
2025年度スーパーコンピューティングシステム

利用研究成果報告書

（2025年4月～2026年3月）

目　　次

『巻頭言』……………………………………………………計算材料学センター長　久保 百司

Ⅰ．研究内容概要

1. マルチスケールモデリングによる材料界面における接着・摩擦・すべりのメカ

  ニズムの解明……………………………………………………………………………… 1
大阪公立大学 大学院工学研究科　桑原卓哉

2. 超伝導状態の第一原理計算方法の開発と応用………………………………………… 4
東京大学 理学系研究科　有田亮太郎

3. Neural Network Interatomic Potential for the Ternary α-Fe–C–H System ………………… 6
Department of Mechanical Science and Bioengineering, The University of Osaka 
Fan-Shun Meng, Shuhei Shinzato, Kazuki Matsubara, Jun-Ping Du, Peijun Yu and 
Shigenobu Ogata

4. 平面状ケイ素系二次元合金 SixBey の第一原理計算……………………………………  9
東北大学 大学院理学研究科　高橋まさえ

5. 機械学習ポテンシャルを用いた固体酸化物表面・界面の分子シミュレーション… 12
東京大学 大学院工学系研究科 化学システム工学専攻　中山哲

6. 天然ゴム由来ポリイソプレンイン鎖の粗視化モデルの構築と流動誘起結晶化機

  構の解明…………………………………………………………………………………… 15
京都大学 大学院工学研究科　Takashi Taniguchi and Mayank Dixit



7. Experimental and computational studies on chemical reactions involving metal and 
  metal-oxide clusters………………………………………………………………………… 20

九州大学 大学院理学研究院　荒川雅、寺嵜亨

東北大学 金属材料研究所　Rodion Belosludov

8. 理論計算化学による触媒反応メカニズムの解析……………………………………… 23
北海道大学 触媒科学研究所　宮崎玲

9. 原子論的シミュレーションによる高濃度固溶体合金の力学特性に及ぼす溶質原

  子およびナノ析出物の影響の評価……………………………………………………… 26
名古屋大学 工学研究科　君塚肇

10. 非 fcc 金属を含むナノ合金の第一原理計算データの創出 …………………………… 30
信州大学 アクア・リジェネレーション機構　古山通久

11. プロトン伝導性有機結晶中のプロトン移動と分子運動の解析……………………… 32
金沢大学 融合研究域融合科学系　堀優太

12. 微粒子を含む高分子溶液における乾燥プロセスに対する分子シミュレーション

  技術の構築………………………………………………………………………………… 34
金沢大学 設計製造技術研究所　佐藤健

13. 次世代半導体加工用フォトレジスト分子の軟 X 線光化学理論……………………… 37
産業技術総合研究所 マテリアル DX 研究センター　山崎馨

14. 強磁性体における第一原理磁歪計算…………………………………………………… 38
横浜国立大学 工学研究院　山崎貴大

15. Effect of trapped C and N on the oxidation of stainless steel ……………………………… 41
National Institute of Technology, Sendai College, Natori Campus, Natori, Japan
Das Nishith （田須ニシス）

16. Charged Defects in Halide Perovskites …………………………………………………… 44
Kyushu University Qing Wang and Satoshi Iikubo

17. 新規エネルギー材料に向けた有機材料における物理的特性に関する理論的研究… 47
日本女子大学 理学部　村岡梓、蘭暖佳、大竹真愛、岡村千奈美、松崎美哉、

風野由衣、笠間栞、村松奈桜、八十田実々

18. 超微細金属酸化物ナノ粒子の特異な構造物性に関するクラスター計算…………… 52
名古屋大学 大学院工学研究科　髙見誠一

東北大学 国際放射光イノベーション・スマート研究センター　横哲

19. 水素化物固体イオニクスの開拓………………………………………………………… 55
量子科学技術研究開発機構　高木成幸



20. SOFC アノード層内への Ba2In2O5系アノード反応活性助触媒添加による YSZ 表

  面の電子非局在化を促す欠陥構造変化の影響………………………………………… 57
国立高専機構 鶴岡工業高等専門学校　伊藤滋啓

21. 磁気秩序・積層構造変化に基づく物性現象の第一原理計算による研究…………… 61
大阪公立大学 工学研究科 マテリアル工学分野　鈴木通人

22. Theoretical Exploration of High-Entropy Oxide Cathodes and Anion-Modified Materials 
  for Advanced Lithium-Ion Batteries ……………………………………………………… 63

Shinshu University Tien Quang Nguyen, Nobuyuki Zettsu and Michihisa Koyama

23. 第一原理電子状態計算と機械学習法による酸化物の局所構造と機能の相関の解明 … 68
大阪大学 大学院工学研究科　Van An Dinh, Dung Ngoc Dinh and 
Yoshitada Morikawa

24. 第一原理計算を用いた非調和フォノン特性データベースの開発…………………… 71
統計数理研究所　大西正人

25. Exploration of superhard carbon allotropes with a machine-learning interatomic potential… 74
The University of Tokyo Ikuma Kohata and Shigeo Maruyama

26. 第一原理電子状態計算と機械学習法によるダイヤモンド界面での化学反応の解

  明と制御…………………………………………………………………………………… 78
大阪大学 大学院工学研究科　B.A.T. Nguyen, J.I.G. Enriquez, H.H. Halim and
Y. Morikawa

27. 歪みによる RFe12X の結晶磁気異方性と電子構造の変化に関する第一原理計算

  研究………………………………………………………………………………………… 81
島根大学 総合理工学科　Insung Seo

28. 助触媒担持が Ta 系酸窒化物の表面バンド構造に及ぼす影響理解 ………………… 85
信州大学 アクア・リジェネレーション機構　宮川博夫、山田哲也、

手嶋勝弥

29. Ti-HAp 界面における繰返し負荷による摩耗層の形成に関する分子動力学解析…… 88
長岡技術科学大学　Pham Ding Dat and Yuichi Otsuka

30. Defects near ferrite/cementite interface—ML-potentials ………………………………… 90
Yokohama National University A. Kaneda, K. Kato and H. Raebiger

31. Advancing Fast Ion Conduction and Hydrogen Physisorption in Porous Materials: A 
  Computational and Machine Learning Approach ………………………………………… 95

Institute for Materials Research （WPI-AIMR）, Tohoku University Kartik Sau



32. Closed-Loop Framework for Discovering Stable and Low-Cost Bifunctional Metal 
  Oxide Catalysts for Efficient Electrocatalytic Water Splitting in Acid ……………………100

Advanced Institute for Materials Research, Tohoku University Xue Jia

33. Probe the pH-dependent surface behavior of transition metal nitrides for oxygen 
  electrocatalysis………………………………………………………………………………105

Advanced Institute for Materials Research, Tohoku University Heng Liu

34. Realistic finite temperature simulation for giant magnetocaloric effect with charge-spin-
  lattice coupling………………………………………………………………………………110

Advanced Institute for Materials Research （WPI-AIMR）, Tohoku University
Hung Ba TRAN

35. 計算科学を基盤とする新規ナノカーボン材料の分子設計……………………………112
東北大学 大学院理学研究科　瀧宮和男、川畑公輔

36. 古典分子動力学シミュレーションによるシリカガラスの再現性評価………………116
東北大学 工学研究科　日色駿介、Junjie Zhao、Madoka Ono

37. Theory-Guided and Data-Driven Design of Electrocatalysts for Sustainable Energy 
  Conversion …………………………………………………………………………………121

Frontier Research Institute for Interdisciplinary Sciences （FRIS）　Di Zhang

38. 分子・粒子スケールシミュレーションによる有機修飾無機固体／高分子界面の

  親和性評価…………………………………………………………………………………124
東北大学 大学院工学研究科　久保正樹、斎藤高雅、佐藤悠都

東北大学 金属材料研究所　久保百司

39. Explore the pH-Field Coupled Modeling and Machine Learning for Advanced 
  Electrocatalysis ……………………………………………………………………………128

Advanced Institute for Materials Research, Tohoku University Hao Li

40. 熱活性化遅延蛍光性トリアリールボラン：高色純度な紫色及び深青色を実現す

  る分子設計法の開発………………………………………………………………………139
東北大学 大学院工学研究科　渥美舞彩、北本雄一

41. ワニエ関数を用いた第一原理計算手法の開発…………………………………………145
東北大学 理学研究科　是常隆

42. Investigation on Grain Boundary Structures and the Effect of Doping ……………………148
Tohoku University Qian Chen

43. ホランダイト型 MnO2における多価イオン挿入機構の第一原理計算および機械

  学習分子動力学解析………………………………………………………………………150
東北大学 金属材料研究所　李弘毅



44. トランスフォーマーを用いた量子多体系の研究………………………………………152
東北大学 金属材料研究所　岡田灯馬、川崎謙太、三原潤、服部和希、

森仁志、野村悠祐

45. 酸化物核燃料のニューラルネットワークポテンシャルの開発………………………155
東北大学 金属材料研究所　小無健司、松尾悟

46. Grain boundary segregation of Sn in α-iron: first-principles investigation and 
  experimental verification ……………………………………………………………………158

Institute for Materials Research, Tohoku University Luyao Fan, Yongjie Zhang, 
Goro Miyamoto and Tadashi Furuhara

47. First-principles study of impurity doping in two-dimensional TMD materials ……………163
Institute for Materials Research, Tohoku University Soungmin Bae

48. 高いイオン伝導度を実現するための、Mg 系正極材料の物質設計 …………………166
東北大学 金属材料研究所　Seong-Hoon Jang

49. 全電子混合基底法プログラム TOMBO の改良と応用…………………………………168
横浜国立大学 大学院工学研究院　大野かおる、Mohamad Khazaei
浙江理工大学（中国）　Khian-Hooi Chew
東北大学 金属材料研究所　Rodion Belosludov

50. TOMBO-TDGW 法による触媒下に於けるメタン分子からの水素発生過程追跡……171
東北大学 未来科学技術共同研究センター　川添良幸

51. 大規模分子動力学シミュレーションを活用したスケール協奏現象の解明に基づ

  くナノ・メゾ・マクロの仕掛けの設計…………………………………………………174
東北大学 金属材料研究所　尾澤伸樹、大谷優介、福島省吾、蘇怡心、

高橋昭、中村美穂、渡辺瑛奈子、竹本有紀、趙コウヨ、横井瑞穂、中村哲也、

渡部恵秋、森海斗、鈴木千尋、原幸日、鈴木慶大、関田将真、沼田拓樹、

鎌田昂輝、久保百司

52. 第一原理計算と実験の共同による新規有機金属構造体探索…………………………180
東北大学 未来科学技術共同研究センター　長坂徹也

53. GW 近似計算によるシンチレータ用新規材料探索 ……………………………………184
東北大学 金属材料研究所　吉川彰

54. Dislocation-interstitial interaction in an N-doped high-entropy alloy………………………186
Zhengzhou University Jiaxiang Li
IMR, Tohoku University Kenta Yamanaka



55. ノンパラメータマルチスケール計算による構造・機能材料設計……………………191
物質・材料研究機構　佐原亮二、Arkapol Saengdeejing、Aaditya Manjanath、
Rohit Dahule、Khadka Dhruba
韓国科学技術研究院　水関博志

Indian Institute of Science Bangalore Abhishek Kumar Singh
Brunel University London Maaouia Souissi
Indian Institute of Science Education and Research Pune Prasenjit Ghosh、
Pallavi Chame
東北大学 大学院工学研究科　檜山快、伊藤七奈、沈善用、加藤蓮、

荒木大騎

Indian Institute of Technology Hyderabad Saswata Bhattacharya、
Atchyut Kumar Devaguptapu
University of Malaya Vannajan Lee、Zhafran Zakaria Muhammad

56. THE RATIONAL THEORETICAL STUDY OF NANOMATERIALS WITH DEFINED 
  FUNCTIONS ………………………………………………………………………………196

Institute for Material Research, Tohoku University R. V. Belosludov

57. マルチスケールでの計算による複雑材料の研究とその材料科学教育への応用……200
東北大学 金属材料研究所　寺田弥生

Universidade Federal Fluminense, Brazil André Alves、Paulo Rangel Rios、
Weslley Luiz Da Silva Assis、Celso Luiz Moraes
ICMPE, France Jean-Claude Crivello、Wenhao Zhang
Korea Institute of Materials Science, Korea Eun-Ae Choi

58. Understanding materials insights and exploring new materials using first-principles 
  approaches combing machine learning ……………………………………………………205

Tohoku University Ying Chen, Meng Yin, Chao-nan Xu, Xu-guang Zheng, 
Tomoki Uchiyama, Guangfa Yang, Koki Otonari, Shoya Kokoi, Minato Kudo, 
Reona Omori and Yanyao Zhou
Tohoku University, Japan/Bangor University, UK Theresa Davey
Tohoku University, Japan/Beijing University of Science and Technology, China
Lei Wang
Shanghai University, China Hao Wang
Institute of Fluid Physics, China Hua Y. Gneg
NIMTE, Chinese Academy of Sciences, China Hubin Luo

59. 第一原理計算を用いた磁歪定数の符号に及ぼすスピン―軌道相互作用の影響の

  解明…………………………………………………………………………………………211
東北大学 金属材料研究所　梅津理恵

60. On-demand phase-field 法の開発 …………………………………………………………216
東北大学 金属材料研究所　益田快理、田村友佑、熊谷悠



61. Rational Design of Amorphous Oxide Semiconductors through Defect Analysis and 
  Control ………………………………………………………………………………………219

Institute for Materials Research, Tohoku University Yu Kumagai and 
Rafael Costa-Amaral

62. 異種金属ドープ酸素還元用カーボン触媒の開発2 ……………………………………222
近畿大学 理工学部　朝倉博行

63. エネルギー変換を指向した分子性機能性材料の探索研究……………………………224
東北大学 理学研究科化学専攻　豊田良順

64. マテリアルズインフォマティクスにおける材料探索手法の開発……………………226
東北大学 金属材料研究所　清原慎、澁井千紗、葛城瑠音、篠原遥紀、

太田陽向、熊谷悠

65. High-Performance Computing for Screening High-Performance Optical Materials ………231
Institute for Materials Research, Tohoku University Vu Thi Ngoc Huyen and 
Yu Kumagai

66. Development of new amine additives for cementitious materials …………………………233
Hokkaido University Qi Zhai and Kiyofumi Kurumisawa

67. Charged defect in ZnO phases………………………………………………………………238
Shimane University Yongpeng Tang

68. マイクロ磁気シミュレーションを用いた鉄損機構における磁歪効果の解明………240
東北大学 多元物質科学研究所　塚原宙

69. 高濃度 Mo 固溶体の物理的・機械的性質に対するマテリアルズインフォマティ

  クス…………………………………………………………………………………………245
東北大学 大学院工学研究科　吉見享祐、松浦紘夢

70. ジルコニアにおける粒界構造と強度の第一原理計算的解析…………………………248
神奈川県立産業技術総合研究所 /横浜国立大学　南大地

横浜国立大学　杉山弘樹、馬場流、松井和己、多々見純一

71. 複雑金属間化合物への微量の遷移金属元素添加による新規物性開拓………………251
東北大学 多元物質科学研究所　藤田伸尚

72. First-Principles Study on Fe–O–Sm Coupling and Interfacial Magnetic Ordering in 
  Fe2O3/Sm2O3 Heterojunctions for Alkaline Oxygen Reduction ……………………………256

Tohoku University, WPI-AIMR Tingyu Lu



73. Theoretical Development of Divalent Electrolytes, with Emphasis on Calcium-Based 
  Systems ……………………………………………………………………………………260

Advanced Institute for Materials Research （WPI-AIMR）， Tohoku University
Qian Wang

74. 転位ループの一次元拡散に及ぼす応力の影響…………………………………………263
東北大学 金属材料研究所　藪内聖皓

75. Dislocation plasticity in c-axis nanopillar compression of wurtzite ceramics: A study 
  using neural network potentials ……………………………………………………………265

The University of Osaka Shihao Zhang and Shigenobu Ogata



Ⅱ．原著論文

＜2025年＞

1. Lattice oxygen insertion mechanism in CeO2-catalyzed reactions in water: nitrile hydration 
  reaction

Chem. Sci., 16 （2025） pp.939-951
Takaaki Endo, Tatsushi Ikeda, Koki Muraoka, Yusuke Kita, Masazumi Tamura and 
Akira Nakayama
https://doi.org/10.1039/D4SC06294A

2. Who are the survivors? An investigation of long-time grain growth
Comput. Mater. Sci, 248 （2025） Art.No.113578
D. Zöllner and P.R. Rios
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2024.113578

3. Simultaneous dependent transformations nucleated at vertices and faces of 3D Poisson-
  Voronoi tessellations

Acta Mater., 284 （2025） Art.No.120638
Paulo Rangel Rios, Daniel Gomes de Souza dos Santos, Celso Luiz Moraes Alves, 
André Luiz Moraes Alves, Weslley Luiz da Silva Assis and Elena Villa
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2024.120638

4. Ameliorating Defects in Wide Bandgap Tin Perovskite Solar Cells Using Fluorinated 
  Solvent and Hydrazide

Small, 21, 17 （2024） Art.No.2410048
Dhruba B. Khadka, Yasuhiro Shirai, Ryoji Sahara, Masatoshi Yanagida and 
Kenjiro Miyano
https://doi.org/10.1002/smll.202410048

5. Interaction of toxic metals with Penta Variant Functional groups decorated carbon 
  quantum dots: An In-silico Investigation using Density Functional Theory Calculations 
  towards Water Remediation/quality Monitoring Applications

J. Environ. Chem. Eng., 13, 1 （2025） Art.No.115307
Chedharla Balaji Sarath Kumar, Sreeram Jayan, Rence Painappallil Reji, 
Yuvaraj Sivalingam, Yoshiyuki Kawazoe and Velappa Jayaraman Surya
https://doi.org/10.1016/j.jece.2025.115307



6. Triphenylamine-porphyrin conjugates as antenna modular systems towards the detection 
  of 1-hexanol through surface photovoltage under UV and visible light illumination using 
  the scanning Kelvin probe

Sustainable Mater.Technol., 43 （2025） Art.No.e01239
Prasanth Palanisamy, Mageshwari Anandan, Sheethal Sasi, Arbacheena Bora, 
Rence P Reji, Sarath Kumar Chedharla Balaji, Yoshiyuki Kawazoe, 
Gurusamy Raman, Surya Velappa Jayaraman, Yuvaraj Sivalingam and 
Venkatramaiah Nutalapati
https://doi.org/10.1016/j.susmat.2025.e01239

7. Tuning photoluminescence of graphene oxide quantum dots from yellow to cyan
J. Alloys Compd., 1014 （2025） Art.No.178782
Mao Zhang, Longxu Cheng, Hongyi Luo, Hong Ouyang, Xuelin Wei, Fengzhen Lv, 
Changming Zhu, Jun Liu, Wenjie Kong, Fuchi Liu, Yong Yang, Qiwei Zhang and 
Yoshiyuki Kawazoe
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2025.178782

8. W-Mediated Electron Accumulation in Ru-O-W Motifs Enables Ultra-Stable Oxygen 
  Evolution Reaction in Acid

Angew. Chem. Int. Ed., 64, 14 （2025） Art.No.e202422707
Kai Zhou, Heng Liu, Zhongliang Liu, Xiaoning Li, Nana Wang, Mingyue Wang, 
Tianrui Xue, Yongjun Shen, Hao Li, Huihui Li and Chunzhong Li
https://doi.org/10.1002/anie.202422707

9. Neural network potential for molecular dynamics calculation of UO2

J. Nucl. Mater., 607 （2025） Art.No.155660
Kenji Konashi, Nobuhiko Kato, Kazuki Mori and Ken Kurosaki
https://doi.org/10.1016/j.jnucmat.2025.155660

10. Dislocation plasticity in c-axis nanopillar compression of wurtzite ceramics: A study using 
  neural network potentials

J. Am. Ceram. Soc., 108, 6 （2025） Art.No.e20406
Shihao Zhang and Shigenobu Ogata
https://doi.org/10.1111/jace.20406

11. LAX phases: A family of novel stable layered materials, informatics-based discovery
InfoMat, 7, 7 （2025） Art.No.e12664
Ehsan Alibagheri, Mohammad Khazaei, Mehdi Estili, Alireza Seyfi, 
Hiroshi Mizoguchi, Kaoru Ohno, Hideo Hosono and S. Mehdi Vaez Allaei
https://doi.org/10.1002/inf2.12664



12. Orthogonal effect of pyrene–porphyrin conjugates on the detection of volatile organic 
  compounds under UV and visible light illumination through surface photovoltage

Mater. Adv., 6 （2025） pp.2549-2561
Prasanth Palanisamy, Mageshwari Anandan, Sheethal Sasi, Arbacheena Bora, 
Sarath Kumar Chedharla Balaji, Rence P. Reji, Yoshiyuki Kawazoe, 
Kommineni Kalyani, Surya Velappa Jayaraman, Yuvaraj Sivalingam and 
Venkatramaiah Nutalapati
https://doi.org/10.1039/D4MA01228C

13. First-principles thermodynamic modeling of hydrogen dissolution in metals
Acta Mater., 289 （2025） Art.No.120838
Akihiro Mitsuhara, Hiroshi Yukawa and Hajime Kimizuka
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.120838

14. Computational Insight into Selective Hydrogenolysis over Monomeric MoOx-Modified 
  Rh Catalysts in the Aqueous Phase

J. Phys. Chem. C, 129, 11 （2025） pp.5361-5368
Kenshin Takei, Tatsushi Ikeda, Koki Muraoka, Yoshinao Nakagawa, 
Keiichi Tomishige and Akira Nakayama
https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.4c08142

