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―平成30年度計算機利用結果報告書から― 
 
【1501生活科学一般】 

1. A. K. Sharma, W. M. C. Sameera, Y. Takeda, S. 
Minakata：  A computational study on the 
mechanism and origin of the reigioselectivity 
and stereospecificity in Pd/SIPr-catalyzed ring-
opening cross-coupling of 2-arylaziridines with 
aryl-boronic acids： ACS Catal., 2019 

【2103 マイクロ・ナノデバイス】 
2. 山口 謙祐、ムルガナタン マノハラン、水田 博、

田部 道晴、モラル ダニエル： 第一原理計算を

用いた外部電場によるSiナノ構造上の不純物へ

の影響： 第 66 回応用物理学会春季学術講演会 
要旨, 2019 

【4104 基礎解析学】 
3. Kengo NAKAI, Yoshitaka SAIKI： Machine-

learning inference of fluid variables from data 
using reservoir computing：  Phys. Rev. E, 
Vol.98, No.2, pp.023111 - 023116, 2018 

【4305 原子・分子・量子エレクトロニクス・ 
プラズマ】 

4. Jun Tokimoto, Shunji Tsuchiya, and Tetsuro 
Nikuni ：  Excitation of Higgs Mode in 
Superfluid Fermi Gas in BCS-BEC Crossover： 
Journal of Physical Society of Japan, Vol.88, 
No.023601, 2019 

【4306 生物物理・化学物理】 
5. Ryuma Sato, Hirotaka Kitoh-Nishioka, Koji 

Ando, Takahisa Yamato： Electron Transfer 
Pathways of Cyclobutane Pyrimidine Dimer 
Photolyase Revisited： The Journal of Physical 
Chemistry B, Vol.122, No.27, pp.6912 - 6921, 
2018 

【4403 超高層物理学】 
6. Kazem Ardaneh,  Yang Luo,  Isaac 

Shlosman,  Kentaro Nagamine, John H Wise,  
Mitchell C Begelman ：  Direct collapse to 

supermassive black hole seeds with radiation 
transfer: cosmological haloes ：  Monthly 
Notices of the Royal Astronomical Society, 
Vol.479, No.Issue 2, pp.2277 - 2293, 2018 

7. Yang Luo  Kazem Ardaneh  Isaac Shlosman  
Kentaro Nagamine John H Wise  Mitchell C 
Begelman： Direct Collapse to Supermassive 
Black Hole Seeds with Radiative Transfer: 
Isolated Halos： Monthly Notices of the Royal 
Astronomical Society, Vol.476, No.Issue 3, 
pp.3523 - 3539, 2018 

【4601 物理化学】 
8. Sandeep K. Reddy, Raphael Thiraux, Bethany 

A. Wellen Rudd, Lu Lin, Tehseen Adel, Tatsuya 
Joutsuka, Franz M. Geiger, Heather C. Allen, 
Akihiro Morita, and Francesco Paesani： Bulk 
Contributions Modulate the Sum-Frequency 
Generation Spectra of Interfacial Water on 
Model Sea-Spray Aerosols： Chem, Vol.4, No.7, 
pp.1629 - 1644, 2018 

9. Tatsuya Joutsuka and Akihiro Morita ： 
Electrolyte and Temperature Effects on Third-
Order Susceptibility in Sum Frequency 
Generation Spectroscopy of Aqueous Salt 
Solutions： J. Phys. Chem. C, Vol.122, No.21, 
pp.11407 - 11413, 2018 

【4801 機能材料・デバイス】 
10. Miho Itoi, Atsushi Okazawa, Jun-ichi 

Yamaura, Sachiko Maki, Tokutaro Komatsu, 
Isabelle Maurin, Epiphane Codjovi, Kamel 
Boukheddaden, and Norimichi Kojima ： 
Structural Insight into Order-Disorder 
Transition and Charge-Transfer Phase 
Transition in an Iron Mixed-Valence Complex 
(n-C3H7)4N[FeIIFeIII(dto)3] with a Two-
Dimensional Honeycomb Network： Inorganic 
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Chemistry, Vol.57, No.21, pp.13728 - 13738, 
2018 

【4902 薄膜・表面界面物性】 
11. 政岡 壮太・土屋 明宏・薩摩 篤・沢邊 恭一： 

ディーゼル酸化触媒表面上での飽和および不飽

和炭化水素による被毒作用に関する研究： 第
122回触媒討論会予稿, 2018 

【4905 工学基礎】 
12. Shugo Yasuda ：  Synchronized molecular-

dynamics simulation of the thermal 
lubrication of an entangled polymeric liquid： 
Polymers, Vol.11, pp.131-, 2019 

