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Materials Department Seminar of University of Oxford 
Hume-Rothery Lecture Theatre, Oxford, UK (2024.3.14) (Invied Seminar) 
Ying Chen 
 

3. Terahertz Spectroscopy for Distinguishing Calcium Oxalate Hydrates 
The 13th Advanced Lasers and Photon Sources Conference (ALPS2024)-Optics & 
Photonics International Congress 2024 (OPIC2024) 
PACIFICO Yokohama, Japan (2024.4.22-26) No.ALPS14-03 (Oral) 
Wangxuan Zhao, Verdad C. Agulto, Haruto Kobashi, Kosaku Kato,  
Mihoko Maruyama, Masae Takahashi, Yutaro Tanaka, Yusuke Mori,  
Masashi Yoshimura and Makoto Nakajima 
 

4. First-principles Alloy Design for Cr-alloy Coated Zr-alloy Cladding of Nuclear Fuel 
Depaertment of Materials Science, Chengdu University 
Chengdu University, China (2024.5.13) (Invited Seminar) 
Ying Chen 
 
  



5. Crystal-Structure Control Of Molecular Semiconductors By Methylthiolation: Toward 
Ultrahigh Mobility 

the International Union of Materials Research Societies–18th International 
Conference on Electronic Materials 2024 (IUMRS-ICEM 2024) 
Hong Kong (2024.5.16-20) No.SK1-K2 (Keynote) 
Kazuo Takimiya 
 

6. Development of anharmonic phonon property database using first-principles calculations 
The International Symposium on Multiscale Simulations of Thermophysics (MSTP)-
2024 
Beijing, China (2024.5.24-26) (Invited) 
Masato Ohnishi 
 

7. Effects of alloying element additions on shape-controlled single crystal growth of Ru 
alloys by the dewetting μ-PD method 

HTC2024, 11th International Conference on High Temperature Capillarity 
Sweden (2024.5.26-30) No.34 (Oral) 
Rikito Murakami, Katsunari Oikawa, Kei Kamada, Shiika Itoi and Akira Yoshikawa 
 

8. Ordering regimes in zirconium carbide 
Calphad 2024 
Mannheim, Germany (2024.5.26-31) (Poster) 
Theresa Davey and Ying Chen 
 

9. First-principles and machine learning prediction of stability and structural properties of 
transition metal HEAs 

Calphad 2024 
Mannheim, Germany (2024.5.26-31) (Poster) 
Ying Chen, Nguyen-Dung Tran, Xinming Wang and Jun Ni 
 

10. Non-adiabatic excited-state time-dependent GW molecular dynamics for an accurate 
description of chemical reactions 

39th Symposium on Chemical Kinetics and Dynamics 
Shizuoka City Culture Hall, Japan (2024.6.12-14) No.3P15 (Poster) 
Aaditya Manjanath, Ryoji Sahara, Kaoru Ohno and Yoshiyuki Kawazoe 
 



11. Molecular Insight into the Adsorption and Conversion at the Liquid/Solid-Oxide 
Interface 

Taiwan International Conference on Catalysis (TICC2024) 
Taiwan (2024.6.19-21) (Keynote) 
Akira Nakayama 
 

12. Microstructure Prediction of High Temperature Alloys by a First-principles Phase Field 
Method 

CIMTEC 2024 
Montecatini Terme, Italy (2024.6.20-24) No.A-4:IL01 (Invited) 
Ryoji Sahara, T. N. Pham, Saswata Bhattacharyya, Riichi Kuwahara and Kaoru Ohno 
 

13. First-principles Study on Alloy Phase Equilibria with Lattice Strain Relaxation 
CIMTEC 2024 
Montecatini Terme, Italy (2024.6.20-24) No.B-3:IL09 (Invited) 
Ying Chen, Tetsuo Mohri and Toshiaki Horiuchi 
 

14. In Situ Formation of Superlubricious Surfaces by Mechano-Chemical Decomposition of 
Organic Friction Modifiers 

CIMTEC 2024 
Montecatini Terme, Italy (2024.6.20-24) No.E-1:IL07 (Oral) 
Takuya Kuwahara 
 

15. Control of Crystal Structures of Molecular Semiconductors by Molecular Design 
International Conference on Science and Technology of Synthetic Electronic 
Materials (ICSM2024) 
Dresden, Germany (2024.6.23-28) (Invited) 
Kazuo Takimiya 
 

16. A Bond-order-based machine learning interatomic potential for carbon allotropes 
NT24 
Boston, USA (2024.6.23-28) (Poster) 
Ikuma Kohata, Ryo Yoshikawa, Kaoru Hisama, Keigo Otsuka and Shigeo Maruyama 
 
  



17. Novel Single Crystal Alloy Resistive Heating Wires for Highly Efficient Organic EL 
Film Deposition 

CGCT-9, The 9th Asian Conference on Crystal Growth and Crystal Technology 
Jeju, Korea (2024.6.24-26) (Invited) 
Rikito Murakami 
 

18. Large Language model assistant for designing organic structure-directing agents for 
zeolites 

International Symposium on Zeolites and Micro Porous Crystals 2024 (ZMPC2024) 
Knowledge Capital Congrès Convention Center, Osaka, Japan (2024.7.21-25) 
No.RRR1-11 (Poster) 
Shusuke Ito, Koki Muraoka and Akira Nakayama 
 

19. Data-Driven Investigation of Diffusion Behaviors in Small-Pore Zeolites 
International Symposium on Zeolites and Micro Porous Crystals 2024 (ZMPC2024) 
Knowledge Capital Congrès Convention Center, Osaka, Japan (2024.7.21-25) 
No.RRR2-01 (Poster) 
Jing Ping, Koki Muraoka, Zhendong Liu and Akira Nakayama 
 

20. High-throughput computational investigation of zeolite intergrowths 
International Symposium on Zeolites and Micro Porous Crystals 2024 (ZMPC2024) 
Knowledge Capital Congrès Convention Center, Osaka, Japan (2024.7.21-25) 
No.RRR2-08 (Poster) 
Kota Oishi, Koki Muraoka and Akira Nakayama 
 

21. Small polaron formations in chemical doping of MoS2 revealed from first principles 
Defects from Fundamental Properties to Designed Functionalities 
Newry, Maine, United States (2024.8.4-9) (Poster) 
Soungmin Bae 
 

22. Accelerated Discovery of Cathode Materials for Li-ion Batteries using General-Purpose 
Neural Network Potentials 

Materials Informatics: Accelerating Materials Research and Design with Artificial 
Intelligence 
Vietnam (2024.8.23-25) No.INV20 (Invited) 
Tien Quang Nguyen and Michihisa Koyama 



23. Mineral-Cluster Chemistry in Space: Planet-Forming Regions and Planetary 
Atmospheres 

International Congress on Pure & Applied Chemistry (ICPAC Mongolia 2024) 
Ulaanbaatar, Mongolia (2024.8.28-9.1) (Invited) 
Masashi Arakawa 
 

24. Density functional theory analysis of strain-induced NO2 adsorption on defected 
graphene 

34th International Conference on Diamond and Carbon Materials (ICDCM2024) 
Dresden, Germany (2024.9.1-5) (Oral) 
Meng Yin, Xiang Yu Qiao, Ying Chen, Lei Wang, Hideo Miura and Ken Suzuki 
 

25. Electron-Phonon Interactions in Crystals Revealed by THz Spectroscopy: Polar Coupling 
and Multi-phonon Scattering 

The 49th International Conference on Infrared, Millimeter and Terahertz Waves 
(IRMMW-THz 2024) 
University of South Australia, Perth, Australia (2024.9.1-6) (Keynote) 
Masae Takahashi, Hiroshi Matsui, Eunsang Kwon and Yuka Ikemoto 
 

26. Atomistic Configurations in Mixed Crystals: Mixed Group-III Nitrides & High-entropy 
Alloys 

Seminar in Institute of Physics (IOP) 
Chinese Academy of Sciences (CAS), China (2024.9.4) (Invited) 
Hiroshi Mizuseki 
 

27. Large-scale MD simulations of spontaneous crystallization of stretched polymers 
International Discussion Meeting on Polymer Crystallization 2024 
Yonezawa, Yamagata, Japan (2024.9.17-20) No.15 (Invited) 
Katsumi Hagita 
 

