیدروژننظیرآنهاترینسبکجزبهاتمهاتمامبرای–

.بردبهرهآنهاحرکتتوصیفبراینیوتنیکلاسیکمکانیکازوکردلحاظاینقطهذراتصورت

اینکهفرضابشرطاین.نماییممیجایگزیننیوتنمعادلهباراشرودینگرمعادلهکلاسیکمولکولیدینامیکدر•

بهاتمهامتمابرایشرطاین).استبرقرارباشداتمیفواصلکوچکترینازکمترخیلیدوبرویگرماییموجطول

.(داردصحتبالادماهایدرخصوصبهفرضاینوداردتوجیهسبکخیلیاتمهایجز

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

MAE715-Intro2MD_Chapter2_Broglie.pdf


(7)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Born-Oppenheimerتقریب 

آنهابینشدهتبادلنیرویاساسبرمولکولهاواتمهاحرکتکارلومونتومولکولیدینامیکروشهایدر•

.داردستگیبسیستمآنپتانسیلتابعبهاتمیسیستمیکدراتمهربهشدهواردنیروهای.آیدمیبدست

اینپتانسیلانرژیچگونهکهکندمیتوصیفایذرهNسیستمیکپتانسیلتابع

.استوابستهاتمهامکانبهذرات،ازسیستم

یممنطبقجدیدهایمکانباراخودهاهستهازسریعتربسیارالکترونهاکهاستاینبرفرض•

.(Born-Oppenheimerتقریب)نمایند

:بااستبرابرمولکولیدینامیکسازیهایشبیهدرذرههربهشدهواردنیروهای•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(8)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

استفاده از تابع پتانسیل در همیلتونی سیستم

Hنینهمیلتوتوانمی.شودمیاستفادهسیستمهمیلتونینازحرکتمعادلاتاستخراجبرایاوقاتگاهی•

تمختصاازایمجموعهبرایپتانسیلانرژیوجنبشیانرژیتوابعمجموعصورتبهرااتمNازسیستمی

:نوشتiاتمهرهایحرکتاندازهویافتهتعمیم

تمسیسهایهستهیااتمهادکارتیمختصاتازایمجموعهفقطتواندمییافتهتعمیممختصات

حالتایندر.بگیریمنظردرصلباجسامیصورتبهرامولکولهاکهاستسودمندنیزگاهیاما.باشد

جهتگیریکهمتغیرهایازایمجموعههمچنینومولکولهاجرممرکزدکارتیمختصاتازایمجموعه

هایحرکتاندازهازمناسبیمجموعهعلامتصورتهردر.باشدمیکنندمیمشخصرامولکولهای

.بودخواهدبامزدوج

:ازاستعبارتاتمهامجموعهجنبشیانرژی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(9)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نحوه تعیین تابع پتانسیل برای یک سیستم خاص

کهکنندمیانتخابطوریراپارامترهاآنگاهوگیرندمینظردرپتانسیلتابعبرایرافرمییکمعمولا:اولروش•

دمایتاهنددمیتغییرطوریراپتانسیلتابعیکپارامترهایمثلا.نمایدبینیپیشراتجربیآزمایشاتنتایج

برآوردصحیحتصوربهمولکولیدینامیکسازیهایشبیهتوسط...وکیفیدینامیکیرفتارتبخیر،انرژیذوب،

مورس،،جونز-لناردمانند)نامندمیتجربیپتانسیلتوابعراروشاینازآمدهبدستپتانسیلتوابع.گردد

.(مایر-بورن

برایهالبتکه.نمایندمیمحاسبهراالکترونیکیموجتابعاتمهاثابتمکانبرایروشایندر:دومروش•

ازآمدهبدستتجربینیمهتوابعتوانمیروشایندرتقریباتیانجامبا.استسختزیاداتمتعدادباسیستمهای

(ترسوف،EAMپتانسیلمانند)آوردبدستراکوانتومیمکانیک

سازیبیهشدرنیروهامحاسبهبرایکوانتومیمکانیکالکترونیساختارمحاسباتازمستقیماستفاده:سومروش•

(Car-Parrinelloروشمانند)ab-initioمولکولیدینامیکهمانیاآغازینمولکولیدینامیکهای

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(10)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مزایای استفاده از پتاسیلهای بین اتمی

وجودشدهنجاماسازیشبیهدرزیرمزایایشوند،استفادهمولکولیدینامیکسازیشبیهبرایپتانسیلتوابعکهوقتی•

:داشتخواهند

یرویی،نتبادلاتاتمها،حرکتنظیرسیستمخواصازبسیاریمناسبیدقتباهاسازیشبیهاین:(Accuracy)دقت–

.نمایندمیسازیشبیهرا...وحرکتی،مودهایفشار،ودمانظیرفیزیکیخواص

رایبپتانسیلپارامترهایگرچهشونداستفادهتوانندمیزیادیکاربردهایبرای:(Transferability)انتقالقابلیت–

.باشندنیامدهبدستخواصاینکردنفیت

Computational)محاسباتسرعت– Speed):زیادبسیارمحاسباتسرعتساده،پتانسیلهایازاستفادههنگام

سیستمزابسیاریرفتاربینیپیشونانومقیاسدرابزارهایازبسیاریطراحیبرایسازیهاشبیهازتوانمیواست

.نموداستفادهها

.نماییدادهاستفمربوطهپتانسیلهایازتوانیدمیسرعتیاخواهیدمیدقتشمااینکهبهبستهوداردکاربردجاییدرپتانسیلهر•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(11)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

اتمی-انواع پیوندهای مولکولی

انواعپیوندها

(ضعیف)باندهایبینمولکولی

باندهایهیدروژنیو
باندهایغیرکووالانسی

دیگر
تبادلاتالکترو

استاتیکی

تبادلاتواندر
والسی

(قوی)باندهایدرونمولکولی

باندهای
یونی

باندهای
فلزی

باندهای
کووالانسی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(12)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

کلاسهای مختلف پتانسیل برای باندهای درون مولکولی
:کووالانسیپیوندهایدارایسیستهای•

،MM2،AMBER،CHARMMمانندنیرومیدانروشهای)زیستیسیستمهایبرایعمدتامولکولیمکانیکپتانسیلهای–
GROMACS)

Si،Ge،C(Tersoff)برایباندمرتبهپتانسیل–
(AireboوBernner)هاکربنهیدرووکربنمختلففرمهایبرایپتانسیلهایی–
Si(Stillinger-Weber)سیلیکونبرایزاویهبهوابستهجسمی-چندپتانسیل–

:فلزیسیستمهای•
پتانسیلEAM

سینکلر-فینیسپتانسیل

پتانسیلSutton-ChenپتانسیلوRafiee-Tabar-Sutton

فلزاتبرایاتمیچندینپتانسیلهایBCC

:یونیپیوندباسیستمهای•
:هستندزیرلیاصشکلسهدارایبردکوتاهتبادلاتاین.بردکوتاهتبادلاتوالکترواستاتیکپتانسیلترمهایمجموعهاسیستماینپتانسیل–

Buckinghamبوکینگهامپتانسیل•

Born-Huggins-Meyerمایر-هاگینز-بورنپتانسیل•

Morseمورس•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(13)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

کلاسهای مختلف پتانسیل برای باندهای بین مولکولی

:تبادلات وان در والسی•

جونز-لناردپتانسیل–

مولکولیبینهایپتانسیلدیگراشکال–

:  تبادلات الکترواستاتیکی•

باردارذرهدوبینالکترواستاتیکپتانسیلمدل–

مرکزیقطبیچندبسط–

حلالالکتریکدیمدلهای–

:باند هیدروژنی•

باندهیدروژنی.داینباندبینیکاتمالکترونگاتیوویکاتمهیدروژنمتصلبهاکسیژن،فلوریانیتروژنایجادمیشو

.بینمولکولیاستکهمنجربهنقطهجوشبالادرآبمیگردد

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(14)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مقایسه ی انرژی تفکیک در چند پیوند مختلف
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

کولمولدواتمهایبینشدهواردنیرویازقویتربسیارمولکولیداخلپیوندینیروی•

.استمختلف

Bond type
Dissociation energy 
(kcal/mol(

Covalent 400

Hydrogen bonds 12–16

Dipole–dipole 0.5–2

London (van der Waals) 
Forces

<1



(15)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مکانیک مولکولی

یکایی،مدلهچنیندر.شودمیساخته(...مولکول،اتم،)نظرموردسیستمبرایریاضیمدلیکمولکولیمکانیکدر•

دهاپیوندهندهنشانکه)فنرهاو(هستنداتمهادهندهنشانکه)هاگلولهازایمجموعهصورتبهرامولکول

.دهندمینمایش(هستند

یدانهایممجموعهویهمکارانوآلینگر.اندداشتهکلیدینقشآلینگروشلایرمولکولیمکانیکروشهایتوسعهدر•

قراراستفادهموردوسیعیطوربهکهانددادهتوسعه(MM4وMM1،MM2،MM3شامل)MMعنوانبارانیرویی

.گیردمی

وجود(یاساسبخشچهارترجزئیشکلبهیا)اساسیبخشدومولکولیمدلسازیدرشدهاستفادهنیروییمیدانهایدر•

:دارد

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

tension bending torsion nonbonded

bonds angles dihedral pairs

U U U U U      

کشش پیوندی خمش زاویه ای بخش پیچشی بر هم کنش غیر  
ولپیوندی بین دو مولک

بخش درون 
(پیوندی)مولکولی 



(16)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

شکل کلی میدان نیرویی در مکانیک مولکولی
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(17)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(18)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

و،ایزاویهپیچشای،زاویهخمشپیوندی،کششجملاتتعداد.بگیریدنظردرراC2H6اتانمولکول:مثال•

.بیابیدرااستاتیکیالکتروووالسیدروانپیوندیغیرجملاتتعداد

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(19)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ادتعدای،زاویهپیجشای،زاویهخمشپیوندی،کششجملاتتعداد.بگیریدنظردرراپروپانمولکول:مثال•

.بیابیدرااستاتیکیالکتروووالسیدروانپیوندیغیرجملات

والکترواستاتیکی)ناپیوندیجمله27پیچشی،زاویهجمله۱8خمشی،زاویهجمله۱8پیوندی،کششجمله۱۰•

(والسیدروان

.شوندمحاسبهبایستیانرژیجمله73مجموعدربایستیپروپانمثلکوچکیمولکولبرای•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(20)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ویژگی مشترک میدان های نیرو

.استنیرومیدانهایبرایاهمیتباویژگییکپارامترهاوتابعیشکلانتقالقابلیت•

.نداردوجودنیرومیدانیکبرایواقعیشکلهیچ.هستندتجربینیرومیدانهای•

ودقتبینتوافقیاغلبشودمیاستفادهمولکولیمکانیکنیروییمیدانهایدرمعمولاکهتابعیشکلهای•

.کندمیبرقرارمحاسباتیکارایی

گونه.ودشمیاستفادهاتمیگونهمفهومازنیرومیدانهایضرایبتعیینومولکولیمکانیکمحاسباتدر•

یطمحگاهیوهیبریداسیوندربارهاطلاعاتیشاملمعمولاواستاتمیعددازبیشچیزیاتمی

کربناتمیکبرایحالیکهدراستدرجه۱۰۹/۵وجهیچهارکربناتمیکدر𝜃0زاویه.استنیزاتم

.استدرجه۱2۰زاویهاینمثلثی

،2،3یاتمگونهاستممکنآنبهمتصلاتمهایبهبستهاستیکسانهیبریداسیونگرچهsp2کربناتمبرای•

.باشد(MM2نیروییمیداندر)۵7یا38،۵۰

ربیشتمیدانیکاتمیهایگونهتعدادقدرهر.هستندمختلفاتمیگونه72دارایMM2نیروییمیدان•

.داراسترابیشتریدقتبامولکولیسیستمهایمدلسازیقابلیتمیدانآنواقعدرباشد

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(21)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(22)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

انواع میدان های نیرویی متداول

AMBERنیروییمیدان• (Assisted Model Building with Energy Refinement)

انفرانسیسکوسکالیفرنیا،دانشگاهدرکلمنگروهتوسطکهاستبیومولکولهابراینیروییمیدانهایازایخانواده

.یافتتوسعه

,MM2نیروییهایمیدان• MM3, MM4اتمهاازوسیعیمحدودهبرایآلینگرتوسطشدهدادهتوسعه

CHARMMنیروییمیدان• (Chemistry at HARvard Macromolecular Mechanics)

CHARMM19:واحداتممدلبرای

CHARMM22:پتانسیلدارایها،پروتئیناتمتماممدلبرایTIP3Pآببرای

CHARMM27:برایDNA،RNAوlipid

,Sybylشاملدیگرنیروییمیدانهایازبسیاریو Dreiding, UFF, MMFF،GROMOS

پتانسیلهای بین اتمی و میدانهای نیرو: دینامیک مولکولی، فصل دوم



(23)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

کشش پیوندی

شودمیکشیدهکههنگامینمونهپیوندیکبرایپتانسیلانرژیمنحنی•

.استشدهدادهنشانزیرشکلدر

بهتریابقتطدارایمورسپتانسیلتابعاستشدهپیشنهادمنحنیاینمدلسازیبرایکهتوابعیبیناز•

.است

تهیافکاهشجرمرابطهایندرکهواستپتانسیلانرژیحداقلعمقرابطهایندر

در.ستاصورتبهیاپیوندکششیثابتبارابطه.استپیوندارتعاشیفرکانسو

.استپیوندطولمرجعمقدارروابطاین

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(24)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ویژگی پتانسیل مورس

شودنمیاستفادهمورسپتانسیلازمولکولینیرویمیدانهایدرمعمولا:

.استگیروقترایانهازاستفادهباآنیمحاسبهطرفیاززیرا-۱

.داردنیازپارامترسهبهپیوندهرتعریفبرای-2

ودختعادلیمقدارازتوجهیقابلمیزانبهندرتبهپیوندهامولکولیدینامیکهایسازیشبیهدر-3

درارتفکیکتاقویتعادلازرارفتارهاازوسیعیمحدودهمورسمنحنیحالیکهدرشوند،میمنحرف

.گیردمیبر

شودمیاستفادهپیوندانرژیمدلسازیبرایتریسادهتوابعازاغلبنتیجهدر.

