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 يبرا مناسب ینیگزیجا عنوان به زین و استخوان يبندشکسته و درمان م،یترم در سخت وفعال به دلیل توانایی پیوند بافت نرم شیشه زیست    دهیچک

 شهیمطالعه ساختار ش يبرا گرومکس افزارنرماز  استفاده با یمولکول کینامید يسازهیشب از مقاله نیا در. است گرفته قرار توجه مورد گوش يهااستخوانچه

 کیشد. سپس  يسازمدلمورد نظر  فعالستیز شهیش ستمیس ل،یدروکسیه يهاگروه جادیاستفاده شد. براي ا ژل - سل روش به شده يسازهیشب فعالستیز

جرم  ینفوذ و چگال بیضر ،یو ساختار داخل دیمورد مطالعه اعمال گرد ستمیبا نرخ ثابت بر س نیدرجه کلو 923 یال 298 ییدر بازه دما یحرارت کلیس

 فعالستیز شهیبراي مطالعه ساختار ش یشعاع عیقرار گرفت. توابع توز یابیمورد ارز يوندیپ يایو زوا وندیطول پ ،یدروژنیه يهاوندیپتعداد  ،یمولکول

 اساسبر. باشدیم داریپا ستمیس و نهیبه مکاندر  يریمواد به قرارگ لیتما انگریب وندهایو طول پ ایزوا يسازهیشب جیو نتا هامولکول. بررسی چگالی شد مطالعه زین

در ایجاد توزیع یکنواخت ترکیبات و عناصر در سامانه  CaO و 2SiO ترکیباتسازي، ریزدر محیط جعبه شبیه 5O2P ترکیبهاي مرتبط با تحرك کمتر ریزفتهای

توان ادعا نمود که اي شدن میها به روش تابع توزیعی شعاعی در جعبه و با اعتماد به نسبت خوشهبررسی ضریب نفوذ و توزیع مولکول تأثیرگذار هستند. با

  .قبول و منطقی استهاي گوناگون قابلها در مولکولاند و فاصله بین اتماجزاي موجود در سامانه، توزیع نسبی یکنواختی داشته

  ی.ساختار مولکول ،یشعاع عیتابع توز ،یمولکول کینامید يسازهیفعال، شبستیز يهاشهیش :يدیکلمات کل

Simulation of the Structure 58SiO2–38CaO–4P2O5 Bioactive Glass 
Nanoparticles at Atomic Scale by Molecular Dynamics  

Seyed Mohammad Ahmadi1, Aliasghar Behnamghader*2, Azadeh Asefnejaad1 

1Islamic Azad University, Science and Research Branch, Department of Biomedical Engineering, Tehran, Iran. 
2Materials & Energy Research Center, Department of Nanotechnology and Advanced Materials, Karaj, Iran.  

Abstract    bioactive glasses are widely employed in repair and treatment of bone defects and also as an appropriate 
replacement for the ossicles in middle ear owing to their bonding ability to hard and soft tissues. In this research, the 
molecular dynamics package (GROMACS) was used to study the structure of bioactive glass synthesized by sol-gel 
method. To create related hydroxyl groups, the bioactive glass system was modeled. Then, a thermal cycle at 
temperature of 298-923 K with a constant rate was applied to the studied system and several parameters such as the 
internal structure, penetration coefficient, density and molecular weight, number of hydrogen bonding, bond length and 
bond angles were evaluated. Finally, the radial distribution functions were analyzed to study the structure of the 
bioactive glass, and the effect of the synthesis method on the bioactive glasses was also determined. The evaluation of 
the molecules density and simulation results of the bond angles and lengths indicated that materials are tend to be 
placed in the optimal condition and sustainable system. Due to the higher molecular weight of P2O5 and its lesser 
movement throughout the box, SiO2 and CaO species played more important role in the uniform distribution of 
materials through the system. By determining the diffusion coefficient and molecules distribution via radial distribution 
function method in the simulation box, it was concluded that the system components had a fairly uniform distribution 
and there was an acceptable and logical distance between atoms in almost every molecule. 

