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 تقذین بَ هِزباى فزشتگاًی کَ: 

لحظات ًاب باّر بْدى، لذت ّ غزّر داًستي، جسارت خْاستي، 
عظوت رسیذى ّ توام تجزبَ ُای یکتا ّ سیبای سًذگین، هذیْى حضْر 

 سبش آًِاست

 تقذین بَ خاًْادٍ عشیشم.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 



 

 

ُوْارٍ بز کْتاُی ّ درشتی اسپذر ّ هادر عشیشم... ایي دّ هعلن بشرگْارم... کَ 

هي، قلن عفْ کشیذٍ ّ کزیواًَ اس کٌار غفلت ُاین گذشتَ اًذ ّ در توام عزصَ 

 ُای سًذگی یار ّ یاّری بی چشن داشت بزای هي بْدٍ اًذ؛

 

 اس ُوسفزاى هِزباى سًذگین خْاُزاًن ّ بزادرم 

شن هی کَ با ُن آغاس کزدین ،در کٌار ُن آهْختین ّ بَ اهیذ ُن بَ آیٌذٍ چ

 دّسین.قلبن لبزیش اس عشق بَ شواست ّ خْشبختی تاى هٌتِای آرسّین؛

 

اس استاد با کوالات ّ شایستَ؛ جٌاب آقای دکتز رئیسی کَ در کوال سعَ 

صذر، با حسي خلق ّ فزّتٌی، اس ُیچ کوکی در ایي عزصَ بز هي دریغ ًٌوْدًذ 

 ّ سحوت راٌُوایی ایي رسالَ را بز عِذٍ گزفتٌذ؛

 

د هشاّر هحتزم سزکارخاًن هلاًیا، بابت راٌُوایی ُای صویواًَ اس استا

 ایشاى ؛

کَ اس اساتیذ هحتزم جٌاب آقای دکتز حسیي فزسی ّدکتز علی ًیک اختز 

 سحوت داّری ایي رسالَ را هتقبل شذًذ؛

اس جٌاب آقای هٌِذص حاجی سادٍ کَ بَ عٌْاى ًوایٌذٍ تحصیلات تکویلی در 

سپاسگشارم.جلسَ دفاعیَ حضْر داشتٌذ   

ّ با تشکز خالصاًَ خذهت ُوَ کساًی کَ بَ ًْعی هزا در بَ اًجام رساًذى 
 یاری ًوْدٍ اًذ. ایي هِن
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 ّای آلَهیٌیَم ًیتزیذتزرسی جذب گاس فسضى تز رٍی ًاًَلَلِ
 

 تِ ٍسیلِ ی:
 

 هٌْاس ضْاتی چطوِ هَسی
 

 

 چکیذُ:
آضایف ٕٔىٗ خصة فؿػٖ ثط ضٚي ٘بِِ٘ٛٛٝ آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس ٌعاضـ  19ٔطثٌٛ ثٝ  (DFT) چٍبِیتبثؼی  ٔحبؾجبت ٘ظطي

ٚ زض فبظ ٌبظ ا٘دبْ ٌطزیسٜ اؾت.  *B3LYP/6-31Gاؾت. ایٗ ٔحبؾجبت ثطاي تٕبٔی آضایف ٞبي ٔصوٛض زض ؾُح قسٜ

ٔبٞیتّ ٘مبٌ ایؿتب ٚ ٕٞچٙیٗ ثطاي تهحیح  ٞبي اضتؼبقی ٘ٛؾبٍ٘ط ٕٞبًٞٙ ٘یع زض ٕٞیٗ ؾُح ثٝ ٔٙظٛض تأییسفطوب٘ؽ

ثحطا٘ی ٚ ُٔبِؼٝ ثطاي ثطضؾی ٘مبٌ  ٞبي ثبزضٞب زض ِٔٛىَٛا٘س. ٘ظطیّٝ اتٓترٕیٗ ظزٜ قسٜ (ZPVE)ا٘طغي ٘مُٝ نفط 

ت ثطٕٞىٙف ٕٞچٙیٗ، ثطاي فٟٓ ثٟتط ٔبٞیّ ٔبٞیتّ پیٛ٘س ثطٕٞىٙف ثیٗ ِٔٛىِٛی زض ایٗ ؾیؿتٓ ٞب اؾتفبزٜ قسٜ اؾت.

