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MRM2021 Materials Research Meeting 
Yokohama, Japan (Online) (2021.12.13-17) No.E4-O6-06 (Oral) 
Qing Wang, Yongpeng Tang, Zenji Horita and Satoshi Iikubo 
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Metal Hydrides ················································································ 1398 

MRM2021 Materials Research Meeting 
Yokohama, Japan (Online)(2021.12.13-17) No.E5-O7-03 (Oral) 
Kartik Sau, Tamio Ikeshoji, Sangryun Kim, Shigeyuki Takagi and Shin-ichi Orimo 
 

24. Microscopic Dielectric Constant and Sum Frequency Generation Spectroscopy of 
Monolayer Interfaces Evaluated by Molecular Dynamics Simulation ················· 1399 

MRM2021 Materials Research Meeting 
Yokohama, Japan (Online) (2021.12.13-17) No.E1-PR17-27 (Poster) 
Lin Wang and Akihiro Morita 
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MRM2021 Materials Research Meeting 
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 ··································································································· 1402 
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USA (Virtual), Honolulu, Hawaii (2021.12.16-21) (Invited) 
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The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies  
(PACIFICHEM 2021)  
USA (Virtual), Honolulu, Hawaii (2021.12.16-21) (Oral) 
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2. Mechanism of vacancy ordering in substoichiometric zirconium carbide ················ 1409 
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3. Vacancy Ordering in Zirconium Carbide Explored via First-principles Calculations and 
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TMS2022 Annual Meeting & Exhibition 
(Feb.27-Mar.3, CA, USA/online: Mar.15-Apr.30, 2022)  
Virtual Conference (2022.2.27-3.3) (Oral) 
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(Feb.27-Mar.3, CA, USA/online: Mar.15-Apr.30, 2022) 
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東京大学情報基盤センター 芝隼人、下川辺隆史 

 
  



ⅤⅤ. 予予稿稿集集 

＜＜2021 年年＞＞ 
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Hokkaido University 
Online (2021.4.26) No.P6 (Oral) 
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2. 多次元自由エネルギー計算による液液界面における電子移動反応機構の解明 
 ································································································· 1429 

第 23 回理論化学討論会 
Online (2021.5.13-15) No.2L07 (Oral) 
平野智倫、森田明弘 
 

3. 水和イオン含有チアミン結晶の低振動吸収スペクトルの第一原理計算 ···· 1430 
第 23 回理論化学討論会 
Online (2021.5.13-15) No.2P26 (Poster) 
小和田光瑠、陳思樊、菅野翔、高橋まさえ 
 

4. 極低温クラスター複合体の生成と分光測定への適用 ······························ 1431 
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名古屋(Online) (2021.5.20-22) No.P-63 (Poster) 
尾高英穂、山﨑祐哉、市橋正彦 
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装と多元素ナノ合金への応用 ·························································· 1432 
日本コンピュータ化学会 2021 年春季年会 
Online (2021.6.5-6) No.2O17 (Oral) 
難波優輔、古山通久 
 

6. 有機分子・水素結合系のテラヘルツ分光測定と第一原理計算 ················ 1434 
日本学術振興会テラヘルツ波科学技術と産業開拓 
第 182 委員会第 46 回研究会 
Online (2021.7.30) (Invited) 
高橋まさえ 



7. マルチノード GPU を利用した大規模な高分子系の MD 計算の事例紹介 ·· 1435 
第 2 回スーパーコンピュータ「不老」ユーザ会 
Online (2021.8.30) (Oral) 
萩田克美 
 

8. ナノ結晶磁性体における局所的磁歪効果 ··········································· 1449 
第 45 回日本磁気学会学術講演会 
Online (2021.8.31-9.2) No.02aC-4 (Oral) 
塚原宙、今村裕志、三俣千春、鈴木清策、小野寛太 
 

9. 分子動力学法を用いた塩化物系フラックス溶融塩の構造および物性解析 ··· 1450 
第 34 回日本セラミックス協会秋季シンポジウム 
Online (2021.9.1-3) No.2B04 (Oral) 
椎葉寛将、古山通久、手嶋勝弥 
 

10. Mo-Ti-C 三元系における TiC の非化学量論構造 ·································· 1451 
日本セラミックス協会第 34 回秋季シンポジウム 
Online (2021.9.1-3) No.1W03 (Oral) 
井田駿太郎、星崎航太朗、金子昂弘、南茜、関戸信彰、吉見享祐 
 

11. 環状鎖・線状鎖混合系の二軸伸長流動下におけるストレスオーバーシュートの

発見 ··························································································· 1452 
第 70 回高分子討論会 
Online (2021.9.6-8) No.1I16 (Oral) 
村島隆浩、萩田克美、川勝年洋 
 

