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ABSTRACT 

Introduction: Bioactive glasses, with their unique bioavailability, are a new approach to improve the healing process of bone injuries. 

In this study, the chemical composition of two-component 50SiO2–50CaO bioactive glass on an atomic scale using molecular dynamics 

simulation was examined. 

Materials and Methods: The chemical composition  of bioactive glass 50SiO2-50CaO synthesized by melting and quenching method 

was simulated through the molecular dynamics method, lammps software and lennard-jones force field, and its properties on the atomic 

scale was examined.  

Results: According to the results of the study of the radial distribution function and the linkage distribution function, while confirming 

the presence of local order and irregularity of the composition at atomic intervals before and after 3 Å, the size of the atomic bonds for 

Si-O, Ca-O, and O-O bonds were reported 1.6, 2.45, and 2.65 (Å), respectively, and the results of the angular distribution function 

indicated the presence of a 109-degree angle between the O-Si-O bonds. The density of glass at ambient temperature was obtained to 

be 2.62 g/cc, and the penetration coefficient of SiO2 and CaO molecules at 1500 K was calculated to be 4 × 10-14 and 1.2 × 10-13 (m2/s), 

respectively. These values were obtained to be 16 × 10-13 and 2.2 × 10-12 (m2/s) at 2000 K, respectively. The stable release of silicon 

and calcium ions from the sample surface and an increase in the pH of the simulated body fluid (SBF) by 14 days of immersion were 

reported, along with a 41 percent increase in Q2. 

Conclusion: Using the lennard-jones force field leads to the prediction of the chemical composition characteristics of high-precision 

bioactive glass at different temperatures, reducing time and increasing the likelihood of success in the study, before conducting 

experimental methods. 
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با استفاده  یاتم اسیدر مق 50CaO-250SiO ییدو جز  فعالست یز شهیش  ییایمیش بیمطالعه ترک

   بافت استخوان یبه منظور استفاده در مهندس یمولکول کینامید یسازهیاز شب
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 چکيده 

. هستندی  استخوان  هایفرد، رويکردی نوين در بهبود روند ترمیم آسیب های زيستی منحصربه با داشتن قابلیت  فعالستي ز  یهاشهیش  ف:اهدو ا  مقدمه
ی بررسی مولکول  کیناميد  یسازهیبا استفاده از شب  یاتم  اسیدر مق  50CaO-250SiO  يیدو جز  فعالست ي ز  شهی ش  يیایمیش  بیترک  ،در اين پژوهش

 گرديد. 

استفاده ی،  مولکول  کینامي دروش    سنتزشده به روش ذوب و آبدهی، از طريق  50CaO-250SiOفعال  ترکیب شیمیايی شیشه زيست   ها:مواد و روش 
   های ترکیب شیمیايی آن در مقیاس اتمی بررسی شد.و ويژگی یسازهیشب، جونز-لنارد  یروین دانی م س وافزار لمپاز نرم 

در فواصل اتمی    نظمی ترکیبنظم موضعی و بیوجود  ی، ضمن تايید  وندیپ  ع ي تابع توز  ی وشعاع  عي تابع توزطبق نتايج حاصل از بررسی    ها:یافته 
تابع گزارش گرديد و نتايج حاصل از    65/2و    Å  6/1  ،45/2به ترتیب    O-Oو    Si-O  ،Ca-O  یوندهایپ  یبرا  یاتم  یوندهایاندازه پ،  Å  3قبل و بعد از  

ی هانفوذ مولکول   ب ي ضرو    g/cc  62/2  طیمح  یدر دمابود. چگالی شیشه    O-Si-O  های وندیپ  نیب  ایدرجه   109  ه ي زاوی، حاکی از وجود  اه ي زاو  عي توز
2SiO    وCaO  یدر دما  K  1500    به ترتیبs/2m  14-10  ×  4    ی  در دماو    1/ 2  ×  10-13وK  0020    به ترتیبs/2m  13-10  ×  16    محاسبه   2/2  ×  10-12و

وری و نیز افزايش میزان  غوطه   14شده بدن تا روز  سازیمحلول شبیه   pHهای سیلیسیم و کلسیم از سطح نمونه و افزايش  شد. رهايش پايدار يون
2Q  درصد گزارش گرديد.   41تا 

، مختلف  یدر دماها  فعال با دقت بالاهای زيستهای ترکیب شیمیايی شیشهويژگی  ینیبشیپ  منجر به  ،جونز-لنارد  روین  دانیماستفاده از    گیری:نتیجه 
 . گرددمی  ی تجربیهاقبل از انجام روش کاهش زمان و افزايش احتمال موفقیت در پژوهش، 

 

لنارد، شبیهCaO-2SiOفعال دو جزيی  زيست  شیشه   کلیدی:   یهاواژه جونز، ضريب نفوذ، مهندسی بافت  - سازی دينامیک مولکولی، میدان نیروی 

