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 تعالیبسمه

 تعریف رشته:

ریق ط های شیمیایی هست. درک عمیق شیمی ازفیزیک مطالعه اصول فیزیکی حاکم بر رفتار و خواص سامانهشیمی

فیزیک( حاصل و دکتری شیمی کارشناسی ارشددر دوره تحصیلات تکمیلی ) -اعم از تجربی و نظری-فیزیک شیمی

 شود.می

 :هدف رشته

 های علمی برای تولید دانش فنی و گسترش مرزهای دانشایجاد زیرساخت 

 تربیت افراد متخصص، متعهد و پژوهشگر 

 افزایش کمی و کیفی تولیدات علمی 

 :و اهمیت رشتهضرورت 

، یزیکبیوشیمی ف، سونوشیمی، نانو موادهای نظری شامل ویژگی تجربی و ای از تحقیقاتفیزیک طیف گستردهشیمی

یی و موارد سنجی، شیمی محاسباتی، کاتالیزور، الکتروشیمی، سینتیک شیمیا، شیمی کوانتومی و طیفزیستمحیطشیمی 

 .گیردبرمیدیگر را در 

 :آموختگانیستگی دانشنقش، توانایی و شا

قیقاتی توانند در واحدهای تحو دکتری( می کارشناسی ارشدفیزیک )مقاطع آموختگان تحصیلات تکمیلی شیمیدانش

داشتی و در سازی، پتروشیمی، مواد غذایی، دارویی، آرایشی و بهسازی، چرمصنایع شیمیایی مختلف نظیر صنایع رنگ

توانند در طراحی، چنین، میها نقش کلیدی ایفا کنند. همشیمیایی و یا واحد تولید آنهای کنترل کیفیت مواد آزمایشگاه

توانند خدمات آموختگان این گرایش میهای تحقیقاتی در زمینه شیمی مشارکت داشته باشند. دانشنظارت و اجرای طرح

آموختگان ها )دانشالی و دانشگاه(، مؤسسات آموزش عکارشناسی ارشدآموختگان ها )دانشآموزشی در سطح دبیرستان

 مقطع دکتری( ارائه دهند.

 :طول دوره و شکل نظام

-آموزشی صورتبهو  نیمسال تحصیلی 8 دکتری دورهو  نیمسال تحصیلی 4ارشد  کارشناسی دورهمدت مجاز تحصیل در 

 .باشدمی پژوهشی
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راحل مربوط به منین مصوب دانشگاه انتخاب و تحصیلی استاد راهنمای خود را طبق قوااول  نیمسالدانشجوی بایستی در 

 کند. و پیگیری خود را تحت نظارت ایشان شروعرساله  /نامه پایان

 

 :تعداد و نوع واحدهای درسی

 نامهپایانحد وا 6واحد اختیاری و  12واحد تخصصی  10واحد شامل  28تعداد کل واحدهای این دوره : کارشناسی ارشد

 .باشدمی

واحد( با  3ثر ، گذراندن دروس جبرانی )حداکاندشدهپذیرفتههای غیر شیمی تگان کارشناسی که از رشتهآموخبرای دانش

 .هستنظر استاد راهنما و تصویب کمیته تحصیلات تکمیلی گروه الزامی 

 .باشدمی رساله واحد 24و  تخصصی واحد 12 شامل واحد 36 دوره این واحدهای کل تعداد: دکتری

 :ورود به دورهشرایط و ضوابط 

ارشناسی کداشتن مدرک  داشتن شرایط عمومی مطابق با مصوبات وزارت علوم، تحقیقات و فناوری و: کارشناسی ارشد

ه مورد تأیید های معتبر داخل یا خارج کشور کهای شیمی، مهندسی مواد و مهندسی شیمی )از یکی از دانشگاهدر رشته

 زامی است.وزارت علوم، تحقیقات و فناوری باشد( ال

کارشناسی  داشتن شرایط عمومی مطابق با مصوبات وزارت علوم، تحقیقات و فناوری و همچنین، داشتن مدرک :دکتری

شور که مورد کهای معتبر داخل یا خارج شیمی، مهندسی مواد و مهندسی شیمی )از یکی از دانشگاههای گرایش در ارشد

 الزامی است.تأیید وزارت علوم، تحقیقات و فناوری باشد( 
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 کارشناسی ارشددروس جبرانی  -1جدول 

 نام درس ردیف
 تعداد ساعات تعداد واحد

 هم نیاز /نیازپیش
 جمع عملی نظری جمع عملی نظری

 - 48 - 48 3 - 3 3فیزیک شیمی 1

 - 48 - 48 3 - 3 جمع کل

 

 سی ارشدکارشنا دروس تخصصی -2جدول 

 نام درس ردیف
 تعداد ساعات تعداد واحد

 هم نیاز /نیازپیش
 جمع عملی نظری جمع عملی نظری

 - 48 - 48 3 - 3 فیزیک پیشرفتهشیمی 1

 - 48 - 48 3 - 3 1ترمودینامیک آماری  2

 - 48 - 48 3 - 3 1 شیمی کوانتومی 3

 - - - - 1 - 1 سمینار 4

  - - 144 - - 10 جمع کل

 

واحد از  12ا، نامه و با تأیید استاد راهنمبا توجه به موضوع پایانفیزیک، شیمی کارشناسی ارشددانشجویان  .1

 مایند.توانند اخذ ن( را می3)جدول شماره تحصیلات تکمیلی در جدول دروس  شدهارائهمجموعه واحدهای 

مجموعه واحدهای  واحد از 12ستاد راهنما، با توجه به موضوع رساله و با تأیید افیزیک، دانشجویان دکتری شیمی .2

 توانند اخذ نمایند.( را می3)جدول شماره دروس تحصیلات تکمیلی در جدول  شدهارائه

واحد  3توانند حداکثر و دکتری(، با نظر استاد راهنما می کارشناسی ارشددانشجویان مقاطع تحصیلات تکمیلی ) .3

مهندسی  هدانشکد، گروه فیزیک و شیمیهای گرایشدر سایر  شدهارائهاز مجموعه واحدهای تحصیلات تکمیلی 

 اخذ نمایند.
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 تحصیلات تکمیلی بسته دروس -3ل جدو

 نام درس ردیف
 تعداد ساعات تعداد واحد

 هم نیاز /نیازپیش
 جمع عملی نظری جمع عملی نظری

 - 48 - 48 3 - 3 سینتیک و دینامیک شیمیایی 1

 - 48 - 48 3 - 3 سینتیک آنزیمی 2

 - 48 - 48 3 - 3 بیوشیمی فیزیک 3

 - 48 - 48 3 - 3 های مطالعه ساختار و عمل زیستیروش 4

 - 48 - 48 3 - 3 سازی دینامیک مولکولیشبیه 5

 1 شیمی کوانتومی 48 - 48 3 - 3 سازی و طراحی: شبیهنانو مواد 6

 1 شیمی کوانتومی 48 - 48 3 - 3 هاها و اتمسازی مقیاس اتمی برای مولکولشبیه 7

 1 شیمی کوانتومی 48 - 48 3 - 3 سازی محاسباتی سینتیک شیمیاییمدل 8

 1 شیمی کوانتومی 48 - 48 3 - 3 2شیمی کوانتومی  9

 1 شیمی کوانتومی 48 - 48 3 - 3 شیمی محاسباتی 10

 - 48 - 48 3 - 3 نانو ساختارهاشیمی و فیزیک  11

 - 48 - 48 3 - 3 هانفیزیک پروتئیشیمی 12

 - 48 - 48 3 - 3 فیزیک پلیمرهاشیمی 13

 - 48 - 48 3 - 3 ااصول، ساختارها و کاربردهای نانوفوتوکاتالیزوره 14

 - 48 - 48 3 - 3 هاحسگرزیست 15

 - 48 - 48 3 - 3 نانوکاتالیزورها 16

 - 48 - 48 3 - 3 های تجدیدپذیرشیمی انرژی 17

 1ترمودینامیک آماری  48 - 48 3 - 3 ی وابسته به زمانمکانیک آمار 18

 - 48 - 48 3 - 3 های بین سطحی در شیمیپدیده 19

 - 48 - 48 3 - 3 اثرات شیمیایی، فیزیکی و زیستی امواج فراصوت 20

 - 48 - 48 3 - 3 ترمودینامیک شیمیایی جامدات 21

 - 48 - 48 3 - 3 زیست مولکولیبازشناخت  22

 - 48 - 48 3 - 3 سعه فرایندهای شیمیایی از آزمایشگاه به صنعتتو 23

 - 48 - 48 3 - 3 جامدحالتشیمی  24

 - 48 - 48 3 - 3 های متخلخلهای انتقال در محیطپدیده 25

 - 48 - 48 3 - 3 های مولکولی و ساختار مولکولیطیف 26

 - 48 - 48 3 - 3 سنجی زیستیطیف 27

 - 48 - 48 3 - 3 2لی سنجی مولکوطیف 29

 1ترمودینامیک آماری  48 - 48 3 - 3 2ترمودینامیک آماری  30
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 نام درس ردیف
 تعداد ساعات تعداد واحد

 هم نیاز /نیازپیش
 جمع عملی نظری جمع عملی نظری

 - 48 - 48 3 - 3 مهندسی مولکولی 31

 - 48 - 48 3 - 3 *اخلاق، روش و منطق تحقیق 32

 - 48 - 48 3 - 3 فیزیکمباحث ویژه در شیمی 33

 - 48 - 48 3 - 3 شیمی آلی پیشرفته 34

 - 48 - 48 3 - 3 پیشرفتهشیمی تجزیه  35

 - 48 - 48 3 - 3 شیمی معدنی پیشرفته 36

 باشند.فقط دانشجویان کارشناسی ارشد مجاز به انتخاب این درس می*
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 دروس تخصصی کارشناسی ارشد

 مشخصات درس:

 فیزیک پیشرفتهشیمیعنوان درس )فارسی(: 

 Advanced Physical Chemistry )انگلیسی(:عنوان درس 

 -: نیازپیش                    ■ندارد       □هم نیاز: دارد /نیازپیش     تخصصینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های فیزیکی و شیمیاییبینی پدیدهستفاده از اصول ترمودینامیکی برای پیشا 

 آشنایی و کسب دانش در ترمودینامیک شیمیایی 

 دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 توسعه درک دانشجویان از ترمودینامیک کلاسیک -

 ها کاربرد مفاهیم اساسی ترمودینامیک در طیف وسیعی از فناوری -

 های چند فازی اربرد روابط ترمودینامیک در سامانهک -

 سرفصل درس

 کلاسیک اصول موضوعه در ترمودینامیک 

 ناپذیربرگشتو  پذیربرگشتتوابع ترمودینامیکی، معادلات اصلی در ترمودینامیک، فرایندهای 

 پایداری و شرایط پایداری ترمودینامیکی 

اری توابع پتانسیل ی، پایداری در ترمودینامیک تعادلی، پایدشرایط رسیدن به اصل حالت تعادل ترمودینامیک

 ترمودینامیکی، اصل لوشاتلیه و نارسایی آن

 روابط بین توابع ترمودینامیکی 

 گیبس، ادویه اویلر، روابط ماکسول تبدیلات لژاندر، معادلات

  آلغیرایدهگازهای 

 واندروالس، ویریال و غیره پذیری، معادلات حالتفاکتور تراکم

 آلغیرایدههای ترمودینامیک محلول 
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ا در ها، پتانسیل شیمیایی اجزها، خواص ترمودینامیکی محلولبندی ترمودینامیک محلولاساس فرمول

های گازی ، معرفی فعالیت و ضریب فعالیت، نظریه دبای هوکل، مخلوطآلغیرایدهآل و های ایدهمحلول

 ، فوگاسیتهآلغیرایده

 آلغیرایدههای غیر تعادل سامانه های تعادلی درواکنش 

 الکترولیت، هایهای تعادلی در محلول، واکنشتیالکترول ریغهای های تعادلی در محلولثابت تعادل، واکنش

 آل، وابستگی ثابت تعادل به دماهای تعادلی در مخلوط گاز غیر ایدهواکنش

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Levine, I. N. (2009). Physical Chemistry, 6th ed., McGraw Hill. 

M. W. Zemamsky and Dittman, R. H. (2011). Heat and Thermodynamics, 8th ed., McGraw 

Hill. 

Atkins, P. W. and Paula, J. de (2014). Physical Chemistry, 10th ed., Oxford University Press. 

  

ژهپرو ترممیان آزمون نهایی   ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 1ترمودینامیک آماری عنوان درس )فارسی(: 

 Statistical Thermodynamics 1 عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                    ■ندارد       □هم نیاز: دارد /نیازپیش     تخصصینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 یابی به درک صحیح از اصول اساسی ترمودینامیک آماری و کاربرد آن در مسائل مختلفدست

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 ی درک کاربرد کوانتوم مکانیک در ترمودینامیکتوسعه

 :سرفصل درس

 مقدمات 

دمات و بندی و زمینه مقدماتی مکانیک آماری، مروری بر برخی مق، طبقهفیزیکشیمیهای ، حوزهفیزیکشیمی

طعیت قانین روش شمارش، عدم آمار شامل تقریب استرلینگ، روش جمله ماکزیمم، روش ضرایب لاگرانژ، قو

های هر آرایش، تعداد ها، تعداد ریزحالتها، درشت حالتریشه دوم میانگین مجذور، توزیع احتمال، ریزحالت

ز پذیرهای های مکانیک آماری شامل نظریه فضای فاز و نظریه انسامبل، برخی ا، روشدسترسقابلهای ریزحالت

 نظریه انسامبل و فرضیه ارگودیک.

 نونیکالاانسامبل ک-ر بولتزمنآما 

 حالات، خواص ترمودینامیکی دژنرسیترین توزیع، تابع تقسیم، روش محتمل

 نونیکالاانسامبل گرندک _آمار بولتزمن 

تابع مشخصه،  با استفاده از کانونیکالترین سرعت، تابع مشخصه، خواص ترمودینامیکی انسامبل گرندروش محتمل

تعداد ذرات در  وخیزافتانسامبل،  کانونیکالانرژی در  وخیزافتشامل  وخیزافتیه ، نظرکانونیکالانسامبل میکرو

 کانونیکالو گرند نیکالکانوبرای انسامبل  وخیزافت، یافتن تابع مشخصه با استفاده از نظریه کانونیکالانسامبل گرند 

 آمار فرمی دیراك و بوز انیشتین -آمار ذرات 
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اک و بوز انیشتین، تمیزپذیر و ذرات تمیزناپذیر، آمار کوانتومی شامل فرمی دیر آمار ماکسول بولتزمن برای ذرات

ها غال برای فرمیونها شامل انرژی و تعداد ذرات، آمار عدد اشو بوزون هافرمیونای از خواص ترمودینامیکی سامانه

 هاو بوزون

  سی ضعیفرنژآل با دایده یتک اتمگازهای 

رژی هلمهولتز، انرژی ای، خواص ترمودینامیکی شامل انقسیم الکترونی، تابع تقسیم هستهتابع تقسیم انتقالی، تابع ت

 داخلی، فشار، انتروپی، پتانسیل شیمیایی، ظرفیت گرمایی در حجم ثابت.

 رسی ضعیفژنآل با داتمی ایدهگازهای دو 

ع تقسیم ارتعاشی، م چرخشی، تابتقریب بورن اوپنهایمر، تقریب نوسانگر هماهنگ، تابع تقسیم انتقالی، تابع تقسی

ها و رمیونفهای دواتمی جور هسته شامل ای، آمار کوانتومی مولکولتابع تقسیم الکترونی، تابع تقسیم هسته

یمیایی، ظرفیت ها، خواص ترمودینامیکی شامل انرژی هلمهولتز، انرژی داخلی، فشار، انتروپی، پتانسیل شبوزون

 گرمایی در حجم ثابت.

 رسی ضعیفژنآل با دنداتمی ایدهگازهای چ 

تابع تقسیم  های خطی و غیرخطی، تابع تقسیم ارتعاشی،تابع تقسیم انتقالی، تابع تقسیم چرخشی شامل مولکول

خلی، فشار، های خطی و غیرخطی، شامل انرژی هلمهولتز، انرژی داالکترونی، خواص ترمودینامیکی بری مولکول

 ه.مانده، چرخش ممانعت شدگرمایی در حجم ثابت، انتروپی باقی انتروپی، پتانسیل شیمیایی، ظرفیت

 آمار کوانتومی 

 ضعیف، تعداد ذرات، معادله حالت، انرژی داخلی دژنرسیآل فرمیونی با ایده تک اتمیگاز 

 ضعیف، تعداد ذرات، معادله حالت، انرژی داخلی دژنرسیآل بوزونی با ایده تک اتمیگاز 

فرمی، انرژی  کامل، تعداد ذرات، معادله حالت، انرژی داخلی، دمای دژنرسییونی با آل فرمایده تک اتمیگاز 

 فرمی.

