
 بسوِ تعالی

 مباحث خاص در شیمی معدنیطرح درس 

 

 دکتریهقطع:                                   هذرس: عاتکِ سادات ترحوی                                   داًطگاُ سوٌاى، گرٍُ ضیوی      

 ّفتِ اٍل جلسِ اٍل ای بر ضیوی هحاسباتی هقذهِ

 ّفتِ دٍم جلسِ دٍم رٍش ّای هختلف هحاسباتی آضٌایی با 

  جلسِ سَم رٍش ّای هکاًیک کَاًتَهی

 ّفتِ سَم جلسِ چْارم فاک-رٍش ّاتری 

 ّفتِ چْارم جلسِ پٌجن رٍش ّای ًیوِ تجربی

  جلسِ ضطن رٍش تابع چگال

 ّفتِ پٌجن جلسِ ّفتن Guassianآضٌایی با ًرم افسار 

 ّفتِ ضطن جلسِ ّطتن Guassianآضٌایی با ًرم افسار 

  جلسِ ًْن Gaussviewآضٌایی با ًرم افسار 

 ّفتِ ّفتن جلسِ دّن Gaussviewآضٌایی با ًرم افسار 

 ّفتِ ّطتن جلسِ یازدّن Guassianآضٌایی با دستَرّای هختلف برای اًجام هحاسبات با 

  جلسِ دٍازدّن Guassianآضٌایی با دستَرّای هختلف برای اًجام هحاسبات با 

 ّفتِ ًْن جلسِ سیسدّن اًجام هحاسبات بْیٌِ سازی ساختار هَلکَلی ٍ تفسیر ًتایج

 ّفتِ دّن جلسِ چْاردّن اًجام هحاسبات فرکاًس ّای ارتعاضی ٍ تفسیر ًتایج

  جلسِ پاًسدّن ٍ تفسیر ًتایج NBOاًجام هحاسبات 

 ّفتِ یازدّن جلسِ ضاًسدّن ٍ تفسیر ًتایج UV-Visاًجام هحاسبات طیف سٌجی 

 ّفتِ دٍازدّن جلسِ ّفذّن ٍ تفسیر ًتایج NMRاًجام هحاسبات طیف سٌجی 

  ّجذّنجلسِ  اًجام هحاسبات ٍ ًوایص اٍربیتال ّای هَلکَلی ٍ سطَح اًرشی آًْا 

 ّفتِ سیسدّن جلسِ ًَزدّن آضٌایی با خطاّای گَسیي

 ّفتِ چْاردّن جلسِ بیستن AIM2000آضٌایی با ًرم افسار 

  جلسِ بیست ٍ یکن AIMفایل ٍرٍدی 

 ّفتِ پاًسدّن جلسِ بیست ٍ دٍم رٍش هحاسبِ ًقاط بحراًی

 ّفتِ ضاًسدّن جلسِ بیست ٍ سَم AIMتفسیر برّوکٌص ّای بیي هَلکَلی از جولِ پیًَذّای ّیذرٍشًی بِ ٍسیلِ هحاسبات 

 


