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摘要： 

对描述单原子分子溶液在狭缝中的吸附现象的格子空间的密度泛函理论 (LDFT, lattice density functional 
theory)进行了修正, 在系统Helmholtz函数的推导中引入了平均场近似校正和Gibbs-Helmholtz方程. 对比Monte 
Carlo (MC)模拟结果, 发现LDFT理论对吸附分子在狭缝中的吸附浓度分布的预测与模拟数据有较大的偏差, 而修正

模型的结果与模拟数据吻合较好 .随着体相浓度的变化,分子在狭缝中具有多级吸附行为, 具体表现为在特定体相浓

度区, 对相同的体相浓度,狭缝中同时存在不同的分子浓度分布, 而在Gibbs等温线上可以明显看出多级吸附的性质. 
对比修正前后的结果发现,两者均可以预测多级吸附行为, 但仍存在着较大的差异. 
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