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  »شهيدان گمنام هشت سال دفاع مقدس « 
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  خوشا به حالشان كه به عهد خويش وفا كردند و به منتهاي آرزويشان رسيدند و
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  چكيده

پرداخته شده  F2-F2 يسامانه (IPES)كنش در اين رساله به برازش سطح انرژي پتانسيل برهم

 QCISD(T)/aug-cc-pVTZح با روش از اساس و با سط اين مقادير توسط نوربالا و درواه. است

  .اندشده محاسبه

ات كمي را بر مقادير تأثير F2در ديمر  ϕمطالعات نشان داده كه تغييرات زاويه دو وجهي 

IPES گيري عددي تابعيت كند، بنابراين با استفاده از انتگرالوارد ميIPES  به زاويهϕ  حذف

، و توابع قدرت  Pλهاي لژاندر، ايدر چند جمله IPESs سپس براي فرايند برازش،. شده است

اند و با استفاده از اين مقادير يك محاسبه شده Vλو  Pλمقادير . است، بسط داده شدهVλشعاعي، 

را براي  IPESsطراحي شده كه قادر است  (MATLAB)مناسب در برنامه مطلب  M-file تابع

  .محاسبه كند 2θهاي دلخواه و زاويه) Å 12 تا Å 1/2 از(، R، مولكوليهاي بينتمام فاصله

در يك تابع انرژي پتانسيل ، IPESs ،V(R, θ� ,ϕ)سعي شده است مقادير در روش دوم 

سپس اين مقادير در  و اندبدون بعد شده IPESs بدين منظور ابتدا مقادير. مناسب برازش شود

تابع انرژي پتانسيل جديد به  6 در اين پژوهش، براينعلاوه .برازش شده است فاك -تابع هارتري

و ديمر  F2ديمر  IPESsشده است و توانايي برازش اين توابع با كمك مقادير  پيشنهاد V(r)شكل 

O2 اساس، مناسب بودن اين توابع را  اند كه تطابق خوب بين نتايج برازش با مقادير ازبررسي شده

  .كنندتاييد مي

 10چنين ترازهاي چرخشي مولكول فلوئور با استفاده از روش از اساس و با همدر اين رساله 

چرخشي مورد بررسي قرار  هر روش بر ترازهاي تأثيرو  است سطح نظري متفاوت محاسبه شده

استفاده شده است و مقادير انرژي  LEVELبراي انجام اين محاسبات از نرم افزار . گرفته اند

  .انددست آمدهبه GUASSIAN03پتانسيل مورد نياز با نرم افزار 
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 80  درجه 30 و درجه 0 با برابر θ2 يايزوا به مربوط شدهاصلاح IPES يبرا

  مولكوليبين يفاصله از يتابع صورتبه برازش ينسب يخطا درصد نمودار) 16-2( شكل

 81  درجه 90 و درجه 60 با برابر θ2  يايزوا به مربوط نشدهاصلاح IPES يبرا

  مولكوليبين يفاصله از يتابع صورتبه برازش ينسب يخطا درصد نمودار) 17-2( شكل

 81  درجه 90 و درجه 60 با برابر θ2 يايزوا به مربوطشده اصلاح IPES يبرا

  مولكوليبين يفاصله راتييتغ به نسبت كنشبرهم ليپتانس يانرژ راتييتغ) 18-2( شكل

θ2 يهندس يعتهايموق يبرا = 0 ͦ, ϕ = 0 ͦ، θ2 = 30 ͦ, ϕ = 90 ͦ،  

θ2 = 45 ͦ, ϕ = 45 ͦ، θ2 = 60 ͦ, ϕ = θ2 و ،ͦ 0 = 90 ͦ, ϕ = 90  84 



X 

  يهندس يعتهايموق يبرا *R از يتابع صورتبه *V راتييتغ نمودار) 19-2( شكل

θ2 = 0 ͦ, ϕ = 0 ͦ، θ2 = 30 ͦ, ϕ = 90 ͦ، θ2 = 45 ͦ, ϕ = 45 ͦ، θ2 =
60 ͦ, ϕ = θ2 و ،ͦ 0 = 90 ͦ, ϕ = 90  85 

   IPES ريمقاد با) 33- 2( رابطه از استفاده با برازشنتايج  سهيمقا) 20-2( شكل

θ2 تيموقع يبرا بعد بدون = 0  ͦ, ϕ = 0 ͦ . 88 

  تيموقع يبرا بعد بدون IPES ريمقاد با) 33- 2( رابطه از استفاده با برازش سهيمقا) 21-2( شكل

θ� = 30  ͦ, ϕ = 90  ͦ                                                                      89  

   بعد بدون IPES ريمقاد با) 33- 2( رابطه از استفاده با برازش سهيمقا) 22-2( شكل

�θ تيموقع يبرا = 45  ͦ, ϕ=45  ͦ 89 

  رابطه از استفاده با بعد بدون IPES ريمقاد برازش مطلق يخطا نمودار) 23-2( شكل

θ2 تيموقع يبرا) 33- 2( = 0  ͦ, ϕ = 0  ͦ  90 

  رابطه استفادهاز با بعد بدون IPES ريمقاد برازش مطلق يخطا نمودار) 24-2( شكل

θ2 تيموقع يبرا) 33- 2( = 30  ͦ, ϕ = 90  ͦ  90 

  رابطه از استفاده با بعد بدون IPES ريمقاد برازش مطلق يخطا نمودار) 25-2( شكل

θ2 تيموقع يبرا) 33- 2( = 45  ͦ, ϕ = 45  ͦ  91 

 F2 98 مريد *V برازش يبرا) 35- 2( معادله يابيارز) 26-2( شكل

 O2  98 مريد *V برازش يبرا) 35- 2( معادله يابيارز) 27-2( شكل

 F2 99 مريد *V برازش يبرا) 36- 2( معادله يابيارز) 28-2( شكل

 O2 99 مريد *V برازش يبرا) 36- 2( معادله يابيارز) 29-2( شكل

 F2  100 مريد *V برازش يبرا) 37- 2( معادله يابيارز) 30-2( شكل

 O2  100 مريد *V برازش يبرا) 37- 2( معادله يابيارز) 31-2( شكل

 F2 101 مريد *V برازش يبرا) 38- 2( معادله يابيارز) 32-2( شكل

 O2 101 مريد *V برازش يبرا) 38- 2( معادله يابيارز) 33-2( شكل

 F2 102 مريد *V برازش يبرا) 39- 2( معادله يابيارز) 34-2( شكل

 O2 102 مريد *V برازش يبرا) 39- 2( معادله يابيارز) 35-2( شكل


