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午前の部 1
Morning Oral Session Part 1

座長：田村　友幸（名古屋工業大学）
Chair：TomoyukiTAMURA（NagoyaInstituteof

Technology）
9:30-10:10 Invited E2-I8-001

精密電子構造解析に基づく熱電物性の理解と高性
能熱電材料の設計指針 / Guiding principles for 
developing high-performance thermoelectric 
materials by means of detailed analyses on 
electronic structure

竹内　恒博（豊田工業大学）

TsunehiroTAKEUCHI（ToyotaTechnological
Institute）

10:10-10:30 E2-O8-002
第一原理計算による不純物添加のマグネリ相
TinO2n-1の熱電特性への影響評価 / Impacts of 
Impurities Doped in Magnéli Phases TinO2n-1 on 
Thermoelectric Properties by ab initio Calculations

金山　大祐1）、藤井　進1）、横井　達矢1）、吉矢　真人1,2）
（1）大阪大学大学院工学研究科知能・機能創成工学専攻、
2）ファインセラミックスセンター・ナノ構造研究所）

DaisukeKANAYAMA1）,SusumuFUJII1）,
TatsuyaYOKOI1）,MasatoYOSHIYA1,2）（1）Department
ofAdaptiveMachineSystems,OsakaUniversity,
2）NanostructuresResearchLaboratory,JapanFine
CeramicsCenter）

10:30 〜 10:40  Coffee Break

午前の部 2
Morning Oral Session Part 2

座長：フィッシャークレイグ（ファインセラミックスセンター）
Chair：CraigFISHER（JapanFineCeramicsCenter）
10:40-11:20 Invited E2-I8-003

原子層材料の第一原理熱電シミュレーション / First 
principles thermoelectric simulation of 2D atomic 
layered materials

小鍋　哲（東京理科大学総合研究院）

SatoruKONABE（ResearchInstituteforScience&
Technology,TokyoUniversityofScience）

11:20-11:40 E2-O8-004
複合酸化物の熱膨張率支配因子の解明 / Analysis of 
Critical Factors in Thermal Expansion coefficient 
of complex oxides

赤田　悠輔1）、藤井　進1）、横井　達矢1）、吉矢　真人1,2）
（1）大阪大学大学院工学研究科知能・機能創成工学専攻、
2）ファインセラミックスセンター・ナノ構造研究所）
YusukeAKADA1）,SusumuFUJII1）,
TatsuyaYOKOI1）,MasatoYOSHIYA1,2）（1）Department
ofAdaptiveMachineSystems,OsakaUniversity,
2）NanostructuresResearchLaboratory,JapanFine
CeramicsCenter）

午後の部 1
Afternoon Oral Session Part 1

座長：大場　史康（東京工業大学）
Chair：FumiyasuOBA（TokyoInstituteofTechnology）
15:20-16:00 Invited E2-I8-005

材料科学分野における統計的機械学習 / Statistical 
Machine Learning for Materials Science

志賀　元紀1）、武藤　俊介2）、巽　一厳2）、津田　宏治3）
（1）岐阜大学工学部、2）名古屋大学エコトピア科学研究所、
3）東京大学大学院新領域創成科学研究科）
MotokiSHIGA1）,ShunsukeMUTO2）,
KazuyoshiTATSUMI2）,KojiTSUDA3）（1）Facultyof
Engineering,GifuUniversity,2）EcoTopiaSience
Institute,NagoyaUniversity,3）GraduateSchoolof
FrontierSciences,UniversityofTokyo）

16:00-16:20 E2-O8-006
強相関電子系における物質設計のための第一原理モ
デル導出 / First-principles-derivation of effective 
model for material design in strongly correlated 
system

榊原　寛史（鳥取大学工学部）

HirofumiSAKAKIBARA（Tottoriuniversity）



午後の部 2
Afternoon Oral Session Part 2

座長：藤平　哲也（東京大学）
Chair：TetsuyaTOHEI（TheUniversityofTokyo）
16:20-16:40 E2-O8-007

Derivation of phase field crystal model from the 
first-principles

SwastibrataBHATTACHARYYA1）,KaoruOHNO1）,
RyojiSAHARA2）（1）DepartmentofPhysics,Yokohama
NationalUniversity,2）NationalInstituteforMaterials
Science（NIMS））

