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The use of visual effects and visual media in chemistry education is very effective and 

can make the classroom attractive and impress the audience in addition to facilitating the 

learning of the chemistry concepts and rules. Therefore, this type of learning can be 

considered a type of visual learning style. In this article, first, a number of the polar and 

non-polar molecules in high school chemistry books were drawn using GaussView 

software. Then, in order to achieve the optimized structure of the molecules and their 

various characteristics, Gaussian software was used. These calculations include 

optimizing the energy level of the molecule, determining the electric charge of the atoms 

that make up the molecule, determining the dipole moment of the molecule, displaying 

the contours around the molecule, displaying electrostatic potential maps, and obtaining 

the HOMO and LUMO molecular orbitals. From among the different molecules, the 

structure of water molecule was discussed in more detail. In addition, Gaussian's 

calculations were performed on some other molecules such as ammonia, methanol, 

formaldehyde, methane, carbon dioxide, and oxygen.  Various molecules were used for 

drawing to cover many concepts of chemistry. Moreover, the steps of drawing molecules 

and displaying their properties has also been described. 
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 پژوهشی مقاله 

 هاترسیم مولکول  بوسیلهاستفاده از نرم افزار گوسین و گوس ویو برای آموزش موثر شیمی 
 

 2 علی رمضانی،  ،*1 علیرضا یعقوبی

 دبیر شیمی آموزش و پرورش استان قزوین، ناحیه دو، قزوین، ایران  . 1
 زنجان، ایران  زنجان، 2343345استاد شیمی دانشکده علوم، دانشگاه زنجان، صندوق پستی . 2
 (  alirezayaghoubi62@cfu.ac.ir) : نویسنده مسئول *

 

   چکیده 

 

  کلیدی:های واژه

 ، آموزش موثر شیمی 

 ، یادگیری بصری

 ، هاترسیم مولکول

 ، نرم افزار گوسین

   نرم افزار گوس ویو
 

استفاده از جلوه های بصری و  رسانه های تصویری در آموزش شیمی بسیار تاثیر گذاار اسذو و مذی توانذد 

علاوه بر تسهیل در یادگیری مفاهیم و قواعد شیمی، کلاس درس را جااب و مخاطبان را تحذو تذاثیر قذرار 

دهد. بنابراین این نوع از یادگیری را می توان از نوع سبک یادگیری بصری به حسذاب آورد. در ایذن ملالذه، 

ابتدا تعدادی از مولکول های قطبی و غیر قطبی موجود در کتاب های درسی شیمی دوره دوم متوسذطه بذا 

هذا و  استفاده از نرم افزار گوس ویو ترسیم شدند. سپس به منظور دستیابی به ساختار بهینه شذده مولکذول

ویژگی های مختلف آن ها، از نرم افزار گوسین استفاده شد. این محاسبات شامل بهینه کردن سذط  انذر ی 

مولکول، تعیین ملدار بار الکتریکی اتم های تشکیل دهنده مولکول، تعیین ممان دو قطبی مولکول، نمایش 

دسذو آوردن اوربیتذال مولکذولی کانتورهای اطراف مولکول، نمایش نلشه های پتانسیل الکتروستاتیکی و به

های مختلف، ساختار مولکول آب با جزئیات بیشتری بررسذی شذد. بذه  از بین مولکول شود.می هومو و لومو

علاوه، محاسبات گوسین بر روی برخی مولکول های دیگر مانند آمونیاک، متانول، فرمالدهید، متذان، کذربن 

دی اکسید و اکسیژن نیز انجام شد. برای ترسیم از مولکول های متنوعی استفاده شد تا بسیاری از مفذاهیم 

شیمی را تحو پوشش قرار دهد. علاوه بر این، مراحل ترسیم مولکول ها و نمایش خواص آن ها  نیذز شذر  

 اسو.داده شده
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 مقدمه 

با توجه به پیشرفو سریع علم و فناوری و افزایش سط  دانش و اطلاعات دانش آموزان، آموزش در نظام آموزش و  

های نوین و موثر با تکیه بر  بردن روش کارهآموزان نیسو. بنابراین بپرورش به شیوه سنتی دیگر پاسخگوی نیاز دانش

استفاده از رایانه در    تر کند. تر و راحوتواند مسیر یادگیری و یاددهی را آسانهای مدرن در آموزش میابزارها و فناوری

ایجاد کرده یادگیری  و  تدریس  بزرگی در  انللاب  رایانه محور آموزش،  آموزش  آموزش،  نوع  این  به  به طوری که  اسو 

تواند مطالب خود را در قالب نرم میبا کمک رایانه  آموزش به دانش آموزان    برایمعلم    .(1382حدیان،  شود )اگفته می