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(25)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

بههوکقانونازاستفادهانرژیمنحنیزدنتقریببرایروشترینساده

.استزیرصورت

طولگاهیکهمرجعپیوندطولعبارتازپارامتربرایبالاعباراتدر

.استشدهاستفادهشودمینامیدهپیوندطبیعی

انرژیدارمقیکدیگرازاتمهاکردندوربرایواستقویبسیارالانسیکووپیونددرهمبهمتصلاتمهایبیننیروی

.داریملازمزیادی

ادل،تعنقطهازشدندوربا.دهدمیپتانسیلچاهنزدیکیدرانرژیازخوبیتخمینهوکهارمونیکرابطه

.شودمیکمتابعایندقت

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(26)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

.نموداضافهپتانسیلتابعبهرابالاترمراتبیامکعبیجملاتتوانمیعیبایننمودنطرفبربرای

سیستمهبمصنوعیتعادلینقطهیکبالاترمراتبجملاتازنظرصرفومکعبیجملهازاستفادهالبته

اینکردنطرفبربرای.(MM2نیرویمیدان)دارددنبالبهاشتباهینتایجکاملاکهکندمیاضافه

.(MM3نیرویمیدان)شودلحاظنیزچهارممرتبهجملهکافیعیب

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(27)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

انرژی کشش برای متان
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(28)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

خمش زاویه ای

نیکهارمویاهوکقانونپتانسیلیکازاستفادهبامعمولانیزشانمرجعمقداربهنسبتهازاویهانحراف•

.شودمیتوصیف

تعریفمرجعزاویهیکونیروثابتیکبازاویههرسهم

بامقایسهدرمرجع،مقداراززاویهیککردنمنحرفبرای.شودمی

ثابتهایواستلازمکمتریانرژیپیوندها

.هستندکوچکترنسبتبهایزاویهنیروی

:استزیرصورتبهایزاویهخمشپتانسیلکلیفرم

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(29)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

انرژی خمش مولکول آب
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(30)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(Torsion or dihedral terms)پیچش زاویه ای 

ازیر،باشندمیصلبنسبتاآزادیدرجاتعنوانبهاغلبایزاویهخمشوپیوندیکششجملات•

.داردلازمزیادینسبتاانرژیمرجعحالتازآنهاکردنمنحرف

میانپیچیدهتعاملنوعیازناشینسبی،هایانرژیوساختاروشکلهاتغییربیشتردیگر،عبارتیبه•

.استناپیوندیوپیچشیهایسهم

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(31)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

یاسینوسیالگوییکباانرژیشود،میتبدیلخودشبهدرجه36۰چرخشیکباساختارهرکهآنجااز•

سرییکصورتبههمیشهپیچشیپتانسیلهای.نمایدمیتغییروجهیدوزاویهبهنسبتکسینوسی

:شوندمیبیانکسینوسی

هنگامهالبت.شودمییادانرژیسدارتفاععنوانبهفوقرابطهدراز.استپیچشیزاویهرابطهایندر

انرژیییراتتغوابستگی.گذارندتاثیرانرژیسدکلیارتفاعبرنیزغیرپیوندیجملاتپیوندیکحولچرخش

.استشدهآوردهزیرشکلدرفازاختلافو،nمقادیربهپتانسیل

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(32)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

c-c-c-cانرژیپیچشیمولکولبوتانحولمحور



(33)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

زدهبتقریکسینوسیجملهیکباپیچشیجملاتمولکولهااززیادیتعدادبرایAMBERنیروییمیداندر•

تقریبرازاویهحسببرانرژیتغییراتتااستلازمبیشتریجملاتباندهابرخیبرایحالیکهدراندشده

انرژیزدنتقریببرایزیرفرمازAMBERنیروییمیدانO-C-C-Oباندهایدرنمونهعنوانبه.بزند

:نمایدمیاستفادهپیچشی

سگمنتیکبرایپیچشیانرژینمونهعنوانبه•

OCH2-CH2O(قندیبخشدرکهDNAداردوجود)

.استشدهترسیمپیچشیزاویهحسببرمقابلشکلدر

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(34)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

و حرکتهای خمشی بیرون صفحه( Improper)جملات نامتعارف 

وکششیدارداستانجملاتشاملفقطکهنیروییمیدانازاستفادهبارابوتانونسیکلومانندمولکولیتوانمیچگونه•

شاملیصفحهازخارجاکسیژناتمنیرویی،میدانچنینباامدهبدستتعادلیساختاردرکرد؟مدلسازیرااستخمشی

اکسیژنهبمنتهیهایزاویهساختارایندر.گیردمیقرارآنبهمتصلکربناتمدوواکسیژناتمبهمتصلکربناتم

.دارنددرجه۱2۰مرجعمقدارحدوددرمقداری

-Cهایزاویهعوضدروداردقراربوتانونسیکلوحلقهصفحهدراکسیژناتمکهاستشدهدادهنشانتجربهدر•

C=Oودشواردنیرومیدانبهبیشتریجملاتاستلازمنظرموردساختاربهرسیدنبرای.(درجه۱33)شوندمیبزرگتر

یکازاستفادهمنظور،اینبهرسیدنراهترینساده.داردنگاهصفحهیکدرراآنبهمتصلاتمسهوsp2کربناتمکه

.استایصفحهازخارجخمشجمله

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(35)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

کهمعنااینبهنامتعارف)کردتعریف2-3-5-1نامتعارفپیچشیزاویهتوانمیبوتانسیکلوبرای:نامتعارفپیچش

.(نیستندمتصلهمبهدایهدرالپیچشطبقشدهنامبردهتوالیبااتمچهاردیگر

تماشاملپیوندیکزاویهاست،نزدیکترایصفحهازخارجخمشبهکهدیگریتعریف:ایصفحهازخارجخمش

.استدیگراتمدوومرکزیاتمازمتشکلصفحهبامرکزی

استفادهنیزخاصهندسیساختاریکبهدستیابیبرایایصفحهازخارججملاتاز

بنزنمانندآروماتیکحلقهیککهشویممطمئنبخواهیماگرمثالعنوانبه.شودمی

جملاتازایمجموعهازتوانیممیکند،میحفظراخودمسطحتقریباساختار

.کنیماستفادههستندهممقابلحلقهدرکهاتمهاییشاملایصفحهازخارجخمشی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(36)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Cross Termsجملات ترکیبی یا 

لیداخهایمختصاتمیانکوپلینگکنندهمنعکسنیرومیدانیکدرترکیبیجملاتحضور•

اتمهایبینمتقابلاثرتاآیندمیکشمجاورباندهایبیابدکاهشبانددوبینزاویهیکاگرمثالبرای.است

.دهندکاهشراانتهایی

.دارنداهمیتدارندراارتعاشیطیفهایبینیپیشهدفکهنیروییمیدانهایدرترکیبیجملات•

-ششیککششی،-کششیجملاتمانندهستند،داخلیمختصهدوازتابعیفقطترکیبیجملاتبیشتر•

.پیچشی-کششیخمشی،

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(37)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:کششی-کششیترکیبیجمله

(MM4وMM2،MM3نیرویمیدانهایمانند)زاویهیکبامتصلپیونددوکشش

انتهاییتمهایاکههنگامیپیوندیکشدنکشیدهمدلسازیبرایتوانمیراپیچشی-کششیترکیبیجملهیک

:بردکاربه(پوشیدهپیکربندی)اندگرفتهقرارهمروبرویدرستدایهدرالیک

3عددnمقدارsp3هیبریداسیونبهتوجهباC2H6اتانمولکولدرC-Cباندشدنکشیدهمدلسازیبرایمثلا

.بودخواهد

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(38)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

برهم کنش های ناپیوندی

.دارندشکنهمبریکدیگرباناپیوندینیروهایطریقازیکدیگرازدوراتمهایومولکولها•

غیرادلاتتب.کنندمیبازیمولکولیهاینمونهساختارتعییندرکلیدینقشنیروهااین

باندجودوبهوابستهکهشوندمیایجاداتمهابینفضاییهایکنشبرهمطریقازپیوندی

یدانهایمدرناپیوندیجملات.هستندفاصلهاندازهازمعکوستوانتابعونبودهاتمهابین

:دهندمیتشکیلرامختلفگروهدونیرویی

والسیدروانهایکنشبرهم-۱

استاتیکیالکتروهایکنشبرهم-2

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(39)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

برهم کنش های الکترو استاتیکی

کتروالباعناصرازبیشترراالکترونهازیادالکترونگاتیوعناصر•

الکتریکیبارنابرابرتوزیعسبباینوکنندمیجذبکمنگاتیویته

یمختلفروشهایبهتوانمیرابارتوزیعاین.شودمیمولکولدر

درجزئیاینقطهبارهایازآرایشیمتداول،روشیک.دادنمایش

.استمولکول

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(40)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

برهم کنش های الکترو استاتیکی

.وندشمینامیدهخالصاتمیبارهاییاجزئیاتمیبارهایاغلبهاهستهمرکزدرمستقربارهای•

کنشهمبرمجموعاز(مولکولیکمختلفبخشهاییا)مولکولدوبیناستاتیکیالکتروکنشهایبرهم•

:شودمیمحاسبهکولنقانونازاستفادهباواینقطهبارهایجفتمیان

.دهدمینشانرامولکولدواینقطهبارهایتعدادNBوNAرابطهایندر

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(41)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

بسط چند قطبی مرکزی

نظرازدیگریکباآنهااتمهایکنشبرهممحاسبهطریقازمولکولدوالکترواستاتیکیکنشبرهمیمحاسبه•

.استهزینهپرمحاسباتی

هارچ،قطبیدو،بارمانندهاییقطبیچندیاالکتریکیممانهایقطبی،چندمرکزیبسطروشاساس•

Ф،(قطبیچهار)ϴ،(قطبیدو)μ،(بار)qنمادهایبامعمولاممانهااین.است...وقطبیهشت،قطبی

.استنظرموردناصفرالکتریکیمماناولینمعمولا.شوندمیدادهنشان(قطبیهشت)

:بار•

درزئیجباراختلافوجودعلتبهولیهستند(خنثی)صفرمجموعباردارایمولکولهاازبسیاری:قطبیدو•

.آبمولکولنظیرباشندمیقطبیدوالکتریکیمماندارایمولکول

CO2وN2:قطبیچهار•

متان:قطبیهشت•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

4 3 2, , , ,Na Cl NH CH CO Li    



(42)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

داربارذرهدوبامولکولیداشتنصورتدربارتوزیعبرای•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(43)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:یکدیگررویمولکولدواثر•

نسبتبهشودمیکوچککندترفاصلهافزایشبابار-بارکنشهمبرانرژی•

دوقطبی-دوقطبیانرژی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(44)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مدلهای الکترواستاتیکی بار نقطه ای

مانهایمتمامتوانمیآنگاهپذیردصورتجزئیبارهایتوزیعبرایدرستیمکانومقدارتعداد،اگر•

.نمودسازیشبیهراالکتریکی

ازیرغهاییموقعیتدررابارهااستلازمگاهیالکترواستاتیکیخواصازدقیقنمایشآوردنبدستبرای•

.دهیمقراراتمهاهسته

q=0.413متضادومساویباردودادنقرارباهیدروژنفلوریدمولکولدر• eپیوندطولفرضبااتمهرروی

1.82)تجربیقطبیدوممانبهتوانمیآنگستروم0.917 D)1.رسیدD ≈ 0.20819434 eÅ

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

N

-0.5 e -0.5 e+e  
2

2 / 2q l 

N



(45)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مدل دی الکتریک حلال
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

گذردهیبضرییعنی.اندشدهارائهخلاءمحیطفرضباالکترواستاتیکیتبادلاتبرایشدهاستفادهروابط•

.اندشدهاستفادهرابطهدرخلاءمحیطفرضبا

رایبمتفاوتالکتریکدیمدلیکازباشندداشتهقرارخلاغیرمحیطدربررسیموردمولکولهایاگر•

یکاثریمبخواهکهشودمیانجاموقتیکاراین.شودمیاستفادهالکترواستاتیکیهایکنشبرهممحاسبه

.کنیمواردآنمولکولهایصریحگرفتننظردربدونراحلال

مقداریکازاستفادهاثر،اینمدلسازیبرایسادهروشیک•

یعنی.استکولنقانوندرنسبیگذردهیبرایمناسب

0

2

0

1
( )
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i jq q
v r

r


0 r  



(46)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

برهم کنش های وان در والسی

ازلافاختجامدومایعفازهایداشتنباگازهااینکهشودمیمشاهدهشودبررسینادرگازیکرفتاراگر•

باازهاگایناتمهایبینکنشهمبردلیلبهتوانمیراآلایدهرفتارازاختلافاین.دارندآلایدهحالت

.نمودتوجیهوالسیدرواننیروهایازاستفاده

:دارندبخشدووالسیدرواننیروهایآزمایشاتطبق•

(بلندبرد)ایجاذبهنیروهای–

(کوتاهبرد)ایدافعهنیروهای–

هایدوقطبیازناشینیروهااین.استdispersiveنیروهایاساسبرایجاذبهنیرویبخش•

.شودمیایجادالکترونیابرهایدرایلحظهنوساناتاثردرکهاستایلحظه

کهدنمایالقاقطبیدونیزمجاوراتمهایدرخودنوبهبهتواندمیمولکولیکدرایلحظهقطبیدویک•

.شودمیایجاذبهالقاییاثریکایجادسبب

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(47)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:(کوتاهبرد)دافعهنیروهای

بهرمنجآرگوناتمجفتیکبینیفاصلهدرکوچککاهشیکحتیآنگستروم3حدودازکمترفواصلدر•

.شودمیانرژیدرشدیدیافزایش

ابالکتروندووجوداصلایناساسبر.دادتوضیحپاولیطرداصلباتوانمیراانرژیافزایش•

.استممنوعمکانیکدریکساناسپین

بهنجرمیکساناسپینباالکتروندوتوسط(استهستهدوبینناحیهمنظور)فضایکاشغالامکانعدم•

.شودمیدافعهنیروییکایجاد

بهکهدشومیهاییهستهبیندافعهبهمنجرهاهستهبینناحیهدرالکترونحضورچگالیکاهشطرفیاز•

.اندشدهپوشیدهالکترونهاباناقصطور

کمیفواصلدرولیr/1داردمعکوسنسبتفاصلهباکنشهمبرانرژیکوتاهبسیارفواصلدر•

.استexp(-r)نماییصورتبهانرژیرابطهبزرگتر

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(48)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نگاهی دقیق تر به نیروهای بین مولکولی 

(الکترواستاتیک)باردارذرهدوبیننیروی•

(الکترواستاتیک)قطبیدویکوباردارذرهیکبیننیروی•

(Keesomکیزومنیروی)دیگردائمیقطبیدویکبادائمیقطبیدویکبیننیروی•

استهشدالقاقطبیچندآندرکهدیگرمولکولیکبادائمیقطبیچندیکبینجاذبهنیروی•

(Debyeدباینیروی)

اتمهاینبشدهالقاایلحظههایقطبیچندازناشیلاندننیرویهمانیاپراکندگیجاذبهنیروی•

مولکولهایا

حدازبیششدننزدیکازمانعکهاستPauliپاولیطرداصلازناشیذرهدوبیندافعهنیروی•

.گرددمیمولکولدو

.کردادهاستفوالسیدرواننیروهایشدهگیریانتگرالفرمازبایستیبزرگنسبتاجسمدوبرای:توجه•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(49)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

یکی از کاربردهای نیروهای وان در والسی

یکدچسبنمیسطحبهمارمولکپایشبیهکهپدهاییساختنباتوانستDARPA،2۰۱4سالمیماهدر•

مردتواناییخودسربازانبرایبتواندروزیکاستامیدوارDARPAاما.ببردبالاعمودیدیواریازرافرد

.نمایدایجادشهریمبارزهدرراعنکبوتی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(50)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

یانواع پتانسیلهای استفاده شده برای مدلسازی نیروی وان در والس

سخت-کرهمدلپتانسیل•

جونز-لناردپتانسیل•

نرم-کرهمدلپتانسیل•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(51)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

سخت-پتانسیل کره

(هایدکلوئوسیالاتمدلسازیکاربرد).استنفوذناپذیروصلبکرهیکاتم،یکبرایمدلترینساده•

.شودمیاستفادهاستنظرمدکیفیرفتارکهمسائلیدرپتانسیلایناز•

پتانسیلایندیگرانواع•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(52)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

1957اولین شبیه سازی کامپیوتری 
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

Hard disks and spheres

(calculation of collision times)

solid phase liquid phase liquid-vapour-phase

N=32:   7000 collisions / h
N=500:   500 collisions / h

IBM-704:

Production run ~20000 steps 
N=32    6.5x105 coll.  4 days

N=500   107 coll.      2.3 years



(53)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

جونز-پتانسیل لنارد

شدهادپیشننجیبگازهایدینامیکیترموخواصمطالعهبرایجونز-لناردتوسطباراولینپتانسیلاین•

(Lennard-Jones).