13. Shugo Yasuda and Ryo Ookawa ： 
Solidification of a simple liquid near wall in 
high-speed shear flows： Journal of Physics: 
Conference Series, Vol.1136, pp.012027 - , 2018 

14. Benoit Perthame and Shugo Yasuda： Stiff-
response-induced instability for chemotactic 
bacteria and flux-limited Keller-Segel 
equation： Nonlinearity, Vol.31, pp.4065 - 4089, 
2018 

15. Vincent Calvez, Benoit Perthame, and Shugo 
Yasuda： Traveling wave and aggregation in a 
flux-limited Keller-Segel equation：  Kinetic 
and related models, Vol.11, pp.891 - 909, 2018 

16. Shugo Yasuda ：  Synchronized Molecular-
Dynamics Simulation of the Thermal 
Lubrication of an Entangled Polymeric Liquid： 
Polymers, Vol.11, No.1, pp.131 -, 2019 

【5001 機械材料・材料力学】 
17. Yuta Naito, Shimpei Matsuda, Masaaki 

Nishikawa, Naoki Matsuda, Masaki Hojo： 
Multi-Scale Evaluation for Effect of 
Reinforcements on Viscoelasticity of Shape-
Memory Polymer Composites：  Proc. ASC 
33rd Annual Technical Conference & 18th US-
Japan Conference on Composite Materials, 
2018 

18. 山本慧： 有限要素法による薄層化CFRP擬似等

方積層板における曲げの検討： 第 56 回飛行機

シンポジウム 講演論文集, 2018 
19. 西川雅章, 後藤聡, 北條正樹, 松田直樹： マイク

ロボンド法を用いた炭素繊維へのエポキシ樹脂

の接着・硬化過程のその場観察と樹脂硬化収縮

率の測定： 材料, Vol.67, No.4, pp.416 - 423, 
2018 

【5004 流体工学】 
20. Yong Hu, Ryoichi Kurose： Partially premixed 

flamelet in LES of acetone spray flames： 
Proceedings of the Combustion Institute, 2018 

21. Yu Haruki, Abhishek L. Pillai, Tomoaki Kitano, 
Ryoichi Kurose： Numerical Investigation of 
Flame Propagation in Fuel Droplet Arrays： 
Atomization and Sprays, Vol.28, No.4, pp.357 - 
388, 2018 

22. Abhishek L. Pillai, Ryoichi Kurose ： 
Combustion noise analysis of a turbulent spray 
flame using a hybrid DNS/APE-RF approach： 
Combustion and Flame, Vol.200, pp.168 - 191, 
2019 

23. Abhishek L. Pillai, Ryoichi Kurose ： 
Numerical investigation of combustion noise in 
an open turbulent spray flame ：  Applied 
Acoustics, Vol.133, pp.16 - 27, 2018 

24. CharlesTurquand d ’Auzay, UmairAhmed, 
Abhishek L.Pillai, NilanjanChakraborty, 
Ryoichi Kurose： Statistics of progress variable 
and mixture fraction gradients in an open 
turbulent jet spray flame：  Fuel, Vol.247, 
pp.198 - 208, 2019 

25. 横嶋 哲, 菅野 雅也： 壁の透過性が壁乱流の抵

抗特性に及ぼす影響： 第 32 回数値流体力学シ

ンポジウム, pp.D04-3, 2018 
26. 横嶋 哲, 菅野 雅也： 透過性を有する平行平板

間乱流の直接数値シミュレーション： 第 73 回

土木学会 年次学術講演会, pp.Ⅱ-148, 2018 
27. 横嶋 哲, 菅野 雅也： 壁の透過性がチャネル乱

流に及ぼす影響： 第 21 回応用力学シンポジウ

ム, pp.C000087, 2018 
28. S. Yokojima, M. Kanno ：  Effects of wall 

permeability on wall-bounded turbulent flows： 
Three Days National Workshop on 
Understanding Modelling of Turbulent Flows 
and its Progress (UMTFP 2019), pp.C000087, 
2019 

29. S. Yokojima, M. Kanno：  The relationship 
between the wall permeability and the flow 
resistance in a wall-bounded turbulent flow： 
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5th International Conference on Nanoscience 
and Nanotechnology (ICONN 2019),  
pp.C000087, 2019 

