
بهزاد پدیداران مقدم:تهیه کننده



محاسباتیشیمی 

گروه شیمی خراسان شمالی



سیبرروحلبرایکههاییتکنیکیمجموعهازاستعبارتمحاسباتیشیمی

محاسباتییشیمواقعدرگیردمیقراراستفادهموردکامپیوتررویبرشیمیمسائل

برایکامپیوتریهایافزارنرمازآمدهبدستنتایجازکهاستشیمیازایشاخه

نرماینکمکباوشودمیاستفادهآنهایویژگیهمچنینومولکولهندسهتعیین

طابقتممیزانکهکردپیدادستمولکولازارزشیبااطلاعاتبهتوانمیهاافزار

لعوامبهبستگیتجربیهایدادهباهاافزارنرماینازآمدهبدستاطلاعات

داردمختلفی



انواع روش های شیمی محاسباتی







کردنینیمممباراساختارپایدارترینمجموعهتاکندمیکمکمابهکوانتومیمحاسباتروش

هندسیترهایپارامتمامشدهبهینههندسیساختاریکدر.آوریمبدستپتانسیلانرژیتابع

ازستفادهاباتوانمیساختاریچنیندراتم هامختصاتداشتنبالذا.استدسترسدرمولول

موجتابعیا(DFTروشدر)سیستمالکترونیدانسیتهمناسب،کوانتومیمحاسباتروش های

نظیرعددیمتاطلاعاتسپسونمودهبینیپیشرا(فوکهارتریروشدر)سیستمالکترونی

بهمحاسنتایجمقایسهازتوانمینهایتدر.آوردبدسترا...وانرژی،NMR،IRپارامترهای

.برگزیدراساختارترینمناسبتجربینتایجباشده





GaussView-Gaussianنرم افزار

نرمقدرتمندتریناز(Gaussian)گوسین

ورژنباکهاستحاضرحالمحاسباتیافزارهای

زارافنرماین.داردقراردسترسدرمختلفیهای

ع،متنوهایکلیدواژهوپایهتوابعبودندارابا

راتومیکوانمحاسباتترینپیچیدهانجامقابلیت

اریبسیبررسیامکانمحققانبهوباشدمیدارا

وساختاریپارامترهایها،سیستمخواصاز

هاینشواکمسیربینیپیشهمچنینوشیمیایی

.دهدمیرامختلف



Gaussian



GaussView



GaussView



GaussViewمعرفی ابزارهای 





























Display Format





مثال

رسم ساختار بنزوئیک اسید



تمرین

را رسم کنید(CH3COOH)ساختار استیک اسید -1

نمایش داده شوند24نماد های شیمیایی عناصربا فونت -4

آنگستروم تنظیم نمائید1/7کربن را-طول پیوند کربن-2

درجه تغییر دهید100اکسیژن رابه -کربن-زاویه پیوند اکسیژن-3

رنگ پس زمینه را به صورت دلخواه تغییر دهید-5

ذخیره کنید (JPG)تصویر مولکول را با پسوند-6



















summary



تمرین
و سری پایهB3LYPتابع DFTبا استفاده از روش 

CC-PVDZبرای مولکول آب تعیین کنیدموارد زیر را

(Total Energy)انرژی نهایی مولکول

(Dipole Moment)گشتاور دو قطبی مولکول

(Point Group)گروه نقطه ای 



انرژی پتانسیل بین ذره های کوچک و ساده



قطبی یا ناقطبی بودن مولکول ها

شتاور گعددتشخیص قطبی یا ناقطبی بودن مولکول به کمک 
دوقطبی مولکول

(جهت گیری در میدان الکتریکی)تجربیاستفاده از شواهد 

قشه  ن"تشخیص قطبی یا ناقطبی بودن مولکول با توجه به 
پتانسیل الکتروستاتیکی مولکول



نقشه چگالی الکترونی
باکهاندبعدیسه،نمودارهایستاتیکیالکتروپتانسیلهاینقشه

پتانسیلهاینقشهآیندمیبدستایرایانهمحاسباتکمک
بارالکتریکیتراکممیزانتعیینبرایمناسبیابزارالکتروستاتیکی

.اندترکیبیکسازندههایاتمروی
الکترونترکیب،یکدوقطبیگشتاورجهتتعییندرهاینقشهاین

..ودمواپذیریواکنشوگروهیکبودنکشندهالکترونیادهنده
روندمیکاربه



نقشه چگالی الکترونی













کهفهمیمبکافیستیکسانغیرمجاورهایاتمباچنداتمیهایمولکولبرای

رمجاوهایاتمورنگاندازه،اتمیچندمولکولاینپتانسیلنقشهدر

واندازهمیاتشعاعودرنتیجهنوعنبودنیکسانازناشیکه،نیستیکسان

سلمامپس.استمجاورهایاتم،متفاوتنافلزیخصلتودرنتیجهمتفاوت

نواختیک،هاییمولکولچنینمرکزیاتمدراطرافالکتریکیبارتراکم

هارنگنبودنیکسانبهباتوجهیکنواختیعدماینکه،بودنخواهد

.استتوجیه،قابلراحتیبهمجاورهایاتمدرمحدوده



نقشه چگالی الکترونی



نقشه چگالی الکترونی



نقشه چگالی الکترونی



نقشه چگالی الکترونی



نقشه چگالی الکترونی



نقشه چگالی الکترونی



نقشه چگالی الکترونی



نقشه چگالی الکترونی



نقشه چگالی الکترونی



نقشه چگالی الکترونی



قطبیت مولکولی



قطبیت مولکولی



قطبیت مولکولی



تمرین

CO2 , O3, NH3

نقشه پتانسیل مولکول های زیر رسم شود



تمرین

لبا رسم نقشه پتانسی(C10H8)تعیین قطبی یا غیر قطبی بودن آزولن 



تمرین

و سیس تعیین قطبی یا غیر قطبی بودن  ترانس
لدی کلرو اتیلن با رسم نقشه پتانسی2،1



تعیین واکنش پذیری



مقایسه قدرت اسیدی و بازی



تشخیص گروه استخلافی الکترون دهنده یا کشنده



طیف سنجي مادون قرمز

رخشیچسطوحدرتغییراتیقرمززیرناحیهنورجذباثردرمولکولها
صورتبهمولکولدرارتعاشیحرکات.داشتخواهندارتعاشیو

مکانرژیباامواجتاثیرتحتداردکهوجودکششو،خمشچرخشی
.شودمیIRدرباندهاییایجادموجبودادهقطبیدوممانتغییر

باشدمیعاملیگروهقطبیتوپلدیممانIRاساس



طیف سنجي مادون قرمز



طیف سنجي مادون قرمز



NMR



تمرین

را برای مولکول Raman,IR,NMRطیف
.متان رسم و ذخیره بفرمائید



بهزاد پدیداران مقدم:مدرس