28. Effect of phenylalanine dipeptide as an impurity protein on the formation of end-group 
clusters in natural rubber 

The 11th international workshop on advanced materials science and nanotechnology 
(IWAMSN 2024) 
Furama Resort, Danang, Vietnam (2024.9.22-25) No.AEM-I6 (Invited) 
Mayank Dixit and Takashi Taniguchi 



29. Structural Transition in Grain Boundary: The Effect of Impurities 
The 11th International Conference on Multiscale Materials Modeling 
Prague Congress Center, Czech Republic (2024.9.22-27) No.3159 (Oral) 
Qian Chen, Mitsuhiro Saito, Kazuaki Kawahara, Kazutoshi Inoue,  
Atsutomo Nakamura and Yuichi Ikuhara 
 

30. A neural network interatomic potential study of α-Fe-C binary system 
The 11th International Conference on Multiscale Materials Modeling 
Prague Congress Center, Czech Republic (2024.9.22-27) No.3404 (Oral) 
Fan-Shun Meng, Jun-Ping Du, Shuhei Shinzato, Kazuki Matsubara and  
Shigenobu Ogata 
 

31. “Design and Synthesis” of organic semiconductor crystals for efficient carrier transport 
The 15th International Symposium on Crystalline Organic Metals, Superconductors, 
and Magnets (ISCOM) 
Anchorage, Alaska, USA (2024.9.22-27) (Invited) 
Kazuo Takimiya and Kirill Bulgarevich 
 

32. Accelerating Experimental Determination of Multicomponent Transition Metal Carbide 
Phase Diagrams Using Uncertainty Quantification 

MS&T24 
Pittsburgh, Pennsylvania, USA (2024.10.6-9) (Invited) 
Theresa Davey, William Rosenberg, Ying Chen and Scott McCormack 
 

33. Electrocatalytic Activity and Structural Insights of Cu, Fe and N-Doped Mesoporous 
Carbon for the Oxygen Reduction Reaction 

PRiME2024 
Honolulu, Hawaii (2024.10.6-11) No.Z02-4816 (Invited) 
Masaru Kato, Hiroyuki Asakura and Ichizo Yagi 
 

34. Crystal Morphologic Design of Na-Layered Oxide Crystals by Automated High-
Throughput Flux Method Experiments 

PRiME2024 
Honolulu, Hawaii (2024.10.6-11) No.A03-0403 (Oral) 
Y. Shimizu, T. Yamada, K. Yanagisawa, M. Tipplook, F. Hayashi and K. Teshima 
 



35. Multivalent Cation Additives for Building Dendrite-Free and Stable Electrode-Electrolyte 
Interface on Lithium-Metal Anodes 

PRiME2024 
Honolulu, Hawaii (2024.10.6-11) No.A07-0769 (Oral) 
Hongyi Li and Tetsu Ichitsubo 
 

36. Development of a Cr-Zr-X thermodynamic database for the design of new accident 
tolerant fuel systems 

NuMat 2024: The Nuclear Materials Conference 
Singapore, Singapore (2024.10.14-17) No.FT1.30 (Oral) 
Theresa Davey and Ying Chen 
 

37. Coarse-grained MD Simulations for AI/Machine-Learning based Analysis on Polymer 
Networks Adhering to Patterned-Surface 

The 10th International Symposium on Surface Science (ISSS-10) 
Kitakyushu International Conference Center, Kitakyushu, Japan (2024.10.20-24) 
No.4A02 (Invited) 
Katsumi Hagita 
 

38. Structure-property relationship of nanoporous materials: Theoretical aspects 
The 10th International Symposium on Surface Science (ISSS-10) 
Kitakyushu International Conference Center, Kitakyushu, Japan (2024.10.20-24) 
No.3C08 (Oral) 
Rodion V. Belosludov 
 

39. Fabrication of layered organic-inorganic hybrid perovskite thin films by post-annealing 
of vacuum-deposited CH3(CH2)11NH3I/SnI2 bilayers 

The 10th International Symposium on Surface Science (ISSS-10) 
Kitakyushu International Conference Center, Kitakyushu, Japan (2024.10.20-24) 
No.5B02 (Oral) 
Ren Abe, Shingo Maruyama, Kenichi Kaminaga and Yuji Matsumoto 
 
  



40. Non-adiabatic excited-state time-dependent GW molecular dynamics (TDGW) satisfying 
extended Koopmans’ theorem: An accurate description of methane photolysis 

The 2nd International Workshop of NIMS-TU Delft MOU (Jointly with International 
Center for Young Scientists (ICYS)) 
Tsukuba, Ibaraki, Japan (2024.10.24-25) (Invited) 
Aaditya Manajath, Ryoji Sahara, Kaoru Ohno and Yoshiyuki Kawazoe 
 

41. First-principles thermodynamic modeling for the Ni-Al-X ternary systems (X=Ti, Nb) 
The 2nd International Workshop of NIMS-TU Delft MOU (Jointly with International 
Center for Young Scientists (ICYS)) 
Tsukuba, Ibaraki, Japan (2024.10.24-25) (Oral) 
Arkapol Saengjdeejing, Ryoji Sahara and Yoshiaki Toda 
 

42. Small polaron formations in chemical doping of MoS2 revealed from first principles 
The 25th Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations 
(ASIAN-25) 
University of Ulsan, Ulsan, South Korea (2024.10.28-30) No.54 (Poster) 
Soungmin Bae 
 

43. A multiscale simulation without empirical parameter for designing structural materials 
15th Annual Symposium of Indian Scientists Association in Japan (ISAJ) 
Embassy of India, Tokyo, Japan (2024.10.29) No.PL-4 (Invited) 
Ryoji Sahara 
 

44. Time-dependent GW molecular dynamics for an accurate mechanistic description of the 
dynamics of chemical reactions 

15th Annual Symposium of Indian Scientists Association in Japan (ISAJ) 
Embassy of India, Tokyo, Japan (2024.10.29) (Poster) 
Aaditya Manajath, Ryoji Sahara, Kaoru Ohno and Yoshiyuki Kawazoe 
 

45. MD Simulations of Spontaneous Crystallization and Scattering Images of Semicrystalline 
Polymers 

Cutting-Edge in Soft Matter Science 2024 (CeSMS2024) 
Kitakyushu International Conference Center, Kitakyushu, Japan (2024.10.30-31) 
(Invited) 
Katsumi Hagita 



46. Molecular Insight into the Adsorption and Conversion at the Liquid/Solid-Oxide 
Interface 

5th International Conference on Emerging Advanced Nanomaterials (ICEAN 2024) 
Newcastle, Australia (2024.11.4-8) No.3E-IL-2 (Invited) 
Akira Nakayama 
 

47. Approach to catalytic chemistry by Artificial Intelligence and Ab-Initio calculation 
Symposium on Materials Theory, driven by Aphrodite, ab initio Computations, and 
Artificial Intelligence (AI3-2024) 
Paphos, Cyprus (2024.11.5-9) (Keynote) 
Ray Miyazaki 
 

48. Thermodynamic stability and trapping activity in Ge-based perovskites 
The 35th International Photovoltaic Science and Engineering Conference (PVSEC-
35) 
Numazu, Japan (2024.11.10-15) No.Th1-P51-58 (Oral) 
Qing Wang and Satoshi Iikubo 
 

49. Approaches in Material Sciences: Accelerating Discovery and Innovation. GenAI and the 
Future of Research 

Trilateral AI Conference 2024–Generative AI: Pathways to Democratization, 
Transparency and Sustainability–  
Tokyo, Japan (2024.11.12-13) (Invited) 
J.-C. Crivello 
 

50. Identifying Materials Genes Describing Catalytic CO2 Hydrogenation: an AI Approach 
with Theoretical and Experimental Data 

FHI-ICAT joint symposium 
Berlin, Germany (2024.11.18-19) (Poster) 
Ray Miyazaki, Kendra Belthle, Harun Tüysüz, Lucas Foppa and Matthias Scheffler 
 
  



