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شده: یسازهیشب یکاتیلیس هیپا فعالستیز شهیبر ش CaO ریتأث

 یریپذبیتخرستیو ز nQ عیتوز ،یساختار یهایژگیو یبررس

 یمحاسبات یمیبه روش ش
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 انیمغن نیرحسیام 

 

 

 رانیا ن،ی)ره(، قزو ینیامام خم یالمللنیمواد، دانشگاه ب یگروه مهندس ار،یدانش 
 

 پزشکی و مهندسی بافت  عنوان یکی از مواد مهم در کاربردهایفعال بههای زیستشیشه چکیده: 

یار حائز ها بسبینی خواص آنفعال برای پیشهای زیستدرک ساختار شیشهاند. مورد توجه قرار گرفته

  هایسازی دینامیک مولکولی یک روش مناسب برای بررسی خواص شیشهرو شبیهایناهمیت است، از

سازی شود. بنابراین در این پژوهش با استفاده از شبیهفعال در کنار نتایج تجربی به کار برده میزیست

 50CaO-250SiOفعال های زیستبرد و بلندبرد شیشهبرد، میانمولکولی به مطالعه ساختار کوتاهدینامیک 

  هااتم جاییو همچنین به مطالعه ضرایب خودنفوذی با استفاده از میانگین مربع جابه 40CaO-260SiOو 

 بررسی شد که  O-Oو  Si-O ،Ca-Oبرد، اندازه پیوندهای پرداخته شد. برای مطالعه ساختار کوتاه

  و Å 010/0 ± 615/1 ،010/0 ± 385/2 به ترتیب برابر با 50CaO-250SiOفعال برای شیشه زیست

  ،Å 010/0 ± 615/1به ترتیب  40CaO-260SiOفعال و برای شیشه زیست 625/2 ± 010/0

  دبرد، به بررسی عدگزارش گردید. برای مطالعه ساختار میان 635/2 ± 010/0و  375/2 ± 010/0

  فعالیها با زیستپرداخته و ارتباط آن nQزن و توزیع زن و غیرپلهای پلها، توزیع اکسیژنآرایی اتمهم

  فعال مورد ارزیابی قرار گرفت که چگالی ترکیب شیشههای زیستبررسی شد و چگالی شیشه

 47/2 ± 01/0و  3g/cm 01/61 ± 0/2ترتیب برابر با به 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال زیست

بررسی شد و نتایج نشان  1500و  K 2000ها در دماهای به دست آمد. همچنین ضرایب خودنفوذی اتم

یابد. نتایج به دست آمده برای ساختار ها افزایش میداد که با افزایش دما، ضریب خودنفوذی اتم

فعالی سنجی قرار گرفت و خواص زیستهای اخیر مورد صحتبرد با استفاده از نتایج پژوهشتاهکو

با یکدیگر مقایسه گردید. نتایج نشان  40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال ترکیب شیشه زیست

 40CaO-260SiOفعال تر و شیشه زیستپذیری بیشتخریب 50CaO-250SiOفعال داد که شیشه زیست

در کاربردهای مهندسی  تری دارد و با توجه به خواص مذکورآپاتایت بیشنایی تشکیل هیدروکسیتوا

 بافت استفاده شوند.

  زن،پلریزن و غپل یهاژنیاکس ،یمولکول کینامید یسازهیشب فعال،ستیز شهیش :یدیکلمات کل

 .یخودنفوذ بی، ضراQn عیتوز ،یوندیپ هیاندازه و زاو
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 مقدمه -1

 توانایی  به دلیل نوین و پرکاربرد در حوزه مهندسی بافت و پزشکی بازساختیزیستی عنوان یکی از مواد به 1فعالهای زیستشیشه
 همچنین، .]4-1[اند بسیار مورد توجه قرار گرفتهاستخوان،  ترمیمهای زنده و تحریک با بافتد برقراری پیونفرد خود در هبمنحصر

 منظور انتخابمطالعات بسیاری بهشدند و تاکنون  سنتزمیلادی  1۹۶۰در دهه  هنچپروفسور بار توسط نخستینزیستی این مواد 
 لایه  فعال به دلیل تشکیلهای زیستشیشهانجام گردیده است. ضمن اینکه ها عملکرد آنبهبود  و شیمیایی بهینه ترکیب

                                                           
1 Bioactive glasses (BGs) 
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با ی مستحکم برقراری پیوند توانایی، 2شده بدنسازیپس از قرارگیری در محلول شبیهسطح خود روی بر 1اتایتآپهیدروکسی
، آل برای کاربردهای ارتوپدیا به موادی ایدهها ر، آنمذکور فرداین ویژگی منحصربهبر علاوه. را دارندهای زنده استخوان و بافت
 های ترین گروهیکی از مهم. ذکر این نکته حائز اهمیت است که ]5-7[تبدیل کرده است  های نرمترمیم بافتدندانپزشکی و 

 انحلال قابل ستند که به دلیل خواص مکانیکی مناسب، نرخ( ه2SiOی )سیلیکاتپایه  فعالزیست هایفعال، شیشههای زیستشیشه
 ترکیب شیمیایی . همچنین ]1۰-5[ اندطور گسترده مورد مطالعه قرار گرفتههای زیستی، بهو توانایی بالا در تحریک پاسخ کنترل
ترکیب مقادیر  دارد وها ، نقش کلیدی در تعیین خصوصیات فیزیکی، مکانیکی و زیستی آنفعال پایه سیلیکاتیهای زیستشیشه