بگاارد  یارسانه  چند  یافزارها نمایش  افزارها  کمکبا    .به  نرم  و  شنوایی  چندرسانه  یرایانه  و  بینایی  دانش  ای حس 

 .شود در یادگیری درگیر میآموزان 

تدریس و یادگیری ی  هایکی از بهترین روش توان  و رایانه در آموزش را می  یارسانه  چند  یاستفاده از نرم افزارها

گام به گام دانش    یادگیری،  یفور  زود و  خورد  بازباشد:    تواند چندین مزیو داشته این روش می  .دانسوآموزان  دانش

 بهبود عملکرد تحصیلی   وری در یادگیری دانش آموزان، افزایش شوق یادگیری و اشتیاق به مدرسه،افزایش بهره  آموزان،

 .(Lewis, 1994)  افزایش سرعو یادگیری دانش آموزانو 

دانش  و  معلم، افزایش تعامل بین دانش آموزان و همچنین بین ایی چند رسانهنرم افزارهامهم  ی دیگر از مزایا یکی

این هدف   آموزان عنوان  اسو.  یادگیریک    به  فعال  مسئولین  یروش  توجه  مورد  پرورش    همواره  و   اسو بودهآموزش 

علاوه،  1380)خزاعی،   به  رسانه(.  معلمان  ها  یاچند  میبه  در کلاس  فرصتی  تا  یادگیر  یهاسبکدهند  و    یمتفاوت 

  (Cherry, 2002).  هوش را بشناسند

پژوهشگران بر این باورند که قبل از ارائه مطالب به صورت کلامی و نوشتاری، ارائه به صورت تصویری باشد که در  

های تصویری در روند یادگیری و  ها تاثیر بسیار زیاد رسانهبود. این یافتهتر خواهدتر و مفهومیاین صورت یادگیری سریع

 ایرایانه  یاستفاده از نرم افزارها  . دهدها نسبو به کلمه در یادگیری مفاهیم را نشان میهمچنین مزیو این نوع رسانه

  جادیدانش ا ویتثبهمچنین انتلال دانش و   ،یمیآموزان به شعلاقه دانش شیافزا یرا برا نهیزم ی،میدر آموزش ش نینو

ساختار    ده، یچیپ   ییایمیش  اتیانجام محاسبات معادلات و عمل  یاسو که برا  یابرنامه  شیمی  ایرایانهکند. نرم افزار  یم

 .(Julboev, 2021) شودیمواد مختلف استفاده م   هایمؤلفه شیها و نماآن ییشناسا  ،ییایمیمواد ش

مختلفی  کاربرد  یزارهاافنرم آن میش  در ی  مهمترین  از  یکی  که  دارند  وجود  نرمی  گوسینها  )فری  1افزار  ده  اسو 

افزارهای محاسباتی اسو که قابلیو انجام  ترین نرمدانلود ها(. نرم افزار گوسین یکی از قوی  -آموزش شیمی    -ی  لیحل

ها  های ساختاری، شیمیایی، خواص سیستممحاسبات ساده تا پیچیده را دارا می باشد و به محللان امکان بررسی مؤلفه 

توان خواص و با استفاده از این نرم افزار می  .(Frisch, M. J., 2009)دهد  و همچنین پیش بینی مسیرهای واکنش را می

به عبارت    .(Deringer et al., 2021) را محاسبه کرد    2افزار گوس ویو های ترسیم شده با نرمها و ساختارنتایج مولکول

و   کامل  شکل  گوسین  با  بعدی  محاسبات  با  ویو  گوس  افزار  نرم  از  استفاده  با  شده  ترسیم  خام  ساختارهای  دیگر 

 گیرند. تری به خود میواقعی

افزار گوس  های درسی شیمی دبیرستان با استفاده از نرمهای موجود در کتاببرخی از مولکول  در این تحلیق، ابتدا

نرم از  استفاده  با  ترسیم شده،  ساختارهای  بعد  مرحله  در  ترسیم شد.  مولکول شکل ویو  تا  محاسبه شد  افزار گوسین 

واقعی و  بهبهینه شده  نظر  مولکول مورد  و خواص  ها  ویژگی  نهایو،  در  بگیرد.  به خود  از    تری  استفاده  با  آمد.  دسو 

 
1 Gaussian 
2 GaussView 
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های درسی شیمی  هایشان، یادگیری بسیاری از مفاهیم شیمی موجود در کتابها و ویژگینمایش تصویری از مولکول 

 بود.  آسان و جااب خواهد

 

 پژوهش  نهیشیپ

برای   غیرموثر  آموزشی  روش  یک  روش سخنرانی  و  سنتی  شیوه  به  شیمی  مفاهیم  از  بسیاری  یاددهی  و  آموزش 

ها برای معلمان بسیار زمان بر هستند. بنابراین، ارائه یک روش یاددهی و  یادگیری دانش آموزان و همچنین این روش 

در یک پژوهش، میزان یادگیری درس شیمی   بود.یادگیری موثر یک امر ضروری و همچنین بسیار کمک کننده خواهد

با استفاده از نرم افزارهای آموزشی و یادگیری به شیوه سنتی با یکدیگر ملایسه شدند. نتایج نشان داد که یادگیری و  

داشته شیمی  درس  یادگیری  بر  توجهی  قابل  تاثیر  آموزشی  افزارهای  نرم  از  استفاده  با  نیا،  یادسپاری  )مهدی  اسو 

1395.) 

