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Abstract 

Introduction: Bioactive glasses are highly valuable in orthopedic therapeutic 

applications due to their inherent bioactive properties, ability to stimulate tissue 

regeneration, and enhancement of the healing process. 

Methods: In this study 50P2O5–50CaO calcium phosphate bioactive glass 

was synthesized by melt-quenching method, and molecular dynamic simulation 

was used to evaluate properties. The structural and mechanical properties were 

analyzed using computational techniques (LAMMPS). 

Findings: The results showed that the P–O bond lengths were 1.47 Å, and 1.65 

Å, the O–O bond length was 2.53 Å, and the Ca–O was 2.39 Å. The O-P-O, P-

O-P, and Ca–O–Ca bond angles were measured at 160°, 110.1°, and 80°, 

respectively, and the O-Ca-O bond was measured at 60°, and 90°. The calcium 

(Ca) diffusion coefficient in 1500K, 2000K, and 2500K was 3.33 × 10⁻16  m²/s, 

5 × 10⁻16 m²/s, and 1.66 × 10⁻14 m²/s, and for phosphorus (P) was 3.33 × 10⁻16 

m²/s,  1.66 × 10⁻14 m²/s,  and 5 × 10⁻16 m²/s, respectively. The study of the mid-

range structure of bioactive glass indicated that the ratio of bridging and non-

bridging oxygens were 28.47%, and 71.53%, and the average number of 

arrangement for Ca and P atoms at cut-off radius of 3.0 Å, and 2.0 Å, were 4.25, 

and 3.7, and the density was measured as 2.13 g/cm3. The low percentage of 

bridging oxygens (28.47) in the simulated bioactive glass indicates a low 

network connection, a higher rate of glass network degradation, and the release 

of ions from its surface, which makes it possible to use it in orthopedic 

applications. 
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Extended Abstract 
Introduction: 
Bioceramics such as zirconia and alumina have 

received much attention in medical applications 

due to their special properties such as suitable 

mechanical strength, high biocompatibility, and 

the ability to bond with surrounding tissue as 

dental implants and artificial joints (1-3). Also, 

bioactive glasses are a group of bioceramics 

with the ability to stimulate the process of bone 

tissue repair, which have been investigated by 

forming a hydroxyapatite layer on their surface 

after immersion in a simulated body solution 

and bonding with the surrounding bone tissue 

as one of the most widely used biomaterials in 

wound healing, dentistry and bone tissue 

engineering (4-6). Silicate-based (9,10) borate-

based (7,11), and phosphate-based bioactive 

glasses (8,11) have been studied, and according 

to the results, a higher dissolution rate and a 

faster release of ions from the surface of 

phosphate-based bioactive glasses than silicate-

based bioactive glasses were reported (12). In 

addition, the dissolution mechanism of 

phosphate-based bioactive glasses with a 

chemical composition very similar to the bone 

mineral phase is based on the hydrolysis of the 

P-O-P bonds in them, and the dissolution rate 

of bioactive glasses after being immersed in a 

simulated solution is dependent on the amount 

P2O5 in their chemical composition (5). 

Meanwhile, phosphate-based bioactive glasses, 

in addition to being used in bone tissue 

engineering therapeutic applications, have also 

been investigated and used due to their potential 

biological properties in repairing soft tissues 

such as ligaments and muscles (13). It is 

important to mention that improved mechanical 

strength, high bioactivity, and non-cytotoxicity 

have been reported in phosphate-based 

bioactive glasses with a chemical composition 

of 50P2O5–50CaO (14,15).  

Molecular dynamics simulation, while 

providing valuable information on the structure 

and properties of biological materials, is one of 

the effective methods in investigating and 

understanding the amorphous structure of 

bioactive glasses (16-19). Also, in molecular 

dynamics simulation, by integrating Newton's 

second law and Verlet's velocity algorithm, the 

position between atoms can be studied and 

calculated at each time step (20). The 

possibility of studying the relationship between 

the structure and properties of materials in 

detail leads to an improvement in the rate of 

reduction in the cost of studies and a better 

understanding of the structures (21-23). 

Therefore, in this research, the molecular 

dynamics simulation of 50P2O5–50CaO 

calcium phosphate bioactive glass synthesized 

by the melt-quenching method was carried out 

using LAMMPS software. Its short- and 

medium-range structure was determined by 

analyzing the size of interatomic bonds, the 

angles between the bonds, the percentage of 

bridging and non-bridging oxygens, the 

coordination number of phosphorus and 

oxygen atoms, and the penetration and density 

coefficients. 

Materials and Methods 

In this study, the melt-quenching method was 

employed to investigate the chemical 

composition of 50P2O5–50CaO calcium 

phosphate bioactive glass utilizing LAMMPS 

software, along with the Coulomb long-range 

force field and the Born-mayer-huggins short-

range force field. Also, to simulate the 

synthesized bioactive glass via the melt-

quenching method, the simulation box was 

heated to a temperature of 5000 K and 

subsequently cooled rapidly to 300 K to achieve 

the glass structure. Furthermore, a structural 

analysis of the bioactive glass was conducted 

using radial and angular distribution functions, 

average mean squared displacement of atoms, 

and diffusion coefficients. Additionally, the 

ratio of bridging to non-bridging oxygens and 

phosphorus coefficients was determined based 

on the atomic count. 

