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数値物性科学研究施設 野口 博司 

 

日時：2026年 4月 2日（木）3日（金） 

場所：物性研究所本館 6階 大講義室(A632)  

主催：東京大学物性研究所スーパーコンピュータ共同利用 

協賛：MP-CoMS、計算物質科学協議会、データ創出・活用型マテリアル研究開発プロジェクト(DxMT) 

所内組織委員：野口博司、尾崎泰助、川島直輝、杉野修、吉見一慶、三澤貴宏、乾幸地、福田将大、中野裕義、高橋惇 

所外組織委員：奥村久士（分子科学研究所）、品岡寛（埼玉大学）、福島鉄也（産業技術総合研究所）、井戸康太（山口大学） 

 

 物性研究所のスーパーコンピュータ共同利用の成果報告

を兼ねた計算物性物理に関する研究会を開催した。研究会

では、特別招待講演 2件、招待講演 14件、49件のポスター
発表が行われた。4/2(木) 89名、4/3(金) 61名(計 100名)

の参加者があり、活発な議論と情報交換が行われた。 
 特別講演は最近注目されている交替磁性体について、東

京電機大学の中惇先生に、GPU 上で単精度浮動小数点演
算を用いて倍精度計算を行う尾崎スキームについて、芝浦

工業大学の尾崎克久先生にご講演していただいた。また、

招待講演では、磁性材料から、高温超伝導材料、燃料電池、

高分子膜、生体分子といった幅広い対象について最近の研

究が報告された。計算手法も第一原理計算や大規模分子動

力学計算を始め、機械学習や高精度計算と、様々な手法に

ついて、最近の発展が報告された。また、物性研スパコン

の利用促進のためのソフトウエア高度化プロジェクトを 

物性研で行なっているが、2025 年度に高度化を行なった
ベイズ最適化パッケージ PHYSBO と、第一原理量子モン
テカルロ法のソフトウェア TurboRVB について、田村亮
先生と中野晃佑先生による講演が行われた。分子科学研究

所、東北大学金属材料研究所、物性研で、物質科学におけ

る大規模計算に関する大型プロジェクトを支援するため、

共同で計算資源を提供する共同事業枠を行っているが、そ

の支援課題 3件についても研究発表が行われた。 
初日午後のポスター発表でも熱い議論が交わされていた。

若手研究者の研究活動を奨励するために、ポスター賞が設

けられ、登壇者、組織委員による投票が行われた。その結

果、以下の 3名が受賞した。 
木下拓弥氏（名古屋工業大学） 
小正路崚太郎氏（東京大学） 
田中友規氏（東京科学大学） 

 

プ ロ グ ラ ム 

4月 2日（木） 

13:00～13:05 Opening  

13:05～13:55 中惇（東京電機大学）[特別講演] 交替磁性体の電子状態と交差相関 

13:55～14:20 北谷基治（兵庫県立大学） 強相関系の非局所揺らぎ計算による非従来型超伝導と電子スペク

トル 

14:20～14:35 break  

14:35～15:00 榊原寛史（鳥取大学） 第一原理バンド計算及び多体摂動計算を用いた多層ニッケル酸化

物高温超伝導に対する理論的研究 

15:00～15:25 播木敦（大阪公立大学） 強相関交替磁性体における X線分光スペクトルの第一原理多体計 

15:25～15:50 田村亮 (NIMS) [高度化] ベイズ最適化パッケージ PHYSBOの高度化と実応用 

15:50～16:00 尾崎泰助（物性研） 数値物性科学研究施設への組織改変について 

16:00～18:00 ポスターセッション   

18:30～20:30 懇談会   
 

物性研究所短期研究会 

物性研究所スパコン共同利用研究会「計算物質科学

の今と未来」 
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4月 3日（金） 

10:00～10:50 
尾崎克久（芝浦工業大学） 

[特別講演] 