ها حاکی از آن اسو که استفاده از نرم افزارهای گوسین و گوس ویو تاثیر قابل توجهی در تسهیل آموزش گزارش 

توان اطلاعات  افزار گوسین میبا استفاده از نرم.  (LI et al., 2016)اسو  دانش آموزان و بهبود فرایند یادگیری نشان داده

این نتایج در کنار مطالب مربوط   .(Podolyan, 2009) دسو آورد  ها بههای ساختاری مولکول کاملی از خواص و ویژگی

مولکول لوییس  ساختار  همکاران،  به  و  )حارخانی  دهم  پایه  شیمی  کتاب  در  موجود  پتانسیل  1401های  نلشه  و   )

ترین اطلاعات را  تواند جامع( می1401ها در کتاب شیمی پایه دوازدهم )حارخانی و همکاران،  الکترواستاتیکی مولکول 

 در اختیار دانش آموزان قرار دهد.

 

 هدف پژوهش 

 گیرد: چندین هدف را طبق موارد ذیل در بر می تحلیقاین 

های موجود در کتاب درسی شیمی پایه دهم تا دوازدهم با استفاده  و محاسبه برخی ترکیبات و مولکول  ترسیم   -1

 از نرم افزارهای ترسیم گوس ویو و محاسباتی گوسین.

ها پس از محاسبات با نرم افزار گوسین جهو یادگیری آسان و سریع های مولکول خصوصیات و ویژگی  نمایش  -2

 برخی از مفاهیم پایه در درس شیمی.  

مولکول   -3 ترسیم ساختار  با  ویژگیآشنایی  و  به خصوصیات  و دستیابی  ویو  افزار گوس  نرم  از  استفاده  با  های  ها 

 افزار گوسین.با استفاده از نرم  هامولکول 

از مولکول ساختار واقعی و ویژگی  شناسایی   -4 های درسی شیمی  های گنجانیده شده در کتابهای متنوع برخی 

 افزار گوسین. دسو آمده از محاسبات نرمدبیرستان با استفاده از نتایج به

نرم  پتانسیل  -5 با نمایش ساختارهای متنوع  افزاربالای  برای آموزش موثر درس شیمی  های گوس ویو و گوسین 

  های تصویری جااب.                                                                                                              ها به عنوان رسانهمولکول 

 

 روش
مولکول از  غیربسیاری  و  قطبی  کتابهای  محتوای  در  گنجانیده  قطبی  دوازدهم  تا  دهم  پایه  شیمی  درسی  های 

مولکول شده این  از  برخی  برخی اسو.  همچنین  و  فرمالدهید  و  متانول  آمونیاک،  آب،  از  اسو  عبارت  قطبی  های 

اکسیژن میمولکول  اکسید و  از خواص مولکول های غیر قطبی شامل متان، کربن دی  آنجایی که بسیاری  از  ها  شوند. 

ها قابل درک اسو، بنابراین استفاده از یک روش که بتواند هم ساختار  تنها پس از نمایش درسو ساختار واقعی مولکول
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ابتدا  ها را نشان دهد و هم خصوصیات مولکول درسو مولکول  ها را تخمین بزند بسیار موثر خواهد بود. در این ملاله، 

اسو(، آمونیاک، متانول، فرمالدهید، کربن  ای به آن پرداخته شدهها مانند مولکول آب )که به طور ویژهبرخی از مولکول

افزار گوس ویو ترسیم شدند. سپس برای محاسبه و بدسو آوردن دی اکسید، متان و مولکول اکسیژن با استفاده از نرم 

افزار گوسین استفاده شد. در  ساختار واقعی مولکول  از نرم  ها و رسیدن به برخی خصوصیات مربوط به این ساختارها 

ها حاصل  ولکول های تصویری و اطلاعات ساختاری مافزار گوسین به صورت داده نهایو نتایج محاسبه شده بوسیله نرم

 های تصویری قوی برای آموزش موثر شیمی در کلاس درس بکار رود.  تواند به عنوان یکی از رسانهشد. این اطلاعات می