 . استخوان
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 مقدمه -1

نظیر  از  یناش  یاستخوان  صينقا مختلفی  افزايش ضربه،    عوامل 

، تاثیر مستقیمی بر و آرتروز  یمادرزاد  یهایتومور، ناهنجارسن،  

دارد که در مطالعات پیشین، استفاده   مارانیب  یزندگ   ت یفیک   کاهش

منظور  یاستخوان  یهاوندیپاز   آسیب   میترم  به  ديده  استخوان 

 یمشکلاتوجود  است که    یدرحال  نيا. (3-1)پیشنهاد شده است 

  دوم، تحريک   یجراحنیاز به    ،ی استخوان  بافت   منابع  کمبود مانند  

ی و به تبع آن به خطر افتادن سلامتی فرد تحت درمان، منيپاسخ ا

از   استفاده  در  محدوديت  به  و  استخوان  یهاوندی پمنجر  ی 

 2فعالزيست های  شده است. از اين رو، شیشه  فلزیی  ها1یکاشتن

عنوان   قابلیت ستيز  موادبه  با  نظیر ی  بالقوه  زيستی  های 

، ضمن 5زايیاستخوانو  4یريپذب ي تخرست يز ،3یسازگارست يز

از   یاریبس  یزندگ   ت ی فیک   عدم نیاز به جراحی دوم، منجر به بهبود

گرديدهماریب شکل  است  ان  به  نظیرکه  مختلفی    پوشش   های 

سنانو میکرو/  هستند  داربست    و  مانیذرات،  سنتز  .  (4و3)قابل 

فعال توسط پروفسور همچنین از زمان سنتز اولین شیشه زيست 

فعال  زيست   شهیش  ها نظیرآن از    ی، انواع مختلف1969سال    در  هنچ

45S5  وS53P4 کاربردهای درمانی مهندسی   ، به منظور استفاده در

ستون    یشهمجو ی، استخوان صي مانند درمان نقا ،6بافت استخوان

مورد سنتز و بررسی قرار    ،فک و صورت  ،جمجمه  ترمیم،  7فقرات

 .  (5-3) گرفته است 

بالای   مقادير  مولی    60حضور  ترکیب    2SiOدرصد  در 

سنتزشده    CaO-2SiOفعال دو جزيی  های زيست شیمیايی شیشه

ها ، به دلیل ايجاد محدوديت در سنتز آن9یو آبده  8ذوب  به روش

ها و به تبع آن  فعالی آن در دماها ذوب بالا، منجر به کاهش زيست 

گردد که کاربرد  ها میآن  بر روی خواص زيستی  هاپژوهش  کاهش

فعال مذکور را در حوزه پزشکی محدود کرده  های زيست شیشه

. اين درحالی است که ضمن بررسی محدود در زمینه (8-6)  است 

با استفاده    فعالست يز  یهاشهی ش  مطالعات رویو    یفن  شرفت یپ

بن علوم  ز  نيادی از  با خواص  آن  ارتباط  از  فعالست ي و  روش  ی، 

و عنوان    آزمون  به  عموم  کيخطا    گسترش   یبرا  یروش 

است  استفاده    فعالست يز  یهاشهیش   یکاربردها   . (9)شده 

به   یميقد  یآزمون و خطا  زا  مطالعه،   در  کرديرو  رییتغهمچنین  

عملکرد    بینیپیشقابلیت  با    جديدتر  یهاروش و  خواص 

درک    ازمندی ، نهیعلوم و اصول اول  از طريق   فعالست يز   یهاشهیش

  است  یها با خواص ماکروسکوپو ارتباط آن  یکامل ساختار اتم

ا  که ترک  دقیق  ی وکم  هایمدل  جاديامکان  - ساختار- ب یروابط 

و  11)سازد می توسعه مواد را فراهم  یبرا ازیمورد ن اتیخصوص

 ی درو محاسبات  ینظر  هایسازیشبیهاستفاده از  . ضمن اينکه  (10

و  سنتز،    ، شیمیايی  ب ی ترک   یطراح   ی ابيمشخصهريزساختار 

سازی کاربردها درمانی  فعال به منظور شخصیهای زيست شیشه

زيستی بالقوه  به خواص    یابیدست  ها، منجر به افزايش احتمالآن 

نظیردر آن  بالا،  زيست بالا،    یفعالست يز  ها  استحکام و ساگازی 

و    12)گردد  میشده  کنترليزساختار  کم و ر  یبالا، چگال  یچقرمگ

علاوه (11 های  شیشه  یسازمدلدر    یگريد  یهاچالشبراين،  . 

پس از قرارگیری کاشتنی بر    ی بدنستيپاسخ ز  رینظ  ،فعالزيست 

در   هاآن   يیتوانا  ،فعال در محل بافت هدفهای زيست پايه شیشه

و    يی زا، استخوانیسلول  ری، تکثیسلول  ی چسبندگ   ن،یجذب پروتئ

   (.12) وجود دارند يیاي ضدباکتر ت ی قابل

  نه یها در زمپژوهش  یبا وجود حجم بالا  اين درحالی است که

بس  فعال،ست يز  یهاشهیش طراح  یکم  اریمطالعات   -مدل  یبه 

خواص    قیدق  ینیبشیپ  اي  فعالست يز  یهاشهیسنتز ش   یمحور برا

 . همچنین طبق مطالعات پیشین،(13-11)پرداخته شده است    هان آ

  ی هاداده  ،فعالی زيست هاشهیدانش در مورد خواص ش   شيافزا

م  ،یتجرب افزا  روین  دانیتوسعه  محاسبات  شيو  امکان   ،یقدرت 

و    یسطح  یهاکنشبرهم  ینیبشیپ  یبرا  دهیچیپ  یهایسازهیشب

می  یستيز  یهاپاسخ فراهم  کهرا    ک یناميد  یسازهیشب  آورد 

اطمینان،    10یمولکول قابل  روش  يک  عنوان  ضمن    تواندیمبه 

زيست شیشه  سازیشبیه جز  فعالهای  با  چند    ی ساختاريی 

 هاآن  یبا وضوح بالا از ساختار اتم  فردمنحصربه  يینما،  11شکلیب

دهد   نیز  را در  (12و  15-14)  ارائه  ديگر،  عبارت  به  روش . 

