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: هلاقم 	 ناونع
QM/MM	 تابساحم 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	Ni	 متا 	 اب 	 هدش 	 نزت 	 نفارگ 	 هحفص 	 یور 	 رب 	 نیتسنج 	 لوکلوم 	 بذج 	 یژرنا 	 یسررب

: راشتنا 	 لحم
(1399 :	 لاس 	) تفن 	و	 یمیش 	 یسدنهم 	،	 یمیش 	 یللملا 	 نیب 	 سنارفنک 	 نیمتشه

19 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
ناریا 	، نارهت 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، زکرم 	 نارهت 	 دحاو 	، یمیش 	 یسدنهم 	 هورگ 	-	 یناپوچ 	 هیضرم

ناریا 	، نارهت 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، زکرم 	 نارهت 	 دحاو 	، یمیش 	 یسدنهم 	 هورگ 	-	 ینیسح 	 یلع 	 راشفا

ناریا 	، نارهت 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، زکرم 	 نارهت 	 دحاو 	، یمیش 	 یسدنهم 	 هورگ 	-	 یمجنم 	 دیجم

ناریا 	، نارهت 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، زکرم 	 نارهت 	 دحاو 	، یمیش 	 یسدنهم 	 هورگ 	-	 این 	 ییاخس 	 نیسح

: هلاقم 	 هصلاخ
مرن 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	Ni	 یاه 	 متا 	 اب 	 هدش 	 نزت 	 نفارگ 	و	 صلاخ 	 نفارگ 	و	 نیتسنج 	 لوکلوم 	 نیب 	 بذج 	 یژرنا 	 نازیم 	 یسررب 	 هب 	 شهوژپ 	 نیا 	 رد

kcal/mole)۳۱۸/۱۵۴ 	) بذج 	 یژرنا 	 نازیم 	 لکین 	 رصنع 	 طسوت 	 نفارگ 	 هحفص 	 ششوپ 	 اب 	 هک 	 داد 	 ناشن 	 جیاتن 	و	 دش 	 هتخادرپ 	Gaussian	 زازفا
هک 	 تسا 	 رتمک 	 هدوب 	 صلاخ 	 نفارگ 	 هک 	 تلاح 	 رد 	 یلک 	 بذج 	 یژرنا 	 اب 	 هسیاقم 	 رد 	 هک 	 تسا 	 هدمآ 	 تسد 	 هب 	d=۴/۲۵۱A	 هلصاف 	 رد 	 هک 	 دشاب 	 یم
	- نیتسنج 	 یفارگوپوت 	 زا 	 لصاح 	 جیاتن و	 	، تسا 	 هدنوش 	 بذج و	 	 بذاج 	 نیب 	 یریذپ 	 شتکاو 	 شیازفا 	 رد 	 لکین 	 یاه 	 متا 	 ریثات 	 هدنهد 	 ناشن

بذج 	 اب 	و	 دراد 	 دوجو 	 نورتکلا 	 زا 	 یرتیوق 	 یزاس 	 یلحم 	 دراد 	 روضح 	 نفارگ 	 قرو 	 رد 	 لکین 	 یاه 	 متا 	 هک 	 ییاج 	 رد 	 هک 	 داد 	 ناشن 	 زین 	 لکین 	-	 نفارگ
شیازفا 	 دنک 	 یم 	 بذج 	 ار 	 نیتسنج 	 لوکلوم 	 صلاخ 	 نفارگ 	 هک 	 یتلاح 	 هب 	 تبسن 	C-O	و	C-H	 دنویپ 	 لوط 	 لکین - نفارگ 	 هحفص 	 یور 	 رب 	 نیتسنج

و 	 هدوب 	 ریذپ 	 شنکاو 	 لکین 	 رصنع 	 تفایرد 	 ناوت 	 یم 	 جیاتن 	 هب 	 هجوت 	 اب 	 هک 	. تفای 	 شیازفا 	۱۴۴/۶ 	° هب 	۱۱۶/۹ 	° زا 	 مه 	 دنویپ 	 هیواز 	 زین و	 	 هتفای
نیتسنج 	 کینامورآ 	 لوکلوم 	 بذج 	 هدزاب 	 شیازفا 	 یارب 	 بسانم 	 هنیزگ 	 ناونع 	 هب 	 نآ 	 زا 	 ناوت 	 یم 	 هجیتن 	 رد و	 	 دراد 	 یرتلااب 	 ییاناسر 	 تیلباق

هحفص 	و	 صلاخ 	 نفارگ 	 هحفص 	 یور 	 رب 	 نیتسنج 	 لوکلوم 	 بذج 	 یژرنا 	 نازیم 	 ندروآ 	 تسد 	 هب :	 شهوژپ 	 فادها . درک 	 هدافتسا 	 نفارگ 	 قرو 	 یوررب
شور 	. لکین 	 اب 	 هدش 	 نزت 	 نفارگ 	 هحفص و	 	 نیتسنج 	 لوکلوم 	 نیب 	 دنویپ 	 لوط 	 رغت 	 نازیم 	 یریگ 	 هزادنا 	 زین و	 	 لکین 	 اب 	 هدش 	 نزت 	 نفارگ

یلوکلوم 	 یزاس 	 هیبش 	ChemBio۳D	 زین و	 	ChemBioD	و 	HYPER	CHEM	و 	Gaussian	 رازفا 	 مرن 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 قیقحت 	 نیا 	 رد :	 قیقحت
. دش 	 ماجنا 	 لکین 	 اب 	 هدش 	 نزت 	 نفارگ 	 هحفص 	و	 صلاخ 	 نفارگ 	 هحفص 	 یوررب 	 نیتسنج 	 بذج

: یدیلک 	 تاملک
ییاناسر 	، ریذپ 	 شنکاو 	، لکین 	، نفارگ 	، بذج 	 یژرنا

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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