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目的 炭素電極へのイオンおよびアミノ酸の電気化学的吸
着における、熱力学的および電気化学的応答について、分
子動力学シミュレーションを用いて調べる。

内容 イオンおよびアミノ酸の吸着に伴う、電極表面電荷
密度の変化や脱溶媒和の自由エネルギーを計算した。

結果 イオンおよびアミノ酸の種類によって、炭素電極へ
の吸着時の電極表面電荷密度や脱溶媒和の自由エネルギー
が大きく異なることがわかった。

利用した計算機 VCC
ノード時間 21000時間
使用メモリ 30GB
並列化 20並列 図 炭素電極に吸着したアミノ酸
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