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８００ ３５．７１ ３５．５４ ３５．５３ ３６．３９ ３６．２７ ３６．０７ ３６．２１ ３５．５５ ３６．５７ ３６．３４ ３６．３７ ３５．６１

９００ ３６．０８ ３５．８９ ３５．８８ ３６．５８ ３６．５６ ３６．３３ ３６．４５ ３５．７７ ３６．８１ ３６．５５ ３６．５７ ３６．８５

１０００ ３６．３６ ３６．１５ ３６．１４ ３６．７１ ３６．７８ ３６．５３ ３６．６２ ３５．９６ ３６．９９ ３６．７１ ３６．７３ ３７．０４

１１００ ３６．５８ ３６．３５ ３６．３５ ３６．８１ ３６．９４ ３６．６７ ３６．７５ ３６．１２ ３７．１４ ３６．８２ ３６．８４ ３７．１９

１２００ ３６．７６ ３６．５１ ３６．５１ ３６．８８ ３７．０８ ３６．７８ ３６．８５ ３６．２７ ３７．２６ ３６．９２ ３６．９３ ３７．３２

１３００ ３６．９１ ３６．６４ ３６．６３ ３６．９４ ３７．１９ ３６．８７ ３６．９３ ３６．４２ ３７．３６ ３６．９９ ３７．００ ３７．４２

１４００ ３７．０３ ３６．７４ ３６．７４ ３６．９９ ３７．２９ ３６．９５ ３７．００ ３６．５５ ３７．４５ ３７．０４ ３７．０５ ３７．５１

１５００ ３７．１３ ３６．８２ ３６．８２ ３７．０２ ３７．３８ ３７．００ ３７．０５ ３６．６８ ３７．５３ ３７．０９ ３７．１０ ３７．５９

１６００ ３７．２２ ３６．８９ ３６．８９ ３７．０５ ３７．４５ ３７．０５ ３７．０９ ３６．８０ ３７．６ ３７．１３ ３７．１４ ３７．６６

１７００ ３７．３０ ３６．９５ ３６．９４ ３７．０８ ３７．５２ ３７．０９ ３７．１３ ３６．９２ ３７．６６ ３７．１６ ３７．１７ ３７．７

１８００ ３７．３７ ３７．００ ３７．００ ３７．１０ ３７．５８ ３７．１３ ３７．１６ ３７．０４ ３７．７２ ３７．１９ ３７．２０ ３７．７９

１９００ ３７．４４ ３７．０４ ３７．０４ ３７．１２ ３７．６３ ３７．１６ ３７．１８ ３７．１６ ３７．７８ ３７．２１ ３７．２２ ３７．８４

２０００ ３７．５０ ３７．０５ ３７．０１ ３７．１３ ３７．６９ ３７．１８ ３７．２１ ３７．２７ ３７．８３ ３７．２３ ３７．２３ ３７．９０

３０００ ３８．０４ ３７．３５ ３７．３４ － ３７．６８ ３７．３２ ３７．３２  ３７．７１ ３７．３３ ３７．３３ －

４０００ ３８．３５ ３７．３８ ３７．３８ － ３７．８６ ３７．３６ ３７．３６  ３７．８９ ３７．３７ ３７．３７ －

５０００ ３８．６８ ３７．３９ ３７．３９ － ３８．０２ ３７．３８ ３７．３８  ３８．０５ ３７．３９ ３７．３８ －
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ＣｕＯ

Ｍｏｒ．２） Ｈａｒｍ．３） ＤＦＴ４） Ｒｅｆ．［１］
ＧｅＯ

Ｍｏｒ．２） Ｈａｒｍ．３） ＤＦＴ４） Ｒｅｆ．［１］
ＰｂＯ

Ｍｏｒ．２） Ｈａｒｍ．３） ＤＦＴ４） Ｒｅｆ．［１］

３００ ２３０．３ ２３０．２ ２３０．１ ２３４．８ ２２４．２ ２２４．２ ２２４．２ ２２４．５ ２４０．２ ２４０．２ ２４０．１ ２４０．２

４００ ２４０．０ ２３９．９ ２３９．８ ２４５．２ ２３３．３ ２３３．３ ２３３．３ ２３３．８ ２４９．８ ２４９．８ ２４９．７ ２４９．８

５００ ２４７．８ ２４７．７ ２４７．５ ２５３．４ ２４０．７ ２４０．６ ２４０．６ ２４１．５ ２５７．５ ２５７．５ ２５７．４ ２５７．８

６００ ２５４．３ ２５４．２ ２５４．０ ２６０．１ ２４６．９ ２４６．９ ２４６．８ ２４８．０ ２６４．０ ２６３．９ ２６３．９ ２６４．０

７００ ２５９．９ ２５９．８ ２５９．６ ２６５．９ ２５２．３ ２５２．２ ２５２．２ ２５３．５ ２６９．５ ２６９．５ ２６９．４ ２６９．６

８００ ２６４．７ ２６４．６ ２６４．４ ２７０．９ ２５７．０ ２５６．９ ２５６．９ ２５８．８ ２７４．４ ２７４．３ ２７４．３ ２７４．５

９００ ２６９．１ ２６９．０ ２６８．７ ２７５．３ ２６１．２ ２６１．２ ２６１．１ ２６２．６ ２７８．７ ２７８．６ ２７８．６ ２７８．８

１０００ ２７３．０ ２７２．８ ２７２．６ ２７９．３ ２６５．０ ２６５．０ ２６４．９ ２６６．５ ２８２．６ ２８２．５ ２８２．４ ２８２．７

１１００ ２７６．５ ２７６．４ ２７６．１ ２８２．９ ２６８．５ ２６８．４ ２６８．３ ２７０．０ ２８６．１ ２８６．０ ２８５．９ ２８６．２

１２００ ２７９．８ ２７９．６ ２７９．３ ２８６．２ ２７１．７ ２７１．６ ２７１．５ ２７３．２ ２８９．３ ２８９．２ ２８９．１ ２８９．５

１３００ ２８２．８ ２８２．６ ２８２．３ ２８９．２ ２７４．６ ２７４．５ ２７４．４ ２７６．２ ２９２．３ ２９２．２ ２９２．１ ２９２．５

１４００ ２８５．５ ２８５．３ ２８５．０ ２９２ ２７７．３ ２７７．３ ２７７．２ ２７８．９ ２９５．０ ２９４．９ ２９４．８ ２９５．２

１５００ ２８８．１ ２８７．９ ２８７．６ ２９４．６ ２７９．９ ２７９．８ ２７９．７ ２８１．５ ２９７．６ ２９７．５ ２９７．４ ２９７．８

１６００ ２９０．６ ２９０．３ ２９０．０ ２９７．１ ２８２．３ ２８２．２ ２８２．１ ２８３．９ ３００．０ ２９９．９ ２９９．８ ３００．３

１７００ ２９２．８ ２９２．６ ２９２．３ ２９９．４ ２８４．５ ２８４．４ ２８４．３ ２８６．１ ３０２．３ ３０２．２ ３０２．０ ３０２．５

１８００ ２９５．０ ２９４．８ ２９４．４ ３０１．６ ２８６．６ ２８６．５ ２８６．４ ２８８．２ ３０４．４ ３０４．３ ３０４．２ ３０４．６

１９００ ２９７．１ ２９６．８ ２９６．４ ３０３．７ ２８８．７ ２８８．６ ２８８．４ ２９０．２ ３０６．５ ３０６．３ ３０５．８ ３０６．７

２０００ ２９９ ２９８．７ ２９８．３ ３０５．６ ２９０．６ ２９０．５ ２９０．３ ２９２．１ ３０８．４ ３０８．２ ３０８．１ ３０８．７

３０００ ３０８．１ ３０８．１ ３１３．４  ３０５．４ ３０５．４ ３２３．２  ３２３．３ ３２３．３ ３０６．７ 

４０００ ３１８．９ ３１８．９ ３２４．２  ３１６．２ ３１６．２ ３３３．９  ３３４．１ ３３４．１ ３１７．４ 

５０００ ３２７．２ ３２７．２ ３３２．５  ３２４．５ ３２４．５ ３４２．３  ３４２．４ ３４２．４ ３２５．８ 
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基于 Ｍｏｒｓｅ势函数的含金属双原子分子的热力学性能计算

徐杨森，卢　专，王明良，田德余，刘剑洪
（深圳大学化学与化工学院，深圳 ５１８０６０）

摘要：采用密度泛函 Ｂ３ＬＹＰ方法在 ６３１１Ｇ（ｄ，ｐ）、ＬＡＮＬ２ＤＺ６３１１Ｇ（ｄ，ｐ）和 ＳＤＤ水平上优化和计算了含金属（Ｃｕ，Ｆｅ，

Ｐｂ，Ｃｒ，Ｓｎ，Ｇｅ）双原子分子的平衡几何结构、简谐振动频率和温度在 ３００Ｋ到 ５０００Ｋ时的热容和熵，并采用自编的 Ｆｏｒｔｒａｎ

程序（基于 Ｍｏｒｓｅ势函数的方法），计算了上述双原子分子的热容和熵。计算结果表明，基于 Ｍｏｒｓｅ势函数的方法得到的

ＣｕＯ，ＣｕＣｌ，ＦｅＯ和 ＣｒＯ的热容和熵，与文献中的结果一致，其中最大偏差为 ０．７Ｊ·Ｋ－１·ｍｏｌ－１；计算的 ＧｅＸ，ＳｎＸ和 ＰｂＸ

（Ｘ＝Ｓ，Ｓｅ，Ｔｅ）的热容和熵与文献值的最大偏差为 ０．７５％。

关键词：物理化学；双原子分子；Ｍｏｒｓｅ势；密度泛函理论；热容；熵
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