
   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 



دا٘ـٍبٜ یضد 

 دا٘ـىذٜ ّْٓٛ

 ٌشٜٚ ؿیٕی

 

 ًاهِپایاى

 ثشای دسیبفز دسػٝ وبسؿٙبػی اسؿذ 

 فیضیهؿیٕی

 

 :ٓٙٛاٖ

تا استفادُ اص سطح F2  ٍ هحاسثِ ضشیة دٍم ٍیشیال گاص ی سَمتشسسی اثش گًَِ

  QCISD(T)/aug-cc-pVTZًظشی

 

 :اػشبد سإٞٙب

 دمتش هحوذسضا ًَستالا

 :اػشبد ٔـبٚس

 دمتش هٌصَس ًواصیاى

 

 :دظٚٞؾ ٚ ٍ٘بسؽ

 ًجوِ هحوَدآتادی

 

 90ضْشیَس هاُ 

 
 



 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 :تقذيم
ی را بسی شاکرم  کار خذا که اس روی کرم، پذر و مادری مهربان و فذا

ی ی درخت پربار وجىدشان بياسايم و اس ريشونصيبم ساخت تا در سايه
 .ها شاخ و برگ گيزمآن

 بهکنم می تقذيم  را حال اس روی سپاس و قذردانی ایه پژوهش 
  های پذر و مادر عزیزممهربانی

 افتخاری است بر سزمکه وجىدشان دليلی بر بىدنم و نامشان تاج 
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 قذردانی و تشکر
 اس سعی تى ای دل چه گشايذ که درایه راه                                            بی رهبـــزتىفيـــق ، همانا نتىان رفت  

 کایه باديه راهی است که تنها نتىان رفت                         بی ياری دولت نتىان شذبه ره عشـــــق         
مان بخشيذ و خىشه چينی اس طریق علم و معرفت را روسیمان کران پروردگار يکتا را که هستیشکر و سپاس بی     

حصیل دانش و معرفت برداشتو شذ و تاکنىن که به ياری و الطاف ایزد منان، گامی انذک در راه . ساخت

 اتمام آمذ؛ایه پايان نامه به 
که راهنمایی های ايشان در طىل دانم اس استاد  بزرگىارم جناب آقای دکتز محمذرضا نىربالا که شايستو می     

، تشکر و  .تحقیق هم چىن فانىسی بىده است،که کشتی های سز گردان را به ساحل نجات می رسانذ
 .قذردانی نمايم

یت ایه پايان نامه دقت و  اس استاد گرانقذر جناب آقای دکتز منصىر       نماسيان ، که جهت مشاوره و هذا
ری را دارم  .عنایت خىد را دریغ نفرمىدنذ کمال سپاسگذا

منش  که مطالعو و داوری ایه جناب آقای دکتز محمذ کمالىنذ و آقای دکتز حسیه محمذی: و اس اساتيذ گرانقذر   
 نمايم نامه را تقبل نمىدنذ، تشکر می پايان

با حضىر شيزینشان رقم خىرده است،  دوران تحصیلهمچنیه اس تمامی دوستان خىبم که خاطرات       
رم و برايشان آرسوی مىفقیت دارم  .سپاسگذا
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 چنیذُ

ثٝ   F2-F2ػیؼشٓ  (IPS)ِٔٛىِٛی دس ایٗ سلمیك ثشای اسصیبثی ػٌق ا٘شطی دشب٘ؼیُ ثیٗ

 QCISD(T)ٞب ثب اػشفبدٜ اص ػٌق ِ٘شی IPS. ؿذ دشداخشٝ ی هشیت دْٚ ٚیشیبَ ٌبص فّٛئٛسٔلبػجٝ

