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: هلاقم 	 ناونع
DFT	 هیرظن 	 طسوت 	 نآ 	 یراتخاس 	 هعلاطم 	و	 تلابک 	 هیاپرب 	 دیدج 	 ینویسانیدرویوک 	 رمیلپ 	 ییاسانش 	و	 زتنس

: راشتنا 	 لحم
(1396 :	 لاس 	) ناریا 	 یدربراک 	 یمیش 	 رانیمس 	 نیمود

7 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
نارهت 	، ناریا 	 یمیشورتپ 	و	 رمیلپ 	 هاگشهوژپ 	، یمیشورتپ 	 هدکشهوژپ 	-	 یرابیوج 	 ولنادم 	 هسیفن

نارهت 	، ناریا 	 یمیشورتپ 	و	 رمیلپ 	 هاگشهوژپ 	، یمیشورتپ 	 هدکشهوژپ 	-	 یقیرط 	 اراس

: هلاقم 	 هصلاخ
کت 	 زیلانآ 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	و	 هدش 	 زتنس (	 هلاقم 	 یلصا 	 نتم 	 رد 	 لومرف 	) ییایمیش 	 لومرف 	 اب 	 تلابک 	 زا 	 یدعب 	 کت 	 یلآ - زلف 	 بوچ 	 راچ 	 قیقحت 	 نیا 	 رد

تلایسکوبرک 	 ید 	 نیدیریپ 	 یب -	 	2	و	2 لداعم 	bpdc	و	 نیدیریپ 	 یب -	 و	2 	2	 لداعم 	bpy	 اجنیا 	 رد 	 تفرگ 	 رارق 	 ییاسانش 	 دروم 	 سکیا 	 هعشا 	 رولب
ید 	 نیدیریپ 	 یب -	 و	2 	2	 لوصحم 	 رد 	 اما 	 دوب 	 هدش 	 هدافتسا 	 نوا - ید -	- و	6 	5 -	 نیلورتنانف -	 	1و	10 هدام 	 زا 	 هیلوا 	 داوم 	 رد 	 هکنیا 	 اب 	. دشاب 	 یم
فیط 	، نینچمه 	. دش 	 هنیهب 	 رظن 	 دروم 	 بیکرت 	 ینورتکلا 	 راتخاس 	 یلاگچ 	 عبات 	 یرویت 	 تابساحم 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	. تسا 	 هدش 	 لیکشت 	 تلایسکوبرک

. تسا 	 هدوب 	 یبرجت 	 یاه 	 هداد 	 اب 	 قباطت 	 رد 	 لاماک 	، سناکرف 	 تابساحم 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 هدش 	 زتنس 	 تلابک 	 بوچراچ 	 زا 	 هدمآ 	 تسد 	 هب 	 زمرق 	 نودام

. دش 	 هبساحم 	 یلوکلوم 	 یاهلاتیبروا 	 راتخاسو 	 یژرنا 	 نJعت 	 روظنم 	 هب 	 بآ 	 للاح 	 رد 	TDDFT/PCM	 شور 	 اب 	 بیکرت 	 هیاپ 	 تلاح 	 ینورتکلا 	 راتخاس
. داد 	 ناشن 	 هتفای 	 فارحنا 	 یهجو 	 تشه 	 راتخاساب 	 ار (	 II 	) تلابک 	 زکرم 	 هدمآ 	 تسد 	 هب 	 یوگلا

: یدیلک 	 تاملک
یلوکلوم 	 لاتیبروا 	،	DFT	 تابساحم 	، یرولب 	 راتخاس 	، ینویسانیدرویوک 	 رمیلپ

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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