BO GIAO DUC VA DAO TAO CONG HOA XA HQI CHU NGHIA VIET NAM
TRUONG PAI HOC QUY NHON Péc lap — Tw do — Hanh phic

o . THONG TIN _
VE NHUNG PONG GOP MOI CUA LUAN AN TIEN Si

Tén luan 4n: Nghién ciru ciu tritc va tinh thom ciia mét sé cluster boron bang phwong
phap héa hoc lwgng ti.

Nganh: Hoa Iy thuyét va héa Iy. M nganh: 9440119,
Nghién ctru sinh: Duong Vian Long
Khoa: 06
Tép thé/Ngudi huéng dan khoa hoc:

- Huéng dan 1: PGS.TS. Nguyén Phi Hung

- Huéng din 2: GS.TS. Neuy&n Minh Tho
Co s¢ dao tao: Trromg Dai hoec Quy Nhon

CAC PONG GOP MOI CUA LUAN AN

1. Kiém chimg sy phi hop ctia mie 1y thuyét TPSSh/6-311+G(d) cho viée khao sat
cau tric hinh hoc cta céac cluster bao gom B.

2. Giai thich tinh bén clia céc cluster B2Siz? va B3Siz” theo mé hinh ribbon va quy tic
Hiickel.

3. Céc quy téc dém electron (4N+2M) va (4N+2M-2) cho mé hinh dfa tron duoc dua
ra trong ludn an.

4. Luén an dua ra mé hinh dia-nén hén hgp giai thich cdu hinh electron cho cluster
¢0 dang hinh non. Cluster BiaLig duge tim thay véi kha nang luu trit hydro cao.

5. Tinh bén ctia cluster con dang con quay BisFeLi» dugce giai thich béi mé hinh hinh
tru rong.

_ Binh Dinh, ngay 20 thang 10 nam 2023
TM. Tap thé huéng din Nghién ciru sinh
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Nguyén Phi Hung Duong Vin Long



