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⽬的 界⾯における化学反応は多くの応⽤分野で重要である。本
研究では反応中の固体表⾯の状態を精度良くシミュレーションす
ることを⽬的とする。
内容 DFTの結果を⽤いて精度の⾼い機械学習原⼦間ポテンシャ
ルを作成し、CO雰囲気ガス中のCu表⾯の構造変化、および、ダ
イヤモンド表⾯の構造変化について調べた。
結果 COの雰囲気ガス中でCu表⾯上に⼩さなクラスターが多数
⽣成する現象、および、ダイヤモンド表⾯の劣化の過程を明らか
にすることに成功した。
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CO雰囲気中でのCu表⾯上での⼩さいCuクラスターの形成過程


