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 مه مقدّ

 ستین دهیپوش یبر کس ینظر یمیو ش کیزیدر علوم ف یمحاسبات عدد انیشا تیامروزه اهمّ

 ۀمحاسبه به عنوان شاخ، یو نظر یتجرب یاهشدر کنار رو، ییاز سو .(1385، ی و همکاران)گوهرشاد

 فادهدر حل مسائل با است یکه سع یمیاز علم ش یاهشاخ، اساس نیبر ا .ودشیسوم علم شناخته م

 ریو غ ینظر یمیمقابل ش ۀو درست در نقط ودشیم دهینام 1یمحاسبات یمیش، دارد اههنیارااز 

 یاز علوم محاسبات یبه عنوان بخش زینی اهنیارا یاهیازسهیشب، نینچمه .قرار دارد یمحاسبات

 .دارد رهیو غ یشناخت ستیز، یکیزیف، ییایمیش یندهایفرآ ۀدر مطالع یزیاد یکاربردها

وده است برو به افزایش ای اخیر هلای مختلف در ساههدر زمینی اهنیاراازی سهاستفاده از شبی 

 وندیپ یازسهیشب، به طورکلی .آموزش و یادگیری بوده است یهو یکی از مهمترین کاربرد آن در زمین

دل مشابه م یریرا با به کارگ یتئور کی وانتین از آن متو تجربه بوده و با کمک گرف هینظر انیم

 یموارد یازسهیامکان شب زینمود و ن دییتأ یتجرب جیبا نتا سهیمدل را در مقا یامتحان کرد و درست

عملاً ، نفراتر از ای .است مکننام ایمشکل ، شگاهیآزما طیا در محهنکردن آ شیکه آزما میرا دار

 یدر کارها .ودشیانجام م یشگاهیو امکانات آزما لیاست که بدون وسا یذهن ۀتجرب ینوع یازسهیشب

 یدر حال، ودشیدر نظر گرفته مسامانه  تیو موجود زاتیتجه، خطا، آمار و احتمال شهیهم، یتجرب

 کی سامانه تیو متعلقات آن و موجود انهیمحدود به را زاتیتجه، مشخص یخطا یازسهیکه در شب

  .کرد یابیزار یکار تجرب ینوع وانتیرا م یازسهیشب، رو نیاز ا .سامانه است انگریکه ب یاضیمدل ر

 و 2کارلو مونت روش( 10-6-10-10) یمولکول اسیدر مق یازسهیشب یاهشاز رو یدو گروه اصل

 .وندشیمحسوب م اسیمق نیا یازسهیشب یاهشرو نیرتمکه از مهاست  3یمولکول کینامید روش

 ییایمیش دیموضوعات جد افتنی رد واندتیم یشگاهیآزما یمیبا کمک به ش یمحاسبات یمیش، تاًینها

  .دیرقابت نما یتجرب یمیبا ش

 یاست که روش یمولکول کینامید یازسهیشب، یمحاسبات یمیکارآمد در ش اریبس یاهشرو از

، 4سآدیاسکول) .ندکیرا فراهم م یو مولکول یاتم اسیدر مق یکروسکوپیم یازسلمد یمناسب برا

، از طرفی .(1400، وجود؛ 1398، و ترک زاده یموسو؛ 1396، رهفتاد یموسو؛ 1395، یلیجل؛ 2004

                                                           
1 Computational Chemistry 
2 Monte Carlo 
3 Molecular Dynamics 
4 Skoulidas 



 

 

 ... یمولکول اسیدر مق یسازهیشب یهابر روش یمرور

ای ههازی دینامیک مولکولی در سامانسهکاربرد شبیی هدف از پژوهش خود را بر و مقبل کخواهینجوان 

ای ههنیدر زم یمولکول کینامیازی دسهیشب یاز کاربردها یبه مرور برخمتمرکز کردند و  پلیمری

غیاب در پژوهشی با عنوان  .(1396، یو مقبل کخواهینپرداختند )جوان  مریپل یمختلف علوم و مهندس

به معرفی مختصر و ارائه اطلاعات مقدماتی در مورد این ، ازی مونت کارلوسهی بر روش شبیاهمقدم