低精度計算時代における高精度行列計算  
― 尾崎スキームとその展開 

10:50～11:05 break   

11:05～11:30 福田将大（物性研）[巻頭論文] DFTを用いた表面構造解析と原子間力顕微鏡シミュレーション 

11:30～11:55 植本光治（神戸大学） 第一原理計算の非線形光学と半導体フォトニクスシミュレーショ

ンへの応用 

11:55～12:20 小幡正雄（金沢大学） GPU実装による準粒子自己無撞着GW計算の高速化と InAs/GaSb 
超格子への応用 

12:20～13:30 Lunch   

13:30～13:55 中野晃佑 (NIMS) [高度化] 第一原理量子モンテカルロ法のソフトウェア開発の応用展開の未来 

13:55～14:20 藤崎弘士（日本医科大学） 重み付きアンサンブル法によるタンパク質構造変化の動的な計算 

14:20～14:45 矢ケ﨑琢磨（大阪大学） 高分子ブラシ膜の防汚機構 

14:45～15:10 秋葉貴輝（東京大学） マクロな移流反応拡散系の解析に向けた量子コンピュータの利用 

15:10～15:25 break   

15:25～15:50 尾方成信 (大阪大学)[共用事業枠] 
機械学習ポテンシャルを用いた極限環境下の構造材料の原子シミ

ュレーション 

15:50～16:15 藤本和士 (関西大学)[共用事業枠] 
燃料電池触媒層の物質輸送機構解明に向けた、マルチスケール計

算技術構築とその活用 

16:15～16:40 三澤貴宏 (物性研)[共用事業枠] 厳密対角化ソフトウェアHΦを活用したスピンハミルトニアンの
ベイズ推定 

16:40～16:45 Closing (ポスター賞授賞式)  

 
ポスター発表 

A：ポスター賞選考対象 

A-01 MUHAMMADY SHIBGHATULLAH（理化学研究所） 
密度汎関数計算による Barium Titanium Oxyhydrideの熱力学的安定性とイオン交換の速度論的な解析 

A-02 中西 樹（金沢大学） 
第一原理計算を用いた Fe/MgO界面のマグノンモード解析と磁気励起スペクトル 

A-03 佐藤 孝太（慶應義塾大学大学院） 
不完全情報ゲームを題材とした AIの開発と解析 

A-04 李 旭（名古屋大学） 
Pt(111)表面上の Ce-Ti-Oハニカム構造超薄膜の構造について実験観察と理論計算 

A-05 小林 知暉（東京理科大学） 
連結クラスタ展開法におけるクラスター次数推定法の考案 

A-06 寺澤 雄介（電気通信大学大学院） 
臨界指数の系統的な外挿法を用いた相関長による動的臨界指数の評価 

A-07 岩﨑 龍太（東北大学） 
圧力誘起磁気転移を示す有機モット絶縁体λ-(BEST)2GaCl4の有効理論構築 

A-08 田中 友規（東京科学大学） 
Magesty.jl: スピンクラスター展開法に基づく一般化スピンモデル計算パッケージ 
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A-09 稲吉 健（埼玉大学） 
Quantics Tensor Trainsを活用した非平衡 Dyson方程式ソルバーの開発 

A-10 伊藤 悠生（慶應義塾大学） 
分子動力学法を用いたレイリー・テイラー不安定性の解析 

A-11 宋 峰峰（東京大学） 
空間変調を持つ二次元 XY模型における超流動ドーム 

A-12 Tran Ba Hung（Tohoku University） 
Charge-Spin-Lattice Coupling Driven Giant Magnetocaloric Effect in BiCu3Cr4O12 

