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摘要   我们在考虑了晶体中近邻正.负离子的共价行为的基础上,提出了晶体点阵能的计算公式.
并引进了离子有效价态的概念和共价能计算的经验表达式,
把二元离子晶体点阵能的计算推广到一般极性共价晶体和其他复杂晶体. 计算结果与实验结果符合得很好. 
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