پتانسیلچاهعمقمحل•

لاندننیروهایآنبهکهاستپراکندگینیروهایازناشیجاذبهبخش•

اثردرکهاستایلحظههایدوقطبیازناشیکهگویندمینیز

.شوندمیایجادالکترونیابرهایدرایلحظهنوسانات

وددارکوانتومیمکانیکمنشاکهشودمیایجاداتمدوبیندافعه(آنگستروم3ازکمتر)کوچکخیلیفواصلدر•

اعدادعهمجموکهالکتروندووجودسیستمیکدراصلایناساسبر.دادتوضیحراآنپاولیطرداصلباتوانمی

بهمنجرانیکساسپینباالکترونهایازناشیبرهمکنشاینبنابراین.استممنوعباشدیکسانآنهاکوانتومی

وشدهترونالکازخالیاتمدوبینمشترکناحیهکهشودمیمنجرتبادلایناثر.شودمیبردکوتاهدافعهنیروهای

.نماینددفعرایکدیگرنیزهاهسته

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(54)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

شکلکینیزکوانتومیمکانیکمبنایبرونداردوجوددافعهتاییدبرایمحکمینظریاستدلالهیچ•

.رودمیانتظاردافعهجملهبراینمایی

هاربنهیدروکماننددیگرسیستمهایبرایامااستقبولقابلنسبتانجیبگازهایبرایدافعه•

.استتنداندازهازبیشآنشیب

.استمناسببسیارپتانسیلاینمحاسباتینظرازولی•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(55)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مختلفموادبرایجونزلناردپتانسیلپارامترهایمقادیر•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

Atoms i-j
reqm,ij

----------/ Å

eij

/ kcal mol-1

C12

/ kcal mol-1Å12

C6

/ kcal mol-1Å6

C-C 4.00 0.150 2516582.400 1228.800000

C-N 3.75 0.155 1198066.249 861.634784

C-O 3.60 0.173 820711.722 754.059521

C-S 4.00 0.173 2905899.052 1418.896022

C-H 3.00 0.055 29108.222 79.857949

N-C 3.75 0.155 1198066.249 861.634784

N-N 3.50 0.160 540675.281 588.245000

N-O 3.35 0.179 357365.541 505.677729

N-S 3.75 0.179 1383407.742 994.930149

N-H 2.75 0.057 10581.989 48.932922

O-C 3.60 0.173 820711.722 754.059521

O-N 3.35 0.179 357365.541 505.677729

O-O 3.20 0.200 230584.301 429.496730

O-S 3.60 0.200 947676.268 870.712934

O-H 2.60 0.063 6035.457 39.075098

S-C 4.00 0.173 2905899.052 1418.896022

S-N 3.75 0.179 1383407.742 994.930149

S-O 3.60 0.200 947676.268 870.712934

S-S 4.00 0.200 3355443.200 1638.400000

S-H 3.00 0.063 33611.280 92.212017

H-C 3.00 0.055 29108.222 79.857949

H-N 2.75 0.057 10581.989 48.932922

H-O 2.60 0.063 6035.457 39.075098

H-S 3.00 0.063 33611.280 92.212017

H-H 2.00 0.020 81.920 2.560000



(56)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نظردربایدمختلفاتمیهایگونهمیانوالسیدروانهایکنشبرهمتماماتمیچندهایسیستمدر•

کنشهمبرپارامترهایباید،COکربناکسیدمونومولکولدومیانکنشبرهمدرمثالبرای.شودگرفته

.بدانیمراO-OوC-C،C-Oاتمهایبینجونز-لناردهای

محاسبهاتمهابینکنشبرهمN(N-1)/2تعدادبهبایستیاستاتمNازترکیبیکهسیستمییکبرای•

.استگیریوقتفرآیندکهشوند

اتمدوانمیکنشبرهمپارامترهایتعیینجهتسادهراهیک:ترکیبیبرهمکنشهایپارامترهایتعیین•

ترکیبنقانوازکهاستاینبدانیمیکدیگرباراآنهاازیکهرکنشبرهمپارامترهایکهصورتیدرمتفاوت

.کنیماستفادهبرتوله-لورنتس

.باشدواقعیمقدارازتربزرگحدیتااستممکنشدهمحاسبههندسیمیانگین:ضعفنقطعه•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

1
2
( )AB AA BB   

AB AA BB   



(57)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

جونز-محدودیت های پتانسیل لنارد

انرژیهبخوبیبهنتوانداستممکنبنابرایناستپارامتردودارایجونز-لناردپتانسیل•

.شودفیتواقعییمادههرپتانسیل

ههمسایهایاتموجودوحضوربهذرهدوبیننیروییتبادلاتپتانسیلایندر•

حضوربهوابستهبایستیانرژیدهدمینشانآزمایشاتبرخیحالیکهدر.نیستوابسته

.باشدهمدیگراتمهای

.داردکرویتقارنپتانسیلوندارداهمیتیباندجهتپتانسیلایندر•

.نداردفیزیکیمبنای12توانبادافعهترم•

نامیکدیسازیشبیهناپایداریباعثاستممکنوشدهواگراکوتاهفواصلدرپتانسیل•

.شودمولکولی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(58)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:پیوستهپتانسیلبامولکولیدینامیکسازیشبیهاولین•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

CDC-3600

RDF

MSD

VACF

864 particles
Time / Step ~ 45s

Production run ~20000 steps   10 days !
(standard PC [Pentium 1.2 GHz]: ½ hour)



(59)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نجیبگازهایبرایجونز-لناردپتانسیلپارامترهایمقادیر•

آنیدافعهشبخوسختکرهپتانسیلبامشابهآنیجاذبهبخشکهسادهپتاسیلیک:نرمکرهپتانسیل•

:استجونز-لناردپتانسیلبامشابه

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(60)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

جونز-فرمهای دیگری از پتانسیل لنارد

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(61)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

9-3جونز -پتانسیل لنارد

:گرفتنظردرزیرفرمبهتوانمیراسیالذرهیکباجامددیوارهیکبیننیروییتبادلات•

:اثبات•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(62)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

9-6و 8-6جونز -پتانسیل لنارد

.دارندکاربردمولکولیمکانیکدرکههستندجونز-لناردپتانسیلشکلهایازهاپتانسیلاین•

:8-6پتانسیل•

:۹-6پتانسیل•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

or



(63)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

جونز بهبود یافته-پتانسیلهای لنارد

یبراکهاستصورتبهاستپراکندگیجاذبهازناشیکهجونز-لناردپتانسیلجاذبهبخش•

.استصحیحباربدوناتمهایباسیستمهای

.استاهمیتبانیزالقاییانرژیبار،بدوناتمهاییامولکولهابایونهاکنشهمبردر•

.استمتناسبباالقاییانرژیموردایندر•

Mason)باربدونسیستمهایویونهاکنشهمبرپتانسیل• and Schamp):

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(64)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

m-6-8پتانسیل 

-لناردیلپتانسبهقطبیچهار-قطبیدوجملهیککردناضافهپیشنهادهانلیوکلین•

گرفتهنظردرمتغیرپارامتریکعنوانبهدافعهبخشدرmیمرتبهوداشتندراجونز

:شود

گازهایتعادلیخواصتوصیفبرایاستm-6صورتبهکهپتانسیلاینازدیگریفرم•

.داردکاربردمختلفاتمیتک

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(65)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

پتانسیل کی هارا

مطالعه،موردمولکولاندازهکردنشاملمنظوربههاراکی.دارداهمیتمولکولهااندازهمسائلبرخیدر•

.دادارائهجونزلناردپتانسیلبرایاصلاحی

استفادهوردمفاصلهکهشودمیدادهنشانصلبجسمیکباتقریبیصورتبهمولکولهرکهترتیباینبه•

.استاجساماینسطوحبینفاصلهبرابرمولکولیبینپتانسیلدر

خاصندیصورتبیکبرایکنندههمکنشبرمولکولهایسطوحمیانفاصلهترینکوچکرابطهایندر

.مولکولهاستنقاطبینفاصلهنزدیکترینفاصلهاینواقعدر.است

.استمولکولهامیانگینقطرومقادیر

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(66)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مختلفمولکولچندبرایهاراکیپتانسیلپارامترهای•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(67)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیروی وان در والسی بین اجسام میکروسکوپی

تبادلاتیمدلسازبرایکه،(بالابهنانومتردهچندحددر)بزرگنسبتاجسمدوبینشدهتبادلنیروییمحاسبهبرای•

انتگرالازوانتمییکدیگر،باجسمدوتماسعدمفرضبانیستیممولکولیدینامیکسازیشبیهبهقادرآنهانیرویی

:نموداستفادهجونز-لناردنیروییجاذبهبخشگیری

کرهدوبین:۱حالت•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

ثابت هاماکر

if

z

R1

R2

r



(68)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیروی وان در والسی بین اجسام میکروسکوپی

کرهیکوسطحبین:2حالت•

سطحدوبین:3حالت•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

R

H

H

r

R1

R2

𝐹𝑉𝐷𝑊 = −
𝜕𝑈

𝜕𝑟
= 
𝐴 𝑅𝑒𝑞

6 𝑟2

𝑤ℎ𝑒𝑟𝑒 𝑅𝑒𝑞 =
𝑅1𝑅2

𝑅1 + 𝑅2



(69)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(اتمینیرویمیکروسکوپکاربرد)مختلفهایهندسهبرایوالسدرواننیرویفرمول•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

Butt, Hans-Jürgen, Brunero Cappella, and Michael Kappl. "Force measurements with 

the atomic force microscope: Technique, interpretation and applications." Surface 

science reports 59.1 (2005): 1-152.



(70)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

•
ف
یموادمختل

تهاماکربرا
مقادیرثاب

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(71)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

•
ف

ختل
ی مواد م

ت هاماکر برا
مقادیر ثاب

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(72)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

پیوندهای هیدروژنی

اتمیکومولکولیکدرقطبیهیدروژناتمیکبینایجاذبهکنشبرهمهیدروژنیپیوندیک•

.استفلورینوهیدروژناکسیژن،نظیردیگرالکترونگاتیو

.استترضعیفکووالانسیویونیباندهایازولیقویتروالسیدروانباندهایازهیدروژنیباند•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

Donor
Acceptor



(73)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

جدول الکترونگاتیویته عناصر مختلف
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(74)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

اینکهباشدحالتیبهنزدیکتردرصد15اتمهاتعادلیفاصلهکهشودمیباعثآبدرهیدروژنیباندوجود•

شدهآبدر(سانتیگراددرجه۱۰۰)بالاجوشدمایایجادبهمنجرهیدروژنیپیوند.اندنشدهلحاظباندها

.است

:استزیرصورتبههیدروژنیپیوندمدلسازیبرایشدهاستفادهپتانسیلتابع•

.شودمیسازیشبیهدقتافزایشبهمنجرتابعاینازاستفاده•

نیزجانبیباندهایوهیدروژنیباندبینزاویهاثردقتافزایشبرایگاهی•

.گرددمیلحاظ

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(75)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

قدرت باند هیدروژنی

• F−H…:F (161.5 kJ/mol or 38.6 kcal/mol)

• O−H…:N (29 kJ/mol or 6.9 kcal/mol)

• O−H…:O (21 kJ/mol or 5.0 kcal/mol)

• N−H…:N (13 kJ/mol or 3.1 kcal/mol)

• N−H…:O (8 kJ/mol or 1.9 kcal/mol)

• HO−H…:OH+
3 (18 kJ/mol[10] or 4.3 kcal/mol; data obtained

using molecular dynamics as detailed in the reference and

should be compared to 7.9 kJ/mol for bulk water, obtained using

the same molecular dynamics.)

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

http://en.wikipedia.org/wiki/Hydrogen_bond#cite_note-10
http://en.wikipedia.org/wiki/Molecular_dynamics
http://en.wikipedia.org/wiki/Molecular_dynamics


(76)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مشتقات تابع انرژی مکانیک مولکولی جهت تعیین نیرو

نیرومحاسبهایبرمولکولی،دینامیکجملهازاتمیبینپتانسیلهایبرمبتنیمدلسازیروشهایازبسیاریدر•

.نمودگیریمشتقسیستمپتانسیلانرژیازبایستی

.هستندوابستهسیستماتمهایتمامدکارتیمختصاتبهانرژیتوابع•

.استایزنجیرهمشتقاتازاستفادهنیازمنداتمیمختصاتبهنسبتمشتقاتمحاسبه•

:استهمراهخطانوعدوباهموارهپتانسیلتابعیکازعددیگیریمشتق•

.استتیلوربسطدربالاترمرتبهجملاتنگرفتننظردرازناشیکهبریدنخطای–

.افتدمیاتفاقحافظههایبیتازمحدودیتعداددراعدادذخیرهبدلیلکهکردنگردخطای–

میافزایشگامطولکاهشباکردنگردخطایولییابدمیکاهشگامطولکاهشبابریدنعددیخطای•

.داردوجودگامطولبرایبهینهمقداریکبنابراینیابد

.استعددیمشتقازاستفادهازترمناسبانرژیمشتقاتتحلیلیشکلازاستفاده•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(77)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(گرد کردنخطای + خطای بریدن )گیری عددی منابع خطا در مشتق 

:بااستبرابرfتابعمشتقبهمحدودتفاضلتقریبیک

:داریموشودمیمحسوبتقریباولیمرتبهعنوانبهتقریباین

:داریم.بگیریدنظردرراتابعمثالعنوانبه

:بااستبرابرمشتقتقریبنسبیخطایلذا

:داریم.کنیمرسمحسببررانسبیخطایبخواهیمنقطهدرکهکنیدفرض

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(78)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

انواع خطاهای عددی

:(قبلمثالادامه)

بریدنخطایوگردکردنخطایمقدارروبرو،شکلدر

عددیمشتقمسالهبرایhگامطولحسببرخطامجموعو

.استشدهرسم

گامطولحسببرخطامقدارمقابلشکلدر

رسمf(x)=exp(x)تابعبرایhگیریمشتق

.استشده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(79)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مشتق گیری تحلیلی

:داریمداردبستگیاتمدومیانفاصلهبهکهانرژیتابعیکدرنمونهبرای•

جونز-لناردپتانسیلتابعازگیریمشتق•

پیوندیکششترمازگیریمشتق•

ایزاویهخمشترمازگیریمشتق•

...وایزاویهپیچشترمازگیریمشتق•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(80)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تعیین پارامترهای میدانهای نیرو

