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  الجوامد لحاجز الجهد الميعيق للحرآة الدورانية لداخلية لمجموعة الميثيل فيحساب نظري: الوثيقةعنوان

 rotation of the methyl group inA theoretical calculation of the hindering internal 
solid 

 
 العربية: الوثيقةلغة

مقدار . في الجوامد يعاق بحاجز جهد  C3 الميثيل حول محور التماثل للمجوعة الدوران الداخلي لمجموعة:المستخلص
 الحرارة عند درجات.  الجهد يعكس البيئة الجزئية والإلكترونية المحيطة بالمجموعة في الشبكية وشكل دالة

 الجهد، بينما عند درجات المنخفضة توصف دينمايكية المجموعة آميا عن طريق احتمالية الإختراق لحاجز
الحساب النظري لحاجز الجهد .  فوق حاجز الجهدالحرارة العالية توصف الحرآة آلاسيكيا بالدوران أو القفز

بواسطة طريقة تفاعل  Acetylacetone لمجموعة الميثيل في بللورة المعيق للحرآة الدورانية الداخلية
 . مقدار حاجز الجهد وشكله ومنشأة تم عرضه.  الرسالةالذرة هو هدف -الذرة
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