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: هلاقم 	 ناونع
یموتناوک 	 کیپوکسورکیم 	 تابساحم 	 زا 	 هدافتسا 	 اب 	، (	 Cu	(111	و (	 111 	) حوطس 	 یور 	 رب 	CO	 یهدنیلاآ 	 یحطس 	 بذج 	 یسررب

: راشتنا 	 لحم
(1386 :	 لاس 	) ونان 	 یروانف 	 ییوجشناد 	 شیامه 	 نیمود

7 :	 هلاقم 	 لصا 	 تاحفص 	 دادعت

: ناگدنسیون
دام 	 کیزیف 	 یتابساحم 	 هاگشیامزآ 	، کیزیف 	ی	 هدکشناد 	، ناهفصا 	 یتعنص 	 هاگشناد 	-	 هداز 	 یلق 	 تجح

دام 	 کیزیف 	 یتابساحم 	 هاگشیامزآ 	، کیزیف 	ی	 هدکشناد 	، ناهفصا 	 یتعنص 	 هاگشناد 	-	 ییلاعا 	 یبتجم

دام 	 کیزیف 	 یتابساحم 	 هاگشیامزآ 	، کیزیف 	ی	 هدکشناد 	، ناهفصا 	 یتعنص 	 هاگشناد 	-	 هدازربکا 	 یداه

: هلاقم 	 هصلاخ
بذج 	 یارب 	 رادیاپ 	 هاگیاج 	 هک 	 دننکیم 	 ینیبشیپ 	 یعضومهبش 	و	 یعضوم 	 یگتسبمه 	-	 یلدابت 	 لیسناتپ 	 یاه 	 بیرقت 	، یبرجت 	 تادهاشم 	 فلاخ 	 رب
هنوگ 	 نیا 	 فعض 	 هابتشا 	 نیا 	 تلع 	.	 دوب 	 دهاوخ 	hcp 	(	 ای 	fcc 	(	 یهت 	 هاگیاج 	، (	 Cu	(111	و (	 Pt	 (111	 حوطس 	 یور 	CO	 لوکلوم 	 یحطس

GGA	 ،	 یاهبیرقت 	 یارب 	 ار 	 تابساحم 	، رتهب 	 بیرقت 	 نتفای 	 یارب 	 شلات 	 رد 	.	 تسا 	HOMO-LUMO	 فاکش 	 حیحص 	 دروآرب 	 رد 	 اه 	 بیرقت
اما 	، دشخب 	 یم 	 دوبهب 	GGA	 هب 	 تبسن 	 ار 	fcc	و 	top	 یاه 	 هاگیاج 	 نیب 	 یژرنا 	 فلاتخا MetaGGA میا 	 هداد 	 ماجنا 	MetaGGA	و 	BLYP

دهد 	 یم 	 ار 	 هبرجت 	 رب 	 قبطنم 	 حیحص 	 مدقت 	BLYP	 بیرقت 	 اما 	.	 دنک 	 یم 	 ینیب 	 شیپ 	 هابتشا 	 ار 	 اه 	 هاگیاج 	 مدقت 	 نانچمه

: یدیلک 	 تاملک
(HOMO-LUMO	–	BLYP	–	MetaGGA	–	CO/Cu	(111)	–	CO/Pt	(111

: اکیلیویس 	 هاگیاپ 	 رد 	 هلاقم 	 تباث 	 کنیل
https://civilica.com/doc/22819

https://civilica.com/doc/22819