Keywords: Bioactive Glass, Molecular Dynamics Simulation, Radial Distribution Function, Molecular Structure. 
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  مقدمه - 1

ها و صدمات استخوانی، نیاز به در بسیاري از شکستگی

کننده براي ترمیم بافت استخوانی وجود مواد جایگزین یا پر

معدود  ءجز سیلیکاتی پایه با فعالزیست هايدارد. شیشه

که توانایی پیوند شیمیایی با  هستندفعال هاي زیستبیوسرامیک

 شیشه مشخص از هاي نرم و سخت را دارند. ترکیباتبافت

 به به اتصال قادر  P2O5و CaO ,SiO2شامل  فعالزیست هاي

 هستند الیافی هايلایه همداخل بدون سخت و نرم هايبافت

 هاي بسیاريتلاش بیومواد پژوهشگران اخیر، هايسال ]. در1[

 دریافتند دادند. آنها انجام فعالزیست هايشیشه پیشرفت براي

 به نسبت شـوند،تهیه می ژل -سل روش به که هاییشیشه

 ترکیبات ذوبی تجـاري متداول و روش به شده تهیه هايشیشه

 دلیل به هاشیشه این در با استخوان بنديهم و دارند تريساده

 یک شبکه فرآیند این ]. در3- 2[ است متخلخل بیشتر ساختار

 اتاق و دماي در متعدد پیوندهاي ایجاد با اکسید یک از گسترده

 و فرآیند پذیريتکرار به بسته. گرددمی تشکیل زمان به مرور

 بلوري شده ماده تولید شبکه، مونومرهاي ساختار نوع چنینهم

  ].4[ است شکلبی صورت به یا

 سطح ژل -سل روش به شده تهیه فعالزیست شیشه

 دهنداز خود نشان می بالاتري فعالیزیست در نتیجه و بالا ویژه

سطح  روي بر آپاتیت لایه یک تشکیل طریق از این مواد. ]2[

. کنندبرقرار می شیمیایی پیوند نرم بافت یا و استخوان با خود

 هافسفات کلسیم با مقایسه در فعالزیست شیشه دیگر مزیت

 فعالیت و تکثیر که ها استآن ترکیب در Siعنصر  حضور

هـاي ]. شیشـه5[ بخشدمی بهبود را استئوبلاست هايسلول

کارگیري به شکل پودر و یا بالک، به هعلاوه بر ب فعالزیست

 هم لعنوان پوشش بر روي آلیاژهاي فلزي به منظور حصو

خصوصیات ها با فعالی این شیشهزیسـت خصوصـیات نزمـا

 ژل -سـل ]. فراینـد6[ روندکار میمکانیکی بالاي فلزات به

 زیست شیشه آوردن ترکیبات دسـتبـه بـراي مناسب روشـی

 ساختار کنترل از با استفاده ].7[ ستا آنها ساختار کنترل و فعال

 فعالزیست هاينانومتر در بیوسرامیک حد در ذرات اندازه و

 و فیزیکی تر و خــواصمطلوب فعالیزیست به توانمی

 روي بر مطالعه گذشته، در ].9-8[ کرد پیدا دست بهتر مکانیکی

 به طور عمدهبه فعالهاي زیستشیشه خواص و ساختار

کنون تا. شدمی محدود خطا و سعی بر مبتنی هاي تجربیروش

فعال انجام هاي زیستسازي شیشهخـصوص شبیه در مطالعاتی

مولکولی  دینامیک سـازيتوان شبیهجمله میشده است. از آن 

و همکارانش انجام  1به روش ذوبی اشاره کرد که توسط پدونه

ژل انجام  -سازي به روش سلکه شبیه]. هنگامی11-10[ شد

چون فرآیندهاي تراکم و چگالش گیرد، پارامترهاي مختلفی هم

 سازيشبیه سازي دخیل هستند. بنابراین،در روند اجرایی شبیه

طور عمده بر هژل در مطالعات گذشته، ب -به روش سل ايرایانه

هاي خاص در طول فرآیند سازي برخی از جنبهروي مدل

 سیستم سازي درهاي شبیهتفاوت ترینمهم از یکیمتمرکز بود. 