Findings and Discussion 

Fluctuations observed before the application of 

the large focal ring in the results of temperature 

changes over time suggest that the structure of 

the simulated bioactive glass was not in 

equilibrium. However, following the 

application, the fluctuations decreased 

significantly after 1.2 nanoseconds, suggesting 

that an equilibrium structure was achieved. 

Also, four peaks are observable in the pair 

distribution function: for the P-O bond, the 

peaks are located at 1.47 and 1.65 Å; for the Ca-

O bond at 2.29 Å; 56 and for the Ca-P bond at 

a distance of 3.70 Å. Additionally, peaks for the 

P-P and O-O bonds are 57 observed at 3.25 and 

2.53 Å, respectively, with the presence of two 

peaks attributed to the structure of the PO4 

molecule, which possesses a double bond that 
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is shorter than other P-O bonds. Besides, the 

values for the P-P, Ca-Ca, and Ca-P bonds are 

less significant as these bonds are not directly 

present in oxide structures, with an oxygen 

atom separating them. According to the 

analysis of the angular distribution function and 

the radial distribution function, the sizes of the 

P-O bonds were reported to be 1.47 and 1.65 Å, 

while the O-O and Ca-O bonds were measured 

at 2.53 and 2.29 Å, respectively. The angles of 

O-P-O, P-O-P, and Ca-O-Ca were measured at 

160°, 110°, and 80°, respectively, and the O-

Ca-O angle was measured at 60° and 90°. 

Notably, there is no distinct peak for the Ca-O-

P angle due to the absence of specific bonds, 

which depend on the composition and 

arrangement of the atoms. Generally, most 

angles fall within the range of 130° to 160°. The 

total radial distribution function results further 

indicate structural order at atomic intervals, 

with irregularities at intervals of 3.0 Å. 

Additionally, based on the slope values from 

the mean square displacement graphs and the 

Einstein equation, the diffusion coefficient of 

calcium at temperatures of 1500, 2000, and 

2500 K was calculated to be 3.33 × 10-16 m²/s, 

5 × 10-16 m²/s, and 1.66 × 10-14 m²/s, 

respectively. For phosphorus atoms at the same 

temperatures, the coefficients were 3.33 × 10-16 

m²/s, 1.66 × 10-16 m²/s, and 5.33 × 10-16 m²/s. 

The ratio of bridging and non-bridging oxygens 

was measured at 28.47% and 71.53%, 

respectively, with a cut-off radius of 2.0 Å. The 

ratios of P-atoms to one another were reported 

at 0%, 0.65%, 7.42%, 13.87%, and 78.06% for 

compound numbers 0, 1, 2, 3, and 4, 

respectively. Furthermore, the average 

coordination numbers for the calcium and 

phosphorus atoms were calculated at the cut-off 

radius of 2.0 and 3.0 Å, yielding values of 3.7 

and 4.25, respectively. The bioactive glass 

density of 50P2O5–50CaO was measured at 

2.13 g/cm³ at a temperature of 300 K, indicating 

that the cooling rate of the glass can influence 

the compound density, with higher cooling 

rates resulting in lower density. 

Conclusion 

The structure of 50P2O5–50CaO calcium 

phosphate bioactive glass was investigated 

using molecular dynamics simulations. The 

results indicated a low structural correlation, 

which was attributed to the ratio of bridging and 

non-bridging oxygens, facilitating a more rapid 

release of ions from the glass surface. 

Moreover, the calculated diffusion coefficients 

showed that the increased diffusion rate of 

calcium atoms led to a faster release of 

phosphorus atoms from the structure. This 

behavior highlights the potential of the studied 

bioactive glass for orthopedic applications. 
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 های کلیدی:واژه
 فسفاتی کلسیمفعال شیشه زیست

CaO00-5O2P00سازی دینامیک ، شبیه
ار زن، ساختزن و غیر پلمولکولی، اکسیژن پل

 شکل، اندازه و زاویه پیوند.بی

 چکیده

فعال به دلیل داشتن خواص زیستی بالقوه در تحریک رشد بافت سخت و بهبود روند ترمیم های زیستشیشه :مقدمه

 آن، در کاربردهای درمانی ارتوپدی بسیار ارزشمند هستند. 

