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 چکیده

ه ب نیسر نهیآم دیاس یارگانوفسفره رو یاثر آفتکش هادر پژوهش حاضر به جهت بررسی 

دیازینون و آفتکش  یرو  یچگال تیتابع هینظرمطالعه محاسبات شیمی کوانتومی بر پایه 

 یمیمحاسبات شهای این مشتقات با سرین پرداخته شد. مشتقات آن همچنین کمپلکس

 یداریپا یانجام گرفت. انرژ 6G(d,p)-31 هیو مجموعه پا B3LYPبا روش DFT یکوانتوم

 یس هاکمپلک بسیآزاد گ یو انرژ یآنتالپ. شدند یریها اندازه گ ستمیس نیا یممان دوقطبو 

لکس کمپ نیا لیبودن تشک یرخودبخودیبودن و غ ریمثبت است که گرماگ یهمگ نونیازید

هومو و لومو محاسبه  یها تالیربوا یدهد. مقدار باند گپ که از اختلاف انرژ یها را نشان م

 ریمقاد. الکترون ولت است 7/5به هم ودر حدود  کینزد نونیازید یهاشده است،  در کمپلکس

در ادامه مطالعه  الکترون ولت قرار دارند. 1/11تا  4/3در بازه  هااین کمپلکس یممان دو قطب

از س ها کمپلک نیبهتر نییو در تعگرهای کوانتوم مکانیکی پرداخته شد به بررسی توصیف

سبه و کمپلکس محا لیقبل و بعد از تشک باتیترک وندیپ یایو زوا طول .ها استفاده گردیدآن

 QTAIM یداده ها شد. بررسی جداگانه هاساختار یو فرم کل ایزوا رییو تغ دیگرد سهیمقا

 هیا کلب نیسر نهیدآمیاس نیب وندیپ تیماهمطالعه شد و ماهیت پیوندهای موجود بررسی شد. 

 یدارینشاندهنده پا یدرون ملکول یبوده و برهمکنش ها کیالکترواستات نونیازیمشتقات د

 کمپلکس ها است. نیا

رگانو ا هایآفتکش ،یچگال تیتابع هینظر ،یکوانتم یمیمحاسبات ش كلمات كلیدی:

 .DFT، نونیازیفسفره،، د