 حضور سبب به چگالی بودن کم ذوبی، روش با ژل -سل

 در NVT 2هنگرد از کهصورتی در. باشدمی OH هايهگرو

 باید سیستم چگالی شود، استفاده مولکولی دینامیک سازيشبیه

 هايشیشه مهم هايمشخصه دیگر ]. از12[ گردد مشخص

 هیدروکسیل هايهگرو حضور ژل، - سل روش به شده ساخته

 هايهگرو میزان] 15-13[ اندکرده گزارش محققین .باشدمی

حدود  در سیلیکاتی پایه هايشیشه در هیدروکسیل

group/nm25 بر اي کهمطالعه نتایج در مقدار این که باشد،می 

 گرفت صورت 80SiO2-15CaO-5P2O5شیشه  سطحی خواص

  .شد منتشر

مولکولی با استفاده  دینامیک روش از حاضر در تحقیق

 پر از یکی عنوان به )،GROMACSافزار گرومکس (از نرم

 مواد، براي سازيشبیه هايروش و معتبرترین کاربردترین

فعال               ساختار و خواص شیشه زیست مطالعه

58SiO2-38CaO-4P2O5 است. شده استفاده اتمی مقیاس در  

 روش تحقیق - 2

  مورد مطالعه ستمیسازي سهیشب  1- 2

در هنگـرد  5/4گرومگس  يافزاربسته نرم قیتحق نیدر ا

NVT کار گرفته ه(تعداد ذرات ثابت، حجم ثابت و دما ثابت) ب

و  یواقع طیشرا جادیا يسازي براهیشد. در تمام مراحل شب

 روین دانیاز م یطیمح طیها و شراوندیها و پکنشاعمال برهم

OPLS3 يبر رو یجزئ يشده استفاده شد. بارها نهیبه 

 
1 Pedone   
2 Ensemble 
3 Optimized Potentials for Liquid Simulations 
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 یمدل کوانتوم  يریکارگهبا ب يسازهیشبجعبه  يهامولکول

   .]16محاسبه شدند [ 1فوك يهارتر

 لیها، انتخاب نوع پتانسسازيهیبخش بعدي در شب 

 لیمنظور از پتانس نیباشد. بدیم يسازهیمورد استفاده در شب

 هیجونز استفاده شده است. پارامتر مهم بعدي در شب -لنارد

 باشد.یم یکیالکترواستات روهايیها، بخش مربوط به نسازي

استفاده  2ها از روش جمع اوالدسازيهیشب نیمنظور در ا نیبد

  شد.