نٛضت ٌطفت. ٔحبؾجبت ثبلاتطیٗ اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی اقغبَ  (NBO)ٞبي اٚضثیتبَ پیٛ٘سي َجیؼی ِٔٛىِٛی، ثطضؾیثیٗ 

 ا٘س. ثؼلاٜٚ،اي ٔٛخٛزٞبي خجٟٝثب فبنّٝ اٚضثیتبَ  (LUMO)تطیٗ اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی اقغبَ ٘كسٜٚ پبییٗ (HOMO)قسٜ 

ٜٚ وطثٛ٘یُ آضایف ٞبي ٔرتّف زض ٕٞبٖ ؾُح ا٘دبْ ٌطزیس. فطوب٘ؽ ٌط ،پبضأتطٞبي تطٔٛزیٙبٔیىی،  NMRپبضأتطٞبي

٘بِِ٘ٛٛٝ ٚ  ،تٛظیغ زا٘ؿیتٝ اِىتطٚ٘ی ٚ ٔٛلؼیت ٞبي ٚاوٙف پصیط قیٕیبیی ِٔٛىَٛ فؿػٖ ،اَلاػبت ٘ظطي زض ٔٛضز قىُ

س. ثسؾت آٔ (MEP)پبیساضتطیٗ ؾیؿتٓ ثٝ ٚؾیّٝ تطؾیٓ ؾُح زا٘ؿیتٝ اِىتطٚ٘ی ثب پتب٘ؿیُ اِىتطٚاؾتبتیىی ِٔٛىَٛ 

ٞسایت اِىتطیىی ٚ  ،ثطاي فٟٓ تغییطات اِىتطٚ٘ی ؾبذتبضي ،٘بِِ٘ٛٛٝ-ٚ اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی ؾیؿتٓ ٞبي فؿػٖ حبِتٟبزا٘ؿیتٝ 

ثٝ ٔٙظٛض ثطضؾی ٚیػٌی ٞب ٚ ضفتبض اتٓ ٞبي فّعي زاح زض ازأٝ  ا٘طغي اتهبَ زض َی فطآیٙس خصة ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌطفت.

آِٛٔیٙیْٛ زض ثبلاي ٘بِِ٘ٛٛٝ  اتٓ ،آضایف پبیساضتطیٗ زض آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس ِِٛٝٛقسٜ ثط خصة ِٔٛىَٛ فؿػٖ ثط ضٚي ٘ب٘

قس ٚ ؾبذتبض آضایف ٞبي زاح قسٜ ثٟیٙٝ ٌطزیس. ؾپؽ ا٘طغي ثب اتٓ ٞبي ٌبِیٓ ٚ اؾىب٘سیٓ خبیٍعیٗ آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس 

ثطٕٞىٙف ثیٗ ِٔٛىِٛی آضایف ٞبي زاح قسٜ ثب اؾتفبزٜ اظ ضٚـ  ،ؾبذتبض ِٔٛىِٛی ،پبضأتطٞبي تطٔٛزیٙبٔیىی ،خصثی

B3LYP ٝ31-6 ثب ؾُح پبیG*  زض فبظ ٌبظ ٔٛضز ُٔبِؼٝ لطاض ٌطفت. ٚیػٌی ٞبي تٛپِٛٛغیىی تٛظیغ زا٘ؿیتٝ اِىتطٚ٘ی

ٔٛضز اضظیبثی لطاض  (AIM)ثطحؿت ٘ظطیٝ ثبزض اتٓ ٞب زض ِٔٛىَٛ ٞب  O…Ga/Scثطاي ثطٕٞىٙف ٞبي ثیٗ ِٔٛىِٛی  

زاح قسٜ زض  ٔسَ ٞبي C=O ٞبيفطوب٘ؽ، ٕٞچٙیٗ NMR پبضأتطٞبي، (NBO)ضٚـ اٚضثیتبَ پیٛ٘سي َجیؼی ٌطفت.

