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  مقدمه :-1

از  هد و آگاه، متعباتوجه به پیشرفت روزافزون علم شیمی و اهمیت این علم در جوامع بشری، پرورش نیروهای متخصص

تکمیلی رشته های تحصیلاتهای مختلف در دورهگرایشیس باشد. در این راستا تأسلزومات اولیه یک جامعه در حال توسعه می

شی تنظیم درسی و آموز های مربوط نیز تعریف گردید. برنامهصفهان در دستور کار قرار گرفت و سرفصلشیمی در دانشگاه ا

رود ای است که انتظار میباشد به گونههای نظری و عملی میتکمیلی که شامل آموزشهای تحصیلاتشده برای دوره

از منابع و  پژوهشی و صنعتی را داشته باشند و های آموزشی،مینهزهای لازم در ها بتوانند تواناییگرایشآموختگان این دانش

 استعدادهای موجود در کشور به بهترین شکل استفاده نمایند.

  اهداف -2

 

 اهمیت و ضرورت-3
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 توانایی و شایستگی دانش آموختگان  نقش، -4

ل حرا برای  اه وروشرآموزند که چگونه به حل مسئله پرداخته، بهترین فیزیک میشیمی گرایشدانشجویان تحصیلات تکمیلی 

مورد درست در  نر اندیشههایه و پمسئله با توجه به آموخته های خود برگزیند. از آنجا که آنان در این دوره مسلح به اصول علمی 

یر و نیز به کمک سا یق نمایندو تحق شوند، قادر خواهند بود که در مورد انواع سامانه های مطالعاتی نظر دادهپدیده های شیمیایی می

ر صنایع دواهند بود آموختگان این دوره قادر خ. دانشهای چهارگانه شیمی شتافته و آنان را در حل مسئله کمک نمایندگرایش

 ول به کار شوند.ها وموسسات تحقیقاتی مشغپژوهشکده وابسته به شیمی و

 تعداد و نوع واحدهای درسی -5
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 فیزيکجبرانی کارشناسی ارشد شیمی دروس : نوع 1جدول 

 تعداد واحد نوع واحد درسی ردیف

 3 3شیمی فیزیک  1

 3 جمع

 ص گروه شیمی فیزیک و در صورت نیاز ارائه خواهد شد.دروس جبرانی به تشخی-

 

 فیزيکشیمی دروس کارشناسی ارشدنوع : 2جدول

 تعداد واحد وع واحد درسین ردیف

 12 تخصصی 1

 9 اختیاری 2

 6 پایان نامه 3

 1 سمینار 4

 28 جمع

 

 فیزيکشیمی دروس دکترینوع :  3جدول 

 تعداد واحد نوع واحد درسی ردیف

 6 تخصصی 1

 9 اختیاری 2

 20 رساله 3

 1 سمینار 4

 36 جمع
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 فیزيکیارشد شیمی کارشناسیدورهتخصصیدروس :  4جدول 

 پیش نیاز یا هم نیاز تعداد ساعات تعداد واحد نام درس ردیف

 عملی نظری عملی نظری

 ندارد - 48 - 3 ترمودینامیک شیمیایی 1

 ندارد - 48 - 3 1آماری ترمودینامیک 2

 ندارد - 48 - 3 سینتیک و دینامیک شیمیایی 3

 ندارد - 48 - 3 1کوانتومی شیمی 4

   192 12 جمع کل

 
 

 فیزيکشیمی دکتریی دورهتخصصیدروس  :5جدول 

 پیش نیاز یا هم نیاز تعداد ساعات تعداد واحد نام درس ردیف

 عملی نظری عملی نظری

 1ترمودینامیک آماری  - 48 - 3 2ترمودینامیک آماری 

 1شیمی کوانتمی  - 48 - 3 2کوانتومی شیمی

   96 6 جمع کل
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 فیزيکشیمیهای کارشناسی ارشد و دکتری دوره اختیاری دروس:  6جدول 

 پیش نیاز یا هم نیاز تعداد ساعات تعداد واحد نام درس ردیف

 عملی نظری عملی نظری

  - 48 - 3 فیزیکاصول بیوشیمی 1

  - 48 - 3 های مولکولیسازیشبیه 2

  1ترمودینامیک آماری  - 48 - 3 جذب آماری ترمودینامیک 3

  - 48 - 3 غیرتعادلی ترمودینامیک 4

  - 48 - 3 فیزیکبیوشیمیهایروش 5

  - 48 - 3 جامدحالت شیمی 6

  - 48 - 3 سطح فیزیکشیمی 7

 1شیمی کوانتومی  - 48 - 3 محاسباتی کوانتومیشیمی 8

 1شیمی کوانتومی  - 48 - 3 کوانتومی وابسته به زمانشیمی 9

  - 48 - 3 1ولی مولک سنجیطیف 10

 1مولکولی  سنجیطیف - 48 - 3 2مولکولی  سنجیطیف 11

 1ترمودینامیک آماری  - 48 - 3 ناپذیربرگشت فرآیندهای 12

  - 48 - 3 فیزیکمباحث ویژه در شیمی 13

 2ترمودینامیک آماری  - 48 - 3 جامدات آماری مکانیک 14

  - 48 - 3 ساختارهافیزیک نانوشیمی 15

 سنجی مولکولی مبانی طیف - 48 - 3 1سنجی تشدید مغناطیسی هسته طیف 16

 1سنجی تشدید مغناطیسی هسته طیف - 48 - 3 2سنجی تشدید مغناطیسی هسته طیف 17

  --  -  جمع کل
 

عنوان انشکده بهدی مرتبط موجود در هاها و گرایشتواند با تایید شورای گروه و استاد راهنما تا دودرس از سایر رشتهدانشجو می-
 دروس اختیاری اخذ نماید.
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 ويژگیهای هريک از دروس ) هدف و سرفصل دروس (
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 ترمودينامیک شیمیايی 

Chemical Thermodynamics 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 
 حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس: تخصصی

 

 هدف درس: 
 فیزیک با تأکید بر ترمودینامیک شیمیایی های شیمیها و نظریهی پدیدهتر در زمینهدانش عمیق کسب

 
 رئوس مطالب:

 ق و عمیق قوانین ترمودينامیکمعرفی دقی -1

در سامانه  اوار، کاری ایستتعریف تعادل گرمایی و معرفی قانون صفرم ترمودینامیک، تعریف کار در ترمودینامیک، فرآیندها
سکوپی گرما، کار پی و میکروهای ساده، مفهوم ماکروسکودروستاتیکی ساده، کار در فرآیندهای ایستاوار، محاسبه کار در سامانههی
گیری آن، های گرمایی و اهمیت آن در ترمودینامیک و روش اندازههای مختلف آن، ظرفیتبندیقالبدررو، قانون اول و بی

 پلانک  -یان کلوینامیک به برمودینار، قانون دوم ترمودینامیک به بیان کلاسیوس، قانون دوم تانتقال گرما در یک فرایند ایستاو

 پذيری و مقیاس دمای کلوينبرگشت -2

ناپذیری )گرمایی، مکانیکی و شیمیایی(، اثبات وجود سطوح ناپذیری، انواع برگشتپذیری و برگشتتعریف ماکروسکوپی برگشت
ساوی مقیاس دمای ، مقیاس دمای کلوین، اثبات تdqپذیری نتگرالایک سامانه )اصل کاراتئودوری(، پذیر برای برگشت دروبی

 گاز کاملمقیا دمای ترمودینامیکی و 

 آنتروپی و مفهوم مولکولی آن -3

ال انرژی، ، آنتروپی و اصل زوهاپدیده پذیریناپذیری و برگشتبرگشتو ، چرخه کارنول، آنتروپی TSمفهوم آنتروپی، نمودار 
 مان( مفهوم مولکولی آنتروپیسرابطه آنتروپی و تعداد حالات میکروسکوپی )رابطه اصلی بولت

 ترمودينامیک غیرتعادلی -4
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نتروپی، استخراج آپذیر مرتبه اول، موازنه آنتروپی و تولید ناهای اساسی در ترمودینامیک برگشتندیشه، ایتعادلغیرمعرفی حالات 
صل متقابل ، اثبات اشناختیهپدیدب یخطی، معرفی نیروها، شارها و ضرا تکانهم، انرژی، بار الکتریکی و معادلات پیوستگی جر

 ...( یهتثر پلاانزاگر )قانون چهارم ترمودینامیک(، برخی از کاربردهای اصل انزاگر )اثر دوفر، اثر سورت و 

 مکانیک آماری -5

، رابطه ل تک اتمیگاز کام یک تقسیم، تابع تقسیم، توزیع تعادلی، تابع و معرفی اصول موضوعه مکانیک آماری بنیادیناصول 
 ار و گرمار آماری کلی، تعبیخشی انرژی، توزیع تندیهای مولکوببا توابع ترمودینامیکی سامانه، اثبات اصل هم  تقسیمتابع 

های ترمودينامیکی های مولکولی در محاسبه کمیتآل، معرفی و ديدگاههای غیرايدهرمودينامیک محلولت -6

 هامحلول

آل و های ایدهها، پتانسیل شیمیایی اجزاء در محلولخواص ترمودینامیکی محلول ،هامحلولندی ترمودینامیک بقالباساس 
های ی، مخلوطط(، تجمع یونهوکل )معرفی مفاهیم اساسی و اثبات رواب -آل، معرفی فعالیت و ضریب فعالیت، نظریه دبایایدهغیر
 نآآل )فوگاسیته( و چگونگی محاسبه نظری ی غیرایدهگاز

 آلهای غیرايدههای تعادلی در سامانهاکنشو -7

های تعادلی های الکترولیت، واکنشهای تعادلی در محلولهای غیرالکترولیت، واکنشهای تعادلی در محلولثابت تعادل، واکنش
 شدهجفتهای واکنش ،ا و فشارآل، وابستگی ثابت تعادل به دمدر مخلوط گاز غیرایده

 واکنش ها و نظريه سرعتینتیک شیمیايی واکنشس -8

ناهمگن،  های مایع، کاتالیزورها، کاتالیزورهای آنزیمی، کاتالیزورهایهای سریع، واکنش در محلولسینتیک واکنش، واکنش
امیکی بندی ترمودینقالبواکنش مولکولی،  طوح انرژی پتانسیل، دینامیکسهای فاز گازی، نظریه برخورد کره سخت در واکنش

 گذارحالت نظریه
 

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

- + + + 

 

 ندارد بازدید:
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 1آماری  ترمودينامیک

Statistical Thermodynamics 1 

 -تعداد واحد عملی:   3تعداد واحد نظری: 
 حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس: تخصصی 

 

  هدف درس:
  های مولکولی است.اصول و مبانی ترمودینامیک آماری به عنوان پلی بین خواص ماکروسکوپی و ویژگی بیان

 رئوس مطالب:

  آماری ترمودينامیک در استفاده مورد رياضی روشهای از برخی -1

 دوم ریشة) خیزوافت، پواسون توزیع ،گاوسی توزیع تابع، احتمال توزیع، جاییجابه قواعد ،جاییجابه تعریف(، جایگشتی)جاییجابه

 .لاگرانژ ضرایب روش، استرلینگ تقریب، ماکزیمم یهجمل روش(، یقینعدم میانگین

  های اساسی در مکانیک آماری تعادلیظريهاصول و ن -2

 ریزحالتهای، حالترشتد، کوانتومی حالت یا ریزحالت(، پیکربندی)آرایش، آماری ترمودینامیک در متداول تعاریف از برخی

 یهنظری در فادهاست مورد آماری مکانیک هایپذیره از برخی، تقسیم تابع،  (ensemble)، مجموعههمترازی، دسترسقابل

، گرندکانونیکال جموعهم، کانونیکال مجموعه، میکروکانونیکال مجموعه، آماری مکانیک در مهم هایمجموعه از برخیجموعه، م

، مشخصه تابع مفهوم و موعهمج نظریة از استفاده با ترمودینامیکی خواص تعیین، فشار هم  -دما هم مجموعه یا گیبس مجموعه

 . خیزوافت نظریة

 کوانتومی آمار و کلاسیک آمار -3

و  (Fermions) هافرمیون، میآمارکوانتو از پیروی برای لازم شرایط، بولتزمن آمار یا آمارکلاسیک از پیروی برای لازم شرایط

 .اشغال عدد میانگین، (FD) دیراک  -فرمی آمار، (BE) انیشتین  -بوز آمار (Bosons) هابوزون
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 (اتمی چند و دواتمی اتمی، تک) ارکمبسی کوانتومی اثرات با آل ايده گازهای -4

ینامیکی گاز ابع ترمودوت، اتمیآل تکگاز ایدهای و هسته الکترونی ،ابع تقسیم مولکولی انتقالیوتی ، محاسبهمهم تعاریف از برخی

دو اتمی جور و ناجور  هایای مولکول، چرخشی و هسته، ارتعاشیالکترونی ،ابع تقسیم مولکولی انتقالیوتی محاسبه، اتمیآل تکایده

رتعاشی، ا، لکترونیا ،مولکولی انتقالی ابع تقسیموتی محاسبه، اتمیدو هایشامل مولکول آلابع ترمودینامیکی گاز ایدهوتهسته، 

 ایبر ایتههس آماری اوزان، اتمیچند هایشامل مولکول آلامیکی گاز ایدهابع ترمودینوتهای چند اتمی، ای مولکولچرخشی و هسته

 .باقیمانده آنتروپی، هسته جور اتمی دو هایمولکول

 شیمیايی تعادلات -5

 های مختلف. برای سیستم تقسیم توابع برحسب تعادل ثابت یهمحاسب

 کلاسیک آماری مکانیک -6

 .انرژی بخشیهم یهقضی، لایوویل یهقضی، فاز فضای یهنظری

 غیرمقداری و ترمودينامیک آماری مکانیک -7

 رمقداری(. غیرمقداری و آمار کوانتمی غی q -راستنتاج آما ی آماری غیرمقداری،)نظریه Tsallis ه و ترمودینامیکتاریخچ

 

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

    

 
بازدید:
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 شیمیايی سینتیک و دينامیک

Chemical Kinetics and Dynamics 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 
 حل تمرین: 

 -نیاز: پیش تخصصی نوع درس:

 

 هدف درس: 
 های شیمیایی های مطالعه دینامیک، سینتیک و سازوکار واکنشتبیین مفاهیم بنیادی و بررسی روش