، ظرفیت گرمایی شدید، تعداد ذرات، معادله حالت، انرژی داخلی، فشار دژنرسیآل فرمیونی با ایده تک اتمیگاز 

 در حجم ثابت

 نیشتینیادر دمای ثابت، تراکم بوز  آل بوزونی، خواص ترمودینامیکی در چگالی ثابت وایده تک اتمیگاز 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی
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 روش ارزیابی:

 :فهرست منابع 

McQuarrie, D. A. (2000). Statistical Mechanics, University Science Books, California. 

Pathria, P. K. & Beale, P. (2011). Statistical Mechanics Statistical Mechanics, 3rd ed. United 

States: Elsevier/Academic Press. 

 .انتشارات دانشگاه فردوسی مشهد: مشهد، امیک آمارینمجید ترمودی(. 1388) یموسوالهه و  ،گوهرشادی

 :اتیمنابع مطالع

Scientific journals like The Journal of Chemical Physics (AIP), Physical Review A 

(American Physical Society), Physical Review B (American Physical Society), Physical 

Review C (American Physical Society), Physical Review D (American Physical 

Society),  Physica  A:  Statistical Mechanics and its Applications 

(Elsevier).  

ترممیان آزمون نهایی پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 1شیمی کوانتومی عنوان درس )فارسی(: 

 Quantum Chemistry 1 عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                    ■ندارد       □هم نیاز: دارد /نیازپیش     تخصصینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت           نوع واحد: نظری                                                             3د: تعداد واح

 اهداف درس:

  ابزاری برای درک ساختار و خواص اتمی و مولکولی  عنوانبهاستفاده از کوانتوم 

  های شیمیاییدر سامانه شیمی کوانتومیکاربرد 

 :دهدایی که درس پرورش میهتوانایی و شایستگی

 درک تفاوت بین جهان کلاسیک و کوانتوم -

 های تقریبی مکانیک کوانتومیحل مسائل مولکولی به کمک روش -

 هاها و مولکولنقش اندازه حرکت اسپینی در ساختار الکترونی اتمدرک  -

 های چندالکترونی با استفاده از مدل ذره مستقلتوصیف اتم -

 :سرفصل درس

 یادی مکانیک کوانتومیمفاهیم بن 

ای ری و آرایهبرای توابع موج و عملگرها، نمایش بردا ابر-گیری، نمایش کتتابع موج، تابع احتمال و اندازه

پذیرها، روابط عدم هها، عملگرهای هرمیتی، مشاهدکمیت انتظارقابلعملگرها، مقادیر ویژه و توابع ویژه، مقادیر 

 قطعیت.

 روش وردشی 

سازی، مقادیر ها، قطریتعمیم آن، دستگاه معادلات خطی و کاربرد آن در روش وردشی، آرایهقضیه وردشی و 

 ویژه، چند مثال برای قضیه وردشی.

 نظریه اختلال 

های ی روشسههمترازی، مقای دارایهای های بدون همترازی، نظریه اختلال در سامانهنظریه اختلال در سامانه

 وابسته به زمان، چند مثال برای نظریه اختلال. وردشی و اختلال، نظریه اختلال

 اسپین الکترون و اصل طرد پائولی 
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ای، آمار های چندذرهگرلاخ، اسپین الکترون، گشتاور مغناطیسی اسپین، ذرات معادل در سامانه-آزمایش اشترن

ان اسلیتر، بررسی مینانیشتین، اصل طرد پائولی، دتر-انیشتن، تراکم بوز-دیراک، آمار اسپینی بوز-اسپینی فرمی

 عملگرهایهای پائولی، های هلیوم و لیتیم با استفاده از روش وردشی و نظریه اختلال، آرایهی اتمحالت پایه

 نردبانی.

 های چند الکترونیاتم 

های الکترونی، های تعویض و کولن، لایهفاک، انتگرال-تابع موج تک دترمینانی، روش خودسازگار هارتری

های ها در اتمای و کاربرد آنهای زاویهو جدول تناوبی، همبستگی الکترونی، جمع تکانه هااوربیتال

 اسلیتر. -اوربیت و هامیلتونی اتمی، قواعد کاندون-کنش اسپینچندالکترونی، برهم

 کاربردهای اصول شیمی کوانتومی در محاسبات شیمیایی 

 یی.ترمودینامیک شیمیایی، پایداری شیمیایی، سینتیک شیمیا

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Hecht, K. T. (2000). Quantum Mechanics, Springer, New York. 

Szabo, A. & Ostlund, N. S. (2000). Modern Quantum Chemistry: Introduction to Advanced 

Electronic Structure Theory, Mc-Graw Hill. 

Atkins, P. W. & Friedman, R. S. (2005). Molecular Quantum Mechanics, 4th ed., Oxford 

University Press. 

Zettili, N. (2009). Quantum Mechanics: Concepts and Applications, 2nd ed., Wiely.  

Levine, I. N. (2014). Quantum Chemistry, 7th ed., Prentice Hall, London.  

 

 

 

 

 

 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 سینتیک و دینامیک شیمیاییعنوان درس )فارسی(: 

 Chemical Kinetics and Reaction Dynamics عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                    ■ندارد       □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت                                                  نوع واحد: نظری                      3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های شیمیاییهای مطالعه دینامیک، سینتیک  و مکانیسم واکنشدرک مفاهیم بنیادی و روش

 :دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 های شیمیاییتیک و مکانیسم واکنشدینامیک، سین مسائل مربوط به وتحلیلتجزیهافزایش قدرت 

 :سرفصل درس

 :مروری بر سینتیک ماکروسکوپی  

 درجه واکنش، مولکولاریته و معادله آرنیوس

 :توابع و سطوح انرژی پتانسیل 

 ، سطوح انرژی پتانسیل، مختصه واکنشمولکولیبینمنشاء نیروهای  

 :سینتیک میکروسکوپی  

نه و انرژی ین ثابت سرعت و سطح مقطع واکنش، ارتباط بین انرژی آستاسطح کل و دیفرانسیلی واکنش، ارتباط ب

 سازیفعال

 نظریه برخورد 

 :نظریه حالت گذار  

حالت گذار،  فرضیات، فرمولاسیون مکانیک آماری برای نظریه حالت گذار، فرمولاسیون ترمودینامیک برای نظریه

 زنی، تونلزوتوپیایساختار حالت گذار، کاربردهای نظریه حالت گذار، اثرات 

 :دینامیک واکنش و سطوح انرژی پتانسیل  

بل نظریه حالت سطوح انرژی پتانسیل، محاسبات خواص سینتیکی از سطوح انرژی پتانسیل، محاسبات دینامیکی در مقا

 گذار

 فوتوشیمی : 
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تجزیه،  (،Quenching processesکردن )جذب، نشر، آسایش ارتعاشی، انتقالات بدون تابش، فرایندهای خاموش 

ولمر، -سترنسینتیک فوتوشیمیایی، بهره کوانتومی برای فلورسانس، طول عمر یک حالت برانگیخته، نمودارهای ا

 جزیه به کمک نور، جداسازی قبل، مطالعات زمان واقعی از فرایند تگامبهگامتجزیه به نور، تفکیک مستقیم، تفکیک 

 ها در محلول: واکنش 

ما، دهای کنترل نفوذی به گرانروی و کنترل نفوذی، وابستگی ضریب سرعت واکنشهای جفت برخورد، واکنش

ینامیکی ضریب سازی، فرمول ترمودبا فعال شدهکنترلهای ها، انتقال به واکنشهای کنترل نفوذی بین یونواکنش

-اکنشوقفس، های های محلول، واکنشسرعت، اثرات قدرت یونی، تأثیر فشار بر ضریب سرعت، دینامیک واکنش

 های انتقال الکترون.پوشی شده، واکنشای، الکترون حلالهای خوشه

 :یادگیری -روش یاددهی

 ارائه در کلاس وپروژه مطالعاتی در ارتباط با درس بر اساس مقالات جدید  انتخاب ،بحث گروهی، پرسش و پاسخ

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Levine, R. D. (2009). Molecular Reaction Dynamics, Cambridge University Press.  

Houston, P. L. (2012). Chemical Kinetics and Reaction Dynamics, Courier Corporation 

(Recommended). 

وهرشادی، لیدا گ، ترجمه شهناز خالقی، الهه های شیمیاییسینتیک واکنش، (.1385) پال دبلیو سیکینزمایکل ج پیلینیگ و 

  .فتوحی، مرکز نشر دانشگاهی

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 شتاری:نو  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 سینتیک آنزیمیعنوان درس )فارسی(: 

 Enzyme Kinetics عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                    ■ندارد       □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت           نوع واحد: نظری                                                             3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 یدهچو پی آنزیمی سادههای آشنایی با سینتیک واکنش 

 های دو سوبستراییواکنش شناخت 

 هامل محیطی تأثیرگذار بر فعالیت آنزیمآشنایی با عوا 

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

های سینتیک آنزیمی در مطالعه پیوند یون یا مولکول کوچک به آنزیم و بررسی تأثیر این پیوند در کاربرد نظریه -

 فعالیت کاتالیزور حیاتی آنزیم

 هاکارگیری آنزیمتشخیص شرایط بهینه به -

 آنزیمی هایکنندهفعالها و حی مهارکنندهطرا -

 :سرفصل درس

 های آنزیمیسینتیک ساده واکنش 

 های با یک جایگاه فعالسینتیک آنزیم -

 روش تعادل سریع و حالت یکنواخت -

 منتون –سرعت اولیه و معادله میکائلیس  -

 های آنزیمیسنجش -

 هافستی و غیره-ولف، ادی-هانزبرگ، -های لینویورهای سینتیکی آنزیم، روشتعیین ثابت -

 منتون –های معادله میکائلیس محدودیت -

 های سینتیکی آنزیمروش دیکسون در تعیین ثابت -

 های میکائلیس سوبسترا و محصول و سرعت کلی )غیر اولیه( واکنش آنزیمیثابت -

 های دو شکلی و عمل دو آنزیم بر روی یک سوبستراآنزیم -
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 سینتیک مهارشدن آنزیمی 

 ناپذیربرگشتپذیر و های برگشتمهارکننده -

 مهارکننده جزئی و کامل -

 و مختلط ضد رقابتی، غیررقابتیهای رقابتی، مهارکننده -

 نظریه عمومی مهارکنندگی -

 درجه مهارکنندگی -

 های آنزیمی چند جایگاهیسینتیک واکنش 

 غیرمتعاون چند جایگاهیهای آنزیم -

 هیل های چندجایگاهی متعاون و آلوستریک: معادلهآنزیم -

 های دو سوبسترایی تصادفی و ترتیبیآنزیم -

 های دو سوبسترایی با مکانیسم پینگ پنگیآنزیم -

 سینتیک فعال شدن آنزیمی 

 غیرضروری آنزیم هایکنندهفعال -

 ضروری آنزیم هایکنندهفعال -

 با یکدیگر کنندهفعالرقابت مهارکننده و  -

 ضدمهارکننده و ضدفعال کننده آنزیم -

 ی بر سینتیک آنزیمیاثرات عوامل محیط 

 اثر دما بر فعالیت آنزیم -

 و معادله آرنیوس کنندگیفعالاثر  -

 فعالیت آنزیم بر pH اثر  -

 pHسینتیک غیرفعال شدن آنزیم تحت تأثیر تغییر  -

 وب –های لگاریتمی دیکسون نمودار -

 های یونیزه شونده مؤثر در فعالیت آنزیمبر گروه pHتأثیر  -

 در فعالیت آنزیم تأثیر نوع بافر و قدرت یونی -

 های فلزی بر فعالیت و ساختار آنزیمتأثیر یون -

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی
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 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Leskovac, V. (2003). Enzyme Kinetics, Plenum.  

Smith, H. & Simons, C. (2005). Enzymes and Their Inhibitory: Drug Development, CRC Press.  

Sauro, H. M. (2011). Enzyme Kinetics for Systems Biology, Ambrosius. 

Bisswanger, H. (2017). Enzyme Kinetics: Principles and Methods, Wiley.  

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%40 نوشتاری:  

- 
30%  

تکالیف 30% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 بیوشیمی فیزیکعنوان درس )فارسی(: 

 Biophysical Chemistry عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                    ■ندارد       □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های زیستی مولکولدرشتهای مختلف بررسی ساختار و عملکرد زیستی آشنایی با روش

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 های زیستیدرک استحکام ساختار -

 هامولکولدرشتهای تأثیرگذار در ساختار درک نیرو -

 هاها و عملکرد آندرک تاخوردن پروتئین -

 :سرفصل درس

 تعادلات یونش -های آمینهاسید 

 های میکروسکوپیثابت 

 هاها و پروتئینپپتید 

 ها و روش ارزیابی آنپروتئین گریزیآب 

 خوردهچینهای مارپیچ و صفحات ساختار 

 ساختار سوم و چهارم 

 نقشه تماس 

 های مختلفهای مؤثر در ساختارنیرو 

 ا و زوایای چرخشیهتاخوردن پروتئین 

 های راماچاندراننمودار 

 بینی ساختار دوم پروتئینپیش 

 هاتعادلات یونش باز -ها نوکلئوتید 

 آن تأثیرها و تاتومری باز 
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 RNA  وDNA- های سین و آنتیآرایش 

 های نوکلئیکزوایای چرخشی در اسید 

 و سوم های دومها در ساختارها و نقش آنپیوند هیدروژنی و انباشتگی باز 

 ترکیب غشاء سلولی 

 هاپایداری پروتئین 

  های زیستیمولکولدرشتعملکرد 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Van Holde, K. E.; Johnson, W. C. & Ho, P. S. (2006). Principles of Physical Biochemistry 

Pearson/Prentice Hall.  

Creighton, T. E. (2010). The Biophysical Chemistry of Nucleic Acids and Proteins, Helvetian 

Press. 
  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%40 نوشتاری:  

20%  
20%  

تکالیف 40% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 های مطالعه ساختار و عمل زیستیروشعنوان درس )فارسی(: 

 Techniques for the Study of Biological Structure and Function عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                    ■ندارد       □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت                 نوع واحد: نظری                                                       3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های زیستی مولکولدرشتزیستی  دهای مختلف بررسی ساختار و عملکرآشنایی با روش

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 های گرماسنجیروشو  های هیدرودینامیکیروش، سنجیهای طیفدرک روش -

 :سرفصل درس

  های زیستیلکولمودرشتساختار 

  های زیستیمولکولدرشتعملکرد 

 مرئی -بنفش فراسنجی طیف 

 و رامان ی فروسرخسنجطیف 

 مشتقات طیفی 

 فلورسانسسنجی طیف 

 سنجی طیفORD  وCD 

 سنجی طیف NMR 

 ویسکومتری 

 نشینیته 

 الکتروفورز 

 ITC, DSC 

 QSAR 

 QM 

 MD 
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 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Ladbury, J. E. & Doyle, M. L. (2004). Biocalorimetry, Wiley.  

Van Holde, K. E.; Johnson, W. C.; Johnson, C. & Ho, P. S. (2006). Principles of Physical 

Biochemistry, Pearson/Prentice Hall.  

Serdyuk, I. N.;  Zaccai, N. R. & Zaccai, J. (2017). Methods in Molecular Biophysics, 

Cambridge University Press. 

