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: هلاقم 	 ناونع
NBO	 لیلحت 	 شور 	 هب 	 ماپزارول 	 یوراد 	 راتخاس 	 یریذپ 	 شنکاو 	 نازیم 	و	 ینورتکلا 	 صاوخ 	 یسررب

: راشتنا 	 لحم
(1399 :	 لاس 	) تفن 	و	 یمیش 	 یسدنهم 	،	 یمیش 	 یللملا 	 نیب 	 سنارفنک 	 نیمتشه

12 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
ناریا 	، نارهت 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، نارهت 	 یکشزپ 	 مولع 	، ییوراد 	 یمیش 	 هدکشناد 	-	 یهاش 	 هموصعم

ناریا 	، نارهت 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، نارهت 	 یکشزپ 	 مولع 	، ییوراد 	 یمیش 	 هدکشناد 	-	 سمش 	 یرکش 	 هدیپس

ناریا 	، نیمارو 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، اوشیپ 	-	 نیمارو 	 دحاو 	، یمیش 	 هورگ 	-	 یشخرذآ 	 همطاف

ناریا 	، نارهت 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، نارهت 	 یکشزپ 	 مولع 	، ییوراد 	 یمیش 	 هدکشناد 	-	 هسیدم 	 یقداص 	 ههلا

: هلاقم 	 هصلاخ
یرس 	B۳LYP	و	 یرظن 	 حطس 	 رد 	،(DFT 	) نورتکلا 	 هتیسناد 	 عبات 	 یروئت 	 یموتناوک 	 کیناکم 	 تابساحم 	 یاه 	 شور 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 قیقحت 	 نیا 	 رد

لیلحت 	. دش 	 ماجنا 	 ماپزارول -	 S	 یوراد 	 یریذپ 	 شنکاو 	 نازیم و	 	 یرادیاپ 	، یراتخاس 	 تایصوصخ 	 نعت 	 روظنم 	 هب (	 G	 (۶-۳۱ 	* هیاپ
یاه 	 شنکمهرب 	 زا 	 یشان 	 ینورتکلا 	 تلااقتنا 	 تارثا 	 هبساحم 	 یارب (	 NBO(Natural	 Bond	 Orbital	 analysis

، ینورتکلا 	 تلااقتنا 	 شقن 	. دش 	 هدرب 	 راکب 	 ماپزارول -	 S	 ینورتکلا 	 صاوخ 	 ریاس 	و	 یبطقود 	-	 یبطقود 	 یاه 	 شنکمهرب 	 نینچمه 	و	 ینورتکلاویرتسا
، یراتخاس 	 یاهرتماراپ 	، یبطقود 	 یاه 	 نامم 	،(donor-acceptor 	) نورتکلا 	 هدنریذپ و	 	 هدنهد 	 یاه 	 لاتیبروا 	 یژرنا 	، یلاتیبروا 	 یاه 	 تیعمج

یمتا 	 راب 	 هتیسناد و	 	 حطس 	 هتیسناد 	 رادومن 	،Lumo	-Homo	 یژرنا 	 پگ و	 	 یلوکلوم 	 یاه 	 لاتیبروا 	 یژرنا 	، یریذپ 	 شنکاو 	 یاه 	 سیدنا
G	 (B۳LYP/ 	* حطس 	 رد 	 یرظن 	 تابساحم 	 زا 	 لصاح 	 جیاتن 	. تفرگ 	 رارق 	 هعلاطم و	 	 یسررب 	 دروم 	 ماپزارول -	 S	 یوراد 	 یارب 	 نکیلوم

یوراد 	 یریذپ 	 شنکاو 	 یاه 	 سیدنا 	 نعت 	. تسا (	 تلو 	 نورتکلا 	Eg	 =	۴/۸۰۹۵۰۴ 	) ماپزارول -	 S	 یوراد 	 رد 	 یژرنا 	 پگ 	 داد 	 ناشن (	 ۶-۳۱
. تسا 	 بیکرت 	 نیا 	 مک 	 یریذپ 	 شنکاو و	 (	 یرادیاپ 	) لااب 	 یتخس 	و	 یهاوخ 	 نورتکلا 	 نازیم 	 هدنهد 	 ناشن 	، ماپزارول -	 S

: یدیلک 	 تاملک
یلوکلوم 	 یاه 	 لاتیبروا 	، یعیبط 	 یدنویپ 	 لاتیبروا 	، یکیمانیدومرت 	 عباوت 	، ماپزارول 	 یوراد 	، یزاس 	 هنیهب 	، نورتکلا 	 هتیسناد 	 عبات 	 یروئت

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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