
ه مقا� �� 	

 از � � ��

ه مقا� �� 	

 از � � �� ه اين 
�

ان عرضه �	 فروش� �
ن�	 ا

 عنوان فارسی مقاله :

 هیدروژنی پیوند قدرت میزان روی بر AIM نظریه و آغازین روشهای مطالعات

R-CòN…HCl و R-CòN…HF مپلکسهایک

 عنوان انگلیسی مقاله :

Ab initio and AIM studies on measures of hydrogen bonding 

strength—R–CxN· · ·HF and R–CxN· · ·HCl complexes 

 توجه !

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

ید.کلیک aایاینجا (قابل ویرایش) همراه با نسخه انگلیسی مقاله، با فرمت ورد   

http://iranarze.ir/ab+initio+aim+hydrogen+bonding+strength+hcl+complexes


ه مقا� �� 	

 از � � ��

ه مقا� �� 	

 از � � �� ه اين 
�

ان عرضه �	 فروش� �
ن�	 ا

 توجه !

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

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

.aایید کلیک اینجا شده، ترجمه مقالات جدیدترین جستجوی برای  

4. Conclusions

The values of binding energies (Table 1) show that for R–CxN· · 
·HX complexes investigated here we may say about H-bonds of the 
mediate strength. The greatest binding energies are observed 
for the complexes with LiCN as a proton accepting molecule. We 
observe two subsamples for the sample of complexes: the first 
one with HF molecule as a proton

donating species and the second one with HCl molecule. 
Such situation is connected with the parameters of the proton 
donating bond as those used to describe the H-bond strength. 
However, if we apply the normalized parameters, D-parameters or the 
electronic density at H· · ·N BCP (rH· · ·N) they may be treated as 
measures of H-bond strength for the whole sample. In other words 
they may be applied for heterogeneous samples. Factor analysis 
shows that all variables used for describing the H-bond are strictly 
correlated and can then be equally used to describe the properties of H-

bonds.
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