یت، اآپاتپذیری، تشکیل لایه هیدروکسیبر میزان انحلال ،هادر ترکیب شیمیایی آن CaOو  SiO₂ مانند هایییدمختلفی از اکس
  ،فعالزیست شیشهشیمیایی در ترکیب  SiO₂ افزایش میزان. ضمن اینکه، ]12-11[ است تاثیرگذاراستحکام مکانیکی و پاسخ سلولی 

در  CaOمیزان  که افزایش است حالیگردد. این در می 3شیمیاییو افزایش پایداری  شبکه شیشه منجر به کاهش نرخ انحلال
انتخاب بنابراین، . بخشدمیبهبود  یتاآپاتهیدروکسی تررا از طریق تشکیل سریعها شیشهفعالی زیستها، ترکیب شیمیایی آن

، استحکام مکانیکی و شدهترل نرخ تخریب کنترلکنبرای دستیابی به  فعال پایه سیلیکاتیشیشه زیست ترکیب شیمیایی بهینه
روش  . همچنین،]15-13[ سیلیکاتی است پایه فعالهای زیستهای اصلی در توسعه شیشه، یکی از چالشهاآن فعالیزیست

ا، طول دههای اتمی، تشکیل پیونکنشعنوان یک ابزار قدرتمند در مقیاس اتمی، امکان بررسی دقیق برهمبه 4دینامیک مولکولی
تنی در محلول بروندر شرایط زیستی سازی رفتار مواد شبیه سازد ومیرا فراهم  5شبکه پویاییپیوندها، زوایای بین پیوندها و 

 آوردیرا به ارمغان مها تری از رفتار ساختاری شیشهدرک عمیق ،تنی در محلول فیزیولوژی بدنسازی بدن و در شرایط درونشبیه
هایی با دو پیوند اتمی و دهنده اکسیژنزن نشانهای پلفعال، اکسیژنهای زیستدر بررسی شیشهضمن اینکه، . ]17 ،1۶[

 های بر این در شیشهرا دارند. علاوه های سیلیسیمزن، یک پیوند با اتمهای غیرپلها به یکدیگر بوده و اکسیژندهنده سایر یوناتصال
ه شده و نرخ زن، منجر به افزایش اتصال شبکهای غیر پلزن به اکسیژنهای پلنسبت اکسیژن فعال پایه سیلیکاتی، افزایشزیست

ک فعال کمهای زیست. همچنین، مطالعات اخیر دینامیک مولکولی به درک بهتر شیشه]18[دهند تخریب را در این مواد کاهش می
هدف از این . ]2۰-1۹[کند آپاتیت را در آن بررسی میهای مختلف موثر در تشکیل لایه هیدروکسیکرده و نقش کلیدی یون

پایه  فعالهای زیستبرد، پایداری ساختاری و رفتار دینامیکی شیشهبرد و میانمطالعه، مقایسه تأثیر ترکیب شیمیایی بر ساختار کوتاه
های یافتههمچنین، . باشدمی ۶یدهآب-شده به روش ذوبیسنتز 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOسیلیکاتی با ترکیب شیمیایی 

یان ترکیب به درک بهتر رابطه م، فعال به کمک دینامیک مولکولیهای زیستسازی شیشهبا استفاده از شبیهتواند این مطالعه می
های طیفعال کمک کرده و راه را برای طراحی مواد زیستی پیشرفته با عملکرد بهینه در محهای زیستشیمیایی و رفتار زیستی شیشه

 .زیستی هموار سازد

 های انجام تحقیقروش -2

 سازیمورد استفاده در شبیه 7میدان نیرو 

-از میدان نیروی ترکیبی لنارد 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOسازی دینامیک مولکولی دو ترکیب در این پژوهش، برای شبیه
 ( این میدان نیروی ترکیبی ارائه شده است. 1استفاده شد که رابطه ) ۹و میدان نیروی بلندبرد کولن 8بردجونز کوتاه

V(rij) =
zizje

2

4πε0rij
+ 4εij [(

σij

rij
)

12

− (
σij

rij
)

6

]                                                      (1)  

                                                           
1 Hydroxyapatite (HA) 
2 Simulated body fluid (SBF) 
3 Chemical stability 
4 Molecular Dynamics 
5 Network dynamics 
6 Melting-quenching method 
7 Force field 
8 Short-range lennard-jones 
9 Long-range coulomb 
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  jZو  e ،𝜀0 ،iZباشد. مقادیر جونز می-در این رابطه، جمله اول برابر با میدان نیروی کولن و جمله دوم برابر با میدان نیروی لنارد
 σijو  εijهمچنین مقدار  .باشندمی jو بار الکتریکی جز  i، بار الکتریکی جز 2و ثابت گذردهی در خلاء 1ترتیب برابر با بار الکتریکیبه

( 1شده در جدول )است. مقادیر ضرایب میدان نیروی ترکیبی ذکر jو  iفاصله بین دو ذره  rijجونز و -ضرایب میدان نیروی لنارد
 قابل مشاهده است.

