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: هلاقم 	 ناونع
(Zn12S12 	) دننام 	 نرلوف 	 جیکونان 	 یور 	 رب 	 نژسف 	 زاگ 	 بذج 	DFT	ی	 هعلاطم

: راشتنا 	 لحم
(1397 :	 لاس )	HSE	و	 یمیشورتپ 	، زاگ 	، تفن 	 یللملا 	 نیب 	 شیامه 	 نیموس

19 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: هدنسیون
بونج 	 نارهت 	 دحاو 	 یملاسا 	 دازآ 	 هاگشناد 	، یمیش 	 یسدنهم 	 هتشر 	 یصصخت 	 یارتکد 	-	 یقداص 	 یدهم 	 دمحم

: هلاقم 	 هصلاخ
حطس 	 یور 	 نژسف 	 زاگ 	 بذج 	 صاوخ 	 یور 	 وجتسج 	 روظنم 	 هب (	 B3LYP,	ωb97xd 	) عبات 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	DFT	 یروئت 	 زا 	 ام 	، هعلاطم 	 نیا 	 رد
نیا 	 حطس 	 یور 	 هدش 	 بذج 	 نژسف 	 زاگ 	 رادیاپ 	 یراتخاس 	 شیارآ 	 هس 	 ام 	. میدومن 	 هدافتسا 	 اناسر 	 همین 	 کی 	 ناونع 	 هب (	 Zn12S12 	) جیکونان

و (((	 B3LYP	 حطس 	 رد 	 لوم 	 رب 	 لوژولیک 	148 	- ات 	86 )	- 	ی هدودحم 	 رد 	 نژسف 	 زاگ 	 بذج 	 یژرنا 	 ریداقم 	. میدومن 	 ادیپ 	 ار 	 اناسر 	 همین 	 راتخاسونان
رد 	 سبیگ 	 دازآ 	 یژرنا و	 (	 لوم 	 رب 	 لوژولیک - 	186	 ات -	 130 	) ی 	 هدودحم 	 رد 	 یپلاتنآ 	 اب (	 ωb97xd 	)) حطسرد -	 208	 لوم 	 رب 	 لوژولیک 	 ات -	 137)
دوب 	 نآ 	 زا 	 یکاح 	 هلصاح 	 جیاتن 	 هک 	 دیدرگ 	 هبساحم 	wb97xd	 حطس 	 رد 	و	 نیولک 	298	 یامد 	 رد 	(	 لوم 	 رب 	 لوژ 	 ولیک –	 	142	 ات -	 81 	) 	ی هدودحم
یخرب 	و	 یسدنه 	 یاهرتماراپ 	، اهراتخاس 	ی	 همه 	 یارب 	. دریگ 	 یم 	 تروص 	 یدوخبدوخ 	 ییایمیش 	 بذج 	 تروص 	 هب 	و	 ازامرگ 	، بذج 	 دنیآرف 	 نیا 	 هک

. دندش 	 هبساحم 	 یزرم 	 یلوکلوم 	 یلاتیبروا 	 هعلاطم 	و	 زیلانآ 	 راب 	 نتفرگ 	 رظن 	 رد 	 اب 	 یکیرتکلا 	 صاوخ
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