 : رئوس مطالب

 شیمیايی سینتیک -1

تبه و مولکولاریته واکنش، های بنیادی، مرسینتیک شیمیایی )و مقایسه آن با ترمودینامیک شیمیایی(، معادله سرعت واکنش
های معادله سرعت واکنش گیری ازهای پیچیده، سازوکار و تعیین مرتبه واکنش و ثابت سرعت، انتگرالمعادله سرعت واکنش

پی، موازی و درطرفه، پیهای پیچیده )دوهای تجربی تعیین مرتبه واکنش، سینتیک واکنشمرتبه اول، دوم و بالاتر، روش
ل لاپلاس ز روش تبدیایایی، استفاده های واسطه پایدار و ناپایدار، تقریب حالت پایا، نوسانات و آشوب شیمای( با گونهچندمرحله

 افزارهای جبری و عددی برای حل دستگاه معادلات سرعتو نرم

 شیمیايی هایواکنش سینتیک مطالعه آزمايشگاهی هایروش -2

ها، مطالعه ازی رادیکالهای حساس به نور، آشکارسای، تخلیه الکتریکی، حرارتی و نورشیمیایی، واکنشسازی هستهفعال
ورکافت سیلابی ید نوری )نهای بزرگ توسط تابش پرتوهای شدهای ایجاد اختلالهای جاری، شیوهها در سامانهسرعت واکنش

های کوچک در مطالعه تشاشهای ایجاد اغای صوتی و فراصوتی، شیوههای پرانرژی، امواج ضربهو لیزری(، برخورد الکترون
ان الکتریکی و امواج های ناگهانی دما، فشار، میدتوسط جهش جزیی تعادلجایی های آسایش شیمیایی شامل جابهپدیده

 فراصوت

 شیمیايی هاینشواک سرعت هاینظريه -3

های انتقالی های جنبشی، کمیتها و انرژیبولتسمن سرعت -مروری بر نتایج نظریه جنبشی گازها و نتایج آن )توزیع ماکسول
های دو مولکولی، نظریه گرانروی، رسانایی گرمایی، نفوذ و قوانین فیک(، ترمودینامیک آماری، نظریه برخورد ساده برای واکنش

های برخورد و گذار، معادله آیرینگ، مقایسه بین نظریه ه، نظریه گونه مرکب )کمپلکس( فعال یا نظریه حالتبرخورد اصلاح شد
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 -مولکولی و نظریه رایسهای تکگذار، سازوکار ترکیب مجدد دو اتم در حضور جسم سوم، سازوکار لیندمن برای واکنش حالت
 مارکوس  -کاسل -رامسپرگر

  شیمیايی دينامیک -4

شسان کرخوردهای بی در امیک شیمیایی مولکولی، نظریه پراش )سطح مقطع برخوردهای کشسان و ناکشسان( ، تبادل انرژیند
بین ی پتانسیلانرژ و ناکشسان، سطح مقطع پراش برای برخورد کرات سخت و برخورد ذرات برهمکنش کننده، انواع سطوح

ت گذار از یک چاه پتانسیل به های پرتوه مولکولی، سرعیرواکنشی، روشهای واکنشی و غمولکولی، انواع پراشمولکولی و درون
ها و ها و مولکولدیریت اتممیت و چاه پتانسیل دیگر، چند مثال از دینامیک مولکولی، تأثیر میدان بر سطوح انرژی پتانسیل، هدا

 های بدون سد انرژیواکنش حالت وبهلتهای حاهای ارتعاشی آنها توسط نور لیزر فمتوثانیه، پراش کوانتومی، واکنششیوه

 محلول در شیمیايی هایواکنش دينامیک و سینتیک -5

های تحت تأثیر لول، واکنشها در محلول، پدیده نفوذ در محها، نظریه سرعت واکنشتأثیر حلال بر سازوکار و سرعت واکنش
 الکتریک بر روی سرعتدیبتات حلال، قدرت یونی و ثاها، اثرهای تحت تأثیر تبدیل شیمیایی، واکنش بین یوننفوذ، واکنش

ن و نفوذ دوگانه، چگالی جریا های الکتروشیمیایی )نفوذ متقابل در محلول، لایهها در محلول، سازوکار و سرعت واکنشواکنش
 های مطالعه آنهادر بافت الکترود( و روش

 ارشبسپ و ایزنجیره راديکالی، هایواکنش دينامیک و سینتیک -6

ای و ای انفجاری )زنجیرههدار، واکنشای مستقیم و شاخههای زنجیرهای، واکنشهای رادیکالی و یونی غیرزنجیرهواکنش
ومر(، سرعت رشد زنجیر های بسپارش، سرعت مصرف تکپار )مونهای بسپارش، سازوکار و سرعت واکنشگرمایی( انواع واکنش

 ای و بسپارشنجیرههای زی بسپارش، نقش آغازگر در سرعت و سازوکار واکنشهاهای توصیف پیشرفت واکنشبسپار، روش

 فازها مشترك سطح در شیمیايی هایواکنش دينامیک و سینتیک -7

شترک دو فاز های سطح مهای جذب سطحی و پراش از روی سطح مایعات و جامدات، سینتیک و دینامیک واکنشپدیده
 های انحلال، تصعید و رشد بلورهاار و سرعت واکنشمایع(، سازوک-جامد مایع و-جامد، مایع-های جامد)واکنش

 شیمیايی هایواکنش( کاتالیز) تسريع و تسهیل -8

 -تسریع همگن )مصرفی، اسید های شیمیایی، تسیهل وانواع تسهیل و تسریع )کاتالیز( و تأثیر آن بر سازوکار و سرعت واکنش
، ساختارهای هاهای متخلخل )زئولیتامد(، تسهیل و تسریع در محیطج-امد، گازج-)مایع باز، آنزیمی(، تسهیل و تسریع ناهمگن

 وتیهای کربنی(، تسهیل و تسریع با نور و امواج صوتی و فراصو نانولوله آلی-فلز
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 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

+ + + + 

 ندارد بازدید:

 : اصلی منابع

1. Houston, P. L. (2006) Chemical Kinetics and Reaction Dynamics, Dover publication, New York. 

2. Levine, R. D. (2005) Molecular Reaction Dynamics, Cambridge University Press, Cambridge. 

3. Steinfeld, J. I., Francisco, J. S., Hase, W.  L. W. (1999) Chemical Kinetics and Dynamics (2nd 

Ed.), Prentice-Hall, London.  

4. Laidler, K. J. (1987) Chemical Kinetics (3rd Ed.), Pearson, New York. 

5. Steinfeld, J. I., Francisco, J. S., and Hase, W. L. (2019) Chemical Kinetics and Dynamics (2nd 

Ed.), Pearson. 
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  1کوانتومی شیمی

Quantum Chemistry I 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 
  -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش تخصصینوع درس: 

 
 هدف درس:

 وانتومی و کاربرد آنها در حل مسائل شیمیاییهای مکانیک کفراگیری قضایا و روش 

 رئوس مطالب:

 مکانیک کوانتومی ها و قضايایمروری بر مفاهیم بنیادی، گزاره -1

ا، نمایش بع موج و عملگرهبرا برای توا-گیری، نمایش کتتابع موج، تابع احتمال و اندازهاصول موضوعه مکانیک کوانتم، 
پذیرها و  هگیری، مشاهدها، عملگرهای هرمیتی، زوجیت، اندازهای عملگرها و مقادیر ویژه و چشمداشتی کمیتبرداری و آرایه

 تومی، توابع موج در فضای موقعیت و اندازه حرکت و تعابیر گوناگون مکانیک کوانروابط عدم قطعیت

 روش وردشی )تغییر( -2

مقدارها و سازی، ویژه ها، قطریقضیه وردشی و تعمیم آن، دستگاه معادلات خطی و کاربرد آن در روش وردشی، آرایه
 بردارها، چند کاربرد قضیه وردشیویژه

 نظريه اغتشاش )اختلال( -3

 های وردشی و اغتشاشترازی، مقایسه روشترازی، نظریه اغتشاش با همنظریه اغتشاش بدون هم

 اسپین الکترون و اصل طرد پائولی -4

ای، آمارهای اسپینی ذرههای بسن الکترون، گشتاور مغناطیسی اسپین، ذرات یکسان در سامانهگرلاخ، اسپی -آزمایش اشترن
های هلیوم و لیتیم، یه اتماسلیتر، بررسی وردشی و اغتشاشی حالت پا طرد پاولی و دترمینان انیشتن، اصل -دیراک و بوز -فرمی
 ای اسپین الکترونهای پاولی و عملگرهای نردبانی برآرایه
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 های چند الکترونیاتم -5

های هها، لایهای تعویض و کولن و تعابیر فیزیکی آنلفاک، انتگرا -دترمینانی و روش خودسازگار هارتریتابع موج تک
های چندالکترونی، ای و کاربرد آن در اتمهای زاویهها و جدول تناوبی، همبستگی الکترونی، جمع تکانهالکترونی، اوربیتال
 سلیترا -ربیت و هامیلتونی اتمی و قواعد کاندونا -برهمکنش اسپین

 های دواتمیساختار الکترونی مولکول -6

، MOهای های دو اتمی، نظریهها از هامیلتونی کل در مولکوللتونی حرکت هستهزی هامیاپنهایمر، جداسا -تقریب بورن
VB  و روش عمومیHFیون ملکول هیدروژن و مولکول هیدروژن ، 

 اينمن و کاربردهای آنهاف -قضايای ويريال و هلمن -7

 ردهای آنبرفاینمن و کا -توابع همگن، قضیه ویریال و کاربردهای آن، قضیه الکترواستاتیک، مشتق تابعیتی، قضیه هلمن

 

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

+ + + + 

 ندارد بازدید:

 منابع اصلی: 

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

2. Atkins, P. W., Friedman, R. S. (2010) Molecular Quantum Mechanics (5th Ed.), Oxford University 

Press. 

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

4. Sakurai, J. J. (1994) Modern Quantum Mechanics (2nd Ed.), Addison-Wesley, Canada. 

5. Szabo, A., and Ostlund, N. S. (2012) Modern Quantum Chemistry: Introduction to Advanced 

Electronic Structure Theory (2nd Ed.), Dover Publications. 
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 سمینار

Seminar  
 

 -تعداد واحد عملی:  1تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس:

 

 هدف درس:

 رئوس مطالب:

 

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترمارزشیابی مستمر

- + + - 

 

بازدید:

 منابع اصلی:
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  2آماری میکترمودينا

Statistical Thermodynamic II 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 
 -حل تمرین:

 1آماری میکنیاز: ترمودیناپیش نوع درس: تخصصی

 

 هدف درس:
 آماری های تعادلی دارای برهمکنش از دیدگاه ترمودینامیکسامانهبررسی 

 رئوس مطالب:

 آمار کوانتومی -1

آل با ین ایدهآل با چندحالتی شدید، گاز بوز، انیشتادیراک ایده -آل با چندحالتی ضعیف، گاز فرمییراک ایدهد -گاز فرمی

 آل با چندحالتی شدیدنیشتاین ایدها -چندحالتی ضعیف، گاز بوز

 گازهای غیرکامل -2

ب یل، ضراریب ویریاین ضن و سومب ویریال در حد کلاسیکی، دومییمعادله حالت ویریال از تابع تقسیم کانونی بزرگ، ضرا

 های متناظرو قانون حالت 2B(T) های کوانتومی برایسخت، تصحیحویریال بالاتر برای پتانسیل کره

 بلورها -3

 ی بلورهاهای انیشتاین و دبای در مورد گرماهای ویژهاتمی، نظریهطیف ارتعاشی یک بلور تک

 ی مايعاتدو نظريه ساده درباره -4

 جونز و دونشایر در مورد مایعات-نظریه لنارد و های بامعنیختماننظریه سا
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 اتمی کلاسیکیتوابع توزيع در مايعات تک -5

 های، تابع ارتباطی مستقیم، بسطg(r)رای کرکوود بالی معادله انتگر ،g(r)ی توزیع ترمودینامیکی با توابع توزیع، رابطه

 چگالی معادلاتبرحسب های بسط چین،تدن-هایپرو   پرکوس یویک رالیتوابع توزیع مختلف، معادله انتگ چگالی برحسب

 های تجربیانتگرالی مختلف و مقایسه معادلات انتگرالی با یافته

 های اغتشاش مايعاتنظريه -6

-ربارک ریهغتشاش مایعات )نظچند نظریه ا و دروالسات، نظریه اغتشاش مکانیک آماری، معادله وانهای اغتشاش مایعنظریه

 ندرسن ا-ویک-چندلر و نظریه هندرسن

 ای بر آمارهای شبکه: جذب، اتصال مقدمه -7

های تشکیل سامانهمستقل منفرد،  سامانهک جایگاه یا زیریتابع تقسیم بزرگ برای  آل )نظریه جذب لانگمویر(،گاز شبکه ایده

 های مستقل، تمیزناپذیر و جذب بر یک زنجیر پلیمری خطیسامانهشده از زیر

 آمارهای شبکه -8

 -تقریب بــراگ ویلیام ، تقریب شبه عی دوبـعدی،شبکه مربـ ی خـطی،بسپاربـعدی، کشسانی یـک زنجیر گــاز شبکـه یک

 شیمیایی و انتقالات فاز مرتبه اولّ

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

+ + + + 

 ندارد بازدید:

 منابع اصلی:

1. McQuarrie, D. A. (2000) Statistical Thermodynamics (2nd Ed.), University Science Books. 

2. Hill, T. L. (1986) An Introduction to Statistical Thermodynamics, Dover Publications. 

3. Honerkamp, J. (2012) Statistical Physics (3rd Ed.), Springer, Berlin, Heidelberg. 

4. Chandler, D. (2017) Introduction to Modern Statistical Mechanics, Oxford University Press. 
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 2کوانتومی شیمی

Quantum Chemistry 2 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 
 -حل تمرین: 

  1کوانتومی نیاز: شیمیپیش نوع درس: تخصصی

 هدف درس: 

 های مولکولیکوانتومی و کاربردهای آنها در بررسی خواص و پدیدههای شیمیفراگیری مفاهیم و روش

 رئوس مطالب:

 هايکی مولکولخواص الکتر -1

الکتریکی،  ها با میدانها و مولکولتابع توزیع فضایی چگالی الکترونی، گشتاورهای دوقطبی و چندقطبی، برهمکنش اتم

و برهمکنش  ORDو  CDهای رخش )فعالیت( نوری، طیفالکتریک، ضریب شکست، چپذیری، ثابت دیهای قطبشآرایه