 مقدار ضرایب میدان نیروی ترکیبی :1جدول 

 جونز-لنارد
σij پیوند بین اتمی

Å
⁄  

εij
eV⁄  

4988/1 16692/1 Si4/2+O- 2/1- 

4203/2 08404/0 Ca2/1+O- 2/1- 

2528/3 01407/0 O2/1-O-2/1- 

1978/4 00011/0 Ca2/1+Ca-2/1+ 

0 0 Si4/2+Si 4/2+ 

0 0 Si4/2+Ca - 2/1+ 

 

 سازیروش شبیه 

 دهی آب-از روش ذوبی 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOشده سازیفعال شبیههای زیستبرای تهیه ترکیب شیمیایی شیشه
شود تا ساختار شده و سپس به سرعت سرد میفعال در داخل کوره ذوباستفاده شد. در این روش، مواد اولیه سنتز شیشه زیست

 قرار داده شد. تعداد هر نوع اتم 3سازیدر جعبه شبیه Caو  Si ،Oهای شکل حاصل شود. به این منظور ابتدا اتمای و بیشیشه
که مقادیر  سازی شودبیهفعال به درستی شفعال تعیین شد تا ترکیب شیمیایی شیشه زیستمطابق با ترکیب شیمیایی شیشه زیست

 های کولنی، از روش کنشسازی، برای محاسبه برهمسازی جعبه شبیه( آمده است. پس از آماده2ها در جدول )و نام شیشه
سازی به ابعاد بزرگ و حذف اثرات سطحی، از شرایط مرزی و نیز برای اعمال نتایج شبیه 1۰-۶با خطای نسبی  4مش-ذره ذره-ذره

گیری عددی استفاده گردید. ضمن اینکه برای کاهش زمان برای انجام انتگرال fs 1 ۶چنین گام زمانیاستفاده شد و هم 5متناوب
دهی به منظور دستیابی به آب-سازی فرآیند ذوبیاستفاده شد. برای انجام شبیه Å 1۰ 7محاسبات نیروهای بین اتمی از شعاع قطع

سازی در دمای بالا قرار به تعادل برسد، سپس جعبه شبیه K  3۰۰در دمای سازی ابتدا بایستیفعال، جعبه شبیهزیست ساختار شیشه
ه ها شود. در نهایت جعبها سبب حذف اثرات توزیع مصنوعی اتمها در فاز مذاب قرار بگیرند و همچنین تحرکات اتمبگیرد تا اتم

تحت هنگرد  K 3۰۰در دمای  ps 5ای حاصل شود. به این منظور ابتدا به مدت سرد شد تا ساختار شیشه K 3۰۰سازی تا دمای شبیه
حرارت داده شد تا ترکیب شیمیایی  K 5۰۰۰سازی تا دمای )ذرات، حجم و دما ثابت( قرار گرفت. سپس دمای جعبه شبیه 8کانونی

 منظور طور که اشاره شد این کار بهار گرفت. هماندر این دما قر ps 15۰فعال ذوب شود سپس به مدت شیشه زیست
ها انجام شد تا ترکیب کاملا در شرایط حقیقی قرار گیرد. گیری تصادفی اتموسیله قرارایجاد ساختار به حذف اثراتی که در نتیجه

 عیت از هنگرد کانونی که تا رسیدن به این وضآنجاییسرد شد. از K/ps 1سازی با سرعت ، جعبه شبیهK 3۰۰۰سپس تا دمای 
هنگرد  فعال، از تحتفعال ثابت بوده، لذا برای دستیابی به حجم و چگالی تعادلی شیشه زیستشده، حجم شیشه زیستاستفاده

                                                           
1 Electrical charge 
2 Vacuum permittivity 
3 Simulation  
4 Partial-Partial Partial-mesh (PPPM) 
5 Periodic boundary 
6 Time step 
7 Cutoff 
8 Canonical ensemble (NVT) 
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استفاده گردید تا ساختار شیشه به تعادل برسد. به عبارت دیگر، این هنگرد  ps 1۰۰)دما، فشار و ذرات ثابت( به مدت  1کانونی بزرگ
سازی شده، به حجم و حالت تعادلی خود برسد. سپس شود که ساختار شبیهشده، سبب میاتمسفر و دمای تعریف 1عمال فشار با ا

در دو مرحله به ترتیب تحت هنگرد کانونی  ps 1۰۰سرد شده و پس از آن به مدت به  K 3۰۰تا دمای  K/ps 1مجدد با سرعت 
)ذرات، حجم و انرژی ثابت( قرار گرفت تا ساختار تعادلی حاصل شده و  2ونی کوچکبزرگ )دما، فشار و ذرات ثابت( و هنگرد کان

 یابی انجام شود. مشخصه

 شدهسازیفعال شبیههای زیستمقادیر ترکیب شیمیایی و نام شیشه :2جدول 

 فعالزیستنام شیشه  عالفترکیب شیمیایی شیشه زیست Caاتم  Oاتم  Siاتم  سازیابعاد جعبه شبیه

5/31 280 840 280 50CaO-250SiO 50-BAD 

5/31 324 864 216 40CaO-260SiO 60-BAD 

 

 یابیروش مشخصه 

برد، برای مطالعه ساختار کوتاه 4ایو زاویه 3شده، از تابع توزیع پیوندیسازیفعال شبیهزیست هاییابی ساختار شیشهبرای مشخصه
 زن و مقادیر پلو غیر 5زنهای اکسیژن پلها بکار گرفته شد. تعداد اتمآرایی اتماز انتگرال تابع توزیع پیوندی برای محاسبه عدد هم

nQ های برد، چگالی ترکیب شیمیایی شیشهبرد مشخص شود سپس برای ساختار بلندمورد محاسبه قرار گرفت تا ساختار میان 
استفاده  2۰۰۰و  K 15۰۰ها در دماهای اتم ۶جاییگیری قرار گرفت. ضمن اینکه از روش میانگین مربع جابهفعال مورد اندازهزیست

 ها تعیین شد.اتم 8، ضرایب خودنفوذی7جایی و معادله انیشتینمربع جابه شد که پس از ترسیم نمودار میانگین

