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⽬的 Tsai型準結晶に特有なacute rhombohedron (AR)が密集した構造の重要性を明らかにする
ことを⽬指した。

内容 Tsai型Ag-In-Yb準結晶5回軸表⾯へのペンタセン(Pn)吸着について、密度汎関数理論による
第⼀原理計算を⽤いて調査した。表⾯上の様々なサイトにおいてPnの吸着エネルギーを求
め、安定性を評価した。

結果 Tsai型Ag-In-Yb準結晶5回軸表⾯上のARが密集したサイトにおいてPnが⾼い安定性を⽰す
ことが分かった。
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