 

 هایافته 
 5ترسیم مولکول آب با نرم افزار گوس ویو -1

ترین مولکول در شیمی اسو، انتخاب شد. سپس  ترین و شناختهدر ابتدا مولکول آب که به عنوان یکی از معروف

دهد، با اجرای  نشان می  1(. همانطور که شکل  1ساختار این مولکول با استفاده از نرم افزار گوس ویو ترسیم شد )شکل

نرم افزار گوس ویو، پنجره مربوط به آن همراه با پنجره ترسیم )پس زمینه آبی رنگ( و جدول تناوبی عنصرها  بر روی  

صفحه رایانه ظاهر می شود. پنچره گوس ویو به صورت پیش فرض بر روی مولکول متان فعال اسو. با کلیک بر روی  

 (. 1کلشود )شعنصر اکسیژن در جدول تناوبی و در ادامه کلیک بر روی پنجره ترسیم، ساختار مولکول آب ترسیم می

 

 
 5ترسیم مولکول آب با نرم افزار گوس ویو  -1شکل

 

 9بهینه سازی ساختار مولکول آب با نرم افزار گوسین -2

که مولکول آب پس از ترسیم اولیه، از لحاظ ساختاری و سط  انر ی بهینه نیسو، از این رو لازم اسو   از آنجایی

که محاسباتی بر روی این مولکول به منظور رسیدن به حالو پایدار انجام شود. بنابراین از نرم افزار محاسباتی گوسین 

استفاده مولکول  این  انر ی  کردن سط   بهینه  )شکل    جهو  و   (.2شد  کردن  کلیک  راسو  از  پس  که  این صورت  به 

گزینه   گزینه  " Calculate"انتخاب  انتخاب  ادامه  در  شود   "Calculation Setup  Gaussian" و  می  باز  پنجره  یک 

گزینه  )3)شکل پنجره،  این  در   . "Job Type"   روی بر  فرض  پیش  تنظیم شدهبه صورت  گزینه انر ی  علاوه  به  اسو. 

"Method"    بکار رفته نیز به صورت پیش فرض به صورت"Ground State"  3شده در شکل  با مشخصات نشان داده  

نرم افزار گوسین شروع به محاسبه بر روی مولکول    "Submit"روی گزینه   اسو. بنابراین پس از کلیک برتنظیم شده

در نهایو، ساختار بهینه شده به صورت   اسو(. نشان داده شده  3)مراحل انجام کار به ترتیب اعداد در شکل   کند آب می
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می  4شکل   ویژگیبدسو  و  خصوصیات  همچنین  بررسی  آید.  و  بحث  ادامه  در  آب  مولکول  شده  بهینه  ساختار  های 

 شوند. می

 

 

 
 9افزار گوسین  محاسبه بر روی مولکول آب با استفاده از نرم  -2شکل

 

 

 
 9افزار گوسین مراحل بهینه سازی مولکول آب و محاسبات بر روی آن توسط نرم  -3شکل
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 ساختار بهینه شده مولکول آب پس از محاسبات گوسین   -4شکل

 

 

 
 خلاصه بعضی خواص ساختاری مربوط به مولکول آب پس از محاسبات گوسین بر روی مولکول آب  -5شکل
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از محاسبه گوسین بر روی مولکول آب، شامل بسیاری از خصوصیات مربوط به ساختار مولکول آب  نتایج حاصل 

اسو در    شود. خلاصه محاسبات گوسین برای مولکول آب که مربوط به نوع و روش محاسبه، انر ی، بارالکتریکی و...می

 اسو. نمایش داده شده 5شکل 

 

 ها. بر روی اتم  ها و برچسب زدنتغییر موقعیو مولکول آب، شماره گااری اتم -3

تغییر داد و ساختار مولکول آب را از نماهای مختلف     Zو Y ,X موقعیو مولکول آب را می توان براساس محورهای

دهد. بر طبق این شکل، پس از کلیک بر روی ابزار  مراحل تغییر موقعیو مولکول آب را نشان می  6مشاهده کرد. شکل  

توان مولکول آب را شود و میموقعیو، گزینه مربوط به تغییر موقعیو مولکول آب در جهو محورهای مختلف فعال می

 از زوایای مختلف مشاهده کرد. 