 نتایج و بحث -3

 بردساختار کوتاه 

 پیوندی ای استفاده شد تا اندازه پیوندها و زاویه بینبرد شیشه، از تابع توزیع شعاعی و زاویهدر این پژوهش، برای بررسی ساختار کوتاه
 دهد فعال را نشان میزیست ب(( شیشه-)الف 1ها مقایسه شد. شکل )نتایج سایر پژوهشمحاسبه شود و سپس این مقادیر با 

 ن در باشند. همچنیهای کلسیم، اکسیژن و سیلیسیم میهای سبز، قرمز و زرد به ترتیب مربوط به اتمکه در این شکل، اتم
 شده سازیفعال شبیههای زیستی ترکیب شیشهبرا O-Oو  Si-O ،Ca-Oت((، تابع توزیع پیوندی برای پیوندهای -)پ 1شکل )

50CaO-250SiO  40وCaO-260SiO گرفت که میانگین اندازه پیوند  توان نتیجهنمایش داده شده است. مطابق این شکل، می 

O-Si  برای هر دو ترکیبÅ ۰1۰/۶15 ± ۰/1  و برای پیوندهایO-Ca  وO-O 50فعال برای شیشه زیستCaO-250SiO ترتیب به 

 ۰1۰/۰و Å ۰1۰/375 ± ۰/2به ترتیب برابر با  40CaO-260SiOفعال و برای شیشه زیست ۶25/2 ± ۰1۰/۰و  Å ۰1۰/۰ ± 385/2برابر با 

 و  50CaO-250SiOفعال های زیست(، مقادیر اندازه پیوند را برای شیشه3باشد. ضمن اینکه در جدول )می ۶35/2 ±
40CaO-260SiO  ارائه شده است. طبق نتایج حاصل، پیوندهایO-Si  نسبت به پیوندهایO-Ca  به دلیل نیروی الکترواستاتیک

باشد. به عبارت دیگر، اکسیژن به علت اینکه تحت نیروی تر میها نیز کوتاهتر و طول آن، قویSi-Oشده توسط پیوند بالاتر وارده
های زیادتر و شعاع اتمی بودن الکترونبه علت دارا Caشود و اتم تر میگیرد، به این اتم نزدیکقرار می Siتری از سوی جاذبه قوی

تری نسبت به اتم تری داشته که این امر منجر به قرارگیری اتم اکسیژن در فاصله بیش، نیروی دافعه بیشSiتر نسبت به اتم بزرگ

                                                           
1 Isothermal-isobaric ensemble (NPT) 
2 Micro-canonical ensemble (NVE) 
3 Pair distribution function 
4 Angle distribution function 
5 Bridging oxygen 
6 Mean square displacement 

7 Einstein equation  
8 Self-Diffusion coefficient  
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Si همکاران نشان داد که اندازه پیوند  و 1شده توسط پدوننتایج گزارش شود.میO-Si  وO-Ca  به ترتیب برابر باÅ ۶1/1  37/2و 
در ترکیب شیمیایی  CaOو همکاران گزارش کردند، نشان داد که با افزایش مقدار  2. همچنین نتایجی که مالاواسی[21]باشد می

و  3در پژوهش جبراویی O-Oد. ضمن اینکه اندازه پیوند یابافزایش می O-Ca، اندازه پیوند CaO-2SiOفعال دوجزئی شیشه زیست
در پژوهش جبراویی و همکاران با مقادیر این  Ca-Oو  Si-Oگزارش شد و همچنین اندازه پیوندهای  7/2تا  Å ۶2/2همکاران، بین 

 .]23-22[پژوهش مطابقت دارد 

 فعالهای زیستاندازه پیوند شیشه :3جدول 

O-O (Å) Ca-O (Å) Si-O (Å) فعالستیز شهینام ش عالفستیز شهیش ییایمیش بیترک 

625/2 385/2 615/1 50CaO-250SiO 50-BAD 

635/2 375/2 615/1 40CaO-260SiO 60-BAD 
 

 
های ، تابع توزیع پیوندی شیشه40CaO-260SiO (، ب50CaO-250SiO (فعال الفهای زیستترکیب شیمیایی شیشه :1شکل 

 40CaO-260SiO (، ت50CaO-250SiO (فعال پزیست

 فعالت( در ترکیب شیشه زیست-2)شکل  O-Si-O ( قابل مشاهده است که طبق آن، اندازه زاویه2ای در شکل )تابع توزیع زاویه

50CaO-250SiO  40وCaO-260SiO درجه گزارش گردید. همچنین، اندازه زاویه  3/1۰8 ± 5/۰و  ۹/1۰8 ± 5/۰ترتیب برابر با به
O-Ca-O  50فعال ث( از روی دو پیک در نمودار ترکیب شیشه زیست-2)شکلCaO-250SiO  40وCaO-260SiO برابر با میانگین ،

 علت ساختار پ( به-الف-2)شکل  Si-O-Caو  Ca-O-Caو  Si-O-Siگیری شد. ضمن اینکه، زوایای درجه اندازه 81و  ۶۰زاویه 
و  50CaO-250SiOفعال های زیستبرای شیشه Si-O-Siباشد اما میانگین زاویه فعال، فاقد نظم واضح میزیست نامنظم شیشه

40CaO-260SiO درجه،  115-18۰بر این زاویه در بازه بین درجه تعیین شد. علاوه 8/147 ± 3/۰و  4/147 ± 3/۰ترتیب برابر با به
به  Si-O-Siشده، مقدار زاویه سازیفعال شبیههای زیستدر شیشه CaOبا افزایش میزان  مذکور، قابل مشاهده هستند. طبق نتایج

