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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
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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
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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
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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 ６３１１Ｇ（ｄ，ｐ）、ＬＡＮＬ２ＤＺ６３１１Ｇ（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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