دارایباشدهیافتتوسعهمولکولکمیتعدادبینکنشهمبرانرژییمحاسبهبرایاگرحتینیرومیدانیک•

می(...ویجزئبارمقادیروالس،دروانترکیبی،پیچشی،خمشی،کششی،ضرایبمانند)پارامترزیادیتعداد

.شودمینامیدهنیرومیدانکردنپارامتریپارامترها،اینتعیینفرآیند.باشد

پارامترهایبهبتنسپیچشیوپیوندیغیرپارامترهایبهبیشتریحساسیتسیستمیکپیکربندیوساختار•

.دارندخمشیوکششی

:استموجودهادادهتعیینبرایزیرهایروش.داریمهادادهازایمجموعهبهنیازکردنپارامتریبرای•

پارامترهااینتعیینجهتمختلفسازیشبیهانجاموتجربیهایدادهازاستفاده–

قرمزمادوناسپکتروسکوپیروشهایازاستفاده–

کوچکسیستمهایبرایآغازینکوانتوممکانیکمحاسباتازاستفاده–

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(81)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

خمشیی،پیچشپارامترهایوتجربینتایجباتطابقازاستاتیکیالکتروووالسدروانپارامترهایمعمولا•

.هستنداستخراجقابلاسپکتروسکوپییاکوانتومیمکانیکمحاسباتازپیوندیو

ردنکپارامتریدراستفادهبراینظرموردهایدادهآوردنبدستونیرومیدانتابعیشکلانتخابازپس•

:داردوجودپارامترهااینتعیینبرایعمدهروشدوآنها،

هادادهبابیشترچههرانطباقجهتپارامترهادرتغییر:خطاوسعی–

:خطامربعاتکمترینروشازاستفاده–

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(82)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

آبمولکولیکداخلهایکنشبرهممدلسازیبرای:مثال•

یکمکانهایپتانسیلازمولکولیدینامیکسازیشبیهدر

:شودمیاستفادهزیرفرمبهمولکولی

لحظهطول𝑙هیدروژن،اکسیژنپیوندتعادلیطول𝑙0رابطهایندر

نینهمچ.استکششیپیونداینسختیضریب𝑘1وپیونداینای

𝜃0وهیدروژن-اکسیژنپیونددوبینتعادلیزاویه𝜃لحظهزاویه

.استپیوندخمشیثابت𝑘2وپیونداینای

تابعپارامتر4کوانتومیمکانیکمحاسباتازاستفادهباخواهیممی

زیرجدولکنیدفرض.بیابیمراk2وl0،k1،θ0یعنیپتانسیل

شدههدادمابهوتعیینکوانتومیمکانیکمحاسباتازاستفادهبا

.است

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

𝑈(𝑙, 𝜃) = 𝑘1 𝑙 − 𝑙0
2 +

1

2
𝑘2 𝜃 − 𝜃0

2

 

𝜽 (𝒓𝒂𝒅)𝒍 (𝑨𝒏𝒈𝒔𝒕𝒓𝒐𝒎)𝑼(𝒍, 𝜽) (𝒌𝑪𝒂𝒍/𝒎𝒐𝒍)

1.74531.52001.2558

1.91991.52000.0373

2.09441.52001.8650

1.74531.52501.2355

1.91991.52500.0170

2.09441.52501.8447

1.74531.53001.2378

1.91991.53000.0193

2.09441.53001.8470



(83)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:شودمیلحاظزیرصورتبهخطاتابعیکپارامترهاتخمینجهت•

:آیندمیبدستزیرصورتبهفوقتابعسازیبهینهازپسپارامترهامقادیر•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(84)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تعیین پارامترهای جمله ی کشش پیوندی

.استاحتیاجندپیوسختیضریبوتعادلیطولبهپیوندیکششپتانسیلیکپارامترهایتعیینبرای•

.نمودتعیینXیاشعهکریستالوگرافیمانندتجربیروشهایازتوانمیراتعادلیطول•

.نمودتعیینقرمزمادوناسپکتروسکوپیروشازتوانمیراپیوندیکششضریب•

میبررسیرااتانمولکولدرC-Cپیوندبرایکوانتومیمکانیکروشهایباسختیتعیینازمثالیاینجادر•

.کنیم

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

c-c length



(85)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

اسپکتروسکوپی مادون قرمز
The Nature of Vibrational Spectroscopy

.نمایندمیعملفنرمانندبلکهنیستندصلبمولکولهاکووالانسیباندهایدانیممیکههمانطور•

.دارندمختلفیارتعاشاتباندها،بهمتصلاتمهایمعمولیدمایدر•

فوتونارایدکهدادتوضیحقرمزمادونتشعشعاتجذببوسیلهتوانمیرامختلفانرژیحالتهایبینانتقال•

.هستندمناسبانرژیباهایی

:آیدمیبدستزیرصورتبهگیردمیصورتارتعاشاتجذبآندرکهنوریموجیطول•

≡CباندفنریتثابتازکمتروC-NباندبرابردوتقریبافنریتثابتدارایC=Nباند• 𝑁داریم.است:

1100 cm-1 for C-N, to 1660 cm-1 for C=N, to 2220 cm-1 for C≡N

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

Light speed

Bond Stiffness

1

𝜆
=

1

2𝜋𝑐

𝑘(𝑚1 +𝑚2)

𝑚1𝑚2



(86)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

راانرژیزاخاصیفرکانسهایمولکولهاکهکندمیاستفادهاصلاینازقرمزمادوناسپکتروسکوپی•

.نمایندمیجذباستآنهاساختاریویژگیبهوابستهکه

ریتفنسختیواتمهاجرمبهکهاستمولکولدرونمختلفباندهایتشدیدفرکانسهایها،فرکانساین•

.داردبستگیهااتمدهندهاتصال

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(87)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

داریممختلفارتعاشیمود۹کلدرCH2X2مولکولبرای:CH2X2مولکولازCH2بخشدرارتعاشات•

:هستندزیرحرکتنوع6داراینیزCH2X2مولکولازCH2بخشکه

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(88)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

روش اسپکتروسکوپی مادون قرمز

.یدآمیبدستنمونهازقرمزمادوننوراشعهیکدادنعبوربانظرموردنمونهقرمزمادونطیفروشایندر•

.دهدمینشانرااسپکتروسکوپیجذبسیستمیکشماتیکزیرشکل•

را...ورشناساگنور،منبعنظیرابزاراثراتبتوانکهشودمیباعثمرجعگیریاندازهیکازاستفاده•

.نمودحذف

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(89)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

باندهای جذب

دهایباندارایمختلفساختارهایتشخیصبرایتواندمیقرمزمادوناسپکتروسکوپی•

نمونهخاصیتمربوطههایفرکانسوشدهجذبانرژیمقدارزیراگردداستفادهکووالانسی

.سازندمیآشکاررا

.استشدهآوردهجذبباندهایبهمربوطشکلزیردر•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(90)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

یتعیین فرکانس های طبیعی با استفاده از مکانیک مولکول

دانمیازاستفادهباوتجربیصورتبهکهرامختلففرکانسهایجذبطیفزیرشکل•

.دهدمینشاناستشدهتعیینبنزنبرایمولکولیمکانیکروشوMM3نیرویی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(91)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Crystallography( بلورنگاری)کریستالوگرافی

.استجامداتدراتمهاچیدمانتعیینعلمکریستالوگرافی•

برابر۱۰۰۰حدودکهاستآنگستروم7۰۰۰تا4۰۰۰حدودمرئینورموجطولکهآنجاییاز•

ازهاستفاداتمهافضاییچیدمانمورددراطلاعاتتعیینلذا،استاتمهابینفواصلازبزرگتر

برایکهایکسیاشعههای.داردنیازراXاشعهنظیرترکوتاههایموجطولباتابشیامواجی

.دارندآنگستروم2٫۵الی۰٫۵حدوددرموجیطولمعمولاًمیشوند،استفادهپراش

برایریتکراروشهایوقویریاضیاتعلمبهنیازپراشالگوهایازاستفادهباتصویریکتولید•

قایسهمباسپسونمایندمیپیشنهادمادهبرایساختاریکمحققینابتداواقعدر.داردمدلسازی

دارایکهرسندمیساختاریکبهنهایتدرپیشنهادیساختارتغییروآمدهبدستاطلاعات

.استموجودنتایجباتطابقبیشترین

کولهایماکرومولدرمولکولیساختارهایتعیینبرایاصلیروشایکساشعهکریستالوگرافی•

.استRNAوDNAآمینه،اسیدها،پروتئینبویژهبیولوژیکی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(92)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

کاربرد کریستالوگرافی در بیولوژی

Proteinهمانیاهاپروتئینبهمربوطاطلاعاتحاویwww.rcsb.orgسایت• Data Bank (PDB)

.است

املشپروتئیناینبهمربوطاطلاعاتتوانیممینماییمجستجوrcsbسایتدرراubiquitinواژهاگرمثلا•

جستجووفایلنمونه.نماییمدریافتراpdbفایلصورتبهمکانیاطلاعاتومربوطهمقاله

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

http://www.rcsb.org/
RCSB Protein Data Bank - RCSB PDB - 1UBQ Structure Summary.htm
1UBQ.pdb
ubq.png
Ubq1.png


(93)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مثالی ساده از نمونه محاسبات میدان 
نیرویی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(94)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

یک نمونه از محاسبات انرژی در میدان نیرو

حالتدودرمولکولانرژیبررسی•

مختلف

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(95)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تعیین پارامترهای جمله ی کشش پیوندی

میبررسیرااتانمولکولدرC-Cپیوندبرایکوانتومیمکانیکروشهایباسختیتعیینازمثالیاینجادر•

.کنیم

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(96)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

وادلیتعیزاویهمقادیرکوانتومیمکانیکمحاسباتازاستفادهبا:ایزاویهخمشجملهکردنپارامتری•

:استشدهحاصلزیرصورتبهاتاندرH-C-Cپیوندبرایخمشیسختی

انرژیادلهمع(زیرشکل)کوانتومیمکانیکمحاسباتازاستفادهبا:ایزاویهپیچشجملهکردنپارامتری•

:بودخواهدصورتبه

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

 6 1 cos(3 180)V   



(97)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

بوتانمولکولمرکزیمحورحولپیچشزاویهبرایپیچشیپارامترهای•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(98)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(جونز-پتانسیل لنارد)پارامتری کردن برهم کنشهای غیرپیوندی 

دادقرارتلفمخفواصلدررااتمدوبایستیکوانتومیمکانیکاساسبرجونزلناردمعادلهکردنپارامتریبرای•

:نمودرسمرافاصلهحسببرانرژینمودارو

:زیرفرمبهیا•

جونز-لناردپارامترهاینمونهبرای.آوردبدستنیزتجربیروشهایازمقادیرتوانمیالبته•

:استزیرصورتبهمتیلگروهدوبینآمدهبدست

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

,nbk 



(99)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

𝝈روشی جهت تخمین 

:اتمهاستدروالسیوانشعاعازاستفاده𝝈تخمینبرایروشیک•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(100)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مقادیر شعاع وان در والسی برای اتم های مختلف

Hydrogen 120.pm Carbon 170.pm Krypton 202.pm

Zinc 139.pm Silver 172.pm Lead 202.pm

Helium 140.pm Magnesium 173.pm Tellurium 206.pm

Copper 140.pm Chlorine 175.pm Silicon 210.pm

Fluorine 147.pm Platinum 175.pm Xenon 216.pm

Oxygen 152.pm Phosphorus 180.pm Tin 217.pm

Neon 154.pm Sulfur 180.pm Sodium 227.pm

Nitrogen 155.pm Lithium 182.pm Potassium 275.pm

Nickel 163.pm Uranium 186.pm Indium 193.pm

Palladium 163.pm Gallium 187.pm Thallium 196.pm

Gold 166.pm Argon 188.pm Iodine 198.pm

Selenium 190.pm

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

http://periodictable.com/Elements/001/data.html
http://periodictable.com/Elements/006/data.html
http://periodictable.com/Elements/036/data.html
http://periodictable.com/Elements/030/data.html
http://periodictable.com/Elements/047/data.html
http://periodictable.com/Elements/082/data.html
http://periodictable.com/Elements/002/data.html
http://periodictable.com/Elements/012/data.html
http://periodictable.com/Elements/052/data.html
http://periodictable.com/Elements/029/data.html
http://periodictable.com/Elements/017/data.html
http://periodictable.com/Elements/014/data.html
http://periodictable.com/Elements/009/data.html
http://periodictable.com/Elements/078/data.html
http://periodictable.com/Elements/054/data.html
http://periodictable.com/Elements/008/data.html
http://periodictable.com/Elements/015/data.html
http://periodictable.com/Elements/050/data.html
http://periodictable.com/Elements/010/data.html
http://periodictable.com/Elements/016/data.html
http://periodictable.com/Elements/011/data.html
http://periodictable.com/Elements/007/data.html
http://periodictable.com/Elements/003/data.html
http://periodictable.com/Elements/019/data.html
http://periodictable.com/Elements/028/data.html
http://periodictable.com/Elements/092/data.html
http://periodictable.com/Elements/049/data.html
http://periodictable.com/Elements/046/data.html
http://periodictable.com/Elements/031/data.html
http://periodictable.com/Elements/081/data.html
http://periodictable.com/Elements/079/data.html
http://periodictable.com/Elements/018/data.html
http://periodictable.com/Elements/053/data.html
http://periodictable.com/Elements/034/data.html


(101)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

خلاصه پارامتری کردن میدان نیرویی
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(102)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:اولساختارانرژی•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(103)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:دومساختارانرژی•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(104)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:ساختاردوانرژیاختلاف•

طولازبوتانمتیلتترا-3،3،2،2مولکولدرC-Cپیوندشدنکشیدهکهدهدمینشانمحاسباتاین•

بهراپتانسیلانرژی،(2ساختار)آنگستروم۱/6۰۰طبیعیغیرطولبه(۱ساختار)آنگسترم۱/۵38طبیعی

.استپیوندیغیربرهمکنشهایشدنآزادازناشیکهدهدمیکاهشمولبرژولکیلو67اندازه

۵4انرژیاختلافاینجادرمطالعهموردسیستمبرایMM3دقیقنیرویمیدانازاستفادهبامحاسبه•

-Cپیوندطولباشدهبهینهکاملاساختاریکو۱ساختارماننداستانداردتقریباساختاربینمولبرکیلوژول

Cدهدمیآنگستروم۱/۵76مرکزی.

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(105)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

اجرایبرایلازمفایلهایوCHARMMمعرفی
عنوانبهNAMDافزارنرمدرهایسازیشبیه
نیروییمیدانازاینمونه

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(106)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

اطلاعات و فایل های لازم جهت شبیه سازی دینامیک مولکولی بر اساس میدانهای نیرویی

مامتمکانکهاستنیازسیستمیکبرایمولکولیدینامیکسازیشبیهانجامجهت•

دانمیپارامترهای،آنهابیناتصالات،آنهاازیکهرجزئیبار،اتمهاجرم،سیستماتمهای

.باشندمعلومکاملطوربهنیرویی

.شودمیاستفادهPDBفایلهایازاتمهاتکتکمکاندانستنبرای•

میاستفادهPSFفایلازآنهابیناتصالاتواتمهاجرماتمها،رویجزئیباردانستنبرای•

.شود

یبخشهاساختارمربوطاطلاعات...ونئوکلیتیداسیدهایآمینه،اسیدهایانواعبرای•

.استآمدهتوپولوژیفایلدراتصالاتومختلف

.اندآمدهپارامترفایلدرنیروییمیدانپارامترهایبهمربوطاطلاعات•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(107)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

فلوچارت مربوط به نقش بخشهای مورد نیاز جهت انجام شبیه سازی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(108)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

PDBفایل 

pdbفایلدیدنبرای• (Protein Data Bank)سایتبهاستکافیمولکولها

(http://www.rcsb.org/pdb/)نماییدمراجعه.