 ینهای الکتریکی نوساها با میدانمولکول

 هاخواص مغناطیسی مولکول -2

، توابع لتونیگرلاخ، هامی -های عددی و برداری، تحلیل کامل آزمایش اشترنهای مغناطیسی، توابع و میدانتوصیف میدان

های دوقطبی، ها، برهمکنشای در میدان مغناطیسی، اثر زیمان، پوشیدگی شیمیایی هستهویژه و مقادیر ویژه تکانه زاویه

دان ای اسپین در میدان مغناطیسی، میجایی و شکافتگی ترازهای تکانه زاویهو نقش آنها در جابه Jشدگی جفت چهارقطبی و

 ( ENDORو  ESR ،NMR ،NQRهای زمایشای اسپینی )آو انتقال بین حالات تکانه زاویه (RF)بسامد رادیویی 

 اینظريه تکانه زاويه -3

های شدگی تکانهیافته، جفتای تعمیم اویهابع وابسته، عملگرهای چرخشی و تکانه زهای کروی و توای، هماهنگتکانه زاویه

های ، تانسورهای کروی، عناصر آرایه3nJ دهایگوردن(، نما -های کروی )دنباله کلبشهنگای، قضیه ترکیب همازاویه

 ربیتا -شدگی اسپینکارت و جفتا -عملگرهای برداری، قضیه ویگنر
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 نظريه پراش -4

از روی  های پراش، پراش چندمسیره ، توابع گرین، تقریب بورن، پراشبندی پدیدهبعدی، قالبراش از روی چاه و سد یکپ

گالی شار و چن، عملگر آمانی های پراشیده ایستا و جابجایی فاز، تشدید مداری و رفتار زپتانسیل مرکزی، توابع جزیی حالت

 ش واکنشیتوصیف پویایی پراش، پراش ناکشسان و پرا

 های دارای ذرات يکسانسامانه -5

های اتمی و مولکولی دو و چندالکترونی، اصل طرد و پراش ذرات سازی، سامانهها، متقارنها و فرمیونتقارن جایگشتی، بوزون

 یکسان

 دينامیک کوانتومی -6

ادله شرودینگر، مانی و معول زنتومی، تحبسته موج ذره آزاد، بسته موج گاوسی، ارتباط میان دینامیک کلاسیکی و دینامیک کوا

زمان براساس هامیلتونی، وابستگی زمانی مقادیر چشمداشتی، حرکت تقدیمی اسپین، دامنه همبستگی بههای وابستهانواع پدیده

 ش ویگنر، عملگر آرایه چگالی و دینامیک کوانتومی مولکولیانرژی، نمای -و رابطه عدم قطعیت زمان

 ی نسبیتیمکانیک کوانتوم -7

شدگی مغناطیسی، ک با جفتدله دیراک، معادله ذره آزاد نسبیتی، معادله دیراگوردن و معا -نمایش چهاربردار، معادله کلاین

 های سنگین(های داغ و اتممولکولی )اتم وهای نسبیتی اتمی خواص و پدیده

 در مولکولهای باز کوانتومی و نظريه اتم يرسامانهز -8

و قفس  یوند، حلقهپشناسی )توپولوژی( چگالی الکترونی، نقاط بحرانی و تعاریف ی اتم در مولکول، ریختتعاریف کلاسیک

ک ومی، مکانیشناسی چگالی الکترونی، اتم مکانیک کوانتبراساس آن، توصیف هندسه مولکولی براساس انرژی و ریخت

های ها، نظریهمی، طرحثرات اتهای کوانتومی باز، اصل ابرهمکنش اتم با محیط درون مولکول، انتگرال اثر برای زیرسامانه

 پیوندی و رابطه آنها با لاپلاسی چگالی الکترونی

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

+ + + + 
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 ندارد  بازدید:

 منابع اصلی: 

1.  Atkins, P. W., Friedman, R. S.  (2010) Molecular Quantum Mechanics, (5th Ed.), Oxford University 

Press. 

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

3. Sakurai, J. J. (1994) Modern Quantum Mechanics (2nd Ed.), Addison-Wesley, Canada. 

4. Weissbluth, M. (1978) Atoms and Molecules, Academic Press. 

5. Bader, R. F. W. (1995) Atoms in Molecules: A Quantum Theory, Oxford Univ., New York.  

 منابع فرعی:

1. Tannor, D. (2007) Introduction to Quantum Mechanics, A Time-Dependent Perspective, University 

Science Books. 

2. Levitt, M. H. (2001) Spin Dynamics; Basics of Nuclear Magnetic Resonance, Wiley, Chichester.  

3. Zhang, J. Z. H. (1999) Theory and Application of Quantum Molecular Dynamics, World Scientific, 

Singapour. 

4. Szabo, A., Ostlund, N. S. (2012) Modern Quantum Chemistry: Introduction to Advanced Electronic 

Structure Theory (2nd Ed.), Dover Publications. 

 

http://www.amazon.com/s/ref=si3_rdr_bb_author?index=books&field%2dauthor%2dexact=John%20Z%2e%20H%2e%20Zhang
http://www.amazon.com/Theory-Application-Quantum-Molecular-Dynamics/dp/9810233884/ref=si3_rdr_bb_product
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 سمینار دکتری

PhD. Seminar  

 

 -تعداد واحد عملی:  1تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس: الزامی

 هدف درس:

 رئوس مطالب:

 

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترمرزشیابی مستمرا

- + + - 

 

بازدید:

 منابع اصلی:
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 فیزيکاصول بیوشیمی

Principles of Biophysical Chemistry 
 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 
  -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش ختیارینوع درس: ا

 هدف درس:

ها و عوامل مؤثر بر آن از دیدگاه مولکولی و ترمودینامیکی و عوامل مؤثر بر پیوند شدن لیگانـد بـه ها، آنزیمبررسی پایداری پروتئین

 های زیستی درشت مولکول

 رئوس مطالب: 

 هاپايداری ساختمانی پروتئین -1

 -هـاقش نیروهای غیرکووالان در پایداری کانفورماسیونی پروتئینن -یداری پروتئینمقدمه و معرفی مفاهیم اساسی در مبحث پا

وند تغییـرات پارامترهـای ر -های مختلف جهت محاسبه میزان پایداری پروتئینغیرطبیعی شدن شیمیائی پروتئین و معرفی مدل

 -رماسـیونی و میـزان پایـداری پـروتئینانفوشـدن و رابطـه آنهـا بـا تغییـرات کدر طـی فرآینـد غیرطبیعی سنجی پروتئینطیف

نقـش  -هـای الیگـومرپایـداری پروتئین -هاهای مختلف تجزیه و تحلیل دادهها و معرفی روششدن گرمایی پروتئینغیرطبیعی

هـای هـدایت شـده جهش -اختمان پروتئین از طریق حـلالسپایدارسازی  -سولفیدی در میزان پایداری پروتئینپیوندهای دی

 جهت پایدارسازی ساختار پروتئین

 های زيستیهای کوچک )لیگاند( به درشت مولکولشدن مولکولیوندپ -2

های تجربی عرفی روشم -همیت پیوند شدن لیگاند در زیست ناسی مولکولی و طراحی داروهاا -مقدمه و معرفی مفاهیم اساسی

 -متری و ...(سـنجی، کـالریهـای طیفوشر -های الکتروشـیمیاییشرو -ی پیوند شدن لیگاند )دیالیز تعادلیی پدیدهمطالعه

 -جایگـاهیهای پیوندی )مـدل تکهای مختلف ترمودینامیکی جهت تجزیه و تحلیل منحنیعرفی مدلم -های پیوندیمنحنی

مفهوم  -معادله ادیر -اسکاچارد و کلودز -های هیلمنحنی -گر(های کنشه جایگاهمدل مجموع -مدل مجموعه جایگاه مستقل

هـای معرفـی روش -تعـاونی در فرآینـد اتصـال لیگانـد نقش و اهمیت -تعاونی و سازوکار مولکولی آن در فرآیند اتصال لیگاند

 ی پارامترهای ترمودینامیکی پیوند شدن لیگاند و کاربرد آنها در طراحی داروهامحاسباتی جهت محاسبه
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 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی ترممیان  ارزشیابی مستمر

- + + + 

 

 منابع اصلی:

1. Cooper, A. (2004) Biophysical Chemistry (2nd Ed.), RSC publishing. 

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

Prentice Hall. 

3. Sheehan, D. (2000) Physical Biochemistry: Principles and Applications, New York, Wiley. 

4. Sauer, T. K., Wang, J. C., Puglisi, J. D. (2002) Physical Chemistry: Principles and Applications in 

Biological Sciences (4th Ed.), Englwood Cliffs, Prentice Hall.  

5. Wyman, J., Gill, S. J. (1990) Binding and Linkage: Functional Chemistry of Biological 

Macromolecules, New York, University Science Book. 

 منابع فرعی:

1. Hammes G. G., Hammes-Schiffer, S. (2015) Physical Chemistry for the Biological Sciences, Wiley. 

2. Walla, P. J. (2014) Modern biophysical chemistry: detection and analysis of biomolecules, John 

Wiley & Sons. 

3. Templer R. H., Leatherbarrow, R.  (2002) Biophysical Chemistry: Membranes and Proteins, Royal 

Society of Chemistry. 
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 های مولکولی سازیشبیه

Molecular Simulations 

 تعداد واحد عملی:    3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 1میک آماری نیاز: ترمودیناپیش نوع درس: اختیاری

 

 هدف درس: 

 ها های آنها، و محدویتها، تواناییهای دینامیک مولکولی و مونت کارلو و همچنین شناخت روشسازیاصول شبیه درک مبانی و

 رئوس مطالب:

مقدمه -1  

-های مدل و پتانسیلسازی، سیستمسازی و شبیهسازی: نظریه یا تجربه، کوچکسازی، شبیهسازی و شبیهزمینه تاریخی، مدل

های کامپیوتری، سازیانواع شبیههای نیرو، های جفتی ساده، میدانهای اتمی و مولکولی، پتانسیلتمکنش برای سیسهای برهم
یرو، نبا تحمیل  روش مونت کارلوسازی مونت کارلو، معرفی دینامیک مولکولی، معرفی شبیههای اتفاقی و جبری، سازیشبیه

های پیوسته و ناپیوسته، سازیوین، شبیهسازی دینامیک لانگمقایسه بین روش مونت کارلو و روش دینامیک مولکولی، شبیه
 های موضعی یا توزیعی. سازیشبیه

کولیاصول و مبانی دينامیک مول -2  

بندی طبقه، های دینامیکیبندی سیستمدینامیک لاگرانژی، طبقهدینامیک نیوتنی، دینامیک هامیلتونی،  معادلات حرکت،
و  سازی، مسائلین خواص با استفاده از شبیهاص ماکروسکوپی، مراحل اساسی برای تعیهای دینامیکی، تعیین خوسیستم

Aو   mAمشکلات ناشی از برابر قرار دادن  AAm سازی، ها، عناصر نظری نمونه، توزیع اساسی، توزیع سرعت

برداری، مونهنار توزیع گیری، مقدار قابل انتظار برای متوسط نمونه یا آمحرکت(، آمار نمونه متوسط مسیر حرکت )آمار مسیر
ها یا لسهای مختلف، شرایط مرزی تناوبی، اثرات سطحی، از بین بردن اثرات سطحی، انواع سل، تعداد ی بین متوسطرابطه
ل نیروی شده، اثرات قطع کردن پتانسیل، پتانسییل قطعهای کاربرد شرایط مرزی تناوبی، پتانسهای تصویر، محدودیتجعبه

 ها. ستم واحدقا، سیبانتقال یافته، قرارداد حداقل تصویر، اصول بقا )پایستگی(، اثر شرایط مرزی تناوبی بر اصول 
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جسام نرم(سازی دينامیک مولکولی کرات نرم )اشبیه -3  

ی کلی، روش (، خطای گردکردن، خطای موضعی و خطاteع )روش اولر، خطاها، خطای قط ،(FDMروش اختلاف متناهی )
 ، الگوریتمهای انتگرالی، الگوریتم ورلت، الگوریتم سرعت ورلتهای پیوسته، الگوریتمدینامیک مولکولی پتانسیل، (RKکاتا )رانگ

مقایسه ، لگوریتم بیمانر، اگی ۀکنندتصحیح -کنندهینیبکننده، الگوریتم پیشتصحیح -کنندهبینیجهشی ورلت، الگوریتم پیش
، شرایط جسام نرم، مرحله آغازین، مقدمات، سیستم واحدها، شرایط حالتسازی برای اهای انتگرالی، مراحل الگوریتم شبیهالگوریتم

ان بودن ابل اطمینق، ارزیابی ها، تعادل، تولیدمرزی، هندسه ظرف، الگوریتم اختلاف متناهی و گام زمانی، شرایط اوّلیهّ برای اتم
بندی مبل دمای ثابت، مقیاس( یا انساNVT)تعادل، بررسی قوانین بقا، بررسی مقادیر خواص مختلف. انسامبل کانونیکال ، نتایج

درسن، لگوریتم انا ،(NPHم انتالپی )ه -بل هم فشارهوور، انسام -ترموستات اندرسن، ترموستات گوسین، معادلات نوز، سرعت
 وور. ه -کولی، بسط معادلات نوزدینامیک مول -کارلوت(، ترکیب مونNPT)هم فشار  -انسامبل هم دما

مولکولی  سازی دينامیکه ازشبیهخواص ترمودينامیکی با استفاد حاسبهم -4  

 ار، میانگین مجذورداخلی، فش های ترمودینامیکی با استفاده از دینامیک مولکولی، انرژیتوابع ترمودینامیکی ساده، تعیین میانگین
گیری ترمودینامیکی، نتگرالاروپی، نیرو، تصحیحات بلند برد، توابع ترمودینامیکی پاسخ، مقایسه بین دو روش، خواص وابسته به آنت

 های کریستالی، گازها در چگالی کم، مایعات. ، جامدRDF روش ذره آزمایشی، خواص ساختاری استاتیکی، اثر چگالی روی

دانه شتسازی دينامیک مولکولی درشبیه -5  

میدان نیروی  های مختلف تولیدبندی، روشدانه در مقابل میدان نیروی تمام اتم، مفهوم دانهاصول و مفاهیم میدان نیروی درشت
پذیری . انتقالو.  (representability)های پایین به بالا، بالا به پایین و ترکیبی(، قابلیت بازتولیددانه )روشدرشت

(transferability)های جفتی موثر، درجات آزادی کند تانسیل، پ(slow DoFs)  و سریع(fast DoFs)های پیوندی و ، پتانسیل
های اشتقاقی(، های پارامتری شده و روشدانه )روشهای نیروی درشتهای سیستماتیک تولید میداندانه، روشغیرپیوندی درشت

های مختلف در توانایی بازتولید و سه کارایی روشو ... ، مقای IBI  ،MSCG ،IMC ،FM ،PPMF  ،CRWهای روش
لی قطبی، های مختلف مانند مایعات مولکولی غیرقطبی، بلورهای مایع مولکولی، آب و مایعات مولکوپذیری، در سیستمانتقال

 پلیمرها، مایعات یونی و ... .  

