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    ・・・・・・・・・・・・・(5) 

 

e:電荷 

Z:価数 

A：マーデルング定数 

N：アボガドロ数 

ρ：定数 0.35 

re：平衡距離 

 

電荷は第一原理計算で計算を行い、電荷を見積る。以上のデータを入力すると 

 

Ti2+ + O2- = TiO + U   U = -2303.03 kJ/mol ・・・・・・・・・(6) 

 

となる。 

求める熱力学方程式は 

 

Ti + 1/2 O2 = TiO - 583.89 kJ/mol   ・・・・・・・・・(7) 
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