هشدآوردهمربوطهرسیجواتمها،کارتزینمختصاتاتمها،اسمنظیراطلاعاتpdbفایلدر•

.اند

شاملکهرااتمیکبهمربوطاطلاعاتخطاینکهکندمیمشخصخطابتدایدرATOMکلمه•

.شودمیشاملراهستندzوx،yهایمختصاترزیجو،شمارهرزیجو،ناماتم،نامشماره،

ایلفدرهااتمبرخیمکانایکساشعهکریستالوگرافیهایروشهایمحدودیتبهتوجهبا•

pdbنداردوجودبیومولکولبرایشدهتهیه.

یاATOMکلمهباکهدارندکاروسرخطوطیبافقطNAMDوVMDمانندافزارهایینرم•

HETATOMباشندشدهشروع.

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

http://www.rcsb.org/pdb/


(109)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مربوط به پروتئین یوبیکوئیتینPDBنمونه ای از فایل 
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

Atom Name 
نام اتم

Atom ID 
شماره اتم

Residue Name 
نام رزیجو Residue ID 

شماره رزیجو

x, y, and z 
coordinates

occupancy

temperature factor 

(called beta)

segment name

line number



(110)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ATOMباHETATOMدستوراتتمامنماییمذخیرهمجدداوکنیمبازVMDافزارنرمباراpdbفایلاگر•

جایگزینXصورتبهزنجیرهشمارهبارزیجوشمارهورزیجونامبینخالیمکانهمچنین.شوندمیجایگزین

.شودمیحذفنیزخطشمارهو.گرددمی

.استVMDدرpdbشدهذخیرهفایلزیرشکل•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(111)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

PSF (protein structure file)فایل 

یمولکولسیستمیکبهخاصنیروییمیداناعمالبرایکهاستمولکولویژهاطلاعاتتمامشاملpsfفایل•

.شودمیاستفاده

استPSFفایلتولیدجهتتوپولوژیفایلیکدارایکهکندمیعملصورتاینبهCHARMMنیروییمیدان•

.استنیروییمیداندرشدهظاهرپارامترهایمقادیروضرایبتعیینجهتپارامترفایلیکدارایو

:استزیراصلیهایبخشدارایpsfفایل•

اتمها–

باندها–

زوایا–

هادایهدرال–

هانامتعارف–

ترکیبیجملات–

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(112)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

psfبخش مربوط به بار و جرم اتم ها در فایل 

:دهدمینمایشرایوبیکوئیتینپروتئینpsfفایلازبخشیزیرشکل•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

Atom Name 
نام اتم

Atom ID 
شماره اتم

Residue Name 
نام رزیجو

Residue ID 
شماره رزیجو

segment name

Atom type
نوع اتم

charge

mass



(113)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

...بخش مربوط به باند، زوایا و 
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(114)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

.استمهمنامتعارفودایهدرالزوایا،دراتمهاترتیبولینیستمهمبانددراتمهاترتیب•

دارندراترتیبهمانهمpsfفایلدرلذااندشدهذکرصریحصورتبهتوپولوژیفایلدرنامتعارفوباند•

.وندشمیمرتبنظمیاساسبربنابراینوشوندمیتولیدخودکارصورتبهدایهدرالوزاویهجملاتولی

psfفایلنمونه•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(115)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

topology fileفایل توپولوژی 

ساختاریفایلبهرارزیجوهانامهایازلیستیبتواندکهاستاطلاعاتیتمامشاملتوپولوژیفایل•

psfنمایدتبدیل.

دیگریکبهشیمیاییپیوندهایطریقازباندهاکدامکهنمایدمیمشخصتوپولوژیفایل•

.هستندمتصل

بینوزاویهاتم3کدامبیناینکهباشیم،داشتهرادارندباندهمباکهاتمهاییازکاملیلیستمااگر•

.استتعیینقابلکاملاداردوجود(دایهدرال)پیچشاتم4کدام

(اتاطلاعبودناضافیوتکراریعلتبه)پیچشوزاویهاطلاعاتتوپولوژیفایلدرلذا•

.ندارندوجود

Improperنامتعارفتبادلاتبهمربوطاطلاعاتاما• Interactionتوپولوژیفایلدربایستی

تایدپپباندمثالعنوانبه.داردنگهایصفحهرانظرموردمولکولازهاییبخشتاگرددمعلوم

.بماندایصفحهبایستیآمینهاسید

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(116)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

پروتئین،املشمولکولینوعچهاطلاعاتشاملفایلاینکهاستاینبیانگرتوپولوژیفایلیکابتداییبخش•

.هستند...ولیپیدهاآمینه،اسید

31“عدد• .دهدمینمایشرافایلتولیدبرایچارمبرنامهورژن”1

.استشدهاستفادهمربوطهمراجعبهمربوطاطلاعاتبعدیبخش•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(117)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Amino acidsاسید آمینه 

اسیدگروهو(NH2-)آمینهازکههستندبیولوژیکیمهمآلیترکیباتآمینهاسیدهای•

کیلتشجانبیزنجیرهگروهیکباهمراهکهاندشدهتشکیل(COOH-)کربوکسیلیک

.استشده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(118)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Peptide bondباند پپتاید 

باندیکردیگمولکولآمینهگروهبامولکولیککربوکسیلگروهیککهگیردمیشکلموقعیبانداین•
بهپپتایددبانطریقازآمینههایاسیدوقتی.گرددآزادآبمولکولیکونمایندبرقرارکووالانسیشیمیایی

.شودمیگفتهرزیجوآنهابهکنندایجادراپروتئینیکازبخشیتاشوندمیمتصلهم

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(119)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
Amino Acid 3-Letter[114] 1-Letter[114] Side-chain 

polarity[114]

Side-chain 
charge (pH 

7.4)[114]

Hydropathy
index[115]

Absorbanceλ

max(nm)[116]

ε at 
λmax (x10−3 M

−1cm−1)[116]

Alanine Ala A nonpolar neutral 1.8

Arginine Arg R Basic polar positive −4.5

Asparagine Asn N polar neutral −3.5

Aspartic acid Asp D acidic polar negative −3.5

Cysteine Cys C nonpolar neutral 2.5 250 0.3

Glutamic acid Glu E acidic polar negative −3.5

Glutamine Gln Q polar neutral −3.5

Glycine Gly G nonpolar neutral −0.4

Histidine His H Basic polar
positive(10%)
neutral(90%)

−3.2 211 5.9

Isoleucine Ile I nonpolar neutral 4.5

Leucine Leu L nonpolar neutral 3.8

Lysine Lys K Basic polar positive −3.9

Methionine Met M nonpolar neutral 1.9

Phenylalanine Phe F nonpolar neutral 2.8 257, 206, 188 0.2, 9.3, 60.0

Proline Pro P nonpolar neutral −1.6

Serine Ser S polar neutral −0.8

Threonine Thr T polar neutral −0.7

Tryptophan Trp W nonpolar neutral −0.9 280, 219 5.6, 47.0

Tyrosine Tyr Y polar neutral −1.3 274, 222, 193 1.4, 8.0, 48.0

Valine Val V nonpolar neutral 4.2

http://en.wikipedia.org/wiki/Amino_acid#cite_note-Hausman-114
http://en.wikipedia.org/wiki/Amino_acid#cite_note-Hausman-114
http://en.wikipedia.org/wiki/Amino_acid#cite_note-Hausman-114
http://en.wikipedia.org/wiki/Amino_acid#cite_note-Hausman-114
http://en.wikipedia.org/wiki/Hydropathy_index
http://en.wikipedia.org/wiki/Amino_acid#cite_note-115
http://en.wikipedia.org/wiki/Absorbance
http://en.wikipedia.org/wiki/Amino_acid#cite_note-Freifelder-116
http://en.wikipedia.org/wiki/Amino_acid#cite_note-Freifelder-116
http://en.wikipedia.org/wiki/Alanine
http://en.wikipedia.org/wiki/Arginine
http://en.wikipedia.org/wiki/Asparagine
http://en.wikipedia.org/wiki/Aspartic_acid
http://en.wikipedia.org/wiki/Cysteine
http://en.wikipedia.org/wiki/Glutamic_acid
http://en.wikipedia.org/wiki/Glutamine
http://en.wikipedia.org/wiki/Glycine
http://en.wikipedia.org/wiki/Histidine
http://en.wikipedia.org/wiki/Isoleucine
http://en.wikipedia.org/wiki/Leucine
http://en.wikipedia.org/wiki/Lysine
http://en.wikipedia.org/wiki/Methionine
http://en.wikipedia.org/wiki/Phenylalanine
http://en.wikipedia.org/wiki/Proline
http://en.wikipedia.org/wiki/Serine
http://en.wikipedia.org/wiki/Threonine
http://en.wikipedia.org/wiki/Tryptophan
http://en.wikipedia.org/wiki/Tyrosine
http://en.wikipedia.org/wiki/Valine


(120)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(121)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

آلانین

آلانین.ستارفتهکاربهمتیلگروهیکآنجانبیزنجیردرکهاستآمینهاسیدیکآلانین•

.استCH3CH(NH2)COOHشیمیاییفرمولباآمینهاسیدیک

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AA%D8%A7%D9%86


(122)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

فایل توپولوژی برای یک مولکول جدید 

،استانداردآمینهاسید20بهمربوطپارامترهایوتوپولوژیاطلاعاتCHARMMنیروییمیدان•

.داردراآلیمولکولهایبرخیونئوکلیکاسیدهای،لیپیدها

رااندشدهتشکیلبالااجزایازکهدیگریسیستمیاایاندیپروتئین،هرکهقادریممابنابراین•

.نماییمسازیشبیه

شبیهباراآنهابهمربوطاطلاعاتکهاستلازمآیاچطور؟دیگرمولکولهایمورددرولی•

نماییم؟تعیینکوانتومیسازیهای

ماکههستندموجوددیگریمولکولهایهمچنینوطبیعیوطبیعیغیرآمینهاسیدهایانواع•

ر،پارامتوتوپولوژیفایلهایدرموجودفعلیاطلاعاتدادنقرارکنارهمدروکردنجمعباقادریم

.آوریمبدستراآنهااطلاعات

اممولکولدرکهمختلفیاتمیهایگونهدایهدرالوزاویهباند،کهاستاینمامحدودیتتنها•

.باشیمداشتهقبلازرادارندوجود

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(123)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

داروییککهCyclosporinمثلا.نماییدسازیشبیهراDآمینهاسیدکهداریدنیازشماکنیدفرضمثلا•

استفادهیباکترسلولدیوارهسنتزدرآمینهاسیداینهمچنین.شودمیشاملراآمینهاسیدایناستایمنی

.گرددمی

CHARMM22نیروییمیدانازاستآمینهاسیدایندارایکهمولکولیسازیشبیهبرایبخواهیماگر•

شودمیشاملراLنوعآلانینآمینهاسیدهایفقطنیروییمیدانایناینکهبهتوجهبانماییم،استفاده

.ببریمدستموجودتوپولوژیفایلهایدربایستی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

L-alanine (left side) and D-alanine (right-side).



(124)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

در فایل توپولوژی جهت ایجاد بخش جدیدی برای Lفهمیدن بخش اسید آمینه نوع 
Dاسید آمینه نوع 

.برسیمتوپولوژیفایلدرمربوطهبخشبهتانماییمجستجوراalaکلمهوکنیمبازراtop_all27_prot_lipid_na.inpفایلبایستیابتدااینکاربرای•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

top_all27_prot_lipid_na.inp


(125)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Alanine Residueفهمیدن بخشهای مختلف مربوط 

.استصفرکلیباردارایکهاستalaنامباجدیدرسیجویکدهندهنشانمقابلخط•

جموعمبارکهدهندمیتشکیلراگروهیکبعدیگروهدستورتادستوراینازبعداتمهای:groupیاگروه•

.گذارندمیاشتراکبههمباراالکترونهاواقعدرگروهیکاتمهای.شودمیصحیحمقداریکآنها

.است0.47منفیباردارایکهدهدمینشانراNH1نوعازNنیتروژننامباجدیداتمیکمقابلعبارت•

,Nاتمهایمقابلعبارتبهتوجهبا• HN, CA, and HAدهندمیراصفرکلیبارباگروهیکتشکیل.

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

RESI ALA          0.00

ATOM N    NH1    -0.47  !     |



(126)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

وNاتمهایبینهمچنینوHNوNاتمهایبین،CAوCBاتمهایبینکهدهدمینشانزیرعبارت•

CAداردوجودباند.

راBONDمعنیهمانDOUBLEدستور.هستندمتصلهمبهCوOاتمهایکهدهدمینشانزیرعبارت•

.توپولوژیروینهاستتاثیرگذارپیوندپارامترهایرویپیوندیکبودندوگانهاثر.دارد

اتمیدهندهنشاناتماولین.شودلحاظاتمهاکدامبینبایستینامتعارفتبادلاتکهدهدمینشانزیرعبارت•

.بماندباقیشودمیساختهدیگراتمسهتوسطکهایصفحهدربایستیکهاست

.گرددحفظپروتئینbackboneبودنایصفحهتاشودمیاستفادهنامتعارفجملاتاز•

بهمتصلاتمهایدهندهنشانشوداستفادهACCEPTORوDONORکلماتآنهاابتدایدرکهخطوطی•

.هستندهیدروژنیپیوند

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

BOND CB CA N HN N CA

DOUBLE O C

IMPR N -C CA HN C CA +N O



(127)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

.استداخلیمختصاتدهندهنشانICدستور•

.استشدهآوردهرسیجودراتمهانسبیمختصاتازکاملمجموعهیکدستوراینمقابل•

کاملصورتهبایکساشعهکریستالوگرافیازاستممکنکه(هیدروژناتمهاینظیر)ساختاریکاتمهااگربنابراین•

شناختهموجوداتمهایمکاناساسبرکاملمولکولباشد،داشتهوجودناقصیPDBفایلوباشندنشدهمشخص

.شونداضافهمولکولساختاربهpdbفایلدرنشدهدادهتشخیصاتمهایوگردد

مچنینهواستآنهاکوچکیعلتبهشوندمشخصتوانندنمیکریستالوگرافیدرهیدروژناتمهایاینکهدلیل•

دقت.باشدنداشتهمناسبینقشاشعهانکساردرالکترونیابرکهشودمیباعثالکترونیکتنهاداشتن

0.9حاضرحالدرایکساشعهکریستالوگرافی Angstromاست.