【5204 水工水理学】 
30. 永野浩大, 鳥生大祐, 牛島省： コロケート格子

有限体積法によるマクスウェル流体構成則の計

算法： 土木学会第 21 回応用力学シンポジウム

講演概要集, No.C000081, 2018 
31. 長野 智絵・津守 博通・稲村 友彦・佐野 肇・小

林 健一郎・佐山 敬洋・寶 馨： 損害保険のため

の日本全域洪水リスク評価モデルの開発（2）：リ

スク評価モデルの構築と適用例： 自然災害科学, 
Vol.37, No.2, pp.191 - 203, 2018 

32. 柳 博文, 鳥生 大祐, 牛島 省： 多相場モデルを

用いた礫群輸送の３次元並列計算： 計算工学講

演会論文集, Vol.23, No.B-10-04, 2018 
33. 永野 浩大, 鳥生 大祐, 牛島 省： 非圧縮性粘弾

性流体の圧力解法： 計算工学講演会論文集, 
Vol.23, No.B-10-05, 2018 

34. 柳 博文, 鳥生 大祐, 牛島 省： 相平均モデルを

用いた鉛直噴流による礫群輸送の数値解析： 第
31 回数値流体力学シンポジウム, No.C01-03, 
2018 

35. Kosei Sakakibara, Daisuke Toriu, Satoru 
Ushijima ：  Implicit Eulerian method for 
transportation of multiple deformable objects： 
JSST2018 Proceedings, pp.274 - 277, 2018 

36. Hirofumi Yanagi, Daisuke Toriu, Satoru 
Ushijima ：  3D parallel computation for 
transportation of gravel particles due to 
downward water jets： JSST2018 Proceedings,  
pp.278 - 281, 2018 

37. Daisuke Toriu, Satoru Ushijima ：  Fully 
explicit computational method for 
compressible natural convection using 
reduction technique of pressure propagation： 
JSST2018 Proceedings, pp.305 - 308, 2018 

38. Satoru Ushijima, Wei Liu, Hiroki Tanaka, 
Daisuke Toriu： Computational Method for 
Compressible Fluids with Pressure-Poisson 
Equations： JSST2018 Proceedings, pp.77 - 80, 
2018 

39. Satoru Ushijima, Hiroki Tanaka, Wei Liu, 
Daisuke Toriu：  Applicability of Pressure-

Velocity Correction Algorithm (C-HSMAC 
method) to Incompressible Fluids with Passive 
Scalar Convection： JSST2018 Proceedings,  
pp.83 - 86, 2018 

40. Daisuke Toriu, Satoru Ushijima ： 
Computations of non-isothermal compressible 
gas flows around moving solid object ： 
CMFF'18 Proceedings, 2018 

41. Satoru Ushijima, Daisuke Toriu, Hirofumi 
Yanagi： Multiphase Model to Predict Many 
Gravel Particles Transported by Free-Surface 
Flows： CMFF'18 Proceedings, 2018 

【5401 金属物性】 
42. N. Tsunoda, Y. Kumagai, A. Takahashi, and F. 

Oba： Electrically benign defect behavior in 
zinc tin nitride revealed from first principles： 
Phys. Rev. Applied, Vol.10, pp.011001-1 - 
011001-6, 2018 

43. Y. Hinuma, Y. Kumagai, I. Tanaka, and F. 
Oba： Effects of composition, crystal structure, 
and surface orientation on band alignment of 
divalent metal oxides: A first-principles study： 
Phys. Rev. Mater., Vol.2, pp.124603-1 - 124603-
20, 2018 

44. Y. Mochizuki, Y. Kumagai, H. Akamatsu, and 
F. Oba： Polar metallic behavior of strained 
antiperovskites ACNi3 (A = Mg, Zn, and Cd) 
from first principles： Phys. Rev. Mater., Vol.2, 
No., pp.125004-1 - 125004-10, 2018 

45. Y. Mochizuki, H. Akamatsu, Y. Kumagai, and 
F. Oba： Strain-engineered Peierls instability 
in layered perovskite La3Ni2O7 from first 
principles ：  Phys. Rev. Mater., Vol.2, 
pp.125001-1 - 125001-7, 2018 

46. N. Tsunoda, Y. Kumagai, M. Araki, and F. 
Oba：  One-dimensionally extended oxygen 
vacancy states in perovskite oxides： Phys. Rev. 
B, Vol.99, pp.060103(R)-1 - 060103(R)-5, 2019 