م  یمولکول  کیناميد از  استفاده  و اتم   نیب  یروین  دانیبا  ها 

ن  یریگ انتگرال حرکت  قانون  موقع  ضمن ،  وتونی از    ت یمحاسبه 

  به منظور  نیز  هر اتم در ساختار  تیموقعی،  ها در هر گام زماناتم
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.  شودآن مشخص می  يیای میو ش  یکيزیساختار و خواص ف  یبررس

اينکه، منظور  ضمن  ش  فیتوص  به  خواص  و    ی هاشهیساختار 

استفاده    یادوره  12یمرز  طيشرااز  شده،  ی سازهیفعال شب  ست يز

ی، سازهیاز جعبه شب  هااتم   که در آن خروج و ورود مجدد  شودیم

  یمولکول  کیناميد  یسازهیدر شب  یسطح  تاثیراتحذف  منجر به  

آن   تبع  به  آن  میتعمو  بزرگ    نتايج  ابعاد  در  (.  16)  گرددمیبه 

در توصیف   مهمینقش   سازی دينامیک مولکولی، میدان نیروشبیه

کند و شامل اجزای پیوندی مانند  ها ايفا می های بین اتمکنشبرهم

کشش پیوند، تغییر زاويه و چرخش ديهدرال و غیرپیوندی نظیر  

میدانکنشبرهم است.  الکترواستاتیکی  و  واندروالسی  های  های 

نظیر   انواع مختلفی  شامل  ،سازی دينامیک مولکولینیرو در شبیه

  17جونز-و لنارد  16اُپلس،  15گروموس،  14چارم،  13امبرمیدان نیرو  

کاربرد خاصی   ،مورد مطالعه  ترکیب که هر يک بسته به نوع    است 

  ،اجزای پیوندی دقیق  با داشتن  ی مذکور انیروه  میدان  (.17)  دارند

اند زيستی يا آلی طراحی شده  ترکیباتسازی  مدل  به منظورعموماً  

کووالانسی   تاثیراتهای الکترواستاتیکی و  کنشبرهمها  که در آن

های  يکی از پرکاربردترين پتانسیل  .گیردنیز مورد بررسی قرار می

در مدل استفاده  برهممورد  پتانسیل  کنشسازی  های غیرپیوندی، 

رفتار دافعه در فواصل کوتاه و    وسیله آنبه  است که جونز-لنارد

بلندتر فواصل  در  می  به،  جاذبه  توصیف  پتانسیل    .گرددخوبی 

سادگی  جونز-لنارد دلیل  محاسبات  به  تعداد    در  رياضی، 

محدود مدل  پارامترهای  در  بالا  توانايی  برهمو  های  کنشسازی 

ويژه  مواد جامد، بهسازی  در شبیه  ایکاربرد گسترده،  واندروالسی

های واندروالسی کنشبرهميی با هادر جامدات مولکولی و شبکه

  (.18) دارد

شب  پژوهش،  نيا  دررو  ازاين روش    ک یناميد  یسازهیاز 

ترکیب مطالعه    منظور  به  18لمپسافزار  با استفاده از نرم  یمولکول

موقعشیمیايی به  اتم  ت ی،  نسبت  ضر  گريکديها  محاسبه    ب يو 

سنتزشده    50CaO-250SiO  دو جزيی  فعالست يز  شهیدر ش  19نفوذ

اندازه   ی استفاده گرديد واتم  اسیدر مقی،  ذوب و آبده  به روش

نتايج حاصل  با    nQو توزيع  نفوذ    بيضر  ی،چگال  ،یوندیپ  هيو زاو

 یتجرب  یهاش يگزارش شده از آزما  ريمقاداز بررسی شیمی يونی،  

شب م  یهایسازهیو  با  شده  و    یهاروین  دانیانجام  قدرتمندتر 

 .شد  یسنجصحت مقايسه و  ،تردهیچیپ

 

 مواد و روش تحقیق  -2
 یاتمنیب یروین دانیم -1-2

شبیه زيست در  شیشه  شیمیايی  ترکیب  جزيیسازی  دو    فعال 

50CaO-250SiO  یهاروین  ی به صورتاتمنیب  ی روین  دانیم، از  

و  -لنارد  برد کوتاهجزء    کيشامل    ،20يیجزبار  جفت    کيجونز 

 هایمؤلفه   ريمقادهمچنین،  .  استفاده گرديد  21کولنجزء بلندبرد  

  تاسيتوسط فر  يی،بار جز جفت   یروینوع ن  نيه در امورد استفاد

همکاران ا   یمعرف    (19)  و  نسبت  ست شده  مکه    ی روین  دانیبه 

 یمعادله کلو  تر است  تر و قابل استفادهساده  ی،ميقد  22نگهامی باک 

 . شده است  ارائه( 1در رابطه ) آن، یروین دانیم

(1           )          
12 62

i j ij ij
i j i j

0 i j ij ij

(z z e )
V(r ) 4

4 r r r

     
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بار الکتريکی،    j  ،eو    iمخفف فاصله بین دو يون    ijrدر اين رابطه،  

0ε  ثابت گذردهی خلاء  ،ijε  و  ijσ    جونز  -لنارد  یروینثوابت میدان

مقادير ثوابت میدان نیرو و بارهای يونی ارائه ضمن اينکه،  هستند.