                                                           
1 Pedone 
2 Malavasi 
3 Jabraoui 
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های ، اتمSi، نسبت به Oبودن پیوند آن با علت بلندتربه Caیابد. به عبارت دیگر، اتم ، کمی افزایش میCa-Oدلیل وجود پیوندهای 
O  را به سمتSi شدن پیوندهای هدهد و به دلیل عدم کوتاانتقال میSi-O اتم ،Si  نسبت به اتمSi  دیگر، زاویه بازتری دارد و اثر

 فعال های زیستبرای ترکیبات شیشه Ca-O-Caکند. میانگین اندازه زاویه را خنثی می Siبا  Caنیروی ناشی از جانشینی 

50CaO-250SiO  40وCaO-260SiO باشد و همچنین برای پیوند درجه می 53/1۰1 ± 3/۰و  3/1۰2 ± 3/۰ترتیب برابر با به 
Ca-O-Si 50فعال دو پیک برای شیشه زیستCaO-250SiO  فعال درجه و برای شیشه زیست 123و  ۹3در زوایای حدودی 

40CaO-260SiO  توان استناد کرد که با افزایش مقدار درجه مشاهده گردید. با توجه به نمودار می 124و  ۹1در زوایای تقریبی
CaO  یابد. ضمن اینکه نتایج در مطالعه مالاواسی مقادیر درجه افزایش می ۹۰تمایل به برقراری این نوع زاویه در مقدار حدودی
نشان داده است که با افزایش  Si-O-Si شده برای اندازه زاویهدرجه گزارش شد و مقدار گزارش 1۰۹تا  1۰8بین  O-Si-Oزاویه 

 از  CaOها، مقدار آن تر گزارشیابد. با بررسی بیش، کاهش میCaO-2SiOفعال دوجزئی یستز در ترکیب شیشه CaOمیزان 
دهد در صورت ادامه روند درجه مشاهده شد که نشان می 148-154در  Si-O-Siدرصد به ترتیب با کاهش اندازه زاویه  3۰-1۰

 شده و همکاران، مقدار گزارش 1در پژوهش دیگر توسط هو . همچنین]23[کاهشی، مقادیر این پژوهش از صحت کافی برخوردار است 
 .[8]درجه است  ۶۰و  ۹۰برابر با  O-Ca-Oبرای اندازه زاویه 

 
 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال های زیستای ترکیب شیمیایی شیشهتابع توزیع زاویه :2شکل 

 بردساختار میان 

 هاآرایی اتمررسی توزیع عدد همب -3-2-1

( نمایش داده شده است. برای 3در فواصل شعاعی مختلف در شکل ) Siنسبت به  O و Oنسبت به  Caهای آرایی اتمعدد هم
 Å 8/1که در شعاع  Si-Oشعاع قطع متناظر با اولین دره در تابع توزیع پیوندی  Oهای و برای اتم Å ۰/3شعاع قطع  Caهای اتم

 واقع است در نظر گرفته شد. 
 Oو برای اتم  7۹/5برابر با  Oنسبت به اتم  Caآرایی برای اتم ، میانگین عدد هم50CaO-250SiOفعال یب شیشه زیستبرای ترک

و  Oنسبت به اتم  Caبرای اتم  40CaO-260SiOفعال و به همین ترتیب برای ترکیب شیشه زیست 3/1برابر با  Siنسبت به اتم 
 در شعاع قطع  Oنسبت به  Siآرایی اتم تعیین شد. همچنین عدد هم 5/1و  52/5ر با به ترتیب براب Siنسبت به اتم  Oبرای اتم 

Å 8/1 50فعال برای هر دو ترکیب شیشه زیستCaO-250SiO  40وCaO-260SiO  دهد که محاسبه شد که نشان می 4برابر با
شده در پژوهش آرایی گزارشدهند. ضمن اینکه مقادیر عدد همتشکیل می 2های چهارگوششبکه Oهای به همراه اتم Siهای اتم

                                                           
1 Hou 
2 Tetrahedral 
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آرایی بر این، برای میانگین عدد همتعیین شد. علاوه 4را برابر با  Oنسبت به  Siآرایی اتم مالاواسی و همکاران، برای عدد هم
نسبت  Caآرایی ، میانگین عدد همCaOایش مقدار نشان داده که با افز Siنسبت به اتم  Oهای و اتم O نسبت به اتم Caهای اتم

 آرایی را برای دو ترکیب شیشه ( عدد هم4. جدول )[23]یابد کاهش می Siنسبت به اتم  Oآرایی افزایش و عدد هم Oبه اتم 
 آرایی، ساختار دهد. طبق نتایج توزیع زاویه پیوندی و میانگین عدد همنمایش می 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال زیست
 در مرکز چهاروجهی، از نوع  Siهای چهاروجهی و اتم دهنده شبکه، به دلیل قرارگیری چهار اتم اکسیژن در گوشهبرد تشکیلکوتاه

 باشد که نتایج مذکور مطابقت خوبی با وجهی برای این اتم میحاکی از ساختار شش Caباشد و برای اتم می 4SiOچهاروجهی 
 .[27-24]های اخیر دارد پژوهش

 
 فعال های زیستدر فواصل شعاعی مختلف در شیشه Siنسبت به  O و Oنسبت به  Caهای آرایی اتمعدد هم :3شکل 