 .(1393، ای گوناگون کاربردی آن پرداخت )غیاثههروش و نیز زمین

 یمیمقابل ش ۀکه درست در نقط یمحاسبات یمیش مروری مختصر برحاضر درصدد است با  مقاله

)روش مونت  یمولکول اسیدر مق یازسهیشب یاهشرو بررسیقرار دارد و  یمحاسبات ریو غ ینظر

 .ارائه دهد انرا به خوانندگ میمفاه نیاز ا یجامعنسبتا  ریتصو، (یمولکول کینامیکارلو و روش د

 

 پژوهش روش

اینترنتی در داده  جستجوی، آن اطلاعات یگردآورحاضر از نوع مروری بوده و روش  پژوهش 

، گوگل اسکولار، (SID)ی جهاد دانشگاه یاطلاعات علم گاهیپا، یرانشامل مگمعتبر )ای ههپایگا

-بای و کتاهمطالعات کتابخاندر آن از  اطلاعاتنین برای گردآوری چمه .است( ...و ساینس دایرکت

 .استفاده شده استا و مقالات علمی ههپایان نام، های مربوط به موضوع

 یمحاسبات یمیش

 تیّپر اهم ارینقش بس یدانش در جهان امروز یعلم و گسترش مرزها ۀها در توسعنتهن اههانیرا 

 زین، هددیم لیرا تشک یمیعلم ش یاههاز شاخ یکیکه  یمحاسبات یمیدر دانش ش، دارد یدیو کل

استفاده  ییایمیش یاهشو واکن یخواص مولکول، ساختار مولکول ینیبشیپ یبراآنها دوباره از 

 یاههدیپد یعمل یبررس یکه به جا ابدییمامکان را  نیروش ا نیپژوهشگر در ا، رو نیاز ا .ودشیم

مطالعه  یاهانیمحاسبات را قیا را از طرهنآ، شگاهیدر آزما ییایمیش باتیاز راه واکنش و ترک ییایمیش

  .ندینما

 یبرا، نداهدر آمد یاهانیرا ثرؤی ماههمحض که در قالب برنام یمیش جیاز نتا یمحاسبات یمیش 

 ةنندکلمعمولاً کاماز محاسبات  حاصل جینتا .ندکیا استفاده مهلساختار و خواص مولکو ۀمحاسب

منجر به  وانندتیمحتی موارد  یاما در برخ، هستند ییایمیش یاهشیست آمده از آزمادهاطلاعات ب

از  یکی یمحاسبات یمیش، نیعلاوه بر ا .شوند زین ییایمیش ةمشاهده نشد یاههدیپد ینیبشیپ

قابل استفاده و سودمند  یمیاز مشکلات در ش یاریرفع بس یاست و برا یمیش یاههشاخ نیرتبجذا
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 زیو ن ندکیاستفاده م ییایمیش دهیچیکمک به حل مشکلات پ یبرا یاهانیرا یازسهیو از شب است

 دیموضوعات جد افتنیدر یشگاهیآزما یمیعمل کرده و با ش یمجاز شگاهیآزما کیبعنوان  وانتیم

 کیمکان نیاز قوان، یمیحل مسائل ش یبرا یابداع یمحاسبات یاهشرو، یبه طورکل .دیرقابت نما

  .نندکیحل مسائل استفاده م یا براهناز آ یبیترک ای کیکلاس کیکوانتوم و مکان

 کیمکان یاهشسو به رو کیاز  وانتیرا م یمحاسبات یمیدر ش یمولکول یازسلمد یاهشرو 

( و کی)استات ستایا یاهشبه رو رتیو به صورت کل گرید یو از سو یکیکلاس کیو مکان یکوانتوم

  .نمود یندبمیتقس کینامید

 -یلیو تحل کیاستات، کینامید یاهشبه رو کیزیف یمیدر ش یمحاسبات یاهشرو، به طور کلی

 : وندشیم یندبمیتقس یاهسیمقا

مورد ، که دارد یرفتار وابسته به زمان سامانه با ساختار مولکولا هشدر این رو: کینامید یاهشرو - 

 .یردگیقرار م یبررس

 .ودشیگرفته م رظدر ن ستایسامانه به شکل مستقل از زمان و ا اهشرو نیا در: کیاستات یاهشرو - 