جهت مقابله با شکستن  یدرون مولکول دیاعمال ق يبرا

استفاده شد.  LINCS3 تمیذات مواد از الگور رییها و تغوندیپ

 يبرا هیثاندو فمتو یگام زمانبا  Leap frog تمیالگور نیچنهم

 تمیالگور نیکه در ا ]17[کار گرفته شد به يعدد يریگانتگرال

 به یدر زمان قبل آن تیهر ذره در زمان بعد، از موقع تیموقع

 میتر و قابل تعمقیدق جیبه نتا یابیبه منظور دست.دیآیدست م

4متناوب ( يمرز طیبزرگتر از نانومتر، از شرا يهابه اندازه
Pbc (

در محاسبات استفاده شد. سپس به منظور  zو  x ،yدر سه بعد 

و کاهش زمان محاسبات و  يسازهیکوتاه نمودن زمان شب

ها در فواصل دورتر، کنشکردن از برهم نظرطور صرفنیهم

با  يسازهینانومتر انتخاب شد. شب یک یدروالسشعاع قطع وان

که  یدر درون مکعب یطور تصادفهاتم ب 2000قرار دادن حدود 

. دیآمده است آغاز گرد 1آن در جدول  یاتم بیو ترکابعاد 

 يو جا ]12[ 5پِرایوِن یبراساس روش تجرب شهیش چگالی

©افزار نرمدر  يگذار
SciGlass 18[ دگردی محاسبه .[  

باشد. یم هیثانفمتو دوسازي در حـد زمانی شبیه گام

 ياجزا يبر رو يانرژ يبا استفاده از حداقل ساز يسازهیشب

آن  ییانتها يو دما 298  ستمیآغاز شد. دماي اولیه س ستمیس

درجه کلـوین در نظـر گرفته شد. سپس با استفاده از  923

کنترل  هیثانکویپ 5/0کوپل  یبا ثابت زمان V-rescaleترموستات 

و  ونیناسیکلس ندیفرآ يسازهیدما در شب رییشد. به منظور تغ

 تمیلگورا گرومکس به نامافزار نرم تیاز قابل عیسرد کردن سر

 يبرا هیاول ری، مقاد1استفاده شد. جدول  6شده يساز هیشب دیتبر

  دهد.یرا نشان م يسازهیآغاز شب

 
1 Hartree-Fock 
2 Ewald sum method 
3 linear constraint solver 
4 Periodic boundary condition 
5 Priven     
6 Simulated annealing 

  .يسازهیآغاز شب يبرا هیاول ریمقاد .1جدول

بیترک  58SiO2-38CaO-4P2O5 

nSi 1102 

nCa 722 

nO/nH 64/3338  

nP 152 

g/cm3(  633/2( یچگال  

 43 (Å)اندازه سلول 

سازي به شرح هیاي شبمرحله چهار ندیفرآ حات،یتوض نیبا ا

  صورت گرفت: ریز

 8انرژي سازيکمینه و سازيشبیه 7جعبه تشکیل الف)

 شبیه ، محفظه1ترکیبی گزارش شده در جدول  نسبت اساسبر

 در g/cm3 (633/2(  چگالیاتم با  2040حاوي  سازي مکعبی

 این. شد تشکیل متناوب مرزي شرایط تحت و اتاق دماي

 براي تا گرفت قرار انرژي سازيکمینه مراحل  سیستم تحت

 .شود آماده 9تعادل

 باید ،کنشبرهم شروع از قبل سیستم اولیه تعادل )ب

 خود انرژي سطح ترینپایین یعنی تعادل حالت به سیستم

 دینامیکتحت  ns 10 مدت به سیستم منظور این براي. برسد

 و K 298 دماي در) NVTحجم ثابت و دما ثابت (در هنگرد 

 سیستم، تعادل وضعیت کنترل براي. گرفت قرار اتمسفر فشار

 تا شد کنترل پیوسته طوربه زمان حسببر دما و انرژي تغییرات

 تعادلی مقادیر حول اندك نوسانات با پارامترها این کهجایی

  .شدند تثبیت

 بین فواصل سیستم، تعادل از پس کنشبرهم ایجاد) ج

 بین و شده گیرياندازه دوبهدو صورت به واکنشی هايمکان

) nm1واکنش ( قطع فاصله محدوده در که مناسب هايمکان

 انرژي سازيکمینه مرحله سپس. شد ایجاد پیوند داشتند، قرار

. گرفت سیستم صورت در ایجاد شده هايتنش رفع منظور به

  دما و ثابت-دینامیک حجم تحت سیستم مرحله، این از بعد

تا  گرفت قرار  )K 923بالا ( دماي در NVT)هنگرد  در( ثابت

فرآیند کلسیناسیون انجام  سیستم، جنبشی انرژي افزایش با

 داده نمایش 1 شکل در فرآیند از بعد سازيشبیه گیرد. جعبه

 .است شده

 
7 Box 
8 Energy Minimization 
9 Equilibration 
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به رنگ  یژناکس هاياتم زرد، رنگ به فسفر هاياتم