15. Deformation mechanisms of hexagonal close-packed-multi-principal element alloys 
  （HCP-MPEAs） with equiaxed structures

Mater. Sci. Eng., A, 929 （2025） Art.No.148143
S.J. Liang, T. Yoshino, R. Matusmoto, R. Sahara, Y. Toda, S. Matsunaga, 
G. Miyamoto and Y. Yamabe-Mitarai
https://doi.org/10.1016/j.msea.2025.148143

16. Single Crystal Growth of Type-II Si Clathrate Containing Fully Occupied Na and Ba from 
  a Na-Based Metal Complex Solution

Cryst. Growth Des., 25, 7 （2025） pp.2120-2127
Haruhiko Morito, Yutaka Iijima, Masaya Fujioka, Rodion V. Belosludov, 
Masami Terauchi, Hisanori Yamane and Kozo Fujiwara
https://doi.org/10.1021/acs.cgd.5c00013

17. From Thermal Stabilization to Quench and Partitioning, a Model
Metall. Mater. Trans. A, 56 （2025） pp.1493-1497
J. R. C. Guimarães, P. R. Rios and A. L. M. Alves
https://doi.org/10.1007/s11661-025-07740-5

18. First-Principles study on the effect of 3d transition metal atom doping on Cl adsorption 
  on α-Fe （100） surface

Surf. Sci., 758 （2025） Art.No.122748
Jianhang Yu, Wen Shi, Hao Wang and Yang Wang
https://doi.org/10.1016/j.susc.2025.122748



19. Evaluating the drug delivery and sensing performance of XB23N24, （X = B, Al, Ga）
  nanocages for gemcitabine anticancer drug

Comput. Theor. Chem., 1248 （2025） Art.No.115222
Natarajan Sathiyamoorthy Venkataramanan
https://doi.org/10.1016/j.comptc.2025.115222

20. Realistic finite temperature simulations for the magnetic and transport properties of 
  ferromagnets

J. Mater. Chem. C, 13 （2025） pp.11393-11401
Hung Ba Tran and Hao Li
https://doi.org/10.1039/D5TC01141H

21. Monolayer α-Tellurene as Anode for Metal Ion Rechargeable Batteries: A Comprehensive 
  Investigation through DFT and AIMD Studies

ACS Appl. Energy Mater., 8, 9 （2025） pp.5625-5635
Sreeram Jayan, Yuvaraj Sivalingam, Yoshiyuki Kawazoe and 
Surya Velappa Jayaraman
https://doi.org/10.1021/acsaem.4c02722

22. Accurate Ti–Al–Nb ternary interatomic potential development using deep neural 
  networks for TiAl PST single crystals

J. Phys.: Condens. Matter, 37, 20 （2025） Art.No.205002
Tianlun Tan, Xiangjie Han, Yuzhen Liu, Hao Wang, Xiaogang Lu and Ying Chen
https://doi.org/10.1088/1361-648X/adcdb2

23. Nature of boson peak and associated heat capacity anomaly caused by structural and proton 
  disorder in Ih and LDA Ices

Sci. Rep., 15 （2025） Art.No.15190
Rodion V. Belosludov, Kirill V. Gets, Ravil K. Zhdanov, Yulia Y. Bozhko and 
Vladimir R. Belosludov
https://doi.org/10.1038/s41598-025-97595-y

24. Defect mitigation via fullerene-based functional additives for enhanced efficiency and 
  stability in tin perovskite solar cells

J. Mater. Chem. A, 13 （2025） pp.23487-23498
Aman Shukla, Dhruba B. Khadka, Chunqing Li, Masahiro Rikukawa, Yuko Takeoka, 
Ryoji Sahara, Masatoshi Yanagida and Yasuhiro Shirai
https://doi.org/10.1039/D4TA08566C

25. 3-Dicyanomethylene-Substituted Thienothiophenes as the Terminal Units in Non-
  Fullerene Electron Acceptor Molecules for Organic Photovoltaics

Chem. Asian J., 20, 16 （2025） Art.No.e00524
Kensuke Shibahashi, Masato Nakamura, Kohsuke Kawabata and Kazuo Takimiya
https://doi.org/10.1002/asia.202500524



26. Closed-Loop Framework for Discovering Stable and Low-Cost Bifunctional Metal Oxide 
  Catalysts for Efficient Electrocatalytic Water Splitting in Acid

J. Am. Chem. Soc., 147, 26 （2025） pp.22642-22654
Xue Jia, Zihan Zhou, Fangzhou Liu, Tianyi Wang, Yuhang Wang, Di Zhang, 
Heng Liu, Yong Wang, Songbo Ye, Koji Amezawa, Li Wei and Hao Li
https://doi.org/10.1021/jacs.5c04079

27. Significance of self-interaction corrections in the GWΓ method
Phys. Rev. B, 111 （2025） Art.No.195146
Tamao Isago, Yoshifumi Noguchi and Kaoru Ohno
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.111.195146

28. Exploring hydrogen storage properties of Graphene-MgH2 systems: A combined 
  computational and experimental study

nt. J. Hydrogen Energy, 139 （2025） pp.740-752
K. Iyakutti, Rence P. Reji, K. Ajaijawahar, A. Karthigeyan and Y. Kawazoe
https://doi.org/10.1016/j.ijhydene.2025.05.215

29. Synthesis of Parent Peropyrene and Its Derivatization
Org. Lett., 27, 23 （2025） pp.5948-5952
Haruki Sanematsu, Kirill Bulgarevich, Barun Dhara and Kazuo Takimiya
https://doi.org/10.1021/acs.orglett.5c01172

30. Phosphorus-Mediated Oxygen Vacancy Engineering in Cu2O for Highly Selective CO2

  Electroreduction to Multicarbon Products
ACS Nano, 19, 23 （2025） pp.21669-21678
Xiaoqing Mao, Zhongyuan Guo, Saiwu Yang, Yongjun Shen, Li Wei, Congcong Li, 
Hongliang Jiang, Hao Li, Huihui Li and Chunzhong Li
https://doi.org/10.1021/acsnano.5c04602

31. Molecular Design and Synthesis of Narrowband Near-Ultraviolet and Pure Deep-Blue 
  Thermally Activated Delayed Fluorescence Materials by an Ether Group Strategy

Angew. Chem. Int. Ed., 64, 32 （2025） Art.No.e202510891
Yuichi Kitamoto, Atsuya Ogawa, Masaya Inakawa, Yutaka Fujimoto, 
Masanori Koshimizu, Kazuma Oda, Hideo Taka, Hiroshi Kita and Tetsutaro Hattori
https://doi.org/10.1002/anie.202510891

32. Mott–Schottky Au/Co3O4 Decorated on a Carbon Cloth Substrate as an Efficiently 
  Bifunctional Electrocatalyst for Hydrogen and Oxygen Evolution Reactions

Energy Mater. Adv., 6 （2025） Art.No.0162
Khang Nhat Nguyen, Thy Nha Ngoc Tran, Kieu Thuy Thi Tran, Man Van Tran, 
Nam Hoang Vu, Tien-Thanh Nguyen, Yoshiyuki Kawazoe and Viet Van Pham
https://doi.org/10.34133/energymatadv.0162



33. What makes brickwork crystal structures favourable? A case study on methylthiolated 
  arenes and heteroarenes for high-mobility molecular semiconductors

CrystEngComm, 27 （2025） pp.4776-4786
Kirill Bulgarevich and Kazuo Takimiya
https://doi.org/10.1039/D5CE00488H

34. Data-Driven Strategies for Designing Multicomponent Molten Catalysts to Accelerate the 
  Industrialization of Methane Pyrolysis

ACS Catal., 15, 13 （2025） pp.11003-11012
Yuanzheng Chen, Xuxuan Huang, Yangdong He, Qian Liu, Junmei Du, Wei Yang, 
Wenhan Wang, Di Zhang, Xue Jia, Hongyan Wang, Yongliang Tang, Qingkai Yu, 
Seok Ki Kim and Hao Li
https://doi.org/10.1021/acscatal.5c02415

35. サイズ・組成を制御した金属化合物クラスターの化学反応と惑星科学への展開

J. Mass Spectrom. Soc. Jpn., 73, 2 （2025） pp.93-97
荒川雅

https://doi.org/10.5702/massspec.24-031

36. Electronic structure, magnetic, optical and thermoelectric properties of half Heusler alloys 
  ZrFeZ （Z = Si, Ge, As, Sb, Bi）

Phase Transitions, 98, 4-5 （2025） pp.244-263
R. Meenakshi, R. Aram Senthil Srinivasan, A. Amudhavalli, K. Iyakutti, Y. Kawazoe 
and R. Rajeswara Palanichamy
https://doi.org/10.1080/01411594.2025.2514143

37. Extension of the π-conjugated core of methylchalcogenolated polycyclic aromatic 
  hydrocarbons: synthesis and characterization of 1,4,7,10-tetrakis（methylthio）- and 
  tetramethoxy-coronene

Chem. Sci., 16 （2025） pp.15368-15377
Prasanta Pal, Kirill Bulgarevich, Ryota Hanaki, Kohsuke Kawabata and 
Kazuo Takimiya
https://doi.org/10.1039/D5SC03215F

38. Furfural electrovalorisation to hydrofuroin with near-unity faradaic efficiency on a single-
  atom zinc catalyst

EES Catal., 3 （2025） pp.1062-1074
Jiaxiang Chen, Songbo Ye, Fangxin She, Xin Yang, Fangzhou Liu, Zixun Yu, 
Zhi Zheng, Ming Hong, Qiang Wang, Yuan Chen, Hao Li and Li Wei
https://doi.org/10.1039/D5EY00113G



39. Tailoring the room-temperature miscibility gap in ordered spinel LiNi0.5Mn1.5O4 cathodes 
  by multi-element doping

J. Mater. Chem. A, 13 （2025） pp.25008-25021
Shunsuke Narumi, H. Eugenio Otal, Tien Quang Nguyen, Michihisa Koyama and 
Nobuyuki Zettsu
https://doi.org/10.1039/D5TA02583D

40. Intramolecular Versus Intermolecular Bonding in Drug Gemcitabine and Nucleobases: A 
  Computational Study

Molecules, 30, 13 （2025） Art.No.2732
Natarajan Sathiyamoorthy Venkataramanan, Ambigapathy Suvitha and Ryoji Sahara
https://doi.org/10.3390/molecules30132732

41. Bridging Theory and Experiment: Machine Learning Potential-Driven Insights into pH-
  Dependent CO2 Reduction on Sn-Based Catalysts

Adv. Funct. Mater., 35, 36 （2025） Art.No.e06314
Yuhang Wang, Zelin Wu, Yingfang Jiang, Di Zhang, Qiang Wang, Congwei Wang, 
Huihui Li, Xue Jia, Jun Fan and Hao Li
https://doi.org/10.1002/adfm.202506314

42. Chlorine-dopant dynamically stabilizes Cu0/Cu+ active sites for selective CO2

  electroreduction to multicarbon products
AlChE J., 71, 10 （2025） Art.No.e18934
Congcong Li, Zhongyuan Guo, Jialin Cui, Tingting Zhang, Zhongliang Liu, 
Xiaoqing Mao, Yongjun Shen, Saiwu Yang, Yingfang Jiang, Pinghui Tang, Hao Li, 
Huihui Li and Chunzhong Li
https://doi.org/10.1002/aic.18934

43. Unraveling the Potential-Dependent Selectivity of Propylene Electrooxidation: The Role 
  of Electrochemistry-Induced Reconstruction

J. Am. Chem. Soc., 147, 28 （2025） pp.24900-24912
Danyang Li, Panpan Sun, Di Zhang, Hao Li, Haoxiang Xu and Dapeng Cao
https://doi.org/10.1021/jacs.5c07246

44. Tuning the resistive switching behavior of sputtered-metal-functionalized cellulose layer 
  in Metal/Cellulose/FTO structure

Appl. Surf. Sci., 710 （2025） Art.No.163994
Nam Hoang Vu, Ngoc Hong Nguyen, Hau Huu Do Ho, Tran Thi Minh Thu, 
Vinh Cao Tran, Yoshiyuki Kawazoe and Ngoc Kim Pham
https://doi.org/10.1016/j.apsusc.2025.163994



45. The Key Steps and Distinct Performance Trends of Pyrrolic vs Pyridinic M–N–C 
  Catalysts in Electrocatalytic Nitrate Reduction

J. Am. Chem. Soc., 147, 29 （2025） pp.26029-26039
Qiuling Jiang, Mingyao Gu, Shen Pei, Tianyi Wang, Fangzhou Liu, Xin Yang, 
Di Zhang, Zhijian Wu, Ying Wang, Li Wei and Hao Li
https://doi.org/10.1021/jacs.5c09199

46. Observation of Zeeman splitting in the spin-polarized chiral fermion state in the Weyl 
  semimetal TaAs

Phys. Rev. B, 112 （2025） Art.No.045117
H. Murakawa, M. Komada, D.-A. Deaconu, M. S. Bahramy, R. V. Belosludov, 
T. Kida, M. Hagiwara, H. Sakai and N. Hanasaki
https://doi.org/10.1103/qjt5-x6p4

47. Anharmonic properties of Prussian blue analogues MIIPtIV（CN）6（MII = Cd, Fe, Zn）
Dalton Trans., 54 （2025） pp.11914-11924
Geng Wang, Zhi-Hao Yao, Ken Suzuki, Ying Chen and Lei Wang
https://doi.org/10.1039/D5DT01119A

48. Cluster expansion augmented transfer learning for property prediction of high-entropy 
  alloys

J. Mater. Chem. C, 13 （2025） pp.17601-17615
Zimo Li, Nguyen-Dung Tran, Yibo Sun, Yuhang Lu, Cong Hou, Ying Chen and 
Jun Ni
https://doi.org/10.1039/D5TC02311D

49. The hidden engine of AI in electrocatalysis: Databases and knowledge graphs at work
Molecular Chemistry & Engineering, 1, 1 （2025） Art.No.100003
Di Zhang and Hao Li
https://doi.org/10.1016/j.mochem.2025.100003

50. Enhanced sodium-ion intercalation and migration in boron/carbon-doped WS2/graphene 
  bilayers: insights from electronic structure calculations

RSC Adv., 15 （2025） pp.24575-24587
Thi Nhan Tran, Nguyen Hoang Son, Nguyen Minh Hieu, Thuy Trang Nguyen, 
Yoshiyuki Kawazoe, Luong Huu Duc, Minh Triet Dang, Phi Long Nguyen and 
Viet Bac Phung Thi
https://doi.org/10.1039/D5RA04616E

51. Effects of hydrogen blocking and trapping by point defects on hydrogen diffusivity in B2-
  type PdCu alloys: Modeling and experimental analysis

J. Membr. Sci., 734 （2025） Art.No.124401
Akihiro Mitsuhara, Kei Saito, Hiroshi Yukawa, Kenichi Takai and Hajime Kimizuka
https://doi.org/10.1016/j.memsci.2025.124401



52. Strong-coupling high-Tc superconductivity in doped correlated band insulators
Phys. Rev. B, 112 （2025） Art.No.L020504
Yusuke Nomura, Motoharu Kitatani, Shiro Sakai and Ryotaro Arita
https://doi.org/10.1103/dygc-94fq

53. Crystallographic and Electronic Structures of Nb:YTaO4 and Tb:YTaO4 Single-Crystal 
  Scintillators

J. Phys. Chem. C, 129, 30 （2025） pp.13830-13838
Yueshen Zhou, Encarnación G. Víllora, Ryoji Sahara, Arkapol Saengdeejing and 
Kiyoshi Shimamura
https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.5c03928

54. Rare earths evoked gradient orbital coupling in electrocatalysis: Recent advances and 
  future perspectives

Prog. Mater Sci., 155 （2026） Art.No.101539
Xuan Wang, Meng Li, Yawen Tang, Hao Li and Gengtao Fu
https://doi.org/10.1016/j.pmatsci.2025.101539

55. Dynamic evolution of self-renewal Fe–N–C catalysts for the acidic oxygen reduction 
  reaction

EES Catal., 3 （2025） pp.1358-1368
Fangzhou Liu, Leo Lai, Zhongyuan Guo, Fangxin She, Justin Prabowo, Hao Li, 
Li Wei and Yuan Chen
https://doi.org/10.1039/D5EY00092K

56. Valence electron concentration-dependent stability of L12, D023, and D022 ordered phases 
  in high-entropy alloys

Comput. Mater. Sci., 259 （2025） Art.No.114114
Hiroshi Mizuseki, Ryoji Sahara and Kenta Hongo
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2025.114114

57. Reinforcing the Chemical Bonding in Pt3Ni Catalysts via Metallic Interface-Directed 
  Activation for Durable Fuel Cells

Adv. Funct. Mater., 35, 49 （2025） Art.No.e12164
Min Chen, Chunxia Wu, Hao Li, Hengyu Zhang, Qiao Liu, Jie He, Yu Zhou, 
Daoxiong Wu, Jing Li, Ruisong Li, Xinlong Tian and Zhengpei Miao
https://doi.org/10.1002/adfm.202512164

58. Advancing Electrochemical Nitrate Reduction: Overcoming Rate-Limiting Bottlenecks 
  with Copper/Cobalt Catalysts

Adv. Funct. Mater., 35, 51 （2025） Art.No.e13717
Jin Li, Yuan Wang, Xiujing Xing, Yang Wang, Wei Xiong and Hao Li
https://doi.org/10.1002/adfm.202513717



59. Formation of interlayer during cyclic wear process between pure titanium with 
  hydroxiapatite by mechano-chemical interactive migration

Tribol. Int., 213 （2026） Art.No.110919
Dinh Dat Pham, Yuichi Otsuka and Yukio Miyashita
https://doi.org/10.1016/j.triboint.2025.110919

60. C60 Fullerene as the Active Site for CO2 Electroreduction
Angew. Chem. Int. Ed., 64, 39 （2025） Art.No.e202511924
Si-Wei Ying, Yuhang Wang, Peng Du, Qiang Wang, Changming Yue, Di Zhang, 
Zuo-Chang Chen, Jian-Wei Zheng, Su-Yuan Xie and Hao Li
https://doi.org/10.1002/anie.202511924

61. Polymer solubility dictates the fate of polymer chains
Newton, 1, 8 （2025） Art.No.100191
Hao Li
https://doi.org/10.1016/j.newton.2025.100191

62. Machine-learned bond-order potential for exploring the configuration space of carbon
Phys. Rev. Materials, 9 （2025） Art.No.074009
Ikuma Kohata, Kaoru Hisama, Keigo Otsuka and Shigeo Maruyama
https://doi.org/10.1103/73gp-bm46

63. A materials map integrating experimental and computational data via graph-based 
  machine learning for enhanced materials discovery

APL Mach. Learn., 3, 3 （2025） Art.No.036104
Y. Hashimoto, X. Jia, H. Li and T. Tomai
https://doi.org/10.1063/5.0274812

64. Reaction mechanism of silylation of C-O bonds in alkyl ethers over supported gold 
  catalysts: experimental and theoretical investigations

Phys. Chem. Chem. Phys., 27 （2025） pp.18651-18657
Yunosuke Tsunesada, Tatsushi Ikeda, Koki Muraoka, Masafumi Doi, Hiroki Miura, 
Tetsuya Shishido and Akira Nakayama
https://doi.org/10.1039/D5CP01973G

65. Low-Symmetry Weyl Semimetals: A Path to Ideal Topological States
Adv. Funct. Mater., 36, 21 （2025） Art.No.e06483
Chedharla Balaji Sarath Kumar, Rence Painappallil Reji, Yuvaraj Sivalingam, 
Darius-Alexandru Deaconu, Varun Shah, Rodion Vladimirovich Belosludov and 
Mohammad Saeed Bahramy
https://doi.org/10.1002/adfm.202506483



66. AI Agent - defining the next era of intelligent agents
AI Agent, 1 （2025） Art.No.1
Hao Li
https://doi.org/10.20517/aiagent.2025.01

67. Investigating native cyclodextrins as carriers for gefitinib delivery: a DFT analysis
Monatshefte für Chemie - Chemical Monthly, 156 （2025） pp.845-855
Natarajan Sathiyamoorthy Venkataramanan, Ambigapathy Suvitha and Ryoji Sahara
https://doi.org/10.1007/s00706-025-03343-3

68. Development of Coarse-Grained Molecular Dynamics Simulation Model to Elucidate the 
  Wear Behavior of Concentrated Polymer Brushes

J. Comput. Chem. Jpn. -International Edition, 11 （2025） Art.No.2024-0036
Yukihi Hara, Yusuke Ootani, Shuichi Uehara, Arisa Chiba, Shogo Fukushima, 
Nobuki Ozawa and Momoji Kubo
https://doi.org/10.2477/jccjie.2024-0036

69. Hydrophobically modified Cu2O nanocube for selective CO2 electroreduction to C2+

  products
AlChE J., 71, 11 （2025） Art.No.e70049
Congcong Li, Zhongyuan Guo, Xiaoqing Mao, Yongjun Shen, Saiwu Yang, 
Yingfang Jiang, Pinghui Tang, Hao Li, Huihui Li and Chunzhong Li
https://doi.org/10.1002/aic.70049

70. Radical cation salts of dinaphtho[2,3-b:2’,3’-f ]thieno[3,2-b]thiophene: characteristic 
  crystal structures and properties

CrystEngComm, 27 （2025） pp.6333-6340
Barun Dhara, Kirill Bulgarevich and Kazuo Takimiya
https://doi.org/10.1039/D5CE00680E