انه و سام یبررس یبرا یآمار یاهشمعمولاً از رو اهشرو نیدر ا: یاهسیو مقا یلیتحل یاهشرو -

؛ 1400، وجود؛ 1399، لاله یبحری و محمد ریم) ودشیاستفاده م، شاصست آوردن خوادهب

  .(1392، ورپیمطلبسادات و  یبیغر، 1397، ورپمو غلا یگیبلیایرانیش

 

  و روش مونت کارلو کینامید یاهشرو

 نیقرار گرفته و بد یسامانه مورد بررسرفتار وابسته به زمان ، کینامید یاهشدر رو ییآنجا از 

ا خود به هشرو نیا، ودشیاستفاده م وتنیحرکت ن نیمانند قوان کیکلاس کیزیف نیمنظور از قوان

 -نیآغاز یاهشو رو 1انهدتدرش یمولکول کینامید یاهشرو، کیکلاس یمولکول کینامید یاهشرو

نوشتار با توجه به این ، از طرفی .(1398، و ترک زاده یموسو) وندشیم یندبهدست یمولکول کینامید

که به دو  ستایا یاهشدر مورد رو حاتیبر توض یلذا ضرورت، ستین ستایا یاهشبر رو یمبتن حاضر

 .ودشینم دهید، وندشیم میتقس یساختار الکترون یاهشو رو یمولکول کیمکان یاهشگروه رو

                                                           
1 Coarse-Grained Molecular Dynamics 



 

 

 ... یمولکول اسیدر مق یسازهیشب یهابر روش یمرور

 یازسهیشب یبرا زیاز روش مونت کارلو ن یمولکول کینامیعلاوه بر روش د، حیث روشاز  

دو  نیا کامل یو معرف خچهیتار مرور مختصر ادامه به که در ودشیاستفاده م یمولکول یاههسامان

 .شدو مهم پرداخته خواهد  یکاربرد یازسهیروش شب

   

 یمولکول کینامید یازسهیاز روش مونت کارلو و روش شب یمختصر ۀخچیتار -1

 ۀخچیتار .اشدبیم، واقع شده است یغرب یاز کشور موناکو که در اروپا یاهکارلو نام منطق مونت

داشته  یختگیدر آم اههارانی خیبا تار یبه نوع یمولکول کینامید یازسهیروش مونت کارلو و روش شب

 یمحاسبات علمدر  یگاهیجا میوانستتیدو روش نم نیا یعملاً برا ارانهی رینظ یو بدون وجود ابزار

 ییهاندانست که با انداختن سوز 1بوفن شیآزما وانتیمدل روش مونت کارلو را م نیاول .میمتصور باش

 2سیمتروپول .ودشیزده م نیعدد تخم، شده است دهیپوش یچوب یمواز یکه با نوارها یسطح یرو

برهم کنش  لینسپتا حیتشر یدوم برا ی( در خلال جنگ جهان4و اولام 3ومنیو همکارانش )ن

از روش مونت کارلو استفاده ، یبمب اتم دیکار رفته در توله ب میاوران یگاز باتیترک یاهلمولکو

، روش یپژوهشگران ضمن معرف نیا یجنگ در مجموعه مقالات ارائه شده از سو انیکردند و پس پا

استفاده ، مونت کارلوو دلیل انتخاب نام آن ارائه شد  یاضیر ۀپشتوانو گردید  حینکات مختلف آن تشر

ی اهبه طوری که در عنوان مقال؛ بسیار زیاده از اعداد تصادفی در محاسبات از سوی متروپولیس است

و  قدممیذوالجلال، یبادآسشم) که مطالعات اولیه مربوط به این روش را توضیح داد نیز به کار رفت

، یغلام؛ 1393، اثیغ؛ 1949، اولامو  سیمتروپول؛ 1953، و همکاران سیمتروپول؛ 1399، یاضیر

ازی سهنخستین شبی، بالاخره .(1396، پل سونیهر؛ 1400، وجود؛ 1398، ی و همکارانوثوق؛ 1396

توسط متروپولیس و همکارانش صورت گرفت که سرانجام ، میلادی 1952ی سیالات در سال اهرایان