16:40-17:00 E2-O8-008
結晶構造データベース向けのバンドパス決定法 / 
Automatic Band Diagram Path Determination for 
Crystal Structure Databases

日沼　洋陽1）、東後　篤史2）、林　博之1）、田中　功1,2,3）
（1）京都大学大学院工学研究科材料工学専攻、2）京都大学
構造材料元素戦略研究拠点、3）ファインセラミックスセ
ンター）
YoyoHINUMA1）,AtsushiTOGO2）,
HiroyukiHAYASHI1）,IsaoTANAKA1,2,3）
（1）DepartmentofMaterialsScienceandEngineering,
KyotoUniversity,2）ElementsStrategyInitiativefor
StructuralMaterials,KyotoUniversity,3）JapanFine
CeramicsCenter）

17:00-17:20 E2-O8-009
線形リッジポテンシャルにおける多体間相互作用 / 
Many-body interaction of linear ridge potential 
energy surface

高橋　亮1）、世古　敦人1,2）、田中　功1,2,3）（1）京都大学大
学院工学研究科、2）京都大学構造材料元素戦略研究拠点、
3）ファインセラミックスセンター）
AkiraTAKAHASHI1）,AtsutoSEKO1,2）,
IsaoTANAKA1,2,3）（1）GraduateSchoolofEngineering,
KyotoUniversity,2）ESISM,KyotoUniversity,3）JFCC）

17:20 〜 17:30  Coffee Break

午後の部 3
Afternoon Oral Session Part 3

座長：小鍋　哲（東京理科大学）
Chair：SatoruKONABE（TokyoUniversityofScience）
17:30-17:50 E2-O8-010

層状酸化物におけるポリタイプの第一原理計算 / 
First-Principles Calculations of Layered Oxide 
Polytypes

フィッシャークレイグ、小川　貴史、桑原　彰秀、
森分　博紀（ファインセラミックスセンター・ナノ構造
研究所）
CraigA.J.FISHER,TakafumiOGAWA,
AkihideKUWABARA,HirokiMORIWAKE
（NanostructuresResearchLaboratory,JapanFine
CeramicsCenter）

17:50-18:10 E2-O8-011
PMT - QSGW 法の応用例と今後の課題 / Applicaitons 
of PMT-QSGW method, and next steps

小谷　岳生（鳥取大学）

TakaoKOTANI（tottoriuniversity）

18:10-18:30 E2-O8-012
空間的拘束から導かれる平衡状態の巨視的構造の普遍
性 / Universality in configurational evolution from 
complete disorder

弓削　是貴（京都大学大学院工学研究科）

KoretakaYUGE（DepartmentofMaterialsScience
andEngineering,KyotoUniversity）

12 月 9 日（水） 
December 9（Wed.）

横浜市開港記念会館 Room E
Yokohama Port Opening Plaza, Room E

午前の部 1
Morning Oral Session Part 1

座長：弓削　是貴（京都大学）
Chair：KoretakaYUGE（KyotoUniversity）
9:30-10:10 Invited E2-I9-001

モバイル水素による鉄鋼の粒界水素脆性：第一原理
計算 / Intergranular cracking of steel induced 
by mobile hydrogen decohesion: first-principles 
calculations

山口　正剛、海老原　健一、板倉　充洋（日本原子力研
究開発機構システム計算科学センター）
MasatakeYAMAGUCHI,Ken-ichiEBIHARA,
MitsuhiroITAKURA（CenterforComputational
Scienceande-Systems,JapanAtomicEnergyAgency）

10:10-10:30 E2-O9-002
第一原理計算によるTi-V系合金の水素吸蔵特性解析 
/ First-principles calculations of the hydrogen 
storage characteristics of Ti-V alloys

大谷　紀子1）、桑原　彰秀1）、小川　貴史1）、
世古　敦人2）、田中　功2）、秋葉　悦男3）（1）ファインセ
ラミックスセンター・ナノ構造研究所、2）京都大学大学
院工学研究科材料工学専攻、3）九州大学カーボンニュー
トラル・エネルギー国際研究所）
NorikoOTANI1）,AkihideKUWABARA1）,
TakafumiOGAWA1）,AtsutoSEKO2）,
IsaoTANAKA2）,EtsuoAKIBA3）（1）Nanostructures
ResearchLaboratory,JapanFineCeramicsCenter,
2）DepartmentofMaterialsScienceandEngineering,
KyotoUniversity,3）InternationalInstituteforCarbon-
NeutralEnergyResearch,KyushuUniversity）