50CaO-250SiO  40وCaO-260SiO 

 هاآرایی اتمعدد هم :4جدول 

O-Si Ca-O Si-O فعالستیز شهینام ش عالفستیز شهیش ترکیب شیمیایی 

33/1 79/5 4 50CaO-250SiO 50-BAD 

5/1 52/5 4 40CaO-260SiO 60-BAD 
 

 زنپلزن و غیرهای پلبررسی توزیع اکسیژن -3-2-2

ترتیب برابر به 50CaO-250SiOفعال زن برای ترکیب شیشه زیستزن و غیرپلهای پلشده، توزیع اکسیژنمطابق محاسبات انجام
باشد که این مقادیر در درصد می 4۹و  51ترتیب برابر با به 40CaO-260SiOفعال درصد و برای ترکیب شیشه زیست ۶۶و  34با 

فعال، پیوندهای های زیستدر ترکیب شیمیایی شیشه CaOشود. طبق نتایج مذکور، با افزایش مقدار پ( مشاهده می-الف 4شکل )
Si-O-Si و با قرارگیری شده  شکستهCaO  در ترکیب، به پیوندهایSi-O-Ca-O-Si بودن ترشوند. همچنین ضعیفتبدیل می 

 شود. ضمن اینکه شبکه سیلیکاتی شیشهفعال میشدن ساختار شیشه زیست، منجر به ضعیفSi-Oنسبت به پیوند  Ca-Oپیوندهای 
بر این، طبق شود. علاوهتر ساختار میسبب تضیف بیش CaOو دهد ، انسجام خود را از دست میCaOفعال با اضافه شدن زیست

فعال، منجر به ایجاد شبکه در ترکیب شیمیایی شیشه زیست CaO(، حضور مقادیر بالاتر 4شده در شکل )دادهشبکه سیلیکاتی نشان
به دست آمده، ترکیب شیشه اساس نتایج گردد. برمی CaOتر فعال با مقدار کمتری نسبت به شیشه زیستبا فضای خالی بیش

  1پذیریتری برخوردار بوده و توانایی تخریبزن، از پایداری کمتر بودن اکسیژن پلبه علت کم 50CaO-250SiOفعال زیست
 زن پلهای غیر، مقدار اکسیژنCaOتری را دارد. مطابق با گزارش حاصل از پژوهش جبراویی و همکاران، با افزایش مقدار بیش

 .[22]کند یابد که صحت نتایج حاصل از این پژوهش را تایید میافزایش می

 و تشکیل شبکه در ساختار nQ بررسی توزیع -3-2-3

 برابر است با تعداد اتم اکسیژن  nفعال است که مقدار های زیستهای ساختاری مهم در شیشهعنوان یکی از مشخصهها بهnQتوزیع 
                                                           
1 Degradation 
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و  50CaO-250SiOفعال های زیستدر ترکیب شیشه nQت( توزیع -4باشد. همچنین در شکل )متصل می Siزن که به اتم پل
40CaO-260SiO  ارائه شده است که طبق آن با افزایش مقدارCaO میزان 1فعال دو جزئی پایه سیلیکاتیدر ترکیب شیشه زیست ،
 گردد. ضمن اینکه در این پژوهش با افزایش نیز می 0Qو  2Q ،1Qیابد و منجر به افزایش میزان کاهش می 3Qو  4Qتوزیع 

ترتیب در درصدی به ۶و  1۰، 13و افزایش  3Qو  4Qدرصدی به ترتیب در توزیع  15و  14، کاهش CaOدرصد مولی مقدار  1۰
 ( نیز آورده شده است. 5گزارش شد که این مقادیر در جدول ) 0Qو  2Q ،1Qتوزیع 

 فعالر شیشه زیستد Qnدرصد توزیع  :5جدول 
4Q 3Q 2Q 1Q 0Q فعالستیز شهینام ش عالفستیز شهیش ییایمیش بیترک 

6 26 41 20 7 50CaO-250SiO 50-BAD 

20 41 28 10 1 40CaO-260SiO 60-BAD 

 
زن و پل یهاژنیاکس درصد )فعال، پ و تهای زیستشیشه Qnتوزیع  (و ب زنرپلیزن و غپل یهاژنیاکس عیتوز (الف :4شکل 

 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال های زیستدر شیشه O-Siشبکه  )، ث و جزنرپلیغ

یابد که با تعمیم پژوهش تیلوکا به نتایج فعالی افزایش می، زیست2Q، با افزایش میزان توزیع 2مطابق نتایج حاصل از پژوهش تیلوکا
  دهدتری از خود نشان میفعالی بیش، زیست50CaO-250SiOفعال توان برداشت کرد که ترکیب شیشه زیستاین پژوهش، می

 به دلیل ماهیت  2Qری از فعال با مقادیر بالاتفعالی بالاتر شیشه زیست. ذکر این نکته حائز اهمیت است که زیست[2۰]
گردد. این در حالی های سیلیکاتی میاز میان زنجیره 2Ca+های درمانی مانند ها است که منجر به عبور یونبودن آنشکلزنجیری

 تر سبب رهایش سریع 0Qتر بودن مقدار ، قادر به خروج راحت از ساختار نیستند. همچنین بیش4Qو  3Qاست که ساختارهای 
 ، به راحتی در O-Caزن بوده و در نتیجه به علت پیوند ضعیف های آن از نوع غیرپلشود زیرا تمام اکسیژنمی 4Si+ی هایون

 پذیری و رهایش تر بوده و تخریببیش 0Q، توزیع BAD-50فعال یابند که در شیشه زیستمحیط زیستی تخریب و رهایش می
 و  50CaO-250SiOفعال در شیشه زیست O-Siج( شبکه -ث-4باشد. همچنین در شکل )تر مینیز بیش 4Si+های یون

