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氢原子在Pd(997)台阶面上的吸附和扩散 

王泽新; 郝策; 张峰; 张文霞; 陈宗淇 

青岛化工学院应用化学系，青岛 266042 

摘要： 

用对势方法研究了氢原子在Pd（997）台阶面上的吸附和扩散．计算结果表明，氢原子在台阶下形成最稳定的吸附

态，并分析了其新的振动模式．理论分析表明，台阶对下台面上扩散的氢原子形成捕获势，对上台面扩散的氢原子

形成反射势，很好地支持了实验结果． 
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