 600سب  100دٔبیی  ی‌ٔلبػجبر دس فبكّٝ. ا٘ذدػز آٔذٜثcc-pVTZ- augٝ ی‌ٚ ٔؼٕٛٓٝ دبیٝ

 (CP)ؿذٜ ثب سٚؽ سللیق اص ثبلا ثٝ دبییٗ ‌٘ـذٜ ٚ سللیق‌ٞبی سللیقوّٛیٗ ثب اػشفبدٜ اص دشب٘ؼیُ

فبوشٛس ثِٛشضٔٗ ثش هشیت دْٚ ٚیشیبَ ٘یض ثشسػی ؿذ ٚ ٔـبٞذٜ ٌشدیذ طیش سأ ٓلاٜٚ ثش ایٗ .ؿذا٘ؼبْ 

اطش ػؼٓ . سفبٚر وٕششی داسدٔمبدیش سؼشثی  اِ٘ش ٌشفشٗ ایٗ فبوشٛس ة‌دػز آٔذٜ ثب دسوٝ ٔمبدیش ثٝ

 یٌٜٖٛ دزیشی ػفز ٓجبسر دیٍش آشجبس ٚ یب ٓذْ آشجبس ػْٕ‌ِٔٛىِٛی یب ثٝدشب٘ؼیُ ثیٗ ػْٛ ثش

ثذیٗ ِٔٙٛس ٔٙٛٔش ػْٛ فّٛئٛس دس ػٝ . ٘یض ٔٛسد ٌٔبِٔٝ لشاس ٌشفز  F2-F2ْ یؼزٞب دس ع دشب٘ؼیُ

. ٘ضدیه ؿذ F2-F2ثٝ ٔشوض ػیؼشٓ  XY،  XZٚ YZٞبی ثیٗ ٔلٛسی ٚ ػٟز X،Y ، Z ػٟز اكّی

سٕبْ ٔلبػجبر ثب . ٓٙٛاٖ ثبلاسشیٗ ػٌق ِ٘شی ٔلبػجبر اػشفبدٜ ؿذ‌ثٝ QCISD(T)اص ػٌق ِ٘شی 

آٍ٘ؼششٔی اص  6ٔـبٞذٜ ؿذ وٝ دس فبكّٝ . ا٘ؼبْ ٌشفز Linuxٚ دس ٔلیي  Gaussian09اػشفبدٜ اص 

 .ػزا دٛؿیلبثُ ؿـٓػْٛ  ی  اطش ٌٛ٘ٝ F2-F2سوض ػیؼشٓ ْ
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 فٟشػز ٌٔبِت

 صفحِ                                                                                                       عٌَاى

 1 .........................................................  ٞبی ٔلبػجبسی ِ٘شیٔشٚسی ثش سٚؽ: فلُ اَٚ

 2 .................................................................................................... ٔمذٔٝ( 1-1
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 3 .................................................................... یِٔٛىَٛ نیٔىبٖ یٞب‌سٚؽ( 1-2-1
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 23 .............................................................. یٜدب ی ٔؼٕٛٓٝ ٟ٘ی‌ثشٞٓ یخٌب( 1-4-7

 24 ................................................................................... اِىششٚ٘ی ٕٞجؼشٍی( 1-5

 25 ....................................................................دیىشثٙذی وٙؾ ثشٞٓ سٚؽ( 1-5-1

 25 ......................................................... وبُٔ دیىشثٙذی وٙؾ ثشٞٓ سٚؽ( 1-5-1-1
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 ّا فْشست جذٍل

 كفلٝ                                                                                                                      ٓٙٛاٖ

 57 ................................................................... ِٛئٛس    ف فیضیىی خٛاف( 1-1) ػذَٚ

 ی دأٙٝ دس ٘ـذٜ فیسلق ٚ ؿذٜ فیسلق یَدشب٘غ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 1-2) ػذَٚ

 80 .................................................................... یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب

 ٞبی یَدشب٘غ ثب F2 ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش سیٔمبد ثش یآٔبس ٚصٖ اطش یثشسع (2-2) ػذَٚ

 81 ....................................... یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب ی دأٙٝ دس ؿذٜ فیسلق

