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研究内容
　͜Ε·Ͱɺσδλϧٕज़Λ༻͍࣭͕ͯػൃ͢ݱΔߏػͷղ明͓Αͼ৽͍͠ػੑࡐྉͷઃܭΛ行ͬͯ
͖·ͨ͠ɻػൃݱʹ͍ͭͯओʹࢉܭ࣭Պֶख๏Λ༻͍͓ͯΓɺػੑࡐྉͷઃܭʹػցֶशɾਂ
ֶशͷख๏Λ༻͍͖ͯ·ͨ͠ɻ·ͨɺh ݚݧଌΠϯϑΥϚςΟΫε実ܭʹΔʱΛΩʔϫʔυݟͳ͍ͷΛ͑ݟ
Λ行ͬͯڀݚಉڞͱͷऀڀ ͖·ͨ͠ɻ

ɿ̍༗ػബບଠཅిͷϚϧνεέーϧղੳ
༗ػബບ太ཅిͷిϝΧχζϜΛղ明͢ΔͨΊʹɺσόΠεγϛϡϨʔγϣϯɺ子ಈྗֶࢉܭɺୈ一
Λ༻͍ͨϚϧνεέʔϧղੳΛ行ͬͯࢉܭཧݪ ͖·͠ （ͨਤ ）̍ɻ͜͜Ͱɺి子正ͷඇి͕ੑࡏہՙ
出͠·ͨ͠ɻݟॏཁͰ͋Δ͜ͱΛʹߏػ

ɿ̎ػցֶशɾਂֶशʹΑΔੑ༧ଌͱࡐྉઃܭ
·ྉಛੑΛ༧ଌɾਪఆ͢Δख๏Λ։ൃ͍ͯ͠ࡐցֶशʹΑΔػ ɻ͢͜ΕʹΑΓୈ一ݪཧࢉܭͰ͍͠
大نܥͷΤωϧΪʔਪఆΛՄʹ͠·͠ （ͨਤ2<6>）ɻ·ͨɺ所望ಛੑΛඋ͑ͨࡐྉͷઃܭͷͨΊʹɺ
(FnFSBUiWF "EWFSTBSiBM /FUXoSkΛ༻͍ͨԽֶࣜͷੜϞσϧΛఏҊ͠·ͨ͠ɻ（ਤ3<1>ð
̏ɿ͑ݟͳ͍ͷΛΈΔεύーεϞσϦϯά
͍༺ցֶशख๏Ͱ͋ΔεύʔεϞσϦϯάΛػ ɺͯ全ݸମిʹ͓͚ΔϦνϜΠΦϯೱͷղ૾Λ行͍·
ͨ͠ɻ͜͜Ͱɺेͳ৴߸ରࡶԻൺ͕ಘΒΕͳ͍ΦϖϥϯυղੳͰ͋ͬͯ εύʔεϞσϦϯάΛ༻͍Δ͜
ͱͰϦνϜΠΦϯ͕正͔ۃΒݻମిղ࣭ʹҠಈ͢Δ༷子ΛݟΔ͜ͱʹޭ͠·͠ （ͨਤ4<3>）ɻ
hޙࠓ　 ҟछσʔλ౷合ʱΛج本֓೦ͱͯ͠ෳͷࡐྉܥɺෳͷੑͷ৽͍ؔ͠ੑΛݟ出͢ڀݚΛల
։ͯ͠ ͍͖· ɻ͢一ൠʹɺཧղ͢Δͱɺෳͷ֓೦ؒͷؔੑΛ͚ͭݟɺޠݴԽɾఆࣜԽͯ͠ ಈͰ׆͍͘ ɻ͢
ࣗવՊֶؼೲతͳख๏ͱԋ៷తͳख๏ͷํΛ両ྠͱͯ͜͠ͷؔੑΛ๏ଇͱͯ͠ఆࣜԽ͢Δ͜ͱͰൃల
͖ͯ͠·ͨ͠ɻୈ一ݪཧࢉܭ子ಈྗֶࢉܭͱ͍ͬͨࢉܭ࣭Պֶख๏ࣗવՊֶ๏ଇΛݪཧͱͯ͠ԋ៷
తʹ࣭Λཧղ͢ΔදతͳͷͰ ɻ͢一ํͰɺσʔλՊֶͷڧΈσʔλ͔ΒؼೲతʹؔੑΛݟ出͢ͱ
͜Ζʹ͋Γ· ɻ͢͜ͷσʔλՊֶͷڧΈΛͱʹҟͳΔࡐྉܥҟͳΔੑؒͷ৽͍ؔ͠ੑΛൃ͢ݟΔ͜ͱ
Λࢲ達͠ࢦ· ɻ͢ಛʹɺసҠֶशɺϚϧνλεΫֶशɺϚϧνϞʔμϧֶशͳͲͷख๏ʹͯ͠ڀݚΛ
ల։ͯ͠ ͍͖· ɻ͢

