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 عنوان فارسی مقاله :

 سطوح انرژی پتانسیل تصحیح شده به روش متقابل از نظر خطای برهم نهی

 کسیدکمپلکسهای هیدروژن پرو  مجموعه پایه. کاربرد برای 

  ...X (X= F⁻, Cl⁻, Br⁻, Li⁺ , Na⁺ ) 

 عنوان انگلیسی مقاله :

Basis set superposition error-counterpoise corrected potential 

 energy surfaces. Application to hydrogen peroxide 

...X(X=F-,Cl-, Br-,Li+,Na+…) complexes 

 توجه !

برای تهیه مقاله ترجمه شده کامل  این فایل تنها قسمتی از ترجمه میباشد.  

ید.کلیک Sایاینجا (قابل ویرایش) همراه با نسخه انگلیسی مقاله، با فرمت ورد   
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 توجه !

برای تهیه مقاله ترجمه شده کامل با فرمت این فایل تنها قسمتی از ترجمه میباشد.

 کلیک Sایید.اینجا ورد (قابل ویرایش) همراه با نسخه انگلیسی مقاله، 

.Sایید کلیک اینجا شده، ترجمه مقالات جدیدترین جستجوی برای  

V. CONCLUSION

Five new HP complexes have been characterized at the B3LYP/6-3111
G(3d f  ,2p) and MP2~full! /6-311 1G(3d f  ,2p). The levels and basis set used 
were adequate, given the small BSSE obtained. The computed binding ener-
gies of the complexes yielded medium to strong hydrogen-bond interactions for 
1–3 and strong electrostatic interac-tions for 4 and 5. The results obtained at 
both levels were highly similar, showing that the DFT B3LYP model is a good 
choice for medium intermolecular interactions. The BSSE-counterpoise 
corrected PES geometry minima were calculated, giving values very similar to 
the uncorrected ones. These results were compatible with the small BSSE errors 
found. The application of the counterpoise corrected PES method has shown its 
utility  in describing the intermo-lecular vibrational modes, and will be 
particularly useful for systems where the BSSE is difficult  to reduce ~large 
systems and medium basis sets with correlated methods!.
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