47. K. Matsuzaki, K. Harada, Y. Kumagai, S. 
Koshiya, K. Kimoto, S. Ueda, M. Sasase, A. 
Maeda, T. Susaki, M. Kitano, F. Oba, and H. 
Hosono： High‐mobility p‐type and n‐type 
copper nitride semiconductors by direct 
nitriding synthesis and in silico doping design： 
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Adv. Mater., Vol.30, No.31, pp.1801968-1 - 
1801968-8, 2018 

【5402 無機材料・物性】 
48. Yoyo Hinuma, Yu Kumagai, Isao Tanaka and 

Fumiyasu Oba： Effects of composition, crystal 
structure, and surface orientation on band 
alignment of divalent metal oxides: A first-
principles study： Physical Review Materials, 
Vol.2, pp.124603 - , 2018 

49. Yoyo Hinuma, Takashi Toyao, Takashi 
Kamachi, Zen Maeno, Satoru Takakusagi, 
Shinya Furukawa, Ichigaku Takigawa, and 
Ken-ichi Shimizu： Density Functional Theory 
Calculations of Oxygen-Vacancy Formation 
and Subsequent Molecular Adsorption on 
Oxide Surfaces： J. Phys. Chem. C, Vol.122, 
pp.29435 - 29444, 2018 

【5403 複合材料・物性】 
50. 岩田晋弥, 植原弘明, 関井康雄, 木谷亮太, 高田

達雄： 計算機シミュレーションによる紫外線吸

収剤および架橋剤分解残渣の電気トリー抑制効

果の検討： 放電研究, Vol.61, No.3, pp.25 - 30, 
2018 

51. S. Iwata, H. Uehara, Y. Sekii, T. Takada： 
Behavior of water molecules between 
molecular layers of by-products of dicumyl 
peroxide or surfactants in an external electric 
field: Computational insight： Computational 
Materials Science, Vol.163, pp.134 - 140, 2019 

【5501 化工物性・移動操作・単位操作】 
52. Takuya Yamamoto, Aire Suzuki, Sergey V. 

Komarov, Yasuo Ishiwata： Investigation of 
impeller design and flow structures in 
mechanical stirring of molten aluminum ： 
Journal of Materials Processing Technology, 
Vol.261, pp.164 - 172, 2018 

53. T. Yamamoto, Y. Fang, S. V. Komarov ： 
Mechanism of small bubble breakup in an 
unbaffled stirred vessel ：  Chemical 
Engineering Science, Vol.197, pp.26 - 36, 2019 

54. 山本卓也、Komarov Sergey： アルミニウム溶

湯機械撹拌における自由表面変形の 基礎メカ

ニズム解明： 軽金属学会第 134 回春季大会 講
演概要集, pp.94 - , 2018 

55. 山本卓也、方毓、Komarov Sergey： 攪拌時表面

渦形成と気泡巻き込みに対するそ の場観察を

数値シミュレーション： 化学工学会第 50 回秋

季大会 講演概要集, pp.FF215 - , 2018 
56. 山本卓也、Komarov Sergey： アルミニウム溶

湯の機械攪拌における偏心に対する 自由表面

変形の影響： 軽金属学会第 135 回秋期大会 講
演概要集, pp.124 - , 2018 

57. T. Yamamoto, Y. Fang, S. V. Komarov： Surface 
vortex formation and free surface deformation 
in an unbaffled vessel stirred by on-axis and 
eccentric impellers： Chemical Engineering 
Journal, Vol.367, pp.25 - 36, 2019 

58. 山本卓也、コマロフセルゲイ： アルミニウム溶

湯中機械撹拌操作時の移動現象に対する数値シ

ミュレーション： 軽金属, Vol.38, No.12, pp.677 
- 684, 2018 

59. Takashi Horiuchi, Lei Wang, Takuya 
Yamamoto, Atsushi Sekimoto, Yasunori Okano, 
Toru Ujihara, and Sadik Dost： Numerical 
investigation of optimal crystal growth furnace 
design in the RF-Heating TSSG process： 9th 
International Workshop on Modeling in 
Crystal Growth, pp.Session 5, 2018 

