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ここがポイント！【研究内容】

第一原理計算と統計的手法による
構造解析と特性予測
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• 物質の構造や安定性について精度の高い計算が可能である第一原理計
算に、統計的手法による精度の高いモデリングや解析を適用します。

• 自動車ボディパネルに利用される Al-Mg-Si 合金において強度に寄与
する空孔 - 溶質原子クラスタについて、重回帰分析による予測式を適
用し安定構造を明らかにしました。

• 近年注目されている 5 種類の元素がランダムに混じりあった
CrMnFeCoNi 高エントロピー合金について、ランダムな構造を統計的
手法によりモデリングを行い、原子番号が大きな原子ほど拡散の活性
化エネルギーが高くなることを明らかにしました。

材料評価、材料設計、電子状態、構造解析、特性予測

応用分野 材料分野、自動車分野
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