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%40 نوشتاری:  

- 
20%  

تکالیف 40% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 سازی دینامیک مولکولیشبیهعنوان درس )فارسی(: 

 Molecular Dynamics Simulation عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                    ■ندارد       □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 کیفیت مطالعات  یدرزمینهقضاوت جهت سازی مولکولی شبیه هایودیتمحدو  هاها، تواناییدرک روش

 سازی دینامیک مولکولی در متون مختلف شبیه

  سازیافزارهای مختلف شبیهبا نرمکار 

 ها سامانهساس مولکولی رفتار فیزیکی بسیاری از ادرک عمیق 

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 تفسیر در  دینامیک مولکولیسازی شبیهکاربرد  -

 های فیزیکی، شیمیایی و زیستیدرک پدیده -

 :سرفصل درس

 مقدمه 

سازی و مدل: برخی از ملاحظات مهم، سازی دینامیک مولکولیشبیهو برخی از کاربردهای انداز تاریخی چشم

های جفتی برای پتانسیل :های مدلسامانهسازی، سازی در مقابل شبیهنظریه در مقابل تجربه، کاهشسازی، شبیه

مثلثی، ساترلند، کایرا، لناردجونز، های کره سخت، کره نرم، چاه مربعی، شامل پتانسیل های سادهها و مولکولاتم

، یونی و قطبی مولکولیبینهای تر شامل: پتانسیلی مولکولی پیچیدهاهامانهباکینگهام و کرنر، پتانسیل برای س

)پتانسیل مورس و  های پیوندی شامل: کشش در طول پیوندکنش بین اتمرهمپتانسیل بپیوند هیدروژنی، 

پتانسیل خمش خارج از و  ایپتانسیل خمش زاویه)، خمش بین پیوندها پتانسیل مورس( یافتهتوسعههای شکل

های متقابل داخل مولکولی شامل: پتانسیل، های دووجهی و پیچشی()پتانسیل و چرخش حول پیوندها( صفحه

، غیرهپتانسیل برهمکنش بین کشش و زاویه پیوند و ، کششی بین پیوندهای مجاور-کششیهای کنشهمبر

، و غیره AMBER (EXPP/3), CHARMM, GROMOS, DREIDINGشامل:  نیرو هایمیدان

 هایکنشبرهم تا شش مکانی، 3های ، مدلTIP3P, TIP4Pهای ساده پتانسیل برای آب شامل: مدل
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های پتانسیل ،)جاذبه و دافعه( های مؤثرها و پتانسیلای برای اتمذرههای پراکندگی سهپتانسیل ای شاملچندذره

معرفی ، شدهتوزیعهای کامپیوتری شامل اتفاقی و جبری، پیوسته و مجزا، محلی و سازیای، انواع شبیهچهارذره

سازی کارلو، معرفی شبیهی مونتسازها و مقایسه آن با شبیهمعرفی، محدودیتشامل:  دینامیک مولکولی

، کارلوسازی مونت، معرفی شبیهلو متروپولیسرکاسازی مونتمراحل اساسی در شبیهکارلو شامل: مونت

کارلو به اعمال شامل: مونت های مولکولی ترکیبیسازی، شبیههای مختلفکارلو در انسامبلسازی مونتشبیه

 سازی دینامیکی لانگوین، دینامیک براوانیهشبی ،(force biased Monte Carloنیرو )

 اصول دینامیک مولکولی 

قادیر خواص آوردن م به دستمراحل اساسی برای دینامیک لاگرانژی، دینامیک نیوتنی، دینامیک هامیلتونی، 

مسیر  نبرداری شامل: میانگیونهمننظریه  عناصرها، توزیع سرعتای، سازی، میانگین زمانی و میانگین بازهاز شبیه

(trajectory average،) میانگین نمونه( ایsample average و مقدار )ای، ونهمیانگین نم انتظارقابل

پتانسیل ویر، قرارداد حداقل تص ،هامحدودیتنوع جعبه، های تصویری، شامل: تعداد سلول شرایط مرزی تناوبی

لد، امع اوج(، Shifted-force potential) هیافتانتقالنیروی پتانسیل (، truncation potential) شدهقطع

ندازه رکت ااثر شرایط مرزی تناوبی بر اصول بقای جرم، انرژی کل، اندازه حرکت خطی و شامل:  اصول بقا

 ، توابع پتانسیلیافتهکاهش، واحدهای ای، سیستم واحدهازاویه

 سازی دینامیک مولکولی کرات سختشبیه 

 عد،بسه و  در یک بعد نامیک مولکولی کرات سخت، دینامیک کرات سختسازی دیو معایب شبیهها برتری

های ها و سرعتمکانرایت، -الدر و وین الگوریتمسازی شامل: الگوریتم شبیهبندی زمان برخورد، جدول

بررسی اعتبار اص، محاسبه خو ،H (H function)از پارامتر نظم مکانی و تابع ه با استفاد دلابررسی تعاولیه، 

سازی م شبیهمراحل الگوریت، سیدن به تعادل و اصول بقارسازی دینامیک مولکولی کره سخت شامل: شبیه کد

 .برای اجسام سخت شامل: مراحل آغازین، مرحله تعادل و تولید

 کرات نرم سازی دینامیک مولکولیشبیه 

ل: ی، خطاها شاممتناه-های اختلافروشسازی دینامیک مولکولی کرات سخت و نرم، تفاوت بین شبیه

های پیوسته، ، دینامیک مولکولی پتانسیلخطای موضعی و خطای کلی، گرد کردنخطای قطع و خطای 

لگوریتم اهای انتگرالی شامل: الگوریتم ورلت، الگوریتم سرعت ورلت، الگوریتم جهشی ورلت، الگوریتم

لگوریتم امراحل ، های انتگرالیمی الگوریتمقایسهتصحیح کننده گیر،  -بینی کنندهالگوریتم پیشبیمن، 

بودن نتایج شامل:  اطمینانقابل ارزیابی ،تولیدحل آغازین، مرحله تعادل و اشامل: مر سازی برای اجسام نرمشبیه

 .مرحله تعادل، بررسی قوانین بقا و بررسی مقادیر خواص مختلف

 هاانسامبل دینامیک مولکولی 
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اتصال به حمام ، سرعت مقیاس بندیشامل کنترل دما با سه روش:  یکالکانون، انسامبل کانونیکالانسامبل میکرو

انتالپی، هم-فشارانسامبل هم، (برندسنهوور، -زنو)اندرسن، نوز، گوسین،  هاگرمایی و استفاده از ترموستات

-و، پارینلهوور-، نوز)برندسن، اندرسن هاباروستاتبندی حجم، های کنترل فشار با استفاده از مقیاسروش

 ، چند مثال کاربردی از مقالات و مجلات معتبر(رحمان برای کنترل فشار

 محاسبه خواص 

انگین مجذور میانرژی پیکربندی، انرژی داخلی، فشار، انرژی جنبشی، دما،  ر)نظی ساده خواص ترمودینامیکی

آدیاباتیک، ضریب  پذیریتراکمتوابع ترمودینامیکی پاسخ شامل: ظرفیت گرمایی، ، (نیرو، تصحیحات بلند برد

واص خگیری ترمودینامیک، روش ذره آزمایشی، فشار گرمایی، خواص انتروپی شامل: انتروپی، انتگرال

، (ابع توزیع شعاعیتبر  اثر چگالی ویا تابع توزیع شعاعی )اثر دما  یتابع همبستگی جفتساختاری استاتیک شامل: 

 mean squareمانی )جابجایی میانگین مجذور )ز توابع همبستگیخواص دینامیکی شامل: تابع ساختار، 

displacementویسکوزیته، شامل: ضریب خودنفوذی،  ضرایب انتقالی، بستگی سرعت((، تابع خودهم

لات از مج و خواص انتقالی چند مثال کاربردی در خصوص محاسبه خواص ترمودینامیکیرسانش گرمایی، 

 المللی معتبربین

 سازییهافزارهای مهم شبمعرفی نرم 

افزار ، نرمDL_POLYافزار نرممانند  آشنایی با طرز کار برخی از نرم افزارهای دینامیک مولکولی

LAMMPSافزار ، نرمGROMACS. 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 فهرست منابع

Allen, M. P. & Tildesley, D. J. (2001). Computer Simulation of Liquids, Oxford, Science Publications.  

Rapaport, D. C. (2004). The Art of Molecular Dynamics Simulation, 2nd ed., Cambridge University Press.  

Alavi, S. (2020). Molecular Simulations Fundamentals and Practice, 1st ed., Wiley.  

 .سی مشهد، انتشارات دانشگاه فردوسازی دینامیک مولکولیشبیه یمبان (.1393)فاطمه موسوی،  و مجیدموسوی،  ؛الههگوهرشادی، 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like The Journal of Chemical Physics (AIP), Physical Review A (American 
Physical Society), Physical Review B (American Physical Society), Physical Review C 
(American Physical Society), Physical Review D (American Physical Society), Physica A: 
Statistical Mechanics and its Applications (Elsevier)  
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 مشخصات درس:

 سازی و طراحی: شبیهنانو موادعنوان درس )فارسی(: 

 Nanomaterials: Design and Simulation عنوان درس )انگلیسی(:

 1شیمی کوانتومی : نیازپیش                    □ندارد       ■هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            واحد: نظری                                           نوع                  3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 ab initioها نظیر شبا استفاده از تنوعی از رو نانو ساختارهاهای نائل شده در زمینه طراحی پیشرفت معرفی و بررسی

electronic structureمیک مولکولی سازی دینامیک مولکولی و دینا، شبیهab initio بندی و های دانهو روش

 ( coarse-graining and continuum methodsپیوسته )

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 هایی آنبینی خواص فیزیکی و شیمیاو پیش نانو موادتوانایی استفاده از محاسبات کامپیوتری برای طراحی 

 :سرفصل درس

 ر اصول اتمی و الکترونی، اصول مکانیک کوانتوم و مکانیک کلاسیکای بمقدمه 

 برداری پیشرفتههای نمونهالگوریتم 

 ینامیک های ترکیبی مکانیک مولکولی و دهای مکانیک مولکولی و روشتحلیل کمی با استفاده از روش

 مولکولی

 های نیرو با الکتروستاتیک پیشرفتهتوسعه میدان 

 ودههای الکتریکی تمشخصه 

 های کامپیوتریسازیهای خالص و مخلوط با استفاده از شبیهخواص ساختاری نانوخوشه 

 جامد در نانوذرات فلزی-سازی انتقال فاز مایعشبیه 

 های بورسازی نانوخوشهشبیه 

 های معدنیهای کربن و نانوخوشهنانوخوشه سازی کامپیوتریشبیه 

 هاهای آنانتومی و آرایههای کوای تهیه نانوداتسازی چندمرحلهشبیه 

 سازی مولکولییابی ساختاری مواد متخلخل نانو و مزو با استفاده از شبیهمشخصه 

 های کربنیسامانهپایداری گرمایی نانو 
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 های کربنیسازی نانولولهسازی و مدلشبیه 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Rieth, M. & Schommers, W. (2005). Handbook of Theoretical and Computational 

Nanotechnology, American Scientific Publishers.  

Balbuena, P. B. & Seminario, J. M. (2007). Nanomaterials: Design and Simulation, 1st ed., 

Elsevier. 

Bichoutskaia, E. (2011). Computational Nanoscience, Royal Society of Chemistry  

Boustani, I. (2020). Molecular Modelling and Synthesis of Nanomaterials Applications in 

Carbon- and Boron-based Nanotechnology, Springer  

Sapalidis, A. (2020). Membrane Desalination: From Nanoscale to Real World Applications, 

1st ed., CRC Press. 

 :منابع مطالعاتی

Journals such as Journal of Computational and Theoretical Nanoscience 
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 مشخصات درس:

 هاها و اتمسازی مقیاس اتمی برای مولکولشبیهعنوان درس )فارسی(: 

 Atomic-Level Simulations of Materials and Molecules عنوان درس )انگلیسی(:

 1شیمی کوانتومی : نیازپیش               □ندارد        ■هم نیاز: دارد  /نیازپیش     یاریاختنوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 بینی خواص دینامیکی با ها و جامدات همراه با پیشو خواص مولکولبینی ساختار ارائه اطلاعات در زمینه پیش

 سازی دینامیک مولکولی استفاده از مکانیک کوانتومی و شبیه

 ها، های زیستی )پروتئینهای متفاوت همچون سامانهبررسی ساختار، خواص و دینامیک در زمینهDNA ،

، IV, III-Vها )گروه رساناکوپلیمرها(، نیمهو  های آمورفها، سامانهبلورها و لیپیدها( پلیمرها )کربوهیدارت

ا زورهکاتالی و فلزی-ها و فلزات(، مواد آلیابرساناها، ها، زئولیتهای معدنی )سرامیک، سامانه(سطوح و نقوص

  ها(زور)ناهمگن، همگن و الکتروکاتالی

  های پایه همراه با کاربردهای روشارائهhands-on افزارهای مدرن مای موردنظر با استفاده از نرهبرای سامانه 

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 هابینی خواص فیزیکی و شیمیایی آنو پیش نانو موادهای محاسبات کامپیوتری در طراحی کاربرد روش

 :سرفصل درس

 سازی مولکولیمفاهیم مهم در مدل 

 سازی مولکولیسیل، تاریخچه مدلهای مختصات، سطوح انرژی پتانسیستم

 ای بر مکانیک کوانتومی محاسباتیمقدمه 

فاک، -ریها، محاسبات اربیتال مولکولی، معادلات هارتهای تک الکترونی و چند الکترونی، مولکولاتم

های اربیتال های نظریه، تقریبab initioها، محاسبه خواص مولکولی از مکانیک کوانتومی مجموعه پایه

 تجربی و کارایی آنانهای نیمهکولی، نظریه هوکل، روشمول

 های امتیازات روشab initio جامدحالت، نظریه تابعی چگالی و مکانیک کوانتومی 

حلیل جزء ، تab initio، همبستگی الکترونی، ملاحظات تجربی در انجام محاسبات open-shellهای سامانه

 جامدحالتیک کوانتومی مطالعه های مکانانرژی، نظریه تابعی چگالی، روش



 

33 
 

 های میدان نیروی تجربی: مکانیک مولکولیمدل 

های نیروی مکانیک مولکولی، کشش پیوند، خمش زاویه، جملات پیچشی، های عمومی میدانجنبه

های کنش، برهم3و  2، 1های نیروی دسته های خمشی خارج از صفحه، میدانهای نامتعارف و حرکتپیچش

ر مکانیک جفتی مؤثر، پیوند هیدروژنی د پتانسیلهای تجربی، در پتانسیل چندجسمیاثرات  غیر پیوندی،

یرو، پارامتری ن، محاسبه خواص ترمودینامیکی با استفاده از میدان united atomهای نیروی مولکولی، میدان

 هایمولکولهای نیرو در دانهای غیرمستقر، میسامانهکردن میدان نیرو، قابلیت انتقال پارامترهای میدان نیرو، 

 ها، هادیو نیمه فلزاتدر  نیمه تجربیهای های نیرو در جامدات، پتانسیلمعدنی، میدان

 های مرتبط برای جستجوی سطوح انرژیسازی انرژی و روشحداقل 

ن یوتنهای مشتق دوم مانند روش سازی مرتبه اول، روشهای حداقلمشتقی، روش-سازی غیرهای حداقلروش

امیت سازی انرژی، دینسازی مناسب، کاربرد حداقلنیوتونی، انتخاب روش حداقلهای شبهرافسون، روش

 جامدحالتهای در سامانه شبکهشبکه و استاتیک 

 سازی کامپیوتریهای شبیهروش 

 مرزها، سازی کامپیوتری،های کاربردی و عملی شبیهمحاسبه خواص ترمودینامیک ساده، فضای فاز، جنبه

سازی و تخمین یهحداقل تصویر، نیروهای بلندبرد، تحلیل نتایج شب قراردادبانی تعادل، قطع پتانسیل و دیده

 خطاها

 سازی دینامیک مولکولیهای شبیهروش 

سازی و اجرای مادههای پیوسته، آهای ساده، دینامیک مولکولی با پتانسیلدینامیک مولکولی با استفاده از مدل

سازی بیهشاثر حلال به  واردکردنمیک مولکولی، دینامیک مقید، خواص وابسته به زمان، سازی دیناشبیه

لی زنجیرهای سازی دینامیک مولکوهای نیروی میانگین و دینامیک اتفاقی، شبیهدینامیک مولکولی: پتانسیل

 سازی دینامیک مولکولیآمفیفیل، بقای انرژی در شبیه

 کارلوسازی مونتشبیه 

لو رکازمینه نظری روش متروپولیس، انجام روش مونتگیری، پیشبا استفاده از انتگرال محاسبه خواص

، Biasedکارلوی های مونتکارلوی پلیمرها، روشسازی مونتدر شبیه شدهاستفادههای متروپولیس، مدل

ایی، یمیکارلو، محاسبه پتانسیل شسازی مونتهای مختلف در شبیه، انسامبلQuasi-ergodicity مسئله

 کارلوی انسامبل گیبسسازی مونتسازی تعادلات فازی توسط شبیهشبیه

 تحلیل کنفورماسیون 

رندم،  جستجویهای های سیستماتیک جستجوی فضای کنفورماسیونی، رویکردهای ساخت مدل، روشروش

distance geometryه سازی، مقایسهای شبیه، جستجوی فضای کنفورماسیونی با استفاده از روش
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های استاندارد، یافتن حداقل انرژی های مختلف جستجوی فضای کنفورماسیونی، تغییرات در روشروش

globalها و ، ارزیابی الگوریتمsimlulated annealing ،پایگاه داده ساختاری، برازش مولکولی ،

