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: هلاقم 	 ناونع
زا 	 هدافتسا 	 اب 	 نژوردیه 	 هتسه 	 یبطقراهچ 	 هدش 	 هبساحم 	 یاهرتماراپ 	 ساسارب 	 ینبرک 	 یاه 	 هلولونان 	 یور 	 یلوکلوم 	 نژوردیه 	 بذج 	 هعلاطم

ab	initio	 تابساحم

: راشتنا 	 لحم
(1389 :	 لاس 	) ونان 	 یروانف 	و	 مولع 	 یلم 	 سنارفنک 	 نیلوا

4 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: هدنسیون
نیمارو 	 زکرم 	 رون 	 مایپ 	 هاگشناد 	 نارهت 	-	 یناکدرا 	 یعیفر 	 ناجرم

: هلاقم 	 هصلاخ
لوکلم 	 بذج 	 ریثات 	 نژوردیه 	 متا 	 هتسه 	 یبطق 	 راهچ 	 ژلاپوک 	 یاهرتماراپ 	 هبساحم و	 	Gaussian	98	 رازفا 	 مرن 	 زا 	 هدافتسااب 	 قیقحت 	 نیارد
هعلاطم 	 اهمتاورته 	 یخرب 	 رثا 	 زین 	و	 هدش 	 یسررب 	 نژوردیه 	 یاهمتا 	 هتسه 	 یبطق 	 راهچ 	 ژلاپوک 	 تباوث 	 یوررب 	 ینبرک 	 یاه 	 هلولونان 	 یور 	 نژوردیه
نژوردیه 	 یاه 	 هتسه 	 یبطق 	 راهچ 	 ژلاپوک 	 تباث 	 رادقم 	 ینبرک 	 هلولونان 	 یوررب 	 نژوردیه 	 لوکلم 	 بذج 	 رثا 	 رد 	 قیقحت 	 نیا 	 جیاتن 	 ساسارب 	. دش
هتیسناد 	 نازیم 	 هجیتن 	 رد 	و	 نژوردیه 	 یاه 	 هتسه 	 یبطق 	 راهچ 	 ژلاپوک 	 تباث 	 نازیم 	 رد 	 اهنآ 	 دادعت 	و	 فلتخم 	 یاهمتاورته 	 رثا 	 دبای 	 یم 	 شیازفا

راب 	 لاقتنا 	 نازیم 	 ساسارب 	 جیاتن 	 نیا 	 دنک 	 یم 	 رIغت 	 اهمتاورتهدادعت 	و	 عون 	 هب 	 هتسب 	 تباوث 	 نیا 	 رادقم 	و	 تسا 	 رثوم 	 نژوردیه 	 یاهمتا 	 یور 	 راب
B3LYP/6-	 یتابساحم 	 حطس 	 رد 	 تابساحم 	 مامت 	 دوشیم 	 ینیب 	 شیپ 	 نژوردیه 	 هتسه 	 یبطق 	 راهچ 	 ژلاپوک 	 تباث 	 هبساحم 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 نژوردیه 	 متا

. تسا 	 هدش 	 ماجنا 	31G

: یدیلک 	 تاملک
: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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