به روش  CaO00-5O2P00 فسفاتی کلسیم فعالزیست افزار لمپس، شیشهدر این پژوهش با استفاده از نرم :روش

 یابی بررسی شد.های مشخصهآن، توسط آزمون بردمیان و بردساختارکوتاهسازی گردید و ی، شبیهدینامیک مولکول

به ترتیب  Ca-Oو  O-Oو برای پیوندهای  20/1و  74/1 (Å)برابر با  P-Oپیوند نتایج، اندازه  طبق :هایافته

، 120˚به ترتیب برابر با  Ca-O-Caو  O-P-O ،P-O-Pگزارش شد و زوایای  28/2و  02/2 (Å)برابر با 
، 1000گیری گردید. ضرایب نفوذ در دماهای اندازه 80˚و  20˚برابر با  O-Ca-Oو برای زاویه  90˚و  1/110˚

برابر  Pو برای اتم  22/1×10-17 و 10-12×22/2 ،10-12×0( m²/sبه ترتیب برابر با ) Caبرای اتم  2000و  2000
فعال، حاکی شیشه زیست بردمیانمطالعه ساختار محاسبه شد.  22/0×10-12و 10-12×22/2 ،10-12×22/1( m²/sبا )
 و  Caهای آرایی اتمدرصد و میانگین عدد هم 02/41و  74/29 زن برابر بازن و غیر پلهای پلنسبت اکسیژناز 

P به ترتیب در شعاع قطع(Å) 0/2  با  برابر فعالزیست بود و چگالی شیشه 4/2و  20/7برابر با  0/2و(3g/cm) 
  گیری گردید.اندازه 12/2

سازی شده حاکی از اتصال شبکه فعال شبیه( در شیشه زیست74/29زن )های پلدرصد پایین اکسیژن :گیرینتیجه

ها از سطح آن است که امکان استفاده از آن را در کاربردهای پایین، نرخ بالاتر تخریب شبکه شیشه و رهایش یون
 کند. ارتوپدی فراهم می

 

 

   مغنیان امیرحسین ول:ونویسنده مس* 

 ، قزوین، ایران(ره)، دانشگاه بین المللی امام خمینی مهندسی مواد گروه دانشیار، نشانی:

   تلفن:

  moghanian@eng.ikiu.ac.ir پست الکترونیکی:

 

 مواد نوینی نامه علمی پژوهشفص

 

 15،شماره  31سال  ، 3041پاییز 

 

https://doi.org/10.71905/jnm.2025.1202166
mailto:moghanian@eng.ikiu.ac.ir


  CaO05-5O2P05 فسفاتی کلسیم فعالزیست شیشه در زنپل غیر و زنپل هایاکسیژن نسبت و پیوندی زاویه خودنفوذی، ضریب بررسی

 0                                                                                                                                 (05) 20؛ 2051 .مواد نوین–ی نامه علمی پژوهشفص

  مهدمق
 تندلیل داشبه  ،مانند زیرکونیا و آلومینا های زیستیسرامیک

ازگاری ساستحکام مکانیکی مناسب، زیست ای نظیرخواص ویژه
به عنوان  ،1با بافت اطراف کاشتنیبالا و توانایی برقراری پیوند 

کاربردهای پزشکی  دندانی و مفاصل مصنوعی در هاییکاشتن
های شیشه همچنین. (2-1) اندبسیار مورد توجه قرار گرفته

 تحریکقابلیت با های زیستی ، گروهی از سرامیک2فعالزیست
ک لایه تشکیل یهستند که با های استخوانی بافت در روند ترمیم

وری در بر روی سطح خود پس از غوطه 2یتاآپاتهیدروکسی
دن و برقراری پیوند با بافت استخوانی سازی شده بمحلول شبیه

 پزشکی،زیستی پرکاربرد در دندان مواد اطراف، به عنوان یکی از
 .(2-7) اندبررسی شده 7ترمیم زخم و مهندسی بافت استخوان

، (10,8) 0یسیلیکات پایهفعال های زیستشیشهضمن اینکه، 
در مطالعات بسیاری مورد ، (11,9)4 یو فسفات (11,4) 2یبورات

سرعت ها، طبق نتایج حاصل از آنکه اند مطالعه قرار گرفته
های شیشه از سطح هایون تررهایش سریعو  بالاتر حلالیت
 پایه فعالهای زیستفسفاتی نسبت به شیشهپایه فعال زیست

حلالیت  علاوه بر این، سازوکار. (12)گزارش گردید  یسیلیکات
سیار ترکیب شیمیایی ببا  فسفاتیپایه فعال های زیستشیشه

 P-O-Pپیوندهای  9بر اساس آبکافت ،مشابه فاز معدنی استخوان
پس از فعال های زیستنرخ حلالیت شیشه و ها استدر آن

 5O2Pبه مقدار وابسته ، سازی شده بدنقرارگیری در محلول شبیه

. این در حالی است که (0) دباشها میدر ترکیب شیمیایی آن
علاوه بر استفاده در  فسفاتیپایه فعال های زیستشیشه

، به دلیل داشتن مهندسی بافت استخوان کاربردهای درمانی
ضله رباط و ع نظیرهای نرم بافت خواص زیستی بالقوه در ترمیم

. ذکر این نکته حائز (12) اندنیز مورد بررسی و استفاده قرار گرفته
الا و عدم فعالی ب، زیستبهبود استحکام مکانیکیاهمیت است که 

ا ترکیب ب فسفاتی پایه فعالزیست هایشیشهدر  سمیت سلولی
 .(10-17) گزارش شده است CaO00-5O2P00 شیمیایی

از  ارزشمندیاطلاعات ضمن ارائه ، 8سازی دینامیک مولکولیشبیه
های موثر در بررسی زیستی، یکی از روشساختار و خواص مواد 