ها، ادهمجموعه د dimensionality reductionالگو،  های تشخیصهای کلاسترشدن و روشالگوریتم

 بینی ساختارهای کلاسیکیسازی کلاسیکی، پیش، مسأله بهینهpolingپوشش فضای کنفورماسیونی 

 و پیچش پروتئین بینی ساختار پروتئین، تحلیل توالیپیش 

ها، معرفی بینی ساختار پروتئینبرای پیش first-principleهای ای ساختار پروتئین، روشاصول پایه

بینی ای، پیش، ساخت و ارزیابی یک مدل مقایسهsequence alignment ای،سازی مقایسهمدل

  CASP ،foldingبینی ساختار پروتئین: های پیش، مقایسه مدلThreadingساختارهای پروتئین توسط 

 پروتئین unfoldingو 

 جامدحالتها ها و نقصسازی مولکولی: انرژی آزاد، حلالیت، واکنشچهار چالش در مدل 

های انرژی های محاسبه تفاوتهای انرژی آزاد، کاربردهای روشات انرژی آزاد، محاسبه تفاوتمحاسب

با محاسبات انرژی  پتانسیل یها pitfallبندی انرژی آزاد، های انتالپی و انتروپی، تقسیمآزاد، محاسبه تفاوت

های پیوسته حلال، سهم نمایشها، های انرژی آزاد سریع و تقریبهای نیروی میانگین، روشآزاد، پتانسیل

انرژی آزاد  های انزاگر و بورن، سهم غیرالکتروستاتیک برپوشی: مدلالکتروستاتیک بر انرژی آزاد حلال

سازی نقوص های شیمیایی، مدلسازی واکنشپوشی بسیار ساده، مدلهای حلالپوشی، مدلحلال

 جامدحالت

 های جدیداتیک برای کشف و طراحی مولکولسازی مولکولی و شیمی انفورماستفاده از مدل 

جستجوی  وهای داده شیمیایی ها، پایگاههای کامپیوتری مولکولسازی مولکولی در کشف دارو، نمایشمدل

بعدی، های داده سهها در پایگاهبعدی، منابع دادههای داده سهریزساختار دوبعدی، جستجوی پایگاه

molecular dockingبعدی و های داده سهجوی پایگاه، کاربردهای جستmolecular docking ،

ای از های گستردههای مولکولی، انتخاب مجموعهکنندهجستجوی شباهت و شباهت مولکولی، توصیف

داقل ح، QSARساختار کمی  -برای طراحی لیگاند، روابط فعالیت De Novoترکیبات، ساختار بر پایه 

 combinatorialهای مربعات جزئی، کتابخانه

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی
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 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Leach, A. R. Molecular Modelling: Principles and Applications, 2nd ed., Prentice Hall (2001). 

Deak, P. Frauenheim, T. M. Pederson, R.  (2005). Computer Simulation of Materials at 

Atomic Level, Wiley  

R. Zhou, Molecular Modeling at the Atomic Scale: Methods and Applications in Quantitative 

Biology, CRC Press, Taylor & Francis Group (2015). 

 :بع مطالعاتیمنا

Scientific journals like The Journal of Chemical Physics (AIP), Physical Review A (American 

Physical Society), Physical Review B (American Physical Society), Physical Review C 

(American Physical Society), Physical Review D (American Physical Society), Physica A: 

Statistical Mechanics and its Applications (Elsevier) 

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 سازی محاسباتی سینتیک شیمیاییمدلعنوان درس )فارسی(: 

 Computational Modeling of Chemical Kinetics عنوان درس )انگلیسی(:

 1شیمی کوانتومی : نیازپیش                    □ندارد       ■هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های شیمیاییشندر تعیین سرعت و مکانیسم واکسازی محاسباتی کاربرد مدل

 :دهدهایی که درس پرورش میو شایستگی توانایی

 های مختلف در فاز گازی و محلول شنسینتیک واکسازی مدل

 :سرفصل درس

 نظریه حالت گذار 

 های اخیر در نظریه مروری بر پیشرفت-TST گذار وردشی حالت 

 کانونیکال-حالت گذار میکروکانونیکال 

  یکوانتومبررسی TST 

 ضرایب انتقال-مسیرهای تونلی 

 یابیهای درونسازی حالت گذار با روشیهشب 

 نیوتن رافسون و غیره(-زنجیری-های زینیروش) یموضعسازی حالت گذار شبیه 

 یلپتانسسازی سطوح شبیه (PES نیمرخ-کانتورها)ها 

 سدهای پتانسیل تدریجی و ناگهانی 

 های آلیمطالعه حالت گذار در واکنش 

 های آغازین و تابعی دانسیته(فاز گازی )روشها در سازی محاسباتی سینتیک واکنشمدل 

 های ویبرگاندیس-های هماهنگ همزمان و غیر همزمانواکنش 

 ها در فاز محلولسازی محاسباتی سینتیک واکنشمدل 

 سازی حالت گذار یونیشبیه-های الکتروستاتیکپتانسیل -اثرات قطبیت 

 ها(لولهها در سطح جامد )نانوسازی محاسباتی سینتیک واکنشمدل 
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 مطالعه انواع پیوند هیدروژنی( -های زیستی )حالات گذارسازی محاسباتی سامانهمدل 

 های تلفیقی روشQM/MM  

 سازی ساختاربهینه-1سازی کارگاه مدل 

 محاسبات ترموشیمی -2سازی کارگاه مدل 

 محاسبات قدرت اسیدی و بازی در محلول -3سازی کارگاه مدل 

 ین ساختار حالت گذار گازیتعی -4سازی کارگاه مدل 

 تعیین ساختار حالت گذار در محلول -5سازی کارگاه مدل 

 چند نمونه مطالعه موردی 

 :یادگیری -روش یاددهی

 سمینار دانشجویی روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Solomon, E. I.; Scott, R. A. & King, R. B. (2010). Computational Inorganic and 

Bioinorganic Chemistry, Wiley.  

Leszczynski, J. (2010). Kinetics and Dynamics from Nano-to Bio-Scale, Springer. 

Soroush, M. (2018). Computational Quantum Chemistry: Insights into Polymerization 

Reactions, Elsevier.  

Carr, R. W. (2018). Modeling of Chemical Reactions: Comprehensive Chemical Kinetics, 

Elsevier Science.  

  .اد اسلامی مشهداه آزانتشارات دانشگ مبانی و کاربردها،-سینتیک شیمیایی (.1397)محمدرضا بزرگمهر،  و  محمدایزدیار، 

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% - عملکردی:   
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 مشخصات درس:

 2شیمی کوانتومی عنوان درس )فارسی(: 

 Quantum Chemistry 2 عنوان درس )انگلیسی(:

 1شیمی کوانتومی : نیازپیش                   □ندارد        ■هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت                                                       نوع واحد: نظری                 3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 در شیمی کوانتومی و کاربرد آن یکوانتوممکانیک ه آشنایی و تسلط در زمین

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 یلهای مولکویدهو پدهای شیمی کوانتومی در بررسی خواص روشتوانایی استفاده از 

 :سرفصل درس

 انیشتین از دیدگاه کوانتومی-خواص فرمیون، بوزون و تراکم بوز 

 میدان خودسازگار هارتری، نظریه HF هاو بررسی اتم 

 دواتمیهای و مولکول بررسی یون مولکول هیدروژن، مولکول هیدروژن 

 هاو مقایسه آنها آن شدهاصلاحهای نظریه پیوند ظرفیت و اربیتال مولکولی، مدل 

  های کوانتومیسامانهمحاسبه چگالی احتمال الکترون و بررسی عدد اشغال در 

 فاینمن-قضایای کوانتومی: ویریال، الکتروستاتیک، هلمن 

 بررسی مختصر نظریه تابعی چگالی و کاربردهای آن در شیمی 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 

اییآزمون نه  پروژه ترممیان   ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 :فهرست منابع

Szabo, A. & Ostlund, N. S. (2000). Modern Quantum Chemistry: Introduction to Advanced 

Electronic Structure Theory, Mc-Graw Hill. 

Atkins, P. W. & Friedman, R. S. (2005). Molecular Quantum Mechanics, 4th ed., Oxford 

University Press. 

Zettili, N. (2009). Quantum Mechanics: Concepts and Applications, 2nd ed., John-Wiely. 

Levine, I. N. (2014). Quantum Chemistry, 7th ed., Prentice Hall, London. 
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 مشخصات درس:

 شیمی محاسباتیفارسی(: عنوان درس )

 Computational Chemistry عنوان درس )انگلیسی(:

 1شیمی کوانتومی : نیازپیش                   □ندارد        ■هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت              نوع واحد: نظری                                                          3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های اتمی و مولکولیهای شیمی محاسباتی در مطالعه ساختار و خواص سامانهبررسی روش

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 تسلط بر شیمی محاسباتی

 :سرفصل درس

 مقدمه 

ینه و کارایی هز برآورد، محاسبهقابلهای کمیت سازی،تعریف محاسباتی و تفاوت آن با شیمی نظری و مدل

 در محاسبات شیمیایی

 مکانیک مولکولی 

 سازی ساختاریاصول، توابع انرژی پتانسیل، میدان نیرو، بهینه

 سازی مجموعه مولکولیشبیه 

 کارلوها، دینامیک مولکولی، مونتفازی و گذرگاهفضای 

 نظریه اربیتال مولکولی 

 نیچند الکترومی کوانتومی، توابع آزمون، نظریه هوکل، توابع موج توابع موج در شیبررسی 

 محاسبات نیمه تجربی 

 NDDO, CNDO, INDO، یافتهتوسعههوکل نظریه 

 های آغازینروش 

 یکاربرد آن در محاسبه انرژی، توزیع بار و شکل هندس ،HFهای پایه، نظریه مجموعه

 های همبستگی الکترونیروش 

 CCTه اختلال و ، نظریCI ،SCFنظریه 

  نظریهDFT 
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 تبادلی، محاسن و معایب-شام، توابع همبستگی-روش کان

  طیفیخواص توزیع بار و 

های ، قطبش، طیفی، بارهای اتمی جزئی، اسپینلگشتاور چندقطبی الکترونی، پتانسیل الکتروستاتیک مولکو

 NMRارتعاش و -چرخش

 ( و تعریف یک پروژه محاسباتیهغیرافزارهای محاسباتی )گوسین و افزارها و سختنرم 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Cramer, C. J. (2004). Essentials of Computational Chemistry Theories and Models, 2nd ed., 

Wiley  

Leszczynski, J. (2010). Recent Progress in Coupled Cluster Methods Theory and 

Applications, Springer.  

Young, D. (2012). Computational Chemistry: A Practical Guide for Applying Techniques 

to Real World Problems, Wiley.  

Lewars, E. G. (2016). Computational Chemistry Introduction to the Theory and Applications 

of Molecular and Quantum Mechanics, Springer.  
  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 نانو ساختارهاشیمی و فیزیک عنوان درس )فارسی(: 

 Physics and Chemistry of Nanostructures عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد        □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت                                                    نوع واحد: نظری                    3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 نانو موادو خواص  نانو مواددرک صحیح از اصول فناوری نانو، ابزارها و تجهیزات تولید 

 دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 واد نانو )نوری، مغناطیسی و الکترونی( ارتباط با تهیه و خواص مر کارهای آزمایشگاهی د انجام

 :سرفصل درس

 اصول فناوری نانو 

، نانو مواد، نانو فناورینامه )دنیا و ایران، واژه درفناوری نانو  تاریخچه مختصر فناوری نانو در دنیا و ایران، بازار

مواد در  فردبهمنحصرص ها، نقاط کوانتومی(، خواها، نانوسیمخود مونتاژ مولکولی، نانوبلورها، نانوحباب

 از کاربردها )بالا به پایین و پایین به بالا(، معرفی برخی نانو موادهای کلی تهیه مقیاس نانو، روش

 مروری مختصر در زمینه شیمی سطح 

ندگی، گیری آن، پدیده ترشوهای اندازهگیری آن، زاویه تماس و روشهای اندازهسطحی و روشکشش

ها، تسطحی )سورفکتانسطحی، کنترل کششبندی مواد فعالگریز، طبقهر آبدوست و ابسطوح ابر آب

Hydrophilization،Electrowetting ترمودینامیک سطح ،) 

 های کلوئیدیمروری در سامانه 

یه دوگانه های کلوئیدی )پایداری الکترواستاتیک و پایداری فضایی(، لا، پایداری سامانهDLVOنظریه 

انه همراه با های کلوئیدی )پتانسیل زتا، پراکندگی نور چندگبررسی پایداری سامانههای الکتریکی، روش

، جذب سطحیمرئی(، خواص کلوئیدها )پخش نور، -سنجی فرابنفش(، طیفTurbiscanاسکن عمودی )

دی معلق، های کلوئیشکل و اندازه ذرات در خواص، توزیع اندازه ذرات در سامانه تأثیرجذب و غیره(، 

aser Doppler Lهای مختلف نظیر پراکندگی دپلری لیزری )گیری میانگین اندازه ذرات با روشهانداز

Scatteringپراش لیزر و غیره، اندازه ،)( گیری مساحت سطحBET isothermانواع هم ،)جذب دماهای-

 های کلوئیدیسطحی آیوپاک، آنالیز ساختار منافذ، رئولوژی سامانه
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 نانو موادیابی شخصههای مهم مبرخی از روش 

وبشی رهای الکترونی شامل میکروسکوپ الکترونی روبشی، میکروسکوپ الکترونی میکروسکوپ الکترونی

 نشرمیدانی، میکروسکوپ الکترونی عبوری، میکروسکوپ الکترونی عبوری با قدرت تفکیک بالا و

تونلی  نی شامل میکروسکوپهای غیر الکترومیکروسکوپ الکترونی روبشی عبوری، میکروسکوپ الکترونی

ن فوتوالکترو سنجیطیف، پرتوایکسروبشی و میکروسکوپ نیروی اتمی، پراش پرتو ایکس، فلورسانس 

 الکترون اژه سنجیطیفپرتوایکس، 

 های تهیه مواد نانوساختارروش 

امولسیون، کروژل، می -(، سلBall milling) کاریبا استفاده از امواج مایکروویو و امواج فراصوت، آسیاب

 های الکتروشیمیاییروش

 :یادگیری -روش یاددهی

 یابی موادهای مشخصهبازدید از آزمایشگاه برای آشناشدن با دستگاه روش توضیحی همراه با

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Warren, B. E (2003).X-Ray Diffraction, Dover Publications Inc.  

Yang, S. & Sheng, P. (2005). Physics and Chemistry of Nano-structured Materials, Taylor 
and Francis.  

Kirkland, A. J. & Hutchison, L. (2007). Nanocharacterization, RSC Publishing, Oxford, UK 

Amelinckx, S. van Dyck, D. van Landuyt, J. & van Tendeloo, G. (2008). Electron 
Microscopy: Principles and Fundamentals, Wiley  

Birdi, K. S. (2010). Surface and Colloid Chemistry: Principles and Applications, Taylor and 
Francis. 

L. Filipponi, D. Sutherland, (2012). Nanotechnologies: Principles, Applications, 
Implications and Hands-on Activities, European Union. 

 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like Advanced Materials, Advanced Energy Materials, Nature 

Nanotechnology    

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    



 

44 
 

 مشخصات درس:

 هافیزیک پروتئینشیمیعنوان درس )فارسی(: 

 Physical Chemistry of Proteins عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد        □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 به حالت طبیعی )تاخورده(  بازشدهها از حالت شناخت مسیر تاخوردگی پروتئین 

  ها در مسیر تاخوردگی و ارتباط بین ساختار و عملکرد پروتئین ایجادشدهحدواسط شناخت 

 دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 ستیتعیین ارتباط ساختار و عمل زی -

 تشخیص عوامل تأثیرگذار برتاخوردن پروتئین -

 بینی تاخوردگی پروتئینچگونگی پیش -

 :سرفصل درس

 نگرش فیزیکی بر تاخوردگی پروتئین و مراحل آن 

 ها در تاخوردگی پروتئین و نقش مولتن گلبول در تاخوردگی پروتئیننقش حدواسط 

 نقش پیوند دی سولفیدی در تاخوردگی پروتئین 

 تاخوردگی نقش گرما در 

  ،نقش قدرت یونیpHحلال و دیگر عوامل در تاخوردگی پروتئین ، 

 نگرش سینتیکی در تاخوردگی پروتئین 

 نقش حالات گوناگون بنای فضایی در تاخوردگی پروتئین 

 پیشگویی تاخوردگی پروتئین 

 ارتباط عملکرد با ساختار پروتئین 

 ها در ساختار پروتئیناجتماع دون واحد 
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 یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Munoz, V. (2008). Protein Folding, Misfolding and Aggregation, RSC.  