51. Universal polaron formations in chemically-doped MoS2 revealed from first principles 
The 8th Symposium for the Core Research Clusters for Materials Science and 
Spintronics and the 7th Symposium on International Joint Graduate Programs in 
Materials Science and Spintronics (CRCGP-MSSP2024) 
Tohoku University, Sendai, Japan (2024.11.18-21) No.PM-45 (Poster) 
Soungmin Bae, Ibuki Miyamoto, Shin Kiyohara and Yu Kumagai 
 

52. First-Principles Study on Hydrogen Behaviors in Si Grain Boundaries 
The 8th Symposium for the Core Research Clusters for Materials Science and 
Spintronics and the 7th Symposium on International Joint Graduate Programs in 
Materials Science and Spintronics (CRCGP-MSSP2024) 
Tohoku University, Sendai, Japan (2024.11.18-21) No.PM-48 (Poster) 
Ibuki Miyamoto, Shin Kiyohara, Soungmin Bae and Yu Kumagai 
 

53. The effect of impurities on the atomic structure of MgO grain boundaries in tunneling 
magnetoresistive devices 

The 8th Symposium for the Core Research Clusters for Materials Science and 
Spintronics and the 7th Symposium on International Joint Graduate Programs in 
Materials Science and Spintronics (CRCGP-MSSP2024) 
Tohoku University, Sendai, Japan (2024.11.18-21) No.PM-53 (Poster) 
Qian Chen, Mitsuhiro Saito, Kazuaki Kawahara, Kazutoshi Inoue,  
Atsutomo Nakamura and Yuichi Ikuhara 
 

54. Looking Back on 20 Years of Organic Semiconductor Research (有機半導体研究 20 年

を振り返って) 
九州大学講演会 
Kyushu University, Fukuoka, Japan (2024.11.21) (Invited) 
Kazuo Takimiya 
 

55. First-Principles Study on Hydrogen Behaviors in Si Grain Boundaries 
ENGE2024 
Jeju Shinhwa World, Jeju, Korea (2024.11.24-27) No.12-0451 (Oral) 
Ibuki Miyamoto, Shin Kiyohara, Soungmin Bae and Yu Kumagai 
 
  



56. Universal Small Polaron Formation in Chemical Doping of MoS2 from First Principles 
ENGE2024 
Jeju Shinhwa World, Jeju, Korea (2024.11.24-27) No.12-1132 (Oral) 
Soungmin Bae, Ibuki Miyamoto, Shin Kiyohara and Yu Kumagai 
 

57. Non-adiabatic Excited-state Time-dependent GW Molecular Dynamics (TDGW) 
Simulation for Photolysis of Methane 

UM Global Academic Symposium 2024 
University of Macau, Macao SAR, China (2024.12.1-3) (Invited) 
Ryoji Sahara, Aaditya Manjanath, Kaoru Ohno and Yoshiyuki Kawazoe 
 

58. Theoretical Study of Functionalized Carbon-Based Nanomaterials Including Defects and 
Dopants 

2024 MRS Fall Meeting & Exhibit 
Boston, Massachusetts, USA (2024.12.1-6) No.NM01.11.33 (Poster) 
Rodion Belosludov and Victor Nemykin 
 

59. Exploring New Materials through Material Informatics 
Data driven materials R&D activities A bilateral dialogue: France-Japan 
Embassy of France in Japan, Tokyo, Japan (2024.12.5) (Invited) 
J.-C. Crivello 
 

60. Design and Synthesis of Molecular Semiconductor Crystals for High Mobility 
CEMSupra Workshop 2024 
Tsumagoi Mura, Gumma, Japan (2024.12.14-17) No.CEMS Lecture9 (Invited) 
Kazuo Takimiya and Kirill Bulgarevich 
 

＜＜2025 年年＞＞ 
1. Machine Learning And High-Throughput Simulation Methods To Design Organic 

Structure-Directing Agents For Zeolites 
6th Euro-Asia Zeolite Conference (EAZC-2025) 
Alicante, Spain (2025.1.19-22) No.P070 (Poster) 
Koki Muraoka, Kota Oishi, Shusuke Ito and Akira Nakayama 
 



2. Analysis of Wear Behavior of Cross-linked Polymer Brush via Coarse-grained Molecular 
Dynamics Simulations 

49th International Conference and Expo on Advanced Ceramics and Composites 
(ICACC2025) 
Daytona Beach, Florida, USA (2025.1.26-31) No.ICACC-S10-019-2025 (Oral) 
Yukihi Hara, Chihiro Suzuki, Yixin Su, Shogo Fukushima, Yusuke Ootani,  
Nobuki Ozawa and Momoji Kubo 
 

3. Microscopic Understanding of Interface at Liquid/Solid-Oxide and Molecular Adsorption 
on the Surface by Neural Network Potentials 

Pure and Applied Chemistry International Conference 2025 (PACCON 2025) 
Khao Yai, Thailand (2025.2.13-15) No.PT-I-09 (Invited) 
Akira Nakayama 
 

4. Coarse-grained MD Simulations for Adhesive Polymer Networks Interlocking with 
Patterned-Surface 

APS Global Physics Summit 2025 
Anaheim, CA, USA and virtual (2025.3.16-21) (Oral) 
Katsumi Hagita, Takahiro Murashima, Tomohiro Miyata and Hiroshi Jinnai 
 

5. Ab initio calculations of longitudinal electrical conductivity using a Wannier-based 
coherent potential approximation 

DPG Spring Meeting of the Condensed Matter Section (SKM) 2025 
University of Regensburg, Germany (2025.3.16-21) (Poster) 
Shota Namerikawa and Takashi Koretsune 
 

6. Angle-resolved calculation of magnetocrystalline anisotropy using symmetry-adapted 
Wannier functions 

DPG Spring Meeting of the Condensed Matter Section (SKM) 2025 
University of Regensburg, Germany (2025.3.16-21) (Poster) 
Hiroto Saito and Takashi Koretsune 
 

7. Alloy Design for Cr-Alloy Coated Zr-Alloy Cladding of Nuclear Fuel 
TMS 2025 Annual Meeting & Exhibition 
Las Vegas, Nevada, USA (2025.3.23-27) (Invited) 
Ying Chen, Theresa Davey, Bo Li and Hiroaki Abe 



8. Uncertainty-Guided Determination of a Thermodynamic Database for Compositionally 
Complex UHTC Transition Metal Carbides 

TMS 2025 Annual Meeting & Exhibition 
Las Vegas, Nevada, USA (2025.3.23-27) (Invited) 
Theresa Davey, William Rosenberg, Ying Chen and Scott McCormack 
 

9. Design and Synthesis of Molecular Semiconductor Crystals for High Carrier Mobility 
International Conference on Condensed Conjugation 
Kyoto, Japan (2025.3.24-25) (Oral) 
Kazuo Takimiya 
 

 



ⅣⅣ. 予予稿稿集集 

＜＜Proceeding  2024 年年＞＞ 
1. 日本の計算物質工学・科学人材の育成動向の調査研究－近年の材料工学・科学

分野におけるデータ科学関連の博士人材育成の動向－ 
工学教育研究講演会講演論文集 
第 72 回年次大会 (2024 年度) (2024) pp.82-83 
寺田弥生 
https://doi.org/10.20549/jseeja.2024.0_82 

 
＜＜2023 年年＞＞ 
1. Rb3H(/X/O4)2 (/X/ = S, Se)のダイマー内プロトン移動と非調和フォノン 

日本物理学会第 78 回年次大会(2023 年) 
東北大学 (青葉山キャンパス、川内キャンパス) (2023.9.16-19)  
No.18pB104-2 (Oral) 
平田佳佑、池本夕佳、松尾康光、高橋まさえ、松井広志 
 

＜＜2024 年年＞＞ 
1. 高分子固体中における発光性ジピリン亜鉛(II)分子ワイヤー内励起子移動 

日本化学会第 104 春季年会(2024) 
日本大学理工学部船橋キャンパス (2024.3.18-21) No.F1233-3am-09 (Oral) 
谷口晴、豊田良順、高石慎也、坂本良太 
 