 

 

 
 مراحل مربوط به تغییر موقعیت مولکول آب  -6شکل

 

 

 

 



 Research in Chemistry Education                                                                                                             پژوهش در آموزش شیمی

77 

 

های مختلف مولکول از اهمیو بسیار  ها برای نمایش ویژگیگااری آنآب و شمارههای مختلف مولکولشناسایی اتم

 (.7فعال کرد )شکل   "View". را از منوی .های برچسب، نمادها و.زیادی برخوردار اسو. بنابراین می توان گزینه 

 

 

 
 های مولکول آب گذاری و برچسب زدن اتم شماره  -7شکل

 

 زاویه پیوند و درجه پیوند  -4

از اهمیو زیادی برخوردار  تعیین زاویه پیوند و درجه پیوند مولکول آب برای نمایش ساختار حلیلی مولکول آب 

میدان   در  گیری  جهو  آب  مولکول  قطبیو  و  خمیده  ساختار  دبیرستان  اول  پایه  شیمی  در  مثال  عنوان  به  اسو. 

شود. برای پیدا کردن زاویه پیوند بین دو اتم هیدرو ن و یک اتم اکسیژن در مولکول آب، یکی از الکتریکی را سبب می

(. بر طبق  8باشد )شکلمی "Builder"گزینه  هایاز زیر مجموعه "Modify Angle"ها استفاده از گزینه ترین روشساده

ل  دسو آوردن درجه پیوند در مولکودرجه اسو. به علاوه، برای به  5/109زاویه پیوندی در مولکول آب حدود    8شکل  

ای نمایش  روی اتم اکسیژن و هیدرو ن پنجره فعال شود. سپس، با کلیک بر  "Modify Bond"آب لازم اسو که گزینه  

اتم اکسیژن و  شود که در آن اطلاعاتی کامل در مورد درجه پیوند مولکول مورد نظر آمدهداده می اسو. بنابراین بین 

 شود. که نشان دهنده پیوند یگانه اسو حاصل می 1هیدرو ن، پیوندی با درجه پیوند نزدیک به عدد 
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 تعیین زاویه پیوندی در مولکول آب  -8شکل

 

 
 تعیین درجه پیوندی در مولکول آب  -9شکل
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 در مولکول آب   (2LUMO)و لومو  (1HOMO)های هومو نمایش اوربیتال -5

گزینه   ابتدا  باید  نشده  پر  مولکولی  اوربیتال  ترین  پایین  و  شده  پر  مولکولی  اوربیتال  بالاترین  دادن  نشان  برای 

"MOs" از زیر مجموعه "Edit" نحوه ورود به بخش مربوط به اوربیتال مولکولی مولکول آب را   10شکل    .را فعال کرد

اوربیتال   "Visualize"دهد. درادامه، گزینه  نشان می بلیه بخششود. در حالیتنظیم می  "HOMO"بر روی  به که  ها 

می باقی  فرض  پیش  بروزصورت  گزینه  روی  بر  کلیک  از  پس  میمانند.  باز  پنجره  یک  صورت رسانی  به  هم  که  شود 

های مولکولی آب و به ویژه  دهد و هم نمایشی از نحوه پر شدن اوربیتالتصویری اوربیتال هومو مولکول آب را نشان می

ای مانند شکل  پنجره " LUMO"(. به علاوه با تنظیم اوربیتال مولکولی بر روی 11دهد )شکل اوربیتال هومو را نشان می

های مولکولی از  شود که در آن اوربیتال مولکولی لومو به صورت تصویری و هم به صورت پر شدن اوربیتالباز می  12

 (.12دهد )شکل ها را نشان میالکترون 

 

 
 های مولکولی)هومو و لومو( در مولکول آب ترسیم اوربیتال  -10شکل

 

 
 های مولکولی هومو در مولکول آب نمایش اوربیتال  -11شکل

 
1 Highest occupied molecular orbital (HOMO) 
2 Lowest occupied molecular orbital (LUMO) 
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 های مولکولی لومو در مولکول آب نمایش اوربیتال  -12شکل

 

 های مولکولی مختلف مولکول آب نمایش مدل -6

ای، سیمی و... نشان داد.  توان به صورت انواع مدل نمایشی مانند مدل گوی و میله، لولهساختار مولکول آب را می 

شود. برای این منظور، گزینه  ها به وفور مشاهده میهای درسی شیمی دبیرستان مدل فضا پرکن برای مولکول در کتاب

"Disply format"   را می1)شماره    13باید به صورت شکل آب  عنوان مثال ساختار مولکولی  به  فعال کرد.  به  (  توان 

 نشان داد.  3شماره  13و مدل سیمی شکل  2شماره  13ای شکل صورت مدل لوله 
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 های مولکولی مختلف مولکول آب مدل   -13شکل

 

 های مولکول آب توزیع بار الکتریکی بر روی  سط  اتم -7

نلشه مولکولهمانند  الکتروستاتیکی  پتانسیل  را های  بارالکتریکی  تراکم  که  دبیرستان  دوازدهم  پایه  شیمی  در  ها 

اتم میروی  نشان  مولکول  یک  بار    دهد، های  تعیین  آب  مولکول  روی  بر  گوسین  محاسبه  مهم  نتایج  از  دیگر  یکی 