 رنگ به سیلیسیم هاياتم و سبز رنگ به کلسیم  هاياتمقرمز، 

  .است شده داده نشان آبی

 در که نهایی محصول دماي سیستم نهایی تعادل) د

 هنگرد در ثابت نرخبود، با  یدهرس K 923 مقدار به قبل مرحله

NVT  دمايبه K 298  سپس. شدبازگردانده ns 10ینامیک، د 

NVT  شد اعمال سیستم روي بر(ب)  مرحله مشابه تنظیماتبا 

 اعمال دینامیک با نهایت، در .رسد خود حالت پایدارترین به تا

NVT شد ایجاد و ذخیره لازم هايسیستم، پیکربندي روي بر 

 ساختار تحلیل و ماده خواص محاسبه بعدي براي مراحل در تا

 10هاي اتمی هر همسایه فهرستگیرد.  قرار استفاده مورد آن

  رسانی گردید.ثانیه بروزفمتو

  بحث و جینتا - 3

  یساختار داخل نییتع  1- 3

 یک یافتن احتمال بیانگر (RDF1)شعاعی  توزیع تابع

 اختیاري مرکزي مولکول یک از خاص ي فاصله در مولکول

 چنین توان می عمل در. است مولکولیبین ي فاصله r که است

 در و تعادل در ها مولکول محلی چگالی نمایانگر که اندیشید

 .است مرکزي مولکول از r ي فاصله

 مولکول به نسبت SiO2 مولکول شعاعی ، توزیع2شکل 

 دهندهنشان ،x محور. دهدمی نشان را CaO, P2O5 ,OH هاي

 ،y محور و) حسب آنگستروم بر( سازيجعبه شبیه یال طول

 قابل. دهندمی نشان هم به نسبت را مولکول دو حضور احتمال

 که بود یک برابر سازيشبیه در تجمعی نسبت که است ذکر

شکل  .دهدمی نشان را جعبه داخل یکنواخت توزیع دهندهنشان

  دهد.سازي را نشان می، سل یا جعبه شبیه1

 نشان) 2(شکل  هامولکول یشعاع عیتوز که طورهمان

 فواصل در یمولکولنیب کنشبرهم احتمال نیشتریب دهدیم

 اشکال یپوشانهم از و افتدیم اتفاق آنگستروم کی حداکثر

 کنشبرهم ییتوانا هامولکول کدام افتیدر توانیم فوق

  .داشت خواهند را گریکدی با يشتریب

 
1 Radial Distribution Functions 

  
  افزار گرومکس.شده با نرم يسازهیشب شهیساختار ش .1شکل 

 فواصل در هاپیک رفتن بین دهد، ازنشان می 2شکل 

 ساختاري نظم وجود عدم براي دلیلی آنگستروم، دو از دورتر

 در علاوه،به. است شده سازيشبیه هايسیستم در 2برد بلند

 می میل یک عدد به مولکولی،بین RDF مقادیر دور، فواصل

 هايمدل ساختار بودن آمورف دهندهنشان نکته دو این. کنند

آنالیز  دست آمده ازههستند که مطابق با نتایج ب شده سازيشبیه

 ژل می –پراش اشعه ایکس از نمونه سنتز شده به روش سل

  ].19[ )3باشد (شکل 

  
 به نسبت  OH و  CaO،P2O5 هاي  مولکول شعاعی توزیع تابع .2 شکل

 :CaO، rdf2دوم  مولکولو  SiO2مرکزي  مولکول :SiO2 .)rdf1 مرکزي  مولکول

 مولکولو  SiO2مرکزي  مولکول :P2O5، rdf3 دوم مولکولو  SiO2مرکزي  مولکول

  )OHدوم 

 هايشود پیکمشاهده می 2طور که از شکل همان

پیوندهاي  توان بهرا می Å 2/0- 8/0فواصل  در ظاهرشده

 .ها مرتبط دانستاتم سایر و هیدروژن بین مستقیم شیمیایی

 نیازمند ژل، -سل روش به شده ساخته هايشیشه سازيشبیه

 در. است ساختار درون OH ايهگروه میزان چونهم اطلاعاتی

 
2 Long distance 
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 ساخته شیشه نتایج، بیشتر چه هر مقایسه جهت به تحقیق این