( آورده شده  1در جدول )  (19)   شده توسط فريتاس و همکاران

 است. 

 

 ی مولکول کینامی د یسازه یشب  -2-2

زيست شبیه شیشه  مولکولی  دينامیک  با  سازی  جزيی  دو  فعال 

درصد مولی    50و   2SiOدرصد مولی    50ترکیب شیمیايی حاوی  

CaOسازی دينامیک مولکولی لمپس نسخه  افزار شبیه، توسط نرم

4Feb,2025  منظور  انجام گرديد که در آن، از قانون دوم نیوتون به

ها، تحت نیروهای بلندبرد محاسبه موقعیت و سرعت حرکت اتم

کوتاه ايجاد  و  با  اولیه  شرايط  همچنین،  است.  شده  استفاده  برد 

 280و قرارگیری    nm  3سازی مکعبی شکل، به ابعاد  جعبه شبیه

اتم اکسیژن به صورت تصادفی،    840اتم سیلیسیم و کلسیم و نیز  

زيست  شیشه  شیمیايی  ترکیب  ايجاد  منظور  پايه  به  بر   فعال 
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   (19) یونی یو بارها رو ین  دانیثوابت م   ریمقاد -1جدول 

 جونز -لنارد ی اتم یکي بار الکتر 

 e iq / Å ijσ / eV ijε / ی اتمنیب وندیپ

Si-O 4/2 4988 /1 16692/1 

Ca-O 2/1 4203 /2 08404 /0 

O-O 2/1 - 2528 /3 14070 /0 

Ca-Ca 2/1 1978 /4 00011/0 

Si-Si 4/2 0 0 

Si-Ca - 0 0 

 

انجام گرديد که در آن از شرايط   CaOو    SiO 2درصد مولی  50

ابعاد  به  تعمیم  قابل  نتايج  به  دستیابی  منظور  به  متناوب،  مرزی 

برای    fs  1بزرگتر استفاده شد. ضمن اينکه، گام زمانی به مقدار  

و شعاع قطع  انتگرال انیشتین  قانون دوم  از   Å  10گیری عددی 

کوتاه نیروی  میدان  لناردبرای  زمان به  ،جونز-برد  کاهش  منظور 

تعیین گرديد. علاوهشبیه بیشتر  براين، سازی و حذف محاسبات 

- ذره ذره-های بلندبرد کولنی با استفاده از روش ذره برهمکنش

مورد بررسی قرار   10-5افزار لمپس با خطای نسبی  در نرم   23مش

 گرفت.  

به زيست همچنین،  شیشه  سنتز  مورد  منظور  جزيی  دو  فعال 

شبیه جعبه  آبدهی،  و  ذوب  روش  به  از بررسی  پس  سازی 

تحت هنگرد کانونی   K  300در دمای    ps  5قرارگیری به مدت  

  K  5000صورت ناگهانی تا دمای  )ذرات، حجم و دما ثابت(، به

ذوب فاز  به  دستیابی  شیشه  برای  سپس  گرديد.  گرم  شده، 

  واسطهها با يکديگر، به  منظور برهمکنش بیشتر اتمفعال، بهزيست 

به   بالا  یجنبش   یانرژ آن،  شیمیايی  ترکیب  يکنواخت  توزيع  و 

قرار گرفت و پس از برقراری    K  5000در دمای    ps  150مدت  

شده، به سرعت تا دمای اتاق سرد  فعال ذوبتعادل، شیشه زيست 

 : شد که فرآيند سردکردن شامل مراحل زير است 

دمای   .1 تا  کردن  هنگرد   K/ps  1با سرعت    K  3000سرد  با 

 ؛ کانونی

)ذرات، فشار و دما ثابت( برای    بزرگ  یکانون  هنگرداعمال   .2

برای   ps  100به مدت    K  3000در دمای ثابت    bar  1اعمال فشار  

 ؛ فعالبرقراری تعادل در چگالی شیشه زيست 

تا دمای اتاق تحت هنگرد کانونی   K/ps  1سردکردن با سرعت   .3

  ؛bar 1بزرگ با فشار 

و   K  300اعمال هنگرد کانونی بزرگ در دما و فشار ثابت   .4

bar 1  ؛ 

)ذرات، حجم و انرژی ثابت( به   کوچک   یکانون  هنگرداعمال   .5

منظور استراحت، رسیدن به تعادل نهايی و ايجاد ترکیب شیمیايی  

 ها. يابیفعال برای انجام مشخصه نهايی شیشه زيست 

 

 یابی مشخصه  -3-2

پیوند به اندازه  داخلی،  ساختار  مطالعه  بین  منظور  زوايای  و  ها 

  فعال دو جزيیشیشه زيست   های اتمی در ترکیب شیمیايیپیوند

50CaO-250SiO  بهسازی شبیه تابع    شده،  از    ع يتوزترتیب 

استفاده    26یاهيزاو  عيو تابع توز  25یوندیپ  عيتوزتابع    ،24یشعاع

  Kفعال در دماهای  گرديد. همچنین، مقادير چگالی شیشه زيست 

های  مورد بررسی قرار گرفت و ضريب نفوذ مولکول  300-3000

2SiO    وCaOجايی و تحرکات اتمی  ، با محاسبه میانگین مربع جابه

( رابطه  براکت  اندازه  ،(2از  درون  عبارت  آن،  در  که  شد  گیری 

جابه مربع  میانگین  میبیانگر  رابطه    باشد.جايی  در  اينکه  ضمن 

متر،    rمذکور،   فاصله برحسب  با  زمان برحسب  tبرابر  با    برابر 

اولیه و    0tثانیه،   لحظه  در  زمان  با  نفوذ    Dبرابر  با ضريب  برابر 

علاوهمی  atom/s)2(m.برحسب   يونباشد.  غلظت  های  براين، 

 فعال مورد بررسیشیشه زيست   pHسیلیسیم و کلسیم و مقدار  
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 ی و ذوب و آبده ندی فرآ طیزمان  برحسبدما   راتییتغ ( شده به روش دینامیک مولکولی، بسازیترکیب شیمیایی شبیه( الف -1شکل 