ها به کمک میدان نیروی واکنشیسازی واکنشبیهش -6  

، توابع ReaxFFهای شیمی محاسباتی، معرفی میدان نیروی در میان روش (RMD)ان نیروی واکنشی سازی میدجایگاه شبیه
پیوندی، پیوندی و کمیشب های تنها، انرژی   پتانسیل میدان نیروی واکنشی، مرتبه پیوند و انرژی پیوند، انرژی زوج الکترون

های دو وجهی، انرژی انرژی زاویه ای(،ای و چهارذرهذرهج سههای جملات مزدوانرژی زوایای پیوندی )انرژی جبرانی، انرژی
های غیرپیوندی، تاریخچه گسترش های پیوند هیدروژنی، اصلاح انرژی پیوندهای ویژه، انرژی برهمکنشبرهمکنش

 . ReaxFFهای میدان نیروی واکنشی و کاربردهای میدان نیروی سازیشبیه
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های مونت کارلوسازیشبیه -7  

ی بر اساس عداد تصادفابرداری تصادفی، تولید مونت کارلو، نمونهگیری به روشروش مونت کارلو به زبان ساده، انتگرالمعرفی 
کارلو،  روش مونت اله بهتابع توزیع مشخص، بررسی وابستگی بین متغیرهای تصادفی، همگرایی روش مونت کارلو، حل چند مس

یمیایی، کارلو، محاسبه پتانسیل شونتسازی موش متروپولیس، مراحل انجام شبیههای نظری ربرداری با اهمیت، زمینهنمونه
ر، مقایسه های مولکولی صلب و انعطاف پذیسازی مونت کارلو برای سیستمهای مختلف، شبیهسازی مونت کارلو در انسامبلشبیه
 های مونت کارلو و دینامیک مولکولی.   سازیشبیه

نويسی )کدنويسی( هآشنايی با مبانی برنام -8  

مبانی زبان  ،(++Fortran, C)افزارهای محاسباتی ویسی در نرمنهای برنامه ترین زباننویسی، آشنایی با پراستفادهمبانی برنامه
ها و تعریف نوع هامه، آرایر برندفرترن، انواع متغیرها، ورودی و خروجی اطلاعات، ساختارهای کنترلی برنامه، ساختارهای تکرار 

اده فرترن، آشنایی با محیط ، توابع آم(Subroutines)ها و زیربرنامه (Functions)جدید متغیر، ساختار کلی برنامه، توابع 
Microsoft Visual Studio  .اجرای چند برنامه ساده ، 

سازی دينامیک مولکولیافزارهای شبیهاز نرم آشنايی با طرز کار برخی -9  

.. و تهیه و .   LAMMPS،Materials Studioلی رایج نظیر سازی دینامیک مولکوارهای شبیهافزآشنایی با برخی از نرم
 های خروجی. های ورودی و انجام شبیه سازی برای چند سیستم ساده و تفسیر فایلفایل

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

    

 بازدید:

 منابع اصلی: 
1. Haile, J. M. (1996) Molecular Dynamics Simulation: Elementary Methods, John Wiley. 

2. Allen, M. P., Tildesley, D. J. (2001) Computer Simulation of Liquids, Oxford, Science Publications. 
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3. Rapaport, D. C. (2004) The Art of Molecular Dynamics Simulation (2nd Ed.), Cambridge 

University Press. 

4. Frenkel, D., Smit, B., Ratner, M. A. (1996) Understanding Molecular Simulation: From Algorithms 

to Applications, Academic Press. 

5. Alavi, S. (2020) Molecular Simulations: Fundamentals and Practice, Wiley-VCH, Weinheim, 

German, June.  

 منابع فرعی: 

  .دوسي مشهد، انتشارات دانشگاه فرمباني شبيه سازي ديناميک مولکولي (.1387)ف، ،موسويم ،  ،موسويا ،  ،گوهرشادي .1

2. Hospital, A., Goñi, J. R., Orozco, M., Gelpí, J. L. (2015) Molecular dynamics simulations: advances 

and applications, Advances and applications in bioinformatics and chemistry. 

 

 

 

. 
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 جذب  آماریترمودينامیک

Statistical Thermodynamics of Adsorption 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 1آماریمیکنیاز: ترمودیناپیش نوع درس: اختیاری

 

 هدف درس:

 آماری سی پدیده جذب از دیدگاه مکانیکبرر

 رئوس مطالب:

 های ساده بدون برهمکنشسامانه -1

آل در میدان آل در میدان الکتریکی خارجی، گاز ایدهآل، گاز ایدهآل، مخلوط آنها، تعادل شیمیایی در مخلوط گاز ایدهگاز ایده

ی و مدل مولکول)میدان مغناطیسی، همدماهای جذب ساده  گر درهای مغناطیسی نابرهمکنشگرانشی و سانتریفوژی، دوقطبی

زرگ، احتمالات بم کانونی ع تقسیپاسخ آن، ترمودینامیک و همدمای لانگمویر، دستیابی به همدمای لانگمویر با استفاده از تاب

ها گانه جایگاهاشغال چندها و دو نوع جایگاه(، شیمیایی، مخلوط لیگانداشغال و انرژی آزاد تشکیل حفره، تشابه پتانسیل شبه

خ آن، همدمای های جاذب )مدل و پاسهای تمیزناپذیر( و جذب با تغییرات آرایشی در مولکول)استنتاج ترمودینامیکی و جایگاه

 های ترمودینامیکی مولکولی جزیی در فرمالیز مدل مخلوط(جذب، ترمودینامیک فرآیند جذب و کمیت

 های ساده با برهمکنشسامانه -2

های ها و برخی مثالجایگاه یکسان بر روی بسپار: برهمکنش مستقیم بین لیگاندها )همدمای اتصال، توابع توزیع، تعمیم دو

مستقیم )مدل و پاسخ آن، های مستقیم و غیرعددی(، دو جایگاه یکسان بر روی بسپاری که دو حالت آرایشی دارد: همبستگی

لتز اتصال بر اولین و دومین جایگاه، تعاونی، انرژی اتصال بر اولین و دومین جایگاه، های هلمواحتمالات، تابع همبستگی، انرژی

واحدی که هر یک یک جایگاه دارند: اثر آلوستریک )پلیمر تهی، دون تعاونی و تغییرات آرایشی القایی و همدمای اتصال(، دو

های هلمولتز اتصال بر اولین و دومین جایگاه، تابع رژیها، همدمای اتصال، احتمالات، انواحدپتانسیل نیروی متوسط بین دون

واحد و دو مورد همبستگی و تعاونی، تغییر انرژی برای اتصال بر یک و دو جایگاه، تغییرات آرایشی القایی در دو دون

اتصال، توابع تایی )ترمودینامیک های سهکننده(، سه جایگاه یکسان بر پلیمری که دو حالت آرایشی دارد: همبستگیمحدود

تایی ناپذیری پتانسیل سهتایی میدان متوسط، تقریب برهمنهی: جمعتایی و پتانسیل سههمبستگی زوج، تابع همبستگی سه
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توانند در یکی از دو آرایش باشند )سامانه واحد که هر کدام میمیدان متوسط و انرژی هلمولتز اتصال بر سومین جایگاه(، سه ریز

تایی چهار وجهی: مدل کوچکی از ناپذیری و تعاونی(، چهارگاندها، آزمودن بیشتر توابع همبستگی و اثر جمعتهی، سامانه با لی

اتصال اکسیژن به هموگلوبین )مدل، برخی موارد ویژه، ترمودینامیک اتصال و توابع همبستگی، مقایسه با مدل مربعی( و 

گی و یک مدل کوچک برای بسپار با یک جایگاه فعال و یک قاعده سازی با اتصال رقابتی، یکهای با قاعده ) قاعدهآنزیم

 آنزیم با قاعده(

 بعدیهای يکمدل -3

ای و تعادل سازندهگر، گاز شبکه، مدل شبکه یک مخلوط دوهای برهمکنشبعدی اسپینهای آیزینگ )مدل یکترین مدلساده

ع ج، توابع توزیوزتابع توزیع  ولی در مدل آیزینگ )تابع توزیع منفرد،وزیع مولکشده توسط میدان خارجی(، توابع تدو حالتی تعدیل

ابع توزیع ها برای گاز شبکه و یک راه دیگر برای به دست آوردن توتایی و مرتبه بالاتر، توابع همبستگی، برخی مثالسه

های چندگانه اما همتراز، مدل حالت ی مخلوط دوتایی،ها از مدل آیزینگ )مدل گاز شبکهمولکولی از تابع تقسیم(، برخی تعمیم

بعدی )مدل و پاسخ آن، ترمودینامیک و ترین همسایه(، سیالات یکترین و بعد از نزدیکهای نزدیکآیزینگ با برهمکنش

بعدی(، بعدی و انحلال در سامانه یکبعدی، مخلوط سیالات یکهای سخت، آب یکمعادله حالت، حصول دیگری از میله

ها، در پروتئین Helix-Coil نتقالا(، PVبعدی )مدل و پاسخ آن، ترمودینامیک و انتقال فاز در نمودار ر سامانه یکانتقال فاز د

 و تابع تقسیم Helix-Coil شدن پروتئین و انتقالطبیعیمسئله غیر

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

- + + + 

 

 ندارد بازدید:
 اصلی: منابع 

1. Ben-Naim, A. (1992) Statistical Thermodynamics for Chemists and Biochemist, Plenum Press. 

2. Dill, K. A., Bromberg, S. (2003) Molecular Driving forces: Statistical Thermodynamics in Chemistry 

and Biology, Taylor & Francis Grou. 

3. McQuarrie, D. A. (2000) Statistical Thermodynamics (2nd Ed.), University Science Books. 

4. Rabe, M., Verdes, D., Seeger, S. (2011) Understanding protein adsorption phenomena at solid surfaces, 

Advances in colloid and interface science. 
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 ترمودينامیک غیرتعادلی

Nonequilibrium Thermodynamics 

 

  -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس: اختیاری
 

 هدف درس:
 شناسی( و کاربردهای آن )دیدگاه پدیده های غیرتعادلیتبیین مفاهیم و بررسی پدیده

 رئوس مطالب:

 مقدمات -1

موازنه و  نین بقاء،های شدتی، قواو شرایط اعتبار کمیتقانون دوم ترمودینامیک و نامساوی کلازیوس، فرض تعادل موضعی 

 و جریان ماده، انرژی و تکانه استوکس، شار -پیوستگی، معادله هیدرودینامیکی ناویر

 (Hی تولید آنتروپی )قضیه -2

د ی غیرتعادلی با تولیو فرآیندها هاسامانههایی از ی تولید آنتروپی، مثالتولید و مصرف آنتروپی، جریان آنتروپی، مسیر کمینه

 آنتروپی و مسیرهای مختلف

 ترمودينامیک غیرتعادلی خطی -3

-تقابل انزاگرشناسی و اصل کوری، قضیه و روابط مشناسی خطی، تأثیر تقارن بر روابط و ضرایب پدیدهروابط و ضرایب پدیده

 شناسییم روابط پدیدهای بر اثرات غیرخطی و تعمکازیمیر، مقدمه

 های غیرتعادلیو مبانی مولکولی و آماری پديدهمفاهیم  -4

های همبستگی، ها، توابع و زمانپذیری میکروسکوپی، معادله لانژون و حرکت براونی، حافظه پدیدهموازنه تفصیلی و برگشت

سیر و کاربرد پلانک، توصیف، تف -اتلاف، معرفی معادله فوکر -خیزودار، قضیه افتحافظه )مارکوف( و حافظهفرآیندهای بی

 آن، معرفی معادله بولتسمن، توصیف، تفسیر و کاربرد آن
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 های غیرتعادلیشناسی در مطالعه پديدهکاربرد روابط پديده -5

ر لتیه، اثر هال، اثپیبک، اثر های یکتایی نفوذ )جرم، ماده، انرژی، تکانه و بار الکتریکی(، اثر سورت، اثر دوفر، اثر سپدیده

گذاری و سانتریفیوژ، نشست، رسوبهای آسایش، تههای شیمیایی، پدیدهگرانرو، الکتروفورز، واکنش هاینرنست، جریان

 های سونوشیمیمز، امواج صوتی و واکنشهای الکتروشیمیایی، اسواکنش

 

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

- + + - 

 نداردبازدید:  
 

 منابع اصلی: 
1. DeGroot, S. R., Mazur, P. (2013) Nonequilibrium Thermodynamics, Dover, New York. 

2. Yao, Y. L. (1981) Irreversible Thermodynamics, Science Press, New York. 

3. Kleidon, A., Ralph, D. L. (2004) Non-equilibrium thermodynamics and the production of entropy: 

life, earth, and beyond, Springer Science & Business Media. 

4. Eu, B. C. (1998) Nonequilibrium Statistical Mechanics: Ensemble Method, Kluwer, Netherland. 

5. Førland, K. S., Førland, T., Ratkje, S. K. (1988) Irreversible Thermodynamics (Theory and 

Applications), Wiley. 

