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 ReaxFFنيروي واکنشي  ميدان

 هاي واکنشي ديناميک مولکولي سامانه سازي در شبيه 
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مقاله    : چکيده  اين  م ي پتانس   هاي تابع در  ن ي ل  در    ReaxFF  ي واکنش   ي رو ي دان  مولکولي  شبيه که  ديناميک   سازي 
توانايي    ، توابع پتانسيل ويژه . اين ميدان نيرو، با بهره گيري از  شوند ، معرفي و توصيف مي شود ي م   استفاده      (RMD)واکنشي 

)حتي براي    شيمي کوانتومي   هاي روش صحت    در حد صحتي  با    هاي زماني مناسب در بازه   هاي شيميايي سازي واکنش شبيه 
   RMD    سازي همچنين، با استفاده از روش شبيه   دارد. را    ( هاي موجود هايي در حدود يک ميليون با ابررايانه سامانه هايي با تعداد اتم 

  ظريه ن   هاي محاسبه   از  دست آمده  هاي به ه نتيج   درستي   نزديک به   درستي با    ، هاي شيميايي واکنش   طول  ر  د   ها اتم الکتريکي  بارهاي    تغييرهاي 
  هاي ميدان موجود در    پتانسيل عمومي   هاي ابع بر ت   افزون   ،   ReaxFFدر ميدان نيروي    است.   مطالعه قابل و    محاسبه قابل تابعي چگالي،   

ها  که ساختارهاي پيوندي و بار هرکدام از اتم   وجود دارد   ويژه   پيچيده(   طور معمول به ) پتانسيل    هاي تعدادي تابع   ، نيرو غيرواکنشي 
  پتانسيل موجود در ميدان نيروي   هاي تابع   همه به توصيف    مقاله،   اين   در    کنند. را توصيف مي   گوناگون هاي  گي ها و همساي در محيط 
ReaxFF     پايان در  شود.  تر مي پتانسيل روشن توابع  نوع  اين  منشاء شيميايي و فيزيکي    ، ي ي ها نمونه ذکر  و با    است پرداخته شده ،   

 د. و ش مي   و همچنين به تعدادي از کاربردهاي آن اشاره شده  پرداخته    اخير  هاي  در سال   ReaxFF به بررسي سير تحول ميدان نيروي 

 
  پيوندي،  توابع پتانسيل،  ReaxFFميدان نيروي  ،  (RMD)  سازي ديناميک مولکولي واکنشيشببيه هاي کليدي:واژه

  .شيميايي شيواکنهاي هاي ناپيوندي، سامانهبرهمکنش
 
KEYWORDS: Reactive Molecular Dynamic (RMD) Simulation; ReaxFF force field; Bonding 

potential function; Non-bonding interactions; Chemical reaction system. 

 

 مقدمه  

 يهاشامل روش   ي به سه دسته کل  ي محاسبات  ي ميش   ي هاروش 
شبيکوانتوم  ترک  ي سازه ي ،    ي هاروش   شود. مي  ي بندم ي تقس   ي بي و 

شوند ي محسوب م  ي کوانتوم   ي ها روش   جزو   ي تجرب مه ياساس و ن  از 
آن که   معادله شرود مطالعه سامانه    ي برا ها  در  پرداخته يبه حل  نگر 

حرکت   به  دگاه نسبت يبراساس نوع د  ي سازه ي شب ي هاروش   شود. ي م 

 

                                                                                                              عهده دار مکاتبات                                               +E-mail: sabzyan@sci.ui.ac.ir 
(1) Coarse grain  
(2) Reactive molecular dynamics  

  ن ي و همچن   ، ي ت ي ا قطع ي و    ي ت دگاه احتمال ي د   عنوان نمونه به   ، اجزاء درون سامانه 
  انواع ،  ي ا گروه ي و    ي اتم   هاي مانند ذره   ، درون سامانه   هاي نوع نگرش به ذره 

د مونت   ي هاروش   دارند.   گوناگون  مولکولي نام ي کارلو،  مکان ي ک  ک ي، 
از جمله   (RMD)  2يواکنش  ي ک مولکولي نام ي و د  1، درشت دانهي مولکول
  ، ي واکنش   ي ک مولکول ي نام ي د   ي ها در روش   هستند.   ي ساز ه ي شب   ي ها روش 

(1)  Coarse grain      (2)  Reactive molecular dynamics 
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  ReaxFF   ي روي دان نيشود. م ي استفاده م   ي واکنش  ي روي دان ن يک م ي از  
 يهاسال در  است که    واکنشي   ي روي ن   هاي دان ي ن م ي تر شرفته ي از پ   ي ک ي 

 مورد توجه قرارگرفته است.ر  ي اخ 
   با نوشتن ن بار  ي اول   ي برا ،  میلادی   1200در سال    همکاران و    1ن ي دو ون 

فرترن   برنامه  برا   ReaxFF  ي واکنش   ي رو ي ن دان ي م يک  سوختن    ي را 
از آن  .  نهادند   ReaxFFا هم  اين برنامه ر   نام و  دادند    ه ی ارا   ها دروکربن ي ه 

  ي ي افزارها و در نرم نيز نوشته شد  گر  ي د   ي ها به زبان برنامه  ن  ي ا   ، بعد زمان به  
متر (LAMMPS)لمپس    مانند    و   (Material Studio)  و ي د و است ال ي ، 
    ReaxFF  ي واکنش   ي رو ي دان ن ي م   . [1،    2]   قرار گرفت   (ADF)اف  دي اي 

نظريه تابعي    ژه با استفاده از روش ي به و   ي بر اساس محاسبات کوانتوم 
  رو ي ن دان ي ن م ي ا   ، بعد به    میلادی   2001از سال    ابد. ي ي توسعه م   (DFT)چگالي  

ز   ي برا  تناوب   ي ها اتم   از   ي اد ي تعداد    گوناگون   ي ها سامانه   و   ي جدول 
  ، [1،    2]   ها دروکربن ي سوختن ه   ها شامل سامانه   ن ي ا   ست. ا افته ي توسعه   يي ا ي م ي ش 

،  [5،  6]  ي ، مواد پرانرژ [3،  4]  اکسيد کون ي ل ي کون و س ي ل ي س  ي ها سامانه 
و مطال ي تول  نانوساختارها  آنها د  ،  [7]   ي کربن   ي ها نانولوله   مانند  ، عه رفتار 

ل [8،    9]   ها فولرن  و    ي فلز   هاي نانوذره ،  2MoS     [10]   ي ها ه ي ، 
  [15،    16] ها  ن ي پروتئ   مانند )   ي ست ي ز   ي ها ، مولکول [11ـ    14]   ي دفلز ي اکس 

  هاي مورد و    [19]   ، آب [18]   ي فلز   ي ها کمپلکس ،  ( DNA   [17]   ي ها و رشته 
  هاي اين ميدان نيرو براي مطالعه سامانه   ، ر ي در چند سال اخ شوند.  ديگري مي 

قرار گرفته است.  مورد استقبال پژوهشگران    چشمگیری به طور  تري  متنوع 
در بين پژوهشگران شيمي و فيزيک  رو  ي دان ن ي ن م ي ا   ، ز ي ن کشور ما  در  

ها  بين آن   ها کاربران و بحث   است و مورد استقبال قرار گرفته محاسباتي  
  ، به همين علت باره مباني فيزيکي، شيميايي و کاربردهاي آن رو به رشد است.  در 
  ان مند علاقه و  عمومي    ان مخاطب   نيروي واکنشي براي دان  ي م اين مقاله،  در  

د است  ي ام  . شود مي معرفي سازي ديناميک مولکولي شبيه و پژوهشگران  
و    نخستین هاي  پرسش بتواند به  و    خوبي باشد   آغاز نقطه  ن مقاله  ي که ا 

درباره ميدان نيروي واکنشي  سازي  اي شبيه هاي رايانه رايج کاربران برنامه 
 . سودمند باشد و    پاسخ دهد 

  يتي قطعسازي  شبيه   ي هاروش از دسته      RMD   ي هاي سازه ي شب 
امکان     RMD   ي هاي سازه ي در شب .  د نشو ي محسوب م اتمي    و تمام 

  ن ي برا افزون   ، و بنابراين   وجود دارد   ي کووالنس   ي وندها ي ل پ ي شکستن و تشک 
از    هاي تحول که   کولني دروالسوان   ي هابرهمکنش ناشي    ي، 
)به معني   يي ا ي م يش   يها واکنش   ،دن شو ي درنظر گرفته م  ي دروژني و ه

شوند. اگر  ي م  ي ساز ه ي شب ها به محصولت( نيز  دهنده تبديل واکنش 
 هايواکنش   ي طو  رند  ي قرار گ   گوناگون   يي ا ي م يش   ي ها ط يها در مح اتم 
الکتريکي  بار    ، ر کند يي تغ سامانه    ي هااتم ها با ديگر  پيوند آن  ، يي ا يم ي ش 

 

(1) van Duin 

 RMD  ي هاي ساز ه ين، در شب ي بنابرا خواهد کرد.  ر  يي تغ نيز    ها آن  اتمي 
زماني ن  گام  هر  در  که  است     د يجد   اتمي الکتريکي    ي بارها   ،ياز 

 ي ها ط ي توانند مح ي ها م که اتم ن ي ل ا ي گر، به دل ي د   سوي از  محاسبه شوند.  
شب   ي گوناگون   يي ا يم ي ش  طول  در   کنند،    تجربه   ي ساز ه ي را 

 آن مشخص   يي ا ي م ي هر نوع اتم تنها با نماد ش ،    RMD  ي ها ي ساز ه ي در شب 
و ي م  ورود  شود  سامانه    ي در  تع ي ن هندسه  به  اتم يي از  اتصال   ها ن 

اطلاعات اوليه ضروري به عنوان  ها  و مولکول   يي ا يم ي ش  ي به ساختارها
شبيه  دار .  ست ي ن سازي  در  پ يانتظار  طول  که  پ ي م  نوع  وندها، ي وندها، 

 اتمي الکتريکي    ي ن بارها ي و همچن   ي چش ي پ هاي  زاويه ،  ي وند ي پ   ي ا ه ويه ا ز 
 هاي ه ج ي با نت   ي خوب ه ب   RMD  ي ساز ه ي شب   ي ها شده توسط روش محاسبه 

  باشند. داشته   ي همخوان   ي ک کوانتوم ي مکان   هاي هاي محاسبه ه يج نت و    ي تجرب 
در اين مقاله،   که آيد  پيش مي مبنايي    ي ها پرسش   ، در همين رابطه

 ها  چند نمونه از اين پرسش   ها پاسخ داده شود. شود به آنسعي مي 
)الف(   است.  زير  شرح  بارهابه  م  اتمي   ي چگونه   شوند؟  ي محاسبه 

  وندها ي هم نوع پ   ي خوب ه شود تا ب ي م استفاده    ي ل ي پتانس   هاي ابع ا ت ي از چه تابع و  )ب(  
انرژ  ف شوند؟ يتوص   يي ا يم ي ش   ي هاوندها در طول واکنش ي پ   ي و هم 

