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 را در نظر بگیرید.  بوتانیک مولکول  -1

 
 )فواصل بر حسب آنگستروم است(. به صورت زیر در نظر بگیرید.چیدمان اولیه اتم ها را 

 
 و بار روی هر یک از آنها به صورت زیر است: جرم اتمها

Atom Mass Atom Charge Atom Type Atom Name 
1.008 0.09 HA H1 
1.008 0.09 HA H2 
1.008 0.09 HA H3 

12.011 -0.27 CT3 C1 
1.008 0.09 HA H4 
1.008 0.09 HA H5 

12.011 -0.18 CT2 C2 
1.008 0.09 HA H6 

1.008 0.09 HA H7 

12.011 -0.18 CT2 C3 

1.008 0.09 HA H8 

1.008 0.09 HA H9 

1.008 0.09 HA H10 

12.011 -0.27 CT3 C4 

 

 

 

𝑉عبارتند از: جونز-پارامترهای پتانسیل لنارد  = 𝜀((
𝑟𝑒𝑞

𝑟
)

12
− 2 (

𝑟𝑒𝑞

𝑟
)

6
) 

𝑟𝑒𝑞(Å) 𝜀 (
𝑘𝑐𝑎𝑙

𝑚𝑜𝑙
)  

2.64 0.022 𝐻𝐴 − 𝐻𝐴 



4.35 0.055 𝐶𝑇2 − 𝐶𝑇2 
4.12 0.080 𝐶𝑇3 − 𝐶𝑇3 

 

 (:توجه کنید ضریب یک دوم در انرژی وجود ندارد)به کشش پیوندی در ادامه آمده است رهای مربوط پارامت

 
 در ادامه آمده است: خمش زاویه ایپارامترهای مربوط به 

 
 پارامترهای مربوط به دایهدرال در ادامه آمده است:

 
پیوندی وان در والسی و تعداد جملات کشش پیوندی، خمش زاویه ای، پیچش زاویه ای، و تعداد جملات غیر  Butaneبرای مولکول بوتان  -الف

 الکترو استاتیکی را بیابید.

 

 اتم ها که در بخش الف انجام داده اید بیابید.اولیه انرژی مولکول را بر اساس چیدمان یک برنامه بنویسید و  -ب


