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 :چکیده

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

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

رٍی اتوْبی ثَر  NH3در ایي تحمیك ثب اعتفبدُ اس رٍػ تئَری تبثغ چگبلی تأثیزات هَلىَل 0 هیؾَدًبًَتیَة، دچبر تغییزات 

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

هَرد هطبلؼِ لزار  DFTٍ ثِ رٍػ  *B3LYP/6-31Gهَلؼیت ثب اعتفبدُ اس عطح هحبعجبتی 5ثَر هَلىَل ًبًَتیَة در 

ٍ  C-BNرٍی هَلىَل ثْیٌِ عبسی ؽذُ  B3LYP/6-31Gدر عطح هحبعجبتی  CSتبًغَرّبی پَؽیذگی ؽیویبیی  گزفت0

 CSI هحبعجِ گزدیذ0 هحبعجبت DFTػهَلؼیت خذة ٍ ثِ رٍ 5در  NH3-(C-BN) ثْیٌِ عبسی ؽذُ ووپلىظّوچٌیي 

 ٍCSA داد وِ خذة هَلىَل  ىًؾبNH3  رٍی هَلىَل هَلؼیت خذة  5درC-BN  تبثیزات هتفبٍتی رٍی عبختبرّبی

 الىتزیىی هَلىَل ًبًَتیَة دارد0

 

 

، پَؽیذگی ؽیویبیی ایشٍتزٍپیتبًغَرّبی ، (DFT)، تئَری تبثغ چگبلی NH3هَلىَل  هَلىَل ًبًَتیَة،: کلیدی های واصه
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