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電子状態理論による界面反応の解明と制御
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量子力学に基づく電子状態計算と統計力学的手法、機械学習法な
どと組み合わせたマルチスケールシミュレーションにより、物質
の持つ電気的、磁気的、化学的性質の物理的要因を明らかにし、
それに基づいてより望ましい性質を持つ物質を設計する指針を与
えることを目指しています。具体的な課題としては、不均一触媒
反応や電気化学反応、有機デバイスで重要な有機－金属界面など、
固体表面や界面での構造や電子状態、化学反応過程の理論的解明
とデザインをおこなっています。

密度汎関数理論、機械学習、有機界面、不均一触媒、
電気化学

応用分野 エネルギー、環境、有機半導体
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