رزیفرمدوازیکیدرونمایدمیذکرراشدهمعرفیاتمچهاربیندایهدرالزاویه،باند،طولاطلاعاتicدستور•

:شودمیظاهر

.دهدمینشانرانامتعارفباندیکدرمرکزیاتممربوطهاتم*علامتشدنظاهرصورتدر•

.نیستلازمicدستورباشدمشخصPDBفایلدراتمهاتمامیمکانصورتیکهدر•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

IC -C CA *N HN 1.3551 126.4900 180.0000 115.4200 0.9996

• IC A B C D [bond(AB)] [angle(ABC)] [dihedral(ABCD)] [angle(BCD)] [bond(CD)]

• IC A B *C D [bond(AC)] [angle(BCA)] [improper(ABCD)] [angle(BCD)] [bond(CD)].



(128)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

L-ALAاز روی D-ALAایجاد 

میکپیکاملطوربهراalaرسیجوبهمربوطدستوراتتوپولوژیفایلدراینکاربرای•

.نماییم

دهیممیانجامشدهکپیبخشدررازیرتغییراتحال•

رزیاسممثلا.نماییمذخیرهجدیداسمیکباراتوپولوژیفایلکهاستکافیحال•

top_all27_prot_lipid_na_d-ala.inp

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

Change: RESI ALA 0.00

to:           RESI DAL 0.00

Change: IC N C *CA CB 1.4592 114.4400 123.2300 111.0900 1.5461

to:   IC N C *CA CB 1.4592 114.4400 -123.2300 111.0900 1.5461

Change:  IC N C *CA HA 1.4592 114.4400 -120.4500 106.3900 1.0840

to:      IC N C *CA HA 1.4592 114.4400 120.4500 106.3900 1.0840



(129)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مشخصات توپولوژی

.اندشدهبندیتقسیمرزیجوهابهمولکولهاCHARMMافزارنرمدر•

.باشدشدهتشکیلرزیجوهزارانیاصدچندتایکازاستممکنمولکولیک•

رایبنئوکلیتیداسیدهایهمانیاهاپروتئینبرایآمینهاسیدهایهمانرزیجوها•

.هستندایاندی

.اندشدهتعریفCHARMMدرقبلازانفرادیرزیجوهایبرایتوپولوژی•

.گرفتنظردررزیجوهاتوالیازراپروتئینساختارتوانمیراحتیبهلذا•

هائینپروتتمامتوپولوژیبتوانیدشماتااستکافیآمینهاسید2۰بهمربوطاطلاعاتتنها•

.باشیدداشتهرا

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(130)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

.شودمیتعریفرزیجویکعنوانبهنیزآبمولکولتوپولوژی،فایلدر•

.بگیردنظردرصلبکاملاراآبمولکولدهدمیاجازهCHARMMبهکهاستشدهاضافهسومباندیک•

صورتهبدایهدرالوزاویهتولیدامکاننمایدمیایجادرازنجیریساختاریککهاضافیبانداینبهتوجهبا•

ریحصصورتبهزاویهیکوگرددخودداریآبدرخودکارتولیدازبایستیلذاریزدمیهمبهخودکار

.شوداضافه

آبشبخدرزاویهخودکارتولیدازبایستیهمهنوزبرداریمآبتوپولوژیفایلازراسومبانداگر•

.شودمیزاویهتکراربهمنجرزیراشودخودداریتوپولوژی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(131)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

هایونبرایرزیجوتعریف•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(132)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

وانین، گ)بخش مربوط به رزیجو اسیدهای نئوکلیتید در فایل توپولوژی 
(آدنین، سایتوزین، تیامین

.استشدهآوردهاینجادرگوانیننئوکلیتیداسیدابتداییبخش•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

آدنین

گوانین

سیتوزین
تیمین



(133)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

charmmدر میدان نیرویی ATOM Typesگونه های اتمی 

توپولوژیفایلدرهیدروژناتمیهایگونه•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(134)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

گونه های اتمی کربن در فایل توپولوژی
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(135)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

گونه های اتمی نیتروژن و اکسیژن در فایل توپولوژی
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(136)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Parameter Filesفایل پارامتر 

براینیازموردعددیثوابتهمهشاملCHARMMنیروییمیدانپارامترفایلیک•

psfساختاریفایلواتمیهایمختصاتاگروگرددمیهاانرژیونیروهاتعیین

.نمودتعیینراهااتمتکتکروینیرویوسیستمانرژیتوانمیباشندمشخص

:CHARMMنیروییمیداندرپارامترمختلففایلهای•

–par_all27_lipid.prm

–par_all27_na_lipid.prm

–par_all27_prot_lipid.prm

:نماییددانلودزیرسایتازتوانیدمیرا(امبروچارم)پارامترهاهایفایل•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

http://www.pharmacy.manchester.ac.uk/bryce/amber/

http://mackerell.umaryland.edu/charmm_ff.shtml



(137)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:استفایلاطلاعاتبهمربوطتوضیحاتپارامترفایلابتدای•

:استآمدهشدهاستفادهمراجعادامهدر•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(138)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ادلیتعطولیکوفنریت،ثابتاتمها،نوعشاملخطیهر.باندهاستبهمربوطپارامترفایلدرهاورودیمجموعهاولین•

برای،اتمیجرمجرمبرای،Angstromsطولبرای،kcal/molانرژیبرایشدهاستفادهواحدهای.است

.هستندثانیهپیکویافمتوزمانبرای،الکترونبار

.استشدهآوردهپارامترفایلدرمربوطهاطلاعاتتوپولوژی،فایلدرموجودباندهایتمامبرای•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(139)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

اشدبصورتبهاینکهجایبهاستصورتبهانرژیتابعچارمپارامترفایلدر•

تانسیلپپارامترهایوجودشودتوجهبایستیکهاینکته.استشدهآوردهادامهدرپارامترفایلزوایایبخش•

.استبردلی-یوری

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(140)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

صورتبهیمثلثاتترمیکبادایهدرالترممواقعبیشتر.استهادایهدرالبهمربوطپارامترفایلبعدیبخش•

.شودمیزدهتقریب

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(141)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

اوقاتگاهیXنوعاتمازشود،میاستفادهپروتئینیکتوصیفبرایکهدایهدرالجملاتبالایتعدادعلتبه•

.شودمیاستفاده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(142)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ولمولکازبخشهاییداشتننگاهصفحهجهتکههستند،نامتعارفجملاتپارامترفایلدربعدیترمهای•

(شودمینظرصرفدومستونصفرازکهشودتوجه).شوندمیاستفاده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(143)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

گویندمیCMAPآنبهکهاستبکبندایهدرالانرژیبرایدرونیابیمقادیرپارامترفایلبعدیبخش•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(144)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:شودمیپیوندیغیرپارامترهایبهمربوطپارامترفایلبعدیبخش•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(145)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

پتانسیل های مختلف استفاده شده برای مدلسازی آب

.اندشدهدادهتوسعهآبسازیشبیهبرایکنونتازیادیمدلهای•

مکانشاملکه)گیرندمینظردرآببرایکهنقاطیتعداداساسبرتوانمیرامدلهااین•

.نمودبندیدسته(استمجازیهایمکانواتمها

.باشدپذیرانعطافیاصلبتواندمیمدل•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(146)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مدل های ساده برای آب

.نمایدمیلحاظراغیرپیوندیتبادلاتصرفاونمودهفرضصلبرامولکولآب،مدلترینساده•

.شوندمیمدلنزجو-لناردپتانسیلتوسطواندروالسیتبادلاتوکولنقانونتوسطالکترواستاتیکیتبادلات•

:شوندمیبیانزیرفرمولبوسیلهTIP4PوTIP3Pپتانسیلمدل•

332.1بابرابرالکترواستاتیکثابت𝑘𝐶رابطهایندر• Å·kcal/mol/e^2است.

.شوندمیلحاظاکسیژناتمهایبینتنهاجونز-لناردتبادلاتآبمدلهایبیشتردر•

تغییرمدلبهوابستهباندزاویهوOHباندفاصله.هستندزیرصورتبهآباینقطه6تا3مدلهایکلیشکل•

:کندمی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(147)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مدل سه نقطه ای

.شوندمیتعریفنیروییتبادلاتسیستمهایاتممکانبامتناسبمدلایندر•

میلحاظهااکسیژنبرایتنهانیزجونز-لناردتبادلاتوشودمیلحاظباریکاتمهرمحلدرمدلایندر•

.گردد

.داردمولکولیدینامیکهایسازیشبیهدرزیادیکاربردسادگیعلتبهمدلاین•

درجه104.5واقعییزاویهجایبهSPCنامباآنهاازیکیکهدارندمختلفیانواعاینقطهسهمدلهای•

برایرادرجه109.5آلایدهیزاویه

HOHکندمیفرض.

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

SPC TIP3P

r(OH), Å 1.0 0.9572

HOH, deg 109.47 104.52

A × 10−3, kcal 
Å12/mol

629.4 582.0

B, kcal Å6/mol 625.5 595.0

q(O) −0.82 −0.834

q(H) +0.41 +0.417



(148)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مدل چهار نقطه ای

HOHسازنیمرویاکسیژنبهنزدیکMنامبامجازیاتمیکرویمنفیباریکاینقطهچهارمدلدر•

.شودمیآبمولکولبارتوزیعمدلسازیدردقتافزایشبهمنجراینکار.شودمیدادهقرار

آبمدلسازیبرایزیستیهایسیستمسازیشبیهافزارهاینرمدروسیعیطوربهTIP4Pآبمدل•

.شودمیاستفاده

برایTIP4P-EwمدلنظیرخاصکاربردهایدرآنازبتوانتاشددادهتوسعهTIP4pمدلبعدها•

استفادهآبمتفاوتفازهایبرایTIP4P/2005ویخ،مدلسازیبرایTIP4P/Iceاولد،جمعروشهای

.نمود

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

TIP4P TIP4P-Ew TIP4P/Ice TIP4P/2005

r(OH), Å 0.9572 0.9572 0.9572 0.9572

HOH, deg 104.52 104.52 104.52 104.52

r(OM), Å 0.15 0.125 0.1577 0.1546

A × 10−3, kcal Å12/mol 600.0 656.1 857.9 731.3

B, kcal Å6/mol 610.0 653.5 850.5 736.0

q(M) −1.04 −1.04844 −1.1794 −1.1128

q(H) +0.52 +0.52422 +0.5897 +0.5564



(149)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مدل پنج نقطه ای

کهاستاینفرض)اکسیژناتمبالایمجازیاتمدورویباردواینقطهپنجمدلدر•

.شودمیلحاظ(باشندپایینهاهیدروژن

.یافتندتوسعهبعدبه2۰۰۰سالدراینقطهپنجمدلمحاسباتیبالایحجمدلیلبه•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

TIP5P

r(OH), Å 0.9572

HOH, deg 104.52

r(OL), Å 0.70

LOL, deg 109.47

A × 10−3, kcal 
Å12/mol

544.5

B, kcal Å6/mol 590.3

q(L) −0.241

q(H) +0.241



(150)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مقایسه مدلهای آب در پیش بینی چگالی آب
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(151)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

پتانسیل های استفاده شده برای مدلسازی فلزات

.داردکاربردBCCوFCCفلزاتاززیادیدستهبرایکهEAMپتانسیل•

برایوهستندEAMپتانسیلهایازخاصیدستهکهFinnis-Sinclairهایپتانسیل•

Transitionفلزات Metalsشودمیاستفاده.

•Sutton-ChenپتانسیلهایازخاصیدستهکهFinnis-Sinclairفلزاتبرایهستند

Transition Metalsشودمیاستفاده.

Rafii-Tabarپتانسیل• and Sutton Potentialفلزاتآلیاژهایبرایکه

Transition Metalsداردکاربرد.

...و•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(152)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ویژگی مشترک فلزات

کمترغیرفلزاتنسبتبهفلزاتدر(اتمیکازالکترونیککردنجدابرایلازمانرژیمقدار)یونشانرژی•

نیززیفلالکتروندریایاصطلاحدرکهفلزاتمظرفیتلایهسستالکترونهایازتعدادیرو،ایناز.است

.میگیردفرابود،خواهندبارمثبتدارایکهرافلزاتمهایباقیماندهمیشوند،نامیده

کهیفلزآزادالکترونیابرتودهمنفیباروفلزیمثبتذرههایاینبینحاصلالکتروستاتیکجاذبه•

دررافلزیذرههااتصالومیشودمحسوبفلزذرههایبینپیوندعاملاستگرفتهرافلزبلورشبکهسرتاسر

نیزلزفذرههایونیستخاصیجهتدارایپیوندیچنینچون.میکندتأمینرافلزیبلورانسجاموشبکه

واصازخبسیاریمیتوانرو،اینازدارند،بلورشبکهدررافلزیآزادالکترونابرتودهداخلدرشدنجابجا

.کردتوجیهراغیرهوتورقشدن،مفتولخواری،چکشقابلیتمانندفلزها،مکانیکیویژه

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(153)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

EAM([Daw, Foilesپتانسیل  and Baskes, Mat. Sci. Rep. 9 (1993) 251])

بهرمنجوهستندورغوطهآندرفلزاتهستهکهالکترونیابرایناثرکهدارداینبرسعیEAMپتانسیل•

.بگیردنظردرراگرددمیفلزیساختاراتمهایبینفلزیپیوندیکایجاد

pairیاجفتیپتانسیلبخشیک-۱استشدهتشکیلبخشدوازپتانسیلاین• interaction2واست-

jمارهشاتمبهدیگرهایاتمازشدهواردنیرویگویدمیواقعدرکهاستجسمیچندنوعازکهدیگربخش

:داشتخواهدبستگیjاتممحلدرالکترونیابرچگالیبهبلکهداردبستگیهااتماینمکانبهتنهانه

جزهبهااتمتمامیتوسطشدهایجادالکترونچگالیخطینهیهمبرازاتمیمکانهردرالکترونچگالی•

.آیدمیدستبهنظرمورداتمچگالی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(154)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:EAMپتانسیلبهمربوطنکات•

.باشدونالکترالیگچدرفقطمادهوابستگیوباشدداشتهکلیفرمیکتواندمیFیعنیembeddingتابع-۱

2-Daw, Baskes and FoilesتوابعFوVستیک،الاثوابتشبکه،ثابتنظیر)تجربینتایجکردتفیتبارا

Cohesiveچسبندگیانرژی energy،ساختارهایبینتفاوتو...وFCCوBCC)آوردندبدست.

:دهدمینشانمسبرایEAMپتانسیلتعیینبرایراFoilesفویلزآقایکارهایزیرهایشکل

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(155)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نماییممقایسهجسمیچندپتانسیلتابعیککلیعبارتباراEAMتابعشکلاگر•

جسمیدویاجفتیعبارتیبهیا𝑉2نوعازEmbeddingپتانسیلدر𝑉𝑖𝑗ترمکهگرفتنتیجهتوانمی•

.نیستاینگونهFیعنیEmbeddingترمحالیکهدراست

ترمیکتوانمیراترماینکهاستایندادEmbeddingترمبرایتوانمیکهتوضیحیترینساده•

میقراراصلاحدمور،محلیالکترونیابردانسیتهبوسیلهتبادلاینقدرتکهدانستجفتیپتانسیل

environment-dependentدیگرعبارتیبهیاگیرد pair potentialاست.