 منابع فرعی:
1. Demirel, Y. (2007) Nonequilibrium thermodynamics: transport and rate processes in physical, 

chemical and biological systems, Elsevier. 
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 فیزيک  های بیوشیمیروش

Biophysical chemistry Techniques 

 

 - تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 
 -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس: اختیاری

 هدف درس: 

 فیزیکبیو -های مورد استفاده در مطالعات بیوشیمیتبیین اصول نظری و کاربردی تکنیک

 رئوس مطالب:

 سنجی فلورسانس طیف -1

بر  های فلورسانسیشاصول نظری، شدت فلورسانس، انرژی متوسط نشر، پلاریزاسیون فلورسانس، روش تجربی انجام آزما
های فلورسانس و ردیاب کنندهانواع خاموشوابسته به زمان  هایگیریهای حالت پایا، اندازهگیریها، اندازهروی پروتئین

 هافلورسانس در پروتئین

 مرئی  -سنجی جذبی ماوراءبنفشطیف -2

شتق مهای آروماتیک پروتئین به کمک سید آمینهها، تعیین محتوای اروتئینپها، آنالیز کمیّ پروتئین UV اصول نظری، طیف
دور و  UV سنجی تفاضلی، طیف سنجی، اصول طیفUV سته شدن پروتئین توسط مطالعاتها، آنالیز تبدیلات باز و بطیف

 هاکروموفورهای خارجی در پروتئین

  (CD)سنجی دو رنگ نمائی چرخشی طیف -3

 ها، چگونگی تشخیصپروتئین CD ونگی تفسیر طیف، چگCD کمکهای سینتیکی به گیری، اندازهCD اصول نظری
Molten global توسط CD  تعیین ساختار دوم و سوم پروتئین ها با استفاده از آنالیز طیف هایو CD 

 ونی همدما کالريمتری تیتراسی -4

ها، چگونگی مطالعه یل دادهه و تحلهای مختلف در تجزیگیری، معرفی مدلهای اندازهنظری، مبانی دستگاهی و روش اصول
 روش ده از اینهای آنزیمی با استفابرهمکنش داروها و پایداری آنها با ساختارهای زیستی و مطالعه سینتیک واکنش
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  (DSC)کالريمتری اسکن تفاضلی  -5

ی تابع ک آمارها، تابع ظرفیت گرمائی اضافی، توصیف مکانیگیری، ظرفیت گرمائی مطلق پروتئیناصول نظری، روش اندازه
ضافی، آنالیز وانت هوف، اتابع ظرفیت گرمائی ( (Deconvolution ظرفیت گرمائی اضافی، ارزیابی تجربی تابع توزیع، تفکیک

 دو بعدی و ترمودینامیک ساختمانی( DSC) شدن گرمایی و سرمائیغیرطبیعی

 
 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

- + + + 

 نداردبازدید: 

 منابع اصلی: 
 

1. Shirley, B. A. (1995) Protein Stability and Folding :Theory and practice, Humana Press. 

2. Tanford, C. (2005) Physical Chemistry of Macromolecules, Wiley, New York. 

3. Cantor, C. (1998) Biophysical Chemistry, Part III the Behaviour of Biological Macromolecules, 

Freeman Publisher, New York. 

4. Walla, P. J. (2014) Modern biophysical chemistry: detection and analysis of biomolecules. John 

Wiley & Sons. 

5. Renaud, J. P., Chung, C. W., Danielson, U. H., Egner, U., Hennig, M., Hubbard, R. E., Nar, H. 

(2016) Biophysics in drug discovery: impact, challenges and opportunities, Nature reviews Drug 

discovery.  
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 جامد  حالت شیمی

Solid State Chemistry 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس: اختیاری

 

 س:هدف در

 های مطالعه مواد در حالت جامدها و روشتبیین ساختارهای پیوندی، خواص، واکنش

 رئوس مطالب:

 ناسیساختار مواد جامد و بلورش -1

تارهای فلزی، ساخ وهای پکیده و ساختارهای بلوری مولکولی چیدمان اتمی و مولکولی در حالت جامد، سلول واحد، چیدمان
ای، های نقطهون، گروههای میلر، شبکه براوه، شبکه واراده، توصیف ساختارهای بلوری، شاخصبلوری یونی با استوکیومتری س

 های بلوری مواد مختلفهای فضایی و انواع شبکهگرو

 خواص پیوندی جامدات  -2

ر شبکه فلزی، ی و ساختاا چگالبخواص پیوندی جامدات فلزی، نوار ظرفیت، نوار هدایت، طول پیوند و شعاع فلزی و رابطه آنها 
ها و ابعاد تیونونی کایقدرت پیوند و گرماهای ذوب و تصعید شبکه فلزی، خواص پیوندی جامدات یونی، رابطه بین شعاع 

های در حالت تار پیوندیانرژ شبکه کاپوستینسکی، تمایز بین ساخ  هابر، رابطه -سلول واحد، انرژی شبکه یونی و چرخه بورن
ولکولی و دات مپیرسون، جام -ه یونی پیوند و نمودار موزرد کئوردیناسیون، ثابت مادلانگ، درجای، عدمولکولی و شبکهتک

مولکولی و ینمولکولی و چیدمان و ساختار شبکه، انواع نیروهای بمولکولی بر نیروهای بیننقش نوع و آرایش پیوندهای درون
 غیرپیوندی هاینقش آن در چیدمان و انرژی پایداری شبکه و تأثیر الکترون

 های جامد ويژهحالت -3

ی، دنی و زیستشکل، چندبلوری، همریختی و شبکه دوتایی )دوقلو(، چندریختی، حالت جامد بسپارهای آلی، معحالت بی
های ها و لایهنانوخوشه ای، جامدات متشکل از نانوبلورها وبلورهای مایع و ساختارها، خواص و کاربردهای آنها، حالت شیشه

 نازک
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 تهای پراش در مطالعه جامداروش -4

های گردی )پودری(، لاوه(، روشوه )فونلا، الکترون و نوترون(، رابطه و قانون براگ، معادلات Xهای پراش )اشعه روش
 های پراش، شدت پراش و ساختار بلوری، ضریب پراشبلورها، نکات و ملاحظات فیزیکی دستگاهی در روشپراش از تک

لی الکترونی، روش ، نقشه چگاRدر طیف تابش پراشیده، جابجایی فاز، شدت، ضریب ساختار و ضریب  اتمی، غیبت منظم
مطالعه  ش نوترون،ن، پراپترسون، روش فوریه و روش مستقیم )در استخراج ساختار بلورین از الگوی پراش(، پراش الکترو

 پراش نوترونخواص مغناطیسی جامدات و ساختارهای محلی در مایعات با استفاده از 

 ونی و تشديد مغناطیسی در مطالعه جامدات های نوری، الکترسنجیهای میکروسکوپی، و طیفروش -5

سنجی ارتعاشی )جذبی، انعکاسی ففرابنفش، طی -سنجی مرئی، طیفXسنجی جذبی )عبوری( و نشری اشعه انواع طیف
ل، ترکیب ندازه، شکونی )ای و عبوری، میکروسکوپی الکترزیرقرمز و رامان(، میکروسکوپی نوری قطبیده، ناقطبیده انعکاس

 ( و اوژهUPSو  XPSهای فتوالکترون )سنجی الکترونی شامل روششیمیایی و ساختار بلوری ریزبلورهای محلی(، طیف
(AES( تجزیه شیمیایی ،)ESCA( کاهش انرژی الکترون ،)EELS روش ،)NMR بلوری، گردی )چندبلوری( و تک

 ( و روش موزباورEPR) ESRروش 

 های گرمايی در مطالعه جامدات روش -6

ش گرماسنجی (، روTM(، روش مغناطومتری گرمایی )DSC(، روش گرماسنجی پیمایشی تفاضلی )TGروش گرماتوزین )
 -های گرماییهای گرمایی و گرماشیمیایی و روشها در حالت جامد، تبدیلات حالت به روشهمدما، مطالعه سینتیک واکنش

 سنجیطیف

 های جامد قايص بلوری، استوکیومتری ناقص و محلولن -7

ها ای، جابجاییهای خطی و صفحهای و جانشینی(، انواع نقصای )شاتکی، فرنکل، رنگی، جای خالی، خوشهانواع نواقص نقطه
وی آنها، روش مشاهده و کی جامدات و تأثیر نواقص بلوری بر رای(، خواص مکانیای، پیچشی و دورهها )گوشهو نابجایی

های کامل و های جامد )محلولهای بلوری، انواع محلولهای ذاتی و غیرذاتی شبکهها، ترمودینامیک آماری نقصمطالعه نقص
های بلوری، جانشینی ها در جامدات و نقصشوندهای(، تأثیر متقابل انحلال حللایهای و بینهای موضعی نقطهمحلول

لول جامد، ه در یک محهای پیوندی در سطح تماس دو گونو کلی، همریختی، موازنه بارهای یونی و الکترون کاتیونی، آنیونی
 مباحث مربوط ونگاری )هولوگرافی( عمقی های جامد، تمامهای جامد، کاربرد محلولهای مطالعه محلولروش
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 های شیمیايی و تبديلات حالت در جامداتهای تهیه، واکنشوشر -8

ایی، یمیکاهش الکتروش-شای تهیه جامدات شامل انجماد و تبلور مایعات، چگالش شیمیایی و فیزیکی گازها، اکسایهروش
شده، ای، ترسیب مدیریتذوب منطقه استوکبارگر، -بلورها شامل چوکرالسکی، بریجمنهای تهیه تکهای نازک، روشلایه

الت جامدات حیک تبدیل ودیناماختار بلوری و تبدیل حالت )فاز(، ترمذوب با مشعل )روش ورنویل(، نفوذ در جامدات، تغییر س
ولی و ونی، مولکلوری یبخالص، سازوکار ذوب جامدات، انجماد، تبلور مایعات با و بدون تغییر آرایش پیوندی )جامدات 

 تلیزوری جامداهای کاتاای(، نمودارهای حالت )فاز( مخلوط جامدات، تحلیل مولکولی و پیوندی آنها، واکنششبکه

 خواص فیزيکی جامدات -9

وندی، لوری و پیبارهای خواص مکانیکی، الکتریکی، مغناطیسی و ترکیبی )مثل اثر پیزوالکتریک( و رابطه آنها با ساخت
 های خورشیدی و قطعات مدارات الکترونیکیها، یاختهرساناهای فیزیکی رفتار نیمهنظریه

 
 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی یان ترمم ارزشیابی مستمر

+ + + + 

 نداردبازدید: 

 منابع اصلی: 
 

1. West, A. R. (1999) Basic Solid-State Chemistry (2nd Ed.), Wiley, Chichester. 

2. Smart, L. E., Moore, E. A. (2012) Solid State Chemistry: An Introduction (4rd Ed.), Taylor & 

Francis (CRC), Singapore.  

3. Kittel, C., McEuen, P. (2004) Introduction to Solid State Physics (8th Ed.), Wiley, New York. 

4. Cheethan, A. K., Day, P. (2001) Solid State Chemistry, Volumes 1 & 2, Oxford University Press, 

New York. 

5. Ropp, R. C. (2003) Solid State Chemistry, Elsevier, New York. 

 :فرعی منابع 

1. West, A. R. (2022) Solid state chemistry and its applications. John Wiley & Sons.  

2. Jha, A. K. (2023) Solid-State Chemistry: A Modern Approach, CRC Press.  
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 سطح  فیزيکشیمی

Surface Physical Chemistry 

 

 - تعداد واحد عملی: 3حد نظری: تعداد وا

 -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس: اختیاری

 هدف درس: 

های مطالعه های سطحی و روشها و پدیدهتبیین خواص سطوح مایعات و جامدات، ترمودینامیک، سینتیک و دینامیک واکنش
 آنها

 رئوس مطالب:

 يعهای جامد و مااختار و خواص پیوندی مواد در حالتس -1

اختارهای و فلزی، س های پکیده و ساختارهای بلوری مولکولیچیدمان اتمی و مولکولی در حالت جامد، سلول واحد، چیدمان
های شبکه رون، انواعهای میلر، شبکه براوه، شبکه وابلوری یونی با استوکیومتری ساده، توصیف ساختارهای بلوری، شاخص

 ولزی، یونی وندی جامدات فاع سطوح، نواقص شبکه، نواقص سطوح، خواص پیها و انوبلوری مواد مختلف، انواع برش
های عمقی و سطحی، انواع ای، عدد کئوردیناسیون اتممولکولی و توده های تکمولکولی، تمایز بین ساختار پیوندی در حالت

های غیرپیوندی، ر الکترونپایداری، تأثیای انرژی در حالت توده برد و دوربردمولکولی و نقش آن در نظم کوتاهنیروهای بین
 پیوند هیدروژنی و تأثیر آن بر خواص مایعات و جامدات.

 خواص سطوح مايعات و جامدات -2

لاپلاس، فشار بخار و میعان، مویینگی و زاویه تماس،  -سطحی، انرژی آزاد سطح، معادله یانگکشش سطحی و کشش بین
واص تعادلی، تشکیل حباب مایعات، شکل تعادلی بلورها و سطوح جامدات، برآورد انرژی تأثیر اندازه قطره )انحنای سطح( بر خ
ای(، معادله کلوین، ظرفیت آزاد پیوندی و تحرک آل، فلزی، یونی، مولکولی و شبکهآزاد سطح برای جامدات بلوری )ایده

ه سطحی در خواص سطح، رفتار های سطحی بر روی یکدیگر، نقش نوع برش لایها در لایه سطحی، لغزش لایهگونه
های سطحی، پتانسیل ها در سطح فلزات و مواد رسانا، تابع موج الکترونی سطحی، پتانسیل سطحی، جایگاهالکترون
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های الکتریکی و بلوگت، تأثیر میدان -الکترواستاتیک بلورها، تأثیر بار الکتریکی بر خواص سطحی، لایه سطحی لانگمویر
های لایه دوگانه در فرآیندهای الکتروشیمیایی، اصطکاک و نرمی سطح، وح مایعات و جامدات، ویژگیمغناطیسی بر رفتار سط

های کشش سطحی، لایه سطحی درشت ها( کاهندهمایع و مایسل -مایع، جامد -های تعلیق )مایعاثرات سطحی در محلول
 ها و بسپارها و خواص سطحی مواد در ابعاد نانو.مولکول

 

 میک جذب سطحی )فیزيکی و شیمیايی( و واجذبترمودينا -3

های انرژی پتانسیل )زنجیره ها و مدلمولکولی، جذب سطحی فیزیکی، جذب سطحی شیمیایی، منحنیهای بینبرهمکنش
ماده واکنش و پیش های پیش های سخت و نرم، مدل چاه مربعی(، نظریههای مکعبخطی نوسانگرهای هماهنگ، مدل

های جذب )لانگمویر، فرندلیچ و (، همدماBETظیر روش های ارزیابی مساحت سطح )نهای جذب، روشجذب سطحی، گرما
ها بر روی بلورهای ونههای احتمال جذب و وابستگی دمایی آنها، چند مثال از جذب و واجذب گهینشلوود(، همدماها و منحنی

نقره و  بلورهای مس، تنگستن،ید نیتروژن بر روی تکبن، اکسیژن، نیتروژن و منوکسهای مختلف )جذب منوکسید کربا برش
های های جذب و واجذب، تجزیه و تحلیل منحنیهای تجربی برای به دست آوردن منحنیهای مختلف(، شیوهطلا با برش

نش در و واک ها، انتقال الکترونها بر روی سطوح مایعات و جامدات از محلول، ترمودینامیک انتقال گونهواجذب، جذب گونه
ها، کنندههای کشش سطحی و اسفنجیها، کاهندهلایه دوگانه و سطح الکترود در فرآیندهای الکتروشیمیایی، نقش ترکننده

 رشد بلور و شناوری.