Creighton, T. E. (2010). The Biophysical Chemistry of Nucleic Acids & Proteins, Helvetian 

Press. 

Fabian, H. & Naumann, D. (2012). Protein Folding and Misfolding, Springer.  

، ، ساختار و عملکردینپروتئ (.1383) نیا سیدحسنمقدم و امیرحسین تقوی،؛ جمشید چمنی،خان ؛اکبرعلی موحدی،موسوی

 .تهران دانشگاه اتانتشار و چاپ موسسه

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%40 نوشتاری:  

- 
20%  

تکالیف 40% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 فیزیک پلیمرهاشیمیعنوان درس )فارسی(: 

 Physical Chemistry of Polymers عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد        □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            ی                                           نوع واحد: نظر                 3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 پلیمرها فیزیکشیمیآشنایی و تسلط بر اصول 

 دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 مرهایپل فیزیکشیمیدرک 

 :سرفصل درس

 مقدمه 

 .انواع پیوندها خواص فیزیکی پلیمرها، ساختمان شیمیایی پلیمرها،

 پذیری زنجیرهای پلیمریانعطاف 

مولکولی، های درشتها، ابعاد مارپیچایزومری چرخشی، کنفیگوراسیون و کنفورماسیون مولکول

 پذیری یک زنجیر.پذیری یک زنجیر، سینتیک انعطافترمودینامیک انعطاف

 های واقعی پلیمرهامحلول 

رم پلیمرها، بر حلالیت و تو مؤثرلیت و تورم پلیمرها، عوامل های واقعی پلیمرها، حلاخواص ویژه محلول

بل پلیمرها بر های پلیمری، اثر متقاهای پلیمری، خواص سینتیکی محلولکاربرد قانون فازها در مورد محلول

 .حلال

 های پلیمریهای محلولنظریه 

 .هاگینز، نظریه مونی، نظریه جدید فلوری-نظریه فلوری

 ی وزن مولکولی پلیمرهاگیرهای اندازهروش 

 های پلیمریترمودینامیک محلول 

ساختار  آل، فشار اسمزی، انتروپی اختلاط، ترمودینامیک محلول وهای ایدههای جزء مولی، محلولکمیت

 .پلیمر، تأثیر گرما، انرژی داخلی فرایند اختلاط

 پلیمرها نفوذپذیری 



 

47 
 

 پلیمرها، محاسبه سطح ویژه جذب. وسطتنفوذپذیری گازها، روش تعیین نفوذپذیری، جذب بخار 

 های فیزیکی و ساختاری پلیمرهاحالت 

ه، قابلیت متبلور های ویژه پلیمرهای آرایش یافتای، حالتهای فیزیکی و فازی مواد، تبلور، انتقال شیشهحالت

 .شدن، ترمودینامیک ذوب و تبلور پلیمرها، پلیمرهای آمورف

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Cowie, J. M. G. & Arrighi, V. (2009). Polymers: Chemistry and Physics of Modern 

Materials, 3rd ed., Chapman and Hall.  

Seiffert, S. (2020). Physical Chemistry of Polymers, De Gruyter.  

 انتشارات دانشگاه صنعتی امیرکبیر.، پلیمرها فیزیکشیمی (.1389ناصر )محمدی، 

 ، پژوهشگاه پلیمر و پتروشیمی ایران.پلیمرها فیزیکشیمیمبانی  (.1392) یعلحسین جواد و بنکدار ،سیفی ؛جعفری، سیدحسن

 .امیرکبیر، دانشگاه صنعتی فیزیک پلیمرها(. 1398)کشکولی، یاسر  و  مد صادقی، گیتیمیرمح

 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like Polemer (Elsevier), European Polymer Journal 

(Elsevier)  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 اصول، ساختارها و کاربردهای نانوفوتوکاتالیزورهاعنوان درس )فارسی(: 

 Fundamentals, Structures, and Applications of نوان درس )انگلیسی(:ع

Nanophotocatalysts 

 -: نیازپیش                   ■ندارد      □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت                نوع واحد: نظری                                                        3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 آشنایی با ساختارها، طراحی و کاربردهای نانوفوتوکاتالیزورها

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 مسائل مربوط به نانوذرات با کاربرد فوتوکاتالیزوری وتحلیلتجزیه

 :سرفصل درس

 مواد نانوفرایند فوتوکاتالیزوری  مکانیسم 

 بررسی متغیرهای تأثیرگذار بر فرایند فوتوکاتالیزوری 

 طراحی فوتوکاتالیزورهای مناسب از طریق مهندسی شکاف انرژی 

 های مختلفاصلاح فوتوکاتالیزورها به روش 

 فوتوکاتالیزورهای فعال به نور مرئی 

 های مختلف روی بسترنهش نانوفیلم 

 تأثیر نوع بستر روی فرایند فوتوکاتالیزوری 

 ها توسط نانوفوتوکاتالیزورهاغیرفعال کردن میکروارگانیسم 

  اکسیددینقش نانوفوتوکاتالیزورها در شکافت آب و کاهش کربن 

   زیستمحیطنقش نانوفوتوکاتالیزورها در تبدیل انرژی خورشیدی و حفاظت از 

 :یادگیری -روش یاددهی

قالات جدید مطالعاتی در ارتباط با درس بر اساس م انتخاب پروژه-بحث گروهی-پرسش و پاسخ در حین ارائه درس

 و ارائه در کلاس
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 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Lu, M. & Pichat, P. (2013). Photocatalysis and Water Purification: From Fundamentals to 

Recent Applications, Wiley.  

Hernandez-Ramirez, A. & Medina-Ramirez, I. (2014). Photocatalytic Semiconductors: 

Synthesis, Characterization, and Environmental Application, Springer. 

Ghosh, S. (2018). Visible-Light-Active Photocatalysis: Nanostructured Catalyst Design, 

Mechanisms, and Applications, Wiley.  

Rajendran, S., Naushad, M., Cornejo Ponce, L., Lichtfouse, E. (2020). Green Photocatalysts 

for Energy and Environmental Process, Springer. 

 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like ACS Nano (American Chemical Society), Journal of 

Photochemistry and Photobiology A (Elsevier), Journal of Photochemistry and 

Photobiology B (Elsevier), Journal of Photochemistry and Photobiology C (Elsevier), 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%40 نوشتاری:  

30% تکالیف 30%   
-عملکردی:   
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 مشخصات درس:

 هاحسگرزیستعنوان درس )فارسی(: 

 Biosensors وان درس )انگلیسی(:عن

 - : نیازپیش                 ■ندارد          □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت           نوع واحد: نظری                                                             3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

  حسگر که منجر به ساخت زیست ایگونهبهسازی با مبانی احساس شیمیایی در موجودات زنده و نحوه مشابهآشنایی

 شود. 

 های زیستی را به سیگنال الکتریکی های فیزیکی که بتوانند عملکرد اختصاصی گیرندهانواع مبدل شناخت

 تبدیل کنند.  گیریاندازهقابل

 های پزشکی، آنالیز های مختلف از جمله در تشخیصها در زمینهحسگرستهای زییادگیری فنون ساخت و کاربرد

 نظامیهای و کاربرد محیطیزیستهای ها، کنترلهای صنعتی، اتوماسیون فرایندنمونه

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 های فیزیکیانواع مبدل شناخت -

 هاحسگریادگیری فنون ساخت زیست -

 :رسسرفصل د

 کلیات 

 بندیتعریف، اساس کار و دسته -

 انتقال پیام شیمیایی در موجودات زنده –احساس شیمیایی  -

 ها به تقلید از موجودات زندهحسگرطراحی زیست -

 هاکاربرد 

 In vivoها در شرایط حسگرکاربرد زیست -

 کاربرد تشخیص پزشکی -

 هاهای صنعتی اتوماسیون فرایندآنالیز -

 محیطیزیستکنترل  -
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 های نظامیربردکا -

 هامثال 

 هاحسگر آشکارساز ویروسهای عوامل شیمیایی، زیستحسگر قند خون، آشکارساززیست-

 عناصر زیستی 

 هاهای نوکلئیک و گیرندهها، اسیدبادیها، آنتیآنزیم -

 های گیاهی یا جانوری، ریزاندامگان، اجزای سلولی )میتوکندری(بافت -

  ها(حسگرزیستتثبیت اجزای زیستی )فنون ساخت 

 سازیسازی، محبوسدمای لانگمویر(، ریزپوشینههای فیزیکی جذب، سینتیک جذب )همروش -

های مناسب برای تثبیت شیمیایی، های کووالانسی، انواع بسترهای عرضی، پیوندهای شیمیایی، پیوندروش -

 ها، واکنش شیمیایی و تثبیت مواد زیستیهای عاملی آزاد آنزیمگروه

 بارمصرفیکهای ها، الکترودهای غیرکربنی، پلیمر الکترودها، الکترودی اصلاح الکترودهاروش -

 های فیزیکیمبدل 

 های الکتروشیمیاییمبدل -

یون گزین )غشاء  الکترودهایهای مرجع، معادله نرنست، های پتانسیومتری، اساس کار، الکترودروش -الف 

 ، غشاء حساس به گاز(جامدحالتشیشه، غشاء 

 ای و آمپرومتریهای ولتامتری، ولتامتری روش خطی، ولتامتری چرخهروش -ب

 های بیولوژیکها و واکنشهای رسانایی، اساس رسانایی در محلولروش -ج

 CHEMFET, ISFET, ENFET -های اثر میدانترانزیستور -د

 های نوریمبدل 

 های آنزیمیکنشعوامل جذب و نشر در برهم -الف

 مرئی، نشر فلورسانس و بیولومینسانس-سنجی جذبی فرابنفشیفهای طروش -ب

 Fiber optic biosensorsهای نوری اصول کار و طرز ساخت تازه -ج

 تشدید پلاسمون سطحی  -د

 BAW, SAWهای ، مبدلQCM, EQCM –های پیزوالکتریک مبدل -

 های گرماییحسگرهای گرمایی، ترمیستور و زیستمبدل -

 هاحسگرکرد زیستعوامل مؤثر بر عمل 

 های زیستیگزینش، منشاء گزینش در مولکول -

 گستره خطی، حد آشکارسازی، تعیین غلظت نمونه مجهول -
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 تکرارپذیری و قابلیت اعتماد -

 حسگرزمان پاسخ و عوامل مؤثر بر سرعت عمل زیست -

 پایداری در طول عملیات، پایداری در زمان نگهداری –طول عمر  -

 :یادگیری -روش یاددهی

 وش تدریس توضیحیر

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Cooper, J. & Cass, T. (2004). Biosensors, Oxford University Press  

J. L. Nianqiang Wu,  

Jun, Li, & Nianqiang, Wu (2014). Biosensors Based on Nanomaterials and Nanodevices, 

CRC Press. 

 .دانشگاه تهران انتشارات ،ترجمه هدایت الله قرچیان ،هاحسگرای بر زیستیباچهد (.1380) برایان،  اگینس

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%40 نوشتاری:  

- 
%30  

تکالیف 30% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 نانوکاتالیزورهاعنوان درس )فارسی(: 

 Nanocatalysts عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                  ■ ندارد        □هم نیاز: دارد  /نیازپیش     ختیاریانوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 همگنهای کاتالیزوری نابررسی حساسیت ساختاری در واکنش 

 های ساخت کاتالیزورهای نانوساختاریآشنایی با روش 

 دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 های سطحی ناهمگندرک  واکنش -

 آشنایی با روش سنتز کاتالیزورها و نانوکاتالیزورهای جامد -

 ی کاتالیزورهای جامدفیزیکشیمیهای ارزیابی خصوصیات آشنایی با روش -

 :سرفصل درس

 ها بر روی سطح جامدات،اکنشو 

 ها از دید مولکولیساختار بلوری جامدات، انواع سطوح و ساختار آن 

 های جذب و دفع دمایی،های بررسی خصوصیات سطحی جامدات به روشروش 

 و تصویربرداری الکترونی سنجیطیف 

 یی(ادار و تودهانواع کاتالیزورهای ناهمگن )پایه 

 تالیزورهای نانوساختاریهای متداول در ساخت کاروش 

  هاهای بررسی آنهای کاتالیزوری و روشبر واکنش نانو ابعادتأثیر 

 های کاتالیزوریبررسی حساسیت ساختاری در واکنش 

 های کاتالیزوریتأثیر ابعاد فاز فعال بر سرعت واکنش 

  دارپایه با فاز فعال در نانوکاتالیزورهای پایه مداخلاتبررسی 

 چندعاملیفی در نانوکاتالیزورها، نانوکاتالیزورهای های لیتوگراروش 

 نانوفوتوکاتالیزورها 

 در فرایندهای غیرفعال شدن کاتالیزورها، نانو ابعادقش ن 
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 های شیمی فیزیکی در کاربرد نانوکاتالیزورهاجنبه 

 سطحی.بین های نانوکاتالیزوری سازی واکنششبیه 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :ش ارزیابیرو

 :فهرست منابع

Chorkendorff, I. & Niemantsverdriet, J. W. (2003). Concepts of modern catalysis and 

kinetics, 1st ed., Wiley. 

Heiz, U. & Landman, U. (2006). Nanocatalysis, Springer. 

Niemantsverdriet, J. W. (2007). Spectroscopy in Catalysis: An Introduction, 3rd ed., Wiley.  

Corain, B., Schmid, G. & Toshima, N (2008). Metal Nanoclusters in Catalysis and 

Materials Science: The Issue of Size Control, 1st ed., Elsevier. 

Zecchina, A., Bordiga, S. & Groppo, E. (2011). Selective Nanocatalysts and Nanoscience: 

Concepts for Heterogeneous and Homogeneous Catalysis, 1st ed., Wiley. 

 Polshettiwar, V. & Asefa, T.  (2013). Nanocatalysis: Synthesis and Applications, Wiley. 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    

http://eu.wiley.com/WileyCDA/Section/id-302479.html?query=Vivek+Polshettiwar
http://eu.wiley.com/WileyCDA/Section/id-302479.html?query=Tewodros+Asefa
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 مشخصات درس:

 های تجدیدپذیرشیمی انرژیعنوان درس )فارسی(: 

 Chemistry of Renewable Energies یسی(:عنوان درس )انگل

 -: نیازپیش               ■ ندارد       □هم نیاز: دارد  /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 و ذخیره انرژی های تجدیدپذیرانرژیهای جدید برای تولید برق و سوخت با استفاده از حلایی و توسعه راهآشن 

 اجتماعی ، اقتصادی ومحیطیزیستعوامل مرتبط با فرایندهای انرژی تجدیدپذیر مانند تأثیرات  با  آشنایی 

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 یقات در دانشگاه یا تحقیق و توسعه در صنعتتوانایی انجام تحق

 :سرفصل درس

 های فسیلیسوخت 

ذب جفسیلی، پالایش، جذب و ذخیره کربن، گرم شدن کره زمین، انرژی جایگزین و  هایسوختاستخراج 

 دی اکسیدکربن

 انرژی 

نرژی خورشید و ادی، انرژی جزر و م های تجدیدپذیر نظیر انرژی باد،انواع انرژیانرژی، فناوری و پایداری، 

 غیره

 تولید هیدروژن 

 تولید هیدروژن، انتقال هیدروژن، ذخیره هیدروژن، تولید زیستی هیدروژن، شکافت آب

 های سوختیسلول 

وختی، انواع عملکرد سلول سساختار و های سوختی، های سوختی، بازده و سلولمعرفی، ترمودینامیک و سلول

ر و عملکرد، های سوختی با غشای پلیمری؛ ساختاسوختی، سلولای سلولهورهای سوختی، الکتروکاتالیزسلول

 سوختی هایکاربردهای سلولهای سوختی میکروبی، های سوخت اکسید جامد، سلولسلول

 فتوولتاییک خورشیدی 
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ای ههای خورشیدی، نسل دوم سلولنسل اول سلول خورشیدی، تکامل فوتوولتاییک، PV معرفی، مبانی

، ساختار معدنی-های خورشیدی بر پایه پروسکایت هالید آلیهای خورشیدی، سلولل سوم سلولخورشیدی، نس

 های خورشیدی پروسکایتتهیه سلول خورشیدی پروسکایت، عملکرد سلول سلول خورشیدی پروسکایت،

 تودهزیست (Biomass) 

ردازش، : برداشت و پتودهستزیپذیری و تبدیل، شروع های واکنش، گزینهتودهزیستمعرفی، ترکیب شیمیایی 

 فرایندهای ترموشیمیایی، فرایندهای بیوشیمیایی

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

M. Kaltschmitt, Streicher, W. Wiese, A. (2007), Renewable Energy: Technology, 

Economics, and Environment, Springer. 

