émd‘ QS A CQgael) e Al 50 ALl o388 o
s ) 4y XY palsall calite e W yiliy <l sl el g5l
S A al g2l 5 ¢ (Al g eS¢ 8L 5 gand ¢ A SIVT AAY) ¢l
zisad ol Bl ONA (e ell Q5 a8y (Cunll (63 Ay ¢ el 4ilL)
& Aline il ga (B 5 ¢ 4 LB Cuall il Y 2Dy caulie 55k
Gk alasinly ool Sl e Willua 50 & ¢ 4y 5L A<l
A8 ally A4Sl il Clual (ab initio , DFT) Jie dgy jall 4 sl
S A il A g SIS Gl &l sty 3y o) A glaiall a6l oSU
ol ey ¢ b DSl B £ gl Cumll aBge Cum e il Cuall
sl LS, 2l Al e opaell ol 3m gy Gl &)l 3 Jualal
e Sy asidl kil il A e a st A sl
Ol (s Al 5 DA e Ela gl adg) g Jpm sl By
13 Gy . i) G Aea sall 5 A N (H, O, N) 3 asm 0 f iy
gad) ¢ A€ jal) Zaall ¢ 2L 3 gad) Leia pailiad bie Ciluay a6l
g iy Ailusall S Dl 23g) (Rblaasll TSl ¢ 35 SV ilsal
ASUSY Al 4yl Aleal) 45 ) Jlasinly Gy Alia gl el A0
(DFT)Density Functiohal Theory




