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 :چکیدُ

خْت  ( ّیجزیذ ؽذُ پٌح اتن ثَر ثب هَلؼیتْبی هختلف ٍخَد دارد وِ اس لحبػ اًزصی آهبدگی ثبلایی0101در ًبًَتیَة سیگشاي )

دارد عی ثزّوىٌؼ ایي گبس ثب ًبًَتیَة ّیجزیذی، هؾخقبت عبختبری ٍ الىتزًٍی  NH3ًیتزٍصى هَلىَل  ثزّوىٌؼ ثب اتن

رٍی اتوْبی ثَر  NH3تحمیك ثب اعتفبدُ اس رٍػ تئَری تبثغ چگبلی تأثیزات هَلىَل  در ایي0 هیؾَدًبًَتیَة، دچبر تغییزات 

رٍی اتن ّبی ثَر  NH3هَرد ارسیبثی لزار گزفت0 خذة هَلىَل  (B35-B28-B20-B12-B4)  هَلؼیت 5در  هَلىَل ًبًَتیَة

در  هَرد هغبلؼِ لزار گزفتDFT 0ٍ ثِ رٍػ  *B3LYP/6-31Gهَلؼیت ثب اعتفبدُ اس عغح هحبعجبتی 5هَلىَل ًبًَتیَة در 

ؽَد0 اًزصی خذة، عَل ایي تحمیك هیشاى ایي تغییزات ٍ اتوْبی ثَر هَلىَل ًبًَتیَة هَضغ خذة ثز رٍی ایي تغییزات ثزرعی هی

لؼِ لزار هَرد هغب  NH3 فلِ خذة لجل ٍ ثؼذ اس خذة هَلىَلٍ فب NH3پیًَذّب، اًتمبل ثبر ثیي هَلىَل ًبًَتیَة ٍ هَلىَل 

 گزفت0
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