Letcher, T. (2008). Future Energy: Improved, Sustainable, and Clean Options for our 

Planet, Elsevier  

Li, X. (2011). Green Energy: Basic Concepts and Fundamentals, Springer. 

Carpenter, N. E. (2014). Chemistry of Sustainable Energy, Chapman and Hall/CRC  

 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like Renewable Energy (Elsevier), Renewable & Sustainable 

Energy Reviews (Elsevier), Advanced Energy Materials (Wiley). 

 

 

 

 

 

 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 ات درس:مشخص

  آماری وابسته به زمانمکانیک عنوان درس )فارسی(: 

 Time-Dependent Statistical Mechanics عنوان درس )انگلیسی(:

 1ترمودینامیک آماری : نیازپیش            □ندارد        ■هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48ظری                                                       تعداد ساعت: نوع واحد: ن                 3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های خارجی نیستند.انیا اعمال مید خودخودبه وخیزهایافتهایی که در تعادل به دلیل آشنایی با مکانیک آماری سامانه

 :دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 های مختلفسامانهیی خواص انتقالی گووانایی پیشت

 :سرفصل درس

 فضای فاز و معادله لیوویل 

 ( توابع همبستگی زمان تعادلیTime Correlation Functions, TCFs) 

 های ساده مدلTCF 

 توابع پاسخ، نظریه پاسخ خطی و ضرایب انتقالی شامل ضرایب نفوذ 

 ویسکوزیته و رسانش گرمایی 

  روابط متقابلOnsager 

 گرهای عملProjection 

 یافته حرکتمعادلات تعمیم 

  معادلهFokker-Planck  

  معادلهLangevin  و معادلهLangevin یافتهتعمیم 

  معادلاتNavier-Stokes 

 دینامیک واکنش شیمیایی 

 ( معادله کرامرزKramers equation) 

 وخیزافتهای نظریه 
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 فت وخیزقضیه ا-( اتلافFluctuation-Dissipation Theorem) 

 روابط کاری غیرتعادلی 

 انتگرال مسیر در مطالعه فرایندهای تصادفی 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Lebon, G. & Jou, D. (2008). Understanding Non-equilibrium Thermodynamics: 

Foundations, Applications, Frontiers, Springer-Verlag.  

Berne, B. J. (2014). Statistical Mechanics: Part B: Time-Dependent Processes, Springer.  

Livi, R. & Politi, P. (2017). Nonequilibrium Statistical Mechanics: A Modern Perspective, 

Cambridge University Press  

 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like Physica A: Statistical Mechanics and its Applications 

(Elsevier), Journal of Statistical Physics (Springer). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 سطحی در شیمیهای بینپدیدهعنوان درس )فارسی(: 

 Interfacial Phenomena in Chemistry عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد        □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های کلوییدی های بین سطحی و سامانهکسب بینش در زمینه پدیده 

 فناوری، نانوفناوری و کاربردی شیمیایی، دارویی، متالورژی، زیست هایای از زمینهآشنایی با طیف گسترده

 الکترونیک و غیره

 دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 سطحی برای حل مشکلات عملی مهندسی شیمی هایپدیدهدانش در مورد توسعه  -

 های سطحیدرک نیروهای مختلف درگیر در پدیده -

 های سطحیها در پدیدهدرک اهمیت سورفاکتانت -

 سرفصل درس

 گاز-سطحی مایعبررسی خواص بین 

 گیریهای تجربی اندازهمروری بر روش 

 سطحی عوامل مؤثر بر کشش 

  دوجزئیهای لولطحی و محسکشش 

 های نازک روی سطوح مایعات زاویه تماس و ترشوندگیلایه 

 پخش مایع روی مایع و بررسی ضریب پخش 

 مایع-سطحی مایعکشش بین 

 مایع و ضریب پخش-بررسی ترمودینامیکی مایع 

 مایع-فصل مشترک جامد 

 زوایه تماس و ترشوندگی 

 بررسی ترمودینامیکی زاویه تماس 

 های کاربردی آنماس و جنبهگیری زاویه تاندازه 
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 کنندگی سطوح جامدمکانیسم پاک 

 بررسی کلی ترمودینامیک فصل مشترک فازها 

 های فیزیکی و شیمیاییجذب 

 های جذبیمدل 

 بارهای سطحی ءسطوح باردار و منشا 

 مواد فعال سطحی 

 خود تجمعی مواد فعال سطحی 

 موازنه آبدوستی و آبگریزی مواد فعال سطحی 

 هامیکروامولسیون ها وامولسیون 

 یادگیری -روش یاددهی

اس مقالات جدید انتخاب پروژه مطالعاتی در ارتباط با درس بر اس-بحث گروهی-پرسش و پاسخ در حین ارائه درس

 و ارائه در کلاس

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Myers, D. (1999). Surfaces, Interfaces, and Colloids: Principles and Applications, 2nd ed., 
Wiley.  

Butt, H. J., Graf, K. & Kappl, M. (2003). Physics and Chemistry of Interfaces, Wiley Verlag 
GmbH & Co. KGaA.  

Pashley, R. M. & Karaman, M. E. (2004). Applied Colloid and Surface Chemistry, Wiley. 

Butt, H. J.; Graf, K. &  Kappl, M. (2013). Physics and Chemistry of Interfaces, 3rd ed., Wiley  

Bracco, G. & Holst, B. (2013). Surface Science Techniques (Springer Series in Surface 
Sciences (51)), Springer. 

 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like Surface Science, Applied Surface Science, Surface and 

Coatings Technology, Surface and Interface Analysis, ACS Applied Materials & 

Interfaces 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%40 نوشتاری:  

30% تکالیف 30%   
-عملکردی:   
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 مشخصات درس:

 اج فراصوتاثرات شیمیایی، فیزیکی و زیستی اموعنوان درس )فارسی(: 

 Ultrasound: Its Chemical, Physical, and Biological Effects عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد       □هم نیاز: دارد  /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48تعداد ساعت:                        نوع واحد: نظری                                                 3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های مختلفامواج فراصوت در سامانهکاربردهای  باآشنایی 

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 های مختلف مسائل مربوط به اثرات امواج فراصوت روی سامانه وتحلیلتجزیهافزایش قدرت 

 :سرفصل درس

 های تولید وشامواج فراصوت، ر، انتشار امواج صوتی در محیط، ، انواع ارتعاشات صوتیاج صوتی)امو سونوشیمی

، نآو مراحل  زاییهای امواج فراصوت، حفرهعبور امواج فراصوت از محیط مایع، ویژگی ،امواج فراصوت

میکی باب معادلات دینا، آکوستیکهای ، ویژگیآکوستیکزایی زایی، پارامترهای مؤثر در حفرههای حفرهنظریه

 (آکوستیک

  ارامترهای پیک سامانه همگن و بررسی  عنوانبه)اکسیداسیون محلول پتاسیم یدید  همگن هایسامانهسونوشیمی

های محلول در آب نوع گاز، تخریب سونوشیمیایی، آلایندهفرکانس، شدت،  از قبیلتأثیرگذار امواج فراصوت 

 (و غیره

  مایع(-جامد و سامانه مایع-)سامانه مایع گنناهم هایسامانهسونوشیمی 

 یک حبابی و سونولومینسانس چند حبابی(لومینسانس سونولومینسانس صوتی )سونو 

 ه(ها، امواج فراصوت و آزاد کردن دارو و غیر)امواج فراصوت و آنزیم اثرات زیستی امواج فراصوت 

 های بین سطحی، ای نانو، امواج فراصوت و پدیدههامواج فراصوت و سامانه) های مختلفکاربرد امواج در زمینه

 (دهی سطوح و غیرهامواج فراصوت و پوششامواج فراصوت و الکتروشیمی، 
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 :یادگیری -روش یاددهی

قالات جدید انتخاب پروژه مطالعاتی در ارتباط با درس بر اساس م-بحث گروهی-پرسش و پاسخ در حین ارائه درس

 و ارائه در کلاس

 :بیروش ارزیا

 :فهرست منابع

Suslick, K. S. (1988). Ultrasound: Its Chemical, Physical, and Biological Effects, VCH,  

Ashokkumar, M. (2016). Handbook of Ultrasonics and Sonochemistry, Springer  

Ameta, S. C. ,  Ameta, R. & Ameta, G. (2018). Sonochemistry: An Emerging Green 

Technology, CRC Press. 

 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like Ultrasonics Sonochemistry (Elsevier), Journal of Ultrasound 

in Medicine (Wiley). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%40 نوشتاری:  

30% تکالیف 30%   
-عملکردی:   

https://www.amazon.com/s/ref=dp_byline_sr_ebooks_1?ie=UTF8&field-author=Suresh+C.+Ameta&text=Suresh+C.+Ameta&sort=relevancerank&search-alias=digital-text
https://www.amazon.com/s/ref=dp_byline_sr_ebooks_2?ie=UTF8&field-author=Rakshit+Ameta&text=Rakshit+Ameta&sort=relevancerank&search-alias=digital-text
https://www.amazon.com/s/ref=dp_byline_sr_ebooks_3?ie=UTF8&field-author=Garima+Ameta&text=Garima+Ameta&sort=relevancerank&search-alias=digital-text
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 مشخصات درس:

 ترمودینامیک شیمیایی جامداتعنوان درس )فارسی(: 

 Chemical Thermodynamics of Solids عنوان درس )انگلیسی(:

 - : نیازپیش                   ■ندارد      □هم نیاز: دارد   /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت                                   نوع واحد: نظری                                     3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 استفاده از اصول ترمودینامیک شیمیایی برای بررسی ساختارهای جامدات بلوری 

  جامد چند جزئی هایسامانهکسب دانش در ترمودینامیک شیمیایی 

 :دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 اتدرک ترمودینامیک جامد -

 هاکاربرد مفاهیم اساسی ترمودینامیک در طیف وسیعی از فناوری -

 های چند فازیکاربرد روابط ترمودینامیک در سامانه -

 :سرفصل درس

  های چند جزئی جامدسامانهبررسی ترمودینامیکی 

 ترمودینامیک فصل مشترک و سطوح 

 های بلوری جامدخواص ترمودینامیکی و دینامیکی شبکه 

 های چند جزئیتعادل بین فاز 

  یونی و فلزی یهابلوردر بررسی ترمودینامیکی تشکیل نقوص 

 نقص در ترکیبات استوکیومتری و غیراستوکیومتری 

 پدیده نفوذ در جامدات 

 های جامدخواص ترمودینامیکی محلول 

  فشارتحتات جامدحالتمعرفی معادلات 

 بررسی ترمودینامیک سطحی در کاتالیزوری جامد 
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 :دگیرییا -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

DeHoff, R. (2006). Thermodynamics in Materials Science, 2nd ed., CRC Taylor & Francis. 

Chaplot, S. L. Mittal, R. & Choudhary, N. (2010). Thermodynamic Properties of Solids: 

Experiment and Modeling, 1st ed., Wiley. 

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 زیست مولکولیبازشناخت عنوان درس )فارسی(: 

 Biomolecular Recognition عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                  ■ندارد         □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 هارتبط با آنهای مهای زیستی و سایر مولکولمولکولکنش و اتصال هدفمند درشتآشنایی با قواعد حاکم بر برهم

 دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 مولکولیبینو  مولکولیدرونهای کنششناخت انواع برهم -

 های مختلف زیستیامانهبازشناخت مولکولی در س -

 آشنایی با طراحی دارو -

 :سرفصل درس

 های زیستیبازشناخت مولکولی در فرایند 

 و خواص مولکولی مرتبط با آنها کنش مولکولمبانی فیزیکی برهم 

 و غیره گریزیآب، هیدروژنی، ی، الکترواستاتیکیشامل واندروالس مولکولیبینهای انواع نیرو 

 های محاسبه آناثر حلال در بازشناخت مولکولی و روش 

 ک نوکلئی –پروتئین و نوکلئیک اسید  –پروتئین، نوکلئیک اسید  –کنش پروتئین بازشناخت مولکولی در برهم

 اسید

 لیگاند –های پذیرنده امانهبازشناخت مولکولی در س 

  اصول بازشناخت مولکولی بر اساسطراحی پپتید و طراحی دارو 

  بادیآنتی – ژنآنتیکنش ایمنی و برهمسامانه نقش بازشناخت مولکولی در 

 های بازشناخت مولکولی ایستا و دینامیکمکانیسم 

 زیستیهای نقش بازشناخت مولکولی در شبکه 

 زیست مولکولیهای مرتبط با بازشناخت پایگاه داده 
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 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Bohm, H-J. & Schneider, G. (2003). Protein-Ligand Interactions: From Molecular 

Recognition to Drug Design, Wiley. 

Dukhovich, F. S. (2005). Pharmacological Aspects of Molecular Recognition, Nova 

Publishers. 

Jelinek, R. (2009). Cellular and Biomolecular Recognition, Wiley. 

Zourob, M. (2010). Recognition Receptors in Biosensors, Springer. 

Buckingham, A. D.; Legon, A. C. & Roberts, S. M. (2012). Principles of Molecular 

Recognition, Springer. 

 

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%40 نوشتاری:  

- 
30%  

تکالیف 30% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 توسعه فرایندهای شیمیایی از آزمایشگاه به صنعتعنوان درس )فارسی(: 

 Development of Chemical Processes from Laboratory to Industry عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد       □هم نیاز: دارد  /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

  برای توسعه فرایندهای شیمیایی  موردنیازآشنایی با اطلاعات آزمایشگاهی 

  زمایشگاه به صنعتآآشنایی با مسیر توسعه یک فرایند شیمیایی از 

 های شیمیایی در آزمایشگاه و صنعت شیمیآشنایی با تفاوت انجام واکنش 

 دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 در آزمایشگاه موردنیازوش تهیه اطلاعات ر شناخت -

 مسیر توسعه یک فرایند آزمایشگاهی به صنعت شناخت -

 های شیمیایی در مقیاس آزمایشگاهی و پایلوتهای ارزیابی واکنشروش درک -

 :سرفصل درس

 های شیمیاییاطلاعات اساسی برای توسعه واکنش 

  موردنیاز هیدرودینامیکی هایسازی سینتیکی و دادهلسازی ترمودینامیکی، مدنظیر مدلی فیزیکشیمیاطلاعات 

 های محصولاتاجزاء یک واحد صنعتی شامل کاتالیزور، راکتور و جداکننده 

  پایلوتدر مقیاس آزمایشگاهی و مسیر استاندارد برای توسعه فرایند شیمیایی 

  صنعتینیمهمسیر استاندارد برای توسعه فرایند شیمیایی در مقیاس 

  موردنیازاطلاعات مهندسی مسیر تهیه 

 تهیه تجهیزات فرایندی و اطلاعات اولیه واحد 

 ارزیابی انواع فرایندهای شیمیایی 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی
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 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

 Zlokarnik, M. (2006). Scale-Up in Chemical Engineering, 2nd ed., Wiley. 

Santacesaria, E. & Tesser, R. (2018). The Chemical Reactor from Laboratory to Industrial 

Plant A Modern Approach To Chemical Reaction Engineering with Different Case Histories 

and Exercises, Springer. 
  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    

https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorStored=Zlokarnik%2C+Marko
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 مشخصات درس:

 جامدشیمی حالتعنوان درس )فارسی(: 

 Solid State Chemistry عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد       □هم نیاز: دارد  /نیازپیش     اختیاریرس: نوع د

    48نوع واحد: نظری                                                       تعداد ساعت:                  3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 هاینامیکی آنآشنایی با ساختار جامدات بلوری و بررسی ترمود 

 ها درون ساختارهای جامدآشنایی با انجام واکنش 

 :دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 درک  ساختارهای جامد -

 های درون ساختار جامداتآشنایی با واکنش -

 های ارزیابی ساختارهای جامدآشنایی با روش -

 :سرفصل درس

 (و جامدات آمورف امدات مولکولیج ،)جامدات فلزی، جامدات یونی خواص جامدات 

 ساختار جامدات بلوری 

 انواع ساختارهای جامدات 

 تقارن در ساختارهای جامدات بلوری 

 انواع نقص در ساختارهای جامدات 

 علت تشکیل نقوص در ساختارهای جامد 

 ترمودینامیک تشکیل نقص 

 ها در ساختار جامداتجاییانواع جابه 

 های جامد بلوریمحلول 

 دات )الکتریکی، مکانیکی، مغناطیسی و ترکیبی نظیر اثر پیزوالکتریک(مکی جاخواص فیزی 

 بررسی ساختارهای بلوری یونی 

 ها در ساختارهای جامدانجام واکنش 
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 های نفوذ در جامدات بلوریپدیده 

 های نفوذ در جامداتمکانیسم 

 بررسی ساختارهای فلزی 

 هاهادیبررسی ساختارهای غیرفلزی و نیمه 

 بررسی ساختار جامداتهای روش 

 (، گرما توزین و غیره)گرماسنجی پیمایش تفاضلی های گرمایی در مطالعات جامداتروش 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Ropp, R. (2003). Solid State Chemistry, 1st ed., Elsevier. 