ای (، پنجره1شماره    14)شکل  "Charge Distribution"باشد. بر این اساس پس از فعال شدن گزینه  الکتریکی آن می

علاوه  (. به2شماره    14شکل)  تنظیم شود "  Mulliken"شود که در این پنجره بار الکتریکی باید بر روی گزینه  باز می

(.  3ه  شمار  14)شکل  ها، نمایش محور ممان دو قطبی و... نیز باید فعال شودهای مربوط به نمایش اعداد، رنگ اتمگزینه 

دهد. به علاوه  اسو را نشان میهایش بار الکتریکی توزیع شدهنمایش تصویری از مولکول آب که بر روی اتم  14شکل  

قابل مشاهده     3شماره    14محور ممان دو قطبی کل مولکول که نمایشی از قطبی بودن مولکول آب اسو نیز در شکل  

 اسو.

 
های  (، نمایش بار الکتریکی بر روی اتم1نحوه نمایش توزیع بار بر روی مولکول آب )تصویر شماره  -14شکل 

 (   3( و نمایش محور ممان دوقطبی مولکول آب )تصویر شماره2)تصویر شماره  مولکول آب 
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 1دسو آوردن نتایج مربوط به سط  مولکول و ایجاد کانتورها به -8

به آب  مولکول  روی  بر  گوسین  محاسباتی  نتایج  از  دیگر  و  یکی  مولکول  سطو   به  مربوط  اطلاعات  آوردن  دسو 

مولکول  اطراف  صفحه(  در  الکترونی  دانسیته  برای  ارزش  هم  نلاط  از  شده  تشکیل  )خطوط  کانتورها  تولید  همچنین 

تعیین می را  نلطه در فضا  الکترونی در هر  بار  ملدار  مولکول  اطراف  کانتورهای  واقع  در    17تا    15کنند. شکل  اسو. 

می نشان  را  آن  نمایش  همچنین  و  آب  مولکول  اطراف  کانتورها  ایجاد  های  مراحل  شکل  علاوه  به    19و    18دهند. 

نشان   مختلف  نماهای  از  را  هومو  مولکولی  اوربیتال  از  نمایشی  با  همراه  آب  مولکول  اطراف  کانتورهای  از  تصاویری 

 دهند. می

 

 
 مراحل نمایش ایجاد کانتورها اطراف مولکول آب  -15شکل 

 

 
 نمایش تولید کانتور اطراف مولکول آب از طریق پنجره سطح و کانتور   -16شکل 

 
1 Contours 
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 نمایش کانتور اطراف مولکول آب از یک زاویه متفاوت  -17شکل 

 

 
 تصویری از کانتورهای اطراف مولکول آب همراه با نمایشی از اوربیتال مولکولی هومو  -18شکل 

 

 
 نمایش کانتورهای اطراف مولکول آب همراه با اوربیتال مولکولی هومو از نمای جانبی  -19شکل 

 

 های قطبی مانند آمونیاک، متانول و فرمالدهید ترسیم و محاسبه بعضی مولکول -9

های قطبی اسو که این خصوصیو به  های غیر قطبی وجود قطبیو در مولکول های قطبی با مولکولتفاوت مولکول

قطبی مشخص می بردار ممان دو  مولکول صورت  اولیه  ترسیم  از  پس  فرمالدهید  شود.  و  متانول  آمونیاک،  های قطبی 

های  نمایشی از ساختار محاسباتی گوسین بر روی مولکول  22تا  20های ها اجرا شد. شکلمحاسبات گوسین بر روی آن

 دهد. قطبی ذکر شده را نشان می
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( نمایش  3( ممان دوقطبی، 2( توزیع بار الکتریکی بر روی مولکول،  1ساختار مولکول آمونیاک:  -20شکل

 ( نمایش اوربیتال مولکولی همو همراه با کانتورها 4کانتورهای اطراف مولکول، 

 

 

( نمایش  3( ممان دوقطبی، 2( توزیع بار الکتریکی بر روی مولکول، 1ساختار مولکول فرمالدهید:  -21شکل 

 ( نمایش اوربیتال مولکولی همو همراه با کانتورها 4کانتورهای اطراف مولکول، 

 

 
( نمایش  3( ممان دوقطبی، 2( توزیع بار الکتریکی بر روی مولکول، 1ساختار مولکول متانول:  -22شکل

 ( نمایش اوربیتال مولکولی همو همراه با کانتورها 4کانتورهای اطراف مولکول، 
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 های غیر قطبی مانند متان، کربن دی اکسید و اکسیژن ترسیم و محاسبه بعضی مولکول  -10

