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会場：東京大学物性研究所 オンライン開催 

住所：千葉県柏市柏の葉 5-1-5 

日時：2020年 12月 21日(月)13:00 〜 2020年 12月 22日(火)16:45 

□協賛

計算物質科学人材育成コンソーシアム PCoMS

□所内組織委員

尾崎泰助、川島直輝、杉野修、野口博司、福島鉄也、樋口祐次、森田悟史、春山潤、河村光晶、福田将大、井戸康太

□プログラム編成協力者

大槻純也（岡山大学）、合田義弘（東京工業大学）、黒木和彦（大阪大学）、濱田幾太郎（大阪大学）、高野宏（慶応義塾

大学）

東京大学物性研究所では計算物質科学の発展のために

スーパーコンピュータ・システムB(通称 ohtaka, 2020年

10 月より運用開始)とシステム C(通称 enaga, 2018 年 1

月より運用開始)を広くコミュニティに提供し、スーパー

コンピュータの全国共同利用拠点としての活動を展開して

いる。本研究会は共同利用スパコンやソフトウエア開発・

高度化プロジェクトの利用者による成果報告会と、計算物

質科学研究センター(CCMS)の活動報告会を兼ねた計算物

性科学コミュニティの合同研究会である。 

システム C は稼働開始から 2 年ほどが経過し、本格的

な活用が行われている一方、システムBが性能の高い新機

種に更新され、今後多数の研究成果が創出されるものと期

待される。また、2020 年から新たに「富岳」プロジェク

トが始まり、計算規模の飛躍的向上に伴う研究の新展開が

見込まれる。これら計算資源を用いることにより超大規模

計算やハイスループット計算が進められ、その結果、膨大

な計算結果の利活用を本格的に考える必要が出てきた。そ

して、それを可能にするための機械学習やデータ駆動科学

の方法が、いよいよ物性研究に浸透してきた。これらの最

近の動向を踏まえ、これからの 10 年で計算物質科学にど

の様な新展開が期待できるのか、また期待だけでなく、現

状を正しく理解し、どの様な方向で計算科学の研究を展開

していくべきか、情報を交換しながら議論するための場を

提供するのが本研究会の目的である。 

 今回は、新型コロナウイルス感染症対策の観点から研究

会はオンライン形式で開催された。参加登録者は例年より

やや多い 153 名であった。研究会では、1 件の特別講演、

19 件の招待講演、26 件のポスター発表があった。ポス

ター発表においては議論の活発化のために、まず一人 2分

間のショートトークの枠を設け、その後、ZOOM のブ

レークアウトルーム機能ならびに WEB 上の掲示板を活用

した議論の場を設けた。さらに、今回はポスター賞を設け、

所内組織委員及び招待講演者の協力のもと厳正な審査を行

い、(下記の)3 件を選んだ。 

 今回の研究会の特徴は次のとおりである。１日目の特別

講演では国立情報学研究所の船守美穂氏がデータリポジト

リに関する動向を紹介し、それを受けて物性研究所の吉見

氏が物性研での実例を紹介した。2 日目には、物性研の福

田氏により、最近更新されたシステムBに関する説明が行

われた。オンライン開催にもかかわらず質疑応答が活発に

行われ、例年通りかそれ以上の活況を呈した。 

 成果報告会としては初めてのオンライン開催ということ

で、座長とその補助者の役割分担、セキュリティと利便性

のバランスへの配慮に関して試行錯誤を繰り返すなど、バ

タバタとした準備となってしまった。それに伴う負担が少

数の組織委員に集中するなどの問題が発生したが、担当者

の献身的な努力のおかげで、概ね成功裏に研究会を終了す

ることができた。 

物性研究所短期研究会 

物性研究所スパコン共同利用・CCMS 合同研究会
「計算物質科学の新展開 2020」 
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プ ロ グ ラ ム 