 ٘ـذٜ فیٚسلق ؿذٜ سللیق یَدشب٘غ اص اػشفبدٜ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 3-2) ػذَٚ

 82 .................... °90ٚ   °45،°0 ثشاثش θ2 یثشا یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب ی دأٙٝ دس

 ی      دسدأٙٝ ؿذٜ سللیق یَدشب٘غ اص اػشفبدٜ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 4 -2) ػذَٚ

 83 ............. °90 ٚ°60  ،°45 ،°30 ،°0 ثشاثش ϕ=0° ٚ θ2 ٚ یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب

  ی   دسدأٙٝ ٘ـذٜ فیسلق یَدشب٘غ اص اػشفبدٜ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 5 -2) ػذَٚ

 84 ............ °90 ٚ °60 ،°45 ،°30 ،°0 ثشاثش  ϕ=0° ٚ θ2 ٚ یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب

 ی     دسدأٙٝ ؿذٜ سللیق یَدشب٘غ اص اػشفبدٜ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 6 -2) ػذَٚ

 85 ........... °90 ٚ °60 ،°45 ،°30 ،°0 ثشاثش ϕ=45° ٚ θ2  ٚ یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب

ی  دسدأٙٝ ٘ـذٜفیسلق یَدشب٘غ اص اػشفبدٜ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 7 -2) ػذَٚ

 86 ........... °90 ٚ °60 ،°45 ،°30 ،°0 ثشاثش ϕ=45° ٚ θ2 ٚ یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب

  ی دسدأٙٝ ؿذٜ سللیق یَدشب٘غ اص اػشفبدٜ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 8-2) ػذَٚ

 87 ......... °90 ٚ °60 ،°45 ،°30 ،°0 ثشاثش ϕ = 60° ٚ θ2 ٚ یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب 

ی  دسدأٙٝ ٘ـذٜفیسلق یَدشب٘غ اص اػشفبدٜ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 9-2) ػذَٚ

 88 ........... °90 ٚ°60  ،°45 ،°30 ،°0 ثشاثشϕ ٚ  θ2 °60= ٚ یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب

     ی دسدأٙٝ ؿذٜ سللیق یَدشب٘غ اص اػشفبدٜ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 10-2)ػذَٚ

 89 ............ °90ٚ °60 ،°45 ،°30 ،°0 ثشاثش ϕ=90° ٚ θ2 ٚ یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب
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ی  دسدأٙٝ ٘ـذٜفیسلق یَدشب٘غ اص اػشفبدٜ ثب  F2ِٔٛىَٛ ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 11-2)ػذَٚ

 90 ............ °90ٚ °60 ،°45 ،°30 ،°0 ثشاثش ϕ=90° ٚ θ2 ٚ یٖوّٛ 600 سب 100 ییدٔب

 دس ؿذٜ سللیق ٚ ٘ـذٜ سللیق ٞبی دشب٘ؼیُ ثب F2 ِٔٛىَٛ ٚیشیبَ دْٚ هشیت(: 12-2)ػذَٚ

 91 .......................................................... وّٛیٗ 350 سب 100 دٔبیی ی دأٙٝ

ٞبی  ی هشیت دْٚ ٚیشیبَ ثب اػشفبدٜ اصدشب٘ؼیُٞبٜ سأطیش فبوشٛس ثِٛشضٔٗ ثش داد (:13-2)ػذَٚ

 92 ..................................................................................... ؿذٜ‌سللیق

 ثشای ؿذٜ‌ٚسللیق ٘ـذٜ‌سللیق ٞبی دشب٘ؼیُاػشفبدٜ اص  ثب ٚیشیبَ دْٚ هشیت(: 14-2)ػذَٚ.

