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: هلاقم 	 ناونع
(GeX2	(X=F,	Cl	and	Br	 یلوکلوم 	 یاه 	 متسیس 	 یرادیاپ 	 رد 	 کینوربیاوژلاپوک 	 رثا 	 یرظن 	 یسررب

: راشتنا 	 لحم
(1398 :	 لاس 	) یدربراک 	 یمیش 	 یلم 	 سنارفنک 	 نیمراهچ

9 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
یمیش 	 هدکشناد 	، کارا 	 دحاو 	 یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، کارا 	-	 هدازدومحم 	 خرلگ

یمیش 	 هدکشناد 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، دابآ 	 مرخ 	-	 هداز 	 کچوک 	 هلازغ

: هلاقم 	 هصلاخ
(GeX2	 (X=	 F,	 Cl	 ,Br	 یاه 	 گولانآ 	 یلااب 	 نراقت 	 یطخ 	 یاه 	 لوکلوم 	 رد 	 یرادیاپان 	 یکینوربیاو 	 اشنم 	 هب 	 رضاح 	 هعلاطم
زا 	. دیدرگ 	 ماجنا 	B3LYP یدیربیه 	 یعبات 	 شور 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 اهراتخاس (	 یزاجم 	- یقیقح 	)	 یاه 	 سناکرف 	 هبساحم 	و	 یزاس 	 هنیهب 	. دراد 	 هراشا

ینورتکلا 	 یدنبرکیپ 	و	 یکیتیژرنا 	 صاوخ 	 رب 	 رثوم 	 لماوع 	 یسررب 	 رد 	. دش 	 هدافتسا 	 اتسیا 	 طاقن 	 تیهام 	 نKعت 	 یارب 	 یزاجم 	 یاه 	 سناکرف 	 دادعت
لوکلوم 	 یراتخاس 	 فارحنا 	 هداد 	 ناشن 	 تاعلاطم 	. تفرگ 	 رارق 	 هدافتسا 	 دروم 	TD-DFT	و	DFT یاه 	 شور 	 نNاپ 	 نراقت 	 ولااب 	 نراقت 	 رد 	 تابیکرت

لیدبت 	و	 شمخ 	 لوئسم 	 هک 	 یلامرن 	 هصتخم 	.	 دنشاب 	 یم 	 اه 	 متسیس 	 نیا 	 رد 	 نراقت 	 تسکش 	 اشنم 	 هک 	 هدوب 	 رلت ؛ نای 	 رثا 	 زا 	 یشان 	 لااب 	 نراقت 	 یاه
یرادیاپان 	، یترابعب 	 دتفا 	 یم 	 قافتا 	 کینوربیاو 	 ژلاپوک 	 رثا 	 رد 	 راتخاس 	 یگدیمخ و	 	 هدوب 	u	Q	، تسا 	C2v	 راتخاس 	 هب 	D	∞	h	 حطسم 	 راتخاس

رثا 	 هکدهد 	 یم 	 ناشن 	 لامرن 	 هصتخم 	 یاتسار 	 رد 	 ار 	 هتخیگنارب 	 تلاح 	 اب 	 هیاپ 	 تلاح 	 لباقتم 	 رثا ( هلاقم 	 نتمرد 	 لومرف 	) ترابعرد 	 لااب 	 نراقت 	 راتخاس
زا 	 رترادیاپ 	C2v	 نراقت 	 اب 	 هدیمخ 	 یاهراتخاس ؛	 دهد 	 یم 	 ناشن 	 هدمآ 	 تسد 	 هب 	 جیاتن 	 .. دوش 	 یم 	 هدیمان 	 یطخ 	 یاه 	 یدنبرکیپ 	 رد 	 رلت ؛	 هبش

. دنتسه 	D∞h	 نراقت 	 اب 	 یطخ 	 یاهراتخاس

: یدیلک 	 تاملک
لامرن 	 هصتخم 	، رلت ؛ نای 	 رثا 	، نراقت 	 تسکش 	، کینوربیاو 	 ژلاپوک

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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