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 برنامه درسی رشته 

 شیمی گرایش شیمی فیزیک
PHYSICAL CHEMISTRY  

 دکتري تخصص مقطع 
 

 زنجان تحصیلات تکمیلی علوم پایه پیشنهادي دانشگاه 

 
 : (به ترتیب حروف الفبا)  کنندگانتهیه

 عضو هیات علمی دانشگاه تحصیلات تکمیلی علوم پایه   دکتر محمدحسین کوثري 
 تحصیلات تکمیلی علوم پایه عضو هیات علمی دانشگاه    محسن لشگري دکتر  

 عضو هیات علمی دانشگاه تحصیلات تکمیلی علوم پایه  دکتر فخري السادات محمدي 
 عضو هیات علمی دانشگاه تحصیلات تکمیلی علوم پایه    فریبا نظري دکتر  
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   مقدمهالف) 

علاوه   دورهدانشگاهی در مقطع تحصیلات تکمیلی است که دانشجویان این    آموزشبالاترین سطح  تخصصی  دوره دکتري  
نظري و  تحصیل دروس به ده و در عین حال کهشالمللی نیز درگیر هاي بین هاي ملی با چالش و چالش  آشنایی با مسائلبر 

سازي  بدنبال بومی  تجربیات لازمتخصص و  با کسب    خته وپرداو مرزهاي دانش    عالیهاي خود در سطح  پژوهش انجام  
در این  .  دست یافتالمللی  بین چه در سطح  در سطح ملی و  چه  به توسعه پایدار  توان  می  به کمک آن  که  هستندها  حل  راه

  ،استحائز اهمیت  به مسائل نه تنها در علوم پایه  آن  اي و نگرش بنیادي  بدلیل ماهیت بین رشته   فیزیک  شیمی توجه به    ، راستا
انجام  جنبه از هر دو  بلکه   آنها در  به کارگیري  و  از شیمی  این شاخه  با  مرتبط  پژوهشی، تدریس دروس  و  ي آموزشی 

رشتهپیشبرد  در  کاربردي،  -بنیادي تحقیقاتی  هاي  فعالیت  مهسایر  و  علمی  علم  نانو  همچوندسی  ن هاي  و  مواد،  فناوري 
اي  از اهمیت ویژههاي مرتبط،  سایر زمینه خت، مسائل زیستی و دارویی، و  والکترونیک مولکولی و نوري، انرژي، آب و س

 . استبرخوردار 

  فاهداو   فیتعر ،یب) مشخصات کل

ها و ي دکترا طیف وسیعی از پدیدهاي و در عین حال رویکرد بنیادین شیمی فیزیک، برنامه دورهرشته   بدلیل ماهیت بین 
ی  لزاما(دروس تخصصی    ،و رسیدن به این هدف  تربیت نیروهاي متخصصبراي    گردد.میمسائل علمی و کاربردي را شامل  

هاي مورد نظر در بین  ي علمی به ایجاد تخصصپایه  تقویتبا  دکتري    رسالهانجام  سمینار و  برنامه  به همراه    )و اختیاري
 .گرددمیآموختگان این رشته منجر  دانش 

   تیپ) ضرورت و اهم 

هاي  انجام پژوهش در  با پایه علمی قوي و توانمندي  تخصصی  انسانی متخصص در مقطع دکتري    هايگنجینهتربیت  
و   ضرورترشتهبینکاربردي  بنیادي  از  پژوهشگاهاي  مختلف،  صنایع  نیاز  مورد  موسسات  هاي  و  ها 

  بین المللی -ملی  ي پایدار و رفع مشکلاتتوسعه علمی/آموزشی/پژوهشی و فناوري کشور است. رسیدن به یک  
   است.در سطوح مختلف نیازمند تربیت نیروهاي متخصص و تامین منابع انسانی براي پیشرفت کشور 

 

 ) تعداد و نوع واحدهاي درسی  ت

 
 (شیمی فیزیک)  توزیع واحدها  -)1(جدول 

 تعداد واحد  دروسنوع 
 6 تخصصی  
 6  اختیاري
 24 رساله

 36 جمع
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 آموختگان و شایستگی دانش مهارت، توانمنديث) 

 
 دروس مرتبط  هاي ویژه ها و توانمنديها، شایستگی مهارت 

 دروس تخصصی  بنیادي  به شکل حل مسایل پیچیدهتوانمندي 

 رساله  - مباحث نوین و موضوعات ویژهدروس  ايحل مسائل زیستی/دارویی با رویکرد پایه
 رساله  - مباحث نوین و موضوعات ویژهدروس  محیطی، آب، انرژي و سوختحل مسائل زیست

 رساله  - مباحث نوین و موضوعات ویژهدروس  جدید و کارامد  ي هایستکاتال بینی و سنتزتوانایی پیش

 تخصصی و رسالهدروس  هاي پیچیده سازي و محاسبات کوانتمی سامانهشبیه
 تخصصی و رسالهدروس  تجربی و نظريهاي در انجام پژوهش مهارت 

 تخصصی و رسالهدروس  رسانا مهارت در تحقیقات الکترودي، خوردگی و نیم
 دروس نظري و سمینار (دستیار آموزشی) هاي گرایش  مهارت تدریس و آموزش درس 

 

 

 دورهج) شرایط و ضوابط ورود به 

اسامی    هستند کهیا فنی و مهندسی    هاي علوم پایهدر یکی از رشتهارشد  آموختگان کارشناسی  دانش متقاضیان این مقطع،  
به دانشگاه  (به شکل چند برابر ظرفیت) معرفی شده   متمرکز دکتري تخصصی توسط سازمان سنجشآنها از طریق آزمون  

دکتراي  . ورود به دوره  گردداعلام می  از طریق سازمان سنجش مصاحبه علمی    انجام از  پس  گان نهایی  ه شدپذیرفت اسامی    و
براي از داوطلب  (انجام مصاحبه علمی  نامه پذیرش استعدادهاي درخشان  از طریق آیین شیمی فیزیک همچنین  تخصصی  

 امکان پذیر است.   بدون نیاز به شرکت در آزمون کتبی سازمان سنجش) ورود به مقطع دکتري 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
 
 

 
 
 

 فصل دوم

 جدول عناوین و مشخصات دروس
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 (به ترتیب حروف الفبا)  شیمی گرایش شیمی فیزیکتخصصی عنوان و مشخصات کلی دروس  -)3جدول (

 عنوان درس  ردیف 
تعداد  
 واحد

 تعداد ساعات  نوع واحد 

 پیش نیاز / هم نیاز 
 عملی  نظري

نظري 
- 

 عملی 
 عملی  نظري

 ندارد  32   * 2 بیو شیمی فیزیک دکتري  .۱

۲.  
 1ترمودینامیک آماري دکتري  

2 *   32 
  ی کارشناس يآمار کینامیترمود 

 ارشد

 32   * 2 پیشرفته دکتريخوردگی   .۳
الکتروشیمی پیشرفته (با توافق   

 استاد)

 1می وشیمی کوانت  32   * 2 3شیمی کوانتومی   .٤

 . الزامی است  3جدول    دروسواحد از  6 اخذ* 
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 (به ترتیب حروف الفبا)  شیمی گرایش شیمی فیزیک اختیاري  عنوان و مشخصات کلی دروس -)4جدول (