12. 人工知能（AI）技術を取り入れた核燃料開発研究の加速 (1)全体概要 ····· 1454 
日本原子力学会 2021 年秋の大会 
Online (2021.9.8-10) No.1D05 (Oral) 
小無健司、有田裕二、矢板毅、渡辺博道、森本恭一、渡部雅 
 

13. 博士人材向け工学専門教育とヒューマンスキル研修の短期融合プログラムの

開発 ··························································································· 1455 
日本工学教育協会第 69 回年次大会・工学教育研究講演会  
Online (2021.9.8-10) No.2A16 (Oral) 
寺田弥生 



14. Cu-Au、Cu-Ni 系の原子サイズに関する理論的考察 ······························ 1457 
日本金属学会 2021 年秋期(第 169 回)講演大会 
Online (2021.9.14-17) No.111 (Oral) 
陳迎、堀内寿晃、毛利哲夫 
 

15. Effect of alloying elements on the stability of (Cr, Zr) intermetallic phases ········ 1458 
日本金属学会 2021 年秋期(第 169 回)講演大会 
Online (2021.9.14-17) No.172 (Oral) 
Theresa Davey and Ying Chen 
 

16. Thermodynamic stability of X, Y doped Sm(Fe, X)12Y compounds ················· 1459 
日本金属学会 2021 年秋期(第 169 回)講演大会 
Online (2021.9.14-17) No.176 (Oral) 
Arkapol Saengdeejing and Ying Chen 
 

17. ナノ結晶軟磁性体における磁歪効果とエネルギーロス ························· 1460 
日本金属学会 2021 年秋期(第 169 回)講演大会 
Online (2021.9.14-17) No.300 (Oral) 
塚原宙、今村裕志、三俣千春、鈴木清策、小野寛太 
 

18. CrFeCoNiM (M=Pd, Pt)合金の熱力学的性質の評価 ································ 1461 
日本金属学会 2021 年秋期(第 169 回)講演大会 
Online (2021.9.14-17) No.S3.3 (Oral) 
大谷博司、榎木勝徳 
 

19. クラスター展開法を用いた Cantor 合金の平均二乗原子変位の評価 ········· 1462 
日本金属学会 2021 年秋期(第 169 回)講演大会 
Online (2021.9.14-17) No.S3.39 (Oral) 
榎木勝徳、大谷博司 
 

20. マグネシウム系高水素配位遷移金属錯体水素化物の合成 ······················ 1463 
日本金属学会 2021 年秋期(第 169 回)講演大会 
Online (2021.9.14-17) No.S7.23 (Oral) 
高木成幸、高橋和輝、内海伶那、木須一彰、金相侖、折茂慎一 



21. コロナ禍における計算材料科学分野の若手研究者支援－事例報告：計算物質科

学人材育成コンソーシアムによるセミナー活動 ·································· 1464 
日本金属学会 2021 年秋期(第 169 回)講演大会 
Online (2021.9.14-17) No.S8.12 (Oral) 
寺田弥生、川勝年洋、久保百司、高木敏行、陳怡靜 
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 ································································································· 1465 

第 128 回触媒討論会 
Online (2021.9.15-17) No.A1 講演 3I02 (Oral) 
難波優輔、古山通久 
 

23. Tropone 二価カチオン(C7H6O2+)におけるＸ線誘起異性化・解離経路のスピン状

態依存性 ····················································································· 1466 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.1A07 (Oral) 
山崎馨、緑川克美 
 

24. Quantitative determination of Fresnel factor dispersion in the analysis of sum-frequency 
generation spectroscopy ···································································· 1468 

第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.3B14 (Oral) 
Lin Wang, Ryo Murata, Ken-ichi Inoue, Shen Ye and Akihiro Morita 
 

25. 電子共鳴を含む SFG 計算の開発とキラル系への応用 ··························· 1470 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.3B15 (Oral)) 
細谷毅、王琳、森田明弘 
 

26. Zundel-Eigen Transformation of Hydrated Proton at the Air-Water Interface Revealed 
by HD-VSFG Spectroscopy and MD Simulation ······································· 1472 

第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.4B07 (Oral) 
Mohammed Ahmed, Tatsuya Ishiyama, Ken-ichi Inoue, Satoshi Nihonyanagi, 
Akihiro Morita and Tahei Tahara 



27. 極端紫外レーザー光電子分光による気液界面の電子状態の研究 ············· 1474 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.4B08 (Oral) 
山本遥一、石山達也、森田明弘、鈴木俊法 
 

28. 油水界面を反応場とする相間移動触媒反応の反応機構 ························· 1476 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.4B09 (Oral) 
小泉愛、岸本直樹、高橋英明、森田明弘 

 
29. 極低温クラスターイオン Com+Henの近赤外光解離分光 ― 電子構造のサイズ依

存性 ··························································································· 1478 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.4C09 (Oral) 
尾高英穂、市橋正彦 
 

