
Au Li3PO4 Li
[1, 2]

2
Au Ni 3 [3]

Li

Density functional theory; DFT

Li3PO4 Li [4, 5] Ni Li [3]

 high-dimensional neural network potential NNP [6]  Gaussian approximation potential GAP
[7] spectral neighbor analysis potential SNAP [8]

Au Li Au
Au-Li

NNP NNP
Au-Li NNP , NNP

NNP [6] , 

symmetry functions; SFs Behle Parrinello [6]
SFs 2 G2 3 G3

SFs

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�23,�No.5　2021-  21  -

東京大学大学院工学系研究科マテリアル工学専攻



, Gi i Rij Rik i j k θijk i
j k fc

SFs NN Ei
2 NN

 
w f

Etotal

1 : NNP  
, NN NN Ei

, Etotal 2 NN  

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�23,�No.5　2021-  22  -



, Gi i Rij Rik i j k θijk i
j k fc

SFs NN Ei
2 NN

 
w f

Etotal

1 : NNP  
, NN NN Ei

, Etotal 2 NN  

Γ
w

L-BFGS [9] NNP 1

NNP [10, 11]
Au Li NNP Au Li

Au3Li AuLi AuLi3 Au/Li
ab inito molecular dynamics; AIMD

1 ps NNP
NNP

NNP MD
LAMMPS[12, 13] NNP AIMD 3~4

MD 10~100 ps

NNP MD SFs principal component 
analysis; PCA [14, 15] SFs ×N

2 : NNP  [10]  
NNP Au3Li

, SFs PCA , 

 

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�23,�No.5　2021-  23  -



2 PC1 PC2
2 Au3Li

DFT
NNP

DFT NNP NNP
2

NNP Au-Li

Alloy Theoretic Automated Toolkit (ATAT) [16]
NNP

Au1 xLix x NNP 5
DFT

NNP DFT NNP
640 1 Reedbush-U MPI 144

24 NNP 0.2
NNP Au Li 3 (b)

Au Li MD N = 640 P = 0 GPa T = 
500 K 4 , 3 (c) Au

Li 80 Au
3 (d) Au 200

2560 MD

Au/Li3PO4 NNP 4 Au−Li−P−O
NNP Au Li3PO4 Au(111)/Li3PO4

Li3PO4 Li

3 : Au/Li  [10]  
a , b-e

, Au Li

  

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�23,�No.5　2021-  24  -



2 PC1 PC2
2 Au3Li

DFT
NNP

DFT NNP NNP
2

NNP Au-Li

Alloy Theoretic Automated Toolkit (ATAT) [16]
NNP

Au1 xLix x NNP 5
DFT

NNP DFT NNP
640 1 Reedbush-U MPI 144

24 NNP 0.2
NNP Au Li 3 (b)

Au Li MD N = 640 P = 0 GPa T = 
500 K 4 , 3 (c) Au

Li 80 Au
3 (d) Au 200

2560 MD

Au/Li3PO4 NNP 4 Au−Li−P−O
NNP Au Li3PO4 Au(111)/Li3PO4

Li3PO4 Li

3 : Au/Li  [10]  
a , b-e

, Au Li

  

, Li Li 2
DFT NNP

NNP DFT 4
, 2926 , 

, NNP
, Li [17]

Au/Li3PO4/Li
Au-Li NNP

NNP

30
Elvis F. 

Arguelles Preferred Networks

[1] I. Sugiyama, R. Shimizu, T. Suzuki, K. Yamamoto, H. Kawasoko, S. Shiraki, and T. Hitosugi, APL 
Mater. 5, 046105 (2017). 
[2] K. Shimizu, W. Liu, W. Li, Y. Ando, S. Kasamatsu, E. Minamitani, and S. Watanabe, Phys. Rev. 
Matter. 4, 015402 (2020). 

4 : NNP DFT  [18]  
Au/Li3PO4 NNP DFT

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�23,�No.5　2021-  25  -



[3] Y. Watanabe, S. Kobayashi, I. Sugiyama, K. Nishio, W. Liu, S. Watanabe, R. Shimizu, and T. 
Hitosugi, ACS Appl. Mater. Interfaces 11, 45150 (2019). 
[4] Y.A. Du and N.A. Holzwarth, Phys. Rev. B 76, 174302 (2007). 
[5] W. Li, Y. Ando, E. Minamitani, and S. Watanabe, J. Chem. Phys. 147, 214106 (2017). 
[6] J. Behler and M. Parrinello, Phys. Rev. Lett. 98, 146401 (2007). 
[7] A.P. Bartók, M.C. Payne, R. Kondor, and G. Csányi, Phys. Rev. Lett. 104, 136403 (2010). 
[8] A.P. Thompson, L.P. Swiler, C.R. Trott, S.M. Foiles, and G.J. Tucker, J. Comput. Phys. 285, 316 
(2015). 
[9] J.L. Morales and J. Nocedal, ACM Trans. Math. Softw. 38, 1 (2011). 
[10] K. Shimizu, E.F. Arguelles, W. Li, Y. Ando, E. Minamitani, and S. Watanabe, Phys. Rev. B 103, 
094112 (2021). 
[11] S. Watanabe, W. Li, W. Jeong, D. Lee, K. Shimizu, E. Minamitani, Y. Ando, and S. Han, J. Phys. 
Energy 3, 012003 (2021). 
[12] S. Plimpton, J. Comput. Phys. 117, 1 (1995). 
[13] https://lammps.sandia.gov/ 
[14] B. Onat, E.D. Cubuk, B.D. Malone, and E. Kaxiras, Phys. Rev. B 97, 094106 (2018). 
[15] E.D. Cubuk, B.D. Malone, B. Onat, A. Waterland, and E. Kaxiras, J. Chem. Phys. 147, 024104 
(2017). 
[16] A. van de Walle and G. Ceder, J. Phase Equilibria 23, 348 (2002). 
[17] K. Shimizu et al., to be published. 

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�23,�No.5　2021-  26  -




