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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、メタノール合成

反応中間体であるフォルメート(HCOO)の単結晶銅表面における吸着構造を明らかにするた

め第一原理計算を実施した。 今年度はフォルメートとギ酸あるいは水酸基との共吸着状態の

構造を計算により明らかにした。その結果から特にギ酸とフォルメート間の分子間水素結合に

よりギ酸分子が表面上で安定化することが明らかとなった。  
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