40CaO-260SiO .نمایش داده شده است 
                                                           
1 Binary silicate Bioactive glasses 
2 Tilocca 
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 ساختار بلندبرد 

 فعال، چگالی ستهای زیفعال فاقد نظم بلنددامنه هستند به همین دلیل تنها مشخصه برای ساختار بلندبرد شیشههای زیستشیشه
  40CaO-260SiOو  50CaO-250SiO فعالزیست سازی، چگالی ترکیب شیشهرو پس از انجام مراحل شبیهاینباشد. ازمیها آن

در ترکیب  CaOمحاسبه گردید. طبق نتایج مذکور، افزایش میزان  2/47 ± ۰1/۰و  ۰1/2 ± ۰/۶1( 3g/cmترتیب برابر با )به
 ، منجر به افزایش چگالی شیشه 2SiOنسبت به  CaOشده، به دلیل جرم مولی بالاتر سازیفعال شبیههای زیستشیمیایی شیشه

 گردد.می

 تعیین ضرایب خودنفوذی 

وسیله معادله انیشتین محاسبه ها را بهتوان ضرایب خود نفوذی این اتممی، Siو  Caهای جایی اتمبا استفاده از میانگین مربع جابه
 و  50CaO-250SiOفعال های زیسترا برای ترکیب شیشه Siو  Caهای جایی اتمبه( میانگین مربع جا5کرد. شکل )

40CaO-260SiO  در دماهایK 2۰۰۰  دهد.را نشان می 15۰۰و 

 
 و  K 1500 )در دمای الف 50CaO-250SiO فعالهای زیستبرای ترکیب شیشه Siو  Caهای جایی اتممیانگین مربع جابه :5شکل 

 K 2000 )و ت K 1500 )در دمای پ 40CaO-260SiOفعال های زیست، برای ترکیب شیشهK 2000 )ب

سبه کرد توان ضرایب نفوذ را محاجایی برحسب زمان، میمطابق معادله انیشتین، با استفاده از شیب نمودارهای میانگین مربع جابه
 ( قابل مشاهده است. ۶و این نتایج در جدول )

 فعالزیست ها در شیشهدنفوذی اتمضرایب خو :6جدول 

 /s)2(m SiD /s)2(m CaD 

 1500 2000 1500 2000 (K) دما

50CaO-250SiO 
14-10×4 13-10×6/1 13-10×2/1 12-10×2/2 

40CaO-260SiO 
14-10×4 13-10×8/4 12-10×4/1 11-10×902/2 

 ( نمایش داده شده است. مطابق نتایج به دست آمده، ۶همچنین لگاریتم طبیعی ضرایب خودنفوذی بر حسب معکوس زمان در شکل )
 تر بیش Siنسبت به  Caیابد. همچنین طبق نتایج، ضرایب خودنفوذی اتم ها با افزایش دما، افزایش میضرایب خودنفوذی اتم
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مرتبط  Ca-Oبودن پیوندهای توان به ضعیفرا می Caهای تر اتمتر و سریعکند. علت نفوذ راحتتر در ساختار نفوذ میاست و سریع
تر نوسان داشته باشد و در ساختار نفوذ داشته باشد. ضمن اینکه راحت Siشود در دمای یکسان، نسبت به اتم کرد زیرا که سبب می

برابر  1۹/13و  ۶/11مقدار  2۰۰۰و  K 15۰۰ایی، ضریب خودنفوذی به ترتیب در دمای در ترکیب شیمی CaOبا کاهش مقدار 
های هم نوع خود، فضای بازتری برای نفوذ در اطراف اتم Caهای علت کاهش اتمدهد که بهافزایش یافت. این نتایج نشان می

  BAD-50فعال دهد که شیشه زیستیج نشان میگردد. همچنین این نتاها تسهیل میشده در نتیجه نفوذ آنمهیا Caهای اتم
تر بوده و در ، دارای شبکه سیلیکاتی ضعیفBAD-60فعال بالاتر نسبت به شیشه زیست 2Qو  0Q ،1Qعلت وجود ساختارهای به

 کنند.تری در ساختار نفوذ میبا سهولت بیش Siهای نتیجه اتم

 
 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال های زیستلگاریتم طبیعی ضرایب خودنفوذی شیشه :6شکل 

 گیرینتیجه -4

 با استفاده از  40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال های زیستدر این پژوهش، به مطالعه خواص ترکیب شیمیایی شیشه
ذی مطالعه برد و بلندبرد و ضرایب خودنفوبرد، میانر کوتاهسازی دینامیک مولکولی پرداخته شد. همچنین به این منظور ساختاشبیه

 برد، اندازه پیوندهای بین اتمی و زاویه بین این پیوندها مورد بررسی قرار گرفت که اندازه رو، برای مطالعه ساختار کوتاهاینگردید. از

 Å ۰1۰/۰ ± ۶15/1 ،۰1۰/۰ ± 385/2بر با ترتیب برابه 50CaO-250SiOفعال برای شیشه زیست O-Oو  O-Si ،O-Caپیوندهای 

 ۶35/2 ± ۰1۰/۰و  Å ۰1/۰ ± ۶15/1 ،۰1۰/۰ ± 375/2ترتیب به 40CaO-260SiOفعال و برای شیشه زیست ۶25/2 ±۰1۰/۰و 
فعال وابسته نیست اما به ترکیب شیشه زیست Si-Oگزارش شد. ضمن اینکه، نتایج به دست آمده حاکی از آن است که اندازه پیوند 

 یابد. در ترکیب، اندازه پیوند افزایش می CaOفعال وابسته بوده و با افزایش میزان زیست به ترکیب شیشه Ca-Oاندازه پیوند 