A-13 西山 英希（慶應義塾大学） 
分子動力学シミュレーションを用いた、気泡成長に伴う流体の粘度変化の研究 

A-14 井上 仁（金沢大学） 
最近接Wannier関数によるスピン軌道相互作用の第一原理計算 

A-15 常田 拓希（名古屋工業大学） 
分子動力学法を用いた粉体気体系における最終凝縮状態のダイナミクスと相図 

A-16 木下 拓弥（名古屋工業大学） 
円柱障害物周りのアクティブブラウン粒子流における微結晶クラスター成長と相図 

A-17 丹羽 陽弥（金沢大学） 
スピネル遷移金属酸化物 LiTi2O4の電子スペクトル解析 

A-18 渡邉 崚（東京大学） 
時間依存密度汎関数法による金属反強磁性体のスピンダイナミクスの第一原理計算 

A-19 YANG JINGWEN（金沢大学大学院） 
有限系におけるトポロジカル指数の第一原理計算 

A-20 笹島 翔太（金沢大学） 
ゲージ共変微分を用いた軌道磁化の第一原理計算 

A-21 牛尾 賢生（鳥取大学） 
バイレイヤーハバード模型に帰着される銅酸化物超伝導体の可能性 

A-22 石井 浩平（東京大学） 
電子状態密度を記述子とした機械学習による酸素空孔生成エネルギーの予測と酸素吸蔵材の探索 

A-23 山本 哲也（東京大学） 
シミュレーションによる血流中の酸素濃度分布の解析 

A-24 渡辺 凌眞（東京大学） 
正方格子 loop O(2) 模型の臨界点と相図の数値解析 

A-25 田中 尚岳（鳥取大学） 
sparseIR.jlを用いた多軌道揺らぎ交換近似コードへの実装 

A-26 NING ZHIYAO（東京大学） 
Spinon Confinement and String Breaking Near Deconfined Quantum Criticality 

A-27 小正路 崚太郎（東京大学） 
Crystal structure prediction by generalized disjunctive programming based on inorganic structural chemistry 

A-28 ZHU QIZHI（東京大学） 
The study of negative sign problem under real-space renormalization group 
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B：一般ポスター 

B-01 小野 頌太（室蘭工業大学） 
非 van der Waals型 2次元物質の予測手法の開発と応用 

B-02 BAE SOUNGMIN（東北大学） 
汎用機械学習ポテンシャルを用いた統合的原子シミュレーション環境「macer」の開発と材料物性解析への応用 

B-03 佐藤 龍平（東京大学） 
固体電解質の多体輸送(協奏的な輸送)のグラフ理論による可視化 

B-04 坂井 徹（兵庫県立大学） 
低次元量子スピン系の磁場誘起量子相転移の数値的研究 

B-05 浅野 優太（医療創生大学） 
1000億原子分子動力学シミュレーションによる超音波キャビテーション初期過程 

B-06 春山 潤（理化学研究所） 
次世代 Liイオン電池用電解液の DFT汎関数の精度検証と機械学習力場の作成 

B-07 村林 史啓（東京大学） 
準粒子トンネリングを伴う分数量子ホール液滴のマイクロ波応答 

B-08 森田 悟史（慶應義塾大学） 
テンソルくりこみ群による分配関数比の計算と臨界点上での普遍値 

B-09 本山 裕一（東京大学） 
ベイズ最適化パッケージ PHYSBO 

B-10 Thomsen Bo（Japan Atomic Energy Agency） 
Development of GPU Accelerated Path Integral Molecular Dynamics Code 

B-11 久保 祐貴（東京大学大学院） 
データ同化法によるHCl-H2化合物高圧相の結晶構造推定 

B-12 陸 劭聡（東京大学大学院理学系研究科） 
Spin-Fluctuations in Hydride Superconductors from First Principles 

B-13 山地 洋平（物質・材料研究機構） 
数値分光法による銅酸化物高温超伝導体の解析 

B-14 船田 宙軌（近畿大学） 
フラーレンが吸着したタングステン表面の電子状態計算 

B-15 青山 龍美（東京大学） 
第一原理量子モンテカルロ法パッケージ TurboRVBの高度化 

B-16 中島 将吾（近畿大学） 
π拡張ジケトピロロピロール誘導体 BIPIの電子状態計算 

B-17 笠松 秀輔（山形大学） 
Local perturbation + relaxation法による遷移金属複合酸化物の charge/spin配置最適化 

B-18 乾 幸地（東京大学） 
自動微分を取り込んだ DFT計算による物質の逆設計 

B-19 山口 直也（金沢大学） 
Wannier基底に基づく層異常Hall/Nernst伝導度計算コード開発と金属系への応用 

B-20 河村 光晶（横浜国立大学） 
超伝導密度汎関数理論に基づくコヒーレント長と磁気侵入長の第一原理計算 

B-21 高橋 惇（東京大学） 
Nucleation-type criticality with infinite number of free-energy minima beyond mean-field theory 
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