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: هلاقم 	 ناونع
DFT	 شور 	 هب 	 نرولف 	B۱۲N۱۲	 یور 	 مرفورلک 	 بذج 	 هعلاطم

: راشتنا 	 لحم
(1392 :	 لاس 	) اهدرواتسد 	و	 اه 	 یروانف 	، تاقیقحت 	، یمیش 	 یلم 	 شیامه 	 نیموس

4 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
رهشهام 	 دحاو 	 یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	 یمیش 	 هورگ 	-	 ینیسح 	 هنازرف

رهشهام 	 دحاو 	 یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	 یمیش 	 هورگ 	-	 یبارت 	 زیورپ

: هلاقم 	 هصلاخ
یاهرتماراپ 	، *	 PBE/۶-۳۱G	 حطسرد (	 Density	 functional	 theory	 (DFT	 تابساحم 	 زا 	 هدافتسا 	 اب

بذج 	. دش 	 یسررب 	 مرفرلک 	 یارب 	 بسانم 	 روسنس 	 ندرک 	 ادیپ 	 روظنم 	 هب 	B۱۲N۱۲	 نرولوف 	 یور 	 مرفرلک 	 زاگ 	 بذج 	 ینورتکلا و	 	 یراتخاس 	، یژرنا
نیب 	 نرولوف 	 نآ 	 یور 	 مرفرلک 	 زاگ 	 بذج 	 رادقم 	 هک 	 دهد 	 یم 	 ناشن 	 جیاتن 	. درادن 	 یگتسب 	 نآ 	 یریگ 	 تهج 	و	 تیعقوم 	 هب 	 نرولوف 	 نآ 	 یور 	 مرفرلک
ناونع 	 هب 	 دناوت 	 یم 	 نرولوف 	 نآ 	 نآ 	 ور 	 نیا 	 زا 	 هدرک 	 رKغت 	 یدح 	 ات 	 مرفرلک 	 دورو 	 اب 	 نرولوف 	 نآ 	Gap	 یژرنا 	 ریداقم 	. دشاب 	 یم 	kJ/mol	۱۳ 	- ات 	۳-

دLامن 	 لمع 	 مرفرلک 	 ییاسانش 	 یارب 	 بسانم 	 روسنس 	 کی

: یدیلک 	 تاملک
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