2. ナノ結晶アモルファス合金に及ぼす磁歪の影響評価 
第 71 回応用物理学会春季学術講演会 
東京都市大学世田谷キャンパス/オンライン (2024.3.22-25)  
No.25a-P01-15 (Poster) 
野崎岳人、山崎貴大、Lira Foggiatto Alexandre、三俣千春、小嗣真人 

 
3. 高磁歪材料創製のための磁歪予測と因果解析 

第 71 回応用物理学会春季学術講演会 
東京都市大学世田谷キャンパス/オンライン (2024.3.22-25)  
No.25a-P01-16 (Poster) 
早川聡、山崎貴大、中村航平、三俣千春、Foggiatto Alexandre、 
Varadwaj Arpita、福健太郎、小嗣真人 

 



4. 第一原理フェーズフィールド法による微細組織予測 
日本鉄鋼協会九州支部/日本金属学会九州支部共催 2024 年度春季講演会 
オンライン (2024.4.19) No.2 (Invited) 
佐原亮二、T. N. Pham、S. Bhattacharyya、桑原理一、大野かおる 
 

5. Development of n-type molecular dopants based on dipyranylidene derivatives 
Mini-Symposium on π-Conjugated Materials 
the Chinese University of Hong Kong (2024.5.16) (Invited) 
Kazuo Takimiya 
 

6. 非調和フォノン特性の自動計算とデータベース構築 
第 8 回フォノンエンジニアリング研究会 
沖縄県宮古島 (2024.5.17-18) No.Fri-14 (Oral) 
大西正人、塩見淳一郎 
 

7. 有機半導体材料を指向した 3,5-bis(methylthio)phenyl 基を有する複素芳香族化合物

の合成と結晶構造 
第 35 回万有仙台シンポジウム 地区交流ミニシンポジウム 
仙台 (2024.5.17) (Oral) 
新開陽介、Kirill Bulgarevich、川畑公輔、瀧宮和男 
 

8. 3-ジシアノメチレンチエノチオフェン構造で終端した電子アクセプターの合成と

有機薄膜太陽電池への応用 
第 35 回万有仙台シンポジウム 生物応答と分子機能に挑戦する有機合成：四

半世紀を経て 
東北大学百周年記念会館川内萩ホール (2024.5.18) No.P-17 (Poster) 
柴橋健亮、中村真人、川畑公輔、瀧宮和男 
 

9. 狭帯域な青紫・深青色遅延蛍光を示す N,S-架橋型プラナートリフェニルボランの

合成 
第 35 回万有仙台シンポジウム 生物応答と分子機能に挑戦する有機合成：四

半世紀を経て 
東北大学百周年記念会館川内萩ホール (2024.5.18) No.P-20 (Poster) 
秋葉真惟子、小川敦也、北本雄一、藤本裕、越水正典、大井秀一、 
服部徹太郎 
 



10. 酸化セリウム／水界面におけるプロトンリレーダイナミクスのセミマルコフ過

程モデルによる速度論解析 
第 26 回理論化学討論会 
筑波大学大学会館 (2024.5.21-23) No.1L10 (Oral) 
池田龍志 

 
11. AI による理論データと実験データの統合: CO2水素化触媒反応を記述する

Materials Genes の同定 
第 26 回理論化学討論会 
筑波大学大学会館 (2024.5.21-23) No.1L11 (Oral) 
宮崎玲 
 

12. ニューラルネットワーク分子動力学法による摩擦誘起の化学反応プロセスの解

析: 窒化ケイ素水潤滑システムにおける耐荷重性向上添加剤の化学反応 
第 26 回理論化学討論会 
筑波大学大学会館 (2024.5.21-23) No.2L02 (Oral) 
大谷優介、工藤龍太郎、福島省吾、尾澤伸樹、久保百司 
 

13. MoOx担持金属触媒を用いた選択的水素化分解反応機構の理論的解明 
第 26 回理論化学討論会 
筑波大学大学会館 (2024.5.21-23) No.P207 (Poster) 
竹井健真 
 

14. 酸素発生反応における金属酸化物触媒の活性の比較 
第 26 回理論化学討論会 
筑波大学大学会館 (2024.5.21-23) No.P216 (Poster) 
Yingkai Wu, Yuta Tsuji, Toshiyuki Matsunaga and Yoshiharu Uchimoto 

 
15. ハイスループットフラックス法自動実験による層状酸化物の結晶育成探索 

日本材料科学会 2024 年度学術講演大会 
早稲田大学早稲田キャンパス (2024.5.22-23) No.01 (Oral) 
清水祐作、山田哲也、柳澤和道、Mongkol Tipplook、林文隆、手嶋勝弥 
 
  



16. 現状の問題点を解決する予測可能な真の第一原理計算法の開発と応用 
ナノ学会第 22 回大会 
東北大学青葉山新キャンパス (2024.5.22-24) No.O-39 (Oral) 
Manjanath Aaditya、佐原亮二、水関博志、大野かおる、南里豪志、 
川添良幸 
 

17. Thermodynamic Database Modeling from First-principles Calculations 
ナノ学会第 22 回大会 
東北大学青葉山新キャンパス (2024.5.22-24) No.P-86 (Poster) 
Arkapol Saengjdeejing, Ryoji Sahara, Yoshiaki Toda, Yoshiyuki Kawazoe and  
Kazuyuki Higashino 
 

18. Non-adiabatic excited-state time-dependent GW molecular dynamics for an accurate 
description of chemical reactions 

ナノ学会第 22 回大会 
東北大学青葉山新キャンパス (2024.5.22-24) No.P-87 (Poster) 
Aaditya Manjanath, Ryoji Sahara, Kaoru Ohno and Yoshiyuki Kawazoe 
 

19. Molecular dynamics simulation for temperature dependency in stress-assisted diffusion 
wear behavior at the interface between Ti with Hap 

日本材料学会第 73 期学術講演会 
出島メッセ長崎 (2024.5.24-26) No.718 (Oral) 
Pham Dinh Dat、大塚雄市、宮下幸雄 
 

20. Al-Cu 合金の固溶・析出強化の素過程に関する原子シミュレーション 
日本材料学会第 9 回マルチスケール材料力学シンポジウム 
出島メッセ長崎 (2024.5.24) No.P10 (Poster) 
金井健太、君塚肇 
 

21. 高移動度有機半導体への分子科学的アプローチ 
第 73 回高分子学会年次大会 
仙台国際センター (2024.6.5-7) No.3A18IL (Invited) 
瀧宮和男 
 
  



22. 河川蛇行曲線モデルを用いた架橋ポリマーネットワークの接着剥離挙動シミュ

レーション 
第 73 回高分子学会年次大会 
仙台国際センター (2024.6.5-7) No.3Pb036 (Poster) 
萩田克美、村島隆浩、宮田知衆、陣内浩司 
 

23. 多元素材料の熱力学的安定配置探索のための Wang-Landau アルゴリズムの実装

とナノ合金への応用 
日本コンピュータ化学会 2024 年春季年会 
東京工業大学大岡山キャンパス (2024.6.6-7) No.2A01 (Oral, 吉田賞(論文賞)) 
難波優輔、古山通久 
 

24. Investigation of Formation Process of Organic-inorganic Hybrid Materials from Vacuum-
Deposited Bilayer Thin Films of CH3(CH2)11NH3I and SnI2 by Post-Annealing 

Chemistry Summer School 2024 
Tohoku University (2024.7.19-20) No.P-28 (Poster) 
Ren Abe, Shingo Maruyama, Kenichi Kaminaga and Yuji Matsumoto 
 

25. DLC のトライボケミストリー：シミュレーションによるメカニズム解明と摩擦

界面設計 
2024 年度第 1 回トライボケミストリー研究会 
オンライン (2024.8.26) No.① (Oral) 
桑原卓哉 
 

26. ONLINE MEASUREMENT OF SILICON IN HOT METAL IN BLAST FURNACE 
8º ABM Week - 52º Seminário de Redução de Minérios e Matérias-Primas 
São Paulo, Brazil (2024.9.3-5) (Oral) 
QUEIROZ ÉRICA VALÉRIO DE, ZANDOMENEGHI MATEUS VIEIRA,  
VIEIRA ALAN ALVES, CIPRIANI FERNANDO DORNAS and  
ALVES CELSO LUIZ MORAES 
 