 . 50CaO-250SiO فعال دو جزییدر شیشه زیست   کل برحسب زمان یو انرژ یجنبش  یانرژ ل،یپتانس  یانرژ  راتییتغ (ج

 

شده بدن سازی وری در محلول شبیهروز غوطه  14قبل و پس از  

 در نمونه نیز محاسبه گرديد.  nQمورد بررسی قرار گرفت و توزيع  

(2                      )                
2

0

t

d r(t) r(t )
lim 6D

dt→

−
= 

 

 نتایج و بحث  -3
 فعال سازی ترکیب شیمیایی شیشه زیستشبیه  -1-3

  ک یناميبه روش دشده  سازیترکیب شیمیايی شبیه  ،(1در شکل )

 ذوب و آبدهی  ندآيفر  برحسب زمان طیدما    راتییتغی،  مولکول

انرژ  یجنبش  یانرژ  ل،یپتانس  یانرژ  راتییتغنیز    و در  کل    یو 

است.    50CaO-250SiO  فعال دو جزيیشیشه زيست  ارائه شده 

  میو کلس  میسیلی س  ژن،یاکس  یها اتمالف(  -1رو، در شکل )ازاين

  ژنیاکس  یهااتم  نیب  و نیز پیوند  قرمز، زرد و سبز   به ترتیب به رنگ 

،  (ب-1)  شکلطبق    همچنین،  است.ه  داده شد  شينما  م،یسیل یو س

 Kدر دمای    ps  150به مدت    ی سازهیجعبه شبقرارگیری  پس از  

دمايی کاهش يافت که اين امر حاکی از  نوسانات    ريمقاد،  5000

رس تعادل  بررسی،  دنیبه  مورد  شیمیايی  زمان    ترکیب  گذر  در 

  یانرژ  رات ییتغضمن اينکه طبق نتايج حاصل از بررسی  است.  

انرژیجنبش انرژ  لی پتانس  ی،  )در  کل    ی و  نیز    (ج -1شکل  و 

 یداريپا، تعادل و  مشخص  ريحول مقاد  یانرژ  ر ينوسانات مقاد

 .ترکیب شیمیايی مذکور تايید گرديد
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 فعالی ترکیب شیمیایی شیشه زیستساختار داخل  نییتع  -2-3

( شیشه    ،الف(-2در شکل  شیمیايی  ترکیب  شعاعی  توزيع  تابع 

منظور بررسی احتمال  ، به50CaO-250SiO  فعال دو جزيیزيست 

ای خاص از اتم ديگر آورده شده است.  حضور يک اتم در فاصله

طبق نتايج حاصل از بررسی تابع توزيع شعاعی، ضمن    ،همچنین

، حضور  Å  4/1عدم حضور اتمی در فواصل اتمی کمتر از حدود 

اتمی حدود   فاصله  در  پیک  کوتاهÅ  6/1اولین  عنوان  به  ترين  ، 

ترتیب در   پیوند اتمی تايید گرديد. ضمن اينکه، دو پیک ديگر به

اتمی   پیک  65/2و    Å45/2فواصل  که وجود  در  مشاهده شد  ها 

از   بیشتر  و  کمتر  اتمی  نظم  Å  3فواصل  از  حاکی  ترتیب  به   ،

بی و  اتم  اطراف  در  شیمیايی  موضعی  ترکیب  در ساختار  نظمی 

ی  نینیاولدهمورد بررسی است و نتايج مذکور، در تطابق با پژوهش  

  ی و همکارانسوراناين در مطالعه  بر. علاوه (20)و همکاران است  

با استفاده    ،Å  3نظم در فواصل اتمی دورتر از  ، ساختار بی(21)

 از تابع توزيع شعاعی گزارش گرديد.

 