 مولکول متان و مولکول اکسیژن به دلیل تلارن کلی مولکول هیچگونه قطبیتی ندارند. مولکول کربن دی اکسید هر

پیوند  دارای  که  پیوندچند  ناهمسو  گیری  جهو  دلیل  به  اسو  قطبی  میهای  سبب  که  قطبی  کلی  های  برآیند  شود 

مولکول این  شود.  تبدیل  قطبی  غیر  مولکول  یک  به  نتیجه  در  و  شود  صفر  مولکول  مولکولقطبیو  بر خلاف  های  ها 

های قطبی اسو. پس از ترسیم ها با مولکولترین تفاوت آنقطبی، محور ممان دو قطبی ندارند که این خصوصیو مهم

های غیر قطبی متان، کربن دی اکسید و اکسیژن با استفاده از نرم افزار گوس ویو محاسبات گوسین بر اولیه مولکول 

های غیر قطبی ذکر شده به نمایش  محاسبات گوسین سبب شد تا برخی خصوصیات مولکول را شد. نتایج  ها اجروی آن

اتم روی  بر  الکتریکی  بار  توزیع  این خواص شامل  از  برخی  بدون ممان  گااشته شوند.  مولکولی  مولکول، ساختار  های 

مولکول  اطراف  مختلف  کانتورهای  ایجاد  میقطبی،  هومو  مولکولی  اوربیتال  نمایش  و  شکلها    25تا    23های  شود. 

 دهد.                                                      غیر قطبی نام برده شده را نشان می هاینمایشی از ساختار محاسباتی گوسین بر روی مولکول

 

 
( عدم وجود ممان دوقطبی در  2( توزیع بار الکتریکی بر روی مولکول، 1ساختار مولکول متان:   -23شکل

 ( نمایش اوربیتال مولکولی همو همراه با کانتورها 4( نمایش کانتورهای اطراف مولکول، 3مولکول،

 

 
( عدم وجود ممان  2( توزیع بار الکتریکی بر روی مولکول، 1ساختار مولکول کربن دی اکسید:  -24شکل

 ( نمایش اوربیتال مولکولی همو همراه با کانتورها 4( نمایش کانتورها، 3دوقطبی،
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(  3عدم وجود ممان دوقطبی،  (2( توزیع بار الکتریکی بر روی مولکول،  1ساختار مولکول اکسیژن:  -25شکل

 ( نمایش اوربیتال مولکولی همو همراه با کانتورها 4نمایش کانتورهای اطراف مولکول، 

 

 های قطبی و غیرقطبیترسیم نلشه پتانسیل الکتروستاتیکی مولکول آب و برخی دیگر از مولکول  -11

الکتروستاتیکی استفاده میروی اتم برای بررسی تراکم بارالکتریکی بر  از نلشه پتانسیل  شود.  های سازنده مولکول 

های  که اتم یا اتم دهد. به طوریهای قرمز و آبی نشان میها در مولکول را به صورت رنگ این نلشه نحوه توزیع الکترون 

ها کمتر های که تراکم بار الکتریکی بر روی آنو اتم یا اتم اسو به رنگ قرمز ها بیشترکه تراکم بار الکتریکی بر روی آن 

دهند. این  های قرمز بار جزئی منفی و به بخش آبی بار جزئی مثبو نسبو میاسو آبی رنگ هستند. به علاوه، به بخش

پایه دوازدهم نشان داده شده برای تعیین قطبی یا ناقطبنلشه در کتاب درسی شیمی  ی بودن مولکول به کار  اسو و 

دهد. با راسو  ها نشان میمراحل ترسیم نلشه پتانسیل الکترواستاتیکی مولکول آب را با اعداد و فلش  26رود. شکل  می

از   "Surfaces and Contours" کلیک کردن بر روی پنجره مربوط به مولکول بهینه شده آب و کلیک بر روی گزینه  

 از بخش  "New Cube"(. در این پنجره باید گزینه 1شود )شماره پنجره کوچک مربوط به آن باز می "Results"بخش 

"Cube Actions"   شماره( شود  آن،2فعال  روی  بر  کلیک  با  ادامه  در  بخش  "Total Density"گزینه   (.   "Type"از 

 New"(. در قسمو بعدی، گزینه  4)شماره    شودکلیک می   "Ok"(. در پایان بر روی گزینه  3شود )شماره  انتخاب می

Mapped Surface" از بخش "Surface Actions"  ( تا پنجره مربوط به آن باز شود که در آن 5)شماره    شودکلیک می

(. سپس با کلیک  6اسو )شماره  تنظیم شده  ")پتانسیل الکتروستاتیکی(  ESP"نوع نلشه به صورت پیش فرض بر روی  

الکتروستاتیکی به نمایش در "Ok"بر روی گزینه   اندازه  7آید )شماره  می نلشه پتانسیل  با  از آنجایی که این نلشه   .)

