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Najla Hosseini, Alfred T. Nordman, João Paulo, Marie-
Madeleine Walz, Paul J. van Maaren
and Mohammad M. Ghahremanpour*
1936

Setting new benchmarks in AI-driven infrared
structure elucidation

Marvin Alberts,* Federico Zipoli and Teodoro Laino
1944

Atomate2: modular workflows for materials science

A. M. Ganose,* H. Sahasrabuddhe, M. Asta, K. Beck,
T. Biswas, A. Bonkowski, J. Bustamante, X. Chen,
Y. Chiang, D. C. Chrzan, J. Clary, O. A. Cohen, C. Ertural,
M. C. Gallant, J. George, S. Gerits, R. E. A. Goodall, R.
D. Guha, G. Hautier, M. Horton, T. J. Inizan, A. D. Kaplan, R.
S. Kingsbury, M. C. Kuner, B. Li, X. Linn, M. J. McDermott, R.
S. Mohanakrishnan, A. N. Naik, J. B. Neaton, S. M. Parmar,
K. A. Persson, G. Petretto, T. A. R. Purcell, F. Ricci, B. Rich,
J. Riebesell, G.-M. Rignanese, A. S. Rosen, M. Scheffler,
J. Schmidt, J.-X. Shen, A. Sobolev, R. Sundararaman,
C. Tezak, V. Trinquet, J. B. Varley, D. Vigil-Fowler,
D. Wang, D. Waroquiers, M. Wen, H. Yang, H. Zheng,
J. Zheng, Z. Zhu and A. Jain*
Digital Discovery, 2025, 4, 1655–1661 | 1661

http://creativecommons.org/licenses/by/3.0/
http://creativecommons.org/licenses/by/3.0/
https://doi.org/10.1039/d5dd90029h