10:30 〜 10:40  Coffee Break

午前の部 2
Morning Oral Session Part 2

座長：山口　正剛（日本原子力研究開発機構）
Chair：MasatakeYAMAGUCHI（JAEA）
10:40-11:00 E2-O9-003

Mg基合金の熱力学的安定性及び短距離秩序に関
する第一原理計算 / First-principles study on 
thermodynamic stability for Mg-based alloys 
revisited by short-range order



田中　亮平、弓削　是貴（京都大学大学院工学研究科材
料工学専攻）
RyoheiTANAKA,KoretakaYUGE（Departmentof
MaterialsScienceandEngineering,Kyotouniversity）

11:00-11:20 E2-O9-004
合金における状態密度の収束の高速化 / Fast 
convergence of the density of states in alloys

竹内　一仁、田中　亮平、弓削　是貴（京都大学大学院
工学研究科材料工学専攻）
KazuhitoTAKEUCHI,RyoheiTANAKA,
KoretakaYUGE（KyotoUniversity,Departmentof
MaterialsScienceandEngineering）

11:20-11:40 E2-O9-005
均一電子ガスにおける電子ホール運動学と励起子形成 / 
Electron-hole pair kinetics and exciton formation 
in homogeneous electron gas

小野　頌太（横浜国立大学大学院工学研究院）

ShotaONO（DepartmentofPhysics,GraduateSchool
ofEngineering,YokohamaNationalUniversity）

午後の部 1
Afternoon Oral Session Part 1

座長：小谷　岳生（鳥取大学）
Chair：TakeoKOTANI（TottoriUniversity）
13:20-14:00 Invited E2-I9-006

先端半導体デバイス開発における原子論的シミュ
レーション技術の活用 / Applications of atomistic 
simulations to development of advanced 
semiconductor devices

三成　英樹1）、GeoffreyPourtois2）、森　伸也3）（1）ソニー
株式会社、2）imecvzw,Belgium、3）大阪大学大学院工学
研究科）
HidekiMINARI1）,GeoffreyPOURTOIS2）,
NobuyaMORI3）（1）SonyCorporation,2）imecvzw,
Belgium,3）GraduateSchoolofEngineering,Osaka
University）

14:00-14:20 E2-O9-008
How Small Changes in Shape Strongly Affect the 
Light Confining Properties of Silver Nanocubes 
and Give Rise to Exotic Optical Properties

JoelHENZIE1）（1）NationalInstituteforMaterials
Science（NIMS）,2）InternationalCenterforMaterials
Nanoarchitectonics（MANA））

14:20 〜 14:30  Coffee Break

午後の部 2
Afternoon Oral Session Part 2

座長：竹内　恒博（豊田工業大学）
Chair：TsunehiroTAKEUCHI（ToyotaTechonological

Institute）
14:30-15:10 Invited E2-I9-009

Li過剰系正極活物質における界面でのLi拡散現象に関
する第一原理計算 / First-Principles Calculations of 
Li-Ion Diffusion Phenomena at Interfaces of Li-
Excess Transition Metal Oxide Cathode Materials

桑原　彰秀1）、肖　英紀2）、尉　海軍3）、栃木　栄太2）、
柴田　直哉2）、工藤　徹一2）、周　豪慎3）、幾原　雄一1,2）
（1）ファインセラミックスセンター・ナノ構造研究所、2）東
京大学、3）産業技術総合研究所）
AkihideKUWABARA1）,Yeong-giSO2）,HaijunYU3）,
EitaTOCHIGI2）,NaoyaSHIBATA2）,
TetsuichiKUDO2）,HaoshenZHOU3）,
YuichiIKUHARA1,2）（1）NanostructuresResearch
Laboratory,JapanFineCeramicsCenter,2）The
UniversityofTokyo,3）NationalInstituteofAdvanced
IndustrialScienceandTechnology）

15:10-15:30 E2-O9-010
第一原理に基づく半導体中点欠陥の高精度予測 / 
Accurate Predictions of Point Defect Energetics 
in Semiconductors from First Principles

