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⽬的 Tsai型Ag-In-Yb準結晶表⾯に吸着したペンタセン(Pn)分⼦の反応性を明ら
かにすることを⽬指した。

内容 反応性の調査を⾏うための準備段階として、表⾯の詳細な吸着構造を第⼀
原理計算を⽤いて調査したのち、当該吸着表⾯の差電荷密度等の反応性検
証のための計算を⾏った。

結果 現時点でまでに準結晶表⾯に特有な傾向等は⾒いだせていない。詳細を明
らかにするためには今後も調査が必要である。
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