71. Prediction of superconductivity in Haeckelite compounds using first-principles 
  calculations

iScience, 28 （2025） Art.No.113219
Kaenat Hamidi, Mohammad Keivanloo, Mohammad Sandoghchi, 
Mohammad Reza Mohammadizadeh, Hannes Raebiger, Kenta Hongo, 
Ryo Maezono, Kaoru Ohno and Mohammad Khazaei
https://doi.org/10.1016/j.isci.2025.113219

72. Breaking the single-molecule paradigm: Multilayer cobalt phthalocyanine/carbon core-
  shell structure as the superior active unit for CO2-to-CO electroreduction

Appl. Catal. B Environ. Energy, 381 （2026） Art.No.125852
Tengyi Liu, Di Zhang, Yue Chu, Keitaro Ohashi, Yutaro Hirai, Koju Ito, 
Kosuke Ishibashi, Yasutaka Matsuo, Junya Yoshida, Shimpei Ono, 
Kazuhide Kamiya, Hao Li and Hiroshi Yabu
https://doi.org/10.1016/j.apcatb.2025.125852



73. Data-driven discovery of novel synthesizable MAX phase materials
Appl. Mater. Today, 46 （2025） Art.No.102893
Ehsan Alibagheri, Mohammad Khazaei, Mehdi Estili, S.Ali Moslehi, Kaoru Ohno 
and S.Mehdi Vaez Allaei
https://doi.org/10.1016/j.apmt.2025.102893

74. Quantum Monte Carlo study of the quasiparticle effective mass of the two-dimensional 
  uniform electron liquid

Phys. Rev. B, 112 （2025） Art.No.075141
S. Azadi, N. D. Drummond, A. Principi, R. V. Belosludov and M. S. Bahramy
https://doi.org/10.1103/3wjg-y6qk

75. High-Density W Single Atoms in Two-Dimensional Spinel Oxide Break the Structural 
  Integrity for Enhanced Oxygen Evolution Catalysis

J. Am. Chem. Soc., 147, 35 （2025） pp.32249-32262
Yongzhi Zhao, Luan Liu, Di Zhang, Heng Liu, Haoyin Zhong, Jianfang Liu, 
Juping Tu, Yadong Liu, Haoyang Wu, Deyin Zhang, Jun Fan, Xuanhui Qu, Hao Li 
and Mingli Qin
https://doi.org/10.1021/jacs.5c12122

76. Application of an Explainable Machine Learning to CO2 Methanation for Optimal Design 
  Nickel-Based Catalysts

ACS Sustainable Chem. Eng., 13, 35 （2025） pp.14278-14289
Jiayi Zhang, Xue Jia, Hao Li, Fukui Xiao, Qiang Wang and Ning Zhao
https://doi.org/10.1021/acssuschemeng.5c02957

77. Controlling NO2 adsorption on defective graphene through strain: A DFT study
Surf. Interfaces, 73 （2025） Art.No.107542
Meng Yin, Xiangyu Qiao, Ying Chen, Lei Wang, Hideo Miura and Ken Suzuki
https://doi.org/10.1016/j.surfin.2025.107542

78. Effect of aggregate structures of carbon supports on electrode reaction activity in cathode 
  catalyst layers of polymer electrolyte fuel cells: reactive molecular dynamics simulation

Chem. Lett., 54, 9 （2025） Art.No.upaf164
Kaito Mori, Tetsuya Nakamura, Shogo Fukushima, Yixin Su, Yusuke Ootani, 
Nobuki Ozawa and Momoji Kubo
https://doi.org/10.1093/chemle/upaf164

79. Proton-Exchange Effect of Rb4Ta6O17 Crystal on Nitridation Efficiency to Ta3N5

Cryst. Growth Des., 25, 18 （2025） pp.7374-7383
Tetsuya Yamada, Kouhei Machida, Hiroh Miyagawa, Yingjie Chen, 
Fumitaka Hayashi, Michihisa Koyama and Katsuya Teshima
https://doi.org/10.1021/acs.cgd.4c01477



80. テラヘルツ分光による水和水の環境の分子レベルでの解明

Cosmetology, 33 （2025） pp.31-36
高橋まさえ

https://www.kose-cosmetology.or.jp/research_report/researchReport1.html

81. DFT based computational investigation of 2D monolayer gold （Au）-the goldene
Comput. Condens. Matter, 45 （2025） Art.No.e01132
K. Iyakutti, Rence P. Reji, R. Rajeswarapalanichamy and Y. Kawazoe
https://doi.org/10.1016/j.cocom.2025.e01132

82. Modulating Surface-Active Hydrogen for Facilitating Nitrate-to-Ammonia 
  Electroreduction on Layered Double Hydroxides Nanosheets

Adv. Funct. Mater., 36, 11 （2026） Art.No.e19238
Bin Liu, Yuan Wang, Huiming Wen, Yuchen Wang, Heng Liu, Bo Da, Ke Li, 
Hao Luo, Hao Li and Kai Yan
https://doi.org/10.1002/adfm.202519238

83. Selector-Free 16 × 16 CrOX/TiO2-Based Memristor Array for Synaptic Dynamics and 
  LTP/ LTD Emulation: Experimental–Computational Correlation

Adv. Funct. Mater., 36, 11 （2025） Art.No.e16695
Phu-Quan Pham, Thuy-Anh Tran, Tai Vo Van Anh, Thanh Danh Nguyen, 
Jürgen Brugger, Yoshiyuki Kawazoe, Thang Bach Phan, Thuat Tran Nguyen, 
Nam Hoang Vu and Ngoc Kim Pham
https://doi.org/10.1002/adfm.202516695

84. Transient Formation of Single Layer Diamond During Friction Force Microscopy of SiC-
  Supported Epitaxial Graphene

Adv. Mater. Interfaces, 12, 22 （2025） Art.No.e00511
Mohammad Zarshenas, Takuya Kuwahara, Bartosz Szczefanowicz, 
Andreas Klemenz, Leonhard Mayrhofer, Lars Pastewka, Gianpietro Moras, 
Roland Bennewitz and Michael Moseler
https://doi.org/10.1002/admi.202500511

85. Insights into the giant magnetocaloric effect in BiCu3Cr4O12 with charge–spin–lattice 
  coupling

J. Mater. Chem. A, 13 （2025） pp.34286-34296
Hung Ba Tran, Hao Li, Masato Goto, Kazunori Sato and Yuichi Shimakawa
https://doi.org/10.1039/D5TA03354C

86. Anisotropic piezomagnetism in noncollinear antiferromagnets
Phys. Rev. B, 112 （2025） Art.No.104421
Vu Thi Ngoc Huyen, Yuki Yanagi and Michi-To Suzuki
https://doi.org/10.1103/wcwq-bfhb



87. Artificial intelligence technology in environmental research and health: Development and 
  prospects

Environmental International, 203 （2025） Art.No.109788
Zhuling Guo, Lei Huang, Jia Yan, Hongguo Zhang, Xue Jia, Meng Li and Hao Li
https://doi.org/10.1016/j.envint.2025.109788

88. サイズ・組成選別酸化鉄クラスター正イオンとメタンの反応：火星大気中でのメ

  タン消失のモデル研究

原子衝突学会誌しょうとつ,22, 2 （2025） Art.No.R008
荒川雅、河野聖、関根康人、寺嵜亨

https://doi.org/10.50847/collision.22.R008

89. Amorphous oxide cathode enabling room-temperature rechargeable magnesium batteries
Commun. Mater., 6 （2025） Art.No.203
Tomoya Kawaguchi, Hikari Sakurai, Shusuke Fukui, Xiatong Ye, Hongyi Li, 
Toshihiko Mandai, Norihiko L. Okamoto and Tetsu Ichitsubo
https://doi.org/10.1038/s43246-025-00921-0

90. Possible orthorhombic phase of Ta2O5 under high pressures
Chin. Phys. B, 34, 11 （2025） Art.No.116104
Yan Gong, Hui-Min Tang, Yong Yang and Yoshiyuki Kawazoe
https://doi.org/10.1088/1674-1056/ae0925

91. Scalable density of states prediction in nanoalloys via machine learning
Mater. Today Commun., 49 （2025） Art.No.113871
Yusuke Nanba and Michihisa Koyama
https://doi.org/10.1016/j.mtcomm.2025.113871

92. Selective Epitaxial Growth of MOF-on-MOF-Derived Core–Shell Fe2O3/CoFe2O4

  Nanocomposites for Efficient Electrochemical Detection of Multiple Heavy Metal Ions
Ind. Eng. Chem. Res., 64, 39 （2025） pp.19075-19089
Jieli Guo, Shanmei Tu, Limin Li, Xiujing Xing, Wei Xiong and Hao Li
https://doi.org/10.1021/acs.iecr.5c02521

93. Diversity-oriented synthesis of poly-substituted benzofuran derivatives bearing amino 
  groups at 2- or 3-positions: Rh- or Ni-catalyzed cycloisomerization between ynamides 
  and enol ethers

Org. Chem. Front., 12 （2025） pp.6026-6033
Shohei Ohno, Ray Miyazaki, Tomoyuki Tanaka, Keita Uehara, Jiawei Qiu, 
Hirona Itakura, Makoto Sako, Kenichi Murai, Jun-ya Hasegawa and 
Mitsuhiro Arisawa
https://doi.org/10.1039/D5QO01123J



94. Effect of Ni and Fe content on the plastic deformation behavior of Co–Cr–Fe–Ni–Mo 
  alloys: A combined computational and experimental study

J. Alloys Compd., 1042 （2025） Art.No.183927
Kai Hiyama, Tomoki Nakajima, Ryoji Sahara, Kyosuke Ueda and 
Takayuki Narushima
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2025.183927

95. Designing interfacial edge microenvironments of cobalt phosphide quantum dots/graphitic 
  carbon nitride to modulate electron delocalization for ultrafast photocatalytic hydrogen 
  evolution

Chem. Eng. J., 523 （2025） Art.No.168790
Xiukun Hu, Yunxiong Zeng, Heng Liu, Bo Da, Hao Li, Bo Hong, Xiaoling Peng and 
Xinqing Wang
https://doi.org/10.1016/j.cej.2025.168790

96. Tuning Active Hydrogen on Reconstructed RuO2/Co（OH）2 Catalysts for Selective 
  Ammonia Synthesis

Adv. Mater., 38, 3 （2026） Art.No.e15346
Anquan Zhu, Heng Liu, Lulu Qiao, Bin Liu, Kunlun Liu, Chuhao Luan, Kai Liu, 
Yin Zhou, Dewu Lin, Guoqiang Gan, Jiapei Li, Guo Hong and Wenjun Zhang
https://doi.org/10.1002/adma.202515346

97. Heterostructuring, electronic and hydrogen storage properties of Boron-, Carbon- and 
  Nitrogen-based 2D nanomaterials-A DFT study

Int. J. Comput. Mater. Sci. Eng., Online Ready （2025）
K. Iyakutti, Rence P Reji, Sreeram Jayan, K. AjayJawahar, A. Karthigeyan, 
R. Rajeswarapalanichamy and Y. Kawazoe
https://doi.org/10.1142/S2047684125500289

98. Decoding pH-dependent electrocatalysis through electric field models and microkinetic 
  volcanoes

J. Mater. Chem. A, 13 （2025） pp.37821-37832
Songbo Ye, Yuhang Wang, Heng Liu, Di Zhang, Xue Jia, Linda Zhang, 
Yizhou Zhang, Akichika Kumatani, Hitoshi Shiku and Hao Li
https://doi.org/10.1039/D5TA06105A

99. Conformational constraints in [Ni（PR
2NR’

2）2] complexes for tuning H2 production and 
  oxidation: a DFT-based ligand design study

RSC Adv., 15 （2025） pp.35961-35970
Sarinya Hadsadee, Manussada Ratanasak, Phiphob Naweephattana, Sumiko Morita, 
Ray Miyazaki, Kenji Iida, Akira Nakayama, Siriporn Jungsuttiwong and 
Jun-ya Hasegawa
https://doi.org/10.1039/D5RA05545H



100. Ampere-Level Electrosynthesis of CO via Well-Defined Pyridinic-N Incorporated Cobalt 
  Phthalocyanine

Small, 21, 47 （2025） Art.No.e07824
Tengyi Liu, Xiaofan Hou, Di Zhang, Yutaro Hirai, Kosuke Ishibashi, 
Yasutaka Matsuo, Junya Yoshida, Shimpei Ono, Hao Li and Hiroshi Yabu
https://doi.org/10.1002/smll.202507824

101. Low-Energy Defects and Oxidative Stability in Sn and Sn/Ge Perovskites from First-
  Principles Calculations

J. Phys. Chem. C, 129, 40 （2025） pp.18200-18210
Mai Otake, Suzune Omori, Masanori Kaneko, Maurizia Palummo, Giacomo Giorgi, 
Koichi Yamashita and Azusa Muraoka
https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.5c03477

102. Cloud synthesis: a global closed-loop feedback powered by autonomous AI-driven 
  catalyst design agent

AI Agent, 1 （2025） Art.No.2
Di Zhang, Xue Jia, Heng Liu, Yuhang Wang, Songbo Ye, Qiuling Jiang, Yuan Wang, 
Zhongyuan Guo, Linda Zhang, Li Wei, Weijie Yang, Hui Liu, Shun Zhao, 
Haoxiang Xu, Daojian Cheng, Yusuke Hashimoto, Takaaki Tomai and Hao Li
https://doi.org/10.20517/aiagent.2025.02

103. A Neural Network Interatomic Potential for the Ternary α-Fe-C-H System: Toward 
  Million-Atom Simulations of Hydrogen Embrittlement in Steel

JOM, 77 （2025） pp.8101-8117
Fan-Shun Meng, Shuhei Shinzato, Kazuki Matsubara, Jun-Ping Du, Peijun Yu and 
Shigenobu Ogata
https://doi.org/10.1007/s11837-025-07721-4

104. Probing the reactivity of in situ formed oxygen vacancies of non-noble lead oxides for 
  anodic propylene oxidation

Catal. Sci. Technol., 15 （2025） pp.7228-7235
Jia Ge, Tian-Yi Wang, Xiao-Long Zhang, Hongyu Sun, Renying Wang, 
Peng-Cheng Yu, Xiandi Sun, Shu-Ping Sun, Hang Liu, Yu Liu, Chuan-Ling Zhang, 
Bo Da, Ya-Rong Zheng, Min-Rui Gao and Hao Li
https://doi.org/10.1039/D5CY01032B

105. Simultaneous Electrocatalytic Oxidation and Hydrogenation of Biomass-Derived 
  Aldehydes on Single-Atom Ru Catalysts

Adv. Energy Mater., 15, 48 （2025） Art.No.e04502
Yuchen Wang, Bin Liu, Yan Duan, Bo Da, Zhuofeng Hu, Huiming Wen, 
Wanrong Bu, Hao Luo, Suyu Zhang, Hector F. Garces, Changlong Wang, 
Tiancheng Mu, Hao Li and Kai Yan
https://doi.org/10.1002/aenm.202504502



106. Temperature-dependent mechanism evolution on RhRu3Ox for acidic water oxidation
Nat. Commun., 16 （2025） Art.No.9261
Ming-Rong Qu, Heng Liu, Si-Hua Feng, Xiao-Zhi Su, Jie Xu, Heng-Li Duan, 
Rui-Qi Liu, You-Yi Qin, Wen-Sheng Yan, Sheng Zhu, Rui Wu, Hao Li and 
Shu-Hong Yu
https://doi.org/10.1038/s41467-025-64286-1

107. Water Dissociation on α-Titanium（0001）: Insights into the Role of Water Vapor on Early 
  Stages of High-Temperature Oxidation of Titanium

J. Phys. Chem. C, 129, 43 （2025） pp.19402-19409
Pallavi V Chame, Kyosuke Ueda, Takayuki Narushima, Ryoji Sahara and 
Prasenjit Ghosh
https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.5c05896

108. Synergistic multi-physics catalysis enabled by lotus-root-inspired flow fields in proton 
  exchange membrane fuel cells

J. Mater. Chem. A, 13 （2025） pp.40821-40830
Yu Zhou, Zhengpei Miao, Hao Li, Kai Meng, Ben Chen, Min Chen, Hongxian Luo, 
Yichi Guan, Yuxian Duan, Qinglong Ding, Daoxiong Wu, Jing Li and Xinlong Tian
https://doi.org/10.1039/D5TA03760C

109. Theory-Guided Design of Non-Precious Single-Atom Catalyst for Electrocatalytic 
  Chlorine Evolution

Adv. Funct. Mater., 36, 19 （2025） Art.No.e25210
Kai Ma, Longfei Yang, Xiaojin Yang, Chang Zhang, Di Zhang, Linda Zhang, Li Wei, 
Chenliang Ye, Hao Li and Weijie Yang
https://doi.org/10.1002/adfm.202525210

110. Physically interpretable descriptors drive the materials design of metal hydrides for 
  hydrogen storage

Chem. Sci., 16 （2025） pp.23111-23120
Seong-Hoon Jang, Di Zhang, Hung Ba Tran, Xue Jia, Kiyoe Konno, Ryuhei Sato, 
Shin-ichi Orimo and Hao Li
https://doi.org/10.1039/D5SC07296D

111. Design of metal-supported MgO catalysts for electrochemical CO2 reduction to formic 
  acid via the Mott–Schottky effect

J. Catal., 453 （2026） Art.No.116502
Shangqing Zhao, Yuhang Wang, Heng Liu, Xue Jia, Yizhou Zhang, Linda Zhang, 
Bo Da, Qiang Wang, Huiling Zheng, Hao Li and Wenying Li
https://doi.org/10.1016/j.jcat.2025.116502



112. Nonfullerene acceptors based on octyl-substituted dithienonaphthobisthiadiazole as a 
  fused π-extended electron-accepting central unit

J. Mater. Chem. A, 13 （2025） pp.39808-39818
Hiroki Mori, Seihou Jinnai, Takuji Seo, Haruka Araragi, Azusa Muraoka, 
Akinori Saeki and Yutaka Ie
https://doi.org/10.1039/D5TA07049J

113. Continuous-flow synthesis of organic urea derivatives from CO2-absorbed alkanolamines 
  over a CeO2 catalyst

Green Chem., 27 （2025） pp.14852-14872
Shogen Mihara, Natsuki Mizutani, Hikari Terada, Mizuho Yabushita, Takaaki Endo, 
Yoshinao Nakagawa, Akira Nakayama and Keiichi Tomishige
https://doi.org/10.1039/D5GC05210F

114. Grand Canonical Monte Carlo Simulations for Hydrogen Adsorption on Metal Surfaces 
  Using Neural Network Potentials

J. Chem. Theory Comput., 21, 21 （2025） pp.10755-10764
Tomoya Kanno, Tatsushi Ikeda and Akira Nakayama
https://doi.org/10.1021/acs.jctc.5c01344

115. DFT Study on Precipitation Behavior of α-Cu4Ti in Cu-Ti Alloys with Various Additives
Journal of Japan Institute of Copper, 64, 1 （2025） pp.317-322
Eun–Ae Choi, Satoshi Semboshi, Hidemi Kato and Seung Zeon Han
https://doi.org/10.34562/jic.64.1_317

116. n-Type doped SWCNT films prepared using organophosphorus compounds as cathodes 
  in inverted perovskite solar cells

J. Mater. Chem. A, 13 （2025） pp.42142-42151
Achmad Syarif Hidayat, Naoki Ueoka, Mina Shimamoto, Miftakhul Huda, 
Hisayoshi Oshima, Yoshimasa Hijikata, Azusa Muraoka, Yoshiyuki Nonoguchi and 
Yutaka Matsuo
https://doi.org/10.1039/D5TA06786C

117. Effect of nanoscale cellular structure on the mechanical properties of Inconel 718 with 
  unique hierarchical structure fabricated by laser powder bed fusion

Acta Mater., 303 （2026） Art.No.121696
Ken Cho, Kippei Yamashita, Shinnosuke Kakutani, Takuma Saito, Taisuke Sasaki, 
Katsuhiko Sawaizumi, Masayuki Okugawa, Yuichiro Koizumi, Tsuyoshi Mayama, 
Taichi Kikukawa, Ozkan Gokcekaya, Takuya Ishimoto, Hajime Kimizuka, Wu Gong, 
Takuro Kawasaki, Stefanus Harjo, Takayoshi Nakano and Hiroyuki Y. Yasuda
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.121696



118. Atomically Ordered RuGa Intermetallic Electrocatalyst Enables High-Efficiency Nitrate-
  to-Ammonia Conversion

Adv. Funct. Mater., 36, 23 （2026） Art.No.e24120
Yong-Zhi Yu, Qiu-Ling Jiang, Yu Cheng, Shiqi Li, Tingting Li, Kun-Ze Xue, 
Yufeng Xu, Si Cheng, Hong-Jiang Sun, Tang Wang, Jie Xu, Xiaozhi Su, 
Yunxia Chen, Bo Da, Hao Li and Zhen-Yu Wu
https://doi.org/10.1002/adfm.202524120

119. Chemical functionalities govern polyamide–alumina adhesion through local 
  conformational dynamics

Commun. Mater., 6 （2025） Art.No.232
Toyoshi Yoshida, Koki Teramoto and Takuya Kuwahara
https://doi.org/10.1038/s43246-025-00977-y

120. Recent advances in the application of transition metal-based catalysts in electrocatalytic 
  ammonia synthesis and C–N bond formation

J. Mater. Chem. A, 14 （2026） pp.1383-1421
Shanmei Tu, Jin Li, Tianxing Wu, Xiujing Xing, Wei Xiong and Hao Li
https://doi.org/10.1039/D5TA07512B

