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摘要： 

针对Gibbs系综狭缝空间的单原子分子吸附系统, 引入了分子间作用对数的校正因子对格子空间的密度泛函理论

(LDFT, lattice density functional theory)进行了修正. 利用连续迭代的方法, 探讨了狭缝滞留吸附行为的微观机

理. 对比了修正前后的LDFT理论对滞留吸附行为的预测结果, 发现差别较大. 原LDFT理论由于平均场近似的处理, 
对滞留吸附行为预测存在系统误差. 
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