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学　位　論　文　題　名

Theoretical Studies on Organic Molecular Crystal Phase Transition and Thin-Film
Formation Processes via Automated Reaction Path Exploration for Periodic Systems

（周期系反応経路自動探索法を用いた有機分子結晶相転移および薄膜形成過程に関する理論的研究）

本論文は、周期系に拡張した人工力誘起反応法に分子力場および機械学習力場を組み合わせることで、
有機分子結晶の相転移と薄膜形成過程を理論的に解明したものである。従来困難であった他原子系の
反応経路探索を可能にし、ベンゼン結晶では相転移ネットワークとエネルギーランドスケープを解析
することで、分子配向変化や圧力による構造変化の支配的要因を明らかにした。さらに、イミダゾー
ル結晶では深いエネルギー井戸構造を見出し、高い融点との関係を示した。また、原子層堆積法にお
けるトリメチルアルミニウムと水の表面反応を解析し、吸着過程や立体障害、水素結合ネットワーク
が反応選択性や律速に与える影響を解明した。これらの成果は、結晶構造相転移や二次原材料合成と
いった複雑な材料挙動の理解を深めるものであり、学位授与に値するものと認められる。


