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GRADU AMAIERAKO LANAREN OSAGARRIA 

BnXm (n= 7-12, m= 1-3, X= Au, Li, Bi) molekulen gainazal potentzialaren azterketa 

Nanozinten bila.  
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1.Irudia. Au2B8 (-1,D) klusterraren orbitalak. 
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2.Irudia. Au2B9 (-1,S) klusterraren Orbital Molekularrak.  

 

 

 
3.Irudia. Au2B10 (-1,D) klusterraren Orbital Molekularrak. 
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  4. Irudia. Au2B7 (-1, S) klusterraren AdNDP analisia. 

 

 

 

 
5.Irudia. Au2B9 (-1, S) klusterraren AdNDP analisia. 
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6.Irudia. Au3B7 (+1,D), Au3B8 (+1,S) eta Au3B9 (+1,D) klusterren minimo globalen kalkuluak. 
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7.Irudia. Li2B8 (0,S) (goian), Li2B8 (-1,D) (erdian) eta Li3B8 (+1,S) (behean) klusterren minimo globalak.  
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8.Irudia. Bi2B8 (0,S) (goian), Bi2B8 (-1,D) (erdian) eta Bi3B8 (+1,S) (behean) klusterren minimo globalak. 
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