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附属物質設計評価施設 大型計算機室 吉見 一慶 

日 時：2025年 10月 20日 

現地会場：東京大学柏の葉キャンパス駅前サテライト 1階多目的ホール 

オンライン会場：Web 会議システム Zoom  

主 催：東京大学物性研究所附属物質設計評価施設・ソフトウェア開発・高度化プロジェクト 

世話人：吉見 一慶（東京大学）、田村 亮（物質・材料研究機構）、川島 直輝（東京大学）、本山 裕一（東京大学）、 

青山 龍美（東京大学）、井戸 康太（東京大学） 

本研究会には、現地 34名、オンライン 30名が参加し、

計算物質科学分野におけるオープンソースソフトウェア開

発の最新動向と今後の展望について、分野横断的な議論が

行われました。本研究会は、2015 年度より継続して実施

されているソフトウェア開発・高度化プロジェクト

(PASUMS)の開始から 10 周年を迎える節目にあたり、こ

れまでの成果を振り返るとともに、第一原理計算、強相関

電子系、データ駆動科学といった幅広い研究領域における

ソフトウェア開発の現状と課題を共有することを目的とし

て開催されました。 

当日はまず、プロジェクト全体の背景とこれまでの取り

組みについて紹介が行われ、計算物質科学においてオープ

ンソースソフトウェアが果たしてきた役割や、研究グルー

プを越えた研究コミュニティ全体でのソフトウェア共有・

再利用の重要性が改めて強調されました。続いて、第一原

理計算分野に関する講演として、固液界面を対象とした第

一原理計算と古典溶液論を組み合わせたハイブリッドシミ

ュレーション手法や、量子モンテカルロ法に基づく電子状

態計算ソフトウェアの高度化、固溶体の原子配置を効率的

に探索するためのサンプリングフレームワークなどが紹介

されました。これらの発表では、計算精度と計算効率の両

立、ならびに実材料系への応用可能性について活発な質疑

応答が行われました。 

午後には、強相関電子系を対象としたソフトウェア開発

に関する講演が行われ、動的平均場理論(DMFT)をはじめ

とする手法の実装と応用例、テンソルネットワーク法によ

る量子多体系解析、ならびにそれらを支える数値アルゴリ

ズムの改良について報告がありました。第一原理計算と多

体理論を組み合わせた解析の重要性や、今後の計算資源の

高度化を見据えたソフトウェア設計の方向性について、参

加者間で認識が共有されました。また、データ駆動科学の

セッションでは、ベイズ最適化を用いた物性・材料探索を

支援するソフトウェアや、計算・実験データの解析・可視

化を統合的に扱うためのフレームワークが紹介されました。

特に、シミュレーション結果や実験データを効率的に活用

するためのワークフロー整備や、分野を超えたデータ活用

の可能性について多くの関心が寄せられました。最後に、

ソフトウェアの普及・開発支援に関する話題として、物質

科学分野のシミュレーションソフトウェアを体系的に整備・

配布する取り組みや、研究現場での導入を容易にするための

環境構築支援、オープンソースライセンスの選択と運用に関

する解説が行われました。研究者自身がソフトウェア開発

に関与する際の留意点や、コミュニティベースでの持続的

な開発体制の重要性について、実例を交えた説明がなされ

ました。 

本研究会の最後には、今後の計算物質科学におけるソフ

トウェア開発のあり方をテーマとしたパネルディスカッシ

ョンが行われ、次世代研究者の育成、分野横断的な連携、

ならびにオープンサイエンスを見据えた情報発信の重要性

が確認されました。本研究会を通じて、ソフトウェア開

発・高度化プロジェクトが果たしてきた役割を再確認する

とともに、今後も計算物質科学の発展を支える基盤として、

オープンソースソフトウェアの開発と普及を継続的に推進

していく必要性が共有されました。 

また、上記の講演・パネルディスカッションに加え、若

手研究者の育成と分野横断的な交流を目的として、萌芽的

な研究成果を議論する場としてポスター発表も行われまし

た。第一原理計算や強相関電子系の理論研究に加え、機械

学習や生成 AI を活用した材料組織生成、数値計算コード

の自動生成・性能最適化、ならびに新しい計算手法やソフ

トウェア基盤の開発など、計算物質科学とソフトウェア開

発の融合を強く意識した研究成果が紹介されました。発表
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者と参加者との間で活発な意見交換が行われ、研究内容に

関する技術的な議論にとどまらず、ソフトウェアの公開・

再利用や今後の共同研究の可能性についても踏み込んだ交

流がなされました。 

本研究会は、計算物性科学における最新の研究成果の発

表、活発な学術情報交換、そして研究者間のコミュニティ

形成を促進する場として、盛況のうちに閉会しました。分

野や世代を越えた意見交換を通じて、今後の研究およびソ

フトウェア開発の方向性について多くの示唆が得られたこ

とは、大きな成果であったといえます。ご参加いただいた

皆様、ならびに本研究会の開催にご協力いただいた関係者

の皆様に、心より感謝申し上げます。 

 

 

 

プログラム一覧 

はじめに 

10:00–10:10 「はじめに」 川島 直輝（東京大学） 

10:10–10:30 「ソフトウェア開発・高度化プロジェクト全般の紹介」 吉見 一慶（東京大学） 

 

第一原理計算関係 

10:30–10:50 「固液界面における DFT–古典溶液論ハイブリッドシミュレーションの開発と応用」 大谷 実（筑波大学） 

10:50–11:10 「TurboRVB 及び TurboGenius の高度化と最近のアルゴリズム的進展」 中野 晃佑（物質・材料研究機構、

理化学研究所） 

11:10–11:30 「固溶体の配置サンプリングフレームワーク abICS の高度化」 笠松 秀輔（山形大学） 

 

強相関電子系関係 

13:00–13:20 「強相関第一原理計算手法とソフトウェア開発・高度化プロジェクト」 三澤 貴宏（東京大学） 

13:20–13:40 「DCore+ChiQ：動的平均場法による強相関化合物の一粒子スペクトルと二粒子応答」 大槻 純也（岡山大学） 

13:40–14:00 「テンソルネットワーク法による量子スピン模型解析ソフトウェアの開発」 大久保 毅（東京大学） 

 

データ駆動科学関係 

14:00–14:20 「ベイズ最適化パッケージ PHYSBO」 田村 亮（物質・材料研究機構） 

14:20–14:40 「データ解析フレームワーク ODAT-SE と計測インフォマティクス」 星 健夫（核融合科学研究所） 

 

ポスター発表 

15:00–16:00 ポスター発表 

 

ソフトウェア普及・開発関係 

16:00–16:20 「MateriApps プロジェクト：物質科学シミュレーションのコミュニティ形成に向けて」 井戸 康太（東京大学） 

16:20–16:40 「MateriApps LIVE! / Installer：物質科学シミュレーションの環境構築」 藤堂 眞治（東京大学） 

16:40–17:00 「オープンソースライセンス」 本山 裕一（東京大学） 

17:00–17:20 「グループ・コミュニティでのコーディング」 青山 龍美（東京大学） 

 

パネルディスカッション 

17:30–18:00 「今後の計算物質科学におけるソフトウェア開発のあり方について」 座長：吉見 一慶（東京大学） 

登壇者：大谷 実（筑波大学）、大久保 毅（東京大学）、田村 亮（物質・材料研究機構）、井戸 康太（東京大学） 
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