60. 堀内 鷹之、関本 敦、岡野 泰則、宇治原 徹： 随
伴感度解析を用いたTSSG法SiC結晶成長にお

けるるつぼ内熱対流の最適化： 化学工学会第 50
回秋季大会, pp.DB208, 2018 

61. 堀内 鷹之、関本 敦、岡野 泰則、宇治原 徹： 
TSSG 法 SiC 結晶成長におけるるつぼ温度分布

最適化に向けた逆解析： 第 47 回結晶成長国内

会議, pp.01p-P32, 2018 
【5601 航空宇宙工学】 
62. Kengo Nakamura, Yuichi Nakagawa, 

Hiroyuki Koizumi, and Yoshinori Takao ： 
Numerical Analysis of a Miniature Microwave-
discharge Ion Thruster Using Water as the 
Propellant： Transactions of the Japan Society 
for Aeronautical and Space Sciences, Vol.61, 
No.4, pp.152 - 159, 2019 

63. Kazuma Emoto, Yoshinori Takao, and Hitoshi 
Kuninaka： A Preliminary Study on Radiation 
Shielding Using Martian Magnetic 
Anomalies ：  Biological Sciences in Space, 
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Vol.32, pp.1-5, 2018 
64. Kazuki Takase, Kazunori Takahashi, and 

Yoshinori Takao： Numerical Investigation of 
Neutral-Injection Effect on an Electrodeless 
Plasma Thruster： Transactions of the Japan 
Society for Aeronautical and Space Sciences, 
Aerospace Technology Japan, Vol.16, No.2, 
pp.105 - 109, 2018 

65. Kazuma Emoto, Toshiyuki Tsuchiya, and 
Yoshinori Takao： Numerical Investigation of 
Steady and Transient Ion Beam Extraction 
Mechanisms for Electrospray Thrusters ： 
Transactions of the Japan Society for 
Aeronautical and Space Sciences, Aerospace 
Technology Japan, Vol.16, No.2, pp.110 - 115, 
2018 

66. Kazuki Takase, Kazunori Takahashi, and 
Yoshinori Takao ：  Effects of neutral 
distribution and external magnetic field on 
plasma momentum in electrodeless plasma 
thrusters： Physics of Plasmas, Vol.25, No.2, 
pp.023507 - , 2018 

67. Kenta Hiramoto, Yuichi Nakagawa, Hiroyuki 
Koizumi, and Yoshinori Takao：  Effects of 
E × B drift on electron transport across the 
magnetic field in a miniature microwave 
discharge neutralizer： Physics of Plasmas, 
Vol.24, No.6, pp.064504 - , 2018 

68. Kenta Hiramoto and Yoshinori Takao ： 
Investigation of Ion Beam Extraction 
Mechanism for Higher Thrust Density of Ion 
Thrusters： Transactions of the Japan Society 
for Aeronautical and Space Sciences, 
Aerospace Technology Japan, Vol.14, No.ists30, 
pp.Pb_57 - Pb_62, 2016 

69. Kaito Nakagawa and Yoshinori Takao ： 
Optimization of Plasma Production with 
Impedance Analysis for a Micro RF Ion 
Thruster： Transactions of the Japan Society 
for Aeronautical and Space Sciences, 
Aerospace Technology Japan, Vol.14, No.ists30, 
pp.Pb_63 - Pb_68, 2016 

70. Yoshinori Takao, Hiroyuki Koizumi, Yusuke 
Kasagi, and Kimiya Komurasaki ： 

Investigation of Electron Extraction from a 
Microwave Discharge Neutralizer for a 
Miniature Ion Propulsion System ： 
Transactions of the Japan Society for 
Aeronautical and Space Sciences, Aerospace 
Technology Japan, Vol.14, No.ists30, pp.Pb_41 
- Pb_46, 2016 

71. Yoshinori Takao, Kenta Hiramoto, Yuichi 
Nakagawa, Yusuke Kasagi, Hiroyuki Koizumi 
and Kimiya Komurasaki： Electron extraction 
mechanisms of a micro-ECR neutralizer ： 
Japanese Journal of Applied Physics, Vol.55, 
No.7S2, pp.07LD09 - , 2016 

72. Yoshinori Takao and Kazunori Takahashi： 
Numerical validation of axial plasma 
momentum lost to a lateral wall induced by 
neutral depletion： Physics of Plasmas, Vol.22, 
No.11, pp.113509 - , 2015 

73. Yoshinori Takao, Hiroyuki Koizumi, Kimiya 
Komurasaki, Koji Eriguchi, and Kouichi Ono： 
Three-dimensional particle-in-cell simulation 
of a miