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Search for new synthesizable materials with ab initio methods 
 

Screening  large configurational spaces of structures and compositions  for new synthesizable mate‐

rials with  desired  properties  poses  a  number  of  computational  challenges.  I will  overview  recent 

advances  in  the  compound  prediction methodology  which  now  allows  identification  of  complex 

ground states with  little or no experimental  input. Our recent work demonstrates the effectiveness 

of a combined high‐throughput and evolutionary algorithm [1] approach leading to a number of un‐

expected 

findings: we  have  shown  that  new  compounds with  never‐seen‐before  structures  should  form  in 

common, technologically relevant metal boride systems [1‐4]. One of the proposed materials has the 

potential to be a phonon‐mediated Fe‐based superconductor with a Tc of 15‐20 K [2,3] and another 

could be a cheap superhard material stable under ambient conditions [4]. 
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