Tilley, R. (2006). Crystals and Crystal Structures, 1st ed., Wiley.  

Moore, E. A. & Smart, L. E. (2012). Solid State Chemistry: An Introduction, 4th ed., CRC 

Press. 

 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like Journal of Chemistry and Physics of Solids (Elsevier) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 های متخلخلهای انتقال در محیطپدیدهعنوان درس )فارسی(: 

 Transport Phenomena in Porous Media عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد        □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48نوع واحد: نظری                                                       تعداد ساعت:                  3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های انتقالآشنایی با اصول پدیده 

 ها و کاتالیزورهاساختارهای متخلخل نظیر جاذب درک 

 انتقال نظیر نفوذ در محیط متخلخلهای پدیده شناخت 

 دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 شیمیایی ساختارهای متخلخل هایر واکنشداثرات نفوذ واکنشگرها  درک  -

 ساختارهای متخلخل درک -

 های متخلخلآشنایی با حرکت سیالات در محیط -

 :سرفصل درس

 های انتقالاصول پدیده 

 های شیمیاییها در واکنشقش آنساختارهای متخلخل و ن 

 لهای شیمیایی درون ساختارهای متخلخنقش فرایندهای انتقال در کنترل واکنش 

  های شیمیایی درون ساختارهای متخلخلبر واکنش ایدانهدروناثرات نفوذ 

  های شیمیایی درون ساختارهای متخلخلبر واکنش ایدانهاثرات نفوذ خارج 

 متخلخلهای خواص انتقالی محیط 

 های انتقالمعادلات ماکروسکوپی پدیده 

 های متخلخلبررسی حرکت سیالات درون محیط 

 های متخلخلانتقال فاز گاز درون محیط 

 های متخلخلانتقال سایر سیالات در محیط 

 های متخلخلپارامترهای انتقال سیال درون محیط 
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 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Ingham, D. & Pop, I. (2005). Transport Phenomena in Porous Media III, 1st ed., Elsevier. 

Civan, F. (2011). Porous Media Transport Phenomena, 1st ed., Wiley. 

  

ترممیان آزمون نهایی  ژهپرو  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 های مولکولی و ساختار مولکولیطیفعنوان درس )فارسی(: 

 Molecular Spectra and Molecular Structure عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد       □هم نیاز: دارد  /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48وع واحد: نظری                                                       تعداد ساعت: ن                 3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 یسنجآشنایی با اصول انواع طیف 

 لیسنجی برای دسترسی به ساختار مولکوتفسیر نتایج طیف 

 :دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 یابی ساختار موادمشخصهسنجی در های طیفکاربرد انواع روش

 :سرفصل درس

 ختههای ارتعاشی، انتقالات مولکولی و ساختار حالات برانگیبررسی نظری ساختار مولکولی طیف 

 مختصات نرمال با توجه به ساختار مولکولی وتحلیلتجزیه 

 سنجی در تعیین ساختار مولکولنتایج طیفتر برای انتساب بهتر و دقیق روش جدانمایی طیفی 

 های پراش در تعیین ساختار مولکولیررسی روشب 

  در تعیین ساختار مرئی-فرابنفش سنجیطیفکاربرد 

 فلورسانس و فسفرسانس در بررسی ساختارسنجی کاربرد طیف 

  سنجیطیفشیمیایی و آشنایی با  هایجابجایی هسته، مغناطیسی تشدید سنجیطیفکاربرد NMR ن در تعیی

 در تعیین ساختارو استخلاف ایزوتوپی  ساختار

  ساختارشناسایی در  جرمی سنجیطیفکاربرد 

 ساختارتأیید در  چرخشی سنجیطیف کاربرد 

  مولکول ساختار تعیین در( رامان و فروسرخی )ارتعاش طیفکاربرد 

 و دوبعدی در پیوندهای هیدروژنی خطی و خمیده بعدییکزنی تونل 

 پتانسیل انرژی توزیع و مولکولی ارتعاشات محاسبه برای محاسباتی افزارهایمنر از استفاده (PED) ارتعاشات 

 تقارن مولکولی 
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 پراش الکترونیو  پرتوایکسپراش های روش 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :ست منابعفهر

Laane, J. (2008). Frontiers of Molecular Spectroscopy, Elsevier. 

R. J. Abraham, & Mobli, M. (2008). Modelling 1HNMR Spectra of Organic Compounds: 

Theory, Applications and NMR Prediction Software, 1st ed., Wiley.  

Ning, Y. C. (2011). Interpretation of Organic Spectra, 1st ed., Wiley.  

Antonov, L. (2014). Tautomerism: Methods and Theories, 1st ed., Wiley.  

Smith, E. & Dent, G. (2019). Modern Raman Spectroscopy-A Practical Approach, 2nd ed., 

Wiley. 

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 سنجی زیستیطیفعنوان درس )فارسی(: 

 Biospectroscopy  ان درس )انگلیسی(:عنو

 -: نیازپیش                   ■ندارد       □هم نیاز: دارد  /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    32عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 آن در علوم زیستیی و کاربردهای سنجطیفهای مختلف روشایی با آشن

 :دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 های زیستیسنجی در تعیین ساختار مولکولهای مختلف طیفشوکاربرد ر

 :سرفصل درس

  سنجیطیفاصول و مبانی 

های های مختلف دستگاهی، بخشللکوسنجی اتمی و موطیفکنش نور و ماده، دیدگاه کوانتومی برهم

 سنجیاستفاده از کامپیوتر در طیفو  سنجیطیف

 مرئی-فرابنفش سنجیطیف 

های کنشمه، برمولکول زیستی های کمی و کیفی دراصول دستگاهی، اصول تجزیه کمی و کیفی، سنجش

 های آنزیمیسنجشو  ئینمختلف، سنجش پایداری پروتهای سامانهها و مطالعات پیوندی در کولمولدرشت

 و رامان فروسرخسنجی طیف 

مطالعات و ها عاملی، تعیین ساختار دوم پروتئینهای اصول دستگاهی، اصول تجزیه کمی و شناسایی گروه

 رامانفروسرخ و های زیستی با ساختاری در مولکول

 سنجی جرمیطیف 

و  در شناسایی کیفی هاایزوتوپها و شناسایی کیفی، نقش ولکولماصول دستگاهی، اصول شکست در 

 کاربردهای زیستی

 نمایی دورانیدورنگ سنجیطیف 

طالعات ساختاری کاربرد در مو  هاها، مطالعه ساختار سوم پروتئینلعه ساختار دوم پروتئینااصول دستگاهی، مط

 اسیدهای نوکلئیک

 فلورسانس سنجیطیف 
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ها، تاخوردن و بازشدن اری و ساختار سوم پروتئیناصول دستگاهی، فلورسانس ذاتی و عارضی، مطالعه پاید

 زیستی دیگر کاربردهایمولکول زیستی و درشتها، مطالعات ترمودینامیکی پیوندی لیگاند به ساختار پروتئین

 رزونانس مغناطیسی هستهسنجی طیف 

یفی، مبانی کیی رزونانس مغناطیسی هسته در عناصر مختلف، جابجایی شیمیایی و مبانی شناسااصول دستگاهی، 

 و مولکول زیستیدرشت-کنش لیگاندها، برهمها در شناسایی مواد، تعیین ساختار در پروتئینتفسیر طیف

 کاربردهای زیستی مختلف

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Hammes, G. G. (2005). Spectroscopy for Biological Sciences, Wiley. 

صبوری و مریم سعیدی فر، انتشارات دانشگاه  اکبرعلی، ترجمه فلورسانس سنجیطیفاصول و مبانی   (.1391) یهادج، آلبانی رنه

 تهران 

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

کالیفت 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 2سنجی مولکولی طیف عنوان درس )فارسی(:

 Molecular spectroscopy-II عنوان درس )انگلیسی(:

 - :نیازپیش                  ■ندارد         □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 ولکولیماز دیدگاه  هسته مغناطیسی الکترونی و تشدیدی چرخشی، ارتعاشی، هاسنجیآشنایی با انواع طیف

 :دهدمیهایی که درس پرورش توانایی و شایستگی

 سنجیدرک طیف

 :سرفصل درس

 نورتابش  نشر و جذب -الکترومغناطیس تابش 

 ه زمانمعادله شرودینگر وابسته ب 

 یسنجطیف انواع و گیریاندازه اصول 

 سنجیطیف کاربرد در و گروه نظریه تقارن، از مختصری 

  و قواعد انتخاب دواتمیهای رازهای انرژی چرخشی و ارتعاشی مولکولتمکانیک کوانتومی و تعیین 

  د انتخابو قواع چنداتمیهای رازهای انرژی چرخشی و ارتعاشی مولکولتمکانیک کوانتومی و تعیین 

 چنداتمیهای های نرمال ارتعاشی در مولکولمکانیک کوانتومی و تعیین شیوه 

 در شیارتعا طیف ، کاربردچنداتمی و دواتمی هایمولکول ارتعاشی طیف، (رامان و سرخفروی )ارتعاش طیف 

 پتانسیل نرژیا توزیع و مولکولی ارتعاشات محاسبه محاسباتی افزارهایمنر از مولکول، استفاده ساختار تعیین

PED  ،روش جدانمایی طیفی. ارتعاشات 

 کنش انتقالات الکترونی، ارتعاشی و چرخشی و ساختار حاصل از آن در طیفبرهم 

 هاچرخش و ساختار ظریف در طیف ارتعاشی مولکول-برهمکنش ارتعاش 

 هاچرخش مولکول-ساختار ظریف ارتعاش 

 کاندون-، اصل فرانکمیچنداتو  دواتمی هایمولکول الکترونی سنجیطیف 

 هاشدگی هوند و تأثیر آن بر طیف الکترونی مولکولالگوهای جفت 
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 شیمیایی هایجابجایی هسته، مغناطیسی تشدید سنجیطیف 

 اسپین الکترونتشدید ن یا تشدید پارامغناطیس الکتروسنجی طیف 

 الکترونی های نشریسنجیطیف 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :وش ارزیابیر

 :فهرست منابع

Brown, J. M. & Carrington, A. (2003). Rotational Spectroscopy of Diatomic Molecules, 

Cambridge University Press  

Hollas, J. M. (2004). Modern Spectroscopy, 4th ed., Wiley  

Bernath, P. F. (2015). Spectra of Atoms and Molecules, 3rd ed., Oxford University Press. 
  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%70 نوشتاری:  

20% تکالیف 30%   
-عملکردی:   
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 مشخصات درس:

 2ترمودینامیک آماری عنوان درس )فارسی(: 

 Statistical Thermodynamics II عنوان درس )انگلیسی(:

 1ترمودینامیک آماری : نیازپیش                   □ندارد        ■هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48نوع واحد: نظری                                                       تعداد ساعت:                  3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 عاتنامیک آماری جامدات، گازهای حقیقی و مایها و کاربردهای مختلف ترمودیبا مفاهیم، نظریهآشنایی 

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 در جامدات، مایعات و گازهای حقیقی های دینامیک مولکولیسازیتفسیر نتایج حاصل از شبیه

 :سرفصل درس

 فصل اول مکانیک آماری جامدات 

 میووانتکدیدگاه مکانیک ، دیدگاه کلاسیک، نافلزاتخواص ترمودینامیکی، ظرفیت گرمایی در حجم ثابت، 

 دیدگاه) لزاتفها و خواص ترمودینامیکی(، اهمیت فونونها، خواص فونونها، )مدل انیشتین، مدل دبای، فونون

امد با ج، جامد با ارتعاشات هماهنگ، ضریب انبساط گرمایی طولی(، یدگاه کلاسیک کوانتومد و لاسیکک

اه مکانیک دیدگ، «فرانز-قانون ویدمن»دیدگاه کلاسیک ، آلگاز ایده، رسانش گرمایی ،ارتعاشات ناهماهنگ

غلظت ، اینقص نقطها، ها در بلورهنقص، ها در جامداتمکانیک آماری برخی از پدیده بررسی ،کوانتوم

مراکز »ا بر رنگ بلور هتأثیر نقص، ها بر نفوذ در بلورهاثیر نقصأت، ها بر خواص بلورهانقص تأثیر ،هانقص

انتقال ، لوتروپیآانتقال فازی ، ی دوم یا بالاتر در جامداتهای همکاری یا انتقالات فازی مرتبهپدیده، «رنگ

ازهای انتقال بین ف، ظهور ابررسانایی در برخی جامدات در زیر یک دمای بحرانی، نظمیبی -فازی نظم

 .یی کورفرومغناطیس و پارامغناطیس در نقطه

 فصل دوم گازهای غیر کامل 

تقریب جمع ، ی حالت ویریال با استفاده از مکانیک آماریاستخراج معادله، گازهای غیر کامل، آلگاز ایده

نمایش گرافیکی ضرایب ، ضریب سوم ویریال با در نظر گرفتن تقریب جمع جفت گونه، مایر-f تابع، جفت گونه

های گازهای شامل مولکولل، چند مدل پتانسی، وابستگی دمایی، الضریب دوم ویری، «انبساط خوشه»ویریال 

تصحیحات ی، روش وارونگ، روش برازش، کنش بین دو مولکولاستخراج تابع انرژی پتانسیل برهم، غیرکروی
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پذیر غیرجمعر، های متناظصل حالت، اکرات سخت، ضریب سوم ویریالر، های متناظاصل حالت، کوانتومی

 ای مؤثرپتانسیل دو ذرهی، اسیل سه ذرهبودن پتان

 فصل سوم مایعات 

ی نظریه، کی مایعی انتروپی اشترامحاسبه، ی سلولی حفره یا نظریهی حجم آزاد یا نظریهی شبکه یا نظریهنظریه

ی نظریه، ی بسط ویریالنظریه، دونشایر-جونز -ی حالت لناردبرخی از مشخصات معادله، جونز دونشایر-لنارد

، عاعیهای مهم تابع توزیع شمشخصه، RDF  شکل ریاضی، تعریف تابع توزیع شعاعی، تابع توزیع شعاعی

، ودینامیکیی بین تابع توزیع شعاعی و خواص ترمرابطه، ساخت تابع توزیع شعاعی، RDF گیری تجربیاندازه

تابع توزیع ، دماهمپذیری تراکمی، پتانسیل شیمیای ،نتروپی، اضرایب ویریال، فشاری، ظرفیت گرمایی، انرژی داخل

 -ی انتگرالی بورنمعادله، ی انتگرالی کیرکوودمعادله، معادلات انتگرالی، کره سخت، شعاعی سیالات مختلف

ی انتگرالی معادله، یوویک -ی انتگرالی پرکسمعادله، زرنایک -ی انتگرالی ارشتاینمعادله، یون -گرین

 -ندلرچ -نظریه ویکز، هندرسون -ی بارکرنظریه، روش زوان زیگ، های اختلالنظریه، بکزنجیری فوق مش

 ی وردشینظریه، اندرسون

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :روش ارزیابی

 :نابعفهرست م

McQuarrie, D. A. (2000). Statistical Mechanics, University Science Books, California.  

Girifalco, L. A. (2000). Statistical Mechanics of Solids, Oxford University Press, Oxford. 

Turton, R. (2000). The Physics of Solids, Oxford University Press, Oxford. 

 .شگاه فردوسی مشهد، انتشارات دانمکانیک آماری جامدات، گازهای حقیقی و مایعات (.1397) علی ،ا لهه و فزرانه ،گوهرشادی

 :منابع مطالعاتی

Scientific journals like Physica A: Statistical Mechanics and its Applications (Elsevier), 

Journal of Statistical Physics (Springer). 