 93 .............................................................. .90˚ ٚ 45˚ ،0˚ثشاثش  ی صاٚیٝ

 اػشفبدٜ ثب   دبیٝ ٔؼٕٛٓٝ ثب  ِٔٛىَٛ ٚیشیبَ دْٚ هشیت ٞبی دادٜ(: 15-2)ػذَٚ

 94 .  .ٖوّٛی 350 سب 100 دٔبیی ی دأٙٝ دس ٘ـذٜ‌سللیق ٚ ؿذٜ‌سللیق ٞبی دشب٘ؼیُاص 

 ثباػشفبدٜ  ی دبیٝ ٔؼٕٛٓٝ ثب  ِٔٛىَٛ ٚیشیبَ دْٚ هشیت ٞبی دادٜ(: 16-2)ػذَٚ

 دٔبیی  دأٙٝ دس 90˚ ٚ 45˚ ،0˚ ثشاثش 2 ی صاٚیٝ ثشای ؿذٜ‌سللیق ٞبی دشب٘ؼیُ اص

 95 ........................................................................... .وّٛیٗ 350 سب 100

 F2-F2 ....................................... 115 ػشٓیع وشدٖ‌ی٘ٝثٝ ثٝ ٔشثٛى Z ی یٜآسا( 1-3) ػذَٚ

 F2-F2. .... 129 ػشٓیع ػْٛ ػؼٓ اطش یسٚ ؿذٜ‌ا٘ؼبْ یلبریسلك یوبسٞب اص یا‌خلاكٝ (2-3) ػذَٚ
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 ّا‌فْشست ضنل

 كفلٝ                                                                                                              ٓٙٛاٖ

 76 ........ سلمیك ایٗ دس ؿذٜ ٌٔبِٔٝ F2-F2 ػیؼشٓ ٕٓٛٔی ی ٞٙذػٝ ٕ٘بیؾ( 1-2) ؿىُ

 دشب٘ؼیُ ثب اػشفبدٜ اص دٔب كؼت فّٛئٛسثش ٌبص ایَسیٚ دْٚ ةیهش( 2-2) ؿىُ
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‌2θ صاٚیٝ ثشای دٔب اص سبثٔی ٓٙٛاٖثٝ ٚسئفّٛ ٌبص ٚیشیبَ دْٚ هشیت( 15-2) ؿىُ
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 MP2 ........................................................................... 93ِ٘شی 

 اص اػشفبدٜ ثب *31G-6  ی دبیٝ ٔؼٕٛٓٝ ثب ٚسئفّٛ ٌبص ٚیشیبَ دْٚ هشیت( 16-2) ؿىُ

 94 ...................................... .دٔب اص سبثٔی ٓٙٛاٖثٝ ٘ـذٜسللیق  دشب٘ؼیُ

 ی دبیٝ  ٔؼٕٛٓٝ ثب دٔب اص سبثٔی ٓٙٛاٖثٝ ٚسئفّٛ ٌبص ٚیشیبَ دْٚ هشیت( 17-2) ؿىُ

6-31G* صاٚیٝ ثشای ؿذٜسللیق دشب٘ؼیُ اص اػشفبدٜ ثب 2 0˚ثشاثش، 

 95 ............................... ؿذٜسللیق وّی ٚیشیبَ دْٚ هشیت ٚ 90˚ ٚ 45˚

 ؿذٖ ٘ضدیه ثشای ػْٛ ی‌ٌٛ٘ٝ اطش یثشسع دس اػشفبدٜ ٔٛسد ی‌ٞٙذػٝ( 1-3) ؿىُ
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 118 ........................... فبكّٝ كؼت ثش F2-F2 ػشٓیع ثٝ ػْٛ ٔٙٛٔش ؿذٖ

 ؿذٖ نی٘ضد یثشا X ػٟز دس ػْٛ ی‌ٌٛ٘ٝ اطش ثٝ ٔشثٛى یا٘شط( 3-3)ؿىُ

 119 .................................. فبكّٝ كؼت ثش F2-F2 ػشٓیع ثٝ ػْٛ ٔٙٛٔش
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