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Mohammad Khazaei, Mohammad Saeed Bahramy, Fabio Pichierri, 
Keivan Esfarjani and Yoshiyuki Kawazoe
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ナノ学会第8回大会

岡崎 (2010.5.13-15) p.302, No.P2-30 (Poster)
Ahmad Ranjbar, Mohammad Saeed Bahramy, Mohammad Khazaei, 
Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe

16. 陽イオン空孔を持つLa3Ta0.5Ga5.5O14材料の第一原理計算                          720
ナノ学会第8回大会

岡崎 (2010.5.13-15) p.305, No.P2-33 (Poster)
鄭　粲燁, 八百川律子, 水関博志, 川添良幸

17. Theoretical Study of Gas and Drug Separation through Metal-Organic Framework 
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ナノ学会第8回大会

岡崎 (2010.5.13-15) p.329, No.P2-57 (Poster)
R. V. Belosludov, H. Mizuseki and Y. Kawazoe



18. 非電導粒子の直径変化によるパーコレーション閾値の制御(2)                    722
ナノ学会第8回大会

岡崎 (2010.5.13-15) p.331, No.P2-59 (Poster)
志田和人, 佐原亮二, MN Tripathi, 水関博志, 川添良幸

19. A Study on the Formation and Hardness of Perovskite-Type Solid Solution 
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ナノ学会第8回大会

岡崎 (2010.5.13-15) p.334, No.P2-62 (Poster)
Toetsu Shishido, Kunio Kudou, Shigeru Okada, Masahiko Tanaka, 
Takao Mori, Yutaka Sawada, Akiko Nomura, Kunio Yubuta, Ryoji Sahara, 
Vijay Kumar, Takamasa Sugawara, Koichi Hayashi, Katsuya Teshima, 
Tadaaki Amao, Shigemi Kohiki, Akira Yoshikawa, Shuji Oishi and 
Yoshiyuki Kawazoe

20. 粉粒体の偏析の相図に関するシミュレーション研究                             724
粉体工学会 2010年度 春期研究発表会 
京都 (2010.5.25-26) pp.89-90
高平孝典, 菅　翔太, 仙田康浩, 嶋村修二

21. Hydrogen Storage in Organic Porous Cages: A Multi-Scale Theoretical Investigation       726
第119回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年春季)
東北大学金属材料研究所 (2010.5.27-28) p.3 (poster)
N. S. Venkataramanan, R. Sahara, H. Mizuseki and Y. Kawazoe

22. BaTiO3, PbTiO3, SrTiO3の高精度な全エネルギー表面の第一原理計算と
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第119回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年春季)
東北大学金属材料研究所 (2010.5.27-28) p.4 (poster)
西松　毅, 川添良幸, Umesh V. Waghmare



23. First Principles Calculations on Grain Boundary Impurities in Multicrystalline Silicon      728
第119回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年春季)
東北大学金属材料研究所 (2010.5.27-28) p.2 (poster)
Ambigapathy Suvitha, N. S. Venkataramanan, Ryoji Sahara, Hiroshi Mizuseki 
and Yoshiyuki Kawazoe

24. A Computational Method to Study Proton Transfer in Perfluorosulfonic 
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　　 第119回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年春季)
東北大学金属材料研究所 (2010.5.27-28) p.13 (poster)
Samad Ahadian, Ahmad Ranjbar, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe

25. Electronic and Magnetic Properties of Doped Graphene Nanoribbons                    730

　　 　 第119回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年春季)
東北大学金属材料研究所 (2010.5.27-28) p.33 (poster)
Narjes Gorjizadeh and Yoshiyuki Kawazoe

26. 陽イオン空孔を持つLa3Ta0.5Ga5.5O14材料の第一原理計算                          731
第119回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年春季)
東北大学金属材料研究所 (2010.5.27-28) p.34 (poster)
鄭　粲燁, 八百川律子, 水関博志, 川添良幸

27. スーパーコンピューティングシステムのジョブ再現実行可能環境の開発          732
第119回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年春季)
東北大学金属材料研究所 (2010.5.27-28) p.35 (poster)
五十嵐伸昭, 一関京子, 野手竜之介, 松本秀一, 川添良幸

28. Structural Information on C3H8 Gas Hydrate from Quasi-Harmonic Lattice Dynamics       733
第119回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年春季)
東北大学金属材料研究所 (2010.5.27-28) p.48 (poster)
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Yoshiyuki Kawazoe and Vladimir R. Belosludov



