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ここがポイント！【研究内容】

高精度電子状態計算手法の
開発と表面・界面系への応用
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物質と分子の界面はエネルギー変換デバイス、不均一触媒、電
気化学触媒などで中心的な役割を果たし、界面の構造と電子状
態、および界面における化学反応の微視的機構を理解することが
新規高効率デバイスや触媒を開発する上で極めて重要となりま
す。我々は経験的パラメーターを用いない電子状態理論に基づい
た第一原理計算手法と独自の計算コードの開発、そしてコミュニ
ティーコードの開発への貢献を行っています。それらを元に高精
度・大規模計算を実行し、界面構造と電子状態、不均一触媒反応、
電気化学反応の素過程の解明を進めています。

表面科学、電気化学、電子状態理論、原子論的シミュレーション

応用分野 材料科学、触媒化学
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