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【提出用】

1. Materials Design ～ Paving the Way for Materials Design ～

�a�ing t�e �a�

�MD�

��at��in������tr��t�res�
����t���ring�a���t�t�e��r��erties�

Correlations and Mechanisms

Property-Structure Relationship for Materials Design
�� �e �an reali�e “Material Design” t�r��g� a
�ee� �n�erstan�ing ��rrelati�ns �et�een t�e
at��i� an� ele�tr�ni� str��t�re �� �aterials an�
t�eir �r��erties, �e �an �ra�ati�all� a��elerate
t�e �aterials �e�el���ents� �n �r�er t� reali�e
s��� “Material Design”, it is ne�essar� t�
�n�erstan� t�e at��i� an� ele�tr�ni� str��t�res
�� �e�e�ts t�at are res��nsi�le ��r t�e �aterials
�r��erties, an� t� el��i�ate t�e �e��anis�s
an� ���si�s ��r arising t�eir ��n�ti�ns�

��e �an� Materials Design �a��rat�r� ��MD��
at t�e �nstit�te �� �n��strial ��ien�e, ��e
�ni�ersit� �� �����, ai�s t� �re�isel� anal��e
t�e �r��ert��str��t�re relati�ns�i� �� �aterials
�sing D�� si��lati�n, �a��ine learning, an�
at��i��le�el �eas�re�ent�
�n �arti��lar, �e are in�estigating �i�air �atter�,
��el �ells, �er��s�ite ���t���ltai� �aterials,
�ar��n �aterials� ��rt�er��re, �e are
�e�el��ing t�e ne� �et����l�g� ��r a��elerate
t�e �aterials �e�el���ents�

�� ���������������������������

�r��n��state

��re���le����gen �s

��re���le�Mg �s

��r la��rat�r� is anal��ing t�e at��i� an� ele�tr�ni�
str��t�res near latti�e �e�e�ts s��� as inter�a�es an�
���ants, targeting energ��relate� �aterials li�e
���t���ltai� �aterials, se��n�ar� �atter� �aterials, i�n
��n���t�rs, t����i�ensi�nal �aterials an�
s��er��n���t�rs, �sing D�� �al��lati�ns an� at��i��
le�el anal�sis�
�e are als� �e�el��ing n��le �et���s t� anal��e t�eir
ele�tr�ni� str��t�res an� ��e�i�al ��n�ing�
��rt�er��re, e��eri�ental �et���s t� anal��e glasses,
li��i�s, gases, an� s��t �aterials �it� �ig� s�atial
res�l�ti�n is als� �e�el��e��
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�� �a�ag���i , ��i� Data� ������ ����� �� �a�a�ara et al�, M�M��, ������, �55���� �� �a�a�a�a
���s� �e�� �es� , ������ ����5�� �� �ia� , �an� �ett� ������ ������������ �� �a�a�a�a ,
�ltra�i�r�s����, ������ ����������� �� �ia� , ��� ���lie� �an� Mater� ������� �� ��gi��ri , ���
���an�es, ������ ��5��� �� �a�a�a�a , ��ri�ta Mater� ������ ���� �� Mi�ata , ��ien�e ����
������ e����5��� �� Mi�ata , �ltra�� ������ ��� �� Mi�ata , Mi�r�s���� ������ ���� ��
�ats���ra , ��i� �e�� ������ ������ �� ���ita , �ltra�� ������ ��5����� �� ���ita , �����s�
��e�� � ������ ���������� �� Mats�i , ��e�� ���s� �ett� ������ ��� �� Mats�i, ��i� �e�� ������
�5������� �� ��������i , ���l� ���s� �ett� ������ �5����� �� Mi��g���i , ��� �an� ������
5�5�� �� ��ts��i , ���l� ���s� �ett� ������ ������

�� �esign �aterials �r��erties, �e are in�estigating at��i� an� ele�tr�ni� str��t�res ��antitati�el� �� �er��r�ing �ig���re�isi�n
si��lati�ns �� at��i� str��t�res s��� as inter�a�es an� latti�e �e�e�ts, ��i�� �a�e a great i��a�t �n t�e ��n�ti�ns �� �aterials, an� ��re
e��itati�n s�e�tra, ��i�� s��� a �ariet� �� s�a�es re�le�ting ele�tr�ni� states� �n a��iti�n, �r�� t�e �ie���int �� �aterials in��r�ati�s,
��ere in��r�ati�n s�ien�e is �se� ��r �aterials resear��, �e are ��r�ing �n t�e �reati�n �� a large an� s�ste�ati� �ata�ase �� ��re�
e��itati�n s�e�tra an� inter�a�es, an� �n t�e �re�i�ti�n an� �n�erstan�ing �� str��t�re���n�ti�n relati�ns�i�s �� �tili�ing �ari��s
�a��ine learning �et���s�

�� �a�aga�a , ����5� in �ress� �� �a�ag���i , ��� ���s� ��e�� �� ������ ���� �� �a�a�ara , ��
���s� ��e�� �, ������ ��5��� �� �is�i� et al�, ���l� ���s� ���� ������ ������� ��� ��en , �� ���s� ��e�� �ett�
������ ��5�� �� �ata , �� �era�� ���� ��n�, ������ ���� ��� �ie ����� ���s� ����� ������ ����������� ��
��i�ata , ��i� Data ������ ��� � �� �����i ���l� ���s� ���ress ������ ��55��� �� �i���asa , ���� �ntell�
��st�, ������ ������������� �� �i���ara an� �� Mi��g���i, �� ���s� ���� ��n� ������ ��������� �i���ara , n�� �����
Mater� ������ ��� �� �tani , ���l� ���s� ���ress ������ ��55��� �� �i���ara , �� ���s� Mater� ������ �������
M� �s��a�i , �� ���s� ��e�� �ett� ������ 5���� �� �i���ara , ��i� �e�� ������ ��5��� �� �i���ara , �� ��e��
���s� ������ ������� �� ��a , �� ���s� ���� ��n ������ ������� �� �i����i , ���si�a � ������ �� ��
�i���ara , ���si�a � ������ ��� �� �i���ara , ��i� ���� ������ e�������� �� �i���ara , ��n� �� ���l� ���s�

������ ��55������� �� �a�anis�i an� �� Mi��g���i, �� ���l� ���s� ������ ��5���� �� �a�a��t� , ���l� ���s� �ett�
������ ������� �� �a�ag���i , �� �era�� ���� ��n� ������ ���� �� �a�ag���i , ���l� ���s� �ett� ������

�5����� �� �a�a��t� , ���l� ���s� �ett� ������ ������� �� �a�a��t� , ���s� �e�� � ������ �������

2. Materials Informatics ～ Application of AI technology for Materials ～

3. Understanding role of atom ～ DFT simulations and Atomic level analysis ～
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