آید، باید آن را در مرکز صفحه قرار داد. بنابراین در صفحه راسو کلیک کرده و گزینه  در صفحه به نمایش در میبزرگ  

"Center"    بخش از  می  "View"را  )شماره  کلیک  به  8کنیم  آب  مولکول  الکتروستاتیکی  پتانسیل  نلشه  نهایو  در   .)

شکل   می  27صورت  مولکولظاهر  دیگر  الکتروستاتیکی  پتانسیل  نلشه  ترسیم  برای  مولکولشود.  و  قطبی  های  های 

آب عمل می مولکول  مشابه  نیز  ترسیم میغیرقطبی  را  مولکول  ساختار  ابتدا  دیگر  عبارت  به  آنکنیم.  را  کنیم سپس 

نلشه پتانسیل الکتروستاتیکی برخی    28دهیم. شکل  کنیم در ادامه مراحل ذکر شده بالا را به ترتیب انجام میبهینه می

 دهد. های غیر قطبی مانند کربن دی اکسید و متان را نشان میهای قطبی مانند آمونیاک و متانول و مولکولمولکول 
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 مراحل ترسیم نقشه پتانسیل الکتروستاتیکی مولکول آب   -26شکل 
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 نقشه پتانسیل الکتروستاتیکی مولکول آب  -27شکل 

 

 

های غیر  ( و مولکول 4و 2های قطبی آمونیاک و متانول )شماره نقشه پتانسیل الکتروستاتیکی مولکول  -28شکل 

 ( 3و 1قطبی متان و کربن دی اکسید )شماره  
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 گیری نتیجهبحث و 
های نوین آموزشی در های تصویری در امر آموزش و گسترش روز افزون روش با توجه به اهمیو بسیار زیاد رسانه

اسو. برای ها جهو آموزش موثر درس شیمی پیشنهاد شدهنظام آموزش و پرورش، در این ملاله روش ترسیمی مولکول 

های درسی شیمی دبیرستان انتخاب  های قطبی و غیر قطبی گنجانیده شده در کتاباین منظور ابتدا برخی از مولکول 

ها ترسیم شد. در نهایو این ساختارهای  افزار ترسیم گوس ویو ساختار اولیه آنشدند. در مرحله بعد با استفاده از نرم

افزار محاسباتی پیشرفته در علوم مهندسی شیمی و شیمی ، به عنوان یک نرم 9افزار گوسیناولیه تحو محاسبات نرم 

درآمد. محاسبات به طور ویژه و با جزئیات کامل بر روی مولکول آب اجرا شد. به علاوه این محاسبات بر روی بعضی  

های غیرقطبی مانند متان، کربن  های قطبی شامل آمونیاک، متانول و آلدهید و همچنین بر روی برخی مولکولمولکول 

های ذکر شده سبب نمایان شدن بسیاری از دی اکسید و اکسیژن نیز اجرا شد. نتایج محاسبات گوسین بر روی مولکول 

ها در  ها، تعیین بار الکتریکی اتمها شامل بهینه شدن سط  انر ی مولکول ها شد. برخی از ویژگیخصوصیات در مولکول 

مولکول در  قطبی  دو  ممان  تعیین  مولکول،  مولکولسط   اطراف  کانتورهای  نمایش  قطبی،  نلشههای  نمایش  ای  هها، 

شود. همه نتایج مربوط به ترسیم و پتانسیل الکتروستاتیکی و بدسو آورن اوربیتال مولکولی هومو و لومو در مولکول می 

از مولکول محاسبات به صورت تصویری نمایش داده شده استفاده شدهاسو.  تا  های متنوع و گوناگون در ترسیم  اسو 

به صورت  تصویری  تکنیک رسانه  از  ملاله  این  در  به علاوه  قرار دهد.  پوشش  را تحو  مفاهیم شیمی  از  بخش مهمی 

بینی  اسو. پیش استفاده شده ها توسط دو نرم افزار قدرتمند و قوی گوس ویو و گوسینها و محاسبات آنترسیم مولکول 

مولکولمی نمایش  و  ترسیم  شیوه  به  شیمی  تدریس  که  آنشود  خواص  و  از ها  بسیاری  یادگیری  در  موثری  نلش   ها 

 تر کند.  تواند کلاس را برای دانش آموران جااب مفاهیم شیمی دارد و می

 

 مشارکت نویسندگان

نویسندگان به میزان   از  اند. علیرضا یعلوبی و علی رمضانی محاسبات    50هر یک  % در نگارش ملاله سهم داشته 

 . اندمربوط به مولکول ها، نوشتن ملاله و ویرایش ملاله را انجام داده
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