 .این مطالعۀ علمی مهم منجر به روش مونت کارلو شد

 یازسهیروش شب یعنی یمولکول یازسهیروش شب نیرتعجام، یلادیم 1940 ۀبار در ده نینخست

بعد از ، و همانطور که گفته شد میاز فربعد  .شد شنهادیپ 5یتوسط فرم ارانهیدر  یکولمول کینامید

                                                           
1 Buffon 
2 Metropolis 
3 Neumann 
4 Ulam 
5 Fermi 



 

1400 پاییز، 3، شماره ومسپژوهش در آموزش شیمی، سال    

موضوع  نیمتوجه ا 2تیرا نیو و 1آلدر، 1952و همکارانش در سال  سیمتروپول یازسهیشب نینخست

 کیکرده و رفتار  یریگلاز ذرات انتگرا یاً کمتتعداد نسب یاز معادلات حرکت برا وانتیشدند که م

 نیامر منجر به اول نیا .نمود یمتناوب بازساز یمرز طیرا با استفاده از شرا یواقع امانهس

در  یبعد ۀو برجست یاصل شرفتیپ .شد یمولکول یهاهسامان یبرا یمولکول کینامید یاهیازسهیشب

، ودشیم ادی یمولکول کینامیبا نام پدر دایشان که از  3محقق شد که رحمان یزمان 1964سال 

رحمان با کمک ، 1976در سال ، مینطوره .را انجام داد عیآرگون ما یمولکول کینامید یازسهیشب

؛ 1957، و وین رایتآلدر ) انجام دادند عیدر مورد آب در حالت ما یگرید یازسهیشب 4گرنیلیاست

 .(1397، یریجهانگ؛ 1390، ییایریپ؛ 1395، یحسن؛ 1395، یلیجل؛ 1964رحمان 

 

  روش مونت کارلو-2

 یاهشدر کنار رو یدیجد یمحاسبات ةپنجر، یو مهندس هیعلوم پا یاههمونت کارلو در حوز روش 

 یکاربرد ۀجنب قتیمونت کارلو در حق یاهشرو .(1398، و همکاران یگشوده است )وثوق، یقطع

از  یاها مجموعهشرو نیا .ستاههانیرا شرفتیبا توجه به گسترش و پ یتصادف یازسهیشب

ان شیاههمحاسب یتصادفتکرار شوندة  یاهیریگههستند که بر اساس نمون یمحاسبات یاهمتیروالگ

در  یتصادف یرداربهتحت عنوان نمون یاریبس یاهانیرا یاهمتیالگور، در ضمن .هنددیم مرا انجا

نوان مونت عاما عموماً  .اندهای مونت کارلو توسعه داده شده و مورد استفاده قرار گرفتهیازسهیشب

 تیّبا اهم یارردبها از نمونهنکه در آ ودشیاطلاق م ییاهمتیبه الگور یمولکول یازسهیکارلو در شب

  .ودشیاستفاده م

اشد و براساس بیم یمولکول کینامیازی دسهیشب یروش اتفاق کیمونت کارلو ، روش ثیاز ح 

؛ 1395، یلیاستوار است )جل یسامانه مولکول ۀهندس یتصادف یتوسط بررس یسطح انرژ یبررس

؛ 1398، ی و همکارانوثوق؛ 1396، یغلام؛ 1393، اثیغ؛ 1395، یحسن؛ 1398، و ترک زاده یموسو

 .(1382، سلامی

                                                           
1 Alder 
2 Wainwright 
3 Rahman 
4 Stillinger  
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ی یافته و تحقیقات اهازی مونت کارلو کاربرد و تنوع گستردسهای شبیهشاستفاده از روامروزه  

، ورنهمیاز .ای مختلف مونت کارلو انجام شده استههزیادی توسط پژوهشگران سراسر دنیا در زمین

 کاربرد ...و یاههست یو مهندس وتریکامپ، اقتصاد، یولوژیب، یمحاسبات یمیو ش کیزیروش در ف نیا

ای کاربرد ههرین زمینتهندی عمومی و نه چندان دقیق عمدبمدر یک تقسی، از طرفی .دارد فراوانی

