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PuH2气态分子热力学稳定性的理论研究 
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摘要： 

用密度泛函B3LYP方法计算了PuH2分子的微观性质、不同温度下气态PuH2分子的能量（E）、熵（S）及气态

PuH2分子生成反应的标准焓变ΔHQ、标准熵变ΔSQ和标准自由能变ΔGQ .计算结果表明，气态PuH2分子不具有

热力学稳定性. 
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