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: هلاقم 	 ناونع
B3LYP/6-	 یروئت 	 حطس 	 رد 	 یلاگچ 	 عبات 	 هیرظن 	 شور 	 هب (	 Ni 	) لکین 	 بذج 	 رد 	B(12)N(12 	) راتخاس 	 ونان 	 ینورتکلا 	و	 یراتخاس 	 صاوخ 	 یرظن 	 یسررب

31G

: راشتنا 	 لحم
(1399 :	 لاس 	) یمیش 	 یسدنهم 	و	 یمیش 	 یللملا 	 نیب 	 سنارفنک 	 نیمتفه

8 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: هدنسیون
ناریا 	، یوخ 	، یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد ، یوخ 	 دحاو 	، یمیش 	 هورگ 	، هیاپ 	 مولع 	 هدکشناد 	،	 رایداتسا 	-	 یناخ 	 مسا 	 میحر

: هلاقم 	 هصلاخ
یلاگچ 	 یعبات 	 هیرظن 	 زا 	 هدافتسااب 	B(12)N(12 	) راتخاس 	 ونان 	 یور 	 رب 	 فلتخم 	 یاه 	 عضوم 	 رد (	 Ni 	) لکین 	 یحطس 	 بذج 	 رثا 	، رضاح 	 شهوژپ 	 رد

Ni@B(12)N(12 	) سکلپمکو 	B(12)N(12 	) لوکلومJایمیش 	 تیلاعف 	 هب 	 طوبرم 	 یاه 	 صخاش 	 یبایزرا 	 هب 	 هعلاطم 	 نیا 	 رد 	. دش 	 یسررب (	 DFT)
،(μ 	) ییایمیش 	 لیسناتپ 	،(η 	) ییایمیش 	 یتخس 	، (( E(gap 	) پگ 	 یژرنا ،(LUMO 	) ومول 	 یژرنا 	،(HOMO) وموه 	 یژرنا 	 ریداقم 	. دش 	 هتخادرپ
(DFT 	) یلاگچ 	 یعبات 	 یروئت 	 شور 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 شهوژپ 	 نیا 	 تابساحم 	. دندش 	 هبساحم (	 EA 	) یتینیفا 	 نورتکلا ،(ω 	) هتیسیلیفورتکلا 	 بیرض

تلاحنیرترادیاپ 	،	 هدمآ 	 تسد 	 هب 	 جیاتن 	 هب 	 هجوت 	 اب 	. تسا 	 هدش 	 ماجنا 	90	 نیسوگ 	 رازفا 	 مرن 	 زا 	 هدافتسا 	 اب B3LYP/6−31G	و	 یرظن 	 حطس 	 رد
،	 ییایمیش 	 تیلاعف 	 یاهرتماراپیسررب 	 هب 	 هجوت 	 اب . دشاب 	 یم 	 یعلض 	 شش 	 هقلح 	 تمس 	 زا 	 یکیدزن 	B(12)N(12) راتخاس 	 ونان 	 اب 	Ni	 متا 	 شنکمهرب
(μ 	) ییایمیش 	 لیسناتپو (	 η 	) ییایمیش 	 یتخس . دنرت 	 رادیاپ 	و	 هدوب 	 نJاپ 	B(12)N(12 	) هب 	 تبسن 	Ni@B(12)N(12 	) یاه 	 سکلپمک 	 لک 	 یژرنا

یتخس 	 ندوب 	 نJاپ 	 هب 	 هجوت 	 اب 	Ni@B(12)N(12 	) یاه 	 سکلپمکاذل 	، دنراد 	 هطبار 	 ییایمیش 	 تیلاعف و	 	 یریذپ 	 شنکاو و	 	 ماکحتسا 	 اب 	،
یلااب (	 EA 	) یتینیفا 	 نورتکلا و	 (	 ω 	) هتیسیلیفورتکلا 	 بیرض . تسا 	 رادروخرب 	 ییلااب 	 ییایمیشتیلاعفزا 	،	 ییایمیش 	 لیسناتپ 	 ندوب 	 لاابو 	 ییایمیش

. دشاب 	 یم 	 اه 	 لوکلوم 	 نیا 	 نورتکلا 	 بذج 	 هب 	 دایز 	 لیامت 	 هدنهدناشن 	،Ni@B(12)N(12)

: یدیلک 	 تاملک
ینورتکلا 	و	 یراتخاس 	 صاوخ 	، لکین 	 بذج 	،Ni@B(12)N(12)؛B(12)N(12)؛

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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