121. Clarification of the effects of carbon and nitrogen addition on the stacking fault energy in 
  Co-X binary alloys （X = Cr, W, and Ni） by first-principles calculations

Comput. Mater. Sci., 262 （2026） Art.No.114374
Tomoki Wada, Kai Hiyama, Ryoji Sahara, Kyosuke Ueda and Takayuki Narushima
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2025.114374

122. Investigation of Hole Dopability in Oxygen-2p-Dominated Bands
Chem. Mater., 37, 23 （2025） pp.9505-9514
Thi Ngoc Huyen Vu and Yu Kumagai
https://doi.org/10.1021/acs.chemmater.5c02032

123. Electron–phonon coupling strength in hydrogen-bonded network crystals in the THz 
  frequency range

Chem. Phys. Impact, 11 （2025） Art.No.100977
Masae Takahashi
https://doi.org/10.1016/j.chphi.2025.100977

124. Regio-Dependent Optoelectronic Properties of Oligomeric Peropyrenes
Org. Lett., 27, 48 （2025） pp.13294-13298
Haruki Sanematsu and Kazuo Takimiya
https://doi.org/10.1021/acs.orglett.5c04271



125. Machine learning-driven advances in water treatment
J. Environ. Chem. Eng., 13, 6 （2025） Art.No.120441
Zhen Qiu, Zechao Zhuang, Xue Jia, Hao Li, Cheng Chen, Jinchao Shen and Bing Yu
https://doi.org/10.1016/j.jece.2025.120441

126. Non-directly bonded single-atom pairs towards H2/CO electrooxidation
Sci. Bull., 71, 2 （2026） pp.399-406
Tongtong Yang, Heng Liu, Hengjie Liu, Weiyi Zhao, Jiawei Ge, Wenhui Wang, 
Shuai Yang, Meijian Tang, Kai Wei, Kangcheng Wang, Zeming Qi, Xian Wang, 
Hao Li and Junjie Ge
https://doi.org/10.1016/j.scib.2025.11.061

127. Atomic Eu Substitution in Cu2O Tailors C1 and C2+ Product Selectivity by Frustrated 
  Deep Hydrogenation in Electrochemical CO2 Reduction

J. Am. Chem. Soc., 147, 49 （2025） pp.45808-45821
Yang Liu, Xuan Wang, Zichun Mao, Jiaxiong Zhang, Meng Li, Dongmei Sun, 
Yawen Tang, Hao Li and Gengtao Fu
https://doi.org/10.1021/jacs.5c19360

128. Site-specific lithium adsorption and directional ion transport in Ti2CO2 MXenes: insights 
  from nuclear magnetic resonance and climbing-image nudged elastic band calculations

RSC Adv., 15 （2025） pp.47399-47409
Truc Anh Nguyen, Nguyen Vo Anh Duy, Duong Trong Nhan, Tran Thi Nhu Bang, 
Nguyen Truong Long, Yoshiyuki Kawazoe and Minh Triet Dang
https://doi.org/10.1039/D5RA07509B

129. Computational investigation of high Curie temperature, magnetic anisotropy and optical 
  properties of new Zr based half-Heusler compounds

J. Mol. Graphics Modell., 143 （2026） Art.No.109248
R. Rajeswara Palanichamy, A. Amudhavalli, R. Meenakshi, T.M. Chithresh, 
M. Manikandan, K. Iyakutti and Y. Kawazoe
https://doi.org/10.1016/j.jmgm.2025.109248

130. Enhancement of stability and electronic properties of ultra-high nickel cathodes by 
  aluminium and boron codoping studied by combined density functional theory and neural 
  network models

RSC Adv., 15 （2025） pp.47803-47813
Nguyen Vo Anh Duy, Tran Van Thien, Nguyen Thi Bao Trang, Nguyen Huu Phuc, 
To Van Nguyen, Truong Minh Thai, Yoshiyuki Kawazoe and Minh Triet Dang
https://doi.org/10.1039/D5RA03510D



131. Micelle and Inverse Micelle Structure Driven Viscoelasticity and Phase Separation in 2-
  Isobutoxyethanol-Water Mixtures: Insights from All-Atom Simulations

Precis. Chem., 4, 3 （2026） pp.240-252
Mayank Dixit, Kenji Sugase and Takashi Taniguchi
https://doi.org/10.1021/prechem.5c00104

132. Universal Catalyst Design Framework for Electrochemical Hydrogen Peroxide Synthesis 
  Facilitated by Local Atomic Environment Descriptors

Angew. Chem. Int. Ed., 65, 9 （2026） Art.No.e18027
Zhijian Liu, Yan Liu, Yuqi Zhang, Yeyu Deng, Zhong Zheng, Ruth Knibbe, 
Tianxiang Gao, Mingzhe Li, Ziye Wang, Bingqian Zhang, Xue Jia, Di Zhang, 
Heng Liu, Xuqiang Shao, Zhengyang Gao, Li Wei, Hao Li and Weijie Yang
https://doi.org/10.1002/anie.202518027

133. Structural transition and the effect of Ca impurities in MgO Σ5（210） grain boundary
J. Eur. Ceram. Soc., 46, 6 （2026） Art.No.118068
Qian Chen, Mitsuhiro Saito, Kazuaki Kawahara, Atsutomo Nakamura, 
Kazutoshi Inoue and Yuichi Ikuhara
https://doi.org/10.1016/j.jeurceramsoc.2025.118068

134. 2D Topological Electrocatalysts with Spin-Orbit Coupling: Interplay between the 
  “Electrochemical” and “Topological” Surface States

J. Phys. Chem. Lett., 16, 50 （2025） pp.12892-12899
Heng Liu, Hung Ba Tran, Yuan Wang, Di Zhang, Yiming Lu and Hao Li
https://doi.org/10.1021/acs.jpclett.5c03589

135. Covalent Bridges Enabling Layered C60 as an Exceptionally Stable Anode in Lithium-Ion 
  Batteries

J. Am. Chem. Soc., 147, 51 （2025） pp.47663-47674
Shijian Wang, Heng Liu, Yaojie Lei, Dongfang Li, Yameng Fan, Liang Hong, 
Xin Guo, Meng Wang, Zefu Huang, Yong Chen, Xu Yang, Jinqiang Zhang, Hao Li and 
Guoxiu Wang
https://doi.org/10.1021/jacs.5c17338

136. Machine-Learning Prediction of Charged-Defect Formation Energies from Crystal 
  Structures

Phys. Rev. Lett., 135 （2025） Art.No.246101
Shin Kiyohara, Chisa Shibui, Soungmin Bae and Yu Kumagai
https://doi.org/10.1103/h66h-y5k6

137. Selective electrocatalytic reduction of nitrate for the synthesis of hydroxylamine with Cu-
  ZnO/N-C catalyst

Chem. Eng. Sci., 323 （2026） Art.No.123204
Jin Li, Yang Wang, Tianxing Wu, Xiujing Xing, Limin Li, Wei Xiong and Hao Li
https://doi.org/10.1016/j.ces.2025.123204



＜2026年＞

1. Tuning Stability of AB3-Type Alloys by Suppressing Magnetism
Chem. Mater., 38, 1 （2026） pp.497-507
Hung Ba Tran, Toyoto Sato, Ryuhei Sato, Hiroyuki Saitoh, Shin-Ichi Orimo and 
Hao Li
https://doi.org/10.1021/acs.chemmater.5c02960

2. Significant decrease in the ionization energy of dinaphtho[2,3-b:2’,3’-f]thieno[3,2-
  b]thiophene （DNTT） solid induced by a pinacolborane group

Mater. Horiz., 13 （2026） pp.3117-3126
Kazuo Takimiya, Sayaka Usui, Ryota Hanaki, Kirill Bulgarevich, 
Kohsuke Kawabata, Kyohei Nakano and Keisuke Tajima
https://doi.org/10.1039/D5MH01969A

3. General linear correction method for DFT+X energy: Application to U-M （M=Al, Ga, In）
  alloys under high pressure

Acta Mater., 306 （2026） Art.No.121935
Xiao L. Pan, Hong X. Song, Y. Sun, F.C. Wu, H. Wang, Y.F. Wang, Y. Chen, 
Xiang R. Chen and Hua Y. Geng
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2026.121935

4. Generalizing reactivity for machine-learning potentials
Chem Catal., 6, 1 （2026） Art.No.101572
Hao Li
https://doi.org/10.1016/j.checat.2025.101572

5. Atomic Eu-Mediated Acetonitrile Adsorption Configuration Switch Drives Long-Term and 
  Ampere-Level Electrosynthesis of Ethylamine in AEM Electrolyzer

Advanced Materials, 38, 13 （2026） Art.No.e21105
Han Du, Xuan Wang, Meng Li, Ransheng Lv, Caikang Wang, Wentao Xue, 
Liangcheng Li, Dongmei Sun, Yawen Tang, Hao Li and Gengtao Fu
https://doi.org/10.1002/adma.202521105

6. Stepwise Acceleration of Water Dissociation and Hydrogen Spillover for Enhanced Overall 
  Alkaline Hydrogen Evolution

ACS Catal., 16, 3 （2026） pp.2827-2839
Tingyu Lu, Jing Li, Caikang Wang, Heng Liu, Songbo Ye, Xue Jia, Linda Zhang, 
Di Zhang, Dongmei Sun, Yanhui Gu, Qiang Wang, Bo Da, Li Wei, Yizhou Zhang, 
Hao Li and Yawen Tang
https://doi.org/10.1021/acscatal.5c08576



7. Y-induced oxygen vacancy engineering and local electronic reconstruction for enhanced 
  ammonia decomposition over Ni1Ce1-xYxOα

J. Catal., 455 （2026） Art.No.116718
Zhixian Bao, Huibin Liu, Yizhou Zhang, Zhiheng Wang, Hao Li and Haoquan Hu
https://doi.org/10.1016/j.jcat.2026.116718

8. AI-driven multi-agent collaborations for accelerating catalyst design
Natl. Sci. Rev., 13, 3 （2026） Art.No.nwag067
Hao Li
https://doi.org/10.1093/nsr/nwag067

9. “DIVE” into hydrogen storage materials discovery with AI agents
Chem. Sci., 17 （2026） pp.3031-3042
Di Zhang, Xue Jia, Hung Ba Tran, Seong Hoon Jang, Linda Zhang, Ryuhei Sato, 
Yusuke Hashimoto, Toyoto Sato, Kiyoe Konno, Shin-ichi Orimo and Hao Li
https://doi.org/10.1039/D5SC09921H

10. Coordination-Dependent Oxygen Reduction Reaction Activity of Single Atom Co–Nx–C 
  Electrocatalysts

J. Am. Chem. Soc., 148, 6 （2026） pp.6569-6582
Chang Liu, Di Zhang, Jiaxiang Chen, Fangxin She, Fangzhou Liu, Zixun Yu, 
Zhi Zheng, Matthew S. Levine, Jonathan L. Sessler, Yuan Chen, Hao Li and Li Wei
https://doi.org/10.1021/jacs.5c20980

11. Cathode properties of MgV2O4 spinel for magnesium rechargeable batteries: effect of 
  synthesis route on structure and electrochemical performance

J. Mater. Chem. A, 14 （2026） pp.11057-11064
Naoya Ishida, Keigo Kubota, Toshikatsu Kojima, Toshihiko Mandai, Shin Kiyohara, 
Yu Kumagai and Tetsu Ichitsubo
https://doi.org/10.1039/D5TA09602B

12. Interface-Mediated Jahn–Teller Effect in a Structure-Reinforced LiMnO2 Cathode
J. Am. Chem. Soc., 148, 7 （2026） pp.7388-7400
Hanghui Liu, Tao Shen, Xiaohui Zhu, Mei Yang, Yushuai Yao, Eric Jianfeng Cheng, 
Yue Zhao, Hao Li, Shuang Li, Lin Gu and Hui Xia
https://doi.org/10.1021/jacs.5c20036

13. Enhancement of Methanol Yield in CO2 Hydrogenation by Promoting CO2 Activation and 
  Unlocking the RWGS + CO-Hydrogenation Pathway over Cu–La/ZrOX Catalysts

ACS Catal., 16, 5 （2026） pp.4773-4791
Jiangwei Yang, Tengfei Gao, Jinhai Yang, Fukui Xiao, Shoujie Liu, Ning Zhao, 
Dong-bo Cao and Hao Li
https://doi.org/10.1021/acscatal.5c08427



14. Role of Dipeptide Terminal-End Association on the Structural, Dynamic, and Rheological 
  Properties of Natural Rubber

ACS Appl. Polym. Mater., 8, 4 （2026） pp.2975-2991
Mayank Dixit and Takashi Taniguchi
https://doi.org/10.1021/acsapm.5c04387

15. Roadmap for transforming heterogeneous catalysis with artificial intelligence
Nat. Catal., 9 （2026） pp.102-111
Hongliang Xin, John R. Kitchin, Núria López, Neil M. Schweitzer, 
Nongnuch Artrith, Fanglin Che, Lars C. Grabow, G. T. Kasun Kalhara Gunasooriya, 
Heather J. Kulik, Teodoro Laino, Hao Li, Suljo Linic, Andrew J. Medford, 
Randall J. Meyer, Jiayu Peng, Cory Phillips, Jin Qian, Long Qi, Wendy J. Shaw, 
Zachary W. Ulissi, Siwen Wang and Xiaonan Wang
https://doi.org/10.1038/s41929-026-01479-x

16. Accelerating Catalyst Materials Discovery With Large Artificial Intelligence Models
Angew. Chem. Int. Ed., 65, 16 （2026） Art.No.e26150
Di Zhang, Yuanzheng Chen, Chuanyu Liu, Yan Liu, Hongliang Xin, Jiayu Peng, 
Pengfei Ou and Hao Li
https://doi.org/10.1002/anie.202526150

17. The Influence of Anion Effects on the Morphology of Copper-Based Hydroxides and Their 
  Electrocatalytic Performance in the Reduction of Nitrite to Ammonia

Ind. Eng. Chem. Res., 65, 8 （2026） pp.4361-4370
Cuilian Sun, Tianxing Wu, Xiujing Xing, Lili Ding, Wei Xiong and Hao Li
https://doi.org/10.1021/acs.iecr.5c04790

18. Two-Step Growth of Layered Perovskite Y2Ti2O5S2 Yields Faceted Crystals with 
  Controlled Size and Morphology

J. Phys. Chem. C, 130, 9 （2026） pp.3538-3547
Masaki Moriwaki, Atsushi Miyauchi, Fumitaka Hayashi, Hiroh Miyagawa, 
Mamiko Nakabayashi, Shintaro Kobayashi, Shogo Kawaguchi, Ai Takami, 
Akira Yamakata, Shintaro Abe, Takashi Hisatomi, Tetsuya Yamada and 
Katsuya Teshima
https://doi.org/10.1021/acs.jpcc.5c08094

19. First principles study of flat silicon rich 2D alloys SixBey

Discover NANO, 21 （2026） Art.No.50
Masae Takahashi
https://doi.org/10.1186/s11671-026-04472-2



20. Digital materials ecosystem: from databases to AI agents for autonomous discovery
Chem. Sci., 17 （2026） pp.5782-5804
Di Zhang, Xue Jia, Yuhang Wang, Heng Liu, Qian Wang, Seong-Hoon Jang, 
Daksh Shah, Songbo Ye, Hung Ba Tran and Hao Li
https://doi.org/10.1039/D5SC09229A

21. Catalysis AI Agent Guides Discovering the Universal Design Principle of Cu-Based 
  Single-Atom Alloy Catalysts for CO2 Electroreduction

Angew. Chem. Int. Ed., Early View （2026） Art.No.e24612
Xuning Wang, Zhong Li, Di Zhang, Hao Li, Haoxiang Xu and Daojian Cheng
https://doi.org/10.1002/anie.202524612

22. Stable HCP high-entropy alloys identified by knowledge-based screening and valence 
  electron concentration criteria

Comput. Mater. Sci., 267 （2026） Art.No.114584
Hiroshi Mizuseki, Ryoji Sahara and Kenta Hongo
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2026.114584

23. Revisiting Cahn’s expression for grain boundary nucleated transformations using rigorous 
  mathematical methods

Acta Mater., 309 （2026） Art.No.121756
Paulo Rangel Rios, Rafaella dos Santos Bonanni, Andr’e Luiz Moraes Alves, 
Weslley Luiz da Silva Assis and Elena Villa
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.121756

24. Strategically Advancing Semiconducting Phthalocyanines as High-Performance 
  Electrocatalysts for Electrochemical CO2 Reduction

ACS Appl. Electron. Mater., 8, 6 （2026） pp.2187-2197
Tengyi Liu, Xiaofan Hou, Di Zhang, Yutaro Hirai, Kosuke Ishibashi, 
Yasutaka Matsuo, Shimpei Ono, Hao Li and Hiroshi Yabu
https://doi.org/10.1021/acsaelm.5c02719

25. First-principles calculations to investigate structural, electronic, elastic and optical 
  properties of Ag2ZnSnS4 and Ag2ZnSnTe4 alloys

Indian J. Phys., 100 （2026） Publishing model:Hybrid
R. Madhavan, R. Aram Senthil Srinivasan, T M Chithresh, R. Meenakshi, 
R. RajeswaraPalanichamy, K. Iyakutti and Y. Kawazoe
https://doi.org/10.1007/s12648-026-03981-1

26. Data-driven determination of the critical inclusion characteristic size in powder 
  metallurgy superalloys

Acta Mater., 309 （2026） Art.No.122128
Hongying Wang, Zhihao Yao, Ying Chen, Dayu Li, Jing Guo and Jianxin Dong
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2026.122128



27. Nicotinamide-Mediated Self-Assembly of One-Dimensional Platinum-Copper Alloyed 
  Nanowires for High-Efficiency Acidic Hydrogen Evolution and Methanol Oxidation

ChemCatChem, 18, 6 （2026） Art.No.e00018
Shasha Ye, Zhenbo Zhang, Jiayi Wu, Yiyuan Ren, Xuan Wang, Tingyu Lu, Lei Chen, 
Dongmei Sun and Yawen Tang
https://doi.org/10.1002/cctc.202600018

28. Polymorph-Specific Electronic Transduction in WO3 during Molecular Sensing
Adv. Mater., Early View （2026） Art.No.e16840
Matteo D’Andria, Meng Yin, Stefan Neuhauser, Vlasis G. Mavrantzas, Ying Chen, 
Ken Suzuki and Andreas T. Güntner
https://doi.org/10.1002/adma.202516840

29. StableOx-Cat agent: an AI agent for exploring stable metal oxide electrocatalysts
AI Agent, 2 （2026） Art.No.1
Xue Jia, Di Zhang, Yiming Lu, Qian Wang and Hao Li
https://doi.org/10.20517/aiagent.2026.03

30. AI agents: opportunity, hype, and the way through
AI Agent, 2 （2026） Art.No.3
Chaoyue Zhao and Hao Li
https://doi.org/10.20517/aiagent.2026.07

31. Ligand-Intercalated MOFs Enable Reaction-Pathway Engineering in Biomass 
  Electrooxidation via Steric and π-Electronic Microenvironment Control

Angew. Chem. Int. Ed., Early View （2026） Art.No.e4762494
Junjie Chen, Zhongyuan Guo, Jisheng Xie, Lipeng Tang, Shiyun Li, Yifan Bu, 
Cheng Peng, Mengyao Zhao, Linda Zhang, Jihan Zhou, Haichao Liu, Hao Li and 
Mufan Li
https://doi.org/10.1002/anie.4762494

32. Catalytic strategies and mechanisms for enhancing MgH2 solid-state hydrogen storage
Chem Catal., 6, 4 （2026） Art.No.101692
Zhengyang Gao, Xiaojin Yang, Zelong Zhuang, Yizhou Zhang, Jianghao Cai, 
Yanxin Li, Wenfeng Fu, Hao Li and Weijie Yang
https://doi.org/10.1016/j.checat.2026.101692

33. Recent Development in Designing Electrocatalysts for Efficient and Selective Ammonia 
  Oxidation Reaction

Adv. Energy Sustainability Res., 7, 4 （2026） Art.No.e202600002
Yeyu Deng, Zhixian Bao, Yuan Huang, Mingxin Cui, Yuan Chen, Hao Li and Li Wei
https://doi.org/10.1002/aesr.202600002



Ⅲ．国際会議発表論文

＜ Proceeding 2025年＞

1. Exploration of stability, thermochemistry, and bonding of microhydrated N2O clusters
J. Phys. Conf. Ser. （International Conference on Innovative Materials 2024 （ICIM-
2024） 21/11/2024 - 22/11/2024 Uzhavoor, India）, 2995 （2025） Art.No.012012
Gowmiyaa Ganesan and Natarajan Sathiyamoorthy Venkataramanan
https://doi.org/10.1088/1742-6596/2995/1/012012

2. Atomistic insights into the role of solute interaction in phosphorus segregation at grain 
  boundaries in α-Fe

CAMP-ISIJ, 38 （2025） Art.No.695
Fan Luyao, Zhang Y.-J., Miyamoto G. and Furuhara T.
https://jglobal.jst.go.jp/en/detail?JGLOBAL_ID=202502252305228106

3. APLICAÇÃO DE TERMODINÂMICA COMPUTACIONAL PARA MAPEAMENTOS 
  DE EQUILÍBRIO E ANÁLISE DE SÓLIDOS FORMADOS A PARTIR DE 
  PROCESSOS CORROSIVOS EM ÁGUAS SALINAS

23º Enemet - Encontro Nacional de Estudantes de Engenharia Metalúrgica, de 
Materiais e de Minas, 23, 1 （2025） pp.545-556
Ana Giulia Mirabet Cusatis, Nathália Cristina Leôncio Neves, 
Celso Luiz Moraes Alves, Júlia Mendes Sales, Flavia Maciel F. Guedes and 
Tatiana das Chagas Almeida
https://doi.org/10.5151/2594-4711-42545

4. MAPEAMENTO DA CURVA DE TRANSFORMAÇÃO DE FASE POR 
  RESFRIAMENTO CONTÍNUO DE UM AÇO LAMINADO A FRIO NO SIMULADOR 
  TERMOMECÂNICO GLEEBLE

78º Congresso Anual da ABM - Internacional, 78, 1 （2025） pp.343-354
João Pedro Gomes Coelho, Bruno Fernandes Mudesto, Celso Luiz Moraes Alves and 
Daniel Alexandre da Costa Ximenes
https://doi.org/10.5151/2594-5327-41888

＜ Proceeding 2026年＞

1. Atomistic study of grain boundary character influence on solute segregation in α-Fe: 
  Symmetric tilt and twist grain boundaries

CAMP-ISIJ, 39 （2026） Art.No.198
ファン ルヤオ、張咏杰、宮本吾郎、古原忠



＜2025年＞

1. Machine Learning analysis of double perovskite B-site composition and band gap energy
The Asia-Pacific International Conference on Perovskite, Organic Photovoltaics and 
Optoelectronics （IPEROP25）
Kyoto University, Kyoto, Japan （2025.1.20-21）（Poster）
Saho Kobayashi （Kajikawa）, Masanori Kaneko, Takahito Nakajima, 
Koichi Yamashita and Azusa Muraoka

2. Theoretical Study on Deep Levels Induced by Defect Structures in Sn/Ge Double 
  Perovskite Solar Cell Materials Using First-Principles Calculations

The Asia-Pacific International Conference on Perovskite, Organic Photovoltaics and 
Optoelectronics （IPEROP25）
Kyoto University, Kyoto, Japan （2025.1.20-21）（Poster）
Mai Otake, Suzune Omori, Masanori Kaneko, Giacomo Giorgi, Koichi Yamashita 
and Azusa Muraoka

3. The Role and Impact of Vibronic Interactions on Charge Transfer Excitons in BTA-Based 
  Nonfullerene Organic Solar Cells

The Asia-Pacific International Conference on Perovskite, Organic Photovoltaics and 
Optoelectronics （IPEROP25）
Kyoto University, Kyoto, Japan （2025.1.20-21）（Poster）
Azusa Muraoka, Yuzuka Minami and Sumire Ikeyama

4. Implications of Fictive Temperature for MD-Simulated Silica Glass: with Respect to 
  Experiments

Symposium on Hyper-Ordered Structure Sciences in London
Japan House London, London, UK （2025.1.29-31） No.P15s （Poster）
Shunsuke Hiiro, Kazuro Kizaki, Liping Huang and Madoka Ono

5. Density Functional Theory Approaches for Modeling Heterogeneous Catalysis
FHI-aims webinar Series: From Model to Mechanism in Heterogeneous Catalysis
Online （2025.4.2-3）（Invited）
Ray Miyazaki

6. Prediction of High-Frequency Dielectric Properties of Polymers Using Molecular 
  Dynamics Simulations

2025 MRS Spring Meeting & Exhibit
Seattle, Washington, USA （2025.4.7-11） No.MT02.09.03 （Oral）
Masato Ohnishi, Koki Kitai, Yuta Yoshimoto, Yoshihiro Hayashi, Ryo Yoshida and 
Junichiro Shiomi



7. Modulating Charge Separation via Vibronic Coupling in Nonfullerene Organic 
  Photovoltaics

11th The Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists 
（APATCC11）

Kobe International Conference Center, Kobe, Hyogo, Japan （2025.4.21-25）
No.1C2 （Invited）
Azusa Muraoka

8. Molecular Insight into the Adsorption and Conversion at the Liquid/Solid-Oxide 
  Interface

11th The Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists 
（APATCC11）

Kobe International Conference Center, Kobe, Hyogo, Japan （2025.4.21-25）
No.2D5 （Invited）
Akira Nakayama

9. Materials Genes of CO2 Hydrogenation on Supported Cobalt Catalysts: an AI Approach 
  Integrating Theoretical and Experimental Data

11th The Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists 
（APATCC11）

Kobe International Conference Center, Kobe, Hyogo, Japan （2025.4.21-25）
No.4B3 （Invited）
Ray Miyazaki, Kendra Belthle, Harun Tüysüz, Lucas Foppa and Matthias Scheffler

10. Turing Scheme for Catalysis and DigCat 3.0 – An Intelligent Digital Platform Powered 
  by Ultra-Large-Scale Exp + Comput Data

Seminar of the Chinese Academy of Sciences （CAS）
China （2025.4.25）（Invited）
Hao Li

11. Turing Scheme for Catalysis and DigCat 3.0 – An Intelligent Digital Platform Powered 
  by Ultra-Large-Scale Exp + Comput Data

The 2nd International Forum on AI 4 Materials
Taiyuan, China （2025.4.26）（Plenary）
Hao Li

12. Turing Scheme for Materials – An Intelligent Digital Platform Powered by Ultra-Large-
  Scale Exp + Comput Data

The First National Conference on Surface and Interface Science of the Chinese 
Chemical Society
Chengdu, China （2025.5.9-12）（Keynote）
Hao Li



13. Shear-induced Surface Aromatization as a Super-lubricity Mechanism of Amorphous 
  Carbon

79th STLE Annual Meeting & Exhibition
Atlanta, GA, USA （2025.5.18-22）（Oral）
T. Kuwahara

14. Electronic structure in light-element-doped TiO2 by all-electron GW calculation using 
  TOMBO code

AAPALI PSI-K 2025, International Conference on Density Functional Theory and 
Applications
IISER Pune, India （2025.5.19-21）（Invited）
Ryoji Sahara, Takashi Ishikawa, Kaoru Ohno, Kyosuke Ueda and 
Takayuki Narushima

15. Large Scale Reactive Molecular Dynamics Simulation of Catalyst Layer Structure with 
  High Electrode Reaction Activity in Polymer Electrolyte Fuel Cell Cathode

The 20th Japan-Korea Symposium on Catalysis （20JKSC）
Yonago, Japan （2025.5.19-22） No.GO D16 （Oral）
Nobuki Ozawa, Kaito Mori, Tetsuya Nakamura and Momoji Kubo

16. Develop a Closed-Loop Framework for AI Materials Lab
Seminar of Shenzhen Institute of Advanced Technology
Shenzhen, China （2025.5.21）（Invited）
Hao Li

17. Electronic structure calculation and machine learning prediction: extension from cantor-
  derived high entropy alloys

Material Science: Modeling & Design in Action
NIMS, Japan （2025.5.21-22）（Invited）
Ying Chen, Tran Nguyen-Dung, Yibo Sun and Jun Ni

18. Theoretical study on the four-electron oxidation mechanism of cobalt oxide catalysts
MQM2025
Kyoto Terrsa （2025.5.23-28） No.PI-34 （Poster）
Azusa Muraoka, Narumi Fujiwara and Koichi Yamashita

19. Molecular insight into C-C bond cleavage of alkanes on Ru surfaces based on free energy 
  landscape

MQM2025
Kyoto Terrsa （2025.5.23-28） No.PI-35 （Poster）
Kenshin Takei, Tatsushi Ikeda, Koki Muraoka and Akira Nakayama



20. Microscopic Structure and Proton Hopping Mechanisms at the Water/ZrO2 Interface
MQM2025
Kyoto Terrsa （2025.5.23-28） No.PI-36 （Poster）
Tori Oishi, Tatsushi Ikeda and Akira Nakayama

21. Pt-Rh Thermodynamic Database using Neural Network Potential
CALPHAD LII
Paradise Hotel Busan, Busan, Korea （2025.5.25-30） No.TueOR1-3 （Oral）
A. Saengdeejing, R. Sahara, H. Kino and Toyohiro Chikyow

22. Empowering Future Women Researchers through Theoretical and Computational 
  Chemistry in Solar Cell Research

10th Japan-Taiwan-Thai workshop on Theoretical and Computational Chemistry 
2025
Kanazawa-Hakkei Campus of Yokohama City University, Yokohama, Japan 

（2025.5.31）（keynote）
Azusa Muraoka

23. Non-adiabatic excited-state time-dependent GW（TDGW） molecular dynamics satisfying 
  extended Koopmans’ theorem

TOMBO Workshop
Yokohama, Japan （2025.5.31）（Invited）
Aaditya Manjanath

24. Development of mechanoluminescence and multipiezo materials
The 11th General Conference of the Asian Consortium on Computational Materials 
Science （ACCMS-11）
Yokohama, Japan （2025.6.1-3） No.I-15 （Invited）
Chao-nan Xu

25. Time-dependent GW molecular dynamics – a new possible paradigm for an accurate 
  description of dynamics of photochemical reactions

The 11th General Conference of the Asian Consortium on Computational Materials 
Science （ACCMS-11）
Yokohama, Japan （2025.6.1-3） No.I-22 （Invited）
Aaditya Manjanath, Muhammad Zakaria, Vannajan Lee, Ryoji Sahara, Kaoru Ohno 
and Yoshiyuki Kawazoe

26. Stability and novel ordered phases prediction in unclear fuel materials
The 11th General Conference of the Asian Consortium on Computational Materials 
Science （ACCMS-11）
Yokohama, Japan （2025.6.1-3） No.I-28 （Invited）
Ying Chen and Hua Yun Geng



27. Bayesian optimization with Gaussian process assisted by deep learning for material 
  designs

The 11th General Conference of the Asian Consortium on Computational Materials 
Science （ACCMS-11）
Yokohama, Japan （2025.6.1-3） No.I-51 （Invited）
Shin Kiyohara

28. All-electron GW calculation of the electronic structure in light-element-doped TiO2

The 11th General Conference of the Asian Consortium on Computational Materials 
Science （ACCMS-11）
Yokohama, Japan （2025.6.1-3） No.I-56 （Invited）
Ryoji Sahara, Takashi Ishikawa, Kaoru Ohno, Kyosuke Ueda and 
Takayuki Narushima

29. Thermodynamic database comparison between first-principles calculations and neural 
  network potential

The 11th General Conference of the Asian Consortium on Computational Materials 
Science （ACCMS-11）
Yokohama, Japan （2025.6.1-3） No.I-62 （Invited）
Arkapol Saengdeejin, Ryoji Sahara, Yoshiyuki Kawazoe, Kazuyuki Higashino, 
Hiori Kino and Toyohiro Chikyow

30. The effect of the MOF framework on electronic and structural properties of the 
  encapsulated guest species

The 11th General Conference of the Asian Consortium on Computational Materials 
Science （ACCMS-11）
Yokohama, Japan （2025.6.1-3） No.I-71 （Invited）
Rodion V. Belosludov

31. Near-infrared mechanoluminescence of ZnO co-doped with Li and Nd
The 11th General Conference of the Asian Consortium on Computational Materials 
Science （ACCMS-11）
Yokohama, Japan （2025.6.1-3） No.O-3 （Oral）
Tomoki Uchiyama, A. Sakatani, R. Omori, K. Otonari, X. G. Zheng and C. N. Xu

32. Controlling NO2 adsorption on defective graphene through strain: A DFT study
The 11th General Conference of the Asian Consortium on Computational Materials 
Science （ACCMS-11）
Yokohama, Japan （2025.6.1-3） No.P-15 （Oral （Short））
Meng Yin, Ying Chen, Hideo Miura and Ken Suzuki



33. Identifying Materials Genes Describing Catalytic CO2 Hydrogenation: an AI Approach 
  with Theoretical and Experimental Data

2025 International IRCCS-ILR-IRTG Symposium on “Cutting-Edge Synthesis and 
Functional Materials”
Nagoya University, Nagoya, Japan （2025.6.11-12）（Poster）
Ray Miyazaki, Kendra Belthle, Harun Tüysüz, Lucas Foppa and Matthias Scheffler

34. Quantum mechanical molecular dynamics modeling: Evolution of tribo-interfaces and 
  emergence of superlubricity

NEMD2025
Osaka, Japan （2025.6.11-13）（Keynote）
Takuya Kuwahara

35. Understanding the impact of Si, Ti, and Ge doping on the voltage profile of 
  LiNi0.5Mn1.5O4 cathodes for lithium-ion batteries

EM-NANO 2025, The 10th International Symposium on Organic and Inorganic 
Electronic Materials and Related Nanotechnologies
Fukui, Japan （2025.6.11-14） No.6-05 （Oral）
Tien Quang Nguyen, Shunsuke Narumi, Michihisa Koyama and Nobuyuki Zettsu

36. Molecular Insight into Adsorption and Conversion at the Liquid/Solid-Oxide Interface
13th Triennial Congress of the World Association of Theoretical and Computational 
Chemists （WATOC 2025）
Oslo, Norway （2025.6.22-27） No.681 （Invited）
Akira Nakayama

37. Non-Markovian proton/hydroxide ion transfer dynamics at the water/CeO2 interface
13th Triennial Congress of the World Association of Theoretical and Computational 
Chemists （WATOC 2025）
Oslo, Norway （2025.6.22-27） No.709 （Poster）
Tatsushi Ikeda and Akira Nakayama

38. Exploring the free energy landscape of alkane C-C bond cleavage
13th Triennial Congress of the World Association of Theoretical and Computational 
Chemists （WATOC 2025）
Oslo, Norway （2025.6.22-27） No.764 （Poster）
Kenshin Takei, Tatsushi Ikeda, Koki Muraoka and Akira Nakayama

39. Influence of Vibronic Interactions on Charge Transfer Excitons in Nonfullerene Organic 
  Photovoltaics

The 42nd International Conference of Photopolymer Science and Technology 
（ICPST-42）

Himeji City, Hyogo, Japan （2025.6.24-27） No.A11-08 （Invited）
Azusa Muraoka



40. Neural quantum states and many-variable variational Monte Carlo simulations
Open software for neural wavefunctions
Lausanne, Switzerland （2025.7.2-4）（Invited）
Yusuke Nomura

41. Ab initio modelling of unconventional superconductors
NCTS Physics 1-day CMMP Workshop on Ab Initio Approaches to Novel Properties 
of High Temperature Superconductors
National Center for Theoretical Sciences （NCTS）, Taipei, Taiwan （2025.7.9）
（Keynote）

Ryotaro Arita

42. Develop a Closed-Loop Framework for AI Materials Lab
Seminar of Suzhou University of Science and Technology
Suzhou, China （2025.7.12）（Invited）
Hao Li

43. Thermodynamic stability and defect trapping activity in Lead-free halide perovskites
International Symposium on Solar Energy 2025 （ISSE 2025）
Kyushu University, Japan （2025.7.23-24）（Oral）
Qing Wang, Ami Hiratsuka, Shota Kawachino and Satoshi Iikubo

44. Introduction to Digital Materials: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

iCANX Talks
Online （2025.7.25）（Invited）
Hao Li

45. Tracking Diamond Tool Wear in Iron Machining with Machine Learning Simulation 
  Study

50th Vietnam Conference on Theoretical Physics （VCTP-50）
Dalat city, Vietnam （2025.8.4-7） No.P.7 （Poster）
Nguyen Trinh Bao Anh, Enriquez John Isaac Guinto, Halim Harry Handoko, 
Ogiwara Hiroyuki, Yamasaki Takahiro, Michiuchi Masato, Oguchi Tamio and 
Morikawa Yoshitada

46. Decoding Fictive Temperature in Simulated Silica Glass: Implications for Optical 
  Material Design

5th International Workshop on Challenges of Atomistic Simulations of Glasses and 
Amorphous Materials
Yokohama, Japan （2025.8.6-8） No.8 （Poster）
Shunsuke Hiiro, Liping Huang and Madoka Ono



47. Molecular Dynamics–Based Structural Interpretation of Alkali Borosilicate Glass for 
  Understanding Experimental Results

5th International Workshop on Challenges of Atomistic Simulations of Glasses and 
Amorphous Materials
Yokohama, Japan （2025.8.6-8） No.9 （Poster）
Shunsuke Hiiro, Liping Huang and Madoka Ono

48. Decoding Fictive Temperature in Simulated Silica Glass: Implications for Optical 
  Material Design

The 17th International Conference on the Physics of Non-Crystalline Solids 
（PNCS17）

Tsukuba, Japan （2025.8.10-13） No.P41 （Poster）
Shunsuke Hiiro, Liping Huang and Madoka Ono

49. Molecular Dynamics–Based Structural Interpretation of Alkali Borosilicate Glass for 
  Understanding Experimental Results

The 17th International Conference on the Physics of Non-Crystalline Solids 
（PNCS17）

Tsukuba, Japan （2025.8.10-13） No.P45 （Poster）
Kei Chiba, Shunsuke Hiiro, Junjie Zhao and Madoka Ono

50. Molecular insight into the adsorption and conversion at the liquid/solid-oxide interface
ACS Fall 2025 Digital Meeting, Development of Theoretical Methods, Algorithms 
and Applications to Relevant Chemical Problems
Online （2025.8.17-21） No.4336136 （Plenary）
Akira Nakayama

51. First-principles analysis of in-plane anomalous Hall effect using symmetry-adapted 
  Wannier Hamiltonians and cluster multipole decomposition

PSI-K 2025
Lausanne, Switzerland （2025.8.25-28） No.C8.32 （Oral）
Hiroto Saito and Takashi Koretsune

52. Materials Genes of CO2 Hydrogenation on Supported Cobalt Catalysts: an AI Approach 
  Integrating Theoretical and Experimental Data

EuropaCat 2025 - 16th European Congress on Catalysis
Trondheim, Norway （2025.8.31-9.5） No.481 （Oral）
Ray Miyazaki, Kendra S Belthle, Harun Tüysüz, Lucas Foppa and Matthias Scheffler

53. Flat Silicene and Beyond: Beryllium-Enhanced Stability and Electronic Characteristics
22nd International Symposium on Organometallic Chemistry Directed Towards 
Organic Synthesis
Kyoto, Japan （2025.9.1-5） No.PA-116 （Poster）
Masae Takahashi



54. Coarse-Grained Molecular Dynamics Simulation Analysis of the Effect of Heterogeneous 
  Structures on the Wear Properties of Concentrated Polymer Brush

The Materials Science Student Workshop jointly organized by National Tsing Hua 
University and Tohoku University
Hsinchu, Taiwan （2025.9.3-4）
Y. Hara, Y. Ootani, C. Suzuki, Y. Su, S. Fukushima, N. Ozawa and M. Kubo

55. Introduction to Digital Materials: AI+Materials-Driven Closed-Loop Framework on 
  Digital Platforms

CNNEM 2025
Changchun, China （2025.9.7）（Keynote）
Hao Li

56. Digital Materials-Driven Design of Surfaces and Interfaces: Intelligent Exploration from 
  Catalysis to Energy

CNNEM 2025
Changchun, China （2025.9.7）（Keynote）
Hao Li

57. Introduction to Digital Materials: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

CNNEM 2025
Changchun, China （2025.9.7）（Keynote）
Hao Li

58. Introduction to Digital Materials: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

Seminar of Changchun Institute of Applied Chemistry, Chinese Academy of Sciences
Changchun, China （2025.9.8）（Invited）
Hao Li

59. MAPEAMENTO DA CURVA DE TRANSFORMAÇÃO DE FASE POR 
  RESFRIAMENTO CONTÍNUO DE UM AÇO LAMINADO A FRIO NO SIMULADOR 
  TERMOMECÂNICO GLEEBLE

ABM WEEK 9ª edição - 2025, 78º Congresso Anual da ABM – Internacional
São Paulo, Brazil （2025.9.9-11）（Oral）
João Pedro Gomes Coelho, Bruno Fernandes Mudesto, Celso Luiz Moraes Alves and 
Daniel Alexandre da Costa Ximenes

60. First-principles phase field method of microstructures in high-temperature alloys
E-MRS 2025 Fall Meeting （European Materials Research Society）
Warsaw, Poland （2025.9.15-18） No.#00541 （Invited）
Ryoji Sahara, Rohit Sanjay Dahule, Thi Nu Pham, Swastibrata Bhattacharyya, 
Riichi Kuwahara and Kaoru Ohno



61. DFT and Experimental Insights into Strain-Controlled Enhancement of Sensing 
  Performance in Graphene Gas Sensors

SSDM2025 （2025 International Conference on Solid State Devices and Materials）
Yokohama, Japan （2025.9.15-18） No.K-6-03 （Oral）
Meng Yin, Xiangyu Qiao, Yunsong Tang, Ying Chen, Hideo Miura and Ken Suzuki

62. Artificial Intelligence Approaches Toward Catalytic Chemistry
International Workshop on First-principles and Artificial-Intelligence Methods for 
Materials
Juist, Island in the North Sea, Germany （2025.9.15-19）（Keynote）
Ray Miyazaki

63. Introduction to Digital Materials: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

Pujiang Innovation Forum 2025 - International Future Chemistry Forum
Shanghai, China （2025.9.20-22）（Invited）
Hao Li

64. Introduction to Digital Materials: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

Seminar of Fudan University
China （2025.9.21）（Invited）
Hao Li

65. Chemistry in Space Probed via Raman Spectroscopy of Forsterite and Mass 
  Spectrometry of Gas-Phase Mineral Clusters

The 9th Asian and Oceanian Spectroscopy Conference （AOSC-2025）
Bogmallo Beach Resort, Goa, INDIA （2025.9.21-25）（Invited）
Masashi Arakawa

66. Exploration of Organic Solar Cell Materials via Machine Learning and Vibronic 
  Interaction of Charge Separation Dynamics

Optical Probe2025-The 15th International Conference on Optical Probes of Organic 
and Hybrid Semiconductors （OP2025）
Fukuoka, Japan （2025.9.21-26） No.IN28 （Invited）
Azusa Muraoka

67. AI-driven Hydrogen Storage Material Data Platform
Global IEA Meeting for Hydrogen Storage Materials, （Sept 2025）
Online （2025.9.22）（Invited）
Hao Li



68. Innovating Battery Cathode Materials with Modeling and Machine Learning: Insights 
  from Simulation-Experiment Synergy

9th Academic Conference on Natural Science for Young Scientists, Master and PhD 
Students from ASEAN countries （CASEAN - 9）
Khanh Hoa Province, Vietnam （2025.9.28-10.1） No.B-04 （Invited）
Tien Quang Nguyen, Michihisa Koyama and Nobuyuki Zettsu

69. Exploring the Thermodynamic Stability of the High Entropy Ultra-High Temperature 
  Ceramic Composition Space （Ti,Zr,Hf,Nb,Ta）C1-x

MS&T25
Columbus, Ohio, USA （2025.9.28-10.1）（Invited）
Theresa Davey and Ying Chen

70. Turing Scheme for Materials – An Intelligent Digital Platform Powered by Ultra-Large-
  Scale Exp + Comput Data

The 3rd World Materials Conference, the 9th World Materials Summit, and the 26th 
IUMRS-ICA （3rd WMC, 9th WMS & IUMRS-ICA2025）
Guilin, Guangxi, China （2025.10.14-17）（Keynote）
Hao Li

71. Data-Driven Closed-Loop Frameworks for Energy Materials Design
The 3rd World Materials Conference, the 9th World Materials Summit, and the 26th 
IUMRS-ICA （3rd WMC, 9th WMS & IUMRS-ICA2025）
Guilin, Guangxi, China （2025.10.14-17）（Invited）
Xue Jia

72. A facile synthesis of peropyrene derivatives
15th Japan-China Joint Symposium on Conduction and Photoconduction in Organic 
Solids and Related Phenomena
Worldhotel Grand Dushulake Suzhou, China （2025.10.24-27）（Invited）
Kazuo Takimiya

73. Origin for the Colossal Permittivity in doped TiO2

TACT2025 International Thin Films Conference
Taipei, Taiwan （2025.10.26-29） No.B-I-475 （Invited）
Van An Dinh, Yujiro Hashimoto, Koji Kimura, Taro Kuwano, Dung Ngoc Dinh, 
Ryoji Asahi, Koichi Hayashi, Hiroki Taniguchi and Yoshitada Morikawa



74. Employing Machine Learning Molecular Dynamics to Probe Diamond Tool Degradation 
  in Iron Cutting

The 26th Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations 
（ASIAN-26）

Tsukuba International Congress Center, Tsukuba, Japan （2025.10.27-29）
No.47 （Poster）
Nguyen Trinh Bao Anh, Enriquez John Isaac Guinto, Halim Harry Handoko, 
Ogiwara Hiroyuki, Yamasaki Takahiro, Michiuchi Masato, Oguchi Tamio and 
Morikawa Yoshitada

75. Theoretical Insight into Alkane Hydrogenolysis Based on Free Energy Landscape
The 26th Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations 

（ASIAN-26）
Tsukuba International Congress Center, Tsukuba, Japan （2025.10.27-29）
No.173 （Poster）
Kenshin Takei

76. Assessing p-Type Dopability in Oxygen 2p-Dominated Electronic States
The 26th Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations 

（ASIAN-26）
Tsukuba International Congress Center, Tsukuba, Japan （2025.10.27-29）
No.182 （Poster）
Vu Thi Ngoc Huyen and Yu Kumagai

77. High strength and high ductility of ultrafine grained ultralfine grained Titanium alloy 
  through high density electric current

The 9th International Conference on Nanomaterials by Severe Plastic Deformation 
（NanoSPD9）

Beijing, China （2025.10.31-11.4）（Invited）
Yongpeng Tang

78. Introduction to Digital Materials: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

1st International Conference on Molecular Simulation & Intelligent Chemical 
Engineering
Beijing, China （2025.11.1）（Plenary）
Hao Li

79. Molecular simulation of surfaces and interfaces using neural network potentials
The 9th Thailand International Nanotechnology Conference （NanoThailand 2025）
Bangkok, Thailand （2025.11.3-5） No.S08-K-01 （Keynote）
Akira Nakayama



80. Vibronic Pathway Engineering for Efficient Exciton Separation in High-Efficiency 
  Nonfullerene OSCs

EU-Japan in HPC Hanami Project, Materials Science from First Principles: Materials 
Scientist Toolbox
Sorbonne University, Paris, France （2025.11.3-7）（keynote）
Azusa Muraoka

81. Three-dimensional Finite Element Analysis on Reconstructed Microstructures of 
  MoSiBTiC Alloy Using SliceGAN

International symposium MSSp2025, Materials Science and Spintronics for 
Sustainable Futures from Tohoku 2025
Sendai, Japan （2025.11.4-7） No.GP-MS-3-3 （Oral）
Hiromu Matsuura, Junfeng Du, Chihana Kudo and Kyosuke Yoshimi

82. Coarse-Grained Molecular Dynamics Study of Cross-Linked Concentrated Polymer 
  Brushes for Improved Wear Resistance

International symposium MSSp2025, Materials Science and Spintronics for 
Sustainable Futures from Tohoku 2025
Sendai, Japan （2025.11.4-7） No.MS-1 （Poster）
Y. Hara, Y. Ootani, C. Suzuki, Y. Su, S. Fukushima, N. Ozawa and M. Kubo

83. First-principles Study of Strain-Controlled Band Alignment in Chemiresistive Materials 
  for Gas Sensing Enhancement

International symposium MSSp2025, Materials Science and Spintronics for 
Sustainable Futures from Tohoku 2025
Sendai, Japan （2025.11.4-7） No.MS-12 （Poster）
M. Yin, Y. Chen, H. Miura, A. Guntner and K. Suzuki

84. Unraveling the Complexity of Divalent Hydride Electrolytes in Solid-State Batteries via 
  a Data-Driven Framework with Large Language Model

International symposium MSSp2025, Materials Science and Spintronics for 
Sustainable Futures from Tohoku 2025
Sendai, Japan （2025.11.4-7） No.MS-21 （Poster）
Qian Wang

85. Atomic configuration of the Nd-doped Σ13 grain boundary in MgO
International symposium MSSp2025, Materials Science and Spintronics for 
Sustainable Futures from Tohoku 2025
Sendai, Japan （2025.11.4-7） No.MS-43 （Poster）
Qian Chen, Mitsuhiro Saito, Kazuaki Kawahara, Kazutoshi Inoue, 
Atsutomo Nakamura and Yuichi Ikuhara



86. Digital Materials Ecosystem: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

9th Forum of Materials Genome Engineering （ForMGE）
Xi’an, China （2025.11.9）（Plenary）
Hao Li

87. Introduction to Digital Materials: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

Seminar of Xi’an Jiaotong University
Xi’an, China （2025.11.9）（Invited）
Hao Li

88. Effect of Ligand Structure on Interfacial Behavior at the Nanoscale Interface between 
  Surface-Modified Ag and Curing Agent

22nd International Conference on Flow Dynamics （ICFD2025）
Sendai, Miyagi, Japan （2025.11.10-13） No.OS27-46 （Poster）
Yoichiro Kurosawa, Takamasa Saito, Yohei Okada, Manabu Inutsuka, 
Chiharu Tokoro, Eita Shoji, Momoji Kubo and Masaki Kubo

89. From Equations to Superconductors: Matter Under Pressure
Presidential Lecture, Simons Foundation
New York, USA （2025.11.12）（Invited）
Ryotaro Arita

90. Data-Driven Closed-Loop Frameworks for Energy Materials Design
9th International Forum of Materials Genome Engineering
Xi’an, Shaanxi, China （2025.11.19-23）（Oral）
Xue Jia

91. Can atomic-scale tribochemistry explain macroscale friction and wear?
France-Japan Forum 2025 （JSPS–JST）
Lyon, France （2025.11.24-26）（Invited）
Takuya Kuwahara

92. Exploring Transition Metal High Entropy Alloys from First-principles and Machine 
  Learning

ACCMS Webinar
Online （2025.11.25） No.38 （Invited）
Ying Chen

93. Digital Materials Ecosystem: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

Training Workshop, University of Shanghai for Science and Technology
Online （2025.11.25）（Invited）
Hao Li



94. First-Principles Investigation of Defect Properties of ZnO-Based Mechanoluminescent 
  Materials

ML-5 （Mechanoluminescence and Novel Structural Health Diagnosis）
Xiamen, China （2025.11.28-30）
Guangfa Yang, K. Otonari, R. Omori, M. Kimura, T. Uchiyama, Y. Chen and 
C. N. Xu

95. Noble Mechanism of Colossal Permittivity in Nb-doped TiO2

2025 MRS Fall Meeting & Exhibit
Boston, Massachusetts, USA （2025.11.30-12.5） No.EL05.09.01 （Oral）
Van An Dinh, Yujiro Hashimoto, Koji Kimura, Taro Kuwano, Dung Ngoc Dinh, 
Ryoji Asahi, Koichi Hayashi, Hiroki Taniguchi and Yoshitada Morikawa

96. Automated 2D Finite Element Analysis on Synthesized Microstructures of MoSiBTiC 
  Alloy Using Generative AI

2025 MRS Fall Meeting & Exhibit
Boston, Massachusetts, USA （2025.11.30-12.5） No.MT03.09.14 （Oral）
Hiromu Matsuura, Junfeng Du, Chihana Kudo, Takahiro Kaneko and 
Kyosuke Yoshimi

97. Quantum many-body solver using neural networks and its applications to strongly 
  correlated electron systems

Fermionic Neural Quantum States: Recent Progress
Paris, France （2025.12.1-2）（Invited）
Yusuke Nomura

98. A Molecular Dynamics Simulation Study on Interfacial Slip and Rheology of Immiscible 
  Polymer Blends

The 21st Asian Workshop on Polymer Processing （AWPP2025）
Kanazawa, Japan （2025.12.1-4） No.P0034 （Poster）
Takeshi Sato, Kenji Yoshimoto and Kentaro Taki

99. Computational Chemistry and Machine-learning Approaches to Multi-element Materials 
  for Energy and Environmental Applications

Cambodian Chemical Society International Symposium （CCSIS2025）
Phnom Penh, Cambodia （2025.12.5-8）（Invited）
Michihisa Koyama

100. Improving the Precision of Materials Property Prediction via Self-Supervised Pretraining
The 14th International Conference on Advanced Materials and Devices 

（ICAMD2025）
BEXCO Convention Hall, Busan, Korea （2025.12.8-12）
No.PO-AC25-383 （Poster）
Hinata Ota, Shin Kiyohara and Yu Kumagai



101. Exploration of novel high-dielectric materials using deep kernel learning
The 14th International Conference on Advanced Materials and Devices 
（ICAMD2025）

BEXCO Convention Hall, Busan, Korea （2025.12.8-12）
No.PO-AC25-522 （Poster）
Ruon Katsuragi, Shin Kiyohara and Yu Kumagai

102. First-principles study of Mg-ion diffusion in α-MnO2

The 14th International Conference on Advanced Materials and Devices 
（ICAMD2025）

BEXCO Convention Hall, Busan, Korea （2025.12.8-12）
No.PO-AC25-658 （Poster）
Haruki Shinohara, Shin Kiyohara and Yu Kumagai

103. Origin for the Colossal Permittivity in Nb doped rutile TiO2: Flip-flop Motion of 
  Molecular Polaron through Doped Nb

Materials Research Meeting 2025 （MRM2025）
Yokohama, Japan （2025.12.8-13） No.A1-O201-01 （Invited）
Van An Dinh, Yujiro Hashimoto, Koji Kimura, Taro Kuwano, Dung Ngoc Dinh, 
Ryoji Asahi, Koichi Hayashi, Hiroki Taniguchi and Yoshitada Morikawa

104. Anharmonic Phonon Property Database Based on Brute-Force First-Principles 
  Calculations

Materials Research Meeting 2025 （MRM2025）
Yokohama, Japan （2025.12.8-13） No.A2-O302-09 （Oral）
Masato Ohnishi

105. Highly Active Catalyst Layer Structure in Polymer Electrolyte Fuel Cell Cathode: Large-
  Scale Reactive Molecular Dynamics Study

Materials Research Meeting 2025 （MRM2025）
Yokohama, Japan （2025.12.8-13） No.B1-O201-06 （Oral）
Nobuki Ozawa, Kaito Mori, Tetsuya Nakamura and Momoji Kubo

106. Analysis of PhD Human Resource Development Trends in Computational Materials 
  Science for “Fugaku” Utilization: Research Field Identification via Expert-Curated 
  Keywords and LLM-Assisted Text Mining

Materials Research Meeting 2025 （MRM2025）
Yokohama, Japan （2025.12.8-13） No.B1-O301-05 （Oral）
Yayoi Terada

107. A Neural Network Interatomic Potential for the Ternary α-Fe–C–H System: Toward an 
  Atomistic Understanding of the Hydrogen Embrittlement in Steel

Materials Research Meeting 2025 （MRM2025）
Yokohama, Japan （2025.12.8-13） No.B2-O301-03 （Oral）
Fan-Shun Meng, Kazuki Matsubara and Shigenobu Ogata



108. Diffusion Model with Adaptive Constraint Guidance for Inorganic Phase Generation
Materials Research Meeting 2025 （MRM2025）
Yokohama, Japan （2025.12.8-13） No.B2-O302-02 （Oral）
Auguste de Lambilly, Vladimir Baturin, Jean-Claude Crivello, Guillaume Lambard, 
David PorteHault, Florence d’Alché-Buc and Nataliya Sokolovska

109. p-Type Dopability in Oxides with Oxygen 2p-Dominated Valence Bands
Materials Research Meeting 2025 （MRM2025）
Yokohama, Japan （2025.12.8-13） No.B3-O201-01 （Oral）
Vu Thi Ngoc Huyen

110. Introduction to “Digital Materials”: A Digital Platform Driven Closed Loop Framework 
  for AI+Materials

AI Agent Focus Talk
Online （2025.12.10）（Invited）
Hao Li

111. Ordered Phases in Mixed Crystals: High-entropy Alloys and III-V Compounds
182nd Structural Materials Seminar: From fundamental understanding through 
atomistic simulations to hypersonic technology development
Tsukuba, Japan （2025.12.15）（Invited）
Hiroshi Mizuseki

112. Molecular insight into the adsorption and conversion at the liquid/solid-oxide interface
The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 

（Pacifichem 2025）
Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20）（Invited）
Akira Nakayama

113. Effects of vibronic coupling on exciton dissociation in NFA-based organic solar cells
The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 

（Pacifichem 2025）
Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20）（Oral）
Azusa Muraoka

114. Prediction of high JSC donor molecules in fullerene-type organic solar cells using 
  machine learning

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 
（Pacifichem 2025）

Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20）（Oral）
Azusa Muraoka



115. Effect of Sliding Conditions on MoS2 Film Formation Process by Neural Network 
  Molecular Dynamics Simulation

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 
（Pacifichem 2025）

Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20）（Oral）
Chihiro Suzuki, Yukihi Hara, Yixin Su, Shogo Fukushima, Yusuke Ootani, 
Nobuki Ozawa and Momoji Kubo

116. Influence of ionomer/carbon ratio on electrode reaction activity in cathode catalyst layer 
  of polymer electrolyte fuel cells: reactive molecular dynamics simulation

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 
（Pacifichem 2025）

Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20）（Oral）
K. Mori, T. Nakamura, Y. Su, S. Fukushima, Y. Ootani N. Ozawa and M. Kubo

117. Relationship between wear resistance and crosslinking position in concentrated polymer 
  brushes using coarse-grained molecular dynamics

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 
（Pacifichem 2025）

Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20）（Oral）
Y. Hara, Y. Ootani, C. Suzuki, Y. Su, S. Fukushima, N. Ozawa and M. Kubo

118. Theoretical study of exciton dissociation processes in NTz-based non-fullerene organic 
  solar cells

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 
（Pacifichem 2025）

Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20） No.Board 079 （Poster）
Haruka Araragi, Seihou Jinnai, Yutaka Ie and Azusa Muraoka

119. Machine learning discovery of non-fullerene acceptor materials for organic solar cells 
  with a fixed donor molecule

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 
（Pacifichem 2025）

Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20） No.Board 087 （Poster）
Azusa Muraoka

120. Theoretical study on nitrogen triple bond cleavage and ammonia formation in nitrogen 
  reduction reactions catalyzed by Li and Ca

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 
（Pacifichem 2025）

Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20） No.Board 090 （Poster）
Chinami Okamura, Koichi Yamashita and Azusa Muraoka



121. Impact of Br substitution on structural and defect properties of Sn/Ge double perovskite 
  solar cell materials: a first-principles approach

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 
（Pacifichem 2025）

Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20） No.Board 121 （Poster）
Mai Otake, Suzune Omori, Masanori Kaneko, Maurizia Palummo, Giacomo Giorgi, 
Koichi Yamashita and Azusa Muraoka

122. DFT study of electronic states and thermoelectric properties of n-type doped carbon 
  nanotubes

The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies 2025 
（Pacifichem 2025）

Honolulu, HI, USA （2025.12.15-20） No.Board 268 （Poster）
Miya Matsuzaki, Mina Shimamoto, Achmad Syarif Hidayat, Naoki Ueoka, 
Yutaka Matsuo and Azusa Muraoka

123. Vibronic Coupling for Efficient Exciton Separation in High-efficiency Nonfullerene 
  Organic Solar Cell

16th Ewha-JWU-Ochanomizu Joint Symposium
Ochanomizu University, Japan （2025.12.21-23）（Plenary）
Azusa Muraoka

124. Analysis of band gap in perovskite using explainable ML with structural descriptors
16th Ewha-JWU-Ochanomizu Joint Symposium
Ochanomizu University, Japan （2025.12.21-23）
Saho Kobayashi-Kajikawa and Azusa Muraoka

125. First-Principles Study on the Electronic Structures of 2D and 2D/3D Hybrid Organic–
  Inorganic Perovskites

16th Ewha-JWU-Ochanomizu Joint Symposium
Ochanomizu University, Japan （2025.12.21-23）
Nao Muramatsu and Azusa Muraoka

126. Analysis of Structural Factors and Band Gaps in Lead-Based Layered Perovskites Using 
  Machine Learning

16th Ewha-JWU-Ochanomizu Joint Symposium
Ochanomizu University, Japan （2025.12.21-23）
Akina Sato, Saho Kobayashi-Kajikawa and Azusa Muraoka

＜2026年＞

1. Digital Materials Ecosystem: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

Seminar of Nanjing Forestry University
Nanjing, China （2026.1.3）（Invited）
Hao Li



2. Data-Driven Closed-Loop Frameworks for Energy Materials Design
2026 National Conference on Advanced Battery Materials and Energy Catalysis 
Materials
Nanjing, Jiangsu, China （2026.1.3-5）（Invited）
Xue Jia

3. Digital Materials Ecosystem: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

2026 National Conference on Frontier Battery Materials and Energy Catalytic 
Materials
Nanjing, China （2026.1.5）（Keynote）
Hao Li

4. Material Digital Twin of Multi-element Materials for Catalysis and Electrochemical 
  Energy Systems

International Conference on Scientific Advances in Natural and Technological 
Sciences （SAiNTS - 2026）
Bengaluru, India （2026.1.7-9）（Invited）
Michihisa Koyama

5. AI and Big Data Empowering Solid Electrolyte Innovation: Development and 
  Applications of the DigBat Database Platform

The 5 th International Symposium on the Frontiers of Functional Materials Research: 
solid-state ionics and solid-state batteries
Sendai, Japan （2026.2.4）（Invited）
Qian Wang

6. Simulation–Experiment Synergy in Data-Driven Materials Design of Battery Cathode for 
  Sustainable Energy

UPLB-SU Workshop on Data-Driven Materials Design
The University of the Philippines Los Baños, Laguna, Philippines （2026.2.10-11）
T. Q. Nguyen, N. Zettsu and M. Koyama

7. Thermodynamic Database Development using Machine Learning Data
4th International Conference on Materials Genome （ICMG - IV） ACCMS Theme 
Meeting
SRM University-AP, Amaravati, Andhra Pradesh, India （2026.2.19-21）
No.10 （Invited）
Arkapol Saengdeejing, Ryoji Sahara, Hiori Kino and Toyohiro Chikyow



8. Design of high temperature alloys by first-principles calculation and experiment
4th International Conference on Materials Genome （ICMG - IV） ACCMS Theme 
Meeting
SRM University-AP, Amaravati, Andhra Pradesh, India （2026.2.19-21）
No.15 （Invited）
Ryoji Sahara, Prasenjit Ghosh, Kyosuke Ueda, Takayuki Narushima and 
Yoko Yamabe-Mitarai

9. Knowledge-driven screening of phase stability in high-entropy alloys: The effect of 
  valence electron concentration on crystal structures

4th International Conference on Materials Genome （ICMG - IV） ACCMS Theme 
Meeting
SRM University-AP, Amaravati, Andhra Pradesh, India （2026.2.19-21）
No.16 （Invited）
Hiroshi Mizuseki

10. Time-dependent GW molecular dynamics: A new possible paradigm for accurately 
  traversing the excited-state dynamical landscape

