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目的 鉄表面での硫化物の挙動を明らかにする。

内容 第一原理計算パッケージを利用し、想定される鉄表
面上の硫化物構造のエネルギーを計算し、反応経路探索を
行った。

結果 鉄表面で硫化鉄が分解し硫化鉄が生成される過程に
関する知見を得た。

利用した計算機 OCUTOPUS、SQUID
ノード時間 14830時間（OCTOPUS）、5688時間（SQUID）
使用メモリ 10 GB
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