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: هلاقم 	 ناونع
DFT	 شور 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 اه 	 نینادهور 	 نیدیلیرآ 	 تاقتشم 	 زتنس 	 شنکاو 	 یکیمانیدومرت 	 یاهرتماراپ 	 یروئت 	 یسررب

: راشتنا 	 لحم
(1394 :	 لاس 	) یمیش 	 یسدنهم 	و	 یمیش 	 رد 	 نیون 	 تاقیقحت 	 یلم 	 سنارفنک 	 نیمراهچ

3 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
ناریا 	، زاوها 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، زاوها 	 دحاو 	، یمیش 	 هورگ 	-	 یمسو 	 یواب 	 ارهز

یمیش 	 شخب 	، هیاپ 	 مولع 	 هورگ 	، زاوها 	 تفن 	 هدکشناد 	، تفن 	 تعنص 	 هاگشناد 	-	 یداهرف 	 هلادسا

: هلاقم 	 هصلاخ
نیاربانب 	. دنا 	 هتفرگ 	 رارق 	 هجوت 	 دروم 	 رایسب 	 تابیکرت 	 نیا 	 نینادهور 	 تاقتشم 	ی	 هدرتسگ 	 یکیژولویب 	 تیلاعف 	 هب 	 هجوت 	 اب 	 هتشذگ 	ی	 ههد 	 دنچ 	 رد
یاهرتماراپ 	 یور 	 رب 	 یا 	 هعلاطم 	و	 میدرک 	 هدافتسا 	31G-6	ی 	 هیاپ 	 یرس 	 اب 	B3LYP	 شور و	 (	 DFT 	) یلاگچ 	 تیعبات 	 یروئت 	 زا 	 ام 	 راک 	 نیا 	 رد

هک 	 داد 	 ناشن 	 جیاتن 	 هک 	. میدرک 	 ثحب 	 اه 	 نینادهور 	 نیدیلیرآ 	 تابیکرت 	 زا 	 یرس 	 کی 	 یزتنس 	 شنکاو 	ΔG°f	و 	ΔH°f	 لیبق 	 زا 	 یکیمانیدومرت
. دشاب 	 یم 	 یدوخبدوخریغ 	و	 ریگامرگ 	 اه 	 نینادهور 	 نیدیلیرآ 	 زتنس 	 شنکاو

: یدیلک 	 تاملک
یکیمانیدومرت 	 یاهرتماراپ 	،	DFT	،)	B3LYP،6-31G 	(	 یلاگچ 	 تیعبات 	 یروئت 	، اه 	 نینادهور 	 نیدیلیرآ

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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