 های سطحی سطوح و گونه تعیین ساختار -4

 انرژی الکترونسنجی کاهش ، طیفLEEDهای پراش الکترون، پراش ناکشسان، پراش الکترون با انرژی پایین روش

EELS ،های الگو تفسیرLEED های لایه جذب های سطح تمیز و الگوای، الگوهای نقطهموقعیت، شبکه وارون براساس
( و SAX) Xبعدی و دوبعدی، پراش چندتایی، پراش زاویه کوچک اشعه های یکشبکه LEEDشده، دینامیک پراش 

(، اثر فتوالکتریک در حالت جامد، توصیف (X XPSنجی الکترونی اشعه سطیف(، Synchrotron)تابش  Xفلوئورسانس اشعه 
گذاری و (، نامAESسنجی الکترون اوژه )کوانتوم مکانیکی، نظریه کوپمنز، حساسیت سطح و عمق نفوذ فتوالکترون، طیف

های سطحی(، نهسنجی فتوالکترون فرابنفش )برای فلزات و گوهای اوژه، تجزیه و تحلیل کمی، طیفالکترون انرژی
(، TEMو  SEMهای میکروسکوپی الکترونی پیمایشی و عبوری )(، روشFIMو  FEMمیکروسکوپی نشر و یونش میدانی )

های سطحی، تعیین (، ملاحظات ویژه نانوبلورها و نانوخوشهMFMو  STM ،AFM) SPMهای میکروسکوپی روبشی روش
سنجی های تجربی طیفها، روشیرقرمز و رامان، تحلیل نظریه گروههای ارتعاشی زسنجیهای سطح به کمک طیفپتانسیل

 های سطحی.ها و لایهارتعاشی سطوح جامدات و مایعات و گونه
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 های سطحیديدهسینتیک و دينامیک پ -5

 مدات،یعات و جاها با سطوح ماها و اتم)پراش( کشسان، ناکشسان و واکنشی مولکول های برهمکنش با سطح، برخوردپتانسیل
ی در فاز های جذب شده فیزیکی، تبادل انرژهای سطحی، رفتار مولکولفرآیندریزی دمایی، انواع پراش و واجذب با برنامه

های های ناهمگن، واکنشکلی سازوکار واکنش های سطحی، توصیفگازی، تبادل انرژی در روی سطح، سازوکار واکنش
ک های تجربی مطالعه سینتیریدل و روش–لیاهینشلوود و  -های لانگمویرمولکولی و دو مولکولی، سازوکار سطحی تک

 رعت جذب و سرعت واجذب.سهای گاز با سطح، های سطحی، سرعت برخورد مولکولواکنش

 کاتالیزورهای ناهمگن -6

های ورد واکنشگذار در مها، توصیف عمومی ساختار سطحی و پیوندی کاتالیزورهای ناهمگن، نظریه حالتکنندهتهیه تسهیل
ها، قدرت جذب سطح کنندهشده در سطوح، فعالیت تسهیلهای کاتالیزپذیری در واکنشیابی و گزینشناهمگن، جهت

 هاکنندهشده در سطوح تسهیلهای تسهیلشیمیایی، چند مثال از مطالعه ترمودینامیک، سینتیک و دینامیک واکنش

 فیزيک سطحو در شیمیمباحث ويژه و ن -7
 
 

 وش ارزشیابی :ر

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

+ + + + 

 بازدید: ندارد

 منابع اصلی: 

1. Erbil, H. Y. (2006) Surface Chemistry of Solid and Liquid Interfaces, Blackwell, New York. 

2. Adamson, A. W., Gast, A. P. (1997) Physical Chemistry of Surfaces (6th Ed.), Wiley, New York. 

3. Butt, H. J., Graf, K., Kappl, M. (2023) Physics and chemistry of interfaces, John Wiley & Sons. 

4. Bikerman, J. J. (2013) Surface chemistry: theory and applications, Elsevier. 
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 شیمی کوانتمی محاسباتی

Computational Quantum Chemistry 

 

 - تعداد واحد عملی: 3تعداد واحد نظری: 

 0-حل تمرین: 

  1 نیاز: شیمی کوانتمیپیش نوع درس: نظری

 
 هدف درس: 

 رئوس مطالب:

(RHF)(UHF)
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CP

Z

QST2QST3IRC

.

 

(Mulliken)(Löwdin)

(AIM)
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GaussianMOLPROHyperChem

DALTONGAMESSWIEN2K

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم یابی مستمرارزش

+ + + + 

بازدید:

 منابع اصلی: 

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

2. Jensen, F. (2006) Introduction to Computational Chemistry (2nd Ed.), Wiley. 

3. Cook, D. B. (2005) Handbook of computational quantum chemistry, Courier Corporation. 

4. Onishi, T. (2018) Quantum computational chemistry, Springer. 

5. Mayer, I. (2003) Simple Theorems, Proofs and Derivations in Quantum Chemistry (Mathematical 

and Computational Chemistry), Kluwer, New York. 
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 زمانبهشیمی کوانتمی وابسته

Time-Dependent Quantum Chemistry 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

  1می نیاز: شیمی کوانتوپیش نوع درس: اختیاری
 

 هدف درس:
 می زمان و کاربردهای آن در شیبههای کوانتومی وابستهآشنایی با پدیده

 وس مطالب:رئ

 ای بر دينامیک کوانتومیمقدمه -1

له شرودینگر، انی، معادحول زمتبسته موج ذره آزاد، بسته موج گاوسی، ارتباط میان دینامیک کلاسیکی و دینامیک کوانتومی، 
ول زمانی زمان براساس هامیلتونی، وابستگی زمانی مقادیر چشمداشتی تحول زمانی تابع موج، تحبههای وابستهانواع پدیده

 لگر چگالیش ویگنر و عمانرژی، نمای -عملگرها، حرکت تقدیمی اسپین، دامنه همبستگی، رابطه عدم قطعیت زمان

 های اثر و مسیرانتگرال -2

های اثر و مسیر رالو حل انتگ های اثر و مسیر، مسیر کمینه اثر، دامنه انتقال و تحول زمانی آن، بناکردناثر، مسیر و انتگرال
و در حضور  ابگرلاخ در غی -نذره آزاد و ذره در میدان مرکزی، اثر و مسیر ناشی از دو میدان همزمان، آزمایش اشتربرای 

 میدان گرانش

 نظريه پراش -3

جزیی  های پراش، پراش چندمسیره ، توابع گرین، تقریب بورن، توابعبندی پدیدهبعدی، قالبپراش از روی چاه، سد یک
ش، دینامیک ویایی پراوصیف پتستا، جابجایی فاز، تشدید مداری و رفتار زمانی آن، عملگر چگالی شار، های پراشیده ایحالت

 مولکولی کلاسیکی و کوانتومی

 زمانبهالات يک و چندفوتونی وابستهانتق -4

وتونی تک ف ها، یونش تک فوتونی تک الکترونی، یونشها و مولکولانتقالات الکترونی و ارتعاشی یک و چندفوتونی اتم
دکوانتمی های لیزری ضعیف و قوی، روش بسته موج، همدوسی حالات، همدوسی چندوالکترونی، فوتویونش در میدان

 شدگی حالات)چرخشی، ارتعاشی و الکترونی(، واهمدوسی و پویایی زمانی جفت
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 های فمتوثانیه )فمتوشیمی(های شیمیايی با قطار تپهدايت واکنش -5

العه پویایی حالات برانگیخته، تعقیب در مط -دررو، روش تحریکمولکولی دررو و بیمولکولی و بینهای درونپتانسیل
و  های موج حاصل از تحریک، مسیرهای واکنشی مختلف، فلورسانس خودیهای فمتوثانیه، پراش، نفوذ و فرار بستهتپ

 تنی چگالی حالای و رفتار زمامولکولالقایی، انتقال جمعیت حالات، بازتوزیع چرخشی و ارتعاشی درون

 شديد مغناطیسی الکترون و هسته )روش عملگر آرايه چگالی(ت -6

و نقش  Jشدگی جفت های دوقطبی، چهارقطبی،هامیلتونی، توابع ویژه، مقادیر ویژه اسپین در میدان مغناطیسی، برهمکنش
نتقال بین حالات اسپینی ، ا(RF)بسامد رادیویی آنها در جابجایی، شکافتگی ترازهای اسپین در میدان مغناطیسی، میدان 

انواع  الات اسپینی وح(، آرایه چگالی، روش عملگرهای چرخشی، توصیف تحول زمانی چگالی NMRو  ESRهای )آزمایش
 های آسایشزمان

 ای و الکترونی حول زمانی توابع موج هستهت -7

اتمی و دو اتمی با میدان شدید الکترونی تک های تکج سامانهالکترون، برهمکنش بسته موتوابع موج ساده، بسته موج تک
 اتمی خطی و غیرخطی در میدان لیزرهای دو اتمی و سه ای مولکولذره حرکت هستهلیزر فروکوتاه، تحول بسته موج شبه

 
 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

+ + + + 

 

 ندارد بازدید:
 

 صلی: منابع ا

1. Tannor, D. (2007) Introduction to Quantum Mechanics, A Time-Dependent Perspective, 

University Science Books. 

2. Wyatt, R. E., Trahan, C. J. (2005) Quantum Dynamics with Trajectories: Introduction to Quantum 

Hydrodynamics, Springer. 

3. Levitt, M. H. (2001) Spin Dynamics; Basics of Nuclear Magnetic Resonance, Wiley, Chichester.  

4. Lindh, R., Leticia, G. (2020) Quantum Chemistry and Dynamics of Excited States: Methods and 

Applications, John Wiley & Sons. 
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 1سنجی مولکولی طیف

Molecular Spectroscopy I 

 

 -تعداد واحد عملی: 3ظری: تعداد واحد ن

 -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس: اختیاری

 

 

  هدف درس:

 امانهای چرخشی، ارتعاشی و رسنجیسنجی، تبیین اصول طیفتبیین مفاهیم بنیادی و مبانی کوانتومی طیف

 رئوس مطالب:

 مقدمات -1

ریه، ی، تبدیل فوشدگی خطوط طیفابش، پهنضرایب جذب و نشر انیشتن، طیف الکترومغناطیس، شدت ت نور و خواص آن،
 ی، معادله شرودینگرای معادله شرودینگر، تقارن در هامیلتونها و کاربرد آن در استخراج قواعد گزینش، نمایش آرایهنظریه گروه

زمان،  وابسته به ها، نظریه اغتشاشپنهایمر، جداسازی حرکتا -اتمی و معادله شرودینگر مولکول دو اتمی، تقریب بورن
 ها، قواعد گزینش. انتگرال

 سنجی چرخشیطیف -2

های دواتمی، سنجی چرخشی خالص مولکولها، استخراج قواعد گزینش در طیفتحلیل کوانتومی حرکت چرخشی مولکول
 چرخشی. ای نامتقارن و کروی، آمار هسته ای و طیفای متقارن، فرفرههای فرفرهخطی، چرخنده

 سنجی ارتعاشیطیف -3

عاشی قالات ارتش انتهای چنداتمی، استخراج قواعد گزینهای دواتمی و مولکولوانتومی حرکت ارتعاشی مولکولتحلیل ک
ب و قواعد تقالات مرکتفکیک، پدیده تشدید فرمی، انای نامتقارن و کروی، پدیده پیشای متقارن و فرفرههای فرفرهمولکول

 اج قواعد گزینش.ها برای استخرگزینش آنها،استفاده از نظریه گروه
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 سنجی رامانطیف -4

سنجی ی، طیفسنجی رامان چرخشالگوی کلاسیکی پدیده رامان، الگوی کوانتومی پدیده رامان، قطبش و واقطبش، طیف
های رامان و یفها، الگوی شدتی طراج قواعد گزینش انتقالات رامان با استفاده از نظریه گروهچرخشی، استخ -رامان ارتعاشی

 های ارتعاشی جذبی زیر قرمزا الگوی شدتی طیفمقایسه آن ب

 سنجی ارتعاشی مايعات، جامدات و گونه های سطحیطیف  -5

لول ها و ایعات، محدر م قواعد گزینش و الگوی نوارهای ارتعاشی جامدات و گونه های سطحی، طیف سنجی ارتعاشی گونه ها
 بافت های برهمکنشی و خنثی

 

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی یان ترمم ارزشیابی مستمر

+ + + + 

 

 ندارد بازدید:
 

 منابع اصلی: 

1. Bernath, P. F. (2005) Spectra of Atoms and Molecules, Oxford University Press. 

2. Brown, J., Carrington, (2003) A. Rotational Spectroscopy of Diatomic Molecules, Cambridge 

Uniersity Press. 

3. Ozaki, Y., Marek, J. W., Jürgen, P. (2019) Molecular Spectroscopy: A Quantum Chemistry 

Approach. John Wiley & Sons. 

4. Harris, D. C., Bertolucci, M. D. (1989) Symmetry and Spectroscopy, An Introduction to Vibrational 

and Electronic Spectroscopy, Dover, New York.  