 عنوان درس  ردیف 
تعداد  
 واحد

 تعداد ساعات  نوع واحد 

 پیش نیاز / هم نیاز 
 عملی  نظري

نظري 
- 

 عملی 
 عملی  نظري

 1دکتري   آماري ترمودینامیک  32   * 2 2 ترمودینامیک آماري دکتري   .۱

 -   32   * 2 سمینار  .۲

 پیشرفته (با توافق استاد) سینتیک   32   * 2 سینتیک شیمیایی دکتري   .۳

 با نظر استاد درس   32   * 2 (دکتري)  1 کیز یف  ی میدر شنوین  باحثم  .٤

 با نظر استاد درس   32   * 2 (دکتري) 2 کیز یف  ی میدر ش باحث نوینم  .٥

 با نظر استاد درس  32   * 2 )ی چگال ی تابع يیهنظر اصول( موضوعات ویژه  .٦

 32   * 2 ) مولکولی  دینامیک  سازي شبیهموضوعات ویژه (  .۷
با نظر ، 1ترمودینامیک آماري  

 استاد درس

 32   * 2 ) مبانی کاربرد : پیشرفته محاسباتی  و  نظري شیمی موضوعات ویژه (  .۸

و    1شیمی کوانتومی  
با نظر   ، 1ترمودینامیک آماري 
 استاد درس

 32   * 2 ) مبانی : پیشرفته محاسباتی  و  نظري شیمی موضوعات ویژه (  .۹

و    1شیمی کوانتومی  
با نظر   ، 1ترمودینامیک آماري 
 استاد درس

. است الزامی  4 جدول دروس  از(به همراه سمینار)  درس 3 گذراندن * 



 
 
 
 
 
 
 
  

 فصل سوم

 هاي دروسویژگی
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 سرفصل دروس 

 هدف کلی:   
 اهداف ویژه: 

 ها:پ) مباحث یا سرفصل
ها فیزیک، برخی از استراتژيبیوشیمی هاي بیولوژیکی، برخی از سؤالات اصلی در  فیزیک: انواع ساختارهاي ماکرومولکول   اي بر اهداف و خط مشی بیوشیمیمقدمه   -

 فیزیک  در بیوشیمی 
 هاي اسیدهاي آمینه، ساختار اول، ساختار دوم، ساختار سوم و ساختار چهارم  ها: ویژگی ساختار پروتئین  -
 ختار دوم، ساختار سوم و ساختار چهارم، ساختار اول، ساDNA ،RNAهاي نوکلئوسیدها و نوکلئوتیدها، ترکیب نوکلئیک اسید، ساختار نوکلئیک اسیدها: ویژگی  -
پلی   - بیولوژیکی:  پلیمرهاي  تجمعسایر  ماکرومولکول ساخاریدها،  مختلف  انواع  بین  گرفته  شکل  گلیکوپروتئینهاي  نوکلئوپروتئین ها،  غشاهاي ها،  در  لیپیدها  ها، 

 لیپید-هاي پروتئینبیولوژیکی، برهمکنش 
تعیین  - نیروهاي  و  کنفورماسیونی  هندسه   آنالیز  پروتئین،  ساختار  اساسی  مسائل  پروتئین:  ساختار  پلیکننده  زنجیر  تخمینهاي  نتایج  پپتیدي،  و  پتانسیل  انرژي  هاي 

هاي ساختار پروتئین، سولفیدي، کاربرد داده هاي یونی، پیوندهاي ديهاي هیدروفوب و ساختار آب، برهمکنش محاسبات انرژي پتانسیل، پیوند هیدروژنی، برهمکنش 
 گویی ساختار پروتئین، ساخت مدل مولکولی توسط کامپیوتر یش پ

ویژگی  - اسید:  نوکلئیک  ساختار  کننده  تعیین  نیروهاي  و  کنفورماسیونی  و آنالیز  گلیکوسیدي  پیوند  چرخشی  ایزومرهاي  اسید،  نوکلئیک  ساختار  عمومی  هاي 
، ساختار سوم در نوکلئیک base stackingهاي منظم، جفت باز،  یدار کننده فرم هاي فضایی، نیروهاي پا چروکیدگی ریبوز، زوایاي چرخشی اسکلت و ممانعت 

 اسیدها 
سنجی جذب و آنالیز بیوپلیمرها، اثرات کنفورماسیون بر جذب، برهمکنش بین کروموفورهاي مختلف،   هاي مطالعه ساختار و عملکرد بیولوژیکی: طیف تکنیک -

دورنگ طیف  (سنجی  دورانی  و  CDنمایی   (ORDط طیف یف ،  فورستر،  انرژي  انتقال  نظریه  فلورسانس،  طیف سنجی  رامان،  و  قرمز  مادون  رزونانس  سنجی  سنجی 
)، کالریمتري روبشی ITC)، کالریمتري تیتراسیون همدما (EPRهاي بیولوژیکی، رزونانس پارامغناطیس الکترون (سیستم  NMRهاي )، طیف NMRمغناطیسی هسته (

 ، ویسکومتري، الکتروفورز، کریستالوگرافی اشعه ایکس، میکروسکوپی الکترون، پراش نوترون، پراش نور DSC ،(gationUltracentrifuتفاضلی (

 ت) راهبردهاي تدریس و یادگیري متناسب با محتوا و هدف: 
 ث) راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  

 ... درصد   سال  هاي کلاسی در طول نیمفعالیت
 ... درصد      سالآزمون پایان نیم

 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  
 چ) فهرست منابع پیشنهادي:

۱) Cantor, C. R.; Schimmel, P. R. Biophysical Chemistry- Part I: The conformation of biological macromolecules; W. H. 
Freeman and Company: New York, ۱۹۸۰. 
۲) Allen, J. P. Biophysical Chemistry; Wiley-Blackwell: Oxford, ۲۰۰۸. 
۳) Walla, P. J. Modern Biophysical Chemistry; Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KgaA: Weinheim, ۲۰۰۹. 

  

 شیمی فیزیک دکتري بیو  عنوان درس به فارسی: 

 نوع درس و واحد  Biophysical Chemistry (PhD) عنوان درس به انگلیسی: 
 نظري  پایه  - نیاز:دروس پیش 

 عملی     تخصصی  نیاز:هم دروس 

 2 تعداد واحد:
 

 عملی -نظري اختیاري 

  نامه رساله / پایان  32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............  کارگاه    سمینار   آزمایشگاه   سفر علمی   صورت نیاز):نوع آموزش تکمیلی عملی (در  
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 سامانه هاي داراي برهمکنش هاي کوانتومی یا کلاسیکی  مبانی بنیادي ترمودینامیک آماريآشنایی با هدف کلی:  

 گازهاي حقیقی، جامدات و مایعات ترمودینامیک آماريبولتزمن، مبانیانیشتین و آمار -دیراك، بوزي-فرمی ارایه آمار کوانتومی   اهداف ویژه:

 ها: پ) مباحث یا سرفصل
کانونیکال و -انیشتین و آمار بولتزمن و شرایط صادق بودن هر آمار، تعیین تابع تقسیم گرند-دیراك، بوزي-مرور اجمالی بر آمارهاي فرمی   آمار کوانتومی:

ه ال، استخراج توابع ترمودینامیکی بر حسب تابع تقسیم براي ذرات کوانتومی، بررسی اثرات کوانتومی ضعیف، قوي و معادله حالت ذرات فرمی و بوزي اید
 ) براي ذرات فرمی و بوزي و تعیین برخی خواص فیزیکی و ترمودینامیکی در این شرایط.λشدید (بر اساس مقدار 

و چند ذره اي، بررسی کارایی معادله حالت ویریال   3،  2،  1ذره اي به مساله    -Nاستخراج معادله حالت ویریال، بیان چگونگی تبدیل مساله    گازهاي حقیقی:
مدل  مایر، معرفی    - fدر مطالعه گازهاي حقیقی، معرفی ضریب دوم و سوم ویریال، بیان تقریب جمع پذیر جفت گونه، تعیین ضرایب ویریال بر حسب توابع  

 هاي پتانسیل مختلف و ارزیابی آنها، اهمیت سهم غیر جمع پذیر پتانسیل. 

