
触媒における欠陥の移動と光吸収のシミュレーション
- Theoretical calculations of catalytic H atom migration and reaction-

目的：水などが触媒（TiO2）の働きによってどのように分解し、その後どのような反応過程
をするかを明らかにする。

内容：酸素欠損での光吸収の光入射方向依存性と内部への拡散して凝集し易い酸素欠損が
連続した場合の光吸収効率を探る。

結果：酸素欠損での光吸収の光入射方向依存性は比較的小さい。また、凝集した酸素欠損が
連続すると、波動関数の対称性から光吸収効果が次第に下がってしまうことが分かって
きた。
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並列化 2ノード並列
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