-12) باشدمیفعال های زیستشیشه 10شکلبیدرک ساختار  و
 

1 Implant 
2 Bioactive glasses 

3 Hydroxyapatite 

4 Bone tissue engineering 

5 Silicate-based bioactive glass 

6 Borate-based bioactive glass 

7 Phosphate-based bioactive glass 

8 Hydrolysis 

9 Molecular dynamics simulation 

10 Amorphous 

11 Newton’s law of motion 

12 Verlet velocity algorithm 

گیری سازی دینامیک مولکولی، با انتگرالدر شبیه. همچنین (18
، موقعیت بین 12سرعت ورلت و الگوریتم11 نیوتوندوم از قانون 

با این  (20)ها در هر گام زمانی قابل بررسی و محاسبه است اتم
 12 های تجربی در اکثر مواقع مبتنی بر آزمون وخطاوجود، روش

وش به عنوان یک ر سازی دینامیک مولکولیشبیه و روش هستند
، ضمن امکان مطالعه دقیق های تجربیمناسب در کنار آزمایش

بهبود سرعت، کاهش  منجر به مواد،ارتباط بین ساختار و خواص 
از این . (22-21) گرددمی هاتارو درک بهتر ساخمطالعات هزینه 

 شیشه یدینامیک مولکول سازیشبیه ،رو در این پژوهش
روش  سنتز شده به CaO00-5O2P00 فسفاتی کلسیم فعالزیست
ضمن انجام گردید.  10افزار لمپسنرماستفاده از  ، با17آبدهی-ذوبی

ین اندازه پیوندهای بآن، توسط  بردمیان و بردساختارکوتاهاینکه 
و غیر  12زنهای پلاتمی، زاویه بین پیوندها، درصد اکسیژن

 18ذهای فسفر و اکسیژن، ضرایب نفواتم 19آرایی، عدد هم14زنپل
ین ا حاصل ازنتایج  ،سنجیشد و برای صحت بررسیو چگالی 

 .گردیدپژوهش با مقادیر نتایج تجربی مقایسه 

 هاروش

 میدان نیروی بین اتمی

ی، های دینامیک مولکولسازیدر شبیه مورد استفاده میدان نیروی

یروی میدان ن حاصل از آن دارد ودر دقت نتایج تاثیر بسیار زیادی 

سازی دینامیک شبیهدر  ای،به طور گسترده 20هاگین-مایر-بورن

 هکفعال مورد استفاده قرار گرفته است های زیستمولکولی شیشه

. (24-27)است  ردیدهتایید گنتایج تجربی  توسطنتایج آن 

استفاده در مورد معادله کلی میدان نیروی  ،(1رابطه )همچنین در 

 .ارائه شده استاین پژوهش 

 𝑈𝑖𝑗(𝑟) =  
𝑞𝑖𝑞𝑗

𝑟𝑖𝑗
+ 𝐴𝑖𝑗 𝑒𝑥𝑝(−𝐵𝑖𝑗𝑟𝑖𝑗) −

𝐶𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
6             (1)  

 A ،Bفاصله بین دو اتم و  rبار الکتریکی اتمی،  qدر این رابطه، 

بق که ط دنباشهگزین می-مایر-ضرایب میدان نیروی بورن Cو 

، تعاملات 21تعاملات بلندبرد کولنی تا سوم حاکی ازجمله اول  آن

13 Trial and error 

14 Melting-quenching method 
15 Lammps (large-scale atomic/molecular massively 

parallel simulator) 
16 Bridging oxygen 
17 non-bridging oxygen 
18 Coordination number 
19 Diffusion coefficient 
20 Born-mayer-huggins 

21 Long-range coulomb 
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ضمن اینکه در جدول . است 2و واندروالس 1کووالانسی بردکوتاه

 ارائه شدههگزین -مایر-مقدار ضرایب میدان نیروی بورن(، 1)

نیز، به منظور  و همکاران 2سون در مطالعهاست که این مقادیر 

 (.27) است هسازی دینامیک مولکولی مورد استفاده قرار گرفتشبیه

 ین و بارهای یونیاگه-مایر-مقادیر ثوابت میدان نیروی بورن -2جدول 

 ijA (1/Å)ijB )6(eV.ÅijC(eV) پیوند اتمی

Ca-Ca 01/228141 20/2 27/7 

Ca-O 22/419099 02/2 24/9 

Ca-P 42/127090 00/12 0/0 

O-O 22/1784087 99/0 20/14 

O-P 22/1974 70/2 0/0 

P-P 0/0 0/0 0/0 

qo:-2                             qp:+0                                           qCa:+2  

 سازی دینامیک مولکولیروش شبیه

ه کمک ب فعالشیشه زیست سازی دینامیک مولکولیشبیهبرای 
 اتم 827 اتم کلسیم، 102شامل  اتم 1701، از افزار لمپسنرم

ها به منظور استفاده گردید که اتم فسفراتم  211اکسیژن و 
فعال شیشه زیست شیمیایی ترکیبتشکیل درست 

CaO00-5O2P00 ، با ابعاد سازیشبیهدر جعبه (Å) 0/21  قرار
-محاسبه نیروهای کولن از روش ذره به منظور همچنین، د.نگرفت