 : وان در موارد زیر نام بردتیاین روش را م

زمان متشریح فرآیندهای ه، ای مختلفهلتشریح رفتار زنجیرهای منفرد و مجموعه در حلا 

پلیمرشدن های متشریح سیست، خود ساختارای همپلیمرشدن و انتقال فازی و تشکیل سیست

امولسیونی و پیش توزیع اندازه ذرات و نیز از این روش کارآمد در مواردی مانند محاسبه ارزش سرمایه 

؛ 1994، 2هال و 1هان تن )داو ودشیینی وضعیت سهام و تدوین موسیقی استفاده مبشپی، اهتشرک

 .(3961، پل سونیهر؛ 1393، اثیغ؛ 1391، یاهیباغس انیعیبد؛ 2005، 4و اشمیت ناآکه 3دارچ

 

 یمولکول کینامیروش د-3

و  یو مولکول یاتم اسیدر مق یکروسکوپیم یازسلدر انجام مد یروش، یمولکول کینامید 

 یروح؛ 1391، عزیزی و دیگران) اشدبیم یآمار کیمکان یۀبر پا یاست که مبتن یاهانیرا یازسهیشب

، فاز جامد مواد در سه یکینامیرفتار ترمود یازسهیشب یروش برا این، نینچمه .(1392، دایر و زاده

 نیرتممه، ملعوا نیا نیکه در ب دیآیسرعت و مکان ذرات به حساب م، رویو گاز با استفاده از ن عیما

  .(1395، یاست )اخلاص رویعامل ن

ا و هشرو، یمیش، یستیعلوم ز بیاست که از ترک یدانش یمولکول کینامید یازسهیشب  

 ۀمطالع یمناسب برا یروش قتیو در حق ندکیاستفاده م یاتیاضیر-یا انهیمتنوع را یاهمتیالگور

فراهم  یکروسکوپیو م یبر اساس خواص مولکول هاهسامان یکینامیو ترمود یخواص ماکروسکوپ

متعارف سخت  ریغ طیا در شراهنآ یتجرب ریبه مقاد یابیکه دست ییاهتیّکم یبرا زیو ن ندکیم

 یبرا یقو اریبس کیتکن نیا .استفاده کرد یمولکول کینامید یازسهیشب کیاز تکن وانتیم، است

که ، کوانتوم کیمکان هیبر پا، پیکروسکویم یهاه)سامان کرهیچند پ یاههسامان یکیزیفۀ صورت مسأل

 ییگزیتاکنون راه حل جا .هددیوجود دارد( راه حل ارائه م نشکنایاجزاء م نیدارند و ب یادیاجزاء ز

                                                           
1 Dautenhahn 
2 Hall 
3 Drache 
4 Schmidt-Naake 
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هم در  یمولکول کینامیروش د، یطور کله ب .حجم از مسائل وجود نداشته است نیپاسخ به ا یبرا

 کیامیند یاهیازسهیدر شب، نیعلاوه بر ا .کرده است تیخود را تثب گاهیجا یو هم کاربرد هیمسائل پا

 یزمان نیانگیم وانتیکه با استفاده از آن م ودشیسامانه محاسبه م یواقع یکینامیرفتار د، یمولکول

به  یاتم یهاتیاز موقع یاهمجموع، وتنیبا اعمال معادلات حرکت ن .خواص سامانه را محاسبه کرد

 انیامیخ، فروتن؛ 1992، 2هیل؛ 2004، 1راپاپورت؛ 1400، وجود) دیآیبه دست م یدر پ یصورت پ

  .(1394، انصاری خلخالی و آجری؛ 1391، عزیزی و دیگران؛ 1395، یلیجل؛ 1400، ینیائنیو فدائ

اندازه و جهت ، اهنسرعت آ، ذرات ۀهم تیکه موقع یاهبه گون دیریذره را در نظر بگ N با یاهسامان

سرعت  و تیموقع میوانتیم وتنیبا حل معادلات حرکت ن .میدانب0tه ا را در لحظهنآ نیب یروهاین

زمان  یرارا ب درون نیاگر ا، حال .میبه دست آور، هست 0t بعد از یکه کم 1t ذرات را در زمان ۀهم

، ندیفرآ نیا .میاهقرار داد یدر واقع رفتار سامانه را مورد بررس، میو ادامه ده کنیم تکرار یقابل توجه