  شود استفاده    ي هاي ابع از چه ت   ي وند ي پ هاي  زاويه و    ي چش ي پ هاي  زاويه   ي برا )ج(  
ز ي ن   ها زاويه   يي ا يم ي ط شي ر محيي با تغ   يي ا ي مي ش   ي هاکه در طول واکنش 

شوند؟  ييتع   ي خوب ه ب  پ   ي وقت )د(  ن  م   ي وند ي که  و   شود ي شکسته 
اتم از نوع ي برهمکنش ب  غيرپيوندي به    ي مولکولدرون پيوندي    ن دو 

ميي تغ   ي مولکولن ي ب  برا ي پتانس   هاي ابعت   کند، ي ر  مناسب   ف  يتوص   ي ل 
 ؟ هستند  ي هايابعدرون سامانه چه نوع ت   رويدادهاي ن  ي ا 

  RMDسازيهاي شبيهاين مقاله، جايگاه روش   بعديدر بخش  
گيرد. هاي شيمي محاسباتي مورد بررسي قرار ميدر بين ديگر روش 

  شود. مي نيروي واکنشي و توابع پتانسيل آن پرداخته  ، به ميدان پس از آن 
است    شايان  ر ذکر  بهتر  درک  منظور  ت ه ابط به  پيچيده    هاي ابع هاي 

ها  ، جدولنمودارها  همه،    ReaxFFپتانسيل ميدان نيروي واکنشي  
شده در اين بخش، توسط نويسندگان  هاي شيميايي ياد  و واکنش

گسترش    چگونه تاريخچه و  سپس اند. اين مقاله ترسيم و پيشنهاد شده 
  شود. ه مي اراي   گوناگون هاي  براي سامانه   ReaxFFکاربرد ميدان نيروي  

نيز،   مقاله  پايان  بحثجمعدر  کل  نتيجه  و  ارايبندي   شده   ههاي 
 تقديم شده است. 

 

 در ميان روشهاي شيمي محاسباتي     RMDسازي  جايگاه شبيه 

 عمل در    ReaxFFميدان نيروي واکنشي  سازي مبتني بر  شبيه
 يهاسازي کوانتومي و شبيه  ي ها سازي يک روش حدواسط بين شبيه 

(1)  van Duin 
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 های واکنشي سازیهای غيرواکنشي و شبيهسازیهای کوانتومي، شبيه: مقايسه بين روش1جدول 

 ي ک کوانتوميمکان ي واکنش يک مولکوليناميد جيرا يک مولکوليناميد

 د جامع از سامانه يد يواکنش يرو يندانيم يواکنشريغ يرو يندانيم

 * اتم( 200 تا حدودکوچک ) يهاسامانه  * ون اتم(يليمتا بزرگ ) يهاسامانه  * ون اتم(يليمتا بزرگ ) يهاسامانه 

 ييايميش يهاواکنش  ييايميش يهاواکنش  اتمي ناگسستنيپيوندهاي بين 

 افزاري موجود بستگي دارد.بيشينه اندازه سامانه موردمطالعه به امکانات سخت  *

 
هاي شيمي محاسباتي گسترش  ي روش باشد و بر پايه کلاسيک مي 

روش يافته  طرف،  يک  از  براي  است.  کوانتومي  محاسباتي   هاي 
سامانه همه  قابل ي  شيميايي  هستند.  هاي  و  ولي کاربرد  بال  هزينه   ،

نرم  سخت نيازهاي  و  محا افزاري  نياز  مورد  ويژه    هاي ه سب افزاري 
تر  بيش   داراي هاي بزرگ  ويژه براي سامانه ه هاي کوانتومي، ب سازي شبيه 

  ها به محاسبه انرژي اتم، باعث محدودشدن کاربردهاي اين روش   200از  
کمينه   1نقطه تک  انرژي يا  محلي  2سازي  هندسه  يک  حوالي    3در 
، محاسبه بارهاي اتمي  رايج   MDهاي  ديگر، در روش   سوي است. از  شده 

  کان پذير سازي ام هاي شيميايي در طول شبيه و همچنين بررسي واکنش 
محاسبه  بنابراين،  به   هاي نيست.  روش   مربوط  محدو اين  به  ها  د 

  هايي را درون سامانه است و تنها پديده   هاي هاي فيزيکي بين ذره برهمکنش 
ها  کننده آن تعيين تواند توصيف کند که تنها اين نيروها محرک و  مي 

،  RMDشيمي محاسباتي، روش    گوناگون هاي  هستند. در بين روش 
  هاي بزرگ و هم از نظر زمان لزم براي هم از نظر امکان مطالعه سامانه 

روش   ديگر،  عبارت  به  دارد.  خوبي  کيفيت  محاسبات     RMDانجام 
  اي ه تر، سامانه هاي ازاساس با صرف هزينه و زمان کم در مقايسه با روش 

قرارمي بزرگ  مطالعه  مورد  را  ) تري  جدول  در  بين  1دهد.  مقايسه   )
شبيه روش  کوانتومي،  شبيه سازي هاي  و  غيرواکنشي  هاي  سازي هاي 

 است. واکنشي خلاصه شده 
 

 يواکنش يرويندانيمل يپتانس هايابعت

 براي ميدان نيروي واکنشـــيو اجزاي آن انرژي کل ســـامانه 
ReaxFF است.  معرفي شده( 5تا )( 1ابط )ودر ر 

 

(1) Single point energy    

(2) Energy minimization  

(3) Local geometry   

(4) Bond energy      

(5) Lone pair     

(6) Overcoordination  

(7) Undercoordination 

(8) Bond angle      

(9) Penalty energy for allene-type molecules 

(1 ) Esystem = E1 + E2 + E3 + E4 

(2 ) E1 = Ebond + Elp + Eover + Eunder 

(3 ) E2 = Eval + Epen + Ecoa + Etors + Econj 

(4 ) E3 = EH-bond + EvdWaals + Ecoulomb 

(5 ) E4 = Ec2 + Etriple 

 

 انرژي پتانسيل سامانه بر اساس ماهيت   هاي ها، جمله ه ابط ر در اين  
پيوندها،    است. به اين معنا که سهمبندي شدهها دستهفيزيکي آن

هاي تنها در يک دسته و  شامل عدد کئورديناسيون و زوج الکترون
نماد   )  1Eبا  رابطه  دسته 2)در  يک  در  پيوندي  زواياي  سهم   ،)) 
  اي ي غيرپيوندي در دسته ها برهمکنش   ((، سهم 3)در رابطه )   2Eو با نماد  

دو نوع خاص پيوند هم    (( و سهم4)در رابطه )  3Eجداگانه با نماد  
  (( 5)در رابطه )   4Eاي آخر با نماد  شوند، در دسته که در زير معرفي مي 

گرفته رابطهاند.  قرار  انرژي    bondE (،5)  تا  (2)  يها در   بيانگر 
زوج    lpE،  4پيوند تنها الکترونانرژي  انرژي    overE،  5هاي 
، 8انرژي زاويه پيوندي  valE،  7پيوندي انرژي کم  underE،  6پيونديبيش

penE   9گونه ـ    هاي آلنانرژي جبراني براي مولکول  ،coaE    انرژي زاويه
مزدوج  پيونديزاويه  انرژي    torsE،  10پيوند  انرژي   conjE،  11پيچش 

مزدوج  پيوندي  پيچش  هيدو   bond-HE،  12زاويه  پيوند  ، 13ژني انرژي 
vdWaalsE  برهمکنش واندروالسي انرژي  انرژي   coulombE،  14هاي 

2CE  16و در آخر،    15هاي کولني برهمکنش
بيانگر اصلاح    tripleE  17و     

(10) 3-body angle conjugation 

(11) Bond torsion 

(12) 4-body torsion conjugation   

(13) Hydrogen bond 

(14) van der Waals 

(15) Coulomb interaction 

(16) C2 correction 

(17) C-O triple bond correction 

(1)  Single point energy        (2)  Energy minimization  

(3)  Local geometry       (4)  Bond energy 

(5)  Lone pair      (6)  Overcoordination 

(7)  Undercoordination     (8)  Bond angle 

(9)  Penalty energy for allene-type molecules   (10)  3-body angle conjugation 

(11)  Bond torsion      (12)  4-body torsion conjugation   

(13)  Hydrogen bond     (14)  van der Waals 

)15( Coulomb interaction     )16( C2 correction 

(17)  C-O triple bond correction 
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  ·C≡C·دوراديکالي  کربن در گونه ـ  انرژي به ترتيب براي پيوند کربن 
کربن پيوند  براي  گونه  ـ    و  در  ادامه  COاکسيژن  در   ي  است. 

  هاي دهنده اين چهار گروه جمله تشکيل   هاي جزئي اين بخش، انرژي 
 [.1-3شوند ]تفکيک توصيف ميانرژي پتانسيل کل سامانه، به 

 

 مرتبه پيوند و انرژي پيوند

نيروي واکنشي   ميدان  اين است   ReaxFFيک فرض اساسي 
بين يک جفت اتم از فاصله    'BO  1نشده ي پيوند اصلاحکه مرتبه 

ميدان   ،نخستمحاسبه است.  ( قابل6ها بر طبق رابطه ) اتمي آنبين
واکنشي   هيدروکربن  ReaxFFنيروي  آن  براي  در  که  توليدشد  ها 

کربن به ترتيب با افزايش مرتبه پيوند از پيوند يگانه    ـکربن    پيوند
با يک روند  ها  شود و انرژي تفکيک آنگانه قويتر ميبه دوگانه و سه

منظم   از  افزايشي  ترتيب  برمول  کيلوکالري  235و    178به    98به 
سهم .  درسمي نظرگرفتن  در  به  نياز  براي   جداگانههاي  بنابراين، 

نيست.   چندگانه  ميدان   افزودن با    ولي پيوندهاي  به  سيليسيوم     اتم 
واکنشي   اتمReaxFFنيروي  متفاوت  رفتار  دليل  به    Siهاي  ، 

 ، )در پيوند يگانه(   سيگما نوع  پيوند    سهم تا  نياز است    ، در پيوندهاي چندگانه 
  گانه()در پيوند سه گانه  دو پاي  و  (  گانهيگانه )در پيوند دو پيوند نوع پاي  

به نمادهاي  که  با  مي  ππو    σ     ،πترتيب  داده     ، شوندنمايش 
.  در نظر گرفته شوند   ReaxFFطور جداگانه در ميدان نيروي واکنشي  ه ب 

مرتبه  محاسبه  در  واکنشي بنابراين،  نيروي  ميدان  پيوند،  هاي 
ReaxFF  سيگما  نوع  هاي هاي پيوندبين سهم  (σ)نوع هاي  ، پيوند
 شود.ل ميت قايتفاو(  ππ)پاي دوگانه  نوع  و پيوندهاي  (  π)  پاي يگانه
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bo 4 bo 6
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يکديگر از     jو    iفاصله دو اتم  نشان دهنده    ijr  در اين رابطه، 

1boو    است 
p  6تاbo

p   هاي ر ا د هستند که مق اين سهم انرژي  هاي  ثابت  
 ها براي در بخش مربوط به پيوند     ReaxFF  ي ها در ميدان نيروآن 

هاي . کميت است شده  و ثبت    يافته مشخص پيوند   jو    iهر جفت اتم  



r ،  


r    وr




 هاي کووالنسي هستند که در ميدان نيرو شعاع   

و    cov.r    ،cov.r2هاي  ها به ترتيب با کليدواژه در بخش مربوط به اتم 
 

(1) Uncorrected bond order 

cov.r3    نشده  اند. براساس مرتبه پيوند اصلاح شده معرفي  براي هر اتم
 ('BO  ) ( براي هر اتم  6آمده از رابطه ) دست ه بi   جمع کل اوت بين  ، از تف 

) هاي پيوندهاي درگير با اين اتم مرتبه 
neighbours (i)

'

ij

j=1

BO و تعداد کل )

)الکترون  آن  پيوندي  هاي 
i

Val ) يک  پيونديبيش   کميت   ، 
'  نشده اصلاح 

i  ( 7مطابق با رابطه  ) آيد دست مي هب. 
 