 .ٔحبؾجٝ قس٘س ،ثیٗ ِٔٛىِٛی ٞبي پیٛ٘سثٝ ٔٙظٛض اؾترطاج ثطٕٞىٙف *B3LYP/6-31Gؾُح 

 

٘ظطیٝ اتٓ ٞب زض ِٔٛىَٛ  ، اٚضثیتبَ َجیؼی پیٛ٘سي ،ضٚـ تبثؼی چٍبِی ،خصة ٌبظ ،ٚاغٌبٖ وّیسي: ٘بِِ٘ٛٛٝ آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس

 ٞبي ثبزض
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 144..................................................................................................................................................................ٔطاخغ 
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 فْزست جذٍل ّا

 

 

 صفحِ                                                                                                                             ػٌَاى 

 85....ٌٚبظ فؿػٖ (0،6ی آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس )ٌ: پبضأتطٞبي ؾبذتبضي ٚ تٛپِٛٛغیىی ٘بِِ٘ٛٛٝ ظیٍعا1-3خسَٚ 

 86.................................................................... پبییٗ-زض آضایف ٞبي اوؿیػٖ: پبضأتطٞبي ؾبذتبضي 2-3خسَٚ 

 87.............................................................................پبییٗ-زض آضایف ٞبي وّط: پبضأتطٞبي ؾبذتبضي 3-3خسَٚ 

cm)وككی : فطوب٘ؽ4-3خسَٚ 
ٚ  ا٘طغي خصثی ِٔٛىَٛ فؿػٖ ،Debyثطحؿت   (DM)، ٕٔبٖ زایپُ(1-

 KJ/mol...................................88  ثطحؿت آضایف ٞبي ٔٛضز ُٔبِؼٝ  ΔH ،ΔG ٚTΔS ٔمبزیط ٔحبؾجٝ قسٜ

  89.................تٕبٔی آضایف ٞبٚ تٛپِٛٛغیىی زض ثطٕٞىٙف ثیٗ ِٔٛىِٛی : پبضأتطٞبي ؾبذتبضي 5-3خسَٚ 

  90................................................... پبییٗ-پِٛٛغیىی ٔطثٌٛ ثٝ آضایف ٞبي اوؿیػٖٛ: پبضأتطٞبي ت6-3خسَٚ 

  93........................................................... پبییٗ-: پبضأتطٞبي تٛپِٛٛغیىی ٔطثٌٛ ثٝ آضایف ٞبي وّط7-3خسَٚ 

  95آضایف ٞب.....................................ٟٔٓ  یٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِىتطٚ٘ يا٘طغ طیٔمبز ثطضؾی: 8-3خسَٚ 

  96.............................1ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 9-3خسَٚ 

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 10-3خسَٚ   98..........................2ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ



 ل 
 

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 11-3خسَٚ   100.......................3ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ : 12-3خسَٚ    102.......................4ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 13-3خسَٚ    104. ....................5ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 14-3خسَٚ   106.......................6ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 15-3خسَٚ   108......................7ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

  110......................8ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 16-3خسَٚ 

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ  ٔمبزیط ا٘طغي ٚ: 17-3خسَٚ    112......................9ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 18-3خسَٚ   114...................10ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف : 19-3خسَٚ   116...................11قٕبضٜ ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 20-3خسَٚ    118...................12ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 21-3خسَٚ   121...................13ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ ٔمبزیط ا٘: 22-3خسَٚ   123...................14طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 23-3خسَٚ    125..................15ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف : 24-3خسَٚ    127..................16قٕبضٜ ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 25-3خسَٚ   129..................17ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

 131..................18ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ : 26-3خسَٚ 

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف قٕبضٜ  ٔمبزیط ا٘طغي: 27-3خسَٚ    133...................19ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ



 م 
 

٘كسٜ )ثطحؿت تطیٗ ؾُح اقغبَقسٜ ٚ پبییٗٞبي ٔطثٌٛ ثٝ ثبلاتطیٗ ؾُح اقغبَ: ا٘طغي28-3خسَٚ 

eV ، )ا٘طغي قىبف∆EH–L   ثطحؿت(eV ٔمبزیط ؾرتی قیٕیبیی ٚ پتب٘ؿیُ قیٕیبیی ثطحؿت ،)eV 

 135.......................................................................................................................... . ثطاي آضایف ٞبي ٔٛضز ُٔبِؼٝ

ٔٛلؼیت ٞبي خصثی زضآضایف ٞبي ٔٛضز ُٔبِؼٝ ٚ  (ppm): ٔمبزیط ایعٚتطٚپی ٚ آ٘یعٚتطٚپی 29-3خسَٚ 

 136............................................................................................................................................................ ٔدعا٘بِِ٘ٛٛٝ 

  137......... ٞبي زاح قسٜ ثب اتٓ ٌبِیٓ ٚ اؾىب٘سیٓی ٘بِِ٘ٛٛٝپبضأتطٞبي ؾبذتبضي ٚ تٛپِٛٛغیى: 1-4خسَٚ 