30. 溶液系界面を対象とするグランドカノニカル分子動力学法の開発 ·········· 1480 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.1P083 (Poster) 
今泉伊織、平野智倫、内藤暢也、森田明弘 
 

31. 有機溶媒界面のイオン輸送反応における微量の水の触媒効果 ················ 1482 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.2P040 (Poster) 
市川怜奈、小泉愛、平野智倫、森田明弘 
 

32. 和周波発生分光における四重極成分の時間依存形式による計算 ············· 1484 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.2P044 (Poster) 
平野智倫、森田明弘 
 

33. 疎水性水和殻構造における水の振動スペクトルの理論解析 ··················· 1486 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.4P081 (Poster) 
丸岡俊政、平野智倫、矢澤尚也、森田明弘 



34. 振動差スペクトル計算の並列実装による効率化と水/電極表面への応用 ··· 1488 
第 15 回分子科学討論会 
Online (2021.9.18-21) No.4P087 (Poster) 
矢澤尚也、平野智倫、森田明弘 
 

35. 第一原理計算に基づく遷移金属硫化物 WS2 の電子状態と超伝導性研究 ··· 1490 
日本物理学会 2021 年秋季大会 
Online (2021.9.20-23) No.20aF1-8 (Oral) 
王宇、関川卓也、大野義章、佐野和博 
 

36. Te 系カルコゲナイドの強誘電秩序下で生じる非線形応答の理論 ············ 1491 
日本物理学会 2021 年秋季大会 
Online (2021.9.20-23) No.20aH3-1 (Oral) 
大岩陸人、楠瀬博明 
 

37. 動的平均場理論によるドープされたハバード模型のスピン一重項と三重項の

超伝導感受率 ··············································································· 1492 
日本物理学会 2021 年秋季大会 
Online (2021.9.20-23) No.21aH1-6 (Oral) 
猪熊祐輔、大野義章 
 

38. 環状鎖・線状鎖混合系の二軸伸長流動下で観察されたストレスオーバーシュー

トの分析 ····················································································· 1493 
日本物理学会 2021 年秋季大会 
Online (2021.9.20-23) No.23aM2-12 (Oral) 
村島隆浩、萩田克美、川勝年洋 
 

39. 環状／線状混合系のブロックコポリマー相分離構造に対する複合的分子シミ

ュレーション解析 2 ······································································· 1494 
日本物理学会 2021 年秋季大会 
Online (2021.9.20-23) No.23aM2-13 (Oral) 
萩田克美、本田隆、村島隆浩、川勝年洋 
 

40. 疎行列の数値対角化による多体局在転移点の推定 ······························· 1495 
日本物理学会 2021 年秋季大会 
Online (2021.9.20-23) No.23pL3-10 (Oral) 
沓澤太斗、藤堂眞治



41. 第一原理計算を用いた SrTiO3 の電子状態と超伝導 ······························ 1496 
日本物理学会 2021 年秋季大会 
Online (2021.9.20-23) No.20pPSH-19 (Poster) 
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コンピュータ共用事業報告会 2021 
Online (2022.2.14-15) (Oral) 
山崎馨 
 

5. Mo-Ti-C 三元系における TiC の非化学量論性に伴う弾性率変化 ·············· 1534 
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東北大学大学院農学研究科食品機能健康科学講座テラヘルツ生物工学分野 
小和田光瑠 
 

5. 生体適合性モノマーの振動吸収スペクトルと溶媒効果 
東北大学大学院農学研究科食品機能健康科学講座テラヘルツ生物工学分野 
陳思樊 
 

6. オリゴエチレンオキシド鎖を導入した BTBT 系有機半導体の結晶構造と物性 
東北大学大学院理学研究科化学専攻 
今井太一 
 

7. テトラチエノアセンの結晶構造と輸送特性に対する構造異性の効果 
東北大学大学院理学研究科化学専攻 
金澤輝石 
 

8. チオフェン縮環ナフタレンイミドを基盤とする近赤外有機半導体の開発 

東北大学大学院理学研究科化学専攻 
高田歩 



9. Simulação Computacional de Transformações de fase ocorridas em aço inox duplex 
Universidade Federal Fluminense, Brazil 
Ana Gabriella Conceição Dos Santos 
 

10. Reconstrução Microestrutural 2d e 3d de Ferro Fundido Nodular pelo Método de Yeong-
Torquato 

Universidade Federal Fluminense, Brazil 
Caio Costa Abrantes Ferreira 
 

11. 機械学習による界面熱電物性の定量的予測 
東京大学大学院工学系研究科機械工学専攻 
Lortaraprasert Chayaphol 
 

12. 金属・絶縁体界面における電子・フォノン非平衡性を利用した熱輸送制御 
東京大学大学院工学系研究科機械工学専攻 
Kim Kyoungjung 
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