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研究成果概要 

 本研究では、京都大学化学研究所スーパーコンピュータシステムを利用し、銅表面に吸着し

たフォルメート種の吸着構造および分子振動モードに関して密度汎関数法による第一原理計

算を実施した。その結果、超構造中のフォルメートの分子密度と、フォルメート振動モードのエ

ネルギーに相関があることが分かり、実験で測定した赤外振動モードと併せて銅表面上のフォ

ルメートの吸着状態に関して新たな知見が得られた。

一連の計算結果をもとにして、今後論文を執筆して学術誌に投稿する予定である。
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