و برای کاهش زمان  10-2با خطای نسبی 7 مش-ذره ذره
ری گیانتگرال برای و استفاده شد 0/10 (Å)محاسبات، شعاع قطع 
سنتز ضمن اینکه،  .گردیداعمال  1 (fs)عددی، گام زمانی 

 فسفاتی کلسیمفعال سازی شده شیشه زیستشبیه
CaO00-5O2P00 جعبه ، با قرارگیری آبدهی-به روش ذوبی
تحت هنگرد  200( K)در دمای  0 (ps)سازی شده به مدت شبیه

تعادل در این دما  و ایجاد 0کانونی )دما، حجم و تعداد ذره ثابت(
به منظور ذوب  مذکور پس از فرآیندعلاوه بر این . انجام شد
 100 (ps)به مدت  0000( K)تا  200 (K)مذاب از دمای ساختار، 

 نیروی وها بین اتم و با کاهش واکنش گرفت تحت حرارت قرار
بدهی آ فرآیند همچنین،. گردیدهمگن  ساختار ،هاآنجنبشی بالای 

تا  1 (K/ps)سازی با سرعت جعبه شبیه کاهش دما در ساختار با
 در ساختار از طریق و چگالی تعادلی انجام شد 2000 (K)دمای 

هنگرد کانونی بزرگ )دما، فشار و تعداد ذره  قرارگیری آن تحت
 .گردیدحاصل  100( ps)به مدت  1 (bar)اعمال فشار  و2 ثابت(

( K/ps)سازی با سرعت جعبه شبیه ،پس از این مرحله ضمن اینکه

 
1 Short-range Covalent 

2 Van der waals 

3 Sun 
4 Particle-particle particle-mesh 

5 NVT (canonical ensemble) 

6 NPT (isothermal-isobaric ensemble) 

7 NVE (micro-canonical ensemble) 

ساختار به منظور سرد شد و  1 (bar)و فشار  200 (K)تا دمای  1
ه بیابی، های مشخصهه تعادل نهایی و انجام آزموندستیابی ب

به ترتیب تحت هنگردهای کانونی  100و  100 ،00 (ps)مدت 
 4بزرگ، کانونی و کانونی کوچک ) حجم، انرژی و تعداد ذره ثابت(

 قرار گرفت.

 یابیروش مشخصه

فعال برد ساختار شیشه زیستبرد و میانبرای مطالعه ساختارکوتاه
سازی شده، از تابع توزیع شبیه CaO00-5O2P00 فسفاتی کلسیم
استفاده  10ایو تابع توزیع زاویه 8، تابع توزیع پیوندی9شعاعی
روش میانگین مربع  از طریق هااتم11 و ضرایب خودنفوذیگردید 

به عبارت  شد. ( محاسبه(2رابطه )) 12جایی با معادله انیشتینجابه
12 یجایمیانگین مربع جابه ( با شیب منحنی2رابطه )دیگر، طبق 

. گیری گردیداندازهها بر حسب زمان، ضرایب خودنفوذی اتم
زن های پلمقدار و درصد اکسیژن، هاآرایی اتمعدد همهمچنین، 
مقدار  وها آرایی آناعداد هم ،های فسفرتعداد اتم، زنو غیر پل

 فعال محاسبه شد.زیست چگالی شیشه

(2)                                    lim
𝑡→∞

𝑑〈|𝑟(𝑡)−𝑟(𝑡0)|2〉

𝑑𝑡
= 6𝐷  

 نتایج

 بررسی میدان نیرو
شیشه سازی شده شبیهالف( نمایی از ساختار -1در شکل )

ارائه شده است که  CaO00-5O2P00 فسفاتی کلسیمفعال زیست
های های کلسیم، فسفر و اکسیژن به ترتیب با رنگدر آن، اتم

8 Radial distribution function 

9 Pair distribution function 

10 Angular distribution function 

11 Self-diffusion 

12 Enistein’s equation 

13 Mean square displacement 
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ها اند و نسبت اندازه بین اتمبنفش و قرمز نمایش داده شدهسبز، 
ب( و بررسی نوسانات -1همچنین طبق شکل ) رعایت شده است.

ز اعمال فعال تا قبل اسازی شده شیشه زیستساختار شبیه دمایی،

هنگرد کانونی بزرگ در حالت تعادلی نبود و پس از اعمال آن، با 
، رسیدن ساختار 2/1 (ns) کاهش قابل ملاحظه نوسانات پس از

 به یک حالت تعادلی تایید گردید.