 شیشه ساختاري مدل. شد سازيشبیه نیز ذوبی روش به شده

 دماي در گونه طراحی شده است که بدین ژل -سل هاي

 تنشی گونهبه داخل ساختار هیچ  OH هايهمعمول افزودن گرو

 (نزدیک پایین در حد بسیار داخلی کرد و فشار نخواهد ایجاد

   ) باقی خواهد ماند.(Kbar)صفر  به

  
شده در  نهیفعال کلسستیز شهینمونه ش کسیپراش اشعه ا يالگو .3شکل 

  .]19[ گرادیدرجه سانت 650 يدما

TDF( کل توزیعی تابع، 4 شکل
. دهدمی نشان را) 1

 در اتم هر حضور نسبی احتمال است مشخص که طورهمان

 روش به شده سازيشبیه شیشه در مشخص، اتم هر از r فاصله

  . هستند یکدیگر مشابه ذوبی و ژل -سل

  
ژل  - به روش سل يسازهیشب شهیش ي) براTDFکل ( یعیتابع توز .4شکل 

 .)نیچ] (نقطه22[ ی) و ذوبوستهی(خط پ

  سل شیشهدر  Å 1 فاصله حدود در تفاوت ترینمهم

. باشدمی OH پیوند حضور دلیل به که شودمی مشاهده ژل

 تغییرات دلیل به دورتر فواصل در شده مشاهده اندك تفاوت

 در Ca-H گروه حضور چنین هم و] Si-Si ]20 اتمی فاصله

 گزارش تجربی نتایج با مطابق که باشدمی Å  8/2-4/3 محدوده

 ].  21-20[ است )Ca-H=3-3.1 Å( شده

 

 
1 Total Distribution Functions 

  یدروژنیه وندیپ 2- 3

 بین فاصله شدت تحت تاثیر به هیدروژنی پیوند

و اتم پذیرنده الکترون (مانند اکسیژن)  هیدروژن دهنده الکترون

چنین زاویه پیوندي بین الکترون دهنده و الکترون گیرنده و هم

 گیرنده و که فاصله پیوندي بین دهندهباشد. در صورتیمی

پیوندي  چنین زاویهآنگستروم و هم 5/2الکترون کمتر از 

درجه باشد، پیوند هیدروژنی  90پذیرنده هیدروژن بیشتر از 

، متوسط تعداد پیوند هیدروژنی 2شود. جدول تشکیل می

هاي هیدروکسیل و هر یک از اجزاء هتشکیل شده بین گرو

 .دهدها) را نشان می(مولکول

  .ستمیاز مولکول ها درون س کیبا هر  یدروژنیه وندیتعداد پ .2جدول 

مولکول نوع یدروژنیه وندیپ تعداد نیانگیم   

SiO2 45/9  

CaO 3/0  

P2O5 91/7  

) بیشترین میزان 2شود (جدول طور که مشاهده میهمان

 رخ می SiO2هاي هیدروکسیل و هپیوند هیدروژنی بین گرو

سیم داراي بیشترین یباشد که مولکول سیلدهد که بیانگر این می

هاي مقایسه با سایر مولکولهاي دهنده الکترون در هگرو

سیستم است، در نتیجه تعداد بیشتري از پیوندهاي هیدروژنی 

شود که این عامل به عنوان یک تشکیل می SiO2-OHبین 

ها در سیستم محرکه قوي در مقایسه با سایر مولکولنیروي

  .عمل خواهد کرد

  اه مولکول یجرم ینفوذ  و چگال بیضر نییتع 3- 3

 توانمی) MSD( 2جابجایی میانگین مربع با محاسبه

 ضریب. محاسبه نمود سازيشبیه سیستم در هامولکول جنبش

 معادله از استفاده با MSD محاسبه از توانمی نیز را نفوذ

  دست آورد:هب ]23) [1(معادله  3اینشتین

D = lim�→�
�

�

�

��
〈[r(t + t�) − r(t�)]

