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 فِشعت ًوْداس ُب

 ػٌْاى                                                                                                           صفحَ

 ‌86.....................‌دس‌فبص‌گبص‌ثذّى‌زنْس‌آة‌6H5Fت‌پبیذاسی‌تْتْهشُبی‌(‌تشتی1-4ًوْداس‌)

 ‌114..................................‌ثذّى‌زنْس‌آة‌6H5Fثشای‌تؼبدلات‌‌IRC(.‌ًوْداس‌2-4ًوْداس‌)

 ‌125....................‌دس‌زنْس‌یک‌هْلکْل‌آة‌6H5Fثشای‌تؼبدلات‌‌IRC(.‌ًوْداس‌3-4ًوْداس‌)

 ‌135......................دس‌زنْس‌دّ‌هْلکْل‌آة‌6H5Fثشای‌تؼبدلات‌‌IRC(.‌ًوْداس‌4-4ًوْداس‌)

‌‌147......................‌دس‌زنْس‌عَ‌هْلکْل‌آة‌6H5Fثشای‌تؼبدلات‌‌IRC(‌ًوْداس‌5-4ًوْداس‌)

‌‌151....‌(.‌سًّذ‌پبیذاسی‌تؼبدلات‌سفت‌کَ‌ثب‌دّ‌هْلکْل‌آة‌کوتشیي‌عذ‌اًشژی‌سا‌داسًذ6-4ًوْداس‌)

‌151(.‌سًّذ‌پبیذاسی‌تؼبدلات‌هغیش‌سفت‌کَ‌ثب‌عَ‌هْلکْل‌آة‌کوتشیي‌عذ‌اًشژی‌سا‌داسًذ7-4ًوْداس‌)

‌‌152پبیذاسی‌تؼبدلات‌هغیش‌ثشگؾت‌کَ‌ثب‌دّ‌هْلکْل‌آة‌کوتشیي‌عذ‌اًشژی‌سا‌داسًذ‌(.‌سًّذ8-4ًوْداس‌)

‌153(.‌سًّذ‌پبیذاسی‌تؼبدلات‌هغیش‌ثشگؾت‌کَ‌ثب‌عَ‌هْلکْل‌آة‌کوتشیي‌عذ‌اًشژی‌سا‌داسًذ9-4ًوْداس‌)

 ‌157...............‌دس‌فبص‌زلال‌ثذّى‌زنْس‌آة‌6H5F(.‌تشتیت‌پبیذاسی‌تْتْهشُبی‌11-4ًوْداس‌)

 ‌161.............................‌ثشای‌پبیذاس‌تشیي‌تؼبدل‌ثذّى‌زنْس‌آة.‌IRC.‌ًوْداس‌(11-4ًوْداس‌)

 164ثشای‌پبیذاس‌تشیي‌تؼبدل‌دس‌زنْس‌یک‌هْلکْل‌آة‌دس‌فبص‌زلال.‌IRC(.‌ًوْداس‌12-4ًوْداس‌)

 ‌168ثشای‌پبیذاس‌تشیي‌تؼبدل‌دس‌زنْس‌دّ‌هْلکْل‌آة‌دس‌فبص‌زلال.‌IRC(.‌ًوْداس‌13-4ًوْداس‌)

 ‌171تؼبدلات‌سفت‌کَ‌ثب‌دّ‌هْلکْل‌آة‌کوتشیي‌عذ‌اًشژی‌سا‌داسًذ..(.‌سًّذ‌پبیذاسی‌14-4ًوْداس‌)

 172(.‌سًّذ‌پبیذاسی‌تؼبدلات‌هغیش‌سفت‌کَ‌ثب‌یک‌هْلکْل‌آة‌کوتشیي‌عذ‌اًشژی‌سا‌داسًذ..15-4ًوْداس‌)

 173(.‌سًّذ‌پبیذاسی‌تؼبدلات‌هغیش‌ثشگؾت‌کَ‌ثب‌دّ‌هْلکْل‌آة‌کوتشیي‌عذ‌اًشژی‌سا‌داسًذ..16-4ًوْداس‌)

‌)ًو ‌سا‌17-4ْداس ‌اًشژی ‌عذ ‌کوتشیي ‌آة ‌یک‌هْلکْل ‌ثب ‌کَ ‌ثشگؾت ‌هغیش ‌تؼبدلات ‌پبیذاسی ‌سًّذ .)

 174داسًذ...
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 کیذٍچ

‌ثَ ‌هشثْه ‌عیٌتیکی ّ‌ ‌تشهْدیٌبهیکی ‌همبدیش ‌تسمیك ‌ایي ‌تْتْهش‌دس ‌ُبی ‌ّاکٌؼ ‌گزاس ‌ُبی -‌6زبلت

دس‌زنْس‌یک‌تب‌عَ‌‌ثذّى‌هْلکْل‌آة،‌ّّ‌زلال‌فلْئْسّعیتْصیي‌دس‌دّ‌ثخؼ‌فبص‌گبص‌-5ُیذسّکغی‌

‌G(d,p)++311-6ّ‌عشی‌پبیB3LYP‌‌َهْلکْل‌آة‌ثب‌اعتفبدٍ‌اص‌هسبعجبت‌هکبًیک‌کْاًتْهی‌دس‌عطر‌

‌اص‌سّ ‌اعتفبدٍ ‌ثب ‌عبختبس‌ُبی‌گزاس ‌‌QST2ُبی‌‌ػتؼییي‌گشدیذ. ّQST3عپظ‌فست‌‌‌ ثذعت‌آهذًذ.

 سد‌تبییذ‌لشاس‌گشفت.هIRC‌ْعبختبس‌ُبی‌زبلت‌گزاس‌ثذعت‌آهذٍ‌ثب‌اعتفبدٍ‌اص‌هسبعجبت‌فشکبًغی‌ّ‌

‌ ‌ثیي ‌‌11دس ‌عبختبس ‌-6تْتْهش ‌-5ُیذسّکغی ‌تْتْهش ‌ّ‌‌6H5F(8)فلْئْسّعیتْصیي، پبیذاستشیي

6H5F(4)‌.ًبپبیذاستشیي‌تْتْهشُب‌ُغتٌذ‌

دس‌فبص‌گبص‌ثب‌افضایؼ‌یک‌تب‌دّ‌‌تؼبدل‌هستول‌21اص‌‌ًتبیح‌هسبعجبت‌ًؾبى‌هی‌دُذ‌کَ‌ثشای‌ثیؾتش‌تؼبدلات

‌افضایؼ‌عْهیي‌هْلکْل‌ایي‌سًّذ‌‌هْلکْل‌آة‌همبدیش‌اًشژی ‌ثب ‌اهب ‌اًذ ‌ثطْس‌چؾوگیشی‌کبُؼ‌یبفتَ ُب

‌کبُؾی‌دس‌همبدیش‌اًشژی،‌دیگش‌هؾبُذٍ‌ًوی‌ؽْد.

‌

‌تْتْهشی‌،‌زبلت‌گزاس‌،‌همبدیش‌تشهْدیٌبهیکی‌ّ‌عیٌتیکی‌،‌پبیذاسی‌کلیذ ّاژٍ :

‌‌