زاو  نیی تع  -3-3 و   شهیش  ییایمیش  بیترک  یوند ی پ   هی اندازه 

 فعالستی ز

( شکل  پیوندی    ، ب(-2در  توزيع  شیشه  تابع  شیمیايی  ترکیب 

حتمال  منظور بررسی ا، به50CaO-250SiO  فعال دو جزيیزيست 

ای خاص از يک  در فاصله  ،حضور يک اتم خاص )اتم اکسیژن(

ها ارائه شده است که طبق  گیری پیوند بین اتم اتم مرکزی و اندازه

 ، 65/2و    Å62/1  ،45/2آن، حضور سه پیک در فواصل اتمی حدود  

پیوندهای   اندازه  از  حاکی  ترتیب    O-Oو    Si-O  ،Ca-Oبه 

اندازهمی از  نتايج حاصل  پیوند  باشند. همچنین،  در    Si-Oگیری 

همکاران  کنو مطالعه   با  (22)  و  برابر   ،Å  62/1    مقدار بود که 

به  سازی شبیه آمده  دست  به  مقادير  با  نیز  پژوهش  اين  در  شده 

مطالعات   در  اينکه  هستند. ضمن  نزديک  بسیار  تجربی  صورت 

 Si-O، اندازه پیوند  (24)  هونگ  ونو    (23)  همکاران  و  نیمارچ

پیچیده  O-Oو   نیروی  میدان  از  شبیهبه  ،ترحاصل  سازی  منظور 

زيست شیشه حاوی  های  شیمیايی  ترکیب  با  برای   ،SiO 2فعال 

و    Å  62/2برابر با    O-Oو برای پیوند    Å  62/1برابر با    O-Siپیوند  

ترکیب  گزارش گرديد که نتايج حاصل از تابع توزيع پیوندی    63/2

در تطابق  50CaO-250SiO فعال دو جزيیشیمیايی شیشه زيست 

همکاران و  مارچین  پژوهش  از  حاصل  تجربی  نتايج    ،(23)  با 

براين، اندازه پیوند است. علاوه  Å   62/2برابر با    O-Oاندازه پیوند  

O-Ca    و    و یگو    (26)  و همکاران  ایج  ،(25)  یالحسن  مطالعهدر

گزارش شد که با   31/2و    Å4/2  ،4/2به ترتیب    ،(27)  همکاران

سازی دينامیک مولکولی نمونه مورد بررسی  نتايج حاصل از شبیه

دارد. مطابقت  پژوهش،  اين  مطالعه    در  در  و    گوريگرهمچنین، 

پ،  (28)  همکاران پايه سیلیکاتی  در شیشه  Si-O  وند یاندازه  های 

با   اينکه،  .گزارش شد  Å62 /1برابر  از    ضمن  نتايج حاصل  طبق 

همکاران  ریکورم  پژوهش پ  ،(29)  و  با    Ca-O  وندیاندازه  برابر 

Å63/2   تطابق در  و  شد  مشخصه  محاسبه   یسنجفیط  یابيبا 

حاصل    جيبا نتا قابل مقايسه  ها  آن  جينتا   که  بود  کسيجذب پرتو ا

 . پژوهش است  نيا از

ترکیب شیمیايی شیشه  ای  تابع توزيع زاويه  ،ج(-2در شکل )

مطالعه احتمال  منظور  ، به50CaO-250SiO  فعال دو جزيیزيست 

آورده    ،زاويه بین سه اتم مشخص شده با مقادير مختلفيافتن  

درجه مربوط  109شده است که طبق آن بلندترين پیک در زاويه 

و بسیار نزديک به زوايا در ساختار چهاروجهی    Si-O-Oبه پیوند  

باشد. اين درحالی است که عدم وجود يک پیک واضح و تیز  می

های  ای در اکثر اتمحاکی از عدم نظم زاويه  ،Ca-O-Oبرای پیوند  

فعال است که در شکل  کلسیم در ترکیب شیمیايی شیشه زيست 

درجه    80ای در حدود  ، زاويهCa-O -Oج(، اکثر پیوندهای  -2)

 دارند.  

اندازه  از  حاصل  تجربی  نتايج  زوايای  همچنین،  گیری 

مطالعه    Si-O-Oو    Ca-O -Oپیوندهای   همکاران   بنموردر    و 

ترتیب (30) به  با مقادير    109و    82-80،  درجه گزارش شد که 

اينکه  به دارند. ضمن  خوبی  تطابق  پژوهش  اين  در  آمده  دست 

 (،23در مطالعه مارچین و همکاران )  Si-O-O اندازه زاويه پیوند

و   109،  109(، به ترتیب  27( و گیو و همکاران )24ون هونگ )

درجه گزارش گرديد که با نتايج حاصل از اين پژوهش در   107

ساختار که  است  اهمیت  حائز  نکته  اين  ذکر  است.   تطابق 
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( و ه Si-O-Oنمایی از اندازه و زاویه پیوند زاویه ( ای، دتابع توزیع زاویه ( ی، جوندیپ  عیتابع توز( ی، بشعاع عیتابع توز( الف -2شکل 

 .50CaO-250SiO فعال دو جزییدر شیشه زیست  O-Ca-Oپیوند اندازه  

 

توسط مارچین و همکاران نیز تايید شده   2SiOچهاروجهی برای 

جونز مورد استفاده  -است که صحت استفاده از میدان نیروی لنارد

می نشان  را  پژوهش  اين  د. علاوه(23)  دهددر  تصاويربراين    ر 

ترکیب شیمیايی شیشه  نمايی از ساختار    ،ه(- 2د( و )-2)شکل  

به همراه  سازیشبیه  50CaO-250SiOفعال دو جزيیزيست  شده 

اندازه و زاويه پیوندها نمايش داده شده است که مقدار زاويه پیوند 

Ca-O-O .به علت پراکنده بودن آن، مشخص نشده است ، 

 

   فعالستی ز شه یش ییای میش بیترکتعیین چگالی  -4-3

 فعال دوترکیب شیمیايی شیشه زيست الف(، چگالی  -3در شکل )
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در  CaOو  2SiOهای مولکول یی جامربع جابه  نیانگیم،  50CaO-250SiO  فعال دو جزییترکیب شیمیایی شیشه زیست چگالی ( الف -3شکل 

 .)ج( 2000( K)و )ب(  1500( Kدماهای )

 

در دماهای مختلف ارائه شده است که  ،  50CaO-250SiO  جزيی

شده با افزايش دما، سازی فعال شبیهطبق آن چگالی شیشه زيست 

 کاهش يافت.  