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%20 نوشتاری:  

- 
40%  

تکالیف 40% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 مهندسی مولکولیعنوان درس )فارسی(: 

 Molecular Engineering عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد       □هم نیاز: دارد  /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48تعداد ساعت:                                  نوع واحد: نظری                                       3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 های مولکولیکنشو رفتار برهم طراحی و بررسی خواص 

 های پیشرفتهها، فرایندها و فناوریی طراحی دستگاهابرکارگیری علوم در سطح مولکولی به 

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 در سطح مولکولی های پیشرفتهها، فرایندها و فناوریگاهطراحی دستتوانایی 

 :سرفصل درس

 عملکرد  -رابطه کمی ساختار-روش(QSAR) 

 ت خاصی -رابطه کمی ساختار(QSPR) 

 های نوریطراحی حساس کننده 

  های مولکولیو آنالیز اربیتال داروپیشطراحی 

 باکتریاییطراحی مواد با خاصیت آنتی 

  های مولکولی برای ذخیره هیدروژنالگوطراحی برخی از 

 های مناسب برای جذب سطحی گازها و مواد شیمیایی فعالو زئولیت زورطراحی کاتالی 

 سولفیداکسید و هیدروژندیطراحی مایعات یونی جدید برای جذب گازهای کربن 

 طراحی مقلدهای آنزیمی 

 حسگرهای زیستیطراحی زیست 

 :یادگیری -روش یاددهی

 ضیحیروش تدریس تو

 



 

82 
 

 :روش ارزیابی

 :فهرست منابع

Zhang, J. X. J. & Hoshino, K. (2014). Molecular Sensors and Nanodevices, Elsevier. 

Ul-Haq, Z. & Madura, J. D. (2016).  Frontiers in Computational Chemistry, Elsevier. 

Prickril, B. & Rasooly, A. (2017). Biosensors and Biodetection, Springer.  

Haghi, A. H.; Pogliani, L. & Torrens, F. (2020). Molecular Chemistry and Biomolecular 

Engineering, CRC Press. 
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 مشخصات درس:

 خلاق، روش و منطق تحقیقاعنوان درس )فارسی(: 

 Research Ethics, Method, and Logic عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد        □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48تعداد ساعت:             نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 شناسی آنهای تحقیق و روشآشنایی با روش 

  تعریف و تدوین طرح تحقیقاتی 

 های گروهی، مالکیت معنویهای مطرح در فعالیتارزش وحقوقحق 

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 تدوین طرح تحقیقاتی -

 سنجیو مطالعات علم های علمیت و دادهآشنایی با شیوه یافتن مقالا -

 المللیسطح بین علمی درآشنایی با نگارش مقالات  -

 :سرفصل درس

  پیشنهاده اصول تعریف، تدوین و نگارش(Proposal) 

 های گروهیاصول فعالیت و مالکیت معنوی 

 ادبی می وهای علمعرفی تخلف ی واخلاق علم 

 نامهپایانآوری اطلاعات و تدوین اصول مطرح در جمع 

 های تدوین گزارش پیشرفت کارروش 

  یا سخنرانی پوسترتدوین های علمی و شرکت در همایشمهم در اصول 

  ،ترویجی و چکیده  های علمی، فصل کتاب تحقیقاتی، مقاله، نامهنامهپایانقواعد تنظیم و نگارش مقاله پژوهشی

 های علمیو یا مقاله کامل برای ارائه در همایش

 منابع و متون علمی رهایافزانرم 

 سازی نشریات علمیهای ارزیابی و نمایهالمللی و معیارمعرفی نشریات معتبر بین 
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 کتابخانه دیجیتال معرفی 

 آن وتحلیلتجزیههای نوین در جایگاه مقالات استنادی و رویکرد 

 سنجیهای استنادی و کاربرد آن در تحقیق و مطالعات علموبگاه علوم و سایر وبگاه معرفی 

 المللیشیوه نگارش مقالات علمی برای ارسال به نشریات بین 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :وش ارزیابیر

 :فهرست منابع

Shuttieworth, M. (2010). How to Write a Research Paper, Experiment-Resources Publisher. 

انتشارات دانشگاه ، المللی استنادیراهنمای نشریات بین (.1387) اکبر و امینی، مهنازعلی ،موسوی موحدی ؛اکبرصبوری، علی

 .تهران

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%20 نوشتاری:  

- 
40%  

تکالیف 40% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 فیزیکمباحث ویژه در شیمیعنوان درس )فارسی(: 

  Special Topics in Physical Chemistry عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                  ■ندارد         □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 فیزیکشیمیهای علمی در پیشرفتیی با آخرین آشنا

 دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 مرسومفیزیکی تر از مباحث شیمیاآشنایی با مباحثی فر

 :سرفصل درس

مدرس درس  و لازم است تغییر خواهد کرد هرسالدر مربوطه در این درس توسط استاد )اساتید(  شدهمطرحعناوین 

به تایید گروه  سال تحصیلی حداقل دو ماه قبل از شروع نیمسال تحصیلی، سرفصل درس و منابع را مشخص ودر هر نیم

 آموزشی برساند.

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :وش ارزیابیر

 :هرست منابعف

 کفیزیجدیدترین منابع معتبر در شیمی

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 شیمی آلی پیشرفتهعنوان درس )فارسی(: 

 Advanced Organic Chemistry عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                   ■ندارد        □هم نیاز: دارد /نیازپیش     اختیارینوع درس: 

    48عداد ساعت: ت            نوع واحد: نظری                                                            3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 ای شیمی آلیتسلط بر اصول پایه

 :دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 یمی آلیشدرک 

 :سرفصل درس

 استخلاف نوکلئوفیلی 

ساختار کننده، و اثر گروه ترک دوستیهستهها، م مرزی، کربوکاتیون، مکانیس(2SNو  1SNموارد حدی )

های تیونماده اولیه، اثرات فضایی روی سرعت واکنش، استریوشیمی، مکانیسم نوآرایی کربوکاتیون، کا

 های غیرکلاسیکنوربورنیل و دیگر کربوکاتیون

 های حذفیشنافزایش قطبی و واک 

افزایش  ه،های افزایشی مشاباسیدی و واکنش زورفزایش آب با کاتالیهالید به آلکن، اافزایش هیدروژن 

 و 1E، 2Eها، مکانیسم های فلزی، افزایش به آلکین و آلنیونحضور ها، افزایش الکتروفیلی در هالوژن

CB1E وندهاییپهای حذفی غیر از ها، واکنشگیری از الکلاستریوشیمی، آب گزینی،جهت C-Hحذف ، 

-پذیریاثر ساختار روی سرعت، اصل واکنش یش نوکلئوفیلی به پیوندهای چندگانه،حرارتی، افزا

 پذیری، واکنش استخلافی آروماتیکی نوکلئوفیلی و الکتروفیلیگزینش

 های کربنیها و دیگر گونهکربوکاتیون 

 عنوانبهها نیوناهای عاملی، انولات و انامین، کربهای پایدار شده با گروهها، کربانیوناسیدیته هیدروکربن

 های الکتروفیلی آلیفاتیکی، بنزاین، واکنش2SNنوکلئوفیل در واکنش 

 کاربن 

 شدن، نایترینهای افزایشی و داخلتایی، استریوشیمی، واکنشتایی و سههای یککاربن
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 واکنش ترکیبات کربونیل 

 پذیرینشوه کربونیل واکحذفی، افزایش نوکلئوفیل کربن به گر-یهای افزایشافزایش آب و الکل، واکنش

یز آمید، آسیلاسیون های افزایشی، هیدرولیز استرها، آمینولیز استرها، هیدرولترکیبات کربونیل نسبت به واکنش

 های نیتروژن، کاتالیز درون مولکولیو گروه اکسیژن نوکلئوفیلی

 های رادیکالیواکنش 

 تشکیل نبع( مEPR, CIDNPا )هناسایی رادیکالهای آزاد، شتولید و شناسایی، پایداری و مقاومت رادیکال

های رادیکالی، های دارای حدواسطهای رادیکالی باردار، واکنشاستریوشیمی، گونه های آزاد،رادیکال

وژن هالید و افزایش هیدر)های افزایشی رادیکالی ، واکنش(و اکسیداسیون هالوژناسیونی )استخلاف رادیکال

یند اکست، فر، نوآرایی و شمولکولیدرونرادیکالی  هایهای کربنی، واکنشیکالافزایش دیگر راد( هالومتان

  1RNSاستخلاف

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :وش ارزیابیر

 :فهرست منابع

Carey, F. A. & Sundberg, R. J. (2007). Advanced Organic Chemistry, Part A: Structure and 

Mechanisms, 4th ed., Springer.  

Carey, F. A. & Sundberg, R. J. (2007). Advanced Organic Chemistry, Part B: Reaction and 

Synthesis, 4th ed., Springer. 

Bruckner, R. (2014). Organic Mechanisms, Reactions, Stereochemistry and Sythesis, 

Springer. 

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 شیمی تجزیه پیشرفتهعنوان درس )فارسی(: 

 Advanced Analytical Chemistry عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                 ■ندارد       □هم نیاز: دارد  /نیازپیش         اختیارینوع درس: 

    48نوع واحد: نظری                                                       تعداد ساعت:                 3تعداد واحد: 

 اهداف درس:

 تجزیهشیمی ا اصول و مفاهیم بآشنایی 

 دهدهایی که درس پرورش میتوانایی و شایستگی

 تجزیهیمی درک ش

  :سرفصل درس

 دار بودن، های معنیهای تکراری، آزمونگیریآمار اندازه :بدست آمدهنتایج ی در ارزیابی های آمارکاربرد روش

 غیر پارامتریهای ها، روش، عیارسنجی روشcurve fitting غیرخطیرگرسیون خطی و 

 واع ا انیی باآشن های مختلف کنترل کیفیت،برداری، معرفی روشبرداری، تعداد نمونهبرداری، استراتژی نمونهنمونه

 یابی روشزهای کنترل و ارمنحنی

 تعادل و فعالیت 

 اسید و باز در آب تعادلت 

 های غیرآبیاسید و باز در حلال تعادلت 

 استانداردهای شیمیایی 

  اسید و باز هایتیتراژکاربرد 

 هاحلالیت و رسوب 

 هاها و آلودگیتشکیل و خواص رسوب 

 یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی
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 :ش ارزیابیور

 :فهرست منابع

Pletcher, D.; Greff, R.; Peat, R.; Peter, L. M. & Robinson, J. (2001). Instrumental Methods 

in Electrochemistry, Woodhead Publishing  

Skoog, D. A.; West, D. M. Holler, F. J., & Crouch, S. R. (2004). Fundamentals of Analytical 

Chemistry, 8th ed., Thomson.  

Christian, G. D. (2004). Analytical Chemistry, 6th ed., Wiley. 

Harris, D. C. (2010). Quantitative Chemical Analysis, 7th ed., Thomson. 

Dash, D. C. (2017). Analytical Chemistry, 2nd ed., PHI. 
  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 مشخصات درس:

 شیمی معدنی پیشرفتهعنوان درس )فارسی(: 

 Advanced Inorganic Chemistry عنوان درس )انگلیسی(:

 -: نیازپیش                  ■ندارد        □هم نیاز: دارد /نیازپیش         اختیارینوع درس: 

    48نوع واحد: نظری                                                       تعداد ساعت:                 3: تعداد واحد

 اهداف درس:

  معدنی شیمیپیشرفته ا اصول و مفاهیم بآشنایی  

 تر مباحث نظری شیمی معدنی جهت ورود به مباحث بنیادیدرک عمیق 

 :دهدش میهایی که درس پرورتوانایی و شایستگی

 معدنی یمیدرک  ش

 :سرفصل درس

 تقارن 

های ، گروهاعمال تقارن ضربحاصلها، نظریه گروه، معرفی تقارن و اعمال مربوط به آنقضایای  تعاریف و

ناپذیر، های کاهشپذیر و نمایشهای کاهشها، نمایشفعالیت نوری، ماتریس دوقطبی، گشتاورای، نقطه

 ولیکنجداول شناسایی، نمادهای م

 کاربردهای تقارن در شیمی 

اتمی  هایین اربیتالهای اتم مرکزی درگیر در تشکیل پیوند سیگما، تعیتعیین هیبریداسیون اتم مرکزی و اربیتال

های متال ترکیب، شناسایی کمپلکس IR لکولی و تفسیر طیفودرگیر در تشکیل پیوند پای، ارتعاشات م

 لکولیورام اربیتال مرسم دیاگ ها وکاربونیل، تعیین سالک

 (لکولیوبا استفاده از دیدگاه کمی نظریه اربیتال م) طیفی صبررسی پیوند و خوا 

 لکولی، تقریبومحاسبات کمی ترازهای انرژی در اربیتال مف پیوند، نظریه اربیتال مولکولی، های مختلنظریه

AOM  ترجیحی ساختاری و برتری  نرژیهای مختلف، الکولی در میدانومحاسبه انرژی ترازهای اربیتال م و

 در d هایاربیتال ، شواهد شکافتگیAOMاساس های مختلف بر در میدان nd های مختلفساختاری آرایش

های انحراف ، محدودیتAOMاساس ، تاریخچه اثر یان تلر، محاسبه نوع انحراف یان تلر بر AOM یهنظر

 AOM  یان تلر بر اساس
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  طیفی صبا خواساختار ترکیبات و ارتباط آن 

گذار بر شدت ثیرأهای فلزی، انواع انتقالات الکترونی، قوانین انتخاب، عوامل تطیف الکترونی در کمپلکس

ها در میدان کمپلکس، های طیفی و شکافتگی ترمها، ترمانتقالات الکترونی، آرایش الکترونی، ریزحالت

بر  nd هاییشدر آرا oه تفسیرهای طیفی، محاسب سوگانو، انتقالات الکترونی و-تانابه های ارگل ودیاگرام

 انتقالات الکترونی اساس

 هاهای آنهای شیمیایی، ترکیبات کوئوردیناسیون و واکنشسینتیک واکنش 

 :یادگیری -روش یاددهی

 روش تدریس توضیحی

 :وش ارزیابیر

 :فهرست منابع

Huheey, J. E.; Keiter, E. A. & Keiter, R. L. (2008). Inorganic Chemistry: Principles of 

Structure and Reactivity, 4th ed., Harper-Collins. 

Li, W. K.; Zhou, G. D. & Mak, T. (2008). Advanced Structural Inorganic Chemistry 

(International Union of Crystallography Texts on Crystallography), Oxford University 

Press. 

Atkins, P. & Overton, T. (2010). Shriver and Atkins' Inorganic Chemistry, 5th ed., Oxford 

University Press. 

Shriver, D.; Weller, M.; Overton, T.; Rourke, J. & Armstrong, F. (2014). Inorganic 

Chemistry, 6th ed., Macmillan Education (W. H. Freeman). 

Miessler, G.; Fischer, P. & Tarr, D. (2014). Inorganic chemistry, 5th ed., Pearson. 

  

ترممیان آزمون نهایی  پروژه  ارزشیابی مستمر 

- 
%50 نوشتاری:  

20%  
10%  

تکالیف 20% -عملکردی:    
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 ترم بندی کارشناسی ارشد

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ترم اول

 تعداد واحد
 ردیف نام درس

 نظری عملی جمع

 1 فیزیک پیشرفتهشیمی 3 - 3

 2 1ترمودینامیک آماری  3 - 3

 3 1شیمی کوانتومی  3 - 3

 4 )در صورت نیاز( درس جبرانی 3 - 3

 جمع کل 9 - 9

 دومترم 

 تعداد واحد
 ردیف نام درس

 نظری عملی جمع

 1 درس اختیاری 3 - 3

 2 یاریدرس اخت 3 - 3

 3 درس اختیاری 3 - 3

 جمع کل 9 - 9
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 سومترم 

 تعداد واحد
 ردیف نام درس

 نظری عملی جمع

 1 درس اختیاری 3 - 3

 2 سمینار 1 - 1

 3 نامهپایان 6 - 6

 جمع کل 10 - 10

 چهارمترم 

 ردیف نام درس تعداد واحد

 1 نامهپایان 6

 جمع کل 6
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  دکتریترم بندی 

 

 

کارهای مربوط به رساله خود را و سپس ع و دفاع از پروپوزال را انجام داده ، دانشجو بایستی آزمون جاماز نیمسال سوم

 آغاز نماید.

 اولترم 

 تعداد واحد
 ردیف نام درس

 نظری عملی جمع

 1 درس اختیاری 3 - 3

 2 درس اختیاری 3 - 3

 جمع کل 6 - 6

 دومترم 

 تعداد واحد
 ردیف نام درس

 نظری عملی جمع

 1 درس اختیاری 3 - 3

 2 درس اختیاری 3 - 3

 جمع کل 6 - 6