  



27. STUDY OF THE EXTENSION OF STEEL MIXING IN THE CONTINUOUS 
CASTING 

8º ABM Week - 53º Seminário de Aciaria, Fundição e Metalurgia de Não-Ferrosos 
São Paulo, Brazil (2024.9.3-5) (Oral) 
FERREIRA MATHEUS LOPES, ALVES CELSO LUIZ MORAES,  
PEREIRA LUIS GUSTAVO GOMES and  
SANTOS RAFAELA PACHECO MALVÃO DOS 
 

28. 日本の計算物質工学・科学人材の育成動向の調査研究－近年の材料工学・科学

分野におけるデータ科学関連の博士人材育成の動向－ 
第 72 回年次大会・工学教育研究講演会 
九州大学伊都キャンパス (2024.9.4-6) No.1E05 (Oral) 
寺田弥生 
 

29. 第一原理的分子動力学法による摩擦研究 
2024 年度基研研究会「摩擦学の新展開：アモントン－クーロン則を超えて」 
京都大学基礎物理学研究所パナソニックホール (2024.9.5-6) (Oral) 
桑原卓哉 
 

30. 表面修飾無機固体／高分子間の親和性および界面熱抵抗に及ぼすナノスケール

構造の影響 
化学工学会第 55 回秋季大会 
北海道大学札幌キャンパス (2024.9.11-13) No.H201 (Oral) 
斎藤高雅、久保正樹、塚田隆夫、庄司衛太、菊川豪太、Surblys Donatas、 
久保百司 
 

31. Electronic structures of non-fullerene acceptors terminated with 3-
(dicyanomethylene)benzothiophenes 

令和 6 年度化学系学協会東北大会 
秋田大学手形キャンパス (2024.9.14-15) (Poster) 
柴橋健亮、川畑公輔、瀧宮和男 
 
  



32. Synthesis and electronic structure of a D-A-D triad having naphthodipyrrolidone and 
oligothiophenes 

令和 6 年度化学系学協会東北大会 
秋田大学手形キャンパス (2024.9.14-15) (Poster) 
栗田駿之介、川畑公輔、瀧宮和男 
 

33. Fine-structure constant representing the coupling strength of electron-phonon interaction 
in a crystal 

日本物理学会第 79 回年次大会(2024 年) 
北海道大学(札幌キャンパス) (2024.9.16-19) No.16aE317-10 (Oral) 
高橋まさえ 
 

34. 環状鎖を充填したブロックコポリマーのラメラ相分離構造のトポロジー効果の

粗視化 MD 検討 
日本物理学会第 79 回年次大会(2024 年) 
北海道大学(札幌キャンパス) (2024.9.16-19) No.17aE302-11 (Oral) 
萩田克美、村島隆浩 
 

35. ジピラニリデン誘導体を基盤とする n 型分子ドーパントの開発 
第 85 回応用物理学会秋季学術講演会 
朱鷺メッセ新潟コンベンションセンター (2024.9.16-20)  
No.17a-A24-5 (Invited) 
瀧宮和男、松尾崇也 
 

36. Exploration of New Superhard Carbon Allotropes by a Bond-Order-Based Machine-
Learning Interatomic Potential 

第 85 回応用物理学会秋季学術講演会 
朱鷺メッセ新潟コンベンションセンター (2024.9.16-20)  
No.16p-A31-11 (Oral) 
Ikuma Kohata, Kaoru Hisama, Keigo Otsuka and Shigeo Maruyama 
 
  



37. Identification of calcium oxalate hydrates by terahertz spectroscopy 
第 85 回応用物理学会秋季学術講演会 
朱鷺メッセ新潟コンベンションセンター (2024.9.16-20)  
No.18p-B2-7 (Oral) 
Wangxuan Zhao, Haruto Kobashi, Verdad C. Agulto, Kosaku Kato,  
Mihoko Maruyama, Masae Takahashi, Yutaro Tanaka, Yusuke Mori,  
Masashi Yoshimura and Makoto Nakajima 
 

38. アセンのメチルチオ化と結晶構造制御：herringbone から π-stack 系へ 
第 85 回応用物理学会秋季学術講演会 
朱鷺メッセ新潟コンベンションセンター (2024.9.16-20)  
No.18a-B6-5 (Oral) 
Bulgarevich Dmitrievich Kirill、Shin Jisoo、金澤輝石、瀧宮和男 
 

39. Ru-Mo-W 単結晶線材の Dewetting マイクロ引き下げ法における偏析挙動および

電気抵抗率の組成依存性 
第 85 回応用物理学会秋季学術講演会 
朱鷺メッセ新潟コンベンションセンター (2024.9.16-20)  
No.20p-D62-1 (Oral) 
米村虎太朗、村上力輝斗、糸井椎香、鎌田圭、堀合毅彦、花田貴、 
山路晃広、吉野将生、佐藤浩樹、大橋雄二、黒澤俊介、横田有為、吉川彰 
 

40. 固体酸化物・水界面でのプロトンリレー反応における非マルコフ的速度論 
化学反応経路探索のニューフロンティア 2024 
京都大学福井謙一記念研究センター (2024.9.17) (Invited) 
池田龍志 
 

41. ラマン質量法を用いたカルサイトの 17O の検出と精度 
2024 年度日本地球化学会第 71 回年会 
金沢大学角間キャンパス自然科学本館 (2024.9.18-20) No.PR0006 (Oral) 
井上裕貴、荒川雅、白井厚太朗、山本順司 
 
  



42. 等モル比ハイエントロピー合金の規則-不規則共存相のハイスループット第一原

理計算 
日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会 
大阪大学豊中キャンパス (2024.9.18-20) No.S2.2 (Oral) 
水関博志、佐原亮二、本郷研太 
 

43. TiHfNiPd の相変態におけるハイエントロピー化の影響 
日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会 
大阪大学豊中キャンパス (2024.9.18-20) No.S2.24 (Oral) 
松本遼、吉野哲生、淺田祐実、沈佑年、佐原亮二、松永紗英、御手洗容子 

 
44. Ni 基固溶体合金の転位易動度に対する溶質偏析の影響に関する原子論的解析 

日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会 
大阪大学豊中キャンパス (2024.9.18-20) No.S5.25 (Oral) 
君塚肇 
 

45. Si 粒界中の不純物水素の挙動に関する第一原理計算 
日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会 
大阪大学豊中キャンパス (2024.9.18-20) No.S8.29 (Oral) 
宮本伊武己、清原慎、裵星旻、熊谷悠 
 

46. 錯体水素化物 LaMg2NiH7の熱伝導率予測 
日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会 
大阪大学豊中キャンパス (2024.9.18-20) No.124 (Oral) 
三輪和利、佐藤豊人、近藤剛弘、折茂慎一 
 

47. LixZn1-xO:Nd の第一原理計算による物性評価 
日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会 
大阪大学豊中キャンパス (2024.9.18-20) No.P73 (Poster) 
音成航希、坂谷有彩、常井翔矢、川名惣一朗、内山智貴、鄭旭光、徐超男 
 

48. Ru-Mo-W 合金単結晶線材の特性に及ぼす不純物元素の影響 
日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会 
大阪大学豊中キャンパス (2024.9.18-20) No.P100 (Poster) 
米村虎太朗、村上力輝斗、糸井椎香、鎌田圭、堀合毅彦、花田貴、 
山路晃広、吉野将生、佐藤浩樹、大橋雄二、黒澤俊介、横田有為、吉川彰 



49. 沸騰硫酸および塩酸中における Ru-Mo-W-Fe 合金の耐食性 
日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会 
大阪大学豊中キャンパス (2024.9.18-20) No.P192 (Poster) 
Murugesan Naveenkarthik、村上力輝斗、糸井椎香、鎌田圭、堀合毅彦、 
花田貴、山路晃広、吉野将生、佐藤浩樹、大橋雄二、黒澤俊介、 
横田有為、吉川彰 
 

50. 不均一系触媒反応の理解を目指して: 電子状態計算と AI からのアプローチ 
第 134 回触媒討論会 
名古屋大学東山キャンパス (2024.9.18-20) No.3D07 (Invited) 
宮崎玲 
 