هاجسمیچندازمحدودیتوانصورتبهتواننمیراEmbeddingپتانسیلکهگفتبایستیواقعدر•

.نوشت

:نویسندمیزیرصورتبهراجفتیپتانسیلتابع•

.استiمربوطهاتمهستهموثربارziرابطهایندر

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(156)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

𝜌𝑗(r)الکترونچگالی•
𝑎روشالکترونچگالیازراHFمادههایالکترونترینبیرونیبرایشدهتصحیح

.آورندمیبدست

:آیدمیبدستپیوندانرژیرابطهدرکردنفیتباF(𝜌)یعنیembeddingتابعزیادیموارددر•

[Rose et al., Phys. Rev. B 29 (1984) 2963.]

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(157)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Universal“فرمتاستاندارد• ,EAM،Dawپتانسیلبرای”3 Baskes and Foilesزیرصورتبه

:است

طلابرایبالافرمتباEAMپتانسیلفایلازاینمونه•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

Arbitrary comment line

Z1 m a latticename

nrho drho nr dr rcut

((nr points of F(rho) data))

((nr points of Z(r) data, V(r)=1/(4 pi epsilon_0) Z(r)2 /r))

((nrho points of rho data))

where Z1 is the atomic number, m the mass and a the lattice constant.

- A real example (Foiles Cu potential):

Cu functions (universal 3)

29 63.550 3.6150 FCC

500 5.0100200400801306e-04 500 1.000000000000009e-02 4.9499999999999886e+00

0.

-3.1561636903424350e-01

-5.2324876182494506e-01

and so on, with 1497 more data points.

LAMMPS_potentials/Ag_u3.eam


(158)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

.استشدهآوردهمتنیفایلایندرEAMپتانسیلشودمیدیدهکههمانطور•

بر𝜌𝑖𝑗و𝑉𝑖𝑗تابعدو...وبریدن،شعاعاتمی،جرماتمی،عددمانندمشخصاتیشده،دادهنشانمتنیفایلدر•

.اندشدهلیست𝜌𝑖الکترونیچگالیحسببرFتابعوفاصلهمختلفمقادیرحسب

.داردرامواداکثربرایمناسبپتانسیل/http://www.ctcms.nist.gov/potentialsسایت•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

http://www.ctcms.nist.gov/potentials/


(159)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

کارطلاردمودرکهایمقالهچندینآنگاهنماییمکلیکطلابهمربوطپتانسیلرویسایتایندراگرمثلا•

:آوردمیراآنهابهمربوطاطلاعاتفایلهایواندکرده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(160)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

EAMمشتق گیری از پتانسیل 

:(embeddingبخشمشتق)kاتمروینیروتعیین•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(161)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Finnis-Sinclair potentialsسیکلر -پتانسیل های فینیس

سینکلرفینیسگروههایپتانسیلEAMبامشابههایپتانسیلازمهمگروهیگ•

[Phil.Mag. A 50 (1984) 45; for an improvement see Phil. Mag. A 56 (1987) 15]

transitionفلزاتپتانسیلاین.هستند metalsروشاساسبرپتانسیلاینونمایندمیمدلراtight bindingبدست

.استآمده

:استزیرصورتبهFinnis-Sinclair-potentialپتانسیلفرم•

تابعشکلهمانشکلایندررادیکالیجملهو.استEAMروشخاصحالتتابعاینشودمیدیدهکههمانطور•

embeddingروشدرEAMاست.

.شوندمیتعیینتجربیهایدادهباکردنفیتبوسیلهپتانسیلتابعپارامترهای•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(162)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Sutton-Chen Potentialچن -پتانسیل ساتن

Sutton, A. P., and Chen, J., 1990, Philos. Mag. Lett., 61, 139

رازیرلشکچگالیتابعودافعهترمبرایسینکلر،-فینیسمعادلاتکلیفرمازاستفادهباچنوساتن•

:دادندپیشنهاد

و،استشبکهتعادلیثابتهمانکهاستطولبهمربوطپارامترانرژی،بعددارایرابطهایندر

.هستندشرطباطبیعیاعدادوپارامترهای

.استشدهدادهتوسعهFCCفلز۱۰اتمهایبیننیروییتبادلاتمدلسازیبرایپتانسیلتابعاین

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(163)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

قعیچن و مقایسه خواص با مقادیر وا-پارامترهای پتانسیل ساتن
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(164)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مختلفFCCچن برای فلزات -پارامترهای پتانسیل شاتن
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(165)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

چن-فرمول نیرو در پتانسیل ساتن

نیروفرمول•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

k

i

i

i ij

ij

k

tot
k

r

crV

r

E
F 















]})(
2

1
[{ 

1 1 1 1
. . ( ). . . . { }. ( ). .

2

kj kj

k kj kj

j k j kkj kj kj kjj k

r rm
F n V r c r

r r r r
  

  

  
    

  
 

kj k jr r r 



(166)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تبار و ساتن-پتانسیل رفیعی
Rafii-Tabar and Sutton Potential

تفاوتماتمیهایخوشهبینتبادلاتمدلسازیمنظوربهساتنوتبار-رفیعیپتانسیل•

:استشدهدادهتوسعه

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(167)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(168)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تبارساتن-کدفرترنمحاسبهنیروبراساسپتانسیلرفیعی•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(169)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

HCPپتانسیل های توسعه داده شده برای فلزات 

.اندگرفتهقرار(سازیشبیهنظرازهموتجربینظرازهم)مطالعهموردکمخیلیHCPفلزاتBCCوFCCفلزاتبامقایسهدر•

•Pasianot and Savino [Phys. Rev. B 45 (1992) نظیرHCPفلزاتبرایراEAMبامشابهپتانسیل[12704

Ti, Mg and CoمدلکهدادندنشانخودشانولیدادندتوسعهEAMفلزاتهمهبرایراالاستیکثوابتهمهتواندنمی

HCPنمایدمدل.

:شوندمدلEAMروشتوسطتوانندنمیهستندکشسانیثوابتبینزیررابطهدارایکهفلزاتی•

Cdازعبارتندفلزاتاینجملهاز• and Zn

:استشدهدادهتوسعهوبر-استلینگرپتانسیلبالافلزاتنظیرفلزاتیبرای•

• X. W. Zhou, D. K. Ward, J. E. Martin, F. B. van Swol, J. L. Cruz-Campa, and D. Zubia,

"Stillinger-Weber potential for the II-VI elements Zn-Cd-Hg-S-Se-Te." Phys. Rev. B 88,

085309 (2013). doi:10.1103/PhysRevB.88.085309

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(170)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تعیین ثوابت الاستیک مواد بر اساس 
پتانسیل های بین اتمی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(171)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ثوابت الاستیک

:استقراربرزیررابطهآندرشدهایجادهایکرنشوجامدجسمیکبهشدهاعمالتنشبین•

•Cijاینبا.هستندمستقلضریب36اینحالتترینکلیدر.شوندمیمحسوبمادهالاستیکضرایبها

.است36ازکمترمستقلالاستیکضرایبتعدادتقارندلیلبهکریستالهااززیادیتعداددروجود

:داریممکعبیکریستالهایبرایمثالعنوانبه•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(172)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

بااستبرابرمکعبیکریستالیکبرایالاستیکثوابتلذا•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

تانسور سختی

تانسور نرمی



(173)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:استمحاسبهقابلزیرصورتبهاستسختیماتریسوارونکهنرمیماتریسهمچنین•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(174)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

شودمیبیانزیرصورتبهمختلفجهاتباخواصبینارتباطمکعبیساختاردر•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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and are the Young’s and shear modulus, respectively, in
the [ijk] direction; are the direction cosines of the
direction [ijk]

ijkG

321 ,, kji lll
ijkE

Stiffness and compliance constants for cubic crystals
___________________________________________________
Metal              
___________________________________________________
Aluminum 10.82      6.13       2.85      1.57      -0.57      3.51
Copper 16.84     12.14      7.54      1.49      -0.62      1.33
Iron 23.70     14.10     11.60     0.80      -0.28      0.86
Tungsten 50.10     19.80     15.14     0.26      -0.07      0.66
___________________________________________________

11C 12C 44C 11S 12S 44S



(175)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

الاستیک یک مادهروشی جهت تعیین ثوابت 

:نوشتمیتوانسختی،تانسوردرایههایازیکهرآوردنبدستبرای•

:هستندانجامقابلزیرصورتبهعددیروشهایبامشتقاتاین•

ازکیهربرای.میکنیمآزماییدرستیمراجعدرموجودتجربیدادههایبهمراجعهبارافوقالاستیکضرایبدادهها،درستیازاطمینانبرای•

میفادهاستپتانسیلهردقتمعیارعناونبهراخطاسهاینمیانگینوکردهمحاسبهرامراجعبهنسبتنسبیخطایدرصدفوق،ضریبسه

.کنیم

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

𝐶𝑖𝑗 =
𝜕2𝑢

𝜕ε𝑖𝜕ε𝑗

𝑐11 =
−𝑢𝑥−2𝑑𝑥 + 16 𝑢𝑥−𝑑𝑥 − 30 𝑢𝑥 + 16 𝑢𝑥+𝑑𝑥 − 𝑢𝑥+2𝑑𝑥

12 ε𝑥
2

𝑐12 =
𝑢𝑥+𝑑𝑥,𝑦+𝑑𝑦 − 𝑢𝑥+𝑑𝑥,𝑦−𝑑𝑦 − 𝑢𝑥−𝑑𝑥,𝑦+𝑑𝑦 + 𝑢𝑥−𝑑𝑥,𝑦−𝑑𝑦

4ε𝑥ε𝑦

𝑐44 =
−𝑢𝑦𝑧−2𝑑𝑦𝑧 + 16 𝑢𝑦𝑧−𝑑𝑦𝑧 − 30 𝑢𝑦𝑧 + 16 𝑢𝑦𝑧+𝑑𝑦𝑧 − 𝑢𝑥+2𝑑𝑦𝑧

12 ε𝑦𝑧
2



(176)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تعیین ثوابت الاستیک طلا

ν
G 

(GPa)
E 

(GPa)
C44 

(Gpa)
C12 

(GPa)
C11 

(GPa)
0.44277842163193

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل

error (%)νG (GPa)E (GPa)C44 (GPa)C12 (GPa)C11 (GPa)Potential

4.720.42426.6876.0044.726158.760183.168Foiles 
(1986)

2.280.42227.4077.9442.110157.757186.526Ackland 
(1986)

5.150.42326.9376.6845.262158.716183.250Adams 
(1989)

2.410.42227.3777.7741.936157.292186.088Zhou 
(2004)

7.100.41532.3291.4348.030166.501202.238Grochola 
(2005)

5.650.42229.7984.7245.441169.974201.633Olsson 
(2010)

4.750.41830.4886.4746.035165.773198.657Sheng 
(2011)

مقادیر بدست آمده در شبیه سازی

مقادیر گزارش شده در مراجع



(177)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تعیین ثوابت الاستیک مس
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(178)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

(Many-body Potentials)پتانسیلهای چند جسمی 

جفتایهکنشبرهماساسبراندگرفتهقراربررسیموردکنونتاکهالکترواستاتیکوواندروالسانرژی•

جفتههمبینتبادلاتمجموعغیرپیوندیبرهمکنشانرژیبنابراین.شوندمیمحاسبهمولکولهایااتمها

متاثرهمردیگاتمهایتوسطتواندمیاتمدوبینبرهمکنشانرژیواقعیتدرولی.هستندسیستممکانهای

:شود

:گیردمینظردرراجسمیسهوجسمیدواثراتفقطکهپتانسیلیککلیفرم•

حجمرنظازولی.بخشدمیبهبودزیادیحدتاراهامدلسازیدقتبالاتروجسمیسهاثراتگرفتننظردر•

.هستندزمانبربسیارمحاسباتی

برنر-4ترسف-3ساتن-تباررفیعی-2چن-ساتن-۱:جسمیچندپتانسیلهایانواع•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(179)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

یپتانسیل های استفاده شده برای مدلسازی ساختارهای کربن

مولکولیمکانیک•

ترسفپتانسیل•

برنرپتانسیل•

reboپتانسیل•

aireboپتانسیل•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(180)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

پتانسیل چند جسمی ترسف
Tersoff Many-Body C-C, Si-Si and C-Si Potentials

وسیلیکون-ونسیلیک،کربن-کربنپیوندهایشاملکووالانسیسیستمهایدراستفادهبرایپتانسیلاین•

کیدرخوبیبهراجسمیچندوجسمیدواثراتپتانسیلاین.استشدهدادهتوسعهژرمانیم-ژرمانیم

.کندمیترکیبمدل

.کندمیظلحانیزراپیوندانرژیوپیوندمرتبهاثرکهاستهایپتانسیلاولینازپتانسیلاین•

آنعیموضمحیطبهپیوندهرقدرتواقعی،سیستمهایدرکهاستآنپتانسیلایناصلییایده•

کهمیاتبهنسبتتریضعیفپیوندهایدارد،همسایهزیادیتعدادکهاتمییعنیدارد،بستگی

.دهدمیتشکیلداردکمتریهایهمسایه

.داردبستگیمحیطبهآنقدرتکهاستجفتیپتانسیلیکدیگرنگاهیازپتانسیلاین•

میمدلسازیمانند-جفتیهایکنشهمبرمجموعصورتبهانرژی.استپارامتر۱3دارایترسفپتانسیل•

به(ندکمیایفاراپیوندمرتبهنقشکه)مانند-جفتیپتانسیلایندرایجاذبهجملهضریباماشود،

.داردبستگیموضعیمحیط

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(181)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

:ترسفپتانسیلتابعشکل•

انرژی،jاتمتاiاتمازفاصلهrijوهستندسیستماتمهایرویاندیسهایjوiاندیسهایرابطهایندر

:اندشدهدادهزیررابطهتوسطکههستندjوiاتمهایبینتبادلیانرژیوiسایتبهمربوط

آید،میپیشمقابلاتمهایاتمیاربیتالهایهمپوشانیعلتبهکهاستدافعهجفتیپتانسیلتابعاینجادر

اعمالهفاصلکردنمحدودبرایهموارتابعیکتابع.استپیوندازناشیجاذبهجفتیپتانسیلو

بهکهاستپیوندمرتبهدهندهنشانکهاستشدهدادهنشانبااینجادرجسمیچنداثر.استپتانسیل

:ازعبارتندشدهتوصیفتوابعتحلیلیفرم.داردقرارآنجادرنظرموردپیوندکهداردبستگیمحلیاتمیمحیط

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(182)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(183)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

سیلیکونوکربنبرایترسفپتانسیلپارامترهای•

مدولوبکهشثابتازاستفادههمچنینوکربنیهاینمونهچسبندگیانرژیکردنفیتباکربنپارامترهای•

.اندآمدهبدستالماسبالک

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(184)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

D.W. Brenner, Phys. Rev. B 42 (1990) 9458پتانسیل برنر 

.داردترسفپتانسیلازبالاتریدقتهیدروکربنیمولکولهایمدلسازیبرایبرنرپتانسیل•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(185)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

REBO(Reactive Empirical Bond Order)پتانسیل 

هاییستمسبتواندتایافتتوسعهاوهمکارانوبرنرتوسطکهبودپتانسیلیبعدینسلREBOپتانسیل•

.نمایدسازیشبیهمختلفحالتهایدرراهیدروکربنی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(186)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

AIREBOپتانسیل 
AIREBO: Adaptive intermolecular REBO potential (Stuart et al. 2000)

