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: هلاقم 	 ناونع
GGA-D	 یتابساحم 	 یاه 	 شور 	 اب 	AuCl	 اب 	 رادنژولاه 	 یاه 	BHC	 سکلپمک 	 رد 	 یلصا 	 یاه 	 شنکمهرب

: راشتنا 	 لحم
(1396 :	 لاس 	) یمیش 	 یسدنهم 	و	 یمیش 	 رد 	 ریخا 	 یاه 	 یروآون 	 یللملا 	 نیب 	 سنارفنک 	 نیمجنپ

5 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: هدنسیون
ناریا 	،	 نارهت 	، رون 	 مایپ 	 هاگشناد 	، یمیش 	 هورگ 	-	 هدازلگ 	 کباب

: هلاقم 	 هصلاخ
Boron	 Heterocyclic	 Divalents; 	) رادروب 	 یلکیسورته 	 یتیفرظود 	 یاه 	 هنوگ

وگنیودرآ 	 راد 	 نژورتین 	 یلکیسورته 	 یتیفرظود 	 یاه 	 هنوگ 	 رد 	 دوجوم 	 نژورتین 	 متا 	 ود 	 ینیزگیاج 	 زا 	 هک (	 BHEs
دوبمک 	 هک 	) روب 	 یاهمتا 	 اب (	 Arduengo	 N-Heterocyclic	 Divalents;	 NHEs)

Singlet- 	) ییات 	 هس -	 ییات 	 کی 	 یژرنا 	 هلصاف 	، دراوم 	 زا 	 یخرب 	 رد 	 دنا 	 هدش 	 داهنشیپ 	 یرظن 	 تروص 	 هب (	 دنراد 	 نورتکلا
یاه 	BHE	 یسدنه 	 راتخاس 	، هولاعهب 	. دنراد 	 دوخ 	NHE	 یاهاتمه 	 هب 	 تبسن 	 یرتشیب (	 Triplet	 Energy	 Gap;	 ΔEST

یراتخاس 	، اهنآ 	 اب 	 طبترم 	 ییاتکی 	 یاه 	BHE	 لباقم 	 رد 	. تسا 	 هدمآ 	 تسد 	 هب 	 رفص 	 ابیرقت (	 D1 	) یهجوود 	 یهیواز 	 اب 	 حطسم 	، ییات 	 هس
شور 	 ساسا 	 رب 	. دنشاب 	 یم 	 هقلح 	 رد 	σ	و 	π	 ندش 	 جودزم 	 قوف 	 عطاقتم 	 یاه 	 شنکمهرب 	، نآ 	 لیلد 	 نیرت 	 یلصا 	 هک 	 دنراد (	 هدیچیپاو ) هدیمخ

هبساحم (	 Energy	 Decomposition	 Analysis;	 EDA 	) یژرنا 	 هیزجت 	 زیلانآ
هبساحم 	 رد 	. تسا 	 هدش 	 ماجنا 	 هژورپ 	 نیا 	 رد 	 هعلاطم 	 دروم 	 یاه 	 سکلپمک 	 یارب 	M→L	 یتشگرب 	 دنویپ و	 	M←L	 دنویپ 	 رد 	σ	 یگدنهد 	 رادقم

، هجو 	 نیرتهب 	 هب 	، ریز 	 ترابع 	 تروص 	 هب 	 هک 	 دوش 	 یم 	 میسقت 	 ترابع 	 راهچ 	 هب 	، هدننک 	 شنکمهرب 	 یاه 	 هعطق 	 نیب 	 دنویپ 	 رد 	σ	 یگدنهد 	 رادقم
ΔEint=	ΔEelstat	+	ΔEPauli	+	ΔEorb+ΔEdisp :	 دوش 	 یم 	 هداد 	 شیامن

: یدیلک 	 تاملک
ETS-NOCV	،EDA	 لاط 	، عطاقتم 	 یاه 	 شنکمهرب 	، روب 	، یلکیسورته 	 نبراک

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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