 ۹/1۰8 ± 5/۰بر با ترتیب برابه 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال های زیستبرای شیشه O-Si-Oبر این، اندازه زاویه علاوه

درجه محاسبه گردید. همچنین مقادیر  ۶۰و  81نیز برای هر دو ترکیب برابر با  O-Ca-Oدرجه و برای اندازه زاویه  3/1۰8 ± 5/۰و 

و  4/147 ± 3/۰ترتیب برابر با به 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال های زیستبرای شیشه Si-O-Siاندازه زاویه میانگین 

 گیری شد.درجه اندازه 8/147 ± 3/۰
ها در nQزن و پلزن و غیرهای پل، توزیع اکسیژنOها نسبت به اتم آرایی اتمبرد، به محاسبه عدد همبرای مطالعه ساختار میان

آرایی اتم پرداخته شد که مطابق با نتایج به دست آمده عدد هم 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال های زیستساختار شیشه
Si  نسبت به اتمO دهنده ساختارهای چهارگوش در شبکه است. همچنین بود که نشان 4فعال برابر با در هر دو ترکیب شیشه زیست

برابر با  ترتیببه 40CaO-2SiO60و  50CaO-250SiOفعال در ترکیب شیشه زیست Oنسبت به اتم  Caآرایی اتم میانگین عدد هم
  40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال های زیستبه همین صورت برای شیشه Siنسبت به اتم  Oو برای اتم  52/5و  7۹/5
 های زن در ترکیب شیشهپلزن و غیرهای پلگزارش شد. ضمن اینکه طبق نتایج، توزیع اکسیژن 5/1و  33/1ترتیب برابر با به

  nQبر این توزیع زن محاسبه شد. علاوهدرصد برای اکسیژن پل 51و  34ترتیب به 40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOال فعزیست
 درصد و برای ترکیب شیشه  ۶و  2۶، 41، 2۰، 7برابر با  4Qتا  0Qبه ترتیب برای  50CaO-250SiOفعال در ترکیب شیشه زیست
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دهنده این است که گیری شد که نشاندرصد اندازه 2۰و  41، 28، 1۰، 1به همین صورت برابر با  40CaO-260SiOفعال زیست
 ، 0Qو  2Q ،1Qتر زن در ساختار خود و داشتن توزیع بیشبه علت کمبود اکسیژن پل 50CaO-250SiOفعال شیشه زیست

 دهد.تری از خود نشان میپذیری بیشتخریب
های ها پرداخته شد که برای شیشهفعال، تنها به چگالی آنهای زیستعلت ساختار نامنظم شیشهبه برای مطالعه ساختار بلندبرد

گزارش  2/47 ± ۰1/۰و  3g/cm ۰1/2 ± ۰/۶1ترتیب برابر با به K 3۰۰در دمای  40CaO-260SiOو  50CaO-250SiOفعال زیست
تر از بیش 40CaO-260SiOفعال در شیشه زیست Caگردید. بنابراین طبق نتایج حاصل از این پژوهش، ضریب خودنفوذی اتم 

و به تبع آن افزایش  Caاست که این امر منجر به توانایی بالاتر شیشه مذکور در رهایش یون  50CaO-250SiOفعال شیشه زیست
 گردد.بر روی سطح شیشه می آپاتایتنرخ تشکیل هیدروکسی
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Abstract: Bioactive glasses (BGs) have been considered as one of the important materials in medical 

and tissue engineering (TE) applications. Understanding the structure of BGs is very important factor 

for predicting their properties, hence molecular dynamics (MD) simulation is a suitable method to 

investigate the properties of BGs along with experimental investigations. Therefore, in this study, the 

short-range, medium-range and long-range structures of 50SiO2-50CaO and 60SiO2-40CaO bioactive 

glasses were studied using MD simulation, and the self-diffusion coefficients were also calculate using 

the mean square displacement (MSD) of atoms. To study the short-range structure, the bond length  

of Si-O, Ca-O and O-O bonds of 50SiO2-50CaO BG were investigated and reported 1.615 ± 0.010,  

2.385 ± 0.010 and 2.625 ± 0.010, respectively. Meanwhile, 1.615 ± 0.010, 2.375 ± 0.010 and  

2.635 ± 0.010 were reported for 60SiO2-40CaO BG, respectively. To study the medium-range structure, 

the coordination number (CN) of atoms, the distribution of bridging and non-bridging oxygens (NBO), 

and the distribution of Qn were studied and their relationship with bioactivity was investigated. 

Additionally, the density of BGs was investigated and 2.47 ± 0.01 g/cm3 and 2.61 ± 0.01 g/cm3 were 

reported for 50SiO2-50CaO and 60SiO2-40CaO, respectively. Moreover, the self-diffusion coefficients 

(SDCs) of atoms were investigated at 1500 and 2000 0K temperatures and results indicated that SDC of 

atoms increase with increasing the temperature. The results for the short-range structure were validated 

using the previous reports, and the bioactivity of 50SiO2-50CaO and 60SiO2-40CaO were compared 

with each other. It was found that 50SiO2 -50CaO BG is more degradable and 60SiO2-40CaO had more 

hydroxyapatite (HA) formation capability. Eventually, considering the aforementioned properties, these 

two BGs can be used in TE applications. 

 
Keywords: Bioactive glasses (BGs), Molecular dynamics (MD) simulation, Bridging (BO) and non-

bridging oxygens (NBO), Bond length and angle, Distribution of Qn, Self-diffusion coefficients (SDCs). 
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