�〉��            )1معادله (

سازي هاي شبیهبردار موقعیت مولکول r(t+t0)و  r(t0)که 

دهد. شده در لحظه صفر و لحظات بعدي را به ترتیب نشان می

اي بیانگر میانگین مربعات جابجایی در چنین براکت زاویههم

 
2 Mean square displacement 
3 Einstein's equation 
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 سازي بیانگرشبیه طول درحاصل  باشد. مقادیري صفر میلحظه

 مقادیر است. نزدیکی بهینه مکان در قرارگیري به مواد تمایل

 با هامولکولاین دهد که نشان می  P2O5و  CaOنفوذ  ضریب

در  SiO2هاي مولکول نموده و حرکت سیستم در کمتري شتاب

 3جدول . اندبوده ایجاد توزیع یکنواخت در سیستم تأثیرگذار

  دهد.می را نشان هامولکول از یک هر نفوذ ضریب

  .cm2/s برحسب هامولکول نفوذ ضریب .3جدول

OH  P2O5  CaO  SiO2  

5-10 ×20/8  5-10 ×63/8  5-10 ×64/7  5-10 ×36/13  

  
  .يسازهیها در درون جعبه شبتجمع مولکول. 5شکل 

سازي را نشان شبیه جعبهحسب جرم بر چگالی، 5شکل 

 بر چگالی، yباشد و محور می جعبه، طول xدهد. محور  می

group/nm3( (group( حسب nm�)⁄ دهد. از روي را نشان می

سازي شبیه جعبهتوان دریافت که در چه ناحیه از می شکل

 هایی خواهد بود.شده، تجمعی از چه مولکول

مربوط به  چگالیشود کمترین طور که دیده میهمان

باشد. می SiO2هاي هیدروکسیل و بیشترین آن مربوط به هگرو

هاي مربوط به مولکول چگالی 1در شکل، بیشترین افت و خیز

CaO  وSiO2 هاي مشاهده شده، کمینهو  بیشینهباشد. برخی می

 باشد.درون سیستم می 2ي تجمعات محلیدهندهنشان

هاي هیدروکسیل به علت تعداد کم در مقایسه با گروه

به سبب سنگینی و پایداري،  P2O5هاي سایر اجزاء و گروه

اند. محاسبات تري از خود به نمایش گذاشتهحرکت یکنواخت

 
1 Fluctuation 
2 Local agglomeration  

باشد، که می یکبرابر  3اي شدننسبت خوشهنشان داد که 

نشانگر توزیع تصادفی یکنواخت مواد در سیستم است که 

 6هاي باشد (شکل الکترونی می MAPو  SEMمطابق با آنالیز 

 به فعال، ذرات شیشه زیست6]. با توجه به شکل 19[ )7و 

  شود.می مشاهده نانومتر 50 از کمتر ابعاد با و کروي شکل

  
فعال کلسینه شده در دماي شیشه زیست نمونه از SEM تصویر .6شکل 

  ].KX 200( ]19گراد (بزرگنمایی درجه سانتی 650

  
 در شده کلسینه فعالزیست توزیع عناصر درون شیشه تصویر. 7 شکل

  گراد.سانتی درجه 650 دماي

  يوندیپ هیو زاو وندیطول پ 4- 3

 از باشدمی X: Si, P, H, Ca که X-O پیوند طول نتایج

 هم و آمده دستهب 4کاتیون -کاتیون توزیعی تابع اول پیک

 فاصله. است آمده 4جدول  در پیوندي زوایاي توزیع چنین

 روش به فعالسـازي شیشه زیستشبیه براي O-H پیـوند

 نتایج با خوبی تطابق که آمد دستبه Å 07/1ژل،  –سـل

  .] داشتÅ 05/1( ]20( و همکارانش 5مید گزارش از حاصل

 
3 Clustering ratio 
4 Cations-cations pair distribution function 
5 Mead   

S C P 

O 
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  شده. سازيمیانگین فاصله و زوایاي پیوندي در شیشه شبیه. 4 جدول

