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

CIVILICA.com

: هلاقم 	 ناونع
LiMoO3(IO3 )	 یطخریغ 	 یکیتپا 	 بیکرت 	 یکیتپا 	 صاوخ 	 هیلوا 	 لوصا 	 یسررب

: راشتنا 	 لحم
(1388 :	 لاس 	) ناریا 	 کینوتوف 	و	 کیتپا 	 سنارفنک 	 نیمهدزناش

4 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
راوزبس 	، ملعم 	 تیبرت 	 هاگشناد 	، کیزیف 	 هورگ 	-	 یدعاب 	 داوج

راوزبس 	، ملعم 	 تیبرت 	 هاگشناد 	، قرب 	 یسدنهم 	 هورگ 	-	 ینورزاک 	 روپسابع 	 نامیا

راوزبس 	، ملعم 	 تیبرت 	 هاگشناد 	، قرب 	 یسدنهم 	 هورگ 	-	 هوکشرپ 	 یناخ 	 نسحم

: هلاقم 	 هصلاخ
=(6)°106.863	 اب 	LiMoO3(IO3 )	 بیکرت 	(	 یکیتپا 	 تیاده 	و	 یژرنا 	 یاهتلاح 	 یلاگچ 	، یشوماخ 	 بیرض 	، تسکش 	 بیرض 	) یکیتپا 	 صاوخ 	 هلاقم 	 نیارد
و 	 هبساحم 	 لانوگازگه 	 زاف 	 رد 	 P2	 1	 ییاضف 	 هورگ 	و	 c	 =	 9.0025(7)A°	 ،	 β	°b=5.3158(3)A	 ،	 a=5.4104(4)A
اب 	 تابساحم 	. تسا 	 کیرتکلاوریاپ و	 	 کیرتکلاوزیپ 	 صاوخ 	 اب 	 دیدج (	 NLO 	) یطخریغ 	 یکیتپا 	 هدام 	 کی (	 LiMoO3(IO3	 دوش 	 یم 	 یسررب
یلاگچ 	 یعبات 	 هیرظن 	 بوچراچ 	 رد (	 FP-LAPW 	) یطخ 	 هدش 	 تیوقت 	 تحت 	 جاوما 	 لماک 	 لیسناتپ 	 شور 	 اب (	 GGA 	) هتفای 	 میمعت 	 نایدارگ 	 بیرقت
کیدزن 	 یبرجت 	 ریداقم 	 هب 	 هبساحم 	 نیا 	 رد 	...(	 	و یژرنا 	 فاگ 	،	 تسکش 	 بیرض 	) کتپا 	 صاوخ 	 جیاتن 	 زا 	 یضعب 	. تسا 	 هتفرگ 	 تروص (	 DFT)

. دشاب 	 یم

: یدیلک 	 تاملک
(NLO 	) یطخریغ 	 یکیتپا 	 هدام 	، یکیتپا 	 صاوخ 	، کیرتکلاوزیپ

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
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