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学　位　論　文　題　名

Automated Discovery and Design Principles of Two-Dimensional Materials Using a
High-Throughput First-Principles Framework

（ハイスループット第一原理計算ワークフローによる二次元材料探索と設計指針の解明）

鈴木氏は独自のハイスループット第一原理計算手法を開発し 2次元材料探索に適用した。本手法によ
り 500を超える 2次元材料の探索に成功し 29の強磁性体、10の反強磁性体を発見した。特に新たに
発見した 2次元リン化金に着目し、これまで合成報告のなかったバルクの金のリン化に実験に成功し
た。さらにグラフェンにシアノ基を配置した構造をし発見し Na電池の可能性を発見した。審査では
独自に開発したハイスループット計算から実験まで結びつけ、物性まで明らかにしたことが評価され
学位授与に値する審査結果となった。
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