4th International Conference on Materials Genome （ICMG - IV） ACCMS Theme 
Meeting
SRM University-AP, Amaravati, Andhra Pradesh, India （2026.2.19-21）
No.17 （Invited）
Aaditya Manjanath, Ryoji Sahara, Kaoru Ohno and Yoshiyuki Kawazoe

11. Design and synthesis of high-mobility molecular semiconductor crystals
The 3rd GP Chem International Symposium
Sendai, Japan （2026.2.20-21）（Invited）
Kazuo Takimiya

12. Time-dependent GW molecular dynamics – a new possible paradigm for an accurate 
  description of dynamics of chemical reactions

Materials Science and Metallurgical Engineering Special Seminar
Indian Institute of Technology, Hyedabad （IITH）（2026.2.23）（Invited）
Aaditya Manjanath, Ryoji Sahara, Kaoru Ohno and Yoshiyuki Kawazoe

13. A multi-scale modelling without empirical parameter to design structural materials
Materials Science and Metallurgical Engineering Special Seminar
Indian Institute of Technology, Hyedabad （IITH）（2026.2.23）（Invited）
Ryoji Sahara, Arkapol Saengdeejing, Aaditya Manjanath and Rohit Sanjay Dahule

14. Thermodynamic Database Development using Machine Learning Data
Materials Science and Metallurgical Engineering Special Seminar
Indian Institute of Technology, Hyedabad （IITH）（2026.2.23）（Invited）
Arkapol Saengdeejing, Ryoji Sahara, Hiori Kino and Toyohiro Chikyow



15. Data-driven discovery and mechanistic understanding of high-entropy battery materials
International Workshop in Computational Nanomaterials Design
National Institute of Technology, Akashi College, Hyogo, Japan （2026.3.2）
No.5 （Invited）
Tien Quang Nguyen

16. An OCTA Training Course at PCoMS with Professor Kawakatsu and Developers: 
  Comparing the Effectiveness of Onsite vs. Online Hands-on Seminars

International Workshop on Computational Soft-Matter （IWCSM） 2026
Sendai, Japan （2026.3.5-6）（Oral）
Yayoi Terada

17. Playing with elements: Focus on High Entropy Alloys-- First-principles and Machine 
  Learning

The 28th CBMR Seminar, NIMS
Tsukuba, Japan （2026.3.6）（Invited）
Ying Chen

18. Chemical Effects on Defect Structure and Dynamics in Solids
Joint Workshop of Sun Yat-Sen University, Macau University of Science and 
Technology and Tohoku University
Shenzhen （2026.3.10）（Invited）
Qian Chen

19. Digital Materials Ecosystem: A Digital Platform Driven Closed-Loop Framework for 
  AI+Materials

CNM Colloquium Series
Argonne National Laboratory, Chicago, USA （2026.3.12）（Seminar Talk）
Hao Li

20. Exploring Order-Disorder Relationships of the High Entropy Ultra-High Temperature 
  Ceramic Composition Space （Ti,Zr,Hf,Nb,Ta）C1-x

TMS 2026 Annual Meeting & Exhibition （TMS2026）
San Diego, CA, USA （2026.3.15-19）（Invited）
Theresa Davey and Ying Chen

21. Neural Network Interatomic Potentials for Simulating Dislocation Plasticity in Ceramics 
  at the Atomic Scale

TMS 2026 Annual Meeting & Exhibition （TMS2026）
San Diego, CA, USA （2026.3.15-19） No.D-5 （Poster）
Shihao Zhang and Shigenobu Ogata



22. Revisiting the ring-opening mechanisms of oxirane using time-dependent GW molecular 
  dynamics

APS Global Physics Summit
Denver, CO, USA （2026.3.15-20）（Oral）
Aaditya Manjanath, Ryoji Sahara, Yoshiyuki Kawazoe and Kaoru Ohno

23. First-Principles Phase-Field Prediction of the Ni-Al Alloy Microstructures at Room 
  Temperature

APS Global Physics Summit
Denver, CO, USA （2026.3.15-20）（Oral）
Rohit Dahule, Aditya Gollapalli, Abhishek Kr. Singh, Arkapol Saengdeejing, 
Toyohiro Chikyow, Ryoji Sahara and Kaoru Ohno



Ⅳ．予稿集

＜ Proceeding 2025年＞

1. 大規模言語モデル支援による博士人材育成動向調査手法の迅速化－計算物質科

  学分野のキーワード抽出評価－

工学教育研究講演会講演論文集

第73回年次大会（2025年度）（2025） pp.82-83
寺田弥生

https://doi.org/10.20549/jseeja.2025.0_82

＜2024年＞

1. 真空層モデルを用いた pure ZrO2の対応粒界に関する第一原理計算

2024年度エンジニアリングセラミックス若手セミナー

静岡県熱海市 ハートピア熱海 （2024.8.29-30）（Oral）
南大地、杉山弘輝、松井和己、多々見純一

＜2025年＞

1. Li および Ca を触媒とした窒素還元反応における窒素三重結合切断過程とアンモ

  ニア生成の理論的研究

2025年第72回応用物理学会春季学術講演会

東京理科大学 野田キャンパス＆オンライン（2025.3.14-17）
No.14a-K209-7 （Oral）
岡村千奈美、村岡梓、山下晃一

2. NTz 系非フラーレン型有機薄膜太陽電池における電荷分離過程

2025年第72回応用物理学会春季学術講演会

東京理科大学 野田キャンパス＆オンライン （2025.3.14-17）
No.15a-K405-10 （Oral）
蘭暖佳、陣内青萌、家裕隆、村岡梓

3. フラーレン系有機薄膜太陽電池における高 JSCドナー分子設計のための LOOCV
  を用いた機械学習アプローチ

2025年第72回応用物理学会春季学術講演会

東京理科大学 野田キャンパス＆オンライン（2025.3.14-17）
No.15a-K405-11 （Oral）
森下裕未、鑓水美里、金子正徳、村岡梓

4. 第一原理計算を用いた Sn/Ge ダブルペロブスカイト型太陽電池材料の欠陥構造と

  電子特性の理論解析

2025年第72回応用物理学会春季学術講演会

東京理科大学 野田キャンパス＆オンライン（2025.3.14-17）
No.16p-K405-8 （Oral）
大竹真愛、大森鈴音、金子正徳、Giorgi Giacomo、山下晃一、村岡梓



5. カルバゾールユニットを導入した N,N- 架橋型トリアリールボランの合成と遅延

  蛍光特性の評価

日本化学会 第105春季年会（2025）
関西大学 千里山キャンパス（2025.3.26-29）
No.[F]2201-2pm-02 （Oral）
坂井田奈菜、北本雄一、服部徹太郎

6. All-electron GW approach for light-element-doped anatase TiO2

<8th online virtual seminar> “TOMBO Seminar: Introduction, Examples, and Hands 
On 2025 March” 
Web （2025.3.28）（Invited）
Ryoji Sahara

7. CALPHAD-type Thermodynamic Database using First-principles Calculations and Neural 
  Network Potential

ナノ学会第23回大会

東京都立大学 （2025.5.14-15） No.P-80 （Poster）
Saengdeejing Arkapol, Sahara Ryoji, Kawazoe Yoshiyuki, Higashino Kazuyuki, 
Kino Hiori and Chikyow Toyohiro

8. 分子動力学シミュレーションを用いた表面修飾 Ag／硬化剤界面の構造および相

  互作用の評価

第62回日本伝熱シンポジウム /HTSJ 国際伝熱シンポジウム

沖縄県宜野湾市沖縄コンベンションセンター（2025.5.14-17）
No.BPA-49 （Poster）
黒沢陽一朗、斎藤高雅、岡田洋平、犬束学、所千晴、庄司衛太、久保百司、

久保正樹

9. Data-driven approaches in materials science
French-Japanese workshop on Open science
Tokyo, Japan （2025.5.15）（Invited）
J.-C. Crivello

10. First-principles database for anharmonic phonon properties
第9回フォノンエンジニアリング研究会

沖縄県宮古島（2025.5.18-19）（Oral）
大西正人、塩見淳一郎

11. Screening new Entropy Stabilized Oxides by DFT calculations and active learning
Material Science: Modeling & Design in Action
Tsukuba （2025.5.21-22）（Plenary）
S. Junier, C. Barreteau, C. Bajan, G. Lambard and J.-C. Crivello



12. 第一原理計算と実験によるマルチピエゾ体の開発と機能向上

日本希土類学会：第41回希土類討論会

倉敷市民会館 （2025.5.22-23） No.1A-12 （Oral）
鈴木慶人、熊田舜士、王俊豪、内山智貴、鄭旭光、徐超男

13. 鉄加工におけるダイヤモンド工具の摩耗：機械学習分子動力学アプローチ

トライボロジー会議 2025 春 東京

国立オリンピック記念青少年総合センター（2025.5.26-28） No.A12 （Oral）
Bao-Anh Nguyen-Trinh, John Isaac G. Enriquez, Harry Handoko Halim, 
Hiroyuki Ogiwara, Takahiro Yamasaki, Masato Michiuchi, Tamio Oguchi and 
Yoshitada Morikawa

14. 粗視化分子動力学シミュレーションによる不均一構造ポリマーブラシの摩耗挙

  動の解析

トライボロジー会議 2025 春 東京

国立オリンピック記念青少年総合センター（2025.5.26-28） No.C37 （Oral）
原幸日、大谷優介、鈴木千尋、蘇怡心、福島省吾、尾澤伸樹、久保百司

15. Introduction of TOMBO: All-Electron GW Approach using TOMBO for Light Element 
  Doped TiO2

TOMBO Workshop
Yokohama, Japan （2025.5.31）（Invited）
Ryoji Sahara

16. Mechanical-chemical coupling cyclic wear model of Ti influencing by nano-interlayer in 
  contact with HAp

日本材料学会第74期学術講演会

日本大学工学部（2025.5.31-6.1） No.217 （Oral）
PhamDinhDat、大塚雄市、宮下幸雄

17. 粗視化分子動力学法による濃厚ポリマーブラシの耐摩耗性と架橋導入位置の関

  係の解析

日本コンピュータ化学会2025年春季年会

東京科学大学大岡山キャンパス（2025.6.5-6） No.2O05 （Oral）
原幸日、鈴木千尋、蘇怡心、福島省吾、大谷優介、尾澤伸樹、久保百司

18. 機械学習の量子多体問題への応用

物理屋のための機械学習講義

筑波大学東京キャンパス /オンライン（2025.6.20）（Invited）
野村悠祐



19. Study on Mechanism of Indirect-Direct Transition in MoS2 thin films using Wannier 
  model

OSAKA-SYMML Workshop
大阪大学中之島センター（大阪） （2025.6.30-7.1） No.1）（Oral）
平井駿佑、寺田伊吹、鈴木通人

20. Investigation of the electronic structure origin of the piezomagnetic effect in 
  antiferromagnetic Mn3Sn

OSAKA-SYMML Workshop
大阪大学中之島センター（大阪）（2025.6.30-7.1） No.2）（Oral）
菊地宗一郎、柳有起、Vu Thi Ngoc Huyen、鈴木通人

21. Optical anisotropy and electronic states of the pleochronic material Ca3ReO5Cl2

OSAKA-SYMML Workshop
大阪大学中之島センター（大阪） （2025.6.30-7.1） No.3）（Oral）
月原拓海、鈴木通人

22. 計算・情報科学

触媒学会 第36回キャタリシススクール

東京大学 （2025.7.8-10） No.5 （Invited）
宮崎玲

23. 自由エネルギー地形によるアルカン水素化分解反応メカニズムの理論的解明

第14回 JACI/GSC シンポジウム

一橋大学一橋講堂 （一部ライブ配信有）（2025.7.15-16） No.A-75 （Poster）
竹井健真、池田龍志、村岡恒輝、中山哲

24. 酸化ジルコニウム /水界面における微視的構造の解析

第14回 JACI/GSC シンポジウム

一橋大学一橋講堂 （一部ライブ配信有） （2025.7.15-16） No.F-08 （Poster）
大石桃李、池田龍志、中山哲

25. 静電相互作用をあらわに考慮した機械学習力場の開発

第27回理論化学討論会

九州大学西新プラザ（2025.7.22-24） No.1L07 （Oral）
池田龍志、中山哲

26. CeO2／メタノール界面における微視的構造の理論的解析

第27回理論化学討論会

九州大学西新プラザ （2025.7.22-24） No.P311 （Poster）
坂口智隼、池田龍志、中山哲



27. 高分子材料の摩耗・破壊の理解に向けた分子動力学シミュレーション

新化学技術推進協会 先端化学・材料技術部会 コンピュータケミストリ分科

会 講演会

東京 （2025.8.22）（Invited）
大谷優介

28. 大規模言語モデル支援による博士人材育成動向調査手法の迅速化 －計算物質科

  学分野のキーワード抽出評価－

第73回年次大会・工学教育研究講演会

京都大学桂キャンパス（2025.8.27-29） No.1E07 （Oral）
寺田弥生

29. セル界面近傍の溶質偏析がすべり変形抵抗に与える影響に関する分子動力学解析

日本 Additive Manufacturing 学会 第1回講演大会

東京都立産業貿易センター浜松町館 （2025.9.1-3） No.S5-6 （Oral）
君塚肇、三津原晟弘

30. 機械学習ポテンシャルを用いた表面・界面の分子シミュレーション

日本化学会北海道支部・環境物質科学セミナー

北海道大学・北海道札幌市（2025.9.5）（Invited）
中山哲

31. Boron-containing π-conjugated molecules exhibiting thermally activated delayed 
  fluorescence with long- and short-range charge-transfer characteristics

令和7年度化学系学協会東北大会

山形大学米沢キャンパス（2025.9.6-7） No.07A2 （Invited）
北本雄一

32. 第一原理計算による MoS2薄膜における間接・直接遷移の変化機構の研究

第86回応用物理学会秋季学術講演会

名城大学天白キャンパス /オンライン（2025.9.7-10） No.7a-P05-60 （Poster）
平井駿佑、寺田伊吹、鈴木通人

33. 鉱物クラスターの気相反応と鉱物のラマン分光で探る惑星系形成領域・惑星大

  気での化学過程

化学反応経路探索のニューフロンティア2025
広島県広島市広島国際会議場 （2025.9.8） No.3 （Invited）
荒川雅



34. APLICAÇÃO DE TERMODINÂMICA COMPUTACIONAL PARA MAPEAMENTOS 
  DE EQUILÍBRIO E ANÁLISE DE SÓLIDOS FORMADOS A PARTIR DE 
  PROCESSOS CORROSIVOS EM ÁGUAS SALINAS

ABM WEEK 9ª edição - 2025, 23º Enemet - Encontro Nacional de Estudantes de 
Engenharia Metalúrgica, de Materiais e de Minas
São Paulo, Brazil （2025.9.9-11）（Oral）
Ana Giulia Mirabet Cusatis, Nathália Cristina Leôncio Neves, 
Celso Luiz Moraes Alves, Júlia Mendes Sales, Flavia Maciel F. Guedes and 
Tatiana das Chagas Almeida

35. ハイブリッド汎関数を用いた水溶液系の機械学習ポテンシャルの開発と輸送特

  性評価への応用

第19回分子科学討論会

広島国際会議場（2025.9.9-12） No.2E16 （Oral）
池田龍志、中山哲

36. 非フラーレン型有機薄膜太陽電池における NTz 系材料の積層構造と電荷輸送特性

第19回分子科学討論会

広島国際会議場 （2025.9.9-12） No.1P041 （Poster）
蘭暖佳、陣内青萌、家裕隆、村岡梓

37. 第一原理計算による Br 置換 Sn/Ge ダブルペロブスカイト太陽電池の電子物性解析

第19回分子科学討論会

広島国際会議場 （2025.9.9-12） No.2P077 （Poster）
大竹真愛、金子正徳、Palummo Maurizia、Giorgi Giacomo、山下晃一、村岡梓

38. 電気化学的アンモニア合成における Li および Ca 媒介機構の研究

第19回分子科学討論会

広島国際会議場 （2025.9.9-12） No.2P079 （Poster）
岡村千奈美、山下晃一、村岡梓

39. 機械学習を用いた P3HT・PBDB-T・PM6・PTQ10ドナー分子に対応する非フラー

  レン型アクセプター材料の探索

第19回分子科学討論会

広島国際会議場 （2025.9.9-12） No.2P094 （Poster）
小林佐保、小倉佳奈子、後藤明果莉、金子正徳、村岡梓

40. ホスフィン系・アミン系分子吸着による SWCNT の n 型ドーピングに関する電子

  状態計算

第19回分子科学討論会

広島国際会議場 （2025.9.9-12） No.3P033 （Poster）
松崎美哉、島元美奈、Achmad Syarif Hidayat、上岡直樹、松尾豊、村岡梓



41. Data-driven Design of High-entropy Materials for Energy and Environmental 
  Applications

化学工学会第56回秋季大会 HQ-11 Japan-Korea-Taiwan Joint Symposium on 
Chemical Engineering
芝浦工業大学豊洲キャンパス（2025.9.16-18） No.CK107 （Invited）
Michihisa Koyama

42. 第一原理フェーズフィールド法および SQS 法による鉄リッチ FeSi 合金の理論研究

第49回日本磁気学会学術講演会、シンポジウム

「モータ駆動用ゼロ磁歪電磁鋼材料の研究動向」

愛媛大学城北キャンパス（2025.9.16-19） No.16pA-4 （Invited）
大野かおる、佐原亮二

43. 第一原理計算による多色性物質 Ca3ReO5Cl2における光学異方性と電子状態の研究

日本物理学会第80回年次大会（2025年）

広島大学東広島キャンパス（2025.9.16-19） No.16aPS-24 （Oral）
月原拓海、寺田伊吹、鈴木通人

44. 第一原理計算による MoS2薄膜における間接・直接遷移の変化機構の研究

日本物理学会第80回年次大会（2025年）

広島大学東広島キャンパス（2025.9.16-19） No.16pPS-101 （Oral）
平井駿佑、寺田伊吹、鈴木通人

45. 第一原理計算を用いたノンコリニア反強磁性体 NbMnP における非線形ホール効

  果に関する理論研究

日本物理学会第80回年次大会（2025年）

広島大学 東広島キャンパス （2025.9.16-19） No.17aPS-93 （Oral）
寺田伊吹、柳有起、Vu Thi Ngoc Huyen、鈴木通人

46. 表面を含む格子欠陥材料における機械学習を用いた材料探索手法の開発

日本物理学会第80回年次大会（2025年）

広島大学東広島キャンパス （2025.9.16-19） No.17aSK108-5 （Oral）
清原慎

47. ノンコリニア反強磁性体 Mn3Sn におけるピエゾ磁気効果と電子状態の研究

日本物理学会第80回年次大会（2025年）

広島大学 東広島キャンパス （2025.9.16-19） No.18aPS-23 （Oral）
菊地宗一郎、Vu Thi Ngoc Huyen、柳有起、鈴木通人

48. Atomistic Insights into Diamond Tool Degradation in Iron Machining Using Machine 
  Learning Molecular Dynamics Simulations

2025年度精密工学会秋季大会学術講演会

京都大学吉田キャンパス （2025.9.17-19） No.A34 （Oral）
Nguyen Trinh Bao Anh、Enriquez John Isaac Guinto、Halim Harry Handoko、
荻原寛之、山崎隆浩、道内真人、小口多美夫、森川良忠



49. 自由エネルギー地形計算に基づくアルカン水素化分解反応の理論的解析

第136回触媒討論会

東北大学青葉山キャンパス 青葉山コモンズ（2025.9.17-19） No.1G27 （Oral）
竹井健真、池田龍志、村岡恒輝、中山哲

50. 反応分子動力学シミュレーションを用いた固体高分子形燃料電池カソード触媒

  層の I/C 比がアイオノマー/水ネットワークに与える影響の解析

第136回触媒討論会

東北大学青葉山キャンパス 青葉山コモンズ（2025.9.17-19） No.1G29 （Oral）
森海斗、中村哲也、福島省吾、蘇怡心、大谷優介、尾澤伸樹、久保百司

51. 固体高分子形燃料電池アノードの燃料欠乏状態において高酸素発生反応活性を

  示す IrO2系触媒構造の第一原理計算による検討

第136回触媒討論会

東北大学青葉山キャンパス 青葉山コモンズ （2025.9.17-19） No.1G31 （Oral）
尾澤伸樹、久保百司

52. 担持金触媒によるアルキルエーテルの C-O 結合シリル化の反応機構解析

第136回触媒討論会

東北大学青葉山キャンパス 青葉山コモンズ （2025.9.17-19） No.2H13 （Oral）
常定祐之介、池田龍志、村岡恒輝、土井雅文、三浦大樹、宍戸哲也、中山哲

53. 第一原理計算によるアルカリ金属イオン添加 ZnO の力学特性と電子状態

日本セラミックス協会第38回秋季シンポジウム

群馬大学荒牧キャンパス （2025.9.17-19） No.3C23 （Oral）
内山智貴、川名惣一朗、音成航希、大森令央奈、鄭旭光、徐超男

54. 第一原理マテリアルズ・インフォマティクスの進展とハイエントロピー合金へ

  の展開

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.S3.19 （Keynote）
水関博志、佐原亮二、本郷研太

55. CoReRu HCP ハイエントロピー合金の変形挙動と変形機構の解明

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.S3.24 （Oral）
坂井勇介、梁少基、佐原亮二、御手洗容子

56. Nd 添加 MgOΣ13粒界における原子構造と電子状態の解明

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.S4.22 （Oral）
陳茜、井上和俊、斎藤光浩、川原一晃、中村篤智、幾原雄一