مدل گلوله و فنر براي توصیف شبکه بلور و ارتعاش سیستم، استفاده از مختصات نرمال، پیوسته در نظر گرفتن فرکانس ها و معرفی تابع   بلورها (جامدات):
، ارزیابی دو مدل در رابطه  g(v)، استفاده از مدل هاي انیشتین و دباي براي استخراج تابع  g(v)ی بر حسب  )، بیان توابع ترمودینامیکg(v)دانسیته فرکانس ها (

 و ظرفیت گرمایی بلورها، اصل حالت هاي متناظر و قانون دولانگ و پتیت. ٣Tبا قانون 

ادله حالت ویریال براي سیالات چگال، معرفی توابع توزیع و  : بیان پیچیدگی بررسی سیالات چگال از دیدگاه مولکولی، کارآیی معسیالات چگال (مایعات)
و تفسیر فیزیکی آن، استخراج   g(r)) ، اهمیت تابع g(r)پیش بینی رفتار سیالات چگال به کمک توابع توزیع، معرفی تابع توزیع شعاعی (تابع همبستگی جفت،

سیال واقعی و سیال   g(r)با در نظر گرفتن تقریب جمع پذیر جفت گونه، مقایسه   g(r)  روابط توابع ترمودینامیکی و مکانیکی (انرژي داخلی و فشار) بر حسب
 کره سخت، اهمیت نیروهاي دافعه در ساختار مایع.

 ت) راهبردهاي تدریس و یادگیري متناسب با محتوا و هدف: 
 ث) راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  

 درصد  50  سال  هاي کلاسی در طول نیمفعالیت
 درصد  50     سالآزمون پایان نیم

 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  
 چ) فهرست منابع پیشنهادي:

1)  Donald A. McQuarrie, Statistical Mechanics, Harper’s chemistry series, New York, 1976. 
2)  Terrell L. Hill, An Introduction to Statistical Thermodynamics, Dover, New York, 1986. 

 .   1398 اصفهان، صنعتی  دانشگاه انتشارات چهارم،  چاپ) غلامعباس پارسافر، ترمودینامیک آماري: مبانی و کاربرد ها، ویرایش دوم، 3

  

 1ترمودینامیک آماري دکتري  عنوان درس به فارسی: 

عنوان درس به  
 Statistical Thermodynamics Ph.D. I انگلیسی: 

 نوع درس و واحد 

 نظري  پایه  ترمودینامیک آماري کارشناسی ارشد  نیاز:دروس پیش 

 عملی  تخصصی   نیاز:هم دروس 

 2 تعداد واحد:
 

 عملی -نظري اختیاري  

  نامه رساله / پایان 32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............   کارگاه   سمینار    آزمایشگاه   سفر علمی    نیاز):نوع آموزش تکمیلی عملی (در صورت 
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 خوردگی پیشرفته  بنیادي و مفاهیم یادگیري   هدف کلی:
هاي زیستی و غیر زیستی، لایه روئین و خواص تئوري و مکانیسم خوردگی و بازدارندگی، حفاظت فلزات، خوردگی   اهداف ویژه:

 رسانایی و ....نیم
 ها:  مباحث یا سرفصلپ) 

اي بر خوردگی و اهمیت آن. فرایندهاي آندي و کاتدي خوردگی. هیدوژن و خسارات (تُردي) هیدروژنی. تک بلور، چندبلور مقدمه  -
 گیري سرعت خوردگی (کاهش جرم، پلاریزاسیون پتانسیوپویش، امپدانس و ...).هاي اندازهو مرز دانه. روش

با الکتروشیمی. تعیین نظري و تجربی -ي استرن آن. رابطه  ي تافل و استخراجرابطه   - گري و استخراج آن. خوردگی و ارتباط آن 
 جریان و پتانسیل خوردگی.

اي اي. مکانیسم خوردگی حفرهي رویین و خوردگی حفرهها. لایهکنندهها. اثر تزاید. روئین ي بازدارندگی خوردگی. بازدارندهنظریه  -
 اي. اثر سرعت جاروب پتانسیل. ثر یون کلرید. پلاریزاسیون آندي چرخهو بازدارندگی آن. ا

 رساناهاي اکسیدي، خواص رسانایی، ساختار نوار و خوردگی نوري.  نیم  -
ي امپدانس الکتروشیمیایی. ي اکسیژن. خوردگی و نظریهکنندهحفاظت آندي و کاتدي. نمودار اوانس و ارتباط آن با تافل. جمع   -

  ي نفوذي محدود و نامحدود).وذي واربورگ (استخراج رابطه براي لایهي نف رابطه
ي تنفس و خوردگی. اثرات بازدارندگی و خوردگی ناشی از  خوردگی میکروبی (متاثر از فعل و انفعالات ریزموجودات). پدیده  -

 ها.هاي الکتروشیمیایی مطالعات این سیستمریزموجودات. روش
 یادگیري متناسب با محتوا و هدف:ت) راهبردهاي تدریس و 

 ث) راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  
 درصد  40  سال هاي کلاسی در طول نیمفعالیت

 درصد  60     سال آزمون پایان نیم
 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  

 چ) فهرست منابع پیشنهادي: 
1) P. Marcus, Corrosion Mechanism in Theory and Practice, CRC Press (2012). 
2) N. Perez, Electrochemistry and Corrosion Science, Springer (2016) 
3) E. McCafferty, Surface Chemistry of Aqueous Corrosion Processes, Springer (2015). 
4) B. J. Little, J. S. Lee, Microbiologically Induced Corrosion, Wiley (2007). 
5) J.O’M. Bockris, Amulya K.N. Reddy and Maria Gaboa-Aldeco, Modern Electrochemistry, Kluwer 
Academic/Plenum Publishers, New York, Vol. ۲B (۲۰۰٤). 