12 月 21 日（月） 

13:00～13:40 船守美穂（国立情報学研究所） 

世界のオープンサイエンスの動向―クラウド上への研究活動の移行 

13:40～14:10 吉見一慶（東京大学） 

計算物質科学でのデータ利活用に向けて～物性研究所データリポジトリ運用に向けた取り組みの紹介 

14:30～14:50 野村悠祐（理化学研究所） 

機械学習を用いた 2 次元 J1-J2 ハイゼンベルグ模型の研究

14:50～15:10 大槻純也（岡山大学） 

動的平均場理論による非局所相関の計算と GPU 化 

15:10～15:30 松本正和（岡山大学） 

水素無秩序氷に隠された秩序 

15:30～15:50 中村壮伸（産業技術総合研究所） 

物理的に妥当な自由エネルギー地形の定義 

15:50～16:50 ショートトーク（一人 2 分） 

16:50～17:50 ポスター発表 

P1  松本宗久（高エネルギー加速器研究機構）材料開発における計測・設計データ統合とデータ空間の多峰性に対する

アプローチ 

P2  Tu Wei-Lin（東京大学物性研究所）自動微分を応用するテンソルネットワーク法

P3  春山潤（東京大学物性研究所）古典密度汎関数理論を用いた Lennard-Jones 液体・剛体球系の分布関数計算

P4  浅野優太（東京大学物性研究所）音波の分子動力学シミュレーション 

P5  爲本尚樹（東京大学物性研究所）膜変形とカップリングした反応拡散系によるパターン形成 

P6  小野頌太（岐阜大学）ボルツマン方程式ソルバーの開発とフェムト秒金属発光ダイナミクスへの応用 

P7  佐藤龍平（東京大学）Li(CB9H10)の Li 伝導機構に関する分子動力学計算 

P8  山本剛史（東京大学物性研究所）ピン止め効果のある 1 次元ジョセフソン接合列における弾性散乱 

P9  鈴木隆史（兵庫県立大学）蜂の巣格子 Heisenberg-Γ 模型の基底状態

P10 濱田智之（物質・材料研究機構）遠赤外・THz 域におけるグラフェン吸光度の第一原理計算 

P11 中西亮（東京大学）磁場掃引中の Ginzburg-Landau モデル上に現れる二次元磁気パターンの時間発展

P12 吉山幸太（東京大学）高次テンソルくりこみ群による 2 次元正方格子 Edwards-Anderson 模型の研究

P13 横田猛（東京大学物性研究所）汎関数繰り込み群に基づいた密度汎関数理論による電子系の相関エネルギー密度汎

関数の構築 

P14 城塚達也（茨城大学）拘束密度汎関数理論によるプロトン移動の分子動力学シミュレーション 

P15 樋口祐次（東京大学物性研究所）全原子分子動力学法と DFTB 分子動力学法によるリン脂質二重膜上の負の水和 

P16 品岡寛（埼玉大学）Solving the Bethe–Salpeter equation with exponential convergence Iv 

P17 森田悟史（東京大学物性研究所）角転送行列を用いたテンソルくりこみ群 

P18 明石遼介（東京大学）Chemical Physics of Superconductivity in Layered Yttrium Carbide Halides From First 

Principles 

P19 井戸康太（東京大学物性研究所）物質科学シミュレーションのポータルサイト MateriApps の紹介 

P20 小田竜樹（金沢大学）Analysis on Magnetic Anisotropy Energy in the Material for Spintronics Applications 

P21 日詰湧真（東京大学）遷移金属 V, Nb の超伝導におけるスピン揺らぎ効果の第一原理計算
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P22 Muhammad Widianto (Kanazawa University) Group-Theoretical Analysis of Puckered Group-V Two-

Dimensional Bilayer Materials 

P23 井本文裕（名古屋大学）Robust density optimization method of orbital-free density-functional theory

P24 松谷健太（山形大学）第一原理計算とリバースモンテカルロ法による高圧 GeO2 ガラスの構造解析 

P25 Bui Thi Kieu My（名古屋大学）Gallium-Gallium Weak Bond that Incorporates Nitrogen at Atomic Steps during

GaN Epitaxial Growth 

P26 長川健太（名古屋大学）第一原理分子動力学計算による GaN/(Al2O3)1-x(SiO2)x 界面構造の解明

P27 石井浩平（東京大学物性研究所）電子・フォノン相互作用によるバンドギャップ補正における選択則 

12 月 22 日（火） 

9:40～10:00 陣内亮典（豊田中研） 

アクティブラーニングによる機械学習力場自動生成とその応用 

10:00～10:20 笠松秀輔（山形大学） 

拡張アンサンブル法・第一原理計算結合フレームワークによる固体中の配置不規則性の大規模サンプリ

ング 

10:20～10:40 大久保毅（東京大学） 

テンソルネットワーク法による量子スピン模型の基底状態計算 

10:40～11:00 河村光晶（東京大学） 

スピン揺らぎおよびスピン-軌道相互作用を考慮した超伝導密度汎関数理論の精度検証 

11:20～11:40 石井史之（金沢大学） 

第一原理計算による異常輸送現象の研究 

11:40～12:00 篠田渉（名古屋大学） 

粗視化分子動力学法による脂質膜相分離、抗菌ペプチド作用の研究 

12:00～12:20 東後篤史（物材機構） 

AiiDA というテクノロジについて 

13:20～13:50 福田将大（東京大学）(井戸康太（東京大学）) 

スパコン更新 

13:50～14:10 志賀基之（原子力機構） 

階層的並列化された第一原理経路積分計算 

14:10～14:30 福島鉄也（東京大学） 

KKR 法を用いた有限温度におけるホイスラー合金の電子状態と伝導特性の計算 

14:30～14:50 越野幹人（大阪大学） 

モアレ２次元物質における電子およびフォノンの理論 

15:10～15:30 榊原寛史（鳥取大学） 

第一原理バンド計算からの有効模型導出–応用と新手法– 

15:30～15:50 渡辺豪（北里大学） 

分子シミュレーションによる液晶の微視的描像解明 

15:50～16:10 福田将大（東京大学） 

DFT を用いた 2 次元表面物質の網羅的構造探索と評価方法 

16:10～16:30 井戸康太（東京大学） 

変分モンテカルロ法を用いた強相関電子系における動的構造因子の計算法 

16:30～ クロージング 
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ポスター賞 

Tu Wei-Lin (東京大学)

山本 剛史 (東京大学) 

城塚 達也 (茨城大学) 
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