熊谷　悠1）、大場　史康1,2）（1）東京工業大学元素戦略研究
センター、2）東京工業大学応用セラミックス研究所）
YuKUMAGAI1）,FumiyasuOBA1,2）（1）Materials
ResearchCenterforElementStrategy,Tokyo
InstituteofTechnology,2）MaterialsandStructures
Laboratory,TokyoInstituteofTechnology）

15:30-15:50 E2-O9-011
Ga添加ZnOへのF添加が電気伝導性と透明性に及ぼす
影響 / Influence of F codoping on the electrical 
conductivity and transparency of Ga doped ZnO

西山　洋子、山本　知之（早稲田大学基幹理工学研究科）

YokoNISHIYAMA,TomoyukiYAMAMOTO
（GraduateSchoolofFundamentalScienceand
Engineering,WasedaUniversity）

15:50 〜 16:00  Coffee Break

午後の部 3
Afternoon Oral Session Part 3

座長：榊原　寛史（鳥取大学）
Chair：HirofumiSAKAKIBARA（TottoriUniversity）
16:00-16:20 E2-O9-012

Al-Si合金中の共晶Siを微細化する各添加物における結
晶構造の違い / Crystal Structure Difference among 
Impurities for Refinement of Eutectic Si in Al-Si 
Alloys

山本　洋介1）、尾崎　了太1）、吉矢　真人1,2）、
柳楽　知也1）、安田　秀幸1,3）（1）大阪大学大学院工学研究
科知能・機能創成工学専攻、2）ファインセラミックスセ
ンター・ナノ構造研究所、3）京都大学大学院工学研究科
材料工学専攻）
YosukeSUZUKI-YAMAMOTO1）,RyotaOZAKI1）,
MasatoYOSHIYA1,2）,TomoyaNAGIRA1）,
HideyukiYASUDA1,3）（1）DepartmentofAdaptive
MachineSystems,OsakaUniversity,2）Nanostructures
ResearchLaboratory,JapanFineCeramicsCenter,
3）DepartmentofMaterialsScienceandEngineering,
KyotoUniversity）

16:20-16:40 E2-O9-013
一定電束密度下の第一原理計算を用いたウルツァイト
型結晶構造酸化物の強誘電性解析　 / First-Principles 
Analysis of Ferroelectricity in Wurtzite Structured 
ZnO Using the Fixed-D Method



小西　綾子、小川　貴史、CraigA.J.Fisher、桑原　彰秀、
森分　博紀（ファインセラミックスセンター・ナノ構造
研究所）
AyakoKONISHI,TakafumiOGAWA,CraigFISHER,
AkihideKUWABARA,HirokiMORIWAKE
（NanostructuresResearchLaboratory,JapanFine
CeramicsCenter）

午後の部 4
Afternoon Oral Session Part 4

座長：桑原　彰秀（ファインセラミックスセンター）
Chair：AkihideKUWABARA（JapanFineCeramics

Center）
16:40-17:00 E2-O9-014

Electronic model for resistive switching in 
nanodevices

HannesRAEBIGER1,2）,
AntonioCLAUDIOM.PADILHA1,2）,
AlexandreR.ROCHA3）,GustavoM.DALPIAN1）
（1）CentrodeCienciasNaturaiseHumanas,
UniversidadeFederaldoABC,2）Departmentof
Physics,YokohamaNationalUniversity,3）Institutode
FisicaTeorica,UniversidadeEstadualPaulista）

17:00-17:20 E2-O9-015
α-Al2O3における酸素の粒界拡散の第一原理計算 
/ First principles calculation of oxygen grain 
boundary diffusion in α-Al2O3

藤平　哲也1）、渡邉　唯人1）、柴田　直哉1）、
幾原　雄一1,2）（1）東京大学大学院工学系研究科総合研究機
構、2）ファインセラミックスセンター・ナノ構造研究所）
TetsuyaTOHEI1）,YuitoWATANABE1）,
NaoyaSHIBATA1）,YuichiIKUHARA1,2）（1）The
UniversityofTokyo,2）NanostructuresResearch
Laboratory,JapanFineCeramicsCenter）

17:20-17:40 E2-O9-016
Liイオン二次電池の正極-電解質界面の第一原理計算 / 
First-principles in-situ XAS simulation of chemical 
reaction at cathode-electrolyte interface in Li-ion 
batteries