 
 سازی.تغییرات دما در طول فرآیند شبیه -، بCaO05-5O2P05فسفاتی  فعال کلسیمشیشه زیست ساختار -الف -2شکل 

 بردساختار کوتاهتعیین 

ن شد وسیله تابع توزیع پیوندی تعییها به اندازه پیوندهای بین اتم
های پیوند در فواصل مختلف به دور و احتمال یافتن یکی از اتم

 )الف و ب-2اتم دیگر پیوند بررسی گردید که نتایج آن در شکل )
الف(، چهار پیک به ترتیب برای -2ارائه شده است. طبق شکل )

در  Ca-O، برای پیوند 20/1و  74/1 (Å)در مقادیر  P-Oپیوند 
(Å) 28/2 برای پیوند ،Ca-P  در فاصله(Å) 40/2  قابل مشاهده

-Oو  P-Pب(، یک پیک برای پیوند -2است. همچنین در شکل )

O  در مقدار به ترتیب(Å) 20/2  گزارش گردید و وجود  02/2و
است که دارای یک پیوند  4POدو پیک، به علت ساختار مولکول 

است. ضمن اینکه،  P-Oهای تر از سایر پیوندیونی دوگانه کوتاه
ها عدم حضور آن، به دلیل Ca-Pو  P-P ،Ca-Caمقادیر پیوندهای 

به صورت مستقیم در ساختارهای اکسیدی، اهمیت چندانی ندارند 
ها یک اتم اکسیژن قرار دارد. علاوه بر این، در مطالعه و بین آن
فعال با استفاده از دینامیک و همکاران شیشه زیست 1سوزوکی

مقادیر  P-Oسازی شد و اندازه پیوند برای پیوند مولکولی شبیه
(Å) 74/1  و برای  08/1وP-P  وO-O  به ترتیب(Å) 20/2  و

و 2 . همچنین در پژوهش توسط گوج(29) گزارش گردید 02/2
به ترتیب  P-Oو  Ca-Oهمکاران، اندازه پیوند برای پیوندهای 

محاسبه شد و در پژوهشی  782/1-784/1و  720/2 (Å)برابر با 
تعیین گردید  27/72-1/1 (Å)در محدوده  O-Pدیگر اندازه پیوند 

و  2نتایج حاصل از مطالعه هونگضمن اینکه، طبق  .(28)
به صورت میانگین در  Ca-Oهمکاران، اندازه پیوند برای پیوند 

این در حالی  .(20)گیری شد اندازه 20/20-2/2 (Å)محدوده 
 

1 Suzuki 

2 Guj 

3 Hong 

4 Fan 

Ca-و همکاران، وابستگی اندازه پیوند 7 در مطالعه فاناست که 

O د و مقدار سازی شده تایید گردیبه ترکیب شیمیایی ساختار شبیه
. علاوه بر (21) گزارش شد 204/2تا  28/2 (Å)آن در محدوده 

 برابر با O-P، اندازه پیوند برای پیوند 0این، در پژوهش اسمیت

(Å) 2/1  و برای پیوندهای  0/1وP-P  وO-O  به ترتیب برابر با
(Å) 82/2  (22)محاسبه گردید  2به وسیله پراش نوترونی 01/2و. 

ج و د( احتمال وجود یک مقدار زاویه مشخص بین  -2در شکل )
، ای قابل بررسی است که طبق آندو پیوند طبق تابع توزیع زاویه

به  Ca-O-Caو  O-P-O ،P-O-Pهای یک پیک برای منحنی
 80˚و دو پیک در زوایای  90˚و   120˚، 1/110˚ترتیب در زوایای 

و در تطابق با نتایج  گزارش گردید O-Ca-Oبرای زاویه   20˚و 
. همچنین، پیک (21) حاصل از پژوهش فان و همکاران است

 ها به ترکیببه دلیل وابستگی آن Ca-O-Pواضحی برای زاویه 
ها مشاهده نگردید و به طور کلی اکثر زوایا و نحوه توزیع این اتم

اند. ضمن اینکه در مطالعه قرار گرفته  120˚-120˚در محدوده 
و زاویه  P-O-Pبرای پیوند  100˚-120˚اران، زاویه گوج و همک

علاوه بر این،  .(28)محاسبه شد  O-P-Oبرای پیوند  104˚-110˚
و همکاران برابر  4در پژوهش اسکینر Ca-O-Caمقدار زاویه پیوند 

و  9کورماکدر پژوهش  O-Ca-Oو مقدار زاویه پیوند  80˚با 
گزارش گردید که با نتایج حاصل از   20˚و  80˚برابر با همکاران 

 .(22)این تطابق دارد 

 

5 Smith 

6 Neutron diffraction 

7 Skiner 

8 Cormack 
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 .CaO05-5O2P05فسفاتی  فعال کلسیمشیشه زیست ایزاویه توزیع تابع -شعاعی، ج و د توزیع تابع -الف و ب -5شکل 

  بردساختار میان تعیین
 فعالشیشه زیستالف( تابع توزیع شعاعی کل -2در شکل )

نشان داده شده است که طبق  CaO00-5O2P00 فسفاتی کلسیم
 0/2 (Å)نظمی در فواصل آن، نظم ساختار در فواصل اتمی و بی

آرایی ب(، میانگین عدد هم-2تایید گردید. همچنین طبق شکل )
در شعاع  Pو برای اتم  20/7برابر با  2 (Å)در شعاع  Caبرای اتم 

(Å) 2  محاسبه شد که با قرارگیری عمق منحنی  4/2برابر باP-

O  در آن شعاع، تمام پیوندهایP-O ضمن شودرا شامل می .
آرایی وابسته به اینکه طبق مطالعات پیشین، مقادیر عدد هم

