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: هلاقم 	 ناونع
یلاگچ 	 یعبات 	 هیرظن 	 بوچراچ 	 رد 	fcc-CHX	 یاهزاف 	 یراتخاس 	 یرادیاپ 	 هعلاطم

: راشتنا 	 لحم
(1390 :	 لاس )	2	 هرامش ,	 11	 هرود ,	 ناریا 	 کیزیف 	 شهوژپ 	 هلجم

10 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
ناتسرل 	 هاگشناد 	-	 یناتسداد 	 دادرهم

ناتسرل 	 هاگشناد 	-	 روپ 	 یتاجن 	 رجاه

: هلاقم 	 هصلاخ
هب 	 هجوت 	 اب 	. تسا 	 هدشن 	 صخشم 	 لاماک 	 نآ 	 یرولب 	 راتخاس 	 هک 	 هدش 	 شرازگ 	n-diamond	 ناونع 	 تحت 	 نبرک 	 زا 	 یدیدج 	 راتخاس 	 دوجو 	 اریخا
ماجنا 	 تاعلاطم 	. تسا 	 ماجنا 	 لاح 	 رد 	 ینبرک 	 دیدج 	 زاف 	 نیا 	 صاوخ 	و	 راتخاس 	 نعت 	 یارب 	 یدایز 	 یرظن 	و	 یبرجت 	 تاعلاطم 	، عوضوم 	 تیمها

CH۴	و 	H۲	 یاهزاگ 	 روضح 	 رد 	 هک 	n-diamond	 دیلوت 	 یاه 	 شور 	 هعلاطم 	 اب 	 یفرط 	 زا 	، تسا 	 راتخاس 	 نیا 	 ندوب 	 صلاخ 	 ضرف 	 اب 	 یگمه 	 هدش
، هعلاطم 	 نیا 	 رد 	. دراد 	 دوجو 	 نآ 	 رد 	 نژوردیه 	 روضح 	 لامتحا و	 	 هدوبن 	 صلاخ 	 ینبرک 	 دیدج 	 راتخاس 	 نیا 	 هک 	 دسر 	 یم 	 رظن 	 هب 	، هتفرگ 	 تروص
رب 	 لک 	 یژرنا 	. تسا 	 هدش 	 یسررب (	 	DFT 	)	 یلاگچ 	 یعبات 	 هیرظن 	 بوچراچ 	 رد و	 	FP-LAPW	 شور 	 هب 	fcc-CHx	 زاف 	 جنپ 	 یراتخاس 	 یرادیاپ
یور 	 دیفلوس ) 	CH	،( تیارپاک ) 	C۲H	 یاهراتخاس 	 ادتبا 	. تسا 	 هدش 	 هبساحم 	 لاردهوبمور و	 	 لانوگارتت 	، نگمه 	 یاه 	 لکش 	 رغت 	 بسح
یاه 	 لکش 	 رغت 	 بسح 	 رب 	 لک 	 یژرنا 	 ینحنم 	، بیکرت 	 راهچ 	 نیا 	 یارب 	. میا 	 هدرک 	 لیلحت 	 ار (	 تیارولف ) 	CH۲	و (	 دیارلک 	 میدس ) 	CH	،( یبعکم

	و هدرک 	 یسررب 	 ار (	 تیریپ )	CH۲	 راتخاس 	 یرادیاپ 	، همادا 	 رد 	. دنرادیاپان 	 لانوگارتت 	 لکش 	 رغت 	 رد 	 اما 	 تسا 	 هنیمک 	 یاراد 	 لاردهوبمور 	و	 نگمه
دناوت 	 یم 	و	 تسا 	 رادیاپ 	 یناسشک 	 رظن 	 زا 	Å	۳.۷۶۶	 هکبش 	 تباث 	u=۰.۳۵	و	 رد 	 نژوردیه 	 یاه 	 متا 	 یاه 	 هاگیاج 	 اب (	 تیریپ )	CH۲	 هک 	 میتفایرد

و 	 یراون 	 راتخاس 	، همادا 	 رد 	. دشاب 	 ناتم و	 	 نژوردیه 	 روضح 	 رد 	 هدش 	 ایهم 	 داوم 	 رد 	n-diamond	 یبرجت 	 تادهاشم 	 یارب 	 یلوبق 	 لباق 	 حیضوت
. تسا 	 هدش 	 هسیاقم 	، دوجوم 	 یبرجت 	 جیاتن 	 اب 	و	 هبساحم (	 تیریپ )	CH۲	 یکیتپا 	 یاه 	 یگژیو

: یدیلک 	 تاملک
نورتکلا 	 یژرنا 	 فلاتا ,	 یراتخاس 	 یرادیاپ ,	 ینبرک 	 دیدج 	 زاف ,	 یلاگچ 	 یعبات 	 هیرظن

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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