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摘要： 

采用离散变分Xα方法分别计算了CO和NO以C（或N）端顶位吸附在CuO（110）及Cu2O（110）表面上的基态势

能曲线，结果表明：CO在Cu2O表面上的吸附强，而在CuO表面上的吸附弱；NO则在CuO表面上吸附强，在

Cu2O表面上吸附弱．它们的吸附能的大小顺序为：CuO－NO＞Cu2O－CO＞Cu2O－NO＞CuO－CO．对于CuO
－NO（或CO）吸附体系，主要是Cu的3d轨道与吸附分子的2π轨道间的相互作用；对于Cu2O－CO（或NO）吸附

体系，则主要是吸附质分子的5σ及2π分子轨道与其顶位Cu1的4s及4p轨道和侧位Cu2的3d轨道相互作用．本文通

过吸附势能曲线、态密度分析、成键分析及电荷转移量和方向等方面对实验现象做了合理的解释． 
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