
اه 	 لانروژ 	و	 اه 	 سنارفنک 	 تلااقم 	 یصصخت 	 رشان 	-	 اکیلیویس
اکیلیویس 	 رد 	 هلاقم 	 تبث 	 یهاوگ

CIVILICA.com

: هلاقم 	 ناونع
M=Li(+),	Be(+2),	 نیون 	 تابیکرت 	 ییایمیش 	 کیمانیدومرت 	و	 یشاعترا 	 یرادیاپ 	 یسررب

DFT	 شور 	 اب 	Al(+3),	O(-1),	F(_),	He,	Ne)M@C(20)OH

: راشتنا 	 لحم
(1395 :	 لاس 	) یمیش 	 یسدنهم 	و	 یمیش 	 رد 	 یشهوژپ 	 نیون 	 یاه 	 هتفای 	 یللملا 	 نیب 	 سنارفنک 	 نیمود

21 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: هدنسیون
درجورب 	 ناتسرهش 	-	 ینیسح 	 دواددیس

: هلاقم 	 هصلاخ
He,	 F(-), :	)+( لماش 	M	 هک 	، 	M@C20	 یسفق 	 نورد 	 یاه 	 بیکرت 	 یشاعترا 	 یرادیاپ و	 	 یراتخاس 	 یاه 	 یگژیو

هعلاطم 	 دروم (	 DFT 	) یلاگچ 	 یعبات ی	 	 هیرظن 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	 تسا 	Ne	و 	O(-2),	 Al(+3),	 Be(+2),	 Li
طوبرم 	 یاه 	 هبساحم 	 سپس 	، دندش 	 یزاس 	 هنیهب G(d.pـ6-311	 	) هیاپ 	 یرس 	B3LYP	و	 یدیربیه 	 یعبات 	 اب 	 اهراتخاس 	ی	 همه 	 ادتبا 	. تفرگرارق

رد 	 هک 	 دش 	 صخشم 	 اه 	 یجورخ 	 یسررب 	و	 اه 	 هبساحم 	 ماجنا 	 زا 	 سپ 	. دش 	 ماجنا 	 اهنآ 	 یور 	 رب 	 یروئت 	 حطس 	 نامه 	 رد 	 یشاعترا 	 یاه 	 سناکرف 	 هب
راتخاس 	 زج 	 هب 	. دوبراب 	 لاقتنا 	و	 تیبطق 	 رادقم 	 نیرتشیب 	 یاراد [	 Al@C20]	(+3) راتخاس 	 یلماع 	 هورگ 	 ره 	 نودب 	 لاردهودنا 	 یاه 	 هنومن 	 نایم

، دندوب 	 یدوخ 	 هب 	 دوخ 	 سبیگدازآ 	 یژرنا 	 یکیمانیدومرت 	 عبات 	 تارغت 	 ساسا 	 رب 	 هدش 	 دای 	 رصانع 	 ندش 	 سفق 	 نورد 	 یاه 	 شنکاو 	ی	 همه 	He@C20
ار 	 رادقم 	 نیرتمک .	و	 تشاد [	 Al@C(20](+3) راتخاس 	 ار 	 هدش 	 هبساحم 	 ییایمیشومرت 	 یاه 	 عبات 	 رظن 	 زا 	 ندش 	 سفق 	 نورد 	 شنکاو 	 نیرت 	 بولطم

. داد 	 ناشن 	He@C(20 	) لوکلم 	 زین

: یدیلک 	 تاملک
یسفق 	 نورد 	 یاه 	 نیرلوف 	، یلاگچ 	 یعبات 	 هیرظن

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
https://civilica.com/doc/477371

https://civilica.com/doc/477371

