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 چکیده

به خود جلبب   یفلز يآل هایمولکولتك قي انتقال بار از طر هایسازوکارکشف  یرا برا  یادي توجه ز  يآل  یهامولکول  یفلز  یهاکمپلکس  ةمطالع

فلز واسطه   رييتغ. با  ميکنيم  يرا بررس  ني دي ريپ  يب - ليفن  ید  ةپاي مهفلز واسطه    دي کلرکمپلکس    يکيکار، ما خواص اپتوالکترون  ني کرده است. در ا

محاسبببا  از . کنيميمبب اثبببا  را  سببامانه يکبب يو الکترون یخواص نور یدستکارپذير بودن امکان، Znو  Co ،Cu ،Fe ،Mg ،Ru یهادر گروه اتم

 ،خببواهينالکترو  ،شونيبب   لياز جمله پتانسبب   یفلز  یهامولکولاين    يکيخواص الکترون  نييتع  یبرا  B3LYP  ي( با تابعDFT)  يچگال  يتابع  ةنظري 

نببوا ي جببذآ آنهببا را در  فيبب ، طهاامانهسبب  یدرک عملکرد نور ی. براشودياستفاده م  يو ممان دوقطب  نرمي  ،يسخت  ،یويالکترونگات  ،یانرژ  گاف

خببواص  ميتنظبب  ييتوانببامورد بررسببي،  یکه شش اتم فلز دهيميمنشان  کنيم.مي بررسيوابسته به زمان   DFT، در چارچوآ  فروسرخفرابنفش و  

 را دارند. يمولکولهای کمپلکس يکيلکترونا ینور

 

 های مولکولي آلي، کمپلکس کلريد فلزی، خواص الکتروني، طيف جذآ، محاسبا  نظريه تابعي چگاليکمپلکس کلیدی: هایواژه
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