 یمولکول کیامیدن یاهیازسهیدر شب .است یمولکول کینامیموسوم به د یازسهیروش شب کی

و  ی)موسو دیآیبه دست م وتنیحرکت ن یناز قوان یریگلسامانه با انتگرا یدر پ یپ یاهیکربندیپ

 .(1398، ترک زاده

 یاهلمولکو یحل معادلات حرکت برا یمولکول کینامیهدف از انجام محاسبات د یبه طور کل 

قبل  ۀنسبت به مرحل یآن در هر مقطع زمان یاهمو سرعت ات تیو به دست آوردن موقع ییایمیش

 نیدر انجام ا یزیبرانگ نیکمک مؤثر و تحس عیو سر شرفتهیپ یاههانیوجود را انیم نیدر ا .است

ا از هناست که در آ نیا یمولکول کینامید یاهشرو، ةعمد تیمز .نموده است فایا میحج اتمحاسب

ر تگبزر یاههسامان وانتیروش م نیلذا به کمک ا، ودشیر و با حجم کمتر استفاده متهمحاسبات ساد

زاده و  یحدارند مطالعه نمود )رو یبالاتر اریبس یمحاسبات ۀنیهز گرید یاهشرا که با رو رتیو واقع

 شیآزما کیبه  هیشب بسیار یمولکول کینامیروش د، یاز طرف .(1398، یشوئخیمحمد؛ 1392، ریدا

سپس با استفاده از ، ودشیمورد نظر آماده م ةاز ماد یاهنخست نمون شیآزما کیدر  .است یتجرب

در  .ودشیم یریگهانداز نیمع یزمان یاههخواص مورد نظر آن در طول دور یریگهدستگاه انداز کی

به زبان  ایشده  هیته هیاول ۀابتدا نمون .ودشیدنبال م یمشابه ریمس زین یمولکول کینامید یازسهیشب

 ۀمحاسب یبرا یلیسپس مدل پتانس .ودشیذرات سامانه دنبال م یۀاول یاهتا و سرعهنمکا یازسهیشب

پس از حل معادلات حرکت )که در  .ودشیانتخاب م یاهذر N ۀوارد بر ذرات موجود در سامان یروین

                                                           
1 Rapaport 
2 Haile 
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 محاسبهسامانه  دیجد یاهتا و سرعهنباشد( مکا وتنین ۀمعادل واندتیم یکیکلاس یاههمورد سامان

 یریگهانداز، به تعادل دنیپس از رس .ادامه دارد که سامانه به تعادل برسد یکار تا زمان نیود و اشیم

  .(1394، یریبص؛ 1400، وجود؛ 1992، هیل) ودشیسامانه انجام م یبر رو

که است  یمزایا و معایب دارای مانند هر روش دیگری به روش دینامیک مولکولی بدهی است که 

 .شده استا اشاره هناز آ تعدادیبه زیر در جدول 

 ازی دینامیک مولکولیسهمزایا و معایب روش شبی -1جدول 

 معایب مزایا

 استخراج امکان، در هر لحظه و نیز سامانهامکان دسترسی به 

تغییر  امکان، علاوه بر این .هر لحظۀ دلخواه در نتایج ا وههداد

 هر در حجم، فشار، دما نظیر ترمودینامیکی متغیرهای دادن

 .لحظه

 

استفاده از مکانیک کلاسیک در شبیه 

 سازی

 در دسترس قابل غیرای ههپدید انجام ینی چگونگیبشپی

 مولکولی مقیاس در آزمایشگاه

 ایهلمولکو یا اهمات کمتر بودن تعداد

 به ازی نسبتسهشبی جعبه در موجود

 واقعی ایههنمون

آزمایشگاه به ازی در شرایطی که در سهامکان انجام شبی

چگالی و دماهای بسیار بالا ، ید مثل فشارآیسختی به دست م

 در که فشاری و دما محدوده به یا بسیار کم و نیز دسترسی

 .است مشکلا هنآ کردن فراهم آزمایشگاه

 ازی )کلسهشبی زمان در محدودیت

 کل از نانوثانیه چند ازی درسهشبی زمان

 بود( خواهد تعادل زمان

فشار و دماهای خیلی بالا یا بسیار امکان ایجاد شرایطی با 

ا هندستیابی به آ یپایین که در حالت تجربی و آزمایشگاه

 .اک استنرناممکن یا خط

 اههسرعت یاران بودن پایین

 آزمایشگاه در کهایی هشپژوه نسبت، داشتن هزینه پایین

 .یرد )در نتیجه مقرون به صرفه است(گیصورت م

 اههیاران محدود بودن حافظۀ

 