51. NO 吸着による PdRu ナノ合金の表面状態変化に関する理論的研究 
第 134 回触媒討論会 
名古屋大学東山キャンパス (2024.9.18-20) No.3D10 (Oral) 
難波優輔、羽田政明、古山通久 
 

52. サイズ選別した酸化鉄クラスター正イオンとメタンとの反応：火星大気での急

速なメタン消失のモデル研究 
第 18 回分子科学討論会 
京都大学吉田キャンパス (2024.9.18-21) No.1C13 (Oral) 
荒川雅、河野聖、関根康人、寺嵜亨 
 

53. ニューラルネットワークポテンシャルを用いた固体表面吸着状態の理論的解析 
第 18 回分子科学討論会 
京都大学吉田キャンパス (2024.9.18-21) No.1P100 (Poster) 
菅野智也、池田龍志、中山哲 
 

54. 反応分子動力学法を用いた酸化亜鉛／水界面の長時間ダイナミクス解析 
第 18 回分子科学討論会 
京都大学吉田キャンパス (2024.9.18-21) No.2P076 (Poster) 
掛川桃李、池田龍志、中山哲 
 
  



55. グランドカノニカルモンテカルロ法における効率的な挿入削除バイアス法の開

発 
第 18 回分子科学討論会 
京都大学吉田キャンパス (2024.9.18-21) No.3P094 (Poster) 
池田龍志、中山哲 
 

56. 第一原理計算による Au/Fe2O3触媒上でのエーテルのシリル化反応の機構解析 
第 18 回分子科学討論会 
京都大学吉田キャンパス (2024.9.18-21) No.3P101 (Poster) 
常定祐之介、池田龍志、村岡恒輝、土井雅史、三浦大樹、宍戸哲也、 
中山哲 
 

57. ボンド切断するファントム鎖モデル計算による応力歪関係に対するネットワー

ク構造の影響 
第 73 回高分子討論会 
新潟大学五十嵐キャンパス (2024.9.25-27) No.2I12 (Oral) 
萩田克美、村島隆浩、印出井努 
 

58. Electronic structures of non-fullerene acceptors terminated with 3-
(dicyanomethylene)benzothiophenes 

2024 年第 19 回有機デバイス・物性院生研究会 
京都大学宇治キャンパス (2024.10.1-3) (Oral) 
柴橋健亮、川畑公輔、瀧宮和男 
 

59. 高移動度有機半導体への分子科学的アプローチ 
物性研短期研究会「新物質開発・システム創成研究の最前線：分子・クラス

ターがもたらす物性と機能」 
物性研究所 (2024.10.2-4) (Invited) 
瀧宮和男 
 

60. キノイド型ナフトジピロリドンとオリゴチオフェンからなる D-A-D オリゴマー

の合成と電子構造 
物性研短期研究会「新物質開発・システム創成研究の最前線：分子・クラス

ターがもたらす物性と機能」 
物性研究所 (2024.10.2-4) No.5 (Poster) 
栗田駿之介 



61. 電子受容性ヘテロ環縮合キノイドを基盤とした有機半導体分子の設計 
物性研短期研究会「新物質開発・システム創成研究の最前線：分子・クラス

ターがもたらす物性と機能」 
物性研究所 (2024.10.2-4) No.6 (Poster) 
川畑公輔 
 

62. Simulation of polymer melt spinning process ― Multiscale approach using Kremer Grest 
CG model― 

第 72 回レオロジー討論会 
山形テルサ (2024.10.17-18) No.2A15 (Oral) 
Yan Xu and Takashi Taniguchi 
 

63. Dynamics of Entangled Star Polymers: Comparison between Slip-Spring and Molecular 
Dynamics Simulations 

第 72 回レオロジー討論会 
山形テルサ (2024.10.17-18) No.2A16 (Oral) 
Takeshi Sato, Takahiro Murashima and Ronald G. Larson 
 

64. Exploring ω-Terminals in cis-1,4-Polyisoprene: Molecular Dynamics Insights into Polar 
Aggregate Formation in Natural Rubber 

第 72 回レオロジー討論会 
山形テルサ (2024.10.17-18) No.2E09 (Oral) 
Mayank Dixit and Takashi Taniguchi 
 

65. Energetics of the Precipitation of α-Cu4Ti in Cu-Ti Alloys with Various Additives Based 
on Density Functional Theory 

日本銅学会：第 64 回講演大会 
ライトキューブ宇都宮 (2024.10.18-20) No.8 (Oral) 
Eun-Ae Choi and Seung Zeon Han 
 

66. 多元素材料の状態密度予測とナノ合金への応用 
日本コンピュータ化学会 2024 年秋季年会 
FK ホールディングス生涯学習センター・きらん、室蘭市(2024.10.19-21)  
No.2O04 (Oral) 
難波優輔、古山通久 
 



67. 蛍石型結晶の二次元物質が示す負のポアソン比 
日本コンピュータ化学会 2024 年秋季年会 
FK ホールディングス生涯学習センター・きらん、室蘭市 (2024.10.19-21)  
No.2O09 (Oral) 
小野頌太、Ravinder Pawar 
 

68. Theoretical Study of high entropy spinel oxides for oxygen evolution reaction 
日本コンピュータ化学会 2024 年秋季年会 
FK ホールディングス生涯学習センター・きらん、室蘭市 (2024.10.19-21)  
No.P204 (Poster) 
呉英凱、辻雄太、Song Dongyuan、Yip Senpo 
 

69. 粗視化分子動力学シミュレーションによる架橋ポリマーブラシの摩耗挙動の解

析 
トライボロジー会議 2024 秋 名護 
万国津梁館、沖縄 (2024.10.30-1) No.D45 (Oral) 
原幸日、蘇怡心、福島省吾、大谷優介、尾澤伸樹、久保百司 
 

70. シミュレーションが拓く摩擦界面の科学 
トライボロジー会議 2024 秋 名護 
万国津梁館、沖縄 (2024.10.30-1) No.E15 (Oral) 
桑原卓哉 
 

71. 理論計算と AI による触媒反応の理解と設計に向けたアプローチ 
近畿化学協会コンピュータ化学部会（第 120 回例会）公開講演会 
「グリーントランスフォーメーションを先導する計算・情報化学」 
大阪府摂津市/オンライン (2024.10.30-0) No.(2) (Invited) 
宮崎玲 
 

72. チタンの熱酸化を利用した抗菌・抗ウイルス化表面創製 
第 4 回日本チタン学会講演大会(2024 年度) 
東北大学金属材料研究所 (2024.11.1) No.10 (Oral) 
成島尚之、上田恭介、古泉隆佑、Sunyong Shim、佐原亮二、小笠原康悦 
 
  



73. TiHfNiPd の相変態におけるハイエントロピー化の影響 
第 4 回日本チタン学会講演大会(2024 年度) 
東北大学金属材料研究所 (2024.11.1) No.P3 (Poster) 
松本遼、吉野哲生、淺田祐実、沈佑年、佐原亮二、松永紗英、御手洗容子 
 

74. アミン修飾 Ag／硬化剤界面の構造と相互作用に関する分子動力学解析 
化学工学会宇都宮大会 2024 
宇都宮市 (2024.11.7-8) No.E105 (Oral) 
黒沢陽一朗、斎藤高雅、岡田洋平、犬束学、所千晴、庄司衛太、久保正樹 
 

75. Ru-Mo-W 合金（Ruscaloy）単結晶線材の育成における結晶方位と特性の異方性 
第 53 回結晶成長国内会議（JCCG-53） 
工学院大学新宿キャンパス (2024.11.18-20) No.20a-C08 (Oral) 
村上力輝斗、米村虎太朗、Murugesan Naveenkalthik、糸井椎香、鎌田圭、 
吉川彰 
 

76. Dewetting マイクロ引下法による Ru-Mo-W-Fe 合金結晶の育成と耐食性 
第 53 回結晶成長国内会議（JCCG-53） 
工学院大学新宿キャンパス (2024.11.18-20) No.20a-C09 (Oral) 
Murugesan Naveenkarthik、村上力輝斗、米村虎太朗、糸井椎香、鎌田圭、 
堀合毅彦、花田貴、山路晃広、吉野将生、佐藤浩樹、大橋雄二、 
黒澤俊介、横田有為、吉川彰 
 