57. Ni 基合金における固溶強化・積層欠陥強化の原子論的解析

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.S8.10 （Oral）
君塚肇、三津原晟弘

58. β 型 Ti-Nb 合金中の溶質濃度ゆらぎが塑性変形に及ぼす影響に関する原子論的解析

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.S8.20 （Oral）
三津原晟弘、君塚肇

59. 一族元素添加 ZnO の第一原理計算による力学特性の予測と応力発光機能

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス（2025.9.17-19） No.82 （Oral）
内山智貴、音成航希、大森令央奈、楊光発、鄭旭光、西堀英治、徐超男

60. 日本における計算物質科学の人材育成動向に関する調査研究 ― 大規模言語モデ

  ルを用いた分野判別による解析 II ―
日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.139 （Oral）
寺田弥生

61. 生体用 Co-Cr-W-Ni 合金の機械的特性および積層欠陥エネルギーに及ぼす炭素・

  窒素添加の影響

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.172 （Oral）
和田知己、檜山快、佐原亮二、上田恭介、成島尚之

62. 第一原理計算と機械学習による Cantor-derived ハイエントロピー合金の展開（２）

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.214 （Oral）
陳迎、Tran Nguyen-Dung、李子墨、倪軍

63. 核の量子効果と空孔による捕獲効果を考慮したバナジウム中水素拡散の機械学

  習分子シミュレーション

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.P63 （Poster）
大芝颯太、三津原晟弘、君塚肇

64. α-MnO2における Mg イオン拡散に関する第一原理計算

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.P181 （Poster）
篠原遥紀、清原慎、熊谷悠



65. 自己教師あり事前学習を活用した物性予測の高精度化

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.P243 （Poster）
太田陽向、清原慎、熊谷悠

66. 深層カーネル学習を用いた新規高誘電材料の探索

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス（2025.9.17-19） No.P245 （Poster）
葛城瑠音、清原慎、熊谷悠

67. 9元高エントロピー合金における機械学習力場の構築と局所構造の解析

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.P248 （Poster）
原幸佑、加藤日向、大戸達彦、君塚肇

68. TiZr-Multi Principal Element 合金の組織と力学特性に対する添加元素の効果

日本金属学会2025年秋期（第177回）講演大会

北海道大学札幌キャンパス （2025.9.17-19） No.P349 （Poster）
関根佑樹、吉野哲生、佐原亮二、御手洗容子

69. Matlantis が拓く計算材料科学の新展開～多元素材料の実在系構造と機能～

Matlantis User Conference 2025
東京コンファレンスセンター・品川 （2025.10.8）（Invited）
古山通久

70. 濃厚ポリマーブラシの高耐摩耗化に向けた粗視化分子動力学シミュレーション

  解析

トライボロジー会議 2025 秋 函館

函館アリーナ （2025.10.8-10） No.G34 （Oral）
原幸日、大谷優介、鈴木千尋、蘇怡心、福島省吾、尾澤伸樹、久保百司

71. ニューラルネットワーク分子動力学法による摩擦環境が MoS2結晶化プロセスに

  及ぼす影響の解析

トライボロジー会議 2025 秋 函館

函館アリーナ （2025.10.8-10） No.G37 （Oral）
鈴木千尋、原幸日、蘇怡心、福島省吾、大谷優介、尾澤伸樹、久保百司

72. Machine Learning Molecular Dynamics Insights into Carbon Detachment from Diamond 
  Tools in Iron Cutting

2025年日本表面真空学会学術講演会

つくば国際会議場 （2025.10.20-22） No.2F03 （Oral）
Bao Anh Nguyen Trinh, John Isaac Guinto Enriquez, Harry Handoko Halim, 
Hiroyuki Ogiwara, Takahiro Yamasaki, Masato Michiuchi, Tamio Oguchi and 
Yoshitada Morikawa



73. TOMBO-TDGW 法による電子励起状態経由 DNA 内原子組み替え過程追跡

第12回「富岳」を中核とする HPCI システム利用研究課題成果報告会

THE GRAND HALL（品川）＆オンライン （2025.10.23-24）（Poster）
Yoshiyuki Kawazoe, Kaoru Ohno, Hiroshi Mizuseki, Ryoji Sahara, 
Aaditya Manjanath and Vannajan Sanghiran Lee

74. Modeling heterogeneous catalysis by AI that integrates experimental and theoretical data
第55回石油・石油化学討論会

福島県郡山市 （2025.10.30-31） No.2A09 （Invited）
Ray Miyazaki

75. Dopant Screening for Interfacial Energy Control of （Ni,Co）2Si Precipitates in Cu-Ni-Co-
  Si Alloys: A First-Principles Study

日本銅学会第65回講演大会

兵庫県姫路市 （2025.10.31-11.2） No.7 （Oral）
Eun-Ae Choi、Seung Zeon Han、加藤秀実、千星聡

76. 実空間と波数空間から見る微視的物性機構の研究

磁性理論ミーティング （主催：産総研第一原理材料設計研究チーム）

オンライン （2025.11.4）（Invited）
鈴木通人

77. 非相溶高分子ブレンドの界面すべりとレオロジー：分子動力学法による検討

第13回ソフトマター研究会

京都大学益川ホール （2025.11.4-6） No.P2-08 （Poster）
佐藤健

78. リチウム媒介窒素還元反応における ESM-RISM 計算による溶媒和ポテンシャル

  の解析

日本コンピュータ化学会2025年秋季年会

岐阜市文化センター（2025.11.7-9） No.1P09 （Poster）
風野由衣、金子正徳、山下晃一、村岡梓

79. スマネン分子の反転運動に伴うエネルギー変化の理論的計算

日本コンピュータ化学会2025年秋季年会

岐阜市文化センター （2025.11.7-9） No.1P10 （Poster）
八十田実々、馬場唯花、櫻井英博、村岡梓

80. アニオンチャネルを介したキノイドモノカチオンのスタッキング相互作用の理

  論計算

日本コンピュータ化学会2025年秋季年会

岐阜市文化センター （2025.11.7-9） No.1P11 （Poster）
笠間栞、馬場唯花、櫻井英博、村岡梓



81. 2D、2D/3D ハイブリッド有機無機ペロブスカイトの第一原理計算による電子構

  造解析

日本コンピュータ化学会2025年秋季年会

岐阜市文化センター （2025.11.7-9） No.2P10 （Poster）
村松奈桜、Giacomo Giorgi、金子正徳、山下晃一、村岡梓

82. Analysis of Defect Structures at the Ferrite/Cementite Interface Using Density Functional 
  Theory

第35回日本 MRS 年次大会

北九州国際会議場（2025.11.10-12） No.S-P10-018 （Poster）
K. Kato and H. Raebiger

83. 第一原理計算で結晶粒界エネルギーを評価するための真空層モデル

日本機械学会 M&M2025材料力学カンファレンス

熊本県熊本市 熊本城ホール （2025.11.10-13） No.OS1405 （Oral）
杉山弘輝、南大地、松井和己、レービガー ハンネス、多々見純一

84. 第一原理計算による磁気弾性定数に及ぼす元素置換効果の理論的検討

日本機械学会 M&M2025材料力学カンファレンス

熊本県熊本市 熊本城ホール （2025.11.10-13） No.OS1804 （Oral）
早川聡、山崎貴大、福健太郎、Varadwaj Arpita、Foggiatto Alexandre、
小嗣真人

85. グラフェン・CNT ハイブリッド型ガスセンサーの開発と感度および選択性の改善

日本機械学会第16回マイクロ・ナノ工学シンポジウム

ライトキューブ宇都宮、栃木 （2025.11.10-13） No.10P4-PN-67 （Poster）
唐雲松、菅原一真、YIN MENG、鈴木研

86. データ駆動型の科学におけるサイバー・フィジカル連携

令和7年度電気化学会北陸支部秋季大会（富山）

富山大学五福キャンパス（2025.11.13-14） No. 特別講演②（Invited）
古山通久

87. 自己教師あり事前学習による物性予測精度の向上

令和7年度 日本セラミックス協会 東北北海道支部 研究発表会

東北大学サイエンスキャンパスホール （2025.11.13-14） No.2A-01 （Oral）
太田陽向、清原慎、熊谷悠

88. 深層カーネル学習を用いた新規高誘電材料の探索

令和7年度 日本セラミックス協会 東北北海道支部 研究発表会

東北大学サイエンスキャンパスホール（2025.11.13-14） No.2A-06 （Oral）
葛城瑠音、清原慎、熊谷悠



89. 第一原理計算による α-MnO2中の Mg イオン拡散におけるドーピング効果の解明

令和7年度 日本セラミックス協会 東北北海道支部 研究発表会

東北大学サイエンスキャンパスホール （2025.11.13-14） No.2A-09 （Oral）
篠原遥紀、清原慎、熊谷悠

90.（Li,Na）NbO3系マルチピエゾ体の発光・圧電特性に及ぼす希土類共添加の影響

令和7年度 日本セラミックス協会 東北北海道支部 研究発表会

東北大学サイエンスキャンパスホール （2025.11.13-14） No.P-13S （Poster）
鈴木慶人、大和田瑛士、内山智貴、鄭旭光、徐超男

91. DFT Calculations of Defect Properties in ZnO
令和7年度 日本セラミックス協会 東北北海道支部 研究発表会

東北大学サイエンスキャンパスホール （2025.11.13-14） No.P-34S （Poster）
楊光発、音成航希、大森令央奈、内山智貴、鄭旭光、徐超男

92. 希土類添加（Li,Na）NbO3系マルチピエゾ体の発光・圧電特性

令和7年度 日本セラミックス協会 東北北海道支部 研究発表会

東北大学サイエンスキャンパスホール （2025.11.13-14） No.P-45S （Poster）
大和田瑛士、鈴木慶人、内山智貴、鄭旭光、徐超男

93. 振動自由度の抑制による分子動力学モデルの新解釈

令和7年度 日本セラミックス協会 東北北海道支部 研究発表会

東北大学サイエンスキャンパスホール （2025.11.13-14） No.P-57S （Poster）
千葉渓、日色駿介、Junjie Zhao、小野円佳

94. 機械学習分子シミュレーションによる核の量子効果と空孔による捕獲効果を考

  慮したバナジウム中水素拡散係数の定量評価

第35回材料フォーラム TOKAI
名古屋大学 （2025.11.21） No.M21 （Poster）
大芝颯太、三津原晟弘、君塚肇

95. 長距離相互作用と整合する機械学習力場の開発

レア・イベントの計算科学 第8回ワークショップ

鳥取県立生涯学習センター（2025.11.23）（Invited）
池田龍志

96. CeO2メタノール界面系における微視的構造の理論的解析

第39回分子シミュレーション討論会

くにびきメッセ・島根県松江市 （2025.11.24-26） No.204P （Poster）
坂口智隼、池田龍志、中山哲



97. グランドカノニカルモンテカルロ法における挿入削除バイアス法の開発と機械

  学習ポテンシャルへの応用

第39回分子シミュレーション討論会

くにびきメッセ・島根県松江市 （2025.11.24-26） No.239P （Poster）
池田龍志、中山哲

98. 第一原理計算と機械学習ポテンシャルによる合金状態図予測

マグネティックス /リニアドライブ合同研究会

長崎大学 （2025.12.1-2） No.MAG-25-121 （Oral）
佐原亮二、Saengdeejing Arkapol、木野日織、川添良幸、東野和幸、知京豊裕

＜2026年＞

1. 単結晶8YSZ 表面近傍の力学特性に及ぼす真空高温還元処理で生成した酸素空孔

  の影響

2026年年会 公益社団法人日本セラミックス協会

横浜国立大学 常盤台キャンパス（2026.3.4-6） No.1P139 （Poster）
馬場流、多々見純一、大司達樹、飯島志行、高橋拓実、中野裕美

2. アルミニウム合金の時効析出過程の原子論：GP ゾーンの形成機構と力学的効果

「結晶欠陥と結晶塑性」研究会

北見工業大学（2026.3.5-6）
君塚肇

3. 原子・分子系のグランドカノニカルモンテカルロシミュレーション理論

凝縮系の理論化学

那覇文化芸術劇場なはーと・沖縄県那覇市 （2026.3.11-12）（Invited）
池田龍志、中山哲

4. Hybrid Sampling Machine-Learning Potentials for Accurate Hydrogen Adsorption in 
  MOF-303

日本金属学会2026年春期（第178回）講演大会

千葉工業大学新習志野キャンパス （2026.3.11-13） No.85 （Oral）
Kartik Sau Sau, Ikutaro Hamada, Tamio Ikeshoji, Yiming Lu, Susmita Roy, 
Shohichi Furukawa, Linda Zhang, Hung Ba Tran, Takahiro Kondo, Hao Li and 
Shin-ichi Orimo

5. 計算材料科学分野の若手研究者支援のケーススタディ －計算物質科学人材育成

  コンソーシアムによるセミナー活動の現状と課題－

日本金属学会2026年春期（第178回）講演大会

千葉工業大学新習志野キャンパス （2026.3.11-13） No.128 （Oral）
寺田弥生



6. First-Principles Study of （Ni,Co）2Si Precipitation Tuned by Interfacial Dopant 
  Segregation in Cu-Ni-Co-Si Alloys

日本金属学会2026年春期（第178回）講演大会

千葉工業大学新習志野キャンパス（2026.3.11-13） No.170 （Oral）
Eun-Ae Choi, Byungki Ryu and Seung Zeon Han

7. 実験パラメータに依存しない階層計算技術による構造材料設計

日本鉄鋼協会第191回春季講演大会

千葉工業大学 新習志野キャンパス（2026.3.11-13） No.192 （浅田賞受賞講演）

佐原亮二

8. 光スイッチ分子を基盤とする動的溶媒の開発と錯体発光制御

第9回分子ロボティクス年次大会

東北大学 片平キャンパス （2026.3.12-13） No.P26 （Poster）
宮下元気（若手研究奨励賞）、高石慎也、坂本良太、豊田良順

9. 原子スケールフェーズフィールド法の開発

2026年第73回応用物理学会春季学術講演会

東京科学大学 大岡山キャンパス ＆オンライン （2026.3.15-18）
No.15a-W9_323-5 （Oral）
益田快理、熊谷悠

10. Interplay of Defect Chemistry and Stability in Ge-Based Halide Perovskites
2026年第73回応用物理学会春季学術講演会

東京科学大学 大岡山キャンパス ＆オンライン （2026.3.15-18）
No.16p-M_124-16 （Oral）
Qing Wang, Yusheng Li, Shota Kawachino, Qing Shen and Satoshi Iikubo

11. 自己教師あり事前学習を用いた物性予測精度の向上に関する研究

2026年第73回応用物理学会春季学術講演会

東京科学大学 大岡山キャンパス ＆オンライン（2026.3.15-18）
No.17a-S2_204-1 （Oral）
清原慎、太田陽向、熊谷悠

12. 機械学習による HfO2の三次元ランダウ関数の構築とオンデマンド型フェーズ

  フィールド法の開発

2026年第73回応用物理学会春季学術講演会

東京科学大学 大岡山キャンパス ＆オンライン （2026.3.15-18）
No.18p-S2_204-3 （Oral）
田村友佑、益田快理、熊谷悠



13. Machine-Learning Interatomic Potential Molecular Dynamics Study for Understanding 
  Diamond Tool Failure in Iron Cutting

2026年度精密工学会春季大会学術講演会

埼玉大学 （2026.3.17-19） No.G57 （Oral）
Nguyen Trinh Bao Anh、Enriquez John Isaac Guinto、Halim Harry Handoko、
荻原寛之、山崎隆浩、道内真人、小口多美夫、森川良忠

14. 表面修飾 Ag／エポキシ樹脂前駆体界面の親和性評価に関する分子動力学解析

化学工学会第91年会

京都大学 吉田キャンパス （2026.3.17-19） No.PC223 （Poster）
黒沢陽一朗、斎藤高雅、岡田洋平、犬束学、所千晴、庄司衛太、久保百司、

久保正樹

15. フォルステライトのラマンスペクトルにおける酸素同位体効果の量子化学解析

日本化学会 第106春季年会（2026）
日本大学理工学部 船橋キャンパス（2026.3.17-20） No.A1457-3pm-01 （Oral）
荒川雅

16. ヘテロ環縮合キノイド骨格を基盤とした狭バンドギャップ有機半導体の設計

日本化学会 第106春季年会（2026）
日本大学理工学部 船橋キャンパス（2026.3.17-20） No.B1326-3vn-01 （Invited）
川畑公輔

17. 蛍光性分子モーターを用いた光誘起同期回転の実現に向けた分子設計と基礎物

  性評価

日本化学会 第106春季年会（2026）
日本大学理工学部 船橋キャンパス（2026.3.17-20） No.P2-2am-21 （Poster）
宮下元気、豊田良順、坂本良太

18. Rh 二核錯体によるベンゾフラン合成の理論的研究―単核錯体との触媒機構の比

  較―

第137回触媒討論会

東京科学大学 大岡山キャンパス （2026.3.23-24） No.1P13 （Poster）
板倉央奈、宮崎玲、大野祥平、植原啓太、佐古真、有澤光弘、長谷川淳也

19. 大学院生・若手研究者向け計算物理教育の試み ―プロジェクト型セミナー活動

  の事例―

日本物理学会 2026年春季大会

オンライン （2026.3.23-26） No.24pN1-1 （Oral）
寺田弥生



20. WAl12正二十面体により形成された一次元チャネル構造をもつ Al-Pd-W 系新規六

  方晶化合物の異常フォノン物性

日本物理学会 2026 年春季大会

オンライン（2026.3.23-26） No.25aF1-2 （Oral）
藤田伸尚、青山茉喜乙、出口和彦



Ⅴ．学位取得

＜博士＞

1. Study on the Interfacial Stability of Transition Metal Oxide Cathodes in Rechargeable 
  Magnesium Batteries

東北大学大学院 工学研究科 金属フロンティア工学専攻

葉夏桐

＜修士＞

1. MÉTODOS ALTERNATIVOS PARA CALCULAR O VALOR FITNESS DE 
  ESTRUTURAS DE VORONOI OTIMIZADAS POR ALGORITMO GENÉTICO

Universidade Federal Fluminense, Escola de Engenharia Industrial Metalúrgica de 
Volta Redonda, Programa de Pós-Graduação em Engenharia Metalúrgica
Luana Souza Almeida

2. ラーベス相 MgZn2に対する3d 遷移金属微量置換の効果に関する第一原理計算

東北大学大学院 工学研究科 材料システム工学専攻

岡本美鈴

3. 3-ジシアノメチレンベンゾカルコゲノフェン構造で終端した電子アクセプターの

  合成と評価

東北大学大学院 理学研究科 化学専攻 境界領域化学講座

柴橋健亮

4. 第一原理計算と真空層モデルによるセラミックスの粒界強度評価

横浜国立大学 大学院環境情報学府 情報環境専攻

杉山弘樹

5. ホランダイト型 α-MnO2正極材料における Mg2+ 挿入反応の温度依存性

東北大学大学院 工学研究科 金属フロンティア工学専攻

福井脩介

＜学士＞

1. 第一原理計算と機械学習ポテンシャルによる Fe-Fe3C 界面構造と空孔導入効果の

  解明

横浜国立大学 理工学部 数物・電子情報系学科 物理工学 EP
金田蒼



Ⅵ．Web記事

＜2025年＞

1. Electron-Phonon Transfer Linked to 1/137 Constant
Quantum Research News
（by Dr. Donovan, 2025/12/9）
高橋まさえ

https://quantumzeitgeist.com/quantum-physics-energy-transfer/

2. Electron-phonon interactions in crystals found to be quantized by a fundamental constant
Phys.org-News and Articles on Science and Technology
（edited by Sadie Harley, reviewed by Robert Egan, 2025/12/9）
高橋まさえ

https://phys.org/news/2025-12-electron-phonon-interactions-crystals-quantized.html

3. Researchers Quantify the Intensity of Electron-Phonon Interactions
AZO QUANTUM
（Reviewed by Louis Castel, 2025/12/10）
高橋まさえ

https://www.azoquantum.com/News.aspx?newsID=10981

4. Quantum Discovery: Whispers of Electrons and Crystals Unlock Technological Frontiers 
  （2026）

Manigi
（Author: Fr. Dewey Fisher, 2025/12）
高橋まさえ

https://manigi.io.vn/article/quantum-discovery-whispers-of-electrons-and-crystals-
unlock-technological-frontiers/12368

＜2026年＞

1. Elétrons conversam com cristais seguindo uma regra quântica universal
inovação tecnológica
（Redação do Site Inovação Tecnológica, 2026/1/6）
高橋まさえ

https://www.inovacaotecnologica.com.br/noticias/noticia.php?artigo=eletrons-
conversam-cristais&id=010165260106



Ⅶ . 書籍

＜2026年＞

1.『分子動力学シミュレーションを用いた DLC のトライポケミストリー』

“DLC 膜ハンドブック第2版”

監修：斎藤秀俊、編集委員：赤坂大樹，（株）エヌ・ティー・エス （2026.3）
第6章 DLC の将来展望・研究の最前線，第6節，pp.325-334
桑原卓哉

https://www.nts-book.co.jp/item/detail/summary/buturi/20260200_252.html

Ⅷ . 表彰

1.『Atomic configuration of the Nd-doped Σ13 grain boundary in MgO』

International symposium MSSp2025, Materials Science and Spintronics for 
Sustainable Futures from Tohoku 2025
Best poster award （2025.11.7）
Qian Chen

2.『光スイッチ分子を基盤とする動的溶媒の開発と錯体発光制御』

第9回分子ロボティクス年次大会 

若手研究奨励賞 （2026.3.13）
宮下元気



Ⅸ . その他
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