田村　友幸、小林　亮、尾形　修司（名古屋工業大学）

TomoyukiTAMURA,RyoKOBAYASHI,
ShujiOGATA（NagoyaInstituteofTechnology）

12 月 8 日（火） 
December 8（Tue.）
横浜情報文化センター

Yokohama Media & Communications Center

ポスターセッション
Poster Session

13:00-15:20 E2-P8-001
第一原理計算を用いたAl-X合金の比抵抗の予測 / 
Prediction of specific electrical resistance in Al-X 
alloys from first-principles calculations

樋口　公計、上杉　徳照、瀧川　順庸、東　健司（大阪
府立大学大学院工学研究科）

TomokazuHIGUCHI,TokuteruUESUGI,
YorinobuTAKIGAWA,KenjiHIGASHI（Osaka
PrefectureUniversity）

13:00-15:20 E2-P8-002
MDシミュレーションによるZr基の金属ガラスの解析 
/ Molecular Dynamics Analyses of Formation and 
Deformation Mechanisms of Zr-based Metallic 
Glasses

佐藤　壮太、小林　亮、田村　友幸、尾形　修司（名古
屋工業大学）
SotaSATO,RyoKOBAYASHI,TomoyukiTAMURA,
ShujiOGATA（NagoyaInstituteofTechnology）

13:00-15:20 E2-P8-003
Ti-Nb-X、Ti-Mo-X合金における変態ひずみと相安定
性の第一原理計算 / First-principles calculations of 
transformation strain and phase stability in Ti-
Nb-X and Ti-Mo-X alloys.

南　大地、上杉　徳照、瀧川　順庸、東　健司（大阪府
立大学工学研究科）
DaichiMINAMI,TokuteruUESUGI,
YorinobuTAKIGAWA,KenjiHIGASHI（Graduate
SchoolofEngineering,OsakaPrefectureUniversity）

13:00-15:20 E2-P8-004
有機無機ペロブスカイト太陽電池に対するX線照射の
評価 / Evaluation of X-ray Irradiation Effects on 
the Electronic Structure of Organic-Inorganic 
Perovskite Solar Cells

元木　啓介1,2）、宮澤　優2）、小林　大輔2）、
池上　和志3）、宮坂　力3）、山本　知之1）、廣瀬　和之2）
（1）早稲田大学基幹理工学研究科、2）宇宙航空研究開発機
構宇宙科学研究所、3）桐蔭横浜大学大学院工学科）
KeisukeMOTOKI1,2）,YuMIYAZAWA2）,
DaisukeKOBAYASHI2）,MasashiIKEGAMI3）,
TsutomuMIYASAKA3）,TomoyukiYAMAMOTO1）,
KazuyukiHIROSE2）（1）GraduateSchoolof
FundamentalScienceandEngineering,Waseda
University,2）ISAS,JAXA,3）GraduateSchoolof
Engineering,ToinUniversityofYokohama）

13:00-15:20 E2-P8-005
シリサイドの系統的な熱膨張率の計算 / Systematic 
Calculations of Thermal Expansion of Silicides

石村　亮祐1）、藤井　進1）、吉矢　真人1,2）（1）大阪大学大
学院工学研究科知能・機能創成工学専攻、2）ファインセ
ラミックスセンター・ナノ構造研究所）
RyosukeISHIMURA1）,SusumuFUJII1）,
MasatoYOSHIYA1,2）（1）DepartmentofAdaptive
MachineSystems,OsakaUniversity,2）Nanostructures
ResearchLaboratory,JapanFineCeramicsCenter）

13:00-15:20 E2-P8-006
第一原理計算によるAl-Mg-Zn-Cu系合金結晶粒界の検
討 / A Study on Grain Boundary of Al-Mg-Zn-Cu 
Series Alloy by First-Principles Calculation

福田　忠生1）、小武内　清貴1）、尾崎　公一1）、
那須　雄大2）（1）岡山県立大学情報工学部、2）岡山県立大
学大学院）
TadaoFUKUTA1）,KiyotakaOBUNAI1）,
KoichiOZAKI1）,YudaiNASU2）（1）Departmentof
SystemEngineering,OkayamaPrefecturalUniversity,
2）GraduateSchoolofSystemsEngineering,Okayama
PrefecturalUniversity）