 

ای کارآمد برای مطالعۀ نظری هرازی دینامیک مولکولی یکی از ابزاسهروش شبی، تاًینها 

، شود و نیز امروزه برای تحقیق و پژوهش در مورد دینامیکیای حیاتی در نظر گرفته مهلمولکو

، وجود) ودشیاین روش استفاده مها از نای حیاتی و ترکیبات آهلترمودینامیک مولکو، ساختار

ازی دینامیک مولکولی ابزاری بسیار سودمند سهشبی، فراتر از این .(1399، همکارانو  وجود؛ 1400
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 یدآیعلوم مهندسی به شمار م، علم مواد، بیوشیمی، فیزیک، داروسازی، نظیر شیمی، در علوم مختلف

و  یادشرگوه؛ 1391، باغسیاهی بدیعیان؛ 1398، شهابی نژاد و ساحلی، وثوقی؛ 1398، )حسنی

   .(1387، همکاران
 

 گیری هنتیج

 یازسهیاز آن دارد که استفاده از روش شب تیحاضر حکا یورد مقاله مرورآهو ر جهینت، یبه طور کل 

سودمند  یمحاسبات روشبه عنوان دو  یمولکول کینامید یازسهیمونت کارلو و روش شب ای یتصادف

 یمیش نشدا ۀنیدر زم قاتیانجام مطالعات و تحق یبرا، (یشگاهی)آزما یو کارا در کنار روش تجرب

 یتعداد مقالات علم ریچشمگ شیامروزه افزا نیهمچن .وندشیم یابیو مهم ارز تیحائز اهم اریبس

 نهیرا در زم یریچشمگ یاهتشرفیپ، آن دو روش تیمنتشر شده در داخل و خارج کشور با محور

 .حاصل کرده است یمحاسبات یمیش

 

 منابع

و  یکربن یاههدر نانولول میرفتار جذب هل یونی عیما یمولکول کینامید یازسهیشب .(1395) هسام، یاخلاص

 .یرجائ دیشه ریدب تیدانشگاه ترب .دانشکده علوم .کیزیگروه ف .ارشد یکارشناس هنامنایپا .یسلولز

 .انتشارات دانشگاه گیلان: رشت .یمولکول کینامید یازسهیشب .(1394شهرام )، و آجریرضا ، انصاری خلخالی

 .به روش مونت کارلو یرو دیاکس یمرسانایترابرد الکترون در ن یازسهیشب .(1391) اطمهف، یاهیباغس انیعیبد

 .مشهد یدانشگاه فردوس .علوم هدانشکد .کیزیگروه ف .ادکتر هنامنایپا

 .ازی دینامیک مولکولی فیستین و کامپقرول با آلبومین سر انسانیسهداکینگ و شبی .(1394)زهره ، بصیری

  .دانشگاه اصفهان .علوم دانشکده .شیمی گروه .نامه کارشناسی ارشدنپایا

 .ارشد یکارشناس امهننایپا .PtNi اژیآل ییخواص گرما یمولکول کینامید یازسهیشب .(1390) الیدان، ییایریپ

 .لانیدانشگاه گ .دانشکده علوم .کیزیگروه ف

  .انتشارات دانشگاه خواجه نصیر الدین طوسی: تهران .یاهای رایانهیازسهشبی .(1395له )افسی، جلیلی

 یاههدر سامان یمولکول کینامید یازسهیکاربرد شب .(1396محمد رضا )، یسوسن و مقبل، کخواهیجوان ن

 .15-5، (5)2، رانیا مریپل یفصلنامه پژوهش و توسعه فناور .یمریپل
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در برخورد قطره آب  جادشدهیا یینانو هیضخامت لا یمولکول کینامید یازسهیشب .(1397) امینر، یریجهانگ
 .دانش ایانتشارات آر: تهران .با سطح جامد