77. Dewetting マイクロ引き下げ法での Ru-Mo-W 単結晶線材育成における組成変化 
第 53 回結晶成長国内会議（JCCG-53） 
工学院大学新宿キャンパス (2024.11.18-20) No.19a-P17 (Poster) 
米村虎太朗、村上力輝斗、Murugesan Naveenkarthik、糸井椎香、鎌田圭、 
堀合毅彦、花田貴、山路晃広、吉野将生、佐藤浩樹、大橋雄二、 
黒澤俊介、横田有為、吉川彰 
 

78. Enhancing Stability of Sodium-Ion Battery Cathodes: Insights from Y-Doping and Multi-
Phase Stacking Simulations 

第 65 回電池討論会 
国立京都国際会館 (2024.11.20-22) No.2I21 (Oral) 
Tien Quang Nguyen, Tingru Chen, Shunsuke Narumi, Nobuyuki Zettsu and  
Michihisa Koyama 



79. LixZn1-xO:Nd の第一原理計算による力学特性評価 
第 44 回電子材料研究討論会 
慶應義塾大学日吉キャンパス (2024.11.21-22) No.1P04 (Poster) 
音成航希、川名惣一朗、平田研二、藤尾侑輝、内山智貴、鄭旭光、徐超男 
 

80. 種々の汎用力場のゼオライトへの有効性に関する研究 
吸着－ゼオライト合同研究発表会（第 37 回日本吸着学会研究発表会、第 40
回ゼオライト研究発表会） 
タワーホール船堀、東京都 (2024.12.2-4) No.3A-12 (Oral) 
伊東周昌、村岡恒輝、中山哲 
 

81. 酸化セリウム触媒によるニトリル水和反応機構の自由エネルギー解析 
第 38 回分子シミュレーション討論会 
アクリエひめじ、兵庫県姫路市 (2024.12.2-4) No.173P (Poster) 
遠藤昂晶、池田龍志、村岡恒輝、喜多祐介、田村正純、中山哲 
 

82. P2 型 Na 含有層状酸化物結晶育成に関するロボット自動実験と機械学習の活用 
第 18 回日本フラックス成長研究発表会 
徳島市 (2024.12.12-14) No.1O03 (Oral) 
清水祐作、山田哲也、柳澤和道、Mongkol Tipplook、林文隆、手嶋勝弥 
 

83. 第一原理計算を用いた Si 粒界中不純物水素の挙動の理解 
第 34 回日本 MRS 年次大会 
横浜市開港記念会館 他 (2024.12.16-18) No.A2-O16-009 (Oral) 
宮本伊武己、清原慎、べ ソンミン、熊谷悠 
 

84. Universal small polaron formation in chemical doping of MoS2 from first principles 
第 34 回日本 MRS 年次大会 
横浜市開港記念会館 他 (2024.12.16-18) No.A2-O17-004 (Oral) 
べ ソンミン、宮本伊武己、清原慎、熊谷悠 
 

85. 非ファンデルワールス型 2D 物質の負のポアソン比 
第 34 回日本 MRS 年次大会 
横浜市開港記念会館 他 (2024.12.16-18) No.A2-O17-010 (Oral) 
小野頌太、Ravinder Pawar 
 



86. 多元素ナノ合金の状態密度予測 
第 34 回日本 MRS 年次大会 
横浜市開港記念会館 他 (2024.12.16-18) No.A3-O18-005 (Oral) 
難波優輔、古山通久 
 

87. ２次元 MoS₂の元素ドーピングにおける普遍的な局所ポーラロン形成の発見 
第 147 回東北大学金属材料研究所講演会 
東北大学金属材料研究所 (2024.12.20) (Oral) 
Soungmin Bae 
 

＜＜2025年年＞＞ 
1. Enhancement of Thermoelectric Performance for Clathrate Compounds Considering 

Finite Temperature Effects 
The 1st A3 Nano & Thermal Energy Engineering Workshop 
The University of Tokyo (2025.1.13-15) No.P1-8 (Poster) 
Masato Ohnishi, Terumasa Tadano, Shinji Tsuneyuki and Junichiro Shiomi 
 

2. Grain boundaries enhanced thermal transport in 2D SnSe 
The 1st A3 Nano & Thermal Energy Engineering Workshop 
The University of Tokyo (2025.1.13-15) No.P2-5 (Poster) 
Jie Sun and Junichiro Shiomi 
 

3. Suppression of thermal transport due to impurities in disordered systems 
The 1st A3 Nano & Thermal Energy Engineering Workshop 
The University of Tokyo (2025.1.13-15) No.P2-17 (Poster) 
Chirag Anlikumar, Kunihiko Shizume and Junichiro Shiomi 
 

4. ニューラルネットワークポテンシャルを用いた表面・界面の分子シミュレーシ

ョン 
計算科学研究センター・計算物質科学スーパーコンピュータ共用事業合同ワ

ークショップ 
岡崎コンファレンスセンター/ハイブリッド (2025.1.15-16) (Invited) 
中山哲 
 
  



5. Ru-Mo-W-Fe 合金の結晶育成および耐食性 
ARG 講演会/第 102 回若手講演会/第 5 回研究会(複合開催) 
『エネルギー・環境マテリアル研究の最前線～若手研究者の挑戦』 
信州大学アクア・リジェネレーション機構長野工学キャンパス AICS 
(2025.1.22-23) No.1P17 (Poster) 
Murugesan Naveenkarthik、村上力輝斗、米村虎太朗、糸井椎香、鎌田圭、 
堀合毅彦、花田貴、山路晃広、吉野将生、佐藤浩樹、大橋雄二、 
黒澤俊介、横田有為、吉川彰 
 

6. Ca 偏析による MgO 粒界の構造変化の解明 
2025 年年会公益社団法人日本セラミックス協会 
静岡大学浜松キャンパス (2025.3.5-7) No.2E29 (Oral) 
陳茜、斎藤光浩、川原一晃、井上和俊、中村篤智、幾原雄一 
 

7. 計算物質科学分野の人材育成動向に関する調査研究－大規模言語モデルを用い

た分野判別の可能性に関する検討－ 
日本金属学会 2025 年春期(第 176 回)講演大会 
東京都立大学南大沢キャンパス (2025.3.8-10) No.8 (Oral) 
寺田弥生 
 

8. 超臨界酸中における Ru-Mo-W-Fe 合金の耐食性および硫酸中の電気化学測定 
日本金属学会 2025 年春期(第 176 回)講演大会 
東京都立大学南大沢キャンパス (2025.3.8-10) No.48 (Oral) 
Murugesan Naveenkarthik、村上力輝斗、米村虎太朗、糸井椎香、鎌田圭、 
堀合毅彦、花田貴、山路晃広、吉野将生、佐藤浩樹、大橋雄二、 
黒澤俊介、横田有為、吉川彰 
 

9. LaMg2Ni-H 系材料の熱伝導率予測 
日本金属学会 2025 年春期(第 176 回)講演大会 
東京都立大学南大沢キャンパス (2025.3.8-10) No.84 (Oral) 
三輪和利、佐藤豊人、近藤剛弘、折茂慎一 
 

10. DFT Study of the precipitation behavior of α-Cu4Ti in Cu-Ti alloys with various additives 
日本金属学会 2025 年春期(第 176 回)講演大会 
東京都立大学南大沢キャンパス (2025.3.8-10) No.338 (Oral) 
Eun-Ae Choi and Seung Zeon Han 



11. 第一原理計算と機械学習予測による Cantor-derived ハイエントロピー合金の展開 
日本金属学会 2025 年春期(第 176 回)講演大会 
東京都立大学南大沢キャンパス (2025.3.8-10) No.347 (Oral) 
陳迎、Tran Nguyen-Dung、Yibo Sun、Jun Ni 
 

12. バナジウム中水素の拡散・捕捉挙動解析のための機械学習ポテンシャルの構築 
日本金属学会 2025 年春期(第 176 回)講演大会 
東京都立大学南大沢キャンパス (2025.3.8-10) No.P98 (Poster) 
大芝颯太、三津原晟弘、君塚肇 
 

