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: هلاقم 	 ناونع
نیمروفتم 	 تباید 	 دض 	 یوراد 	 یور 	 رب 	 یموتناوک 	 تابساحم 	 یسررب

: راشتنا 	 لحم
(1391 :	 لاس 	) یمیشورتپ 	و	 تفن 	 عیانص 	 رد 	 یژولونکتونان 	 دربراک 	 یلم 	 سنارفنک 	 نیلوا

18 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
رهشهام 	 دحاو 	 یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	 یمیش 	 هورگ 	-	 یعون 	 رایزام

هیدیما 	 دحاو 	 یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	 یمیش 	 هورگ 	-	 یمعدف 	 هیضرم

: هلاقم 	 هصلاخ
نیمروفتم 	 هدش 	 هتخانش 	 ایازم 	.	 دوش 	 یم 	 هدافتسا 	 نآ 	 زا 	2	 عون 	 تباید 	 رد 	 هک 	 تسا 	 دیناوگ 	 یب 	 هورگ 	 زا 	 یلصا 	 تیاید 	 دض 	 یوراد 	 کی 	 نیمروفتم

گرم 	 رطخ 	 شهاک 	 ثعاب 	 تباید 	 دض 	 یکاروخ 	 یاهوراد 	 ریاس 	 اب 	 هسیاقم 	 رد 	 هک 	 یقورع 	و	 یبلق 	 للع 	 زا 	 یشان 	 ریم 	و	 گرم 	 ناپ 	 خرن :	 زا 	 دنترابع
یعبات 	 هیرظن 	 یاه 	 شور 	 اب 	 ام 	 قیقحت 	 نیا 	 رد 	. دوش 	 یم 	2	 عون 	 تباید و	 	 یقاچ 	 هب 	 لاتبم 	 نارامیب 	 رد 	 دراکویم 	 سوتکرافنا 	 ای و	 	 یقورع 	 یبلق

رد 	 سپس ).	 	SCRF	 هبساحم 	( میدرک 	 هبساحم 	 ار 	 هدش 	 یزاس 	 هنیهب 	 راتخاس 	 یارب 	 ار 	 یفلتخم 	 یاه 	 للاح 	و	 زاگ 	 زاف 	 رد 	،	MP2	و )	 	DFT 	(	 یلاگچ
سناکرف 	 زیلانآ 	.	 میداد 	 رارق 	 هعلاطمدروم 	MP2	و	DFT	 طسوت 	 ار 	NMR	 یاه 	 رتماراپ و	 )	 	NBO 	(	 یعیبط 	 یدنویپ 	 یاهلاتیبروا 	 رظن 	 دروم 	 راتخاس

رد 	 تابساحم 	 یارب 	.	 دندش 	 هبساحم 	1atm	 راشف 	298K	و	 یامد 	 رد 	 توافتم 	 یاهللاح 	 ردو (	 DFT(B3LYP,BLYP	 حوطس 	 رد 	 زین 	NMR	و (	)	 Freq
یاهشور 	 زا 	 هک 	B3LYP,BLYP	 یتابساحم 	 یاهشور 	 زا 	98	 نیسوگ 	 رازفا 	 مرن 	 زا 	 هدافتسا 	 یارب و	 	 قیقحت 	 نیا 	 رد 	 یکیناکم 	 موتناوک 	 یاه 	 شور

21G*,6-31G,6--3	 هیاپ 	 هعومجم 	 هس 	 زا و	 	 تسا 	 هدش 	 هدافتسا 	MP2	 شور 	 نینچمه و	 	 دنتسه 	 یلاگچ 	 تیعبات
تسا 	 هدش 	 هدافتسا *	 31G

: یدیلک 	 تاملک
نیمروفتم 	، (	 DFT 	) هتیسناد 	 عبات 	 هیرظن 	، (	 NBO 	) یعیبط 	 دنویپ 	 لاتیبروا

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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