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Mg2NiQ6(Q=H, D, T)体系的热力学氢同位素效应 
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摘要： 

为研究Mg2NiQ4(Q=H, D, T)体系的热力学氢同位素效应, 基于量子力学第一原理, 采用密度泛函与赝势平面波相结

合的方法, 计算了Mg2NiQ6(Q=H, D, T)体系的声子色散谱, 利用声子色散谱得到了热力学函数. 利用文献报道的氢

同位素气体分子的热力学数据, 采用热力学方法分析了Mg2Ni吸氢形成Mg2NiQ6的同位素效应. 研究结果表明, 
Mg2Ni吸氢的同位素效应主要是原子相对振动的频率不同导致的. CaF2结构的Mg2NiQ6的氢同位素效应随温度升高

由负同位素效应转变为正同位素效应. 
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