13:00-15:20 E2-P8-007
アルミナ結晶傾角粒界における不純物偏析 / Impurity 
Segregation on Symmetric Tilt Grain Boundaries 
in α-Al2O3

金森　圭央1）、横井　達矢1）、吉矢　真人1,2）（1）大阪大学
大学院工学研究科知能・機能創成工学専攻、2）ファイン
セラミックスセンター・ナノ構造研究所）
YoshihisaKANAMORI1）,TatsuyaYOKOI1）,
MasatoYOSHIYA1,2）（1）DepartmentofAdaptive
MachineSystems,OsakaUniversity,2）Nanostructures
ResearchLaboratory,JapanFineCeramicsCenter）

13:00-15:20 E2-P8-008
Sb, LaおよびNb添加BaSnO3の電子構造解析 / 
Electronic structure analysis of Sb, La and Nb-
doped BaSnO3

平田　誠、山本　知之（早稲田大学基幹理工学研究科）

MakotoHIRATA,TomoyukiYAMAMOTO（Graduate
SchoolofFundamentalScienceandEngineering,
WasedaUniversity）

13:00-15:20 E2-P8-009
時間依存密度汎関数理論による分子動力学シミュレー
ション / Molecular dynamics simulation using 
time-dependent density functional theory

ふぁむぬ1）、佐原　亮二2）、水関　博志3）、
小野　頌太1）、大野　かおる1）（1）横浜国立大学工学府大
学院、2）国立研究開発法人物質・材料研究機構、3）KIST）
NuPHAM1）,RyojiSAHARA2）,HiroshiMIZUSEKI3）,
ShotaONO1）,KaoruOHNO1）（1）GraduateSchoolof
Engineering,YokohamaNationalUniversity,2）National
InsitituteforMaterialsScience,3）KoreaInstituteof
ScienceandTechnology）

13:00-15:20 E2-P8-010
第一原理計算によるβ型Ti-X合金の相安定性と弾
性特性における合金遷移元素の影響 / Influence of 
alloying transition elements on phase stability 
and elastic property of β Ti-X alloys from first-
principles calculations

小谷野　淳史、上杉　徳照、瀧川　順庸、東　健司（大
阪府立大学大学院工学研究科）
AtsushiKOYANO,TokuteruUESUGI,
YorinobuTAKIGAWA,KenjiHIGASHI（Graduate
SchoolofEngineering,OsakaPrefectureUniversity）

13:00-15:20 E2-P8-011
Density-Functional Tight-Binding Parameters for 
Simulation of Zirconia

AuliaSUKMAHUTAMA1）,BalintARADI2）,
ThomasFRAUENHEIM2）,StephanIRLE1）
（1）DepartmentofChemistryandInstituteof
TransformativeBio-Molecules,NagoyaUniversity,
2）BremenCentreforComputationalMaterialScience,
UniversitatBremen）

13:00-15:20 E2-P8-012
CaTiO3中Mnイオンの局所環境解析 / Local 
Environment Analysis of Mn Ions in CaTiO3

村井　智哉、山本　知之（早稲田大学基幹理工学研究科）

TomoyaMURAI,TomoyukiYAMAMOTO（Graduate
SchoolofFundamentalScienceandEngineering,
WasedaUniversity）

13:00-15:20 E2-P8-013
第一原理計算とデータ科学の連携による粒界物性研
究 / Combination of DFT-calculations and data-
science to study properties of grain boundaries

荒川　竜一、田村　友幸、小林　亮、尾形　修司（名古
屋工業大学）
RyuichiARAKAWA,TomoyukiTAMURA,
RyoKOBAYASHI,ShujiOGATA（NagoyaInstituteof
Technology）

13:00-15:20 E2-P8-014
添加したイオンの価数とBaBiO3の結晶構造の関係 / 
Relationship between Valence State of Doped 
Rare-Earth Ions and Crystal Structure of BaBiO3

鎌田　暁久、山本　知之（早稲田大学基幹理工学研究科）

AkihisaKAMATA,TomoyukiYAMAMOTO
（GraduateSchoolofFundamentalScienceand
Engineering,WasedaUniversity）

13:00-15:20 E2-P8-015
層状酸化物熱電変換材料の熱力学的安定性 / 
Thermodynamic Stability of Layered Oxide 
Thermoelectrics