  58SiO2 – 38CaO – 4P2O5 - OH بیترک

  (درجه) يوندیپ هیزاو [Å] وندیپ طول

Si-O P-O  Ca-O  O-H  SiO2  P2O5  

62/1  54/1  37/2  07/1  145/108  726/106  

  

طول  کهی]، در صورت24و همکاران [ 1هوپ بنابرگزارش

 پیوند باشد، Å 61/1-64/1در حدود  یژنفسفر با اکس یوندپ

 طبقبر و اساس اینبر. بود خواهد زنپل نوع از اکسیژن با فسفر

 شیشه سازيیهدر شب P-O یوندآمده از طول پ دستبه نتیجه

 بین شده برقرار پیوند که داشت اظهار توانمی فعالزیست

 در که باشدیم (NBO2) زنپلغیر نوع از اکسیژن و فسفر

  .است تاثیرگذار بسیار فعالزیست هايواکنش اولیه مراحل

  يریگ جهینت – 4

 مولکولی گرومکس دینامیک روش از تحقیق، این در

ژل و مطالعه ساختار شیشه  - فرآیند سل سازيشبیه براي

 – 58SiO2فعال جزئی استفاده شد. شیشه زیستفعال سهزیست

38CaO – 4P2O5 اي مرحلهوکار چهاربا استفاده از یک ساز

دمایی  بازه در حرارتی سیکل یک اعمال گردید. با سازيشبیه

K 298 -923، دست هضریب نفوذ، طول پیوند و زاویه پیوندي ب

داخلی شیشه  ساختار مطالعه براي شعاعی توزیع آمد. توابع

شیشه  آمورف بودن ضمن اثباتشد.  گرفته کارفعال بهزیست

 پیوندهاي روي هاي هیدروکسیل برهفعال، اثر گروزیست

 وان غیرپیوندي و هیدروژنی هايکنشبرهم الانسی،وکو

 قرار ارزیابی مورد TDFو  RDFکمک نمودارهاي  دروالسی به

از سایر  SiO2گرفت. محاسبات نشان داد که ضریب نفوذ 

 تر و همها بیشتر است که منجر به توزیع یکنواختمولکول

 کنش بیشتر این مولکول با سایر اجزاي سیستم میهمچنین بر

  شود. 

 اساس نتایج این تحقیق، بدون نیاز به انجام آزمایشبر

از  P-Oتوان ادعا نمود که پیوند می NMRهاي پرهزینه مانند 

فعال هاي زیستزن بوده و در مراحل اولیه واکنشپلنوع غیر

چنین اطلاعات جامعی از میانگین باشد. همگذار میبسیار تاثیر

هاي فیزیکی د که با روشدست آمهاي هیدروژنی بهتعداد پیوند

 
1 Hoppe   
2 Non bridging oxygen 

گیري است. علاوه بر این، با توجه به قابل اندازهموجود غیر

ترکیبات، توزیع اي شدن ریزاطلاعات مرتبط با خوشه

ها اثبات شده و در طی بررسی به روش یکنواخت مولکول

میکروسکوپی الکترونی تائید گردید. به این ترتیب نتایج 

سازي تی توزیع به روش شبیهتحقیقات بعدي در مورد یکنواخ

هزینه هاي آزمایشگاهی پردینامیک مولکولی، بدون نیاز به روش

  .مانند میکروسکوپی الکترونی قابل استناد خواهد بود

   يگزارسپاس

و تشکر خود را از  ریمقاله مراتب تقد سندگانینو

  دارند.یابراز م ریرکبیام یدانشگاه صنعن يرتال محاسبات ابروپ
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