マςϦΞルζ・イϯϑΥマςΟΫス研究室
https://mswebs.naist.jp/DoVrses/list/labo@��.html
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研究を始めるのに必要な知識・能力
　新しい学術ྖҬをり開くح心、ࣦഊをڪれない行動力、チームメンόーへのオープンマインυ。そして、物理、化学、情報のい
ずれかの基礎知識を持ち、Cޠݴや1ZthonなどԿらかのプロάラムޠݴがར用Մ能なことが望ましいです。

研究室の指導方針
　機械学習や深学習、そしてࢉܭ物࣭科学ख法を用いて、物࣭理解およͼ新材料開発を推進する研究力をࢦಋします。この力はΞ
カデミΞに進むにも、インμストリーに進むにも必要な研究力です。マテリΞϧζ・インフΥマティクスは学ྖࡍҬΏ͑、物࣭科学ग़身
者や情報科学ग़身者など多様な研究者がいます。研究室ではそれͧれの学生がもつόックάラウンυを重視し、論จྠߨセミφーや研
究ディスカッションなどを通して科学的ߟࢥ様ࣜと実ફ力のཆ成をࢦಋ方とします。

この研究で身につく能力
　物࣭科学と情報科学の能力が身につきます。物࣭科学に関しては、ݪ子・電子のスέーϧからྔ子力学のݪ理にैって物࣭を理解で
きるようになります。۩体的には、第一ݪ理ࢉܭや分子動力学ࢉܭなどࢉܭ物࣭科学のख法に精通することができ、学術քでの研究
者や製造業での技術者として活躍する基礎になります。情報科学については、基礎的なデータ解ੳख法や౷ܭ的ख法、そして機械学
習や深学習の能力が身につきます。これらは、मྃ後に物࣭科学にݶらず様々な分野で皆さんが活躍できる礎になるでしΐう。また、
研究者・技術者としてಛఆの学問ྖҬを深くಥき٧める力と、研究開発リーμーとして必要な学問ྖҬをԣஅで၆ᛌする能力の方を
身につけられるようࢦಋします。

修了生の活躍の場
　����スタートの研究室ですのでまだमྃ生はいませんが、౻ҪはIT企業や૯合電ؾメーカーでの研究開発経験がありますので、
産学྆໘からमྃ後の進࿏を͑ߟてࢦಋします。実ࡍ、աڈにࢦಋした学生はIT企業や製造業、そしてΞカデミΞのそれͧれで活躍し
ています。

デδλル技術のྗͰɺ࣭の৽しֶ͍ཧをݟग़しɺ৽材料を実現するະ踏ྖҬの開にઓしま
しΐ͏。����スλーτの研究室ͰすのͰɺ৽し͍νーϜをͭ͘Γ͋͛る͜と͕͖なօ͞Μのࢀ
ըをͬて͍ます。

研究業・共同研究・ࣾձ׆ಈ・外部資金など
研究業（����Ҏ߱）
< ̍ >  :. Sawada ,. .orikawa and .. 'Vjii �Conditional (eneratiWe AdWersarial 

Networks Gor InorHaniD ChemiDal Compositions� aDDepted in Chem. Lett. 
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< � >  :. NomVra ,. :amamoto .. 'Vjii T. )iraZama E. IHaki and ,. Saitoh 
�DZnamiD imaHinH oG lithiVm in solid-state batteries bZ operando eleDtron 
enerHZ-loss speDtrosDopZ with sparse DodinH� Nat. Comm. �� ���� 

(����)
< � >  E. ,awashima .. 'Vjii and ,. :amashita �EntropZ 1romotes CharHe 

Separation in BVlk )eterojVnDtion OrHaniD 1hotoWoltaiDs� +. 1hotoDhem. 
1hotobiol. A: ChemistrZ ��� ������ (����) 

< � >  E. ,awashima .. 'Vjii and ,. :amashita �SimVlation oG CondVDtiWe 
AtomiD 'orDe .iDrosDopZ oG OrHaniD 1hotoWoltaiDs bZ DZnamiD .onte 
Carlo .ethod� Chem. Lett. �� ���-��� (����) 

< � >  .. ,aneko .. 'Vjii T. )isatomi ,. :amashita and ,. Domen �3eHression 
model Gor stabili[ation enerHies assoDiated with anion orderinH in 
peroWskite-tZpe oxZnitrides� +. Ene. Chem. �� � - �� (����)

社会活動
　ᶃ理論化学会װ事（����ʙ）
　ᶄࢉܭ物࣭科学ڠ議会ӡӦҕ員（����ʙ）
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