中垣　大樹1）、金山　大祐1）、藤井　進1）、吉矢　真人1,2）
（1）大阪大学大学院工学研究科知能・機能創成工学専攻、
2）ファインセラミックセンター・ナノ構造研究所）
DaikiNAKAGAKI1）,DaisukeKANAYAMA1）,
SusumuFUJII1）,MasatoYOSHIYA1,2）（1）Department
ofAdaptiveMachineSystems,OsakaUniversity,
2）NanostructuresResearchLaboratory,JapanFine
CeramicsCenter）

13:00-15:20 E2-P8-016
2H + CO → H2CO の第一原理的計算による研究 / 2H 
+ CO → H2CO studied by ab initio calculation

桑畑　和明、小野　頌太、大野　かおる（横浜国立大学
工学府）
KazuakiKUWAHATA,ShotaONO,KaoruOHNO
（GraduateSchoolofEngineering,YokohamaNational
University）

13:00-15:20 E2-P8-017
Mg2Si中のSi析出過程のフェーズフィールドシミュ
レーション / Phase field simulation of precipitation 
process of Si in Mg2Si

劉　濱1）、篠嶋　妥2）、池田　輝之2）（1）茨城大学理工学
研究科物質科学専攻、2）茨城大学　工学部　マテリアル
工学科）
BinLIU1）,YasushiSASAJIMA2）,TeruyukiIKEDA2）
（1）GraduateSchoolofScienceandEngineering,Ibaraki
University,2）DepartmentofMaterialsScienceand
Engineering,FacultyofEngineering,Ibaraki
University）

13:00-15:20 E2-P8-018
希ガス原子の van der Waals 相互作用の第一原理計
算 / A first-principles calculation of van der Waals 
interaction between rare-gas atoms

正地　徹1）、桑原　理一2）、小野　頌太1）、
大野　かおる1）（1）横浜国立大学大学院工学研究院、
2）ダッソー・システムズ株式会社）



ToruSHOJI1）,RiichiKUWAHARA2）,ShotaONO1）,
KaoruOHNO1）（1）DepartmentofPhysicsGraduate
SchoolofEngineering,YokohamaNationalUniversity,
2）DassaultSystemésBioviaK.K.）

13:00-15:20 E2-P8-019
アルカリ土類元素添加RECoO3（RE = La, Pr, Nd）
の電子状態解析 / Electronic structure analysis of 
alkaline-earth-doped RECoO3 （RE = La, Pr, Nd）

増田　晃一、山本　知之（早稲田大学基幹理工学研究科）

KoichiMASUDA,TomoyukiYAMAMOTO（Graduate
SchoolofFundamentalScienceandEngineering,
WasedaUniversity）

13:00-15:20 E2-P8-020
第一原理計算によるLn2Si2O77の熱力学的安定相の解
析 / ab initio calculations of thermodynamic phase 
stability of Ln2Si2O7

井沖　新1）、横井　達矢1）、吉矢　真人1）（1）ファインセ
ラミックスセンター・ナノ構造研究所、2）大阪大学大学
院工学研究科知能・機能創成工学専攻）
ArataIOKI1）,TatsuyaYOKOI1）,MasatoYOSHIYA1）
（1）NanostructuresResearchLaboratory,JapanFine
CeramicsCenter,2）DepartmentofAdaptiveMachine
Systems,OsakaUniversity）

13:00-15:20 E2-P8-021
第一原理計算を用いた全固体Liイオン電池の界面の研
究 / First-principles study of interfaces in all solid 
Li-ion battery

伊藤　匡平、田村　友幸、小林　亮、尾形　修司（名古
屋工業大学）
KyoheiITO,TomoyukiTAMURA,RyoKOBAYASHI,
ShujiOGATA（NagoyaInstituteofTechnology）

13:00-15:20 E2-P8-022
LaM1-xFexO3（M = Al, Ga, In）における結晶構造解析 / 
Crystal structure analysis of LaM1-xFexO3（M = Ga, 
Al, In）

長田　豊、山本　知之（早稲田大学基幹理工学研究科）

YutakaOSADA,TomoyukiYAMAMOTO（Graduate
SchoolofFundamentalScienceandEngineering,
WasedaUniversity）