ات باشد و به صورت کلی در ترکیبفعال میترکیب شیشه زیست

و برای  7-2بین کلسیم های آرایی برای اتممختلف، عدد هم
علاوه  .(27-22)گزارش شده است  8/2-2/7های فسفر بین اتم

آرایی حاکی از توزیع ساختار مقادیر میانگین عدد همبر این، 
نزدیک باشد،  7است که هرچه این عدد به  P-Oچهاروجهی 

 تابع(، 2. در شکل )(20) پایداری ساختار چهاروجهی بیشتر است
 آراییهم عدد نسبت، آراییهم عدد میانگین، شعاعی توزیع

یشه شدر  زنپل غیر و زنپل هایاکسیژن نسبتو  فسفر هایاتم
 ارائه شده است. CaO00-5O2P00 فسفاتی کلسیمفعال زیست

 
 و زنپل هایاکسیژن نسبت -فسفر  و د هایاتم آراییهم عدد نسبت -آرایی، جهم عدد میانگین -شعاعی، ب توزیع تابع -الف -1شکل 

 .CaO05P2O5-05فسفاتی  فعال کلسیمزن در شیشه زیستپل غیر
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های فسفر حول اتماکسیژن های آرایی اتمدرصد مقادیر عدد هم

 عدد نسبتج( نشان داده شده است که طبق آن، -2در شکل )

به ترتیب  7و  2، 2، 1، 0آرایی در عدد هم فسفر هایاتم آراییهم

درصد گزارش گردید و مقادیر  02/49و  94/12، 72/4، 20/0، 0

 ها آورده شده است. ( نیز، به همراه تعداد اتم2مذکور در جدول )

 آرایی اتم فسفرتعداد و درصد هم -5جدول 
 یآرایعدد هم هاتعداد اتم آراییدرصد هم

00/0 0 0 

20/0 2 1 

72/4 22 2 

94/12 72 2 

02/49 272 7 

زن و غیر های پلد(، درصد اکسیژن-2همچنین طبق شکل )
ه فعال مورد بررسی، بزن در ترکیب شیمیایی شیشه زیستپل

((. ذکر این 2درصد محاسبه شد )جدول ) 02/41و  74/29ترتیب 
زن لزن و غیر پهای پلاکسیژن نکته حائز اهمیت است که مقادیر

های پیوندی با فسفر بررسی شده است و بر حسب تمام اکسیژن
ر این اند، دهایی که تنها با کلسیم پیوند برقرار کردهاکسیژن

و  1. ضمن اینکه در مطالعه وترال(22)گزارش بی تاثیر هستند 
زن با شعاع قطع زن و غیر پلهای پلهمکاران، نسبت اکسیژن

(Å) 9/1  علاوه بر این، به منظور (22) گیری شداندازه 0/0برابر .
زن در زن و غیر پلهای پلدرصد اکسیژن بررسی و مقایسه دقیق

نیز در نظر گرفته شد و نسبت  9/1 (Å)این پژوهش، شعاع قطع 
محاسبه گردید که  7/0زن برابر با زن به غیر پلهای پلاکسیژن

 باشد. ازنزدیک به نتایج حاصل از مطالعه وترال و همکاران می
 های پیشین، وابستگی ترکیب و چگالیاین رو با توجه به گزارش

 گردید یدزن در آن تایزن و غیر پلاکسیژن پل ساختار به نسبت
(22-24). 

 زنزن و غیر پلهای پلتعداد و درصد اکسیژن -1جدول
 اکسیژن تعداد درصد

74/29 زنپل 202   

02/41 زنغیر پل 222   

جایی وتعیین ضرایب محاسبه میانگین مربع جابه 

 نفوذ
 Caو  Pهای جایی اتمج( میانگین مربع جابه-الف-7در شکل )

 یفسفات کلسیمفعال شیشه زیستدر ترکیب شیمیایی 
CaO00-5O2P00  بررسی شده  2000و  2000، 1000در دماهای

د(، لگاریتم طبیعی ضرایب نفوذ را -0است. همچنین در شکل )
در دماهای مختلف ارائه شده است که با توجه به معادله آرنیوس، 

ز ا نتایج به صورت تقریبی خطی و مقادیر مناسبی حاصل گردید.
به  Ca هایجایی، نفوذ اتماین رو طبق نتایج میانگین مربع جابه

شود و نرخ رهایش با سرعت بالاتری انجام می Pهای نسبت اتم
 بیشتر است.فعال نیز از سطح شیشه زیست Caهای یون

 
سفاتی ف فعال کلسیمدر شیشه زیست نفوذ ضرایب طبیعی لگاریتم( د زمان، حسب بر هااتم جاییجابه مربع میانگین -ج-الف -1شکل 

CaO05-5O2P05. 
 

1 Wetherall 
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ها و معادله انیشتین، ضریب نفوذ با توجه به مقدار شیب منحنی
-12به ترتیب برابر با 2000و  2000، 1000در دماهای  Caاتم 

در دماهای  Pو برای اتم  22/1×10-17و 0×12-10، 22/2×10
-12، 22/2×10-12به ترتیب برابر با  2000و  2000، 1000

در جدول مذکور مقادیر محاسبه شد که  22/0×10-12و 22/1×10
نیز ارائه شده است و افزایش ضرایب نفوذ با افزایش دما، ( 7)

 مطابق با نتایج تجربی تایید گردید.