5. Kakkar, R. (2015) Atomic and Molecular Spectroscopy. Cambridge University Press. 
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 2مولکولی  سنجیطیف

Molecular Spectroscopy II 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 1مولکولی سنجی طیفز: نیاپیش نوع درس: اختیاری
 

 هدف درس: 
 هاها و مولکولکاربرد آنها در مطالعه ساختار اتم سنجی الکترونی وهای طیفپدیدهتبیین مفاهیم و 

 رئوس مطالب:

 هاسنجی الکترونی اتمطیف -1

ای و نمادهای طیفی، های زاویهای اوربیتالی و اسپینی، ترکیب تکانهالکترونی، تکانه زاویهالکترونی و چندهای تکاتم
های اتمی ها و یونسنجی الکترونی اتمدی زیمان، طیف، قواعد گزینش، اثرات عادی و غیرعاهاهای نشری و جذبی اتمطیف

 سنجی اتمیو اثرات نسبیتی در طیف

 ينگر مولکول دواتمی حل معادله شرود -2

کلاسیکی ی، روش دانهام، روش نیمههای کوانتومی مولکول دواتمها مولکولی و حالتپنهایمر، پتانسیلا-تقریب بورن
(WKB) در تحلیل ترازها و حالات کوانتومی یک پتانسیل عمومی، نظریه نزدیک حد تفکیک 

 اتمی های دوسنجی الکترونی مولکولطیف -3

سته بر ساختار ر اسپین هیر آماانتقالات دوقطبی الکتریکی الکترونی، ساختارهای ارتعاشی و چرخشی انتقالات الکترونی، تاث
تفکیک، های دواتمی و زوجیت )پاریته(، تفکیک و پیشحالات مولکول h∞Dو  V∞Cهای چرخش طیف الکترونی، تقارن

کندن،  -های کندن، انتقالات عمودی و اصل فرانک، جدول دزلاندرز و سهمیRKRهای انعکاس و ساختار پیوستار، روش
 های دو اتمی.ر طیف الکترونی مولکولبشدگی هوند و تأثیر آن ها، الگوهای جفتها و پیشرفتتوالی

 اتمی های چندسنجی الکترونی مولکولطیف -4

اتمی و  های سهای و تقارن الکترونی، مولکولهای چنداتمی، تقارن هستههای کوانتومی و ترازهای الکترونی مولکولحالت
انتقالات الکترونی،  گسترده، ساختار ارتعاشی πهای دارای سامانه سنجی الکترونی مولکولنمودار والش، روش هوکل و طیف
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تلر، فلوئورسانس، فسفرسانس، گذارهای  -تلر و رنه -تلر، یان -چرخشی: اثرات هرزبرگ -ارتعاشی -شدگی الکترونیجفت
 های جابلونسکیتابش و نموداربی

 های وابستهها و روشها و مولکولسنجی فوتوالکترون اتمطیف -5

رخشی چسنجی الکترون اوژه، ساختار ارتعاشی و اشعه ایکس، طیفسنجی فلورسانس سنجی فوتوالکترون، طیفطیف
 وح جامداتسنجی فوتوالکترونی سطیونش و قضیه کوپمنز و طیفهای فوتوالکترون، طیف طیف

 سنجی لیزریطیف -6

زر گازی و جامد، یشدنی، چند نمونه لها، لیزرهای رنگی و کوککردن شیوه، قفلQهای تولید نور لیزر، کلید پدیده لیزر و روش
سنجی رامان، تحریک های بالاتر، کاربرد لیزر در طیفرسانا )دیودی(، لیزرهای شدید و تولید هماهنگلیزرهای نیمه

های گذار، فرآیندهای وابسته به زمان تعقیب گونه -سنجی لیزری تحریکسنجی فوتوالکترون، طیفچندفوتونی، طیف
 های اتمی و مولکولیها در پرتوهیه و آتوثانیه، مطالعه گونهرتعاشی فمتوثانا -سنجی الکترونیطیف

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

+ + + + 

 

 ندارد بازدید:

 منابع اصلی: 

1. Bernath, P. F. (2005) Spectra of Atoms and Molecules, Oxford University Press. 

2. Hollas, J. M. (2004) Modern Spectroscopy, Wiley, New York. 

3. Harris, D. C., Bertolucci, M. D. (1989) Symmetry and Spectroscopy, An Introduction to 

Vibrational and Electronic Spectroscopy, Dover, New York.  

4. Ellis, M., Feher, M., Wright, T. G. (2005) Electronic and Photoelectron Spectroscopy, 

Cambridge University Press.  

5. Lefebvre-Brion, H., Field, R. W. (2004) The Spectra and Dynamics of Diatomic Molecules, 

Elsevier, Netherland. 

 منابع فرعی: 

1. 1. Herzberg, G. (2008) Molecular Spectra and Molecular Structure, Reitell Press. 
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 ناپذيرشتفرآيندهای برگ

Irreversible Phenomena 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 1میک آماری نیاز: ترمودیناپیش نوع درس: اختیاری
 

 هدف درس:

 آماری( و کاربردهای آن -ناپذیر )دیدگاه مولکولیهای غیرتعادلی و برگشتتبیین مفاهیم و پدیده

 رئوس مطالب:

 مقدمات -1

ازیمیر، معادله ک -رستوکس، قضیه و روابط انزاگا -وانین بقاء، ترمودینامیک )تولید و مصرف انرژی و آنتروپی(، معادلات ناویرق

تایی و دوتایی، ترمودینامیک ناپذیر یکهای برگشتشناسی خطی و غیرخطی، معرفی پدیدهلیوویل کلاسیکی، روابط پدیده

 ها(انواع مجموعهآماری و نتایج آن )تابع توزیع و 

 حرکت براونی و معادله لانژون -2

(، همبستگی لانک و حل آن، حرکت براونی )انتقالی، چرخشی، تاخوردگی پلیمرها و ارتعاشیپ -نظریه انیشتین، معادله فوکر

اع آن و ، نوفه و انودارهای حافظهگاوسی(، پدیده -حافظه )مارکوفیهای بیها، پدیدهها و زمان همبستگی، حافظه پدیدهپدیده

 اتلاف -خیزوقضیه افت

 معادله بولتسمان و نظريه جنبشی -3

های محلی ماکسولی، روش ، پاسخHاثبات، توصیف و تفسیر معادله بولتسمن، عملگر برخورد، حالت تعادل، آنتروپی و قضیه 

 پلانک -راد و ارتباط معادله بولتسمن با معادله فوکرگ -ماکسول
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 معادله بولتسمانحل عمومی  -4

ی های رسانایی گرمایی و گرانروی، معادله تکانه برای جریان لایهنسکوگ، ضرایب انتقالی، توصیف پدیدها -بسط چاپمن

شده و خواص آن، ی آن، حل وردشی، توابع ویژه عملگر برخورد خطیسازی عملگر برخورد و تبدیل فوریهسیال لغزان، خطی

 ضای عمگر برخوردف -قضیه انزاگر و تقارن زمان خواص تقارنی عملگر برخورد،

 شده و معادله بولتسمان عمومیمعادله بولتسمان خطی -5

ای، جملهدله بولتسمان، حل اغتشاشی )اختلالی( برای معادله مقدار ویژه، حل چنداستوکس و معا-ناویر سازی معادلهخطی

، BBCKYت وعه معادلاسازی معادله بولتسمان، مجمدر تبدیل و سادهمقادیر اولیه و شرایط مرزی، استفاده از توابع گرین 

ها و طالعه رفتار زمانی پاسخ، انواع عملگرها، حل مجموعه معادلات، مBGKمعادله لیوویل و معادلات نظریه جنبشی، معادله 

 قوانین بقاء از دیدگاه معادله بولتسمان

 خیز و اتلافوافت -6

تا، پویا و پاسخ )ایس گاه مکانیک کوانتومی، نظریهخیزهای حول حالت تعادل، تعادل موضعی از نوهای تعادلی و افتمجموعه

درودینامیک و های غیرتعادلی، معادلات هیهای نفوذ، رسانایی گرامایی و گرانروی، مجموعهگرین، پدیده -خطی(، روابط کوبو

 فرآیندهای آسایش

 توابع همبستگی و ضرايب انتقال -7

ای، برخوردهای هبسط خوش وای مستقل از زمان و وابسته به زمان، توابع همبستگی از نگاه معادله بولتسمان ههمبستگی

 حقیقی وتایی و خواص انتقالی گازهای کامل دوتایی و سه

 دينامیک کوانتومی  -8

ی و سطح واکنش شیمیای ک، ناهمدوس شدن، معادلات بلاخ، پراش کوانتومی،پلان -عملگر لیوویل کوانتومی، معادله فوکر

 مقطع برخورد 

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

+ + + + 
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 ندارد بازدید:
 

 منابع اصلی: 
1. de Groot, S. R., Mazur, P. (1962) Non-Equilibrium Thermodynamics, North-Holland Publishing Company, 

Amsterdam. 

 
2. McLennan, A. (1989) Nonequilibrium Statistical Thermodynamics, Prentice Hall, New Jersey. 

3. Zwanzig, R. (2001) Nonequilibrium Statistical Mechanics, Oxford University, Oxford. 

4. Eu, B. C. (1998) Nonequilibrium Statistical Mechanics: Ensemble Method, Kluwer, Netherland. 

5. Oono, Y. (2003) Introduction to Nonequilibrium Statistical Thermodynamics, Univ. of Illinois. 

فرعی:  منابع  

1. Roldán, E. (2014) Irreversibility and dissipation in microscopic systems, Springer. 
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 فیزيکمباحث ويژه در شیمی

Special Topics in Physical Chemistry 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 
 -حل تمرین: 

 -نیاز: پیش نوع درس: اختیاری

 

 هدف درس:

 فیزیکهای علمی در شیمیآشنایی با آخرین پیشرفت

 رئوس مطالب:
 شود.شود و پس از تأئید در گروه، ارائه میمطالب مربوط در هر تنیمسال توسط استاد درس پیشنهاد می

 وش ارزشیابی :ر

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

- + + + 

 

 ندارد بازدید:
 

 منابع اصلی:
 فیزیکجدیدترین منابع معتبر در زمینه شیمی و به ویژه شیمی
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 جامدات آماری مکانیک

Statistical Mechanics of Solids 

 

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 2میک آماری نیاز: ترمودیناپیش نوع درس: اختیاری
 

 هدف درس:

 های جامد از دیدگاه مکانیک آماریی سامانهمطالعه

 رئوس مطالب:

 آماریاصول مکانیک -1
ف احتمالات، ای از تعاریها، خلاصهحالت ترمودینامیکی، مقایسه حالت ماکروسکوپی و میکروسکوپی و رابطه بین آنها، مجموعه

 خیزهاوتروپی آماری، قانون دوم ترمودینامیک و افتآن

 آمارهای ذره- 2

ها، گالی حالتاز مجموعه کانونی بزرگ، نمایش چ آمارهای ذره -آلتوابع توزیع ذرات، آمارهای ذره، ترمودینامیک، گاز ایده

 هاسامانهبعدی، ذرات مستقل و زیرآل دوایده های ماکسول، گازتوزیع سرعت

 ای هماهنگبلوره- 3

نگ، معادلات های متعامد، تابع تقسیم )افراز(، انرژی آزاد بلور هماهتحلیل شیوه-اتمی، تجزیهمدل هماهنگ، زنجیر خطی تک

طه بین مایی، رابیت گرعمومی ظرفیت گرمایی، مدل انیشتاین، برهمنهی نوسانات انیشتاین، مدل دبای، انرژی دبای، ظرف

 ، مقایسه نتایج نظریه دبای با نتایج تجربی و گاز فونوندماهای مشخصه انیشتاین و دبای

 خواص ناهماهنگی و معادله حالت- 4

ابت، نظریه دبای و ث(، ظرفیت گرمایی در فشار Gruneisenانرژی پتانسیل بلور، خواص ناهماهنگی و فرضیه گرونایسن )

 فرضیه گرونایسن، ناهماهنگی ارتعاشی و نظریه سنجه گرونایسن
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 هارسانالکترون آزاد در فلزات و نیمهنظريه ا- 5

کترون آزاد، ظرفیت های آزاد، خواص ترمودینامیکی گاز الهای آزاد در فلزات، آمارها برای گاز الکترون، توزیع الکترونالکترون

د، سطوح ناخالصی نرمی، مروری بر نتایج نظریه پیوف -گرمایی الکترونی در فلزات، معادله حالت گاز الکترون آزاد، نظریه توماس

های رساناهای ذاتی، قانون اثر جرم در نیمهرساناهای ذاتی، آمارهای الکترون در نیمهرساناها، توزیع الکترون در نیمهرسانادر نیمه

 ذاتی، رابطه بین تراز فرمی و غلظت ناخالصی

 آمار انتقال الکترون -نظريه جنبشی- 6

، معادلات متعارف شار، ، شیوه جنبشی آمار، معادله انتقال بولتسمانهای دماییی، شیبهای خارجهای آزاد در میدانالکترون

 هارساناهمدمای هال و هدایت الکتریکی در نیمفرانز، اثر ه-، رسانایی حرارتی، قانون وایدمنرسانایی الکتریکی فلزات

 نظمیبی -آلیاژهای بانظمی -7

نظمی، روش کرکوود ، تقریب نظمی، توصیف درجه نظم، تابع تقسیم نظم، بیبی -ظمنظمی، انتقال نبی -نظمیساختارهای با

 ربهشیمیایی و مقایسه با تجیلیام، تقریب لحظه ثانویه، تقریب شبهو-براگ 

 نظم مغناطیسی -8

متوسط، مدل  انظریه میدهای آزاد، فرومغناطیسی: نپاسخ مغناطیسی، گشتاورهای پارامغناطیسی مستقل، پارامغناطیسی الکترون

 آیزینگ برای فرومغناطیسی، پادفرومغناطیسی: نظریهمیدان متوسط و امواج اسپین

 تعادل فاز -9

، ارتعاشات، ذوب، ذوب و Communalایع، آنتروپی مدروالس، تصعید، حالت ای، مدل وانهای تک سازندهتعادل فاز در سامانه

 نظریه محلول با قاعده آلیاژهای دوتایی

 ((Renormalization Groupی بحرانی و گروه باز بهنجارش نماها -10

اتمی، وخیزها، طول همبستگی، زنجیر آیزینگ تکرکوود، افت، بسط ک های معادل، نقاط بحرانی، نظریه لاندائومدل

 بندی، گروه باز بهنجارش و اعدادبعدی، ساختار کادانوف، مقیاسبازبهنجارش مدل آیزینگ یک
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 شتركسطوح و سطوح م -11

ی، قطه بحرانگی، نمفاهیم اساسی، ترمودینامیک سطح مشترک، ترمودینامیک جذب بر روی سطوح جامد، چسبندگی، پیوست

ای لایه: لایه متحرک، جذب چندلایه و همدملایه: همدمای لانگمویر، جذب تکنمای بحرانی برای کشش سطحی، جذب تک

BET ها در سطح مشترکو جداسازی ناخالصی 

 یابی :روش ارزش

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

- + + + 

 ندارد بازدید:
 

 منابع اصلی: 

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

2. Plischke, M., Bergersen, B. (2005) Equilibrium Statistical Physics, 3rd Ed. World Scientific. 

3. Landau, L. D., Lifshitz, E. M. (1981) Statistical Physics (3rd Ed.), Part:1, 2, Pergamon Press, New York. 

4. Hofmann, P. (2022) Solid state physics: an introduction, John Wiley & Sons. 

5. Kittel, C., Paul, Mc. (2018) Introduction to solid state physics, John Wiley & Sons. 
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 فیزيک نانوساختارها شیمی

Physical Chemistry of Nanostructures  

 -تعداد واحد عملی:  3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 نیاز:  پیش نوع درس: اختیاری 
 

