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: هلاقم 	 ناونع
2883	 نیراموک 	 هنادگنرزا 	 هدافتسا 	 اب 	 گنر 	 هب 	 هدش 	 ساسح 	 یدشروخ 	 یاه 	 لولس 	 یتابساحم 	 یسررب

: راشتنا 	 لحم
(1389 :	 لاس 	) یتخوس 	 لیپ 	 شیامه 	 نیمراهچ

7 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
تعنص 	و	 ملع 	 هاگشناد 	 دشرا 	 یسانشراک 	 یوجشناد 	-	 یگنهرس 	 یباجتسم 	 نینبلا 	 ما

تعنص 	و	 ملع 	 هاگشناد 	 رایشناد 	-	 هداز 	 نایمشاه 	 دیجمدیس

تعنص 	و	 ملع 	 هاگشناد 	 دشرا 	 یسانشراک 	 یوجشناد 	-	 یسکساو 	 یمیقم 	 یضترم

: هلاقم 	 هصلاخ
طسوت 	 گنر 	 هب 	 هدش 	 ساسح 	 یدیشروخ 	 یاه 	 لس 	 رد 	 هدنریذپ 	 ناونع 	 هب 	CN هورگود 	 اب 	NKX-2883	 نیراموک 	 گنر 	 ینورتکلا 	 راتخاس 	،	 هسدنه
فلتخم 	 یاه 	 هیاپ 	 هعومجم 	 اب TD-DFT شور 	 هلیسوب 	 ینورتکلا 	 یبذج 	 فیط 	. تسا 	 هتفرگ 	 رارق 	 یسرربو 	 هعلاطم 	 دروم 	 یتابساحم 	 یاه 	 شور

فیط 	 هبساحم 	 یارب 	B3LYP زا 	 رت 	 بسانم MPW1PW91	وPBE1PBE	 یاه 	 هیاپ 	 هعومجم 	 هک 	 داد 	 ناشن TD-DFT جیاتن 	. تسا 	 هدش 	 یسررب
رگیدو 	 ینورتکلا 	 راتخاس 	 هسدنه 	 یور 	 للاح 	 هک 	 ییاجنآ 	 زا 	. تسا 	 هدش 	 لصاح 	 یبرجت 	 جیاتن 	 اب 	 یرتشیب 	 قباطت .	و	 دنشاب 	 یم 	 ینورتکلا 	 یبذج
یاهزارت 	 یسررب 	 یارب 	. تسا 	 هتفرگ 	 رارق 	 یسررب 	 دروم 	CPCM شور 	 اب 	 للاح 	 تارثا 	 عوضوم 	 نیا 	 مهف 	 یارب 	 دراذگیم 	 رثا 	 لوکلوم 	 تایصوصخ

. تسا 	 هدش 	 هتفرگ 	 راکب NBO زیلانآ 	 للاح 	و	 یزاگ 	 یاه 	 طیحم 	 رد 	 ومول 	و	 وموه 	 یژرنا

: یدیلک 	 تاملک
نیراموک 	 گنر ، نامز 	 هب 	 هتسباو 	 لاگچ 	 عبات 	 تابساحم 	، یلاگچ 	 هتیسناد 	 عبات 	 تابساحم 	، گنر 	 هب 	 هدشساسح 	 یدیشروخ 	 یاهلس

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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