فعال در دمای محیط، حدود  همچنین، چگالی شیشه زيست 

g/cc  62/2 ها، مقدار  دلیل نوسانات بیشتر اتمو در دماهای بالاتر به

در شکل  صورت تقريبی  دقیق آن مشخص نیست و مقدار آن به

يی و  جبروقابل مشاهده است. ضمن اينکه در مطالعه  الف(  -3)

فعال در دمای محیط برابر با  ، چگالی شیشه زيست (31)  همکاران

g/cc  9/2   اين از  حاصل  چگالی  مقدار  با  که  گرديد  گزارش 

قابل تفاوت  علاوهملاحظهپژوهش،  نداشت.  در شکل  ای  براين، 

زيست چگالی    (3) شیشه  شیمیايی  جزيی ترکیب  دو    فعال 

50CaO-250SiO    2های  مولکوليی  جامربع جابه  نیانگیموSiO    و

CaO در دماهای  (K )1500  آورده شده است. 2000و 

 

م  بی ضر  نییتع  -5-3 و  جابه  نیانگینفوذ   ب یترک  یی جامربع 

 فعال ستی ز شهیش ییایمیش

جايی يک ترکیب شیمیايی با بررسی ضريب  میانگین مربع جابه

-3)شکل    نمودارهای  های آن قابل محاسبه است که درنفوذ اتم 

)(  ب مربع جابه-3و  میانگین  ترکیب شیمیايی شیشه  جايی  ج(، 

جزيیزيست  دو  دمای  ،  50CaO-250SiO  فعال  و   K1500در 

  جايیبرحسب زمان آورده شده است و طبق آن، میزان جابه  2000

اتم  CaO  یهااتم از  میزان    2SiOهای  بیشتر  همچنین،   است. 
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 50CaO-250SiO دو جزییفعال در ترکیب شیمیایی شیشه زیست  CaOو  2SiO یهااتمضریب نفوذ  -2جدول 

 (s/2m) نفوذ بي ضر 

 2SiO CaO (Kدما )

1500 14-10  × 4 13-10  × 2/1 

2000 13-10  × 6/1 12-10  × 2/2 

 

فعال، های اکسیژن در ترکیب شیمیايی شیشه زيست جايی اتمجابه

اتمبه اينکه  با  دلیل  نیستند،  خاصی  اتم  تابع  اکسیژن  های 

های کلسیم و سیلیسیم، بررسی  جايی اتمگیری میزان جابهاندازه

اتممی نفوذ  ضريب  اينکه  ضمن  در    CaOو    2SiOهای  گردد. 

زيست  شیشه  شیمیايی  از  ترکیب  استفاده  با  بررسی،  مورد  فعال 

(،  2و رابطه )  ج(-3ب( و )-3)شیب نمودار در نمودارهای شکل  

براين  (. علاوه2محاسبه شد )جدول    2000و    K1500در دمای  

مطالعه   همکاران  شیانگدر  نمودار (32)  و  در  شیب  مقدار   ،

گزارش   0002/0های سیلیسیم، جايی برای اتممیانگین مربع جابه

شبیه از  حاصل  نتايج  با  تطابق  ضمن  که  ترکیب  گرديد  سازی 

دست آمده از ضريب  هشیمیايی در اين پژوهش، صحت نتايج ب

  2SiOهای  ضريب نفوذ اتم   ،(2کند. در جدول ) نفوذ را تايید می 

250SiO-  دو جزيیفعال  در ترکیب شیمیايی شیشه زيست   CaOو  

50CaO ، در دمایK1500  آورده شده است.  2000و 

 

 nQبررسی شیمی یونی و توزیع  -3-6

های سیلیسیم، کلسیم و مقدار غلظت يونج(  -الف-4در شکل )