29. 第一原理計算およびTersoffポテンシャルを用いたシリコン結晶粒界評価          734
日本機械学会 第23回計算力学講演会 CMD2010

－JSME23rd Computational Mechanics Division Conference－
北見工業大学 (2010.9.23-25) pp.647-648, No.OS18-1803
水関博志, Suvitha Ambigapathy, Venkataramanan Natarajan Sathiyamoorthy, 
佐原亮二, 川添良幸

30. Understanding of Influence on Au-Electrode Surface Modification by Thiol SAMs 
 in Organic Thin-Film Transistors   　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　    736

日本物理学会 2010 秋季大会

大阪府立大学 (2010.9.23-26) p.788, No.23pRL-15 (Oral)
Yan Wang, Susumu Ikeda, Yunye Liang, Hiroshi Mizuseki, 
Yoshiyuki Kawazoe, Ryotaro Kumashiro and Katsumi Tanigaki

31. 第一原理計算を用いたIII/IV族ベース半導体クラスレートの
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32. 強誘電体薄膜キャパシタのインプリント現象の分子動力学シミュレーション      738
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大阪府立大学 (2010.9.23-26) p.917, No.25pWY-1 (Oral)
西松　毅, 川添良幸, Umesh V. Waghmare

33. 強誘電体の相転移の高精度な分子動力学計算

　　－リラクサーの理解をめざして－                                            739
日本物理学会 2010 秋季大会

大阪府立大学 (2010.9.23-26) p.924, No.26aWY-5 (Oral)
西松　毅



34. ペロブスカイト型化合物RRh3B (R=希土類元素) の硬さ                           741
平成22年度 化学系学協会東北大会

岩手大学工学部 (2010.9.25-26) p.76, No.1P003 (Poster)
宍戸統悦, 工藤邦男, 岡田　繁, 森　孝雄, 田中雅彦, 津田　豊, 
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林　好一, 手嶋勝弥, 天野忠昭, 古曵重美, 吉川　彰, 大石修治, 
川添良幸
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36. 理論計算による水素ハイドレートの物理的および化学的性質の解明               742
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北海道大学 (2010.9.25-27) p.197, No.88
R. V. Belosludov, O. S. Subbotin, 水関博志, V. R. Belosludov and 川添良幸
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－第11回エクストリームフォトニクス研究－
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40. 多結晶Si薄膜のAl誘起結晶化におけるAlドープZnOの影響                        746
第120回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年秋季)
東北大学金属材料研究所 (2010.11.24-25) p.2 (poster)
鄭　美娜, 鄭　粲燁, 川添良幸, 末益　崇, 宇佐美徳隆

41. Gate-Controlled Current and Inelastic Electron Tunneling Spectrum of Benzene: 
 A Self-Consistent Study                                                        747

第120回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年秋季)
東北大学金属材料研究所 (2010.11.24-25) p.11 (poster)
Y. Y. Liang, H. Chen, H. Mizuseki and Y. Kawazoe

42. 真性点欠陥を持つLangatate結晶の第一原理計算                                  748
第120回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年秋季)
東北大学金属材料研究所 (2010.11.24-25) p.25 (poster)
鄭　粲燁, 八百川律子, 水関博志, 川添良幸

43. Chemical Engineering of Adamantane by Lithium (C10H12Li4 and C10H15Li+):  
 A Promising Candidate for High-Capacity Hydrogen Storage Materials                   749

第120回 東北大学金属材料研究所講演会 (2010年秋季)
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45. Ab-Initio Study of Transition Metal doped－Indium Tin Oxide                         751
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Madhvendra Nath Tripathi, K. Shida, R. Sahara, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
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東北大学金属材料研究所 (2010.11.24-25) p.86 (poster)
Qi Peng, Hiroshi Mizuseki, and Yoshiyuki Kawazoe

47. A First-Principles Study on Water Flow through Single-Walled Carbon Nanotubes 
 with the Aid of Artificial Neural Network and Statistical Methods                       753

Kinken-Wakate2010－7th Materials Science School for Young Scientists 
“Challenge of Radiation for Advanced Materials Science”－
Akiu-spa, Sendai, Japan (2010.12.2-3) p.24, No.A-6
Samad Ahadian, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe

48. Theoretical Calculations of Point Defects Embedded Langatate Crystal                   754
Kinken-Wakate2010－7th Materials Science School for Young Scientists 
“Challenge of Radiation for Advanced Materials Science”－
Akiu-spa, Sendai, Japan (2010.12.2-3) p.25, No.A-7
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“Challenge of Radiation for Advanced Materials Science”－
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Ahmad Ranjbar, Natarajan Sathiyamoorthy Venkataramanan, Hoonkyung Lee 
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“Challenge of Radiation for Advanced Materials Science”－
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51. First-Principle Calculations on Magnetism of Graphene Nanoribbons and Graphene 
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Kinken-Wakate2010－7th Materials Science School for Young Scientists 
“Challenge of Radiation for Advanced Materials Science”－
Akiu-spa, Sendai, Japan (2010.12.2-3) p.85, No.B-25
N. Gorjizadeh, Norio Ota and Y. Kawazoe

52. Controlling 3D Percolation by Modulating the Granular Size of Materials                758
20th Academic Symposium of MRS-Japan 2010 
Yokohama, Japan (2010.12.20-22) p.124, No.F-10-I (Invited)
K. Shida, R. Sahara, M. N. Tripathi, H. Mizuseki and Y. Kawazoe

53. Ab-Initio Study of Transition Metal Doped-Indium Tin Oxide                          759
20th Academic Symposium of MRS-Japan 2010 
Yokohama, Japan (2010.12.20-22) p.126, No.F-13 (Oral)
M. N. Tripathi, K. Shida, R. Sahara, H. Mizuseki and Y. Kawazoe

54. Development of Hydrogen Storage Materials Using All-Electron Mixed-Basis 
 program TOMBO                                                             760

20th Academic Symposium of MRS-Japan 2010 
Yokohama, Japan (2010.12.20-22) p.211, No.I-P13-G (Poster)
R. Sahara, H. Mizuseki, M. H. F. Sluiter, K. Ohno and Y. Kawazoe

55. Inelastic Current through Benzene-Dithiol and Benzene-Dithiolate: A Self-Consistent
  Study                                                                      761

20th Academic Symposium of MRS-Japan 2010 
Yokohama, Japan (2010.12.20-22) p.213, No.I-P17-G (Poster)
Y. Y. Liang, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
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cmsi－Computational	Materials	Science	Initiative－計算物質科学の課題と

展望～100万コアで拓く科学と技術の未来～
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cmsi－Computational	Materials	Science	Initiative－計算物質科学の課題と

展望～100万コアで拓く科学と技術の未来～
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水関博志,	R.	V.	Belosludov,	O.	S.	Subbotin,	V.	R.	Belosludov,	川添良幸
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展望～100万コアで拓く科学と技術の未来～

東京大学柏キャンパス	(2011.1.5-7)	No.K-01	(Poster)
佐原亮二,	水関博志,	M.	H.	F.	Sluiter,	大野かおる,	川添良幸

4.	 第一原理計算にもとづくKNbO3の相転移シミュレーション                    			765
文部科学省「最先端・高性能スーパーコンピュータの開発利用」プロ

ジェクト－次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発

－第5回公開シンポジウム

甲南大学ポートアイランドキャンパス	(2011.2.22-23)	p.17,	No.P04
牛尾二郎,	西松　毅,	川添良幸,	Umesh	Waghmare
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甲南大学ポートアイランドキャンパス	(2011.2.22-23)	p.38,	No.P25
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ジェクト－次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発
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8. First-Principle Calculations on Magnetism of Graphene Molecules                      769
グローバルCOEプログラム 
東北大学「材料インテグレーション国際教育研究拠点」

若手研究者研究報告会 
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Narjes Gorjizadeh, Norio Ota and Yoshiyuki Kawazoe

9. Structural Information on C3H8 Gas Hydrate from Quasi-Harmonic Lattice Dynamics       770
グローバルCOEプログラム 

東北大学「材料インテグレーション国際教育研究拠点」
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11. Exploration of Novel Hydrogen Storage Materials through First Principles Simulation       772
グローバルCOEプログラム 
東北大学「材料インテグレーション国際教育研究拠点」

若手研究者研究報告会 
東北大学金属材料研究所 (2011.3.1) p.54, No.P-042 (Poster)
Q. Peng, H. Mizuseki and Y. Kawazoe



VI. 新聞記事
＜2010年＞

1. ナノ学会 5月13～15日 第8回大会－トヨタが特別招待講演に登場－                773
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