 دماهای مختلفضرایب نفوذ اتمی در  -0جدول 

DP (m2/s) Ln (DP) DCa (m2/s) Ln (DCa) دما (K) 

2/22×12-10 27/20-  2/22×12-10 27/20-  1000 

0×12-10 22/20-  1/22×10-10 02/27-  2000 

1/22×17-10 42/21-  0/22×17-10 12/20-  2000 

 فعالتعیین چگالی شیشه زیست

 سفاتیف کلسیمفعال شیشه زیست(، تغییرات چگالی 2در شکل )
CaO00-5O2P00  در دماهای(K) 200-2000  در طول فرآیند
این مقدار  200 (K)سازی نشان داده شده است که در دمای شبیه

محاسبه گردید. همچنین، نرخ سرد کردن  12/2 (3g/cm)برابر با 
فعال بر روی چگالی ترکیب تاثیرگذار است و با شیشه زیست

یابد و در افزایش سرعت سرد کردن، چگالی کاهش می
های سرد کردن زیاد، چگالی ترکیب به چگالی مذاب سرعت

 .(29) نزدیک خواهد بود

 
 انجام مراحل در دما حسب بر چگالی تغییرات -0شکل 

 سازی.شبیه

 گیرینتیجه
روش دینامیک و  افزار لمپسدر این پژوهش با استفاده از نرم

 CaO00-5O2P00 فسفاتی کلسیم فعالزیست ، شیشهیمولکول

 و دبرساختارکوتاهسازی گردید و آبدهی، شبیه-روش ذوبی به
ن و هاگی-مایر-آن، توسط میدان نیروی ترکیبی بورن بردمیان

یابی بررسی شد. طبق نتایج حاصل های مشخصهآزمونکولن و 
-Ca-Oو  P-O-P ،O-P-Oای، اندازه زوایای از تابع توزیع زاویه

Ca  و برای زاویه  90˚و  1/110˚ ،120˚به ترتیبO-Ca-O 
-Pمحاسبه گردید. همچنین اندازه پیوندهای   20˚و  80˚مقادیر 

O  برابر با(Å) 74/1  و برای پیوندهای  20/1وO-O  وCa-O  به
گزارش شد. ضمن اینکه، با  28/2و  01/2 (Å)ترتیب مقادیر 

د دامنه نظمی بلناستفاده از تابع توزیع شعاعی، نظم موضعی و بی

به ترتیب در شعاع  Pو  Caهای آرایی اتمتایید گردید و عدد هم
گیری شد. علاوه اندازه 4/2و  20/7برابر با  0/2و  0/2 (Å)قطع 

ابر با زن به ترتیب برزن و غیر پلهای پلبر این، نسبت اکسیژن
 فسفر برایهای آرایی اتمهای عدد همو نسبت 02/41و  74/29
درصد  02/49و  94/12، 72/4، 20/0، 0به ترتیب  7و  2، 2، 1، 0

زن، زن و غیر پلهای اکسیژن پلبود. از این رو، با بررسی نسبت
ها از همبستگی کم ساختار و تسهیل و تسریع در رهایش یون

 Caسطح آن تایید گردید. همچنین، ضرایب نفوذ اتمی برای اتم 

-12به ترتیب برابر با  2000و  1000 ،2000 (K)در دماهای 

 (K)در دماهای  Pو برای اتم  22/1×10-17و 0×12-10، 22/2×10
-12، 22/2×10-12به ترتیب برابر با  2000و  2000، 1000

محاسبه شد که این امر حاکی از نفوذ  22/0×10-12و 22/1×10
و نرخ رهایش بالاتر  Pهای نسبت به اتم Caهای راحتر اتم

 های فسفر است. به عبارت دیگر،های کلسیم نسبت به یونیون
ی هااتم با یکدیگر توسط کلسیمهای سازی اتمعدم شبکه

ها از سطح شیشه ها، منجر به تسهیل رهایش آناکسیژن
گردد. علاوه بر این، چگالی ترکیب شیمیایی شیشه فعال میزیست
گزارش  12/2 (3g/cm)برابر با  200 (K)در دمای  فعالزیست

ها گردید و تمام نتایج حاصل از این پژوهش با نتایج سایر پژوهش
راین طبق نتایج مذکور، درصد بناب سنجی شد.مقایسه و صحت

فعال ( در شیشه زیست74/29زن )های پلپایین اکسیژن
سازی شده حاکی از اتصال شبکه پایین، نرخ بالای تخریب شبیه

ها از سطح آن است که شبکه شیشه و نرخ رهایش بالاتر یون
 کند.امکان استفاده از آن را در کاربردهای ارتوپدی فراهم می

 اخلاقی پیروی از اصول اخلاق پژوهشملاحظات 
تحقیق حاضر به صورت داوطلبانه در کنندگان همکاری مشارکت

 .و با رضایت آنان بوده است

 حامی مالی
 .است هحاضر توسط نویسندگان مقاله تامین شدتحقیق  هزینه
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