(7 ) 
neighbours (i)

' '

i i ij

j=1

D = - Val + BO 

 

هاي تنها دارند،  هايي که جفت الکترون براي تنظيم اصلاحات براي اتم 
 . شود تعريف مي   ، ( 8) رابطه  مطابق با  ،  ديگر   2پيوندي ي بيش يک جمله 

 

(8 ) 
neighbours (i)

'boc boc '

i i ij

j=1

D = - Val + BO 

 

اتم  به  جمله  داراي اين  که  نيتروژن  و  اکسيژن  اتم  مثل   هايي 
  ليه ظرفيت خود را   نخست دهد تا  مي   هاي تنها هستند، اجازه زوج الکترون 

اتم به ترت   ي وندهاي ن معنا که مجموع پ اي )به    پرکنند   ب ي اطراف هر 
  شود، طور کامل اصلاح  ه ها ب که مرتبه پيوند آن ، سپس بدون اين شود(   3و    2

 شده و در تشکيل پيوند شرکت کنند. ها بتوانند آزاد هاي آن زوج الکترون 
ا  صورت ي در  کئورد   ، ن  ن ي اکس   ي ها اتم   ون ي ناس يعدد  و   تروژن ي ژن 

bocن رابطه  ي در ا   ابد. ي ي ش م يافزا   4و    4به    3و    2ب از  يبه ترت 

i 
Val  

الکترون   است   i  ت اتم يظرف  وند ي ز در پ ي آن ن   ي وندي ناپ   ي هاکه زوج 

'bocمحاسبه    چگونگي با    يي آشنا   ي براد.  ينما مي شرکت  

i
 ،   به ذکر

 اک ي د که مولکول آمون ي . فرض کن شود پرداخته مي نه  ي ن زم ي در ا   نمونه ک  ي 
ون مولکول  ي باز به  ـ    د يک واکنش اس ي در    هيدروژن ون  ي ک  ي با جذب  

تروژن ي ون اتم ن ي ناس ي ن واکنش عدد کئورد ي شود. در ا ي ل م ي تبد وم  ي آمون 
از م ي ر ميي تغ   4به    3از   مقدار   ReaxFF  ي روي دان ني کند. با استفاده 

bocثابت

i 
Val   وم ي ون مولکول آمون ي است و در    4تروژن  ي اتم ن   ي برا

مقدار   ، ني بنابرا   . است   4ز  ي تروژن ن ي متصل به اتم ن   ي هاوند ي مجموع پ 

' boc)  ي وندي پ ش ي ت ب ين کم ي ا 

i 
 ن جمله ي قت، ا ي شود. در حق ي ( صفر م

 يها ن اجازه را به هترواتم ي ا   ReaxFF  ي روي دان ن ي در م   ي وندي پ ش ي ب 
باز    ـ  د ير واکنش اس ي نظ   يي ها دهد که در واکنش ي موجود در سامانه م 

 ،  سپسشرکت کنند.  شود،  مي ون اتم  ي ناس ي ر عددکئورد يي تغ   عث که با 
استفاده   ) 7)   رابطه دو  از  با  و  واکنشي  ،  ( 8(  نيروي    ReaxFFميدان 

(2) Overcoordination (1)  Uncorrected bond order     (2)  Overcoordination 
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 اصلاح (  14( تا ) 9)   هاي ه استفاده از رابط   با نشده را  هاي پيوند اصلاح مرتبه 
نشده به مرتبه  وند اصلاح ي ل مرتبه پ ي تبد   ي گر، برا ي به عبارت د   کند. مي 

،   i  هاي را از است مقد ي شده ن وند اصلاح ي پ 
boc '

i 
   مربوط    هاي ر ا د و مق 

( قرار گيرند 14( تا )9روابط )  در  ReaxFFي  رو ي دان ن يها از م به ثابت 
 و اصلاحيه لزم روي مرتبه پيوند انجام شود.
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 ( روابط  )10در  تا  ثابت14(  بخش   2bocpو    1bocpهاي  (  در 
شدهثابت فهرست  نيرو  ميدان  در  عمومي  ثابتهاي  و   هاي اند 

boc3
p    تا

boc5
p  مقادير مربوط به ثابت     نيهمچن  وboc

i
Val     در

اتم داده بخش  قرار  نيرو  ميدان  در  از    .نداشدهها  استفاده  اين  با 
پيوندي  يک بيش(  15به کمک رابطه )شده،  هاي پيوند اصلاحمرتبه

 آيد.دست ميه( بiشده ) اصلاح
 

(15 ) 
=

+−=
)i(neighbours

1j
ijii BOVal 

 

شده پيوندی اصلاح : مقادير بيش 2جدول 
i   شده در اين پژوهش محاسبه  

 ( برای چند نمونه مولکول 15با استفاده از رابطه )

iVal  اتم  مولکول 
=

)(

1

ineighbours

j

ij
BO i 

O2H O 2 2 0 
4CH C 4 4 0 
4SiH Si 4 4 0 
2CO C 4 4 0 
2NO N 3 4 1+ 
2CO O 2 2 0 
2NO O 2 2 0 
+O3H O 2 3 1+ 

+
3RNH 

N 3 4 1+ 
-OH 

O 2 1 1- 
 
شده، هاي اصلاح( و مرتبه پيوند 16، با استفاده از رابطه )سرانجام

 شود.انرژي پيوند محاسبه مي
 

 (16) 
( )




−−









−−=

ijeije

p

ij1beijebond

BODBOD           

)BO(1pexpBODE 2be

 

 

هاي پيوندي و  ثابت  2bep  و  1bep  در اين رابطه
eD  ،

eD   و

eD   هاي تفکيک پيوندهاي سيگما، پاي يگانه و ترتيب انرژي  به

 اند.پاي دوگانه هستند که در بخش پيوند در ميدان نيرو تعيين شده
روشن کاربربراي  چگونگي  رابطه  ترشدن  مقادير    (15)د   ،i   

جدول   در  و  محاسبه  مولکول  چند  شده  (2)براي  است. فهرست 
در    گونههمان تعداد  مي  ديدهجدول  اين  که  که  مواردي  در  شود، 

  هاي پيوند اطراف آن تر از مجموع مرتبه بيش   iهاي پيوندي اتم  الکترون 
 پيوندي منفي خواهد بود.باشد، مقدار بيش

، مرتبه پيوند بر حسب فاصله  (15( تا )6)  هايهبا استفاده از رابط
( نمايش داده  1شده و در شکل )محاسبه Si-Oاتمي براي پيوند بين

با استفاده  نيز  اتمي  ي بينشده است. نمودار انرژي بر حسب فاصله
  است. ( رسم شده 1همين پيوند در شکل ) ه و براي  ب ( محاس 16از رابطه ) 

مي نشان  نمودار  اين  تابعيت  بين شکل  برهمکنش  که   دهد 
جاذبهاتم نوع  از  فقط  دافعه  ها  بخش  و  حقيقت،    است  در   ندارد. 

 اتمي اي نيروهاي بين ، بخش دافعه ReaxFFدر ميدان نيروي واکنشي  
  است. ني وارد شده دروالسي و انرژي کول مربوط به انرژي وان   هاي ه در رابط 

ميدان   در  پيوندي  انرژي  اين  بالرونده  بخش  تنها   بنابراين، 
   هاي جمله  برابرند و بخش هموار آن در  کنيرو نقش اساسي بازي مي

i
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مرتبه پيوند )الف( و انرژی پيوند )ب( بر حسب فاصله   : تغييرهای1شکل  

از   شده در اين پژوهش بامحاسبه  Si-Oاتمي برای پيوند  بين استفاده 
 .ReaxFFهای ميدان نيروی واکنشي و ثابت هاعبارت

 
  گر، ي به عبارت د   است.   پوشي چشم   دافعه ديگر موجود در ميدان نيرو قابل 

از   کمتر  فواصل  انرژ،    Å  1در  ش  يواندروالس  يمقدار   ب  يبا 
 جاذبه  يانرژشود که  يقدر بزرگ مابد و آنييش م يافزا  يار تنديبس

است   پوشيچشم( در مقابل آن قابل ب -(1)نمودار شکل )   يونديپ
 ب مراجعه شود(.  -(8)به شکل )

 
 هاي تنهاانرژي زوج الکترون

 ( رابطه  از  استفاده  الکترون 17با  زوج  تعداد  اطراف  (  تنها   هاي 
  پيوندي مربوط به اين رابطه بيش   براي محاسبه .  شود يک اتم محاسبه مي 

e    )يعني 
i   ( از رابطه )تفاضل تعداد کل  که برابر با    شود استفاده مي (  18
eهاي ليه ظرفيت ) الکترون 

iVal  ، و براي   6اکسيژن    اتم   براي   به عنوان نمونه  
)اتم  آن  هاي  پيوند هاي  جمع مرتبه از  (  4سيليسيوم    اتم  )ijBO   است . 

 

(1) Energy penalty 

های اکسيژن و های تنهای اطراف اتم: تغيير تعداد زوج الکترون3جدول  
 گوناگونها در چند گونه کربن با تغيير عدد کئورديناسيون اين اتم

اتم مورد  
 نظر

 هاي نمونه گونه

 اکسيژن
  O2H    )دو زوج الکترون تنها و با عدد کئورديناسيون دو( 
  HOˉ    کئورديناسيون يک()سه زوج الکترون تنها و با عدد 
+O3H    )يک زوج الکترون تنها و با عدد کئورديناسيون سه( 

 کربن 
  4CH     )بدون الکترون تنها و با عدد کئورديناسيون چهار( 
  3CH·    )يک الکترون تنها و با عدد کئورديناسيون سه( 
  3CH+    )بدون الکترون تنها و با عدد کئورديناسيون سه( 
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هاي عمومي در ميدان نيرو  در بخش ثابت    1lppمقدار ثابت  
ReaxFF  اکسيژن با عدد کئورديناسيون    اتم  . برايثبت شده است

  و اتر  اتيل هاي آب، اتانول، دي در مولکول   به عنوان نمونه )   2برابر با    رايج 
=- 4و بنابراين    2  با  سيلان( مرتبه پيوند کل برابر تترااتوکسي

e
i 

اطراف اتم اکسيژن هاي تنها  تعداد جفت الکترونکه نشان مي دهد  
از مقدار رايج آن    مرتبه پيوند کل در مواردي که    باشد.مي   2با  برابر  

الکترون19رابطه )با استفاده از  ،  يابدميافزايش   هاي (، تعداد زوج 
 گيرد.( فاصله مي opt,lpnاز مقدار بهينه خود )ها تنها اطراف اتم

 

(19 ) i,lpopt,lp
lp
i nn −= 

 

آن فاصله بهينه  مقدار  از  اتم  هر  کئورديناسيون  عدد   گرفتن 
مي  منجر سامانه  انرژي  افزايش  انرژيبه  افزايش  اين  که     ، شود 

(  20)  رابطه استفاده از  با  آن  شود و مقدار  گفته مي  1انرژي جبراني 
مي مقدمحاسبه  الکترون  هايرشود.  زوج  )ثابت  تنها  هاي 

2lp
P  )

ها در ميدان نيروي واکنشي براي هر اتم در قسمت مربوط به اتم
ReaxFF   است.  شدهفهرست 
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 ReaxFFهای ميدان نيروی واکنشي  ها و ثابت شده در اين پژوهش با استفاده از عبارت های تنها در چند مولکول محاسبه : تعداد و انرژی زوج الکترون 4جدول  

 مولکول 
 اتم مورد نظر  

(i) 
e

iVal 
=

)(

1

ineighbours

j

ij
BO 

e

i ilpn , 
lp

i
 

2lp
p

 

(kcal/mol)
 lpE

 
(kcal/mol)

 

4)3Si(OCH 0 2 4 2 6 اکسيژن 
3369/0 0000/0 

4CH  0 0 0 4 4 کربن 
0000/0 0000/0 

2CO  0 0 0 4 4 کربن 
0000/0 0000/0 

3NH  0 1 2 3 5 نيتروژن 
7673/13 0000/0 

3SO 2 0 0 6 6 گوگرد 
7177/9 4354/19 

2SO 1 1 2 4 6 گوگرد 
7177/9 7177/9 

HOˉ 0 2 5 1 6 اکسيژن 
3369/0 0000/0 

6SF 2 0 0 6 6 گوگرد 
7177/9 4354/19 

 

(21 ) 
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BODp

E
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i2ovun
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ije1ovun
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(22 ) 
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i

i
lpcorr
i

)BOBO()(pexpp1

 

 
الکتروناز مولکول   نمونهچند   تعداد زوج  تنهاي  هايي که  هاي 

اتم آناطراف  مرکزي  تغيير هاي  کئورديناسيون  عدد  تغيير  با  ها 
 ( 20( تا ) 17)   هاي ه است. با استفاده از رابط ( آمده 3کند، در جدول ) مي 

الکترون زوج  مولکانرژي  چند  براي  تنها  شده هاي  محاسبه    ول 
 است. ( گزارش شده4و در جدول )

 

 پيونديانرژي بيش

اتم،  پيونديبيش  براي زماني  يک  0iکه  يعني        ،باشد 
  شود. جبراني به سامانه تحميل مي   ( يک انرژي 22( و ) 21)   هاي با رابطه از  

جبراني انرژي  سهيم بيش   ميزان  با  جفت  پيوندي   شدن 
. يابددر تشکيل پيوند روي اتم مربوطه، کاهش مي  هاي تنهاالکترون

که هترواتم در سامانه    ي( در صورت8قت با توجه به رابطه )يدر حق
تنها امکان    يها گذاشتن زوج الکتروناشتراکوجود داشته باشد، با به 

ن  يو بنابرا  شوديل ميتسهها  ج آنيها از مقدار رات آن اتمير ظرفييتغ
انرژيم مآن  يبرا  يونديپش يب  يجبران  يزان  کاهش  و  ييها   ابد 
.  شوديم تر انجامراحتها ن اتميشدن اونديپش يگر بيا به عبارت دي

کاهش انرژي  بيشمقدار  محاسبه  با  اصلاحيافته   شده پيوندي 
 محاسبه است. ( قابل21( و )19به کمک رابطه )

که   پذير هستند هاي تنظيم ثابت   4ovunp    تا   1ovunp    هاي ثابت 
. در طول انجام اند قرار داده شده   ReaxFFمقادير آنها در ميدان نيروي  

پيوندي براي يک اتم  شيميايي امکان ايجاد حالت بيش   ي هاواکنش 
   (، 2NSهاي جانشيني دو مولکولي ) در واکنش ،  عنوان نمونه به   . وجود دارد 
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(23 ) 
( ) ( )



























+−+


−+

−
−=
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)i(neighbours

1j
ijij

lp
jj8ovun7ovun

lpcor
i2ovun

lpcor
i6ovun

5ovununder

BOBOpexpp1

1

)p(exp1

)p(exp1
pE 

 
   2NSکنش وا

پيوندی  )بيش 
  ( اتم کربن 

  [ 2و   1مهاجرت ] 
 گروه آلکيل 

) کربن پنج  
  کئوردينه( 

پيوندی  بيش
 اتم نيتروژن

 
 های شيميايي.پيوندی در انواع واکنشبيش های: ايجاد حالت2شکل 

 
و   [2و    1یک مهاجرت ] طي    1واکنش نوآرایي پیناکول   سازوکار در  

شدن   هترواتم  ی کئوردینه  یک  از  الکترون  زوج  گونه ک   ای بسوی 
ی پیوند بیش ، (و یا زوج یون  کاتیوني  تولید گونه )یک اربیتال خالي با 

های در حقیقت، به دلیل تنوع واکنش را ببینید(.    ( 2) شکل  )   دهد رخ مي 
میدان شیمیایي، سازوکارها و واسطه  نیاز است که در  احتمالي  های 

، پیوندی بیش  های ه جمل   همانند ي ی ها ه از جمل    ReaxFFنیروی واکنشي  
ها و  های تنهای اطراف اتم ن مربوط به الکترو  های ، جمله 2پیوندیکم 

های جبراني استفاده شود تا این میدان نیرو توصیف انرژی  های جمله 
 باشد.ها را داشته کاملي از این نوع واکنش 

 
 پيونديانرژي کم

تر از مقدار معمول آن برای اتمي که عدد کئوردیناسیون آن کم
یا   کمبه  است  0i)  پیونداصطلاح    )  انرژی سهم   است، 

های متصل به اتم مرکزی  های پای بین اتمشدن الکتروننامستقر 
گرفته  نظر  و  در  رابطه  شده  مي  (23)از  صورت    .شودمحاسبه  در 

اتم بین  پای  پیوند  با خصوصیات  پیوندی  با    jو    iهای  تشکیل 
انرژی این  کئوردیناسیون،  عدد  )  کمبود 

underE  .دارد اهمیت   ) 
د عبارت  ایبه  از  رابطهیگر،  برا  ،ن  ناشوار  یتنها  اثرات  کردن     ي د 

 . شود ي اشباع نشده استفاده م   ی ها دروکربن ی در ه   ي نانس رزو   ی دار ی از پا 

 

(1)  Pinacol rearrangement 

(2)  Undercoordination 

 
کرافتس.  -پيوند در سازوکار واکنش فريدل : ايجاد کربن کم3شکل 

کمکمانرژی   کربن  پايداری  احتساب  برای  )کمپلکس  پيوندی  پيوند 
 های رزونانسي محاسبه مي شود.سيگما( در اثر ايجاد حالت

 
ا رابطه،  یدر  های   ثابت ن 

2ovun
p     تا

8ovun
p  های ثابت

مقداتنظیم نیروی  آن  هایرپذیر هستند که  میدان  در   ReaxFFها 
را   پیوندیهای کمسهم انرژیبا طرح یک مثال،  اند.  قرار داده شده 

  3  که در شکل   3کرافتس  ـ   یم. در سازوکار واکنش فریدل کن بهتر توصیف مي 
 کربوکاتیوني به نام کمپلکس سیگما  است، یک واسطه نشان داده شده 

مي اتمتشکیل  از  یکي  سیگما  کمپلکس  در  کربن شود.   های 
پیوند است و یک بار مثبت روی آن وجود دارد که  ی بنزن کمحلقه

الکترون حلقه   (مزدوجدوگانه  های  پیوند)های پای  با نامستقرشدن 
مي  پایدار  دیگرشود.  بنزن  عبارت  نامستقر به  سهم  شدن    ، 

پیوند ی پایدارکردن کربن کمی بنزن براهای پای در حلقهالکترون
 شود.در نظر گرفته مي (23)  ی)کربوکاتیون( توسط رابطه

 
 4انرژي زواياي پيوندي

برای  زوایای  انرژی   مرکزی پیوندی  اتم  یک  بین  که   مواردی 
  و دو اتم دیگر همزمان پیوند شیمیایي با درجه پیوند غیرصفر تشکیل مي شود، 

پیوند مرتبه  جملات  مقدار  وقتي  که  معنا  این  به  است،   ی  مهم 
رسد، سهم به صفر مي   ( های انرژی پتانسیل زاویه پیوندی در عبارت ) 

مي   های هانرژی جمل  نیز صفر  پیوندی  نیروی شود زاویه  میدان  در   .
  های ه ابط ر استفاده از  پیوندی با  ی  ها اویه سهم انرژی ز ،    ReaxFFواکنشي  

 (24 ( تا  مي 30(  محاسبه  همان (  )  گونه شود.  رابطه  در   ( 30که 

(1) Friedel–Crafts 

(4) Valence angle terms 

(1)  Pinacol rearrangement     (2)  Undercoordination 

(3)  Friedel–Crafts      (4)  Valence angle terms 
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  برای     شده، زاویه تعادلي نشان داده 
ijk   پیوندهای های  به مجموع مرتبه  

مرکزی  (SBO)  1پای اتم  زاویه  وابسته    jاطراف  بنابراین،  است. 
 )بدون پیوند پای(   3sp  درجه برای هیبریداسیون   109/ 47  تعادلي از حدود 

هیبریداسیون    120به   برای  پای(   2spدرجه  پیوند  یک   )با 
 آرایش )با دو پیوند پای( بر اساس    spدرجه برای هیبریداسیون    180و به  
همسایه اتم  مرکزی  ی  های  مي   jاتم  برای  همچنین کند.  تغییر   ،

بر روی زاویه پیوندی   ( 27های پای در رابطه ) درنظرگرفتن اثر پیوند 
دارای   jاتم مرکزی  ، اثر افزایش و کاهش عدد کئوردیناسیون  تعادلي 

  ( 28که در رابطه )   گونه آن )همان   رایج از مقدار  یک جفت الکترون تنها  
  (، 28شود. در رابطه ) روی زاویه پیوندی تعادلي اعمال مي بر  است(  تعیین شده 

angleکمیت  
jVal   ی ظرفیت اتم مورد نظر در روابط زاویه کننده بیان

  ReaxFF  ی روی دان ن یکه مقدار آن در م   پیوندی و زاویه پیچشي است 
 (28قت، رابطه ) ی در حق  . ن شده استیی هر اتم تع   ی ها برادر بخش اتم 

 یاه هی او هر اتم در ز  ی را برا  ی وند ی پ ش ی ر ب ی ( مقاد15همانند رابطه ) 
پ   ی وند ی پ  پ ی و  م یی تع   ی وند ی چش  angleمحاسبه    روش   کند. ي ن 

jVal    
   ، ( است 2( در جدول ) 15معادله )  ی شده برا گفته   های قا همانند مورد ی دق 

angleمقدار  د  ی با   i Valبه جای  ن تفاوت که  ی با ا 
jVal    رو  ی دان ن ی را از م

( مراجعه 2( و جدول ) 15برداشت و محاسبه را انجام داد )به معادله )
) شود(.   رابطه  تابعي  مورد 29شکل  از  اجتناب  برای  با    خاص   های ( 

0SBO=      یا شده   =2SBO  و   ها زاویه  همه است.  طراحي 
 ( بر حسب رادیان هستند.30( تا )24)  ها هابط در ر 

 

(24 ) ( )( ) ]BOk[expkk

)(f)BO(f)BO(fE
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(1) Sum of π-bond orders  

 
 

 
 Si-O-H)الف( و    O-Si-Oهای پيوندی  : نمودارهای انرژی زاويه 4شکل  

های موجود در ميدان با استفاده از داده  در اين پژوهش   شده )ب( محاسبه 
 . ReaxFFنيروی واکنشي  

 
    های انرژی زاویه پیوندی (، ثابت 30( و ) 26(، ) 24)   های ه ابط در ر 

a
k ،    

bk ،    1vp ،    2vp     و    
 ,     پرونده ورودی  پذیر هستند که در  تنظیم

  های ر ا د مق اند.  مقداردهي شده در بخش زاویه پیوندی    ReaxFFمیدان نیروی 
  پرونده گر ی د  ی ها در بخش  ، های بال ها( در معادله   مانند های دیگر ) ثابت 

 اند. شده قرار داده   ( ي عموم   ی ها در بخش ثابت   به عنوان نمونه ) رو  ی دان ن ی م ورودی  

  ( 4) ی پیوند، در شکل  مربوط به زاویه   های ه ابط تر ر برای بررسي بیش 
 O-Si-Oهاینمودارهای انرژی بر حسب زاویه )درجه( را برای سامانه 

 ایم. ترتیب در نمودارهای )الف( و )ب( آورده به Si-O-Hو 
 

(28 ) 
=

+−=
)i(neighbours

1n
jn
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j

angle
i BOVal 

  

(29 ) 
2SBOif22SBO

2SBO1if)SBO2(22SBO

1SBO0ifSBO2SBO

0SBOif02SBO
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(30 )   )2SBO2(exp1)BO( 18, −−−−= 
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 انرژي جبراني 

 هایي با دو پیوند دوگانه متصل به یک برای پایدارکردن سامانه 
  در مولکول آلن(، در انرژی زاویه پیوندی یک جمله انرژی   عنوان نمونه به اتم ) 

 شود.( برای سامانه در نظر گرفته مي 32( و ) 31جبراني بر طبق روابط )
 

(31 ) 

2

pen pen 1 9 j pen 2 ij

2

pen 2 jk

E = p f (D ) exp [- p (BO - 2) ]×

exp [- p (BO - 2) ]
 

  

(32 ) 
pen 3 j

9 j

pen 3 j pen 4 j

2 + exp(- p D )
f (D ) =

1+ exp(- p D ) + exp(p D )
 

 

،   1penp   ،2penp(،  32( و ) 31)   هاي ه ابط در ر 
3penp    و

4penp   
رابطثابت اين  نيرو   هاههاي  ميدان  ورودي  پرونده  در  که  هستند 

ReaxFF اند. هاي عمومي مقداردهي شدهدر بخش ثابت 
 

 اي(مزدوج )سه ذره  هايانرژي جمله

نیروی  میدان  زا   ReaxFF  در  پتانسیل  انرژی  پیوندی  ه ویه برای  ای 
جمله هیدروکربن  یک  فقط  ردیف ها،  اتم  چهار  به  مربوط  مزدوج   شده  ی 

  دارد که برای توصیف دوگانه( متوالي وجود    - یگانه    - در طول سه پیوند )دوگانه  
حال،  ای( هیدروکربني کافي است. بااین های مزدوج )چهار ذره تر سامانه بیش 

  گروه نیترو   )رزونانس(   شدن از مزدوج   دست آمده به این جمله در توصیف پایداری  
2NO    .الف نشان داده شده است،    - ( 5که در شکل )   گونه همان ناتوان است

دارتر  ی پا   ي کم   ي حالت رزونانس   2ل  ی مشابه آن با تشک   ی ها ترو و گروه ی گروه ن 
برای توصیف  ن،  ی بنابرا   در نظر گرفته نشود. رزونانس  حالتي هستند که  از  

گرو  و  نیترو  گروه  جمله ه پایداری  یک  آن  مشابه  مزدوج هایي   شدگي  ی 
های  است. ثابت ( آورده شده 33ای لزم است که این عبارت در رابطه ) سه ذره 

1coap   ،2coap   ،3coap     4وcoap     میدان  این  در در   رابطه 
  الف(   -   5اند. در شکل ) شده های عمومي فهرست  در بخش ثابت   ReaxFFنیروی 

 . نمایش داده شده است ای  ذره یک سامانه مزدوج سه 
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ای )الف( و چهار  های مزدوج سککه هرههايي از سککامانه: نمونه5شکککل 

 ای )ب( و )ج(. هره

 

 ايجملات مزدوج چهارذره

ها  شدگي پيوندمزدوج  سهم اثرهاي،    ReaxFFدر ميدان نيروي  
  آيند. ( بدست مي 35( و ) 34)  هاي ه ابط با استفاده از ر  در انرژي مولکول 

  هاي مقادير ثابت 
1cotP   و  

2cotP    اي پيچش ه ه ي و ا در بخش ز در اين روابط 
 اند.قرار داده شده   ReaxFFميدان نيروي پرونده پيوندي در 

 

(34 ) 
]sinsin)1cos(1[

p)BO,BO,BO(fE

jklijkijkl
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1cotkljkij12conj
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3
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2

3
BOpexp)BO,BO,BO(f

 

 

مزدوج مولکولانرژي  براي  ديگر  هايي  شدگي  و  بنزن  همانند 
پيوند با  آروماتيک  مرتبهترکيبات  از  متوالي  بيشترين 5/1  هاي   ،

  هاي سامانه  از  ج( دو مثال  -  5ب و    -  5. در شکل )مقادير را دارد
 . تقديم شده استاي مزدوج چهارذره

 
 هاي دووجهي )پيچش پيوندي(انرژي زاويه

لزم است    تنهاپيوندي،  اي  ه هيوامربوط به ز  هايجملههمانند  
  ي به مرتبه   ijklزاويه پيچشي  مربوط به از وابستگي صحيح انرژي 

)در آستانه شکستن پيوند(  ها در مواردي که مرتبه پيوند به صفر  پيوند
  مطمئن شويم. ،  کند تر از يک )در تشکيل پيوند دوگانه( ميل مي و به بيش 

 شود.( انجام مي38( تا )36) هايهابطاين کار با کمک ر
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براي  6شکل   دووجهي  زاويه  برحسب  پيچشي  زاويه  انرژي  نمودار   :
ثابت  O-C-O-Cي  سامانه اساس  بر  پژوهش  اين  در  موجود  که   هاي 

 محاسبه شد. ReaxFFدر ميدان نيروي واکنشي 

 
ی  : سهم برهمکنش پيوند هيدوژني در انرژی کل برحسب فاصله7شکل  

  شده در اين پژوهش محاسبه   O-H-Oی  برای سامانه   OH····Oاتمي  بين 
 . ReaxFFهای ميدان نيروی واکنشي بر اساس ثابت
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  و   1V   ،2V  ،3V  ،1torp  ،2torp  ،3torpهاي   ثابت   هاي ر ا مقد 

4torp   هاي ميدان نيرو براي ( در فهرست ثابت 38تا )   )36(  هاي ه در رابط  
دادهزاويه قرار  پيچشي  )اشدههاي  شکل  در  اساس،  اين  بر  ( 6ند. 

براي    (اويه دووجهي)زپيچشي  مربوط به درجه آزادي  نمودار انرژي  
 است. رسم شده O-C-O-Cي سامانه

زماني   زمان در   شيميايي،  صفر  واکنش  به  پيوند  مرتبه  که 
شکسته   پيوند  انرژي   شود مي برسد،  پيچشي  و  سدهاي   هاي 

که  شوند. از طرف ديگر، زماني در برگيرنده آن پيوند هم صفر مي 
  يک پيوند دوگانه  عنوان نمونه به تر از يک برسد،  ي پيوند به بيشمرتبه 

  در حال تشکيل باشد، مجموعه پيوندي چهاراتمي در محل اين پيوند 
نهايت  انرژي سدهاي پيچشي به بي باشد و  نمي قادر به پيچش  

 د. کنن ميل مي فيزيکي  

 هاي پيوند هيدروژنيانرژي برهمکنش

انرژي پيوند هيدروژني به مرتبه پيوند براي  وابستگي جمله ي 
 .شودتوصيف مي( 39با رابطه )  X-H—Zسامانه 

در اين رابطه،  
hbr    ي تعادلي پيوند هيدورژني است،  فاصله

ثابت   
1hbP    ت  ي ، کم همان انرژي تفکيک پيوند هيدروژني است

XHZ   ي ها ن اتم ي ب   ي ا ه لحظه ي زاو  X ،H   وZ   ،است
HZ

r   فاصله
هاي ثابت   است و   ي دروژن ي وند ه ي پ   ي ا لحظه 

2hbP   و
3hbP   در اين رابطه  

هستند تنظيم  اين   هاي ر ا د مق .  پذير  در  ثابت   همه   پرونده  ها 
است.  ميدان نيرو در بخش مربوط به پيوند هيدروژني گزارش شده 

برهمکنش  انرژي  هيد   نمودار  براي  محاسبه وژني  ر پيوند  شده 
فاصله   O-H-Oي  سامانه  حسب  بين بر  ) اتمي  ي  شکل  (  7در 

 است. شده    ه نمايش داد 
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 پيوندهاي ويژه    لاح انرژياص

يدان نيروي  م  :  2Cگانه در گونه دوراديکالي  اصلاح انرژی پيوند سه
ReaxFF    2بين دو کربن موجود در مولکول دو راديکاليC    (·C≡C·  )

گيرد،  گانه خيلي قوي را با خطاي زيادي در نظر ميک پيوند سهي
اساس    از  هانظريه اربيتال مولکولي و محاسبه   هم بر طبقکه  حاليدر

واقعيت  در  پيوند سهو هم  اين  الکترون،  توسط  راديکال گانه  هاي 
مي   پاياني پيوند کربن ناپايدار  اين  دليل،  به همين  و   کربن  ـ    شود 

  درست کربن خيلي قويتر نيست. براي توصيف  - ه کربن از پيوند دوگان 
(جزئي جديد  ناپايداري  يک سهم انرژي    2Cپايداري  

2CE(    مطابق
 شود. معرفي مي (40رابطه )با 

از عدد (    C i =کربن )    ميزان انحراف اتم   iدر اين رابطه،   
سامانه   در  خود  رايج  است شيميايي  کئورديناسيون  بررسي   مورد 

  آيد دست مي ه اطراف آن ب   ي و مجموع مرتبه پيوندها آن  و از تفاضل بين ظرفيت  
مقدار    و 

2Ck    نيرو  ثابت فهرست  در ميدان  در  عمومي   داده  هاي 
 يهارابطه، حالت ن  ي ا   نحوه عملکرد تر شدن  روشن   ي برا شده است.  

دوراد ي ا   ي حد مولکول  حالتي    ي عن ي ،  يکال ين  پ در  و   گانه ي وند  ي که 
   ـ  وند کربن ي اگر مرتبه پ م.  ي کن ي گانه در نظر گرفته شود را محاسبه م سه 

شود   3کربن   گرفته  نظر  1iمقدار    ، در  −=   عبارت ي م و  شود 
96,3BO

4
i100

4
iij =−−   ا ي م در  که  مقدار ي شود  صورت  ن 

kcal/mol1097E
2C م ه ب   = د ي آ ي دست  طرف  از  اگر  ي د.   گر، 

پ  کربن ي مرتبه  را  - وند  بگ ي کربن  نظر  در  3iمقدار  م  ي ر ي ک  −=   
عبارت  ي آ ي م  دست ه ب  و  76,0BOد 

4
i100

4
iij =−−   که ي م  شود 

kcal/mol0Eن صورت مقدار ي در ا 
2C  شود.ي داده م   =

براي توصيف صحيح    :     COگانه در مولکول  اصلاح انرژی پيوند سه
جمله (، از يک  COمونواکسيدکربن )مولکول  گانه در  انرژي پيوند سه 

شود  استفاده مي(  41مطابق با رابطه )  گانهانرژي پايداري پيوند سه 
انرژي  اثر ميرا پايدار و بي  COکه   پيوند بين  براي    تنها کند. اين 

است.ژن  اکسيـ    کربن شده  مولکول    تعريف  عدد ،  COدر 
 ي ها از حالتهاي کربن و اکسيژن  اتموند  يناسون و مرتبه پيکئورد

متعارفيرا و  ترتيب    ج  به  حال  (    4و    2)  در  دارد.   که    يانحراف 
.  است 1 اتم عدد کئورديناسيون برابر با هر دو ين مولکول برايدر ا

پ  ،نيهمچن اکسيمرتبه  اي وند  در  کربن  و  برايژن  مولکول    ين 
 برابر   ب ي د به ترت ي که به طور متعارف با   ي در حال   ، است   3  اتم برابر با    هر دو 

  شود ي م   ي رو سع ي دان ن ي ک م ي   ي اح طر   ي برا   طور معمول د. به ن باش   4و    2  با  
ها ها و گونه مولکول   تربيش  ينوشته شوند که برا  يابه گونه   روابط

کارگيري هتا باستفاده باشند  قابل  ياضاف  يکار بدون اصلاح و دست
  همين   نيز بر   ReaxFF  ي رو ي ن   دان ي م   هاي ه ابط ر شود.  تر  تر راحت ساده ها  آن 

  تر بيش  يبرا  نمونه که به عنوان    يابه گونه   انداساس طراحي شده
به خوبي توصيف کننده    يعموم  هايهابطر  ک دستهي  ،هادروکربنيه

  هاي ويژگياز نظر  كه    ·C≡C·يا  و    CO  مانندهايي  گونه   وليباشند،  
  هاي عمومي با عبارت ، هستند  در زمره موردهاي ويژه  شيميايي و فيزيکي 

است   نياز  بنابراين  و  نيستند  توصيف  قابل  بخوبي  نيرو   ميدان 
 استفاده شود. هامولکول براي توصيف اين  ايويژه هايهابطرکه از 

  هاي ثابت   هاي را مقد در اين رابطه،  
1tripp   ،

2tripp  ،
3tripp      و

4tripp 
نيرو  ثابت ميان فهرست  در   ميدان  پرونده ورودي هاي عمومي  در 

ReaxFF اند.شدهقرار داده 

 
 هاي غيرپيونديبرهمکنشانرژي  

هاي  پوشاني ابر ي همهاي پيوندي که نتيجهبر برهمکنشافزون
جفت و  الکترونالکتروني  اسپين  برهمکنششدن  هستند،  هاي ها 

طرد  اصل  از    اينتيجه کوتاه به عنوان  اتمي  اي در فواصل بين دافعه
  ناشي که  اتمي دور  بين   هاي ه اصل در ف اي  هاي جاذبه پائولي و برهمکنش 

.  هم وجود دارند پذيري الکتريکي(  چگالي الکتروني )قطبش شدن پخش از 
شوند  دروالسي و کولني ميهاي وانها شامل نيروياين برهمکنش

همه  بين  اتمو  جفت  مي ي  گرفته  نظر  در  سامانه  در    شوند. ها 
بس،  ReaxFF  ويرنيميداندر   ظرافت  خوبيبا  براي   يار 

  ها ه ابط ن ر ي استفاده شده است که ا   ي ها ه ابط از ر هاي غيرپيوندي  برهمکنش 
 ف خوب  ي توص . نقش اول  را به عهده دارند ار مهم  ي دو نقش بس 
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  ه براي است ک   ( يي ا ي م ي دار )از لحاظ ش ي ک سامانه پا ي   ي ک ي ز ي ف   هاي ويژگي 
است.ميدان صادق  نيز  غيرواکنشي  نيروي  دوم    هاي   نقش 

  هاي غيرفيزيکي در توصيف از رخداد حالت اين برهمکنش ها جلوگيري  
،  گر ي به عبارت د انرژي در حين تفکيک و تشکيل پيوند جلوگيري کنند.  

که   حالتي  غيدر  حالت  از  اتم   جفت  حالت   يونديرپيک   به 
در مقدار    يچ شکستگ يهشوند نبايد  تبديل ميا برعکس(  ي)و    يونديپ

  يوندير پيغ  هايهابطمهم در رويژگي  ن  يده شود. ايها دآن  يانرژ
 است. گنجانده شده ReaxFF يروين دانيدر م

 
 در انرژي شکستگي و ناپيوستگياصلاح 

از ناپيوستگي   دوري، براي  ReaxFFدر ميدان نيروي واکنشي  
از شعاع قطع   بيرونو    درونهاي باردار به  گونه در مواردي که    انرژي

ميبرهمکنش وارد  غيرپيوندي  اصلاح  هاي  جمله  يک  از  شوند، 
و   انرژي  شکستگي  به  مربوط  عبارت  در  انرژي  ناپيوستگي 

شدهوان استفاده  کولني  و  غيردروالسي  انرژي  هر  و است.  پيوندي 
  شود (( ضرب مي 42ي اصلاح ناپيوستگي ) رابطه ) مشتق آن با يک جمله 

بين فاصله  تابع  جمله  اين  چندجملهکه  يک  با  و  است  اي  اتمي 
 شود.ي هفت توصيف ميمرتبه

  ياند که همه شده اي انتخاب اي به گونه ندجمله اين چ   هاي جمله 
هاي غيرپيوندي نسبت به هاي اول، دوم و سوم برهمکنش مشتق 

بين  قطعفاصله  شعاع  مرز  در  و  باشند  پيوسته  کل   اتمي   مقدار 
  هاي يب هاي ضر ر ا مقد به صفر برسد. براي اين منظور،  اي  اين چندجمله 

0Tap   7تاTap ( 43)   شده در رابطه ( با الگوي داده 42ي ) در رابطه
 شوند.محاسبه مي 

،  اين  در   برهمcutRرابطه  قطع  غيرکنششعاع  پيوندي  هاي 
  فهرست در  و  شود  در نظر گرفته مي   Å 10مقدار آن    طور معمول است و به 

 است. شدهدرج هاي عمومي ميدان نيرو ثابت

 دروالسيهاي وانبرهمکنش

در ميدان نيروي دروالسي  هاي واني برهمکنشبراي محاسبه
پتانسيل  ،  ReaxFFواکنشي   يک  پتانسيل  از  شبيه  مورس  نمايي 

مي در    شوداستفاده  )که  )44روابط  و  توصيف  45(  است.  (   شده 
  (( 45)رابطه ) يک برهمکنش پوشيده  درنظرگرفتن  با  در اين نوع پتانسيل،  

هاي برهمکنش)انديافته  پيوند  طور مستقيمکه به  يهاي اتمجفت  بين  
که در يک زاويه پيوندي از طريق دو پيوند   يهاياتمجفت و ( 2و  1

ها و  شدن آننزديکاز  (  3و    1هاي  برهمکنش)متوالي ارتباط دارند  
آندافعهبروز   بين  زياد  بسيار  مي ي  جلوگيري  منظور  ها   شود. 

که   است  اين  پوشيده  برهمکنش  زوج  از   يافته    پيوندهاي  اتماين 
 تر شوند. د نزديکتواننديگر نميبه يکتر کماي از يک فاصله

هاي  ثابت 
ijD    دروالس،  انرژي تفکيک پيوند وانvdWr     شعاع

دروالسي و   وان 
ij     ميدان نيرو پرونده  هستند که در  يک ضريب نمايي 
 هايرا د مق.  ست ا شده ها داده  آن   هاير مقداهاي اتمي  در بخش ثابت 

ثابت    1vdWpو      wهاي  ثابت  در بخش  ترتيب  و به  اتمي  هاي 
عمومي  ثابت  اين  هاي  است.  شده  برهمکنش انرژي  فهرست 
شده در ميدان نيروي واکنشي هاي گزارش بر اساس ثابت   ي دروالسوان 

ReaxFF     براي برهمکنشSi····O     اتمي فاصله بين به عنوان تابعي از  
 که از اين شکل   گونه همان است.  رسم شده (  الف - 8در شکل ) محاسبه و  

انرژي مي   ديده  وان شود،  پيش هاي  از بينيدروالسي  استفاده  با   شده 
دارد. در حالي  دافعه  پتانسيل همواره دو بخش جاذبه و  نوع  که اين 

 (( همواره از نوع جاذبه است.2انرژي پيوندي )شکل )
)در   وان-8شکل  برهمکنش  انرژي  نمودارهاي  دروالس ب(، 
Si····O    و انرژي پيونديSi-O   اند ديگر مقايسه شده ها با يک و جمع آن  .

 دهد که چگونه اين دو نوع انرژي نمايش مي  روشنياين شکل به  
يل يا شکست  انرژي در هنگام تشک  با هم تصوير کاملي از تغييرهاي

 دهند. ه مييک پيوند شيميايي اراي
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وان 8شکل   انرژي  نمودار  )الف(  برهمکنش  :  برحسب   Si····Oدروالس 
بين فاصله  محاسبه ي  ثابت اتمي,  اساس  بر  پژوهش  اين  در  هاي شده 

 . )ب( مقايسه بين انرژي  ReaxFFشده در ميدان نيروي واکنشي  گزارش 
 و مجموع آنها.   Si-Oو انرژي پيوندي   Si····Oدروالسي  برهمکنش وان 

 
 هاي کولنيانرژي برهمکنش

برهمکنش وانهمانند  برهمکنشهاي  کولني دروالسي،    هاي 
 نيز  )بين بارهاي الکتريکي چگالي الکتروني و هسته هاي دو اتم(  

سامانه   يهاجفت اتم  همهبين    ReaxFFدر ميدان نيروي واکنشي  
  کننده تر دفع توصيف دقيق در اين پتانسيل نيز براي  شوند.  در نظر گرفته مي 

 اتمي از يک پتانسيل پوششي کوتاه بين   هاي ه فاصل ها در  اتم   شديد مغزه 
 شود.( استفاده مي46) کولني بر طبق رابطه
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(1) Electronegativity equalization method (EEM) 

 
  Si-Oی  اتمي برای سامانهی بين: انرژی کولني بر حسب فاصله9شکل  

های ميدان نيروی  شده در اين پژوهش بر اساس رابطه و ثابتمحاسبه
اساس    . ReaxFFواکنشي   بر  کولني  انرژی  تغييرات  مقايسه،  برای 

 است.نهايت( نيز رسم شده ای ثابت اتمها )در فاصله بيبارهای نقطه
 

هستند    jو  iهاي اتم اتمي بار   jqو     iq،  در اين رابطه 

  شوند سازي از پرونده ورودي هندسه خوانده مي شبيه   آغاز که در  
ها  هاي جديد توليدشده به آن و بعد از آن در هر گام زماني بار 

شکستگي  اصلاح  جمله  همان    Tapي يابد. جمله اختصاص مي 
در  و   که  است  انرژي  در     . شد معرفي    تر بيش ناپيوستگي 

انرژي   ij  ، همچنين  است   ثابت  کولني     برهمکنش 
واکنشي   نيروي  ميدان  در  بخش    ReaxFFکه   در 

اتمي  ثابت  است  دسته هاي  شده  همان    Cثابت   و بندي 
الکتريکي  که  است    0πε(4(-1ضريب   بارهاي  و  فاصله   اگر 

با    SIدستگاه  در   برابر  آن  مقدار  شوند،     2C / 2m N  910 ×  9بيان 
ي  انرژي کولني براي سامانه (،  46)   با استفاده از رابطه است.  

Si -O   فاصله حسب  بر  بر  آن  نمودار  و  شده  ي  محاسبه 
براي    ، است. در اين نمودار   شده ( رسم  9اتمي در شکل ) بين 

کولني  تغييرات  منحني  مقايسه،   اساس  انرژي  مقدار  بر 
نقطه  اتم بارهاي  ثابت  بي اي  فاصله  )در  بر حسب  نهايت(  ها 

 . است   شده نيز رسم  فاصله  
 ته با درنظرگرفتن سختي و الکترونگاتيويبارهاي الکتريکي اتمي  

سامانه،  اتم در  موجود  معادلهاي  روش  از  استفاده  سازي با 
معادل EEM)  1ته الکترونگاتيوي روش  ديگر  عبارت  به  يا  و  سازي  ( 

مي  يالکترونچگالي    جابجايي بمحاسبه  ترتيب  شوند.  اين  کل ه 
 [. 20] استسامانه از نظر بار الکتريکي خنثي 
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های مربوط به يک  [. ثابت 21ميلادی، برگرفته از مرجع ]   2016تا سال    2001از ابتدای انتشار آن در سال    ReaxFFميدان نيروی : درخت گسترش  10شکل  

ها مربوط به  های نيرو های هر کدام از ميدان ای جديد را دارند. ثابت شاخه اصلي به طور کامل قابليت ترکيب با يکديگر برای ساخت ميدان نيرويي برای سامانه 
و    4گدارد ،  چنووتس (  e[، ) 2]   همکاران و    3چِنووتس (  d[، ) 5و 6]   همکاران و    2استراکن (  c[، ) 3]   همکاران و    دوين ون (  b[، ) 1]   همکاران و    1دوين ون (  aکارهای ) 
  همکاران و    9مولر (  i[، ) 27]   همکاران و    8وايسميلر (  h[، ) 24]   همکاران و    7واسنکوف (  g[ ) 25]   همکاران و    6کامات [،  26]   5کاسترومارکانو (  f[، ) 23و    22]   همکاران 

 [28 ( ،]j  ) [، ) 29]   همکاران و   10آگراوالk  ) [، ) 16]   همکاران و    11رحمانl  ) [، ) 15]   همکاران و    12مونتيm  ) [، ) 4]   همکاران و    13فوگارتيo  ) همکاران و    14پيتمن  
 است. [  21[ است. اين نمودار و زيرنويس آن برگرفته از مرجع ] 32]   همکاران و    دوين ون (  p[، ) 31]   همکاران و    15مانزانو [،  30] 

 

 ReaxFFنيروي تاريخچه گسترش و کاربردهاي ميدان

 تاريخچه 
 مطرح است:    ReaxFFال اساسي درمورد میدان نیروی ؤ س   دو 
اتم (  1 براي  نيرو  ميدان  اين  و اگر  هيدروژن  کربن،  مثل  هايي 

توان از آن براي اکسيژن در محيط گازي توسعه يافته است، آيا مي 
 ها در محيط مايع هم استفاده کرد؟ اي با همين اتم سامانه 
ميدان نيرو براي حالت گازي طراحي شده  با توجه به اين که  (  2
ها نيز هاي چگال )مايع و يا جامد( با همان اتم آيا براي حالت است،  

 

)1(  van Duin 

(2) Strachan 

(3) Chenoweth  

(4) Goddard III 

(5) Castro-Marcano 

(6) Kamat 

(7) Vasenkov 

(8) Weismiller 

هاي انرژي پتانسيل و مقادير  به عبارت ديگر، آيا عبارت کاربرد دارد؟  
هاي واکنشي  ها محيط به ديگر سامانه   ReaxFFثابتهاي ميدان نيروي  

هستند؟  قابل  مروري  انتقال  مقاله  اساس    همکاران  و   دوين ون بر 
در   شده  تحول  (2016سال  )چاپ  درخت  س ،  اين  به   ت ال ؤ پاسخ 

با توجه به اين شکل،    [. 21]   است نمايش داده شده  (  10شکل )در  
نيروي )   ReaxFFميدان  مرحله  سه  ) aدر   ،)b ( و   )c دستخوش  ) 

 آن ثابت   هاي ه رابط   ، از آن   پس است و  پتانسيل شده   هاي تغيير در پيکربندي تابع 
نيروي    پس اند.  مانده  ميدان  توسعه  نيتروآمين   ReaxFFاز  ها براي 

(9) Mueller  

(10) Agrawalla 

(11) Rahaman 

(12) Monti 

(13) Fogarty 

(14) Pitman 

(15) Manzano 

(1)  van Duin      (2)  Strachan 

(3)  Chenoweth      (4)  Goddard III 

(5)  Castro-Marcano     (6)  Kamat 

(7)  Vasenkov      (8)  Weismiller 

(9)  Mueller      (10)  Agrawalla 

(11)  Rahaman      (12)  Monti 

(13)  Fogarty      (14)  Pitman 

(15)  Manzano 
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 ( پتانسيل  c)مرحله  توابع  تثبيت  و   ))ReaxFF  نيرو ميدان  توسعه   ، 
  هاي حالت گاز هاي حالت مايع و واکنش از طريق دو شاخه اصلي واکنش 

شده  ثابت انجام  نيروي  است.  ميدان  شاخه   ReaxFFهاي  ي  در 
هاي حالت گازي )شاخه سوختن و يا شاخه اصلي سمت چپ واکنش 

 ( شکل  درختي  و 10نمودار  سوختن  ترموديناميکي  شرايط  براي   ))
  اند. بنابراين، از ميدان نيرويي که در شاخه سمت چپ محيط گازي بهينه شده 

نمي  دارد،  سامانه وجود  توصيف  براي  مايع توان  حالت  واکنشي   هاي 
  رد. حالت عکس اين نکته نيز صادق است. )شاخه سمت راست( استفاده ک 

  بايد اين گونه توصيف کرد   بال بنابراين، در جواب به اولين سؤال اساسي  
در شاخه گازي    Oو    H  ،Cکه براي    ReaxFFکه اگر از ميدان نيروي  

 است براي محيط مايع استفاده کنيم حتماً با خطا مواجه خواهيم شد.   بهينه شده 
نيروي  ثابت ميدان  اتم  ReaxFFهاي  روي  براي  در  که   هايي 

  ، قرار دارند (  10از درخت توسعه شکل ) يک شاخه اصلي )گاز و يا مايع(  
تر از صحت براي اطمينان بيش  وليديگر هستند،  قابل ترکيب با يک

 نخست   نوين از ميدان نيروي ترکيبي    دست آمده به   هاي نتيجه بهتر است    ، هاي ه يج نت 
  محاسباتي کوانتومي  شيمي  هاي  روش   هاي نتيجه تجربي و يا    هاي نتيجه با  

براي کار اصلي  ،هانتيجه درستياز اطمينان از  پسمقايسه شوند و 
  هاي مربوط ثابت   عمول م طور به از آن استفاده شود. البته در اين نوع ترکيب،  

براي   يپيونداي  ههيوازانرژي پتانسيل  و    يپيوندپتانسيل    انرژيبه  
سازي دارند. ميدان نيروي جديد نياز به بهينهسازي و کاربرد در  نهايي

  براي ميدان نيرويي که   عنوان نمونه به ها اين است که  منظور از ترکيب ثابت 
اتم دارد و    Oو    H  ،Cهاي  تنها  به  را  است، شاخه سوختن  متعلق 

را نيز از ميدان نيروي    Nاتم    هاي مربوط بهو ثابت  هاجمله  توانمي
آن  شاخه  همان  از  ديگري  سامانه   ثابتافزودبه  ترکيب   هاي  . 

 ReaxFFمجزا از درخت گسترش ميدان نيروي  مربوط به دو شاخه  
 دارند. شاخه مياني اين درخت، تري  و دقيق   تر سازي بيش نياز به بهينه 

گذاري اين است که  است و دليل اين نام   شاخه مستقل ناميده شده
ميدانثابت به  مربوط  بهينه   هايهاي  بدون  شاخه  اين  سازي  نيرو 

ثابت با  ترکيب  قابليت  ميدانگسترده  به  مربوط  نيروي  هاي  هاي 
 گازي و مايع را ندارند. هاي هاي حالتواکنش شاخه مربوط به دو 

 ميلادي   2001سال  در    ReaxFFاولين انتشار ميدان نيروي  زمان  از  
و   چشمگيريبه طور    ReaxFFميدان نيروي  استفاده از  ،  کنونتا  

  مقاله   1043  حدود   سال   17در طول اين  و    گسترش يافته است روزافزون  
رسيده چاپ  به  نيرو  ميدان  اين  از  استفاده  نمونه به  .اندبا     عنوان 

  139، 119به ترتيب تعداد ميلادي    2017و   2016،   2015هاي در سال 
 رسد که دليل گسترش [. به نظر مي33]  اندشدهمقاله چاپ    167و  

اين ميدان نيرو، کاربردهاي بسيار متنوع اين ميدان نيرو    چشمگيري

قابليت   واقع،براي توصيف فرايندهاي گوناگون است. در   دليل  به 
ها  اتمبار الکتريکي  اين ميدان نيرو    ،تغيير محيط شيميايي يک اتم

  هاي پيوندي جديدي که مربوط به آن هستند را طول ا و  ه ويه ا و همچنين ز 
 توانايي کاربرد آن افزايش يافته است. و از اين رو،    کند ي م به طور صحيح بازتوليد  

 
 کاربردها 

است که در   بسيار گسترده   ReaxFFنيروي    کاربردهاي ميدان   ي بازه 
مهم از  تعدادي  به  مقاله  اين  از  بخش  آن اين   ها ترين 

مي  نيروي  اشاره  ميدان  از  سازوکار   ReaxFFکنيم.  بررسي   براي 
  استفاده   گوناگون   هاي هدف ا  فلزي ب آلي   هاي هاي آلي و ترکيب تخريب ترکيب 

  تخريب   چگونگي   ، از اين ميدان نيرو براي مطالعه نمونه است. به عنوان    شده 
]   گرمايي  سايلوکسان  متيل  دي  شعله 34پلي  انتشار  سرعت   ،] 

هاي آلکين، آلکان و ها )انواع هيدروکربن در مخلوطي از هيدورکربن 
[، سوختن گاز 35آروماتيک( و اکسيژن در دما و فشار فوق بحراني ] 

[، تخريب 37هگزادکان در دما و فشار بال ]   گرمايي [، تجزيه  36سنتز ]
  [38اکسيدي ]   هاي نانوذره اتر در حضور آب، اکسيژن و  پِرفلوروپلي   کننده روان 

در   نيترات  وينيل  پلي  تخريب  تنش  و  يک  ] اثر   [ 39گرمايي 
، گوناگون   هاي افزون بر مطالعه سازکار تخريب ترکيب است.  استفاده شده  

از اين ميدان نيرو براي بررسي سازکار تشکيل و ساخت نانوساختارها  
 ، از ميدان نمونه اتمي و مولکولي استفاده شده است. به عنوان    هاي اندازه در  

شبيه   ReaxFFنيروي   هيبريدي براي  نانوساختارهاي  ساخت  سازي 
هاي ها براي باطري کربن به منظور کاربرد آن ـ  اکسيژن ـ  سيليکون 
ها دوده از هيدروکربن   هاي نانوذره زايي و تشکيل  [، هسته 40ليتيومي ] 

[ و تشکيل ليه نازک سولفيد موليبيدن از اکسيد موليبيدن 41،    42] 
مهم شيميايي و   رويدادهاي است. بسياري از  شده [ استفاده 43،    44] 

 زيرنانومتري   نانومتري و   هاي اندازه فيزيکي در سطوح مشترک مواد در  
مي  روشن رخ  براي  که دهند.  است  نياز  رويدادها  اين  جزئيات   شدن 
 براي مطالعه   ReaxFFهاي نظري کمک بگيريم. ميدان نيروي  از روش 
  است. نانو بسيار موفق بوده   هاي اندازه در    گوناگون   هاي هاي سطحي ترکيب ويژگي 

مطالعه سطح شامل  کاربردهاي جالب اين ميدان نيرو در اين زمينه  
  [، 45]   گرما پوسته و پاسخ آن به  ـ    هسته   هاي نانوذره در    3O2Al/Alمشترک  
با آلومينيوم مذاب به منظور بررسي   3O2Al-αسطح مشترک  مطالعه  

ترشوندگي   ]   3O2Al-αميزان  مذاب  آلومينيوم  بسپارش 46با   ،]
 [47قطعه سيليکا تحت سايش مکانيکي ]   الکل در سطح مشترک دو آليل 

مولکولي   اکسيژن  اثر  تغيير بر  و  و  سيليکون  سطح  اکسايش  روي 
 که بر اين   افزون ،    ReaxFFميدان نيروي  شود.  [ مي 48آن ]   هاي ويژگي 

است، خوبي مورد استفاده قرار گرفته ه هاي شيمي و فيزيک ب در زمينه 
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 نيز   ي ست ي ز و ساختارهاي    ها ترکيب هاي  ها و برهمکنش مطالعه واکنش در  
 ReaxFF، از ميدان نيروي  نمونه به عنوان  به کار گرفته شده است.  

[ و توصيف  49ها ]هاي فعال آنزيم جايگاه   هاي ويژگي براي بررسي  
  هاي ه ي نشر در  [.  50- 52است ] شده ها و اسيدهاي آمينه استفاده پروتئين 

سازي ديناميک در زمينه شبيه   ي متنوع  هاي مطالعه   تخصصي،   ي داخل
به   است  چاپ  مولکولي  نيروي [.  53- 55] رسيده  ميدان  معرفي  با 

  هاي تواند هم در مطالعه متنوعي که مي و با توجه به کاربردهاي  واکنشي،  
  [56،    57هاي آزمايشگاهي ] بنيادي و هم در مطالعات تکميلي برخي پژوهش 

باشد،   سال يام داشته  در  که  است  پژوهشگران   ي ها د   آتي 
از   مولکول ي نام ي د   ي هاي ساز ه يشب ايراني  مطالعه   ي واکنش  ي ک  براي 

 استفاده نمايند.هاي مورد نظر  تر سامانه تر و عميق دقيق

 

 گيرينتيجه

این مقاله  نیروی    ، در  به توصیف مباني شیمیایي و فیزیکي میدان 
های دینامیک مولکولي واکنشي بر مبنای  سازی و شبیه   ReaxFFواکنشي  

بین   نیرو در  میدان  این  بررسي جایگاه  به  نیرو و همچنین  میدان  این 
های مبتني بر محاسبات  شد. روش های شیمي محاسباتي پرداخته روش 
به موازات استفاده از  امروزه  ای برخوردار هستند و  از اهمیت ویژه ای  رایانه 
شیمیایي، فیزیکي  های  تر پدیده از آنها برای فهم کامل   های تجربي، روش 

به  زیستي  مي و  استفاده  روزافزون  و  گسترده  توسعه  طور  معیار  شود. 
محاسباتي روش  شیمي  و    ، های  شیمیایي  خواص  ارزیابي  بر  علاوه 

شیمیایي    های فرایند تر  و با جزئیات بیش تر  توصیف کامل فیزیکي، امکان  
است.   که  متنوع  بداند  دارد  دوست  شیمیدان  یک  دیگر،  عبارت   به 

ها، بارهای  شرایط ترمودینامیکي، ساختار مولکول   ، در یک فرایند شیمیایي 
پیوند  طول  اتمي،  پیوند الکتریکي  و  ها، شکست/تشکیل  شیمیایي  های 

دیگر  های فیزیکي در سامانه به چه صورت با یک میزان قدرت برهمکنش 
  دهد در طبیعت رخ مي     مانند یک واکنش شیمیایي، که  ارتباط دارند و چگونه  

به   اساس برد مي پیش  را  این  بر  کنار    ، .  های شیمیایي  توسعه روش در 
های محاسباتي گسترش  روش خشک و تر و روشهای دستگاهي،  تجربي  

اخیر اند. در سال یافته  از روش   ، های  زیادی  ابداع  تعداد  های محاسباتي 
ی خاص خود را دارند و پدیده خاصي را  ها اند که هرکدام ویژگي شده 

سازی دینامیک مولکولي واکنشي بر مبنای  کنند. روش شبیه مطالعه مي 
سازی و کوانتومي نقاط  های شبیه نسبت به روش   ReaxFFمیدان نیروی  

های دیگر  این روش نسبت به روش   ، دارد. در مجموع   ي ضعف نقاط  قوت و  
سازی یک فرایند شیمیایي  سازی و محاسبات ازاساس برای شبیه شبیه 

برای توصیف انجام    ReaxFFبرتری دارد. با توجه به اینکه میدان نیروی  
بخش    پتانسیل مربوط به   های است، تابع های شیمیایي توسعه یافته واکنش 

هستند و این موضوع باعث  متنوع    پیچیده و پیوندی این میدان نیرو بسیار  
  های روش  های نتیجه سازی این میدان نیرو بر اساس است که با بهینه شده 

های  بتوان از آن به طور خیلي دقیقي برای توصیف واکنش   ، کوانتومي 
شیمیایي استفاده کرد. به این معنا که، بدون معرفي ساختار شیمیایي و  

در اولین گام زماني، این میدان نیرو  ها به یکدیگر  اتصال هر کدام از اتم 
شناسایي   همه  را  اولیه  هندسه  در  موجود  شیمیایي  و  ساختارهای  کرده 
آن مهم  اتم   تر  از  کدام  هر  که  صورتي  سامانه  در  در  موجود  بین  های 

  ها در موقعیت آن اتم   های ویژگي جابجا شوند،    گوناگون پیوندی  ساختارهای  
طور    نوین  به  هندس   درست را  و  شیمیایي  نظر  مي   ي از   کند  اصلاح 
  دهد. از ترسیم و بررسي ه مي پذیرش و درستي را ارای   ساختارهای قابل   سرانجام و در  
  های ابع نیرو متوجه شدیم که هر کدام از ت پتانسیل این میدان    های ابع تک ت به تک 

پتانسیل این میدان نیرو به تنهایي قادر به توصیف پدیده مربوطه نیست  
برهمکنش منتسب به  کننده  و بنابراین به تنهایي با کیفیت خوب توصیف 

  دیگر وابسته هستند و توصیف به شدت به یک   ها ابع نخواهد بود. این ت ها  آن 
منوط به جمع  های مورد مطالعه  فیزیک پدیده کامل و منطبق با واقعیت 

هر  است.  هم  با  توابع  این  نیروی  اندازه    همه  میدان  توسعه  فرایند  در 
ReaxFF   مکانیک کوانتومي  محاسبات    های نتیجه تری از  های بیش داده

شبیه استفاده  مرحله  در  آن شود،  کاربرد  و  واکنش   ، سازی  های  سازوکار 
و   محصول شیمیایي  دقیق آن   های سرانجام  طور  به  پیش ها  ي  بین تری 

پیشرفته د.  ن شو مي  دلیل  آن،  به  با  کار  سادگي  و  نیروی   میدان بودن 
ReaxFF    چشمگیری   گسترش تاکنون  میلادی    2001آن در سال  نشر  از زمان  

های  است. در بکارگیری این میدان نیرو کاربر نیازی به معرفي بار داشته 
  عنوان نمونه به ها ) های مربوط به پیکربندی ساختار اولیه مولکول اتمي و کمیت 

ها، زوایا و طول پیوندها( در هندسه اولیه ندارد. این میدان نیرو  اتصال اتم 
به طور   را  پیکربندی  زماني کل  اولین گام  بازتولید مي در در   کند. ستي 

نیرو    تنها  میدان  انتخاب  هنگام  که  کرد  توجه  مهم  نکته  این  به   باید 
)تاریخچه  نیرو  میدان  توسعه  فیزیکي  و  ترمودینامیکي  شرایط   باید 
 میدان نیرو( مورد توجه قرار گیرد. به طوری که، اگر میدان نیرو برای  

برای یک  تنها  توان  از آن مي   ، فاز گازی توسعه یافته است   یک سامانه 
  حالت   استفاده کرد و برای یک سامانه   همانند گازی دیگر با ترکیب    حالت   سامانه 

وجه به گسترش  . با ت نیست استفاده  قابل ها  سازی ثابت مایع بدون بهینه 
نیروی   میدان  آن    ReaxFFچشمگیر  متنوع  و  گسترده  کاربرد   و 

  های شود که این روش محاسباتي در سال بیني مي پیش  ، های اخیر در سال 
 مورد استفاده پژوهشگران محاسباتي قرار گیرد. امید است  بیشتر  آینده  

 این مقاله بتواند در این راستا سودمند واقع شود. 
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