ٞبي زاح قسٜ ثب اتٓ ٌبِیٓ ٚ اؾىب٘سیٓ زض حًٛض ي ؾبذتبضي ٚ تٛپِٛٛغیىی ٘بِِ٘ٛٛٝپبضأتطٞب: 2-4خسَٚ 

 138........................................................................................................................................................ِٔٛىَٛ فؿػٖ 

ا٘طغي ثبلاتطیٗ اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی  ، (kJ/ mol) : پبضأتطٞبي تطٔٛزیٙبٔیىی ٚ ا٘طغي خصثی 3-4خسَٚ 

ِٛی خجٟٝاقغبَ قسٜ، پبییٗ تطیٗ اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی اقغبَ ٘كسٜ ٚ فبنّٝ ثیٗ اٚضثیتبَ ، (eV) ايٞبي ِٔٛى

cmكی)فطوب٘ؽ وك (،eV)(، پتب٘ؿیُ قیٕیبییeV)ؾرتی قیٕیبیی 
ٔمبزیط  ،(Deby ) ٕٔبٖ زٚلُجی(،1-

ىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثطاي آضایف ٞبي زاح قسٜ ثب اتٓ ٌبِیٓ ٚ   (Kcal/mol)ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِ

 139................................................................................................................................................................. اؾىب٘سیٓ

( ٚ ٘ٛع ثطٕٞىٙف ثیٗ ِٔٛىِٛی، پبضأتطٞبي تٛپِٛٛغیىی ثطٕٞىٙف ثیٗ Å: فبنّٝ)4-4خسَٚ 

 140................................................ ثطاي آضایف ٞبي زاح قسٜ ثب اتٓ ٞبي ٌبِیٓ ٚ اؾىب٘سیٓ  (a.u)ِٔٛىِٛی

ٔٛلؼیت ٞبي خصثی زض آضایف ٞبي زاح قسٜ ٚ  (ppm): ٔمبزیط ایعٚتطٚپی ٚ آ٘یعٚتطٚپی 5-4خسَٚ 

 140.............................................................................................................................. ......... ٘بِِ٘ٛٛٝ زاح قسٜ ٔدعا

ثطاي آضایف زاح قسٜ ثب اتٓ  ٔمبزیط ا٘طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِىتطٚ٘ی ٟٔٓ: 6-4خسَٚ 

 141...................................................................................................................................ٌبِیٓ.....................................



 ن 
 

طغي ٚ ػسز اقغبَ ٚ ا٘تمبلات اِىتطٚ٘ی ٟٔٓ ثط: 7-4خسَٚ  اي آضایف زاح قسٜ ثب اتٓٔمبزیط ا٘

    143...............................................................................................................................................................اؾىب٘سیٓ
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 ضکل ّافْزست 

 

 

 صفحِ                                                                                                                           ػٌَاى

 26........................................................................................................ قىبفتی-ٞبي ظطفیتیاٚضثیتبَ :1-2قىُ 

 BF3 .......................................................................37٘مكٝ وب٘تٛضي زا٘ؿیتٝ اِىتطٚ٘ی زض ِٔٛىَٛ  :2-2قىُ 

 cubane (a)  ٚ4-methyl-1,12-difluoro[4]helicene(b) ...........................38ٌطاف ِٔٛىِٛی :3-2قىُ 

 43....................................... : ؾبذتبض ٞبي ثٟیٙٝ قسٜ ِٔٛىَٛ فؿػٖ ٚ ٘بِِ٘ٛٛٝ آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس1-3قىُ 

 48.................................................................... : ٕ٘بیف ؾبذتبضٞبي اِٚیٝ آضایف ٞبي ٔٛضز ُٔبِؼ2ٝ-3قىُ 

 50....................................................................... : ؾبذتبضٞبي ثٟیٙٝ قسٜ آضایف ٞبي ٔٛضز ثطضؾی3-3قىُ 

  52................................................................ فبنّٝ ثطٕٞىٙف ثیٗ ِٔٛىِٛی حؿت ثط Eads ٕ٘ٛزاض: 4-3قىُ 

 56............................... ٞبي ٘مُٝ ثحطا٘ی ثطٕٞىٙف ثیٗ ِٔٛىِٛیٚیػٌیحؿت ثط Eads ض ٕ٘ٛزا: 5-3قىُ 

 56......................................................... ثطٕٞىٙف ثیٗ ِٔٛىِٛی فبنّٝت حؿثط interaction : ٕ٘ٛزاض6-3قىُ 