13. 設計的合成のためのハイスループット計算によるゼオライトの原子配列解析 
化学工学会第 90 年会 
東京理科大学葛飾キャンパス (2025.3.12-14) No.L214 (Invited) 
村岡恒輝 
 

14. ゼオライトインターグロースの網羅的探索とその合成 
化学工学会第 90 年会 
東京理科大学葛飾キャンパス (2025.3.12-14) No.L218 (Oral) 
大石宏太、村岡恒輝、伊與木健太、脇原徹、大久保達也、中山哲 
 

15. ジフェニル DNTT 異性体における電荷輸送特性の違いと動的無秩序の影響 
第 72 回応用物理学会春季学術講演会 
東京理科大学野田キャンパス＆オンライン (2025.3.14-17)  
No.17p-K404-7 (Oral) 
Bulgarevich Dmitrievich Kirill、瀧宮和男 
 

16. DFT-MD シミュレーションを用いた MoOx担持金属触媒の選択的水素化分解反応

に関する理論的研究 
第 135 回触媒討論会 
大阪大学豊中キャンパス (2025.3.18-19) No.1P42 (Poster) 
竹井健真、池田龍志、村岡恒輝、中川善直、冨重圭一、中山哲 
 
  



17. ゲルネットワークの異常バタフライパターンを調べるための大規模粗視化 MD
計算 

日本物理学会 2025 年春季大会 
オンライン (2025.3.18-21) No.19pM1-13 (Oral) 
萩田克美、村島隆浩 
 

18. 計算物質科学分野の博士人材の育成動向の推定法の構築―研究分野の判別への

大規模言語モデルの活用― 
日本物理学会 2025 年春季大会 
オンライン (2025.3.18-21) No.21aN1-13 (Oral) 
寺田弥生 
 

19. 固体潤滑・境界潤滑の分子シミュレーション 
2024 年度第 1 回固体潤滑研究会 
東工大蔵前会館、東京科学大学大岡山キャンパス (2025.3.21)  
No.講演１ (Oral) 
桑原卓哉 
 

20. Synthesis and Properties of Semiconducting Polymers Incorporating Quinoidal 
Benzodichalcogenophenediones 

日本化学会第 105 春季年会(2025) 
関西大学千里山キャンパス (2025.3.26-29) No.[F]2201-4am-01 (Oral) 
Kohsuke Kawabata, Shohei Wada and Kazuo Takimiya 
 

21. 3-ジシアノメチレンベンゾカルコゲノフェン構造で終端した非フラーレンアクセ

プターの電子構造と太陽電池特性 
日本化学会第 105 春季年会(2025) 
関西大学千里山キャンパス (2025.3.26-29) No.[F]2203-2am-04 (Oral) 
柴橋健亮、中村真人、川畑公輔、瀧宮和男 
 

22. キノイド型ナフトジピロリドン骨格を有する可溶性有機半導体オリゴマーの合

成と物性 
日本化学会第 105 春季年会(2025) 
関西大学千里山キャンパス (2025.3.26-29) No.[F]2203-2am-05 (Oral) 
栗田駿之介、川畑公輔、瀧宮和男 
 



23. グランドカノニカルモンテカルロ法におけるつり合いを満たす挿入削除バイア

ス法の開発と機械学習ポテンシャルへの適用 
日本化学会第 105 春季年会(2025) 
関西大学千里山キャンパス (2025.3.26-29) No.[C]C302-3am2-04 (Oral) 
池田龍志、菅野智也、中山哲 
 

24. グラフを用いた結晶構造識別子の厳密性と頑強性に関する研究 
日本化学会第 105 春季年会(2025) 
関西大学千里山キャンパス (2025.3.26-29) No.[C]C302-2vn-04 (Oral) 
谷本拓、村岡恒輝、宗形翼、中山哲 
 

25. 勾配ブースティング決定木による多元素ナノ合金の状態密度予測 
日本化学会第 105 春季年会(2025) 
関西大学千里山キャンパス (2025.3.26-29) No.[C]C302-3vn-06 (Oral) 
難波優輔、古山通久 
 



ⅤⅤ. 新新聞聞記記事事 

＜＜2024 年年＞＞ 
1. 化学反応はどう起こっているのか？―世界初、量子力学方程式に関する実験パラ

メータなしの数値解析に成功―（川添 PJ） 
東北大学未来科学技術共同研究センター プレスリリース (2024.6.3) 
川添良幸、佐原亮二、大野かおる 
https://www.niche.tohoku.ac.jp/?p=7798 
 

2. 耐熱材料のコーティング材密着性向上―添加元素の役割を初めて明らかに― 
東京大学大学院新領域創成科学研究科 プレスリリース (2024.8.30) 
根上将大、森橋遼、吉野哲生、佐原亮二、御手洗容子 
https://www.k.u-tokyo.ac.jp/information/category/press/11117.html 
 
  



ⅥⅥ. 学学位位取取得得 

＜＜博博士士＞＞ 
1. ホランダイト型二酸化マンガンにおけるアルカリ金属イオンとアルカリ土類金属

イオンの共挿入挙動に関する研究 
東北大学大学院 工学研究科 金属フロンティア工学専攻 
斉悦 
 

2. 光ポンププローブ法を用いた複雑な異種 
東京大学 工学系研究科 機械工学専攻 
Rulei Guo 
 

＜＜修修士士＞＞ 
1. ジベンゾジカルコゲノペンタレンを基盤とする有機半導体の分子設計 

東北大学大学院 理学研究科 化学専攻 境界領域化学講座 
井上将志 
 

2. キノイド型ナフトジフランジオン骨格を有するドナーアクセプター型高分子の開

発 
東北大学大学院 理学研究科 化学専攻 境界領域化学講座 
佐伯道太郎 
 

3. メチルチオ化縮合多環芳香族化合物のモジュラー合成：メチルチオ基導入と縮環

骨格形成への効率的アプローチ 
東北大学大学院 理学研究科 化学専攻 境界領域化学講座 
新開陽介 
 

4. 蛍光性ジピリンナノチェーンの光輸送機構の解明と機能開拓 
東北大学大学院 理学研究科 化学専攻 錯体化学研究室 
谷口晴 
 

5. リチウム金属負極における多価カチオン添加の電解液濃度依存性に関する研究 
東北大学大学院 工学研究科 金属フロンティア工学専攻 
靳栄康 
 
 



＜＜学学士士＞＞ 
1. First-Principles Investigation of Defect Structures at the Ferrite/Cementite Interface Using 

Density Functional Theory 
横浜国立大学 理工学部 数物・電子情報系学科 
加藤慧介 
 

  



ⅦⅦ. 書書籍籍 

＜＜2024 年年＞＞ 
1. 『Analysis of Silicon Steel by Ab Initio and Phase Field Calculation』 

“K. Fujisaki (ed.), Handbook of Magnetic Material for Motor Drive Systems” 
Springer-Verlag (2025.2.20) Chapter19, pp.1-26 
Kaoru Ohno and Ryoji Sahara 
https://doi.org/10.1007/978-981-19-9644-3_19-1#DOI 
 
 

ⅧⅧ. 表表彰彰 

1. 『多元素材料の熱力学的安定配置探索のための Wang-Landau アルゴリズムの実装 
 と多元合金ナノ粒子への応用』 

日本コンピュータ化学会 
2023 年度 吉田賞（論文賞） (2024.6.7) 
難波優輔、古山通久 
 

2. 『マルチスケール計算化学に基づくエネルギー･物質変換界面に関する研究』 
公益社団法人 化学工学会 
2024 年度(令和 6 年度)化学工学会賞 
研究賞【玉置明善記念賞】 (2024) 
古山通久 

 
3. 『Ru-Mo-W 合金単結晶線材の特性に及ぼす不純物元素の影響』 

日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会 
第 43 回優秀ポスター賞 (2024.9.19) 
米村虎太朗、村上力輝斗、糸井椎香、鎌田圭、堀合毅彦、花田貴、山路晃広、 
吉野将生、佐藤浩樹、大橋雄二、黒澤俊介、横田有為、吉川彰 
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