 نایپا .لاردگرافنیگرافن و پ یجذب متان در نانوساختارها ندیفرآ یمولکول یازسهیشب .(1395) هیعط، یحسن

 .مشهد یدانشگاه فردوس .یدانشکده مهندس .یمیش یگروه مهندس .دکترا نامه

  .راسهانتشارات اندیش: تهران .پیشرفته یمولکول کینامید .(1392محمد رضا )، راضیه و دایر، روحی زاده

 .117-138، (8)3، پژوهشنامه اقتصادی .ازی مونت کارلوسهیبر روش شب یمرور .(1382امیر بهداد )، سلامی

مونت کارلو و کاربرد آن  یاصول و مبان .(1399رضا )، یاضیو ر دیدحمیس، قدممیذوالجلال، رضا، یبادآسشم
 .رانیا یدانشگاه علوم پزشکانتشارات : تهران .در ترابرد ذرات

: تهران .فزارهااما و نرهشرو، یاصول کل: یمحاسبات یمیش .(1397فرهاد )، ورپمو غلا نیحس، یگیبلیا یرانیش

 .رانگردانیکاروان ا انتشارات

 یاهشکاربرد رو: یمولکول کینامید یازسهیشب .(1391مجید )، فاطمه و منجمی، ملا امین، زهرا، عزیزی
 .اندیشه سراانتشارات : تهران .یازسلدر مد یعدد

، (1)4، ترویجی بسپارش -فصلنامه علمی .ازی مونت کارنوسهی بر روش شبیاهمقدم .(1393مجید )، غیاث

77-67.  

 یاهبچار چو یبر رو یدو و سه کربن یاهنکرب درویه یجذب و جداساز ینظر ۀمطالع .(1396) حمدم، یغلام

 .یمولکول یازسهیاز اساس و شب یاهشبا استفاده از رو mof-74با  یاههم ساختار و هم شبک یآل -فلز

 .دانشگاه مازندران .یمیدانشکده ش .یمیگروه ش .ادکتر هامننایپا

همراه با آموزش  یمحاسبات یمیش یو کاربردها یمبان .(1392) میمر، ورپیمهتاب و سادات مطلب، یبیغر
 .راسهشیاندانتشارات : تهران .Gaussian . gauss view, hyperChem & AIM: یفزارهاامنر

 یاز مبان: یمولکول کینامید یازسهیشب .(1400) دیوح، ینیائنیفدائ ی ومحمدعل، انیامیخ، معصومه، فروتن
 .فیشر یدانشگاه صنعت انتشارات: تهران .تا اجرا

: مشهد .یمولکول کینامید یازسهیشب یمبان .(1387) اطمهف، یموسو جید وم، یموسو، لهها، یادشرگوه

 .مشهد یانتشارات دانشگاه فردوس

 ینیاولف یپل یزگرهایدر کاتال یاهانیرا یازسهیکاربرد شب .(1399) مهینع، لاله یو بحر نیام دیس، یمحمد ریم

 .69-59، (1)10، بسپارش یفصلنامه علم .ناتا -گلریاز نوع ز
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به روش  HKUST-1 یاههمطالعه نفوذ و جذب بنزن در نانو حفر .(1396) یلعدیس، هفتادر یموسو

  .زدیدانشگاه  .دانشکده علوم .یمیگروه ش .ارشد ینامه کارشناس انیپا .یمولکول کینامید یازسهیشب
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Abstract 

  The significance of computation as a comprehensive and powerful tool in the 

basic sciences, especially physics and chemistry, has provided a platform for 

research interests and insights in this branch of science (computational 

chemistry). On the other hand, human has always encountered nature through 

theoretical or experimental studies. With the introduction and development of 

computers in the last four decades, however, scientists can precisely explore 

various processes through computer-aided simulations and find the answer to 

their questions in a far simpler way. In this regard, the present article is aimed to 

provide a summary review of computational chemistry which is opposite the 

theoretical and non-computational chemistry. By reviewing the molecular 

simulation methods (Monte Carlo and molecular dynamics) this paper tries to 

offer a comprehensive picture of these concepts. The library method was also 

employed to collect the data. 
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