:داردعمدهفرقسهREBOبهنسبتAIREBOپتانسیل•

.گیردمینظردررادوربردجونز-لناردتبادلاتاثر-۱

.کندیملحاظهیدروژن-کربنوکربن-کربنباندهایدایهدرالزاویهگرفتننظردربرایپیچشیجملهیک-2

.اندشدهاصلاحاندکیآنپارامترهای-3

:نتایج.استشدهبررسیگرافنمکانیکیخواصرویREBOپتانسیلبهنسبتAIREBOپتانسیلاثر

1.397ازاستکمتراندکیاتمیباندهایتعادلیطول-۱ A vs 1.420 A

.دهدمیافزایشاندکیراایصفحهسختی-2

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(187)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تعیین خواص ارتعاشی یک مولکول با 
استفاده از پتانسیل های بین اتمی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(188)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

میهای بین اتپتانسیل کمک انواع فولرین به بررسی خواص ارتعاشی 

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(189)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

های بین اتمیپتانسیل بررسی خواص ارتعاشی فولرین به کمک انواع 

طبیعیهایفرکانس•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(190)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مقایسه پتانسیلهای مختلف در تخمین شعاع فولرین
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(191)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مقایسه پتانسیلهای مختلف در تخمین فرکانس مود تنفس
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(192)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تلفهای مخمقایسه پتانسیلهای مختلف در تخمین فرکانس مود 
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(193)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

siliconپتانسیل های استفاده شده برای 

.Stillinger-Weber(Fپتانسیل• Stillinger and T. A. Weber, Phys. Rev. B 31, 5262 (1985))

.Jترسفپتانسیل• Tersoff, Phys. Rev. B 37, 6991 (1988)

Interatomicپتانسیل• Potential (EDIP)Environment Dependent

J. F. Justo, M. Z. Bazant, E. Kaxiras, V. V. Bulatov and S. Yip, Phys. Rev. B 58, 2539 (1998)

MEAMModellingپتانسیل• Simul. Mater. Sci. Eng. 17 (2009) 075008 (14pp) Seunghwa Ryu

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(194)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

Stillinger-Weberپتانسیل 

.بودسیلیکونمدلسازیجهتدانشمندانتلاشهایاولینازپتانسیلاین•

بینزاویهی𝜃𝑖𝑗𝑘و،𝑘و𝑖اتمدوبینپیوندیفاصلهی𝑟𝑖𝑘و،𝑗و𝑖اتمدوبینپیوندیفاصلهی𝑟𝑖𝑗که•

بهکهندهستوبر-استرینگرپتانسیلسهجزئیودوجزئیترمهایترتیببه𝑣3و𝑣2.است𝑖𝑘و𝑖𝑗پیوندهای

.میشوندتعریفزیرصورت

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

𝑽 = 

𝒊,𝒋

𝒗𝟐 𝒓𝒊𝒋 + 

𝒊,𝒋,𝒌

𝒗𝟑 𝒓𝒊𝒋, 𝒓𝒊𝒌, 𝜽𝒊𝒋𝒌

𝒗2 𝒓𝒊𝒋 =
𝜺𝑨 𝑩

𝝈

𝒓𝒊𝒋

𝒑

−
𝝈

𝒓𝒊𝒋

𝒒

𝒆
𝝈

𝒓𝒊𝒋−𝒂𝝈 , 𝒓𝒊𝒋 < 𝒂

0 𝒓𝒊𝒋 ≥ 𝒂

𝑣3 𝑟𝑖𝑗 , 𝑟𝑗𝑘 , 𝜃𝑖𝑗𝑘 =
𝜀𝜆𝑒

𝛾𝜎
𝑟𝑖𝑗−𝑎𝜎 𝑒

𝛾𝜎
𝑟𝑖𝑘−𝑎𝜎 cos 𝜃𝑖𝑗𝑘 +

1

3

2

, 𝑟𝑖𝑗 and 𝑟𝑖𝑘 < 𝑎

0 𝑟𝑖𝑗 or 𝑟𝑖𝑘 ≥ 𝑎



(195)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مشاهدهکهطورهمان.هستندمثبتپارامترهاییpوA،BهمچنینواستSWپتانسیلتابعشعاعaکه•

.استشدهارائهزیرجدولدرپارامترهااینکهمیگرددتشکیلپارامتر9ازSWپتانسیلمیشود

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

𝜺 (kcal/mol)𝝈 (nm)𝜸𝝀𝒂𝒒𝒑𝑩𝑨

3.4723×10-120.209511.2021.01.80040.60222455847.049556277



(196)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(197)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

EDIPپتانسیل 

میشوندبیانزیرصورتبهواستجسمیسهوجسمیدوترمهایشاملکهEDIPپتانسیل•

میشودبیانزیربهصورت𝑍𝑖پارامترو•

𝑥که• = (𝑟 − 𝑐)/(𝑏 − 𝑐)،است𝑐و𝑏پتانسیلقطعشعاعEDIPتابع.هستند𝑉2 𝑅𝑖𝑗 ,𝑍𝑖برای

𝑉3درحالیکهاست،اتمیجفتپیوندهایمدلسازی 𝑅𝑖𝑗 ,𝑅𝑖𝑘 ,𝑍𝑖استپیوندزاویهبرایجسمیسهتابع.

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

𝑬𝒊 = 

𝒋

 𝑽2(𝑹𝒊𝒋, 𝒁𝒊 + 

𝒋𝒌

 𝑽3(𝑹𝒊𝒋, 𝑹𝒊𝒌, 𝒁𝒊

𝒁𝒊 =  

𝒎≠𝒊

)𝒇(𝑹𝒊𝒎

𝑓 𝑟 =  

1 𝑟 < 𝑐

𝑒
𝛼

1−𝑥−3 𝑐 < 𝑟 < 𝑏
0 𝑟 > 𝑏



(198)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

.میشوندبیانزیربهنیزتوابعاین•

.استآمدهدرکهاستشدهاستفادهپارامتر17ازEDIPپتانسیلتعریفدر•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

𝑽2 𝒓, 𝒁 = 𝑨
𝑩

𝒓

𝝆

− 𝒑(𝒁) 𝒆
𝝈

𝒓−𝒂

 𝑉3 𝑅𝑖𝑗 , 𝑅𝑖𝑘 , 𝑍𝑖 = 𝑔 𝑅𝑖𝑗 𝑔 𝑅𝑖𝑘 ℎ(𝑙𝑖𝑗𝑘 , 𝑍𝑖

𝑔 𝑟 = 𝑒
𝛾

𝑟−𝑏

ℎ 𝑙, 𝑍 = 𝜆  1 − 𝑒−𝑄 𝑍 1+𝜏 𝑍
2

+ 𝜂𝑄 𝑍 1 + 𝜏 𝑍
2

𝑄 𝑍 = 𝑄0𝑒
−𝜇𝑍 )𝜏 𝑍 = 𝑢1 + 𝑢2(𝑢3𝑒

−𝑢4𝑍 + 𝑒−2𝑢4𝑍

𝜷𝜶𝒃 (Å)𝒄 (Å)𝑩 (Å)𝑨 (eV)

7.0975×10-33.10838472.56091043.12138201.50754637.9821730

𝜎 (Å)𝜌𝜇𝜆 (eV)𝛾 (Å)𝜂

0.57741081.20851960.69663261.45331081.12479450.2

𝑢4𝑢3𝑢2𝑢1𝑄0

0.660.28619832.557-0.165799312.1341346



(199)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

MEAMپتانسیل 

بینهایپیونددقیقمدلسازیتواناییولیمیشوداستفادهفلزاتخواصپیشبینیبرایEAMپتانسیلاگرچه

.نداردراالماسکریستالیساختاراتمی

عناصرخواصپیشبینیبهموفقEAMپتانسیلبهزاویه ایترمکردناضافهباهمکارانوبسکسآقای

.شدندژرمانیوموسیلیکون

پتانسیلاصلاحاینباواستشدهاضافهآنبهنیززاویهاینیروهایکهاستEAMهمانMEAMواقعدر

MEAMهایپیوندهمزمانبهطورمیتواندهموداردراژرمانیوموسیلیکونعناصررفتارتوصیفتواناییهم

.کندمدلراکووالانسیوفلزی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(200)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ختلفمقادیر ثوابت الاستیک سیلیکون با استفاده از پتانسیل های م

MEAMEDIPTersoffSW

125.0769136.604090.3752100.1590𝐸𝑥

73.253472.752169.012956.4493𝐺𝑦𝑧
0.28650.27340.34590.3354𝑣

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(201)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

پتانسیل مناسب برای سیستم های یونی

راهااتمینبانرژیتبادلاتیونیترکیباتدرکهاستاینیونیهایسیستممدلسازیبرایراهترینساده•

نظردرزیرصورتبه(دافعهنوعازمعمولا)کوتاهبردو(الکترواستاتیکی)بلندبردبخشدوازناشی

:بگیریم

.داردمادهبودنیونیدرجهبهوابستهکههستند،جزئیبارهایاغلب𝑧𝑖بارهای•

بههکهستندهستهمراکزوالکترونهایپوستهبینجاذبهاحتمالاودافعهبهمربوط𝑉𝑆𝑅بردکوتاهبخش•

:باشندمیزیراشکالازیکی

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(202)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

پتانسیل باکینگهام

دربهتریبلیتقاجونزلنارددافعهبخشازاستفادهجایبهنماییجملهازاستفادهعلتبهباکینگهامپتانسیل•

.داردمدلسازی

اتمهابینکوچکخیلیفواصلدرباکینگهامپتانسیلمشکل•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(203)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ختلفپارامترهای پتانسیل باکینگهام برای اکسیدهای دوتایی م
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(204)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

اکینگهام  ببا استفاده از پتانسیل اکسیدهای دوتایی مختلف مقایسه نتایج بدست آمده برای 

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(205)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مایر-هاگینز-پتانسیل بورن

کاربردییونساختارهایدرنیروییتبادلاتمدلسازیبرای(جفتی)دوجسمیپتانسیلاین•

.دارد

طبیقدو-قطبیدوپراکندگیهایکنشبرهمبهمربوطپتانسیلاینایجاذبهجملات•

(~𝑟6)چهارقطبی-قطبیدوو(~𝑟8)اندشدهگرفتهنظردر.

.استشدهزدهتقریبنماییجملهیکبانیزدافعهترم•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

𝐸 = 𝐴 exp
𝜎 − 𝑟

𝜌
−
𝐶

𝑟6
−
𝐷

𝑟8



(206)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

EIM (embedded-ion method)پتانسیل 

:داردبیشتریدقتبارایونیهایسیستممدلسازیقابلیتپتانسیلاین•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(207)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

نکاتی راجع به پتانسیل ترکیبات یونی

ههمسایبرایواندروالسبخشواستمهمهمسایهنزدیکترینبرایمعمولادافعهبخش•

.دوم

.نمایندمیلحاظنکولدافعهشاملفقطراهاکاتیونتبادلاتاغلباکسیدهادر•

استونییوفلزیکووالانسی،تبادلاتازمخلوطیتبادلاتواقعی،ترکیباتازبسیاریدر•

(نیتریدهاوکاربیدهاازبسیاریمانند)

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک



(208)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

پتانسیل استفاده شده بین اتمهای کربن و فلزات 

(Generalized Morse)مورس تعمیم یافته 

پتانسیلتابععنوانبهاستFCCفلزاتباکربناتمهایکنشهایبرهممدلسازیبهقادرکهپتانسیلییک•

مقدارشودمیهاستفادتبادلیپتانسیلهایدرکهبریدنشعاعبهتوجهبا.شودمیشناختهیافتهتعمیممورس

:استشدهحاصلزیررابطهبوسیلهبریدنشعاعدرنیرووپتانسیلصفر

.شدبابریدنشعاعنزدیکیدرفقطآناثرتاکنندمیتنظیم2۰مانندبزرگیعددرویراپارامترمقدار

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

cutr
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𝐷𝑀𝐶 = 𝐷𝑀𝐷𝐶 𝛼𝑀𝐶 = 𝛼𝑀𝛼𝐶 𝑟0𝑀𝐶 = 𝑟0𝑀𝑟0𝐶 𝑁𝑀𝐶 = 𝑁𝑀𝑁𝐶



(209)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

شکل پتانسیل مورس با لحاظ کردن جمله اثر بریدن
نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک
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(210)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

.استشدهآوردهنیکلوکربناتمبینتبادلاتبرایشدهاستفادهپارامترهایزیرجدولدر

:کنیدرجوعزیرمقالاتبهFCCفلزاتسایرباکربناتمبینپارامترهایتعیینبرای

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

1. Rafii-Tabar, H., "Modelling the Nano-Scale Phenomena in Condensed Matter Physics via 
Computer-Based Numerical Simulations", Physics Reports, 325, pp.240–310, 2000.

2. Milstein, F., "Applicability of exponentially attractive and repulsive interatomic potential 
functions in the description of cubic crystals", J. Appl. Phys. 44 3825, 1973.



(211)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

تبادلات نیرویی بین فولرین و سطح گرافیت 
Ruoff-Hickman potential

تابعازگیریلانتگراباتوانمیراگرافیتسطحوفولرینمولکولیکبیننیروییتبادلات•

:آوردبدستزیرصورتبهگرافیتوفولریناتمهایتمامرویجونز-لناردپتانسیل

.باشدمیگرافیتسطحوکرهمرکزبینفاصلهRرابطهایندر•

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصلمولکولی،دینامیک

𝑏 = 0.355 𝑛𝑚 ,𝑁 = 60



(212)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ReaxFFپتانسیل 

نآدرکهاستپیوندمرتبهبهوابستهعمومیپتانسیلیکReaxنیروییمیدان•

.شودمیگرفتهنظردرنیزالکترواستاتیکووالسدروننیروهای

.دشدادهتوسعهدیگرهایگروهبرایسپسوهیدورکربنهابرایابتدادرمیداناین•

تی،سوخپیلهایکاتالیزگرها،انفجار،مدلسازیبرایتوانمینیروییمیدانایناز•

.کرداستفادهخوردگیوسیمانهیدراسیون

ابتدایازهیبریداسیونواتمگونهکردنمشخصبهنیازیپتانسیلاینازاستفادهبا•

.گرددمیمشخصاتمیمحیطبهتوجهباآنگونهونیستسازیشبیه

اگرونیستلقبازپذیرواکنشهایجایگاهتعیینبهنیازیپتانسیلاینازاستفادهبا•

.پذیردمیصورتخودکارصورتبهواکنشباشدمهیاشیمیاییشرایطودما

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(213)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ReaxFFپتانسیل 

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(214)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

ReaxFFفرمول پتانسیل 

پتانسیلهای بین اتمی و میدانهای نیرو: فصل دوم



(215)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

مرتبه ی پیوند

میرااتمجفتیکبین𝐵𝑂𝑖𝑗پیوندمرتبهکهاستآنReaxFFدراساسیفرضیک•

:آورددستبه𝑟𝑖𝑗اتمیبینفاصلهازمستقیمطوربهتوان

نیرومیدانهایواتمیبینپتانسیلهای:دومفصل



(216)حسین نجات  : دانشکده مهندسی مکانیک، دانشگاه صنعتی شریف، ارائه دهنده

برای آنها توسعه داده شده استReaxFFعناصری که تا کنون پتانسیل 

پتانسیلهای بین اتمی و میدانهای نیرو: فصل دوم