pH   زيست جزيیشیشه  دو  شده    50CaO-250SiO  فعال  ارائه 

های سیلیسیم تا روز  الف(، غلظت يون-4)است. با توجه به شکل  

به دلیل تخريب  شده بدن،  سازیمحلول شبیهوری در  يک غوطه

تقويت شبکه شیشه   با  آن  از  يافت و پس  افزايش  شبکه شیشه 

 های کلسیمغلظت يون  ،ب(-4) طبق شکل  کاهش يافت. همچنین  

غوطه يک  روز  شبیهتا  محلول  در  بهسازیوری  بدن،  دلیل  شده 

سطحیواکنش از هایيون  بین   های  شیشه  کلسیم   و  سطح 

محلول افزايش يافت و پس از آن، با افزايش اتصال   از H+ هایيون

شبکه شیشه، غلظت آن با نرخ ثابتی کاهش يافت. ضمن اينکه  

pH  ها از سطح آن در دلیل تخريب شبکه و رهايش يونبه  ،شیشه

افزايش يافت    ،وریغوطه  14شده بدن تا روز  سازیمحلول شبیه

  .(34و    33)  (ج-4که در تطابق با مطالعات پیشین است )شکل  

زيست در    nQ  عيتوز  ريمقادبراين،  علاوه جزيیشیشه  دو   فعال 

50CaO-250SiO،    آن  د(-4)در شکل که طبق   ارائه شده است 

  6و    26،  41،  20،  7برابر با    4و    3  ،2،  1،  0  ب یبه ترت  n  یبرا

  .درصد محاسبه شد

سازی  ذکر اين نکته حائز اهمیت است که با استفاده از شبیه

ها  اتم  ت یموقع  ،يیایمیش   ب یمطالعه ترک امکان    دينامیک مولکولی

به   ضر   گريکدينسبت  محاسبه  در    ب يو  در  نفوذ  اتمی  مقیاس 

 رینظ  یساختارهای  مولفه  ریتاث  گردد و با بررسی ها فراهم میشهیش

  زانیم،  شدهیسازهیشب  شهیش  يیبر خواص نها   nQ  عيتوز  ريمقاد

  هاکاربرد آناز عوامل مهم در    یک ي  عنوانبه  ،هاشیشه  فعالیزيست 

  همچنین طبق   گردد.ارزيابی میبافت استخوان    ی مهندس  منظوربه

ی فعالست يز  ش يباعث افزا  2Q  زان یم  شي، افزا (35)  لوکایگزارش ت

نتايج مذکور، شیشه زيست ها میشیشه به  فعال گردد و با توجه 

ها  nQدر مقايسه با ساير    2Qمورد بررسی دارای بیشترين میزان از  

است که با نتايج حاصل از بررسی شیمی يونی مبنی بر رهايش 

وری در  های سیلیسیم و کلسیم از سطح شیشه پس از غوطهيون

شبیه مقدار  سازی محلول   افزايش  آن  تبع  به  و  بدن   pHشده 

 در تطابق است.  ،محلول

 

 گیری نتیجه -4
پژوهش،   اين  زيست در  شیشه  شیمیايی  دو جزيی ترکیب    فعال 

50CaO-250SiO    روش به  آبدهی، سنتزشده  و   ازطريق   ذوب 

نرم از  استفاده  با  مولکولی  نیروی دينامیک  میدان  و  لمپس   افزار 
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 . 50CaO-250SiO فعال دو جزییدر شیشه زیست  nQ و د( توزیع pHمقدار  های الف( سیلیسیم، ب( کلسیم، ج(غلظت یون  -4شکل 

 

آن در   يیایم یش  ب ی ترک   یهایژگ يوسازی شد و  شبیه  ،جونز-لنارد

 توان نتايج زير را ارائه کرد: که می گرديد  یبررس یاتم اسیمق

ای و پیوندی، طبق نتايج حاصل از بررسی توابع توزيع زاويه .1

و    Å  62/1  ،45/2به ترتیب    O-Oو  O-Si  ،O-Caهای  اندازه پیوند

  80و    109به ترتیب    O-Ca-Oو    O-Si-Oو اندازه زوايای    65/2

 درجه گزارش گرديد.

زاويه  .2 توزيع  توابع  بررسی  از  با  نتايج حاصل  پیوندی  و  ای 

تر  شده ازطريق میدان نیروهای قویسازی های تجربی و شبیهداده

سنجی شد و طبق نتايج حاصل از  تر، مقايسه و صحت و پیچیده

بی ساختار  شعاعی،  توزيع  زيست تابع  شیشه  مورد  شکل  فعال 

در نزديکی  ،  Å  3در فواصل اتمی کمتر از  بررسی و نظم موضعی  

 ها تايید شد. اتم

فعال در دمای محیط، چگالی ترکیب شیمیايی شیشه زيست  .3

گزارش شد و در دماهای بالاتر به دلیل نوسانات  g/cc  62/2حدود  

 ها، مقدار دقیق آن مشخص نگرديد. بیشتر اتم

  ، K   1500یدر دما  CaOو    2SiOی  هانفوذ مولکول  ب يضر .4

  K  0020ی  در دماو    1/ 2  ×   10-13و    s/2m  41-01   ×  4به ترتیب  

 . محاسبه شد 2/ 2 × 10- 12و  s/2m 31-01 × 16به ترتیب 

يون .5 غلظت  يک  افزايش  روز  تا  کلسیم  و  سیلیسیم  های 

وری در محلول غوطه  14وری و سپس کاهش آن تا روز  غوطه

وری  غوطه   14تا روز    pHشده بدن و نیز افزايش مقدار  سازی شبیه

 یبرادر نمونه    nQتايید گرديد و توزيع    ،در نمونه مورد بررسی

n  درصد    6و    26،  41،  20،  7برابر با    4و    3  ،2،  1،  0  ب یبه ترت

 . محاسبه شد

نیرو    ،بنابراين میدان  پژوهش،  اين  ار  حاصل  نتايج  -لناردطبق 

ترکیب  مطالعه  منظور  يک روش ساده و بدون پیچیدگی، بهجونز،  
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پ و  ويژگییششیمیايی  شیشه  بینی  شیمیايی  ترکیب  های 

به  اتم  ت یموقعنظیر    ،فعالزيست  نسبت  محاسبه گريکديها   ،

های تجربی ، قبل از انجام روشnQضريب نفوذ، چگالی و توزيع  

است که منجر به کاهش زمان لازم برای انجام پژوهش و تسريع 

 گردد.  ها میو بهبود روند پیشرفت در پژوهش

 

 تشکر و سپاسگزاری 
و   صنعتی  عمومی،  مؤسسات  از  خاصی  حمايت  تحقیق  اين 

 غیرانتفاعی دريافت نکرده است. 
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9. quench 

10. molecular dynamics simulation 
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12. periodic boundary condition 
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15. Groningen molecular simulation (GROMOS) 
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17. Lennard-Jones potential 
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