 هدف درس:

های اخت مواد و ساختارسای شناخته شده ههای در مقیاس نانو و روشپدیده بر حاکم دانشجویان با شیمی و فیزیکآشنایی 
  ی.نانومتر

 رئوس مطالب:

 اصول و مبانی نانوتکنولوژی -1

کنولوژی، و ... ، نانوبیوت ط کوانتمیها، نقامبانی نانو تکنولوژی، تاریخچه فناوری نانو، انواع ساختارهای نانو: نانوبلورها، نانوسیم
ها و اربردک ،(up-bottom)های بالا به پایین و روش (bottom-up)به بالا  های پایین، روش-assembly) (selfخودآرایی 

 های فناوری نانو.   چالش

 ای بر شیمی سطحمقدمه -2

خاصیت گیری کشش سطحی، های اندازهناحیه بین سطحی، کشش سطحی و انرژی آزاد سطح، روششیمی و فیزیک سطح، 
لظت میسل خواص، غ ختار وها، مواد فعال سطحی دوقلو: ساساختار و خواص آن مویینگی، پدیده ترشوندگی، مواد فعال سطحی:

های ترمودینامیکی کمیت، کنترل کشش سطحی، ترمودینامیک سطح،  CMCهای تعیین روش ،(CMC)شدن بحرانی 
اثر  سطحی،شش ا بر کسطحی برای یک ماده خالص، انرژی سطحی کل، تغییر فشار بخار برای یک سطح انحنادار، اثر انحن

ب یایی و جذهای نازک جذب شده در سطح مایعات، جذب گازها بر روی سطح جامدات، جذب شیمفشار بر کشش سطحی، لایه
  .(BET)لر ت-متا-دماهای فروندلیچ، معادله برونوئردماهای لانگمویر، همدماهای جذب، همفیزیکی، هم

 نانوبلورهای کلوئیدی -3

وئیدها، انواع کلوئیدها )سول، ایروسول، امولسیون، ژل، ایروژل، فوم، تعلیق کلوئیدی، کف(، های کلوئیدی، اهمیت کلسیستم
کنش بین ذرات کلوئیدی برهم ،(Dispersion)درآورنده، پخش کلوئیدهای حلال دوست، کلوئیدهای حلال گریز، عامل تعلیق

، فلاکوله شدن یا تجمع برگشت پذیر (Aggregation)، تجمع DLVOو عوامل موثر بر ایجاد یک تعلیق پایدار، تئوری 
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(Flocculation) کوآگوله شدن یا تجمع برگشت ناپذیر ،(Coagolation)های تهیه، خواص فیزیکی، اثر تیندال، منشا ، روش
های بارهای سطحی، پتانسیل زتا و نقطه ایزوالکتریک، اثر شکل ذرات روی خواص کلوئیدها، توزیع اندازه ذرات در تعلیق

 تجمع سانتریفیوژی.  ،(PSD)وئیدی کل

 شده نانوساختارهاتولید کنترل -4

نتز نانوذرات فلزی و اکسید ژل و ...(، س-، سلCVDهای پایین به بالا )ای( و روشهای بالا به پایین )روش آسیاب گلولهروش
 ون.  رو امولسیهای پلیمری، فرایند سونوشیمی، روش میکفلزی و کنترل اندازه ذرات، اثر پایدارکننده

 نانوسیالات  -5

تی، گرانروی، دایت حرارکی )هسیالات انتقال حرارت، ساختار نانوسیالات، اهمیت نانوسیالات، انواع نانوسیالات، خواص فیزی
ای، رحلهمای و روش دو یک مرحلههای تهیه نانوسیالات، روشچگالی، ظرفیت حرارتی(، علت رفتار غیرعادی نانوسیالات، روش

ایت تعیین هد های نظری برایهای بهبود پایداری یک نانوسیال، تفاوت یک پخش کننده و یک ماده فعال سطحی، مدلشرو
 ت.  وسیالاهای افزایش هدایت حرارتی در نانوسیالات، کاربرد نانحرارتی و گرانروی نانوسیالات، مکانیسم

 های نانوهای شناسايی در سیستممبانی فیزيکی روش -6

چگونگی عملکرد و اصول فیزیکی حاکم بر ابزارهای شناسایی در ابعاد نانو مانند: میکروسکوپ روبشی  مبانی،
، (Scanning Probe Microscope)میکروسکوپ پروب روبشی ،(Scanning Electron Microscope)الکترونی

-X)پراش اشعه ایکس  ،(Scanning Transmission Electron Microscope)میکروسکوپ الکترون عبوری پیمایشی 

ray Diffraction) میکروسکوپ نیروی اتمی ،(Atomic Force Microscope)های های میلر، روش تعیین اندیس، اندیس
 میلر، قانون براگ و معادله شرر.           

 های نانوهای نظری مطالعه خواص در سیستمروش -7

زمان،  -مکان سازی عددی در مقیاس نانو، مسیرهای حرکتهای شبیهابزارهای نانو، سازی دینامیک مولکولی سیستمشبیه
شده های روش اتمهای فلزی، پتانسیلاتم های بین اتمی، پتانسیلانسیلهای نانو، پتسازی سیستمانسامبل مناسب برای شبیه

های تانسیلپکووالانسی،  -دهای بین اتمی متصل با پیون، پتانسیل(FS)های فینیز و سینکلار پتانسیل (،EAM) محاط شده
 -های غیرپیوندی کربنیلترسا، پتانس -های هیدروکربنی از نوع برنرپتانسیل، C-Si، و  C-C،Si-Siای ترسف برایچند ذرهّ

سازی دینامیک مولکولی ذوب های نانو، شبیهسازی دینامیک مولکولی در سیستمهایی از شبیهفلز، مثال -کربن، پتانسیل کربن
 سازی. جزئیات شبیه (،+ES)رّات آلومینیم، پتانسیل الکترواستاتیک مثبت نانو ذ
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 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

- + + + 

 

 ندارد بازدید:

 منابع اصلی: 

1. Yang, P. (2003) The Chemistry of Nanostructured Materials, World Scientific Publishing Co., 

California. 

2. Cao, G. (2003) Nanostructures& Nanomaterials (Synthesis, Properties & Applications), Imperial 

College Press, London. 

3. Caruso, F. (2004) Colloids and Colloid Assemblies (Synthesis, Modification, Organization, and 

Utilization of Colloid Particles, Wiley-VCH Verlag GmbH & Co., Australia. 

4. Bharat, B. (2007) Springer Handbook of Nanotechnology (2nd Ed.), Springer. 

5. Schmid, G. (2011) Nanoparticles: from theory to application. John Wiley & Sons. 

 منابع فرعی: 
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 1سنجی تشديد مغناطیسی هسته طیف

Nuclear Magnetic Resonance Spectroscopy I 

 

 1تعداد واحد عملی:     3تعداد واحد نظری: 

 -حل تمرین: 

 لکولی )کارشناسی(نجی مونیاز: مبانی طیف سپیش نوع درس: اختیاری

 

 هدف درس: 

 رئوس مطالب:
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COSYNOESYTOCSYHMQCHMBC

DEPTINEPTINADEQUATE

 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم بی مستمرارزشیا

    

 

بازدید:

 منابع اصلی: 
1. Harris, R. K. (1986) Nuclear Magnetic Resonance Spectroscopy: A Physicochemical View, 

Longman, Harlow.

2. Levitt, M. H. (2008) Spin Dynamics: Basics of Nuclear Magnetic Resonance (2nd Ed.), Wiley, 

Chichester.  

3. Sandström, J. (1982) Dynamic NMR Spectroscopy, Academic Press, London. 

4. A. E. Derome, (1987) Modern NMR Techniques for Chemistry Research, Pergamon Press, 

Oxford. 

5. Steigel, A., Spiess, H. W. (1978) Dynamic NMR Spectroscopy, Springer, Berlin. 
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 2سنجی تشديد مغناطیسی هسته طیف

Nuclear Magnetic Resonance Spectroscopy II 

 

 

  

 
 

 هدف درس: 
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NMR
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 روش ارزشیابی :

 پروژه آزمون نهایی میان ترم ارزشیابی مستمر

+ + + + 
 

بازدید:
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 پیوست:

 
  : 29/9/1390سر فصل مصوب  علت بازنگری -1

 شده درتجربه کسب ستای آن رشد روز افزون علوم برای تامین آن به همراانیاز متغیر جامعه بشری و در ر

باشد. گر چه دروس شده از نظر کیفی و کمی میانگیزه بازنگری مطالب تدريس ساله، 5دوره تقريبا 

نظر گرفته شده است، ری دی تحصیلات تکمیلتخصصی که در واقع مبتنی بر اصول و مبانی پايه برای دوره

و رم تشده و تناسب آنها با طول تغییر نبوده، ولی دروس اختیاری از نظر حجم مطالب ارائهچنان قابلنآ

ديد گری گرهای دانشجويان و همچنین با درنظر گرفتن نیاز دانشجويان در ارتباط با امر تحقیق بازنتوانايی

 است. آمدهکه شرح کامل آن در جداول ارائه شده 
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 کارشناسی ارشد و دکتری تخصصیجدول تطبیقی دروس  -2

 دروس جدید دروس قدیم
استاد بازنگری کننده 

 درس
 توضیحات

 تعداد واحد نام درس تعداد  واحد درسنام 

 عملی نظری عملی نظری

فیزیک شیمی
 پیشرفته

3 - 
ترمودینامیک 

 شیمیایی
3 - 

دکتر رضا امیدیان ، 
دکتر حسن سبزیان ، 
دکتر ناهید فرضی و 
 دکتر مجید موسوی

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

آماری ترمودینامیک
1 

3 - 
آماری ودینامیکترم

1 
3 - 

دکتر ناهید فرضی و 
 دکتر مجید موسوی

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

سینتیک و 
 دینامیک شیمیایی

3 - 
سینتیک و دینامیک 

 شیمیایی
3 - 

دکتر حسن سبزیان  
 و دکتر مجید موسوی

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

 - 3 1کوانتومی شیمی - 3 1ی کوانتومشیمی
دکتر رضا امیدیان، 
دکتر اکبرامیدوار و 
 دکتر حسن سبزیان 

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

ترمودینامیک 
 2آماری 

3 - 
ترمودینامیک آماری 

2 
3 - 

دکتر ناهید فرضی و 
 دکتر مجید موسوی

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 دهومطالب بازنگری ش

 - 3 2کوانتومی شیمی - 3 2کوانتومی شیمی
دکتر رضا امیدیان، 
دکتر اکبرامیدوار و 
 دکتر حسن سبزیان

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده
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 کارشناسی ارشد و دکتری اختیاریجدول تطبیقی دروس  -3

 دروس جدید دروس قدیم
استاد بازنگری کننده 

 درس
 توضیحات

 رسنام د
 تعداد  واحد

 نام درس
 تعداد واحد

 عملی نظری عملی نظری 

-اصول بیوشیمی
 بیوفیزیک

3 - 
اصول 

 فیزیکبیوشیمی
 دکترعبدالخالق بردبار - 3

یافته و مراجع نام درس تغییر
 بازنگری شده

-  - 
های سازیشبیه

 مولکولی
 درس جدید دکتر مجید موسوی 1 2

 ترمودینامیک
 جذب آماری

3 - 
 آماری ترمودینامیک
 جذب

 دکتر ناهید فرضی - 3
بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 

 ومطالب بازنگری شده

ترمودینامیک 
 غیرتعادلی

3 - 
ترمودینامیک 

 غیرتعادلی
 دکتر حسن سبزیان - 3

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

 هایتکنیک
 بیوفیزیکبیوشیمی 

 پیشرفته
3 - 

فیبیوشیمیهایروش
 زیک

 دکترعبدالخالق بردبار - 3
یافته، مراجع نام درس تغییر

 بازنگری شده

تجزیه شیمی
 ستگاهید-پیشرفته

3 - - 3 - 

دکتر رضا امیدیان ، 
دکتر حسن سبزیان ، 
دکتر ناهید فرضی و 
 دکتر مجید موسوی

- 

 دکتر حسن سبزیان - 3 جامدحالت شیمی - 3 جامدحالت شیمی
بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 

 ومطالب بازنگری شده

 دکتر حسن سبزیان - 3 سطح فیزیکشیمی - 3 سطح فیزیکشیمی
بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 

 ومطالب بازنگری شده

 کوانتومیشیمی
 محاسباتی

3 - 
 کوانتومیشیمی

 محاسباتی
3 - 

دکتر رضا امیدیان و 
 دکتر حسن سبزیان 

وس مطالب، مراجع بدون تغییررئ
 ومطالب بازنگری شده

کوانتومی شیمی
 وابسته به زمان

3 - 
کوانتومی شیمی

 وابسته به زمان
3 - 

دکتر رضا امیدیان و 
 دکتر حسن سبزیان

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

 سنجیطیف
 1مولکولی 

3 - 
 سنجیطیف

 1مولکولی 
3 - 

دکتر رضا امیدیان و 
 حسن سبزیان دکتر

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده
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 سنجیطیف
 2مولکولی 

3 - 
 سنجیطیف

 2مولکولی 
3 - 

دکتر رضا امیدیان و 
 دکتر حسن سبزیان

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

فرآیندهای 
 ناپذیربرگشت

3 - 
فرآیندهای 

 ناپذیربرگشت
 سبزیاندکتر حسن  - 3

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

مباحث ویژه در 
 فیزیکشیمی

3 - 
مباحث ویژه در 

 فیزیکشیمی
3 - 

دکتر رضا امیدیان ، 
دکتر اکبر امیدوار، 

دکتر حسن سبزیان ، 
دکتر ناهید فرضی و 
 دکتر مجید موسوی

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

آماری  کمکانی
 جامدات

3 - 
آماری  مکانیک

 جامدات
 دکتر ناهید فرضی - 3

بدون تغییررئوس مطالب، مراجع 
 ومطالب بازنگری شده

فیزیک شیمی
 ساختارهانانو

3 - 
فیزیک شیمی

 ساختارهانانو
 درس جدید دکتر مجید موسوی - 3

سنجی تشدید طیف
 1مغناطیسی هسته 

3 - 
سنجی تشدید طیف

 1ته مغناطیسی هس
 درس جدید دکتر حسن سبزیان - 3

سنجی تشدید طیف
 2مغناطیسی هسته 

3 - 
سنجی تشدید طیف

 2مغناطیسی هسته 
 درس جدید دکتر حسن سبزیان - 3

 

 



 

 

 


