AncTpakT npegapama:

NMpMapHa TeXXrma MOAEPHUX XEMUJCKUX UCTPakKMBama je NpoLumMpere 3Hama Koja ce
TUYy CBOjCcTaBa jeAHOr Mosiekyna M npuMeHe TUX OCobMHa 3a MOoCTU3are >Ke/beHe
dyHKUMje. EneKkTpoHCcKa CTpPyKTypa Monekyna nprumMapHo oapehyje cee erose ocobuHe.
Y cnyuyajy KoMnnekca npenasHux MeTtana, enekTpoHCcKa CTpyKTypa 3aBucu opg 6poja,
reomMeTpuje n Kapakrtepa mezan-nurang Besa [1]. lNoTpebHo je padymMeTu Bennkn 6poj
Moryhux yTtuuaja, Kao LWTO cCYy yTuuaj KoopguHaumoHor 6poja, cumeTtpuje, jaumHe
AWUFaHOHOr Nosba, CNnH-opbuTanHe cnpere, CAMHCKOTN M OKCUOALMOHOr CTaka, peaoke
noTeHuwujana, nokanusauuje HaenekTpucara U crnmHa, eneKTPoHCKe aereHepauuje,
nta. [1-3]. KoHauHO, NOTNyHO pa3dyMeBame eNeKTPOHCKE CTPYKTypa KoOMIMaeKca 3axTeBa
MCTpaXkuBama Koja npeBa3niase caMo OCHOBHa e/1eKTPOHCKa CTakba, Tj. pa3dMaTpate U
eKcuMTOBaHKMX cTara [4]. Y oBoM npepnaBaky he 61T NpencTaB/beEHM HALLM HANopU Yy
pasymMeBamy U KOHTPONU MeTan-nnuraHg Besa Ha OCHOBY MpopadyHa 3aCHOBaHWX Ha
Teopujn dyHkuMoHanHe ryctuHe (DFT). MNopea Tora, 6uhe nprkasaH HM3 NpMMepa Koju
nokasyjy Kako ce eKCcnepmMeHTanHn pesyntatm n ocobmHe KOOpANHaLMOHUX jeanbera
Mory paunoHanmaosaTtu kopmwherwem DFT npopauyHa.
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