ِٔٛىَٛ فؿػٖ، ٘بِِ٘ٛٛٝ آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس ٔدعا ٚ پبیساضتطیٗ آضایف ٕ٘ٛزاض اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی : 7-3قىُ 

 59.....................................................................................................................................................................ٔٛضزُٔبِؼٝ



 ع 
 

 61............................................................. ُ اِىتطٚاؾتبتیىی ٘بِِ٘ٛٛٝ ٔدعا ٚ ِٔٛىَٛ فؿػٖپتب٘ؿی :8-3قىُ 

 62........................................................... پتب٘ؿیُ اِىتطٚاؾتبتیىی پبیساضتطیٗ آضایف ٔٛضز ثطضؾی :9-3قىُ 

 62....ٕ٘ٛزاضٞبي زا٘ؿیتٝ اِىتطٚ٘ی حبِتٟبي ٘بِِ٘ٛٛٝ آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس ٔدعا ٚ ِٔٛىَٛ فؿػٖ :10-3قىُ 

 66......................................... ٕ٘ٛزاضٞبي زا٘ؿیتٝ اِىتطٚ٘ی حبِتٟبي آضایف ٞبي ٔٛضز ُٔبِؼٝ :11 -3قىُ 

 72.. زاح قسٜ ثب اتٓ ٞبي اؾىب٘سیٓ ٚ ٌبِیٓٞبي آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس : ؾبذتبض ثٟیٙٝ قسٜ ٘ب1ِِٝٛٛ٘-4قىُ 

 73........................ ؾبذتبض ٞبي ثٟیٙٝ قسٜ آضایف ٞبي زاح قسٜ ثب اتٓ ٞبي ٌبِیٓ ٚ اؾىب٘سیٓ :2-4قىُ 

 76......................... ٕ٘ٛزاض اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی ٘بِِ٘ٛٛٝ آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس زاح قسٜ ثب اتٓ اؾىب٘سیٓ: 3-4قىُ 

 76............................... ٕ٘ٛزاض اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی ٘بِِ٘ٛٛٝ آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس زاح قسٜ ثب اتٓ ٌبِیٓ :4-4قىُ 

 77....................................................... ٕ٘ٛزاض اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی آضایف زاح قسٜ ثب اتٓ اؾىب٘سیٓ : 5-4قىُ 

 77.............................................................. آضایف زاح قسٜ ثب اتٓ ٌبِیٕٓ٘ٛزاض اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی :  6-4قىُ 

 78...................................... پتب٘ؿیُ اِىتطٚاؾتبتیىی ٘بِِ٘ٛٛٝ ٚ آضایف زاح قسٜ ثب اتٓ اؾىب٘سیٓ :7-4قىُ 

 78........................................... اِىتطٚاؾتبتیىی ٘بِِ٘ٛٛٝ ٚ آضایف زاح قسٜ ثب اتٓ ٌبِیٓپتب٘ؿیُ :  8-4قىُ 

 ٕ٘ٛزاضٞبي زا٘ؿیتٝ اِىتطٚ٘ی حبِتٟبي آضایف ٞبي زاح قسٜ ثب اتٓ ٞبي اؾىب٘سیٓ ٚ ٌبِیٓ:  9-4قىُ

..........................................................................................................................................................................................79 
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:فْزست ًطاًِ ّای اختصاری  

 

 AlNNT.................................................................................................................................٘بِِ٘ٛٛٝ آِٛٔیٙیْٛ ٘یتطیس 

 AIM......................................................................................................................................اتٓ زض ِٔٛىَٛ ..................

 DFT..............................................................................................................................٘ظطیٝ تبثؼی چٍبَ ..................

E........................................................................................................................ا٘طغي اذتلاَ ٔطتجٝ زْٚ ................
(2) 

 NBO.................................................................................................................اٚضثیتبَ َجیؼی پیٛ٘سي ..................

 O.N............................................................................................................................................ػسز  اقغبَ ..................

 COCl2..................................................................................................................................ِٔٛىَٛ فؿػٖ ..................

 rinteraction .................................................................................................فبنّٝ ثطٕٞىٙف ثیٗ ِٔٛىَٛ .................. 

  Eads.........................................................................................................................................ا٘طغي خصثی ..................

  DOS.......................................................................................................................................................زا٘ؿیتٝ حبِتٟب

 MEP.....................................................................................................................پتب٘ؿیُ اِىتطٚاؾتبتیىی ِٔٛىِٛی

 

 

 

 


