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 :درساهداف  ✓

 سازی مولکولی  آشنائی با مفاهیم اصلی مدل .1

 پلیمر علم آشنائی با کاربرد روش محاسبات دینامیک مولکولی در   .2

 سازی مولکولی محاسبه خواص پلیمرها به کمک نرم افزارهای مدل .3

 

  ارائه در کلاس:رئوس مطالب و برنامه  ✓

 توضیحات  موضوع جلسه درس  شماره جلسه

سازی  اپنهایمر، بهینهای بر شیمی محاسباتی )مقدمه، سطوح انرژی پتانسیل، تقریب برن  فصل اول: مقدمه جلسه اول

 هندسه( 
 تئوری 

ای بر شیمی محاسباتی )مکانیک مولکولی، توسعه میدان نیرو، محسابات به کمک میدان  فصل اول: مقدمه  جلسه دوم 

 نیرو( 
 تئوری 

های زنجیره  مولکولی پلیمرها )اصول پایه فیزیک زنجیره پلیمر، مدلسازی  ای بر شبیهفصل دوم: مقدمه جلسه سوم 

 پلیمر، برهمکنش در سیستم پلیمر، دینامیک زنجیره پلیمر( 
 تئوری 

ها، مکانیک کلاسیک و  سازی مولکولی پلیمرها )مکانیک آماری، تراژکتوریای بر شبیهفصل دوم: مقدمه جلسه چهارم 

 کلاسیک( کوانتوم،  معادله حرکت  
 تئوری 

ها، مکانیک کلاسیک و  سازی مولکولی پلیمرها )مکانیک آماری، تراژکتوریای بر شبیهفصل دوم: مقدمه جلسه پنجم

 کوانتوم،  معادله حرکت کلاسیک( 
 تئوری 

-و حل آن در انسامبل  (Liouville)سازی مولکولی پلیمرها )معادله لیویل   ای بر شبیهفصل دوم: مقدمه جلسه ششم 

 مختلف(   (Ensembles)ایه
 تئوری 

-و حل آن در انسامبل Liouville) )سازی مولکولی پلیمرها )معادله لیویل ای بر شبیهفصل دوم: مقدمه  جلسه هفتم 

 مختلف(   (Ensembles)ایه
 تئوری 

  سازی شبیه طریق ازمحاسبه پلیمرها سازی مولکولی پلیمرها )خواص قابل ای بر شبیهمقدمهفصل دوم:  جلسه هشتم

 سازی مونت کارلو، دینامیک مولکولی، دینامیک براونی( و معادلات مربوطه، شبیه  مولکولی
 تئوری 

-سازی، شرایط مرزی دورههای آنالیز شبیهتکنیکسازی مولکولی پلیمرها )ای بر شبیهفصل دوم: مقدمه  جلسه نهم 

 ( سازیای، انواع خطاها در شبیه
 تئوری 

 جلسه دهم 
 ( های آن /ساخت انواع پلیمرها و نانوذراتو قابلیت  آشنائی با محیط نرم افزارافزار )کار با نرم:  سومفصل  

 اجرا در کلاس                 

 با نرم افزار 



 

سازی نفوذ گاز  در پلیمرها  های آن /شبیهو قابلیت  آشنائی با محیط نرم افزارافزار )کار با نرم:  سومفصل   جلسه یازدهم 

 ( )ساخت و به تعادل رساندن سامانه، محاسبه ضریب نفوذ گاز(
 اجرا در کلاس                 

 با نرم افزار 

غشاهای متخلخل )ساخت و به  های مختلف در  سازی جذب مولکولشبیهافزار )کار با نرم :  سومفصل   جلسه دوازدهم 

سازی جذب گاز بر سطح کاتالیست )ساخت و به تعادل  تعادل رساندن سامانه، پروفایل غلظت( /شبیه

 ( رساندن سامانه، پروفایل جذب(

 اجرا در کلاس                 

 با نرم افزار 

بینی  پیش/سازی مولکولیافزار مدل کمک نرممحاسبه انرژی آزاد انحلال به  افزار ) کار با نرم:  سومفصل   جلسه سیزدهم 

 ( سازی مولکولیافزار مدل نرمپذیری پلیمرها به کمک  امتزاج 

 اجرا در کلاس                 

 با نرم افزار 

سازی مولکولی  افزار مدلسازی ساختار کاتد باتری لیتیومی به کمک نرمشبیهافزار ) کار با نرم :  سومفصل   جلسه چهاردهم 

سازی پوشش پلیمری بر لایه فلز )ساخت و به تعادل رساندن سامانه،  /شبیه  سازی، انرژی()ساخت، بهینه

 ( محاسبه انرژی هر لایه، محاسبه انرژی بین سطحی(

 اجرا در کلاس                 

 با نرم افزار 

سازی  افزار مدلبه کمک نرم  برای مخلوط دو حلال   محاسبه انرژی آزاد انحلالافزار )کار با نرم:  سومفصل   جلسه پانزدهم 

 ماده کریستالین( سازی ساختار  مولکولی/بهینه

 اجرا در کلاس                 

 با نرم افزار 

 اجرا در کلاس                  ( سازی مولکولی افزار مدل ای پلیمرها به کمک نرممحاسبه دمای انتقال شیشهافزار )کار با نرم:  سومفصل   جلسه شانزدهم 

 با نرم افزار 

 

 روش ارزشیابی: ✓

 % 30میان ترم=  

 %20)کتبی و شفاهی( و حل تمرین=  یپرسش و پاسخ کلاس

   %50پایان ترم= 
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