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 چکیده
شوود  الکترونی و ترمودینامیکی آنها می ها باعث بهبود بسیاری از ویژگیها و فولرنلولهها مخصوصا نانوداپینگ یا آلوده کردن مولکول
ن یوک اتوم کوربن شوا  بوا جوایزیی و یک اتم  در نظر گرفته ،که کمتر مورد مطالعه قرار گرفته است در این تحقیق، نانو فولرن 

هوای گوسوین طراحی و بهینه شا  به کموک خروجوی و کلاستر  افیارهای اسپارتان و گوسین ساختار نانو فولرن استفاده از نرم
توصیفزرهای کوانتومی دو مولکول ماننا انرژی هومو و لومو، گوا  انورژی، مموان دوقطبوی، پتانسویی شویمیایی، سوختی شویمیایی، 

آنها با هم مقایسه شا  در پژوهش حاضر، از مال پیوسوته  تقال بار و سایر پارمترها محاسبه و برخی ویژگیفیلیسیتی، ماکییمم انالکترو
اتیوی کلرومتوان، دیشامی تولوئن، اتانول، دی تفاوتهای م( برای توصیف خواص ترمودینامیکی این دو مولکول در حلالقطبی )

دها ناخالصی باعث افیایش ممان دوقطبی، الکتروفیلیسیتی و ماکییمم انتقوال تفاده شا  نتایج نشان میسولفوکسیا و سیکلوهزیان اس
 پذیری و حلالیوت فوولرن بوا اسوتفاده ازکه این به معنی افیایش واکنششود می بار و کاهش گا  انرژی و سختی شیمیایی فولرن 

 داپینگ است 

 ، داپینگ، پتانسیی شیمیایی، توابع ترمودینامیکی، فولرن 10، گوسین 01اسپارتان  :های کلیدیواژه
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