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⽬的 機械学習に基づく構造探索⼿法⽤いて、Ag(111)表⾯上に
おけるシリセンの⾮⾃明な安定構造を理論的に解明する。

内容 Ag(111)表⾯上に乱雑に分布したSi原⼦を初期構造として、
進化的アルゴリズムとガウス過程回帰を⽤いてシリセンの
安定構造を探索した。さらにグランドポテンシャルを計算
して得られた超構造の安定性を⽐較した。

結果 Ag(111)表⾯上シリセンの既知の安定構造に加えて、未報
告の準安定構造が多数存在することが判明した。本結果は
⾛査型トンネル顕微鏡像の不鮮明領域を解釈するための重
要な知⾒を与える。
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