  

 دکتري   خوردگی پیشرفته عنوان درس به فارسی: 

عنوان درس به  
 Advanced Corrosion (PhD) انگلیسی: 

 نوع درس و واحد 

 نظري  پایه  الکتروشیمی پیشرفته (با توافق استاد) نیاز:دروس پیش 

 عملی  تخصصی   نیاز:هم دروس 

 2 تعداد واحد:
 

 عملی -نظري اختیاري  

  نامه رساله / پایان 32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............   کارگاه   سمینار    آزمایشگاه   سفر علمی    نوع آموزش تکمیلی عملی (در صورت نیاز):
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 یکیالکترون يسامانه ها ی در طراح ی کوانتوم کیمکان يباکاربر دها یی آشناهدف کلی:  
 : تربیت دانشجویان براي استفاده از مفاهیم بنیادي در تحقیقاهداف ویژه

انگیزه ي اصلی، مکانیک کلاسیک (نوسانگر هماهنگ یک بعدي، نوسانگر هماهنگ در مولکول هاي دو اتمی،   : مقدمه ها:پ) مباحث یا سرفصل
 یط متلب. زنجیر تک اتمی خطی، زنجیر خطی دو اتمی)، الکترومغناطیس کلاسیک (الکترو استاتیک، الکترودینامیک)، تمرین بر اساس برنامه نویسی در مح 

و پراکندگی نور، تابش جسم سیاه و کوانتش نور، اثر فتو الکتریک و ذرات فوتون، ارتیاط کوانتومی ایمن، ار تباط بین   رویکرد مکانیک کوانتومی: تداخل 
موجی کوانتش فوتونی با کوانتش ذرات دیگر، پراکندگی و تداخل الکترون ها، چه هنگامی یک ذره موج است؟، معادله ي موج شرودینگر، توصیف تابع  

زاد، بسته ي موج الکترون و پراکندگی، اتم هیدروژن، جدول تناوبی عناصر، ساختار بلوري، خاصیت هاي الکترونی توده ي نیمه هادي  الکترون در فضاي آ
 هاو ساختارهاي ناهمگون، تمرین بر اساس برنامه نویسی در محیط متلب. 

زاسیون تابع موج و کاملیت، تقارن وارونگی در پتانسیل، پتانسیل چاه مستطیلی کاربرد معادله ي موج شرودینگر: تاثیر ناپیوستگی در تابع موج و شیب آن، نرمالی
به واسطه ي امواج    با سد انرژي بینهایت، حل عددي معادله ي شرودینگر، انتشار جریان،جریان در پتانسیل چاه مستطیلی با سد انرژي بینهایت ، انتشار جریان  

لت هاي مقیددر سه بعد و تبهگنی ویژه مقدارها، سد پتانسیل متناهی متقارن، ترابر و انعکاس حالت هاي نامقید، متحرك،  تبهگنی به عنوان نتیجه ي تقارن، حا
ه ي پتاسیل، تونل زنی  پراکندگی از سد هاي پتانسیل پله اي متفاوت، احتمال دانسیته ي جریانبراي پراکندگی در پله ها، تطابق امپدانس براي ترابرد واحد از پل

 و تونل زنی الکترونی، ترانزیستور الکترونی ناتعادلی، تمرین بر اساس برنامه نویسی در محیط متلب.  CMOS  اهش اندازه ي ترانزیستورهاي ذرات،  ک

تطیلی، احتمال یل مسانتشار الکترون: روش ماتریس انتشار، برنامه براي محاسبه ي احتمال عبور، تقارن بازگشت زمانی، ابقا جریان و ماترسی انتشار، سد پتانس
سی، تونل زنی رزنانسی عبور براي سد پتانسیل مستطیلی، عبور به صورت تابع انرژي، عبور رزنانسی، تونل زنی رزنانسی، ترانزیستور دو قطبیبه سد تونل زنی رزنان

ه هایی با پتانسیل تناوبی، تقریب تنگبست، اندازه حرکت  بین دو چاه پتانسیل، نوارهاي انرژي در پتانسیل تناوبی، نظریه ِ بلوخ، کاربرد ماتریس انتشار در سامان
، تونل زنی از میان سد انرژي بالا با پهناي محدود، تمرین بر اساس برنامه نویسی در محیط WKBبلور و جرم موثر الکترون، دیگر کاربرد هاي مهندسی: تقریب  

 متلب.

تباط آن  با نشر خود بخودي، نشر نوري بر اساس قاعده ي طلایی فرمی گولدن، افزایش نوري  لیزرهابر پایه نیمه هادي: نشر خودبخودي و القایی، جذب و ار
، معادله هاي سرعت دیودي لیزري نیمه هادي، روش هاي حل  FPدر حضور پراکندگی الکترون، طراحی دیود لیزري، حفره ي نوري، طول عمر فوتونی، لیزر  

 ، دلیل کار آمدي مدل، تمرین بر اساس برنامه نویسی در محیط متلب.عددي معادله ها،نوفه در نشر نوري دیود لیزري
 استفاده از روش هاي آموزش ماشینی و برنامه نویسیت) راهبردهاي تدریس و یادگیري متناسب با محتوا و هدف: 

 ث) راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  
 درصد  30    سال میدر طول ن ی کلاس يهاتیفعال

 درصد  35    سال میآزمون ن

 درصد    35     سالمین انیپا آزمون

 : کامپیوتر  مجهز به کتابخانه هاي محاسباتی ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه
 چ) فهرست منابع پیشنهادي:

1) Applied quantum mechanics, A. F. J. Levi, Cambridge University Press, 2006.  
2)  Quantum physics for scientists and technologists, Paul Sanghera, John Wiley & Sons, ۲۰۱۱.   

  

  3 شیمی کوانتومی عنوان درس به فارسی: 

 نوع درس و واحد Quantum Chemistry III انگلیسی: عنوان درس به 
 نظري  پایه  1کوانتومی   شیمی  نیاز: دروس پیش

 عملی  تخصصی   نیاز: همدروس 
 2 تعداد واحد: 

 
 عملی -نظري اختیاري  

  نامه رساله / پایان 32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............  کارگاه  سمینار   آزمایشگاه   سفر علمی  نوع آموزش تکمیلی عملی (در صورت نیاز):
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باهدف کلی:    بین ترمودینامیک آماري و روش شبیه سازي    نظریه هاي ترمودینامیک آماري  آشنایی  جامدات و مایعات، ارتباط 
 دینامیک مولکولی 

جامدات و مایعات و استفاده از شبیه سازي دینامیک مولکولی براي مطالعه    ترمودینامیک آماريمباحث کاربردي  ارایه     اهداف ویژه:
 ي آنها 

 ها:  پ) مباحث یا سرفصل
بی نظمی، معرفی و استفاده از مدل آیزینگ، روش حل ماتریس  -(جامدات): نقص هاي شبکه اي، پدیده بانظمیادامه بررسی بلورها  

مشخصه، روش هاي تقریبی (تقریب براگ ویلیام، شبه شیمیایی و کیکوچی)، معرفی معادله حالت براي مطالعه جامدات و محاسبه  
 فشار، استخراج معادله حالت به روش نیمه تجربی. مارنگان براي جامدات تحت - خواص آنها، معادله حالت تیت

ادامه مطالعه سیالات چگال (مایعات): معرفی نظریه سلول و نظریه ساختارهاي بامعنی براي مطالعه سیالات، معرفی نظریه اختلال و نظریه 
) قواعد نیمه تجربی حاکم  WCAو   BHوردشی براي محاسبه خواص ترمودینامیکی مایعات، مروري بر نظریه هاي اختلال ارایه شده (

)، معرفی معادله هاي حالت براي سیالات چگال نظیر معادله حالت واندروالس و  LIRبر سیالات چگال نظیر قاعده همدماهاي خطی (
 . LIRمعادله حالت 

اده از آن در تعیین  معرفی اصول و کاربرد روش شبیه سازي دینامیک مولکولی: ارتباط روش شبیه سازي با ترمودینامیک آماري و استف 
 خواص میکروسکوپی و ماکروسکوپی سامانه هاي پیچیده  

بررسی پیشرفت ها و پژوهش هاي نو در عرصه ترمودینامیک آماري: مروري بر مقالات جدید چاپ شده با موضوع ترمودینامیک 
 آماري و کاربردهاي آن. 

 ت) راهبردهاي تدریس و یادگیري متناسب با محتوا و هدف:
 ردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  ث) راهب

 درصد  50  سال  هاي کلاسی در طول نیم فعالیت
 درصد  50     سالآزمون پایان نیم 

 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  
 چ) فهرست منابع پیشنهادي: 

1)  Donald A. McQuarrie, Statistical Mechanics, Harper’s chemistry series, New York, 1976. 
2)  Terrell L. Hill, An Introduction to Statistical Thermodynamics, Dover, New York, 1986. 
3) S. Alavi, Molecular simulations: fundamentals and practice. John Wiley & Sons, 2020. 

 . 1398 اصفهان، صنعتی  دانشگاه انتشارات چهارم،  چاپ) غلامعباس پارسافر، ترمودینامیک آماري: مبانی و کاربرد ها، ویرایش دوم، 4

 2ترمودینامیک آماري دکتري  عنوان درس به فارسی: 

عنوان درس به  
 Statistical Thermodynamics Ph.D. II انگلیسی: 

 نوع درس و واحد 

 نظري  پایه  1ترمودینامیک آماري  دکتري  نیاز:دروس پیش 

 عملی  تخصصی   نیاز:هم دروس 

 2 تعداد واحد:
 

 عملی -نظري  اختیاري  

  نامه رساله / پایان 32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............   کارگاه   سمینار    آزمایشگاه   سفر علمی    نیاز):نوع آموزش تکمیلی عملی (در صورت 
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 عات پیشرفته در مبحث سینتیک شیماییوآشنایی با موض هدف کلی:
 اهداف ویژه:

 ها: پ) مباحث یا سرفصل
پدیده سینتیک  بر  بنیادي حاکم  قوانین  و  پیشرفته  مفاهیم  بر  واکنش مروري  انرژي  هاي شیمیایی.  دیدگاه سطح  شیمیایی،  هاي 

ي فصل مشترك و دینامیک حاکم بر آنها. اثر محیط بر  هاي مبتنی بر انتقال بار در ناحیهگذار. فرایندي حالت  پتانسیل و نظریه
ي قطبیده. سطح و کاتالیزورهاي ناهمگن. رویکرد مکانیسمی (نظري/تجربی) در بررسی فرایندهاي  سرعت واکنش و مدل پیوسته

واکنش  پدیدهشیمیایی.  و  رادیکالی  پلیمریزاسیونی،  جامدهاهاي  واکنش  فوتوشیمیایی/الکتروشیمیایی.  تکنیک -ي  هاي  سیال. 
 پیشرفته در مطالعات سینتیکی فرایندهاي شیمیایی.

 ت) راهبردهاي تدریس و یادگیري متناسب با محتوا و هدف:
 ث) راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  

 درصد  50  سال هاي کلاسی در طول نیمفعالیت
 درصد  50     سال آزمون پایان نیم

 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  
 

 چ) فهرست منابع پیشنهادي: 
 

۱) J. I Steinfeld, J.S. Francisco and W.L. Hase, Chemical Kinetics and Dynamics, Prentice 
Hall, Englewood Cliffs (۱۹۹۹). 

۲) K. J. Laidler, Chemical Kinetics, Harper and Row, New York (۱۹۸۷). 
۳) S. K. Upadhyay, Chemical Kinetics and Reaction Dynamics, Springer, New York (۲۰۰٦). 
٤) P. L. Brozenic, Chemical Kinetics and Process Dynamics in Aquatic Systems, Lewis Pub., Boca 

Raton (۲۰۰۲). 
٥) P. L. Houston, Chemical Kinetics and Reaction Dynamics, Dover Publication Inc., New York 

(۲۰۰۱). 
٦) H. Schemalzried, Chemical Kinetics of Solids, Wiley-VCH, Weinheim (۱۹۹٤). 
۷) P. W. Atkins, J. D. Paula, J. Keeler, Atkins' Physical Chemistry, ۱۱th ed., Oxford Univ. Press, 

Oxford (۲۰۱۸). 

 
  

 سینتیک شیمیایی دکتري  عنوان درس به فارسی: 

 نوع درس و واحد  Chemical Kinetics (PhD) عنوان درس به انگلیسی:
 نظري  پایه  شیمیایی (با توافق استاد)سینتیک  نیاز:دروس پیش 

 عملی    تخصصی   نیاز:هم دروس 

 2 تعداد واحد:
 

 عملی -نظري اختیاري  

  نامه رساله / پایان 32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............   کارگاه   سمینار    آزمایشگاه   سفر علمی    نوع آموزش تکمیلی عملی (در صورت نیاز):
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 با موضوعات جدید و متنوع در زمینه علم شیمی فیزیک و کاربردهاي آن آشنایی هدف کلی:  
 اهداف ویژه:

 ها: پ) مباحث یا سرفصل
موضوعات پژوهشی جدید در شاخه هاي مختلف شیمی فیزیک، بیان مبانی، مفاهیم و کاربردهاي ویژه آنها بر اساس آخرین  آشنایی با  

 پیشرفت هاي بین المللی موجود، تمرکز بر مقالات بین المللی و کتب معتبر مرتبط با موضوعات انتخابی 
  
 

 ت) راهبردهاي تدریس و یادگیري متناسب با محتوا و هدف:
 راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  ث) 

 درصد  60  سال هاي کلاسی در طول نیمفعالیت
 درصد  40     سال آزمون پایان نیم

 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  
 

 چ) فهرست منابع پیشنهادي: 
 اي مرتبط رشته کتب و مجلات معتبر بین المللی مرتبط با مباحث شیمی فیزیکی بدیع و بین 

 
 
 
 
 
 

  

 (دکتري)  1 باحث نوین در شیمی فیزیکم رسی: عنوان درس به فا

عنوان درس به  
 انگلیسی: 

New Topics in Physical Chemistry I 
(PhD) 

 نوع درس و واحد 

 نظري  پایه  با نظر استاد درس  نیاز:دروس پیش 

 عملی  تخصصی   نیاز:هم دروس 

 2 تعداد واحد:
 

 عملی -نظري اختیاري  

  نامه رساله / پایان 32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............   کارگاه   سمینار    آزمایشگاه   سفر علمی    نوع آموزش تکمیلی عملی (در صورت نیاز):
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 با موضوعات جدید و متنوع در زمینه علم شیمی فیزیک و کاربردهاي آن آشنایی هدف کلی:  
 اهداف ویژه:

 ها: پ) مباحث یا سرفصل
آشنایی با موضوعات پژوهشی جدید در شاخه هاي مختلف شیمی فیزیک، بیان مبانی، مفاهیم و کاربردهاي ویژه آنها بر اساس آخرین  

 پیشرفت هاي بین المللی موجود، تمرکز بر مقالات بین المللی و کتب معتبر مرتبط با موضوعات انتخابی 
  
 

 راهبردهاي تدریس و یادگیري متناسب با محتوا و هدف:ت) 
 ث) راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  

 درصد  60  سال هاي کلاسی در طول نیمفعالیت
 درصد  40     سال آزمون پایان نیم

 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  
 

 چ) فهرست منابع پیشنهادي: 
 اي مرتبط کتب و مجلات معتبر بین المللی مرتبط با مباحث شیمی فیزیکی بدیع و بین رشته 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  

 (دکتري)  2 باحث نوین در شیمی فیزیکم عنوان درس به فارسی: 

عنوان درس به  
 New Topics in Physical Chemistry II (PhD) انگلیسی: 

 نوع درس و واحد 

 نظري  پایه  با نظر استاد درس  نیاز:دروس پیش 

 عملی  تخصصی   نیاز:هم دروس 

 2 تعداد واحد:
 

 عملی -نظري اختیاري  

  نامه رساله / پایان 32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............   کارگاه   سمینار    آزمایشگاه   سفر علمی    نوع آموزش تکمیلی عملی (در صورت نیاز):
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 یادگیري و کاربرد نظریه ي تابعی چگالی هدف کلی:  
 اهداف ویژه:

 ها:  پ) مباحث یا سرفصل
 . مسئله ي ساختار مواد: تقریب آدیاباتیک، تقریب هسته هاي کلاسیکی 1

 هوکل، تابع همبستگی جفت، نظریه ي بس ذره اي–چاپمن، تجزیه و تحلیل دباي –. مسئله ي الکترونی: پوشش: تجزیه وتحلیل گوي 2
نقش الکترون در مواد، مدل هاي ارایه شده براي توصیف الکترون هاي یک بلور، تقریب الکترون   مقدمه و کلیاتی درباره مطالعه سیستم هاي بس ذره اي:.  3

ا  مستقل و نظریه نواري، مدل سامرفلد (ژله اي)، مشکلات روش الکترون هاي مستقل، روش موج تخت اصلاح شده، روش شبه پتانسیل، خواص مرتبط بهاي 
عد هوند)، الکترون، ممان مغناطیسی اتم (قوا-حالت پایه الکترونی و خواص مرتبط با حالت برانگیخته الکترونی ماده، مغناطش منبعث از برهم کنش الکترون

گالی، مقایسه کلی روش هاي کلاسیکی و کوانتومی در مطالعه سیستماتیک سیستم هاي بس ذره اي، معادله شرودینگر سیستم بس ذره اي، معرفی عملگر چ
یب الکترون هاي مستقل،  فاینمن، محاسبه کوانتومی تنش، قضیه تنش، قضیه ویریال، مکانیک آماري و ماتریس چگالی، تقر-گاز الکترونی و اعمال قضیه هلمن

 فاك، قضیه کوپمن، چگالی احتمال ساده و مرکب،تابع توزیع جفتی، انرژي پتانسیل سیستم هاي همبسته و غیر همبسته -روش هارتري و هارتري
 بستگی هم-هامیلتونی و ماتریس دانسیته مدل ژله اي، انرژي و حفره تبادلی، انرژي تبادلی   گاز الکترونی همگن (مدل ژله اي): . 4
فرمی، نواقص مدل  -فرمی، تقریب چگالی موضعی، استفاده از وردش براي رسیدن به رابطه اصلی توماس-نظریه توماس    مقدمات نظریه تابعیت چگالی:.  5

 دیراك -فرمی -فرمی به نظریه توماس-فرمی، تعمیم نظریه توماس-توماس
نمایش پذیر، فرمالیزم لوي و لوب، تعمیم قضایاي   vنمایش پذیر و    N، چگالی هاي  کوهن-قضایاي اول و دوم هوهنبرگاثبات    نظریه تابعیت چگالی:.  6

به دماي غیرصفر- هوهنبرگ تابعیت چگالی  نظریه  تعمیم  تابعیت چگالی سیستم و در    کوهن،  نظریه  و گرند کانونیک، رهیافت مرمین،  مجموعه کانونیک 
همبستگی، روش -همبستگی و تعبیر آن،  تابعی هاي متداول براي بیان تبادلی -له تبادلی شم و سیستم مجازي غیر برهمکنشی، جم-کلاسیک، رهیافت کوهن

پارینلو (دینامیک مولکولی کوانتومی)، کمینه  -شم از طریق قطري کردن هامیلتونی یا به روش کار-هاي دستیابی به خواص حالت پایه، حل معادلات کوهن 
 کردن تابعی چند متغییري انرژي 

 شام،  فازهاي متراکم: نظریه ي بلاخ، شرایط مرزي دوره اي -الکترونی در عمل: معادلات کوهن.حل مسئله ي 7

 ت) راهبردهاي تدریس و یادگیري متناسب با محتوا و هدف:
 ث) راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  

 ... درصد   سال هاي کلاسی در طول نیمفعالیت
 ... درصد      سال آزمون پایان نیم

 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  
 چ) فهرست منابع پیشنهادي: 

1)  Richard M. Martin, Electronic Structure, Cambridge University Press, 2004. 
2) Robert G. Parr and Weitao Yang, Density-Functional Theory of Atoms and Molecules, Oxford University 
Press, ۱۹۸۹. 

 ) ی چگال یتابع  يیه نظر اصول(  ویژه  موضوعات : یفارس به درس  عنوان

عنوان درس به  
 انگلیسی: 

Special Topics (Principles of DFT) 
 نوع درس و واحد 

 نظري  پایه  2و  1شیمی کوانتومی  نیاز:دروس پیش 

 عملی  تخصصی   نیاز:هم دروس 

 2 تعداد واحد:
 

 عملی -نظري اختیاري  

  نامه رساله / پایان 32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............   کارگاه   سمینار    آزمایشگاه   سفر علمی    نیاز):نوع آموزش تکمیلی عملی (در صورت 
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3) Jorge Kohanoff, , Electronic Structure Calculations for Solids and Molecules: Theory  and Computational 
Methods , Cambridge university press, ۲۰۰٦.  
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 و کاربردهاي روش شبیه سازي دینامیک مولکولی مفاهیم مبانی و  آشنایی با هدف کلی:  
 تدریس آخرین پیشرفت ها در عرصه شبیه سازي سامانه هاي پیچیدهاهداف ویژه: 

 ها:  مباحث یا سرفصلپ) 
ري،  مقدمه: تاریخچه، جایگاه مدل سازي و شبیه سازي در مطالعه سامانه ها، ارتباط بین شبیه سازي مولکولی رایانه اي با روش هاي تجربی و نظ  -1

اساس مکانیک آماري،  دیدگاه مکانیک کلاسیکی حل مساله، تعیین خواص ماکروسکوپی با اعمال متوسط گیري هاي زمانی در مجموعه ها بر 
 اساس شبیه سازي دینامیک مولکولی کلاسیکی و شبیه سازي مونت کارلو، توانمندي ها و محدودیت هاي روش شبیه سازي دینامیک مولکولی.

رله، جهش  اصول شبیه سازي دینامیک مولکولی: انتگرال گیري از معادله هاي حرکت نیوتن، معرفی الگوریتم هاي انتگرال گیري (الگوریتم و  -2
ینامیک قورباغه اي و سرعتی ورله)، معرفی پتانسیل هاي درون مولکولی و بین مولکولی و انتخاب میدان نیرو، بیان مراحل نوعی انجام شبیه سازي د

نیرو))،  مولکولی کلاسیکی {(ایجاد پیکربندي مکانی و سرعت اولیه ذرات)، (طراحی مدل برهم کنش بین ذرات (پتانسیل پیکربندي یا میدان  
ارداد  (اجراي برنامه شبیه سازي و به تعادل رسانی سامانه)، (نمونه برداري، متوسط گیري و محاسبه خواص)}، شرایط مرزي تناوبی، شعاع قطع و قر

، ...،NVE  ،NVT  ،NpTترین تصویر، اصول بقا، شبیه سازي دینامیک مولکولی کرات سخت و نرم، دینامیک مولکولی در مجموعه هاي   نزدیک
 هوور، روش جمع اوالد. -نوزه   ترموستات و باروستات

آنالیز نتایج شبیه سازي، محاسبه خواص و کاربردهاي شبیه سازي: روش هاي محاسبه خواص از روي داده هاي خروجی شبیه سازي، تعیین    -3
مبستگی زمانی، نحوه محاسبه ضریب نفوذ،  ) و ترمودینامیکی، تعیین رفتار دینامیکی و خواص وابسته به زمان، توابع هg(r)خواص ساختاري (

نویسی   محاسبات مربوط به انرژي آزاد، تحلیل نتایج و ارزیابی خطاها، معرفی مقالات کاربردي شبیه سازي در زمینه هاي مختلف، آشنایی با برنامه 
 رایانه اي جهت آنالیز و محاسبه خواص.

ي دینامیک مولکولی: ساختار کلی نرم افزار، فایل هاي ورودي و خروجی برنامه شبیه  آشنایی عملی با برخی نرم افزارهاي متداول شبیه ساز  -4
  سازي با مثال عملی، آشنایی با نحوه اجراي برنامه ها و ابزارهاي کمکی جهت آنالیز و محاسبه خواص، معرفی الگوریتم هاي مورد استفاده و 

 قابلیت هاي نرم افزاري.       
 یري متناسب با محتوا و هدف:ت) راهبردهاي تدریس و یادگ

 ث) راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  
 درصد  50  سال  هاي کلاسی در طول نیم فعالیت

 درصد  50     سالآزمون پایان نیم 
 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  

 چ) فهرست منابع پیشنهادي: 
۱)  M. P. Allen and D. J. Tildesley, Computer Simulation of Liquids, Oxford University Press, Oxford, ۱۹۸۷ 
۲)  Daan Frenkel and Berend Smit, Understanding Molecular Simulation, ۲nd edition, Academic Press, San Diego, ۲۰۰۲. 
۳)  J. M. Haile, Molecular Dynamics Simulation: Elementary Methods, Wiley, New York, ۱۹۹۲. 
٤)  Andrew R. Leach, Molecular Modeling: Principles and Applications, Prentice-Hall, Essex, England, ۱۹۹٦. 
٥) S. Alavi, Molecular simulations: fundamentals and practice. John Wiley & Sons, ۲۰۲۰. 

 ) ی مولکول کینامید يساز  ه ی(شب  ژه یو موضوعات : یفارس به درس  عنوان

 نوع درس و واحد  Special Topics (Molecular Dynamics Simulation) انگلیسی: عنوان درس به 
 نظري  پایه  ، با نظر استاد درس1ترمودینامیک آماري  نیاز:دروس پیش 

 عملی  تخصصی   نیاز:هم دروس 

 2 تعداد واحد:
 

 عملی -نظري اختیاري  

  نامه رساله / پایان 32 تعداد ساعت: 

 موارد دیگر: ..............  کارگاه    سمینار   آزمایشگاه   سفر علمی   آموزش تکمیلی عملی (در صورت نیاز):نوع 

 ) مبانی : پیشرفته  محاسباتی و نظري شیمی(   ویژه  موضوعات : یفارس به  درس عنوان
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 مبانی موضوعات پژوهشی در شاخه شیمی نظري و محاسباتی پیشرفته آشنایی با هدف کلی:  
 اهداف ویژه: 

 ها: پ) مباحث یا سرفصل 
  ت ی تابع  ي   هینظر   ونی فرمولاس  ، یتعادل  ریغ  و  یتعادل   يها  کاربرد  يبرا  ه یاول  دهیا :  یچگال  تی تابع  ه ینظر  اصول .  1 : یالکترون   ساختار   یکوانتوم   محاسبات بخش  

 . کاربرد   و يساز  يمواز: اسیمق بزرگ تخت موج توابع ي هیپا  بر یچگال
  ي کارلو (مونت    است  شده  انجام  ستمیس  ي  اندازه  به  توجه  با   مناسب  يبند  اسیمق  که  یصورت  در  حیصح  طور   به   يا  ذره  اریبس  نگریشرود   ي  معادله   حل   یچگونگ.  2

 افته ی  توسعه يها ستمیس و بزرگ  يها مولکول يبرا شده جفت ي خوشه يها روش ).یکوانتوم
 ساحتار   کل،  يانرژ  ي  محاسبه  يبرا  يانرژ  هیتجز   ي   هیپا  بر  يها  روش   .ی کوانتوم  یمیش  يها  روش  و  شده  نرمال  ينوار  ساختار  ي  هینظر:    بسته  هم  ایقو   يها  الکترون.  3
 . نیآغاز  يها  روش سطح در بزرگ يها ستمیس یمولکول  حواص و ها
 بست  تنگ روش. 6)       نی آغاز يها روش  هیپا(بر   یکوانتوم    یمولکول کینامید . 5      یمولکول کینترونیاسپ. 4
 ه یو اصول اول یمبان  نگریشرود ي معادله حل در  یعصب  يها شبکه کاربرد. 8     .بزرگ يها ستمیس  يبرا ONIOM. روش  7
 ه یاول اصول و  یمبان یمصنوع یعصب   ي  شبکه کمک  با یکوانتوم یمیش  یمحاسبات يها داده  از  الگو استخراج. 9

 : یمولکول ک ینامی د يساز  هی بخش  اصول شب
آنها استفاده    يبر مبنا  یمولکول   يساز  هیشب  يمجموعه) که روش ها   م،ی(احتمال، تابع تقس  يآمار  کیمکان  هیپا   می: اشاره به اصول و مفاهيآمار  کی بر مکان  ي.  مقدمه ا 1
شبیه  ی کل  گاهی اساس و جا ،یکینامیترمود   يها   تیکم زیو خ  افتآماري،   يشوند،تعیین خواص ماکروسکوپی با اعمال متوسط گیري هاي زمانی در مجموعه ها  یم

.  2  . مولکولی  دینامیک  سازي  شبیه  روش   هاي  محدودیت   و   ها  توانمندي   ،یمحاسبات  ي روشها  نیسازي دینامیک مولکولی کلاسیکی و شبیه سازي مونت کارلو در ب
 ي ذره ا اریبس يها ستمیس  يبرا کیکلاس  کیمکان يریکارگ  بهاصول شبیه سازي دینامیک مولکولی: 

 ت) راهبردهاي تدریس و یادگیري متناسب با محتوا و هدف:
 ث) راهبردهاي ارزشیابی (پیشنهادي):  

 درصد  50  سال هاي کلاسی در طول نیم فعالیت 
 درصد  50    سال آزمون پایان نیم 

 ج) ملزومات، تجهیزات و امکانات مورد نیاز براي ارائه:  
 چ) فهرست منابع پیشنهادي:   .۱

1. Materials Research by Means of Multiscale Computer Simulation, MRS Bulletin, ۲۰۰۱. 
2. Atomistic Theory and Simulation of Fracture, MRS Bulletin, ۲۰۰۰. 
3. A. P. Sutton: Electronic Structure of Materials, Clarendon Press, ۱۹۹٤. 
4. D. G. Pettifor: Bonding and Structure of Molecules and Solids, Clarendon Press, ۱۹۹٦. 
5. W. A. Harrison: Tight-Binding Methods, Surface Science ۳۰۰, ۲۹۸, ۱۹۹٤. 
6. M. E. J. Newman and G. T. Barkema: Monte Carlo Methods in Statistical Physics, Clarendon Press, ۱۹۹۹. 
7. M. P. Allen and D. J. Tildesley, Computer Simulation of Liquids, Oxford University Press, Oxford, ۱۹۸۷. 
8. Daan Frenkel and Berend Smit, Understanding Molecular Simulation, ۲nd edition, Academic Press, San Diego, 

۲۰۰۲. 
9. J. M. Haile, Molecular Dynamics Simulation: Elementary Methods, Wiley, New York, ۱۹۹۲. 
10. Andrew R. Leach, Molecular Modeling: Principles and Applications, Prentice-Hall, Essex, England, ۱۹۹٦. 
11. K.T. Schütt , M. Gastegger, A. Tkatchenko, K.-R. Müller & R.J. Maurer, Unifying machine learning and quantum 

chemistry with a deep neural network for molecular wave- functions, Nature Communications, 
https://doi.org/۱۰٫۱۰۳۸/s٤۱٤٦۷-۰۱۹-۱۲۸۷٥-۲. 

12. S. Alavi, Molecular simulations: fundamentals and practice. John Wiley & Sons, ۲۰۲۰.  
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 مبانی و کاربردهاي موضوعات ویژه پژوهشی در شاخه شیمی نظري و محاسباتی پیشرفته  آشنایی باهدف کلی:  

   محاسباتی و نظري  شیمی با   مرتبط يا  یانه را يبا برنامه ها ییآشنا یشرفته،پ محاسباتی هاي مهارت کسب اهداف ویژه:
 ها:  پ) مباحث یا سرفصل 

حل    يبرا   یبیتقر  يروش ها   ی معرف ،    ی الکترون  یاربس  ي ها   یستمبه دست آوردن تابع موج  س  ي. روش ها1  تابع موج):  یل تحل  هاي  روش(  کوانتومی   محاسباتبخش  
  اتم روش. 2، کم)-یو دبل-کوانتو اسپرسو ، ان ین،نرم افزارو کار با آن و استخراج تابع موج ( به عنوان مثال نرم افزار گوس یک ی معرف ، و استخراج تابع موج ینگر شرود يمعادله   

  ی الکترون  ي  یته و خواص دانس  ي توپولوژ  ی، اتم  یخواص پاسخ ده   یمی، در ش  ینلاگرانژ  ياتم در مولکول، روش  ها  یکوانتوم  ي  یهنظر  ی معرف ،  موج  تابع  تحلیل  براي مولکول   در
که مباحث  اتم در مولکول به صورت    ينرم افزار اتم در مولکول به عنوان ابزار  یمعرف ،  سطح يفعال در رو يها  یگاه جا  یبررس  ياتم در مولکول برا  ي  یهدر جامدات،کاربرد نظر

  مستقر،   طبیعی   هاي  اربیتال  چگالی،  ماتریس  : یونريپ  یعی طب  یتالارب  یل وتحل  یه روش تجز  نظريی  ینه و زم  یمعرف،  پیوندي  طبیعی  اربیتال   تحلیل  و   تجزیه .  3  شود.  ی تجربه م  یعمل
  یتالبا استفاده از ارب  یدر عناصر جدول تناوب   یمولکول  يها یوندپ  ، یونیو    یکالکترواستات   يها   یوندپ،  غیره   و   آنها  وزن   و  طبیعی  رزنانس ساختارهاي  مستقر،  غیر  طبیعی   هاي   اربیتال 

  یتالارب   يها   یلو تحل  یه که تجز   يبه عنوان ابزار  ٥.NBOنرم افزار    ی معرف   ،  یونديپ  یعیطب  ي ها  یتال مزدوج شدن و فوق مزدوج شدن با استفاده از ارب   ،  یونديپ  یعی طب  يها
  و......)  ی طول  یاستبهگن، مق  یر تبهگن و غ  یگاز الکترون  یه،خواص پا  ي، همگن دو بعد  یز الکترون( گا  یه اول  یممفا ه  ،  کوانتومی  ترابرد.  4  است.  یربا آن ها امکان پذ  یوندي پ  یعی طب
،  بدست آوردن فرمول لانداور یت،هدا  يبرا یکوانتوم یح تصح   ی،مزوسکوپ يها   یستمهال، اغتشاش در س  یاثر کوانتوم یت،در هدا یزافت و خ یک،ترابرد بالست ي،ترابرد نفوذ ،

  شبکه گیري کار به  راستاي  در پایتون  نویسیرنامه ب کند. ی را محاسبه م یک ترابرد بالست ي بس ذره ا ي که با استفاده از تابع موج سامانه ها PWCONDو کار با نرم افزار  یمعرف 
 مصنوعی  عصبی ي  شبکه از استفاده  با  فعالیت و  ساختار بین ي رابطه  استخراج نوعی مثال ، مصنوعی عصبی ي هاي

 آن  يو  کاربردها  يساز یه مختلف به کمک روش شب يخواص  سامانه ها یینتع :ی مولکول ینامیکد يساز  یه بخش شب
نمونه: تعیین خواص    يسازي، برا.  آنالیز نتایج شبیه سازي، محاسبه خواص و کاربردهاي شبیه سازي: آشنایی با روش هاي محاسبه خواص از روي داده هاي خروجی شبیه  1

ها و    مولکول)، تعیین رفتار دینامیکی  نانومتري  یا  اي(توده    مختلف  هاي  حالتخواص ترمودینامیکی سامانه ها در    یین تع  ،)یشعاع  یع(توابع توزمواد  مختلف  فازهايساختاري  
فوذ و بهبود آماري متوسط گیري ها، محاسبات مربوط به انرژي آزاد، تحلیل نتایج و ارزیابی  خواص وابسته به زمان با استفاده از توابع همبستگی زمانی، نحوه محاسبه ضریب ن

 یستمس  يها  یتبا استفاده از قابل  یمحاسبات علم    انجام  در  مهارت  افزایشخطاها در شبیه سازي دینامیک مولکولی، معرفی مقالات کاربردي شبیه سازي در زمینه هاي مختلف،  
.  آشنایی عملی با برخی نرم افزارهاي متداول شبیه سازي دینامیک مولکولی: بیان ساختار کلی نرم افزار،  2 ه نویسی رایانه اي جهت آنالیز و محاسبه خواص. برنام  ینوکس،عامل ل

لیز و محاسبه خواص، معرفی الگوریتم هاي مورد معرفی فایل هاي ورودي و خروجی برنامه شبیه سازي با مثال عملی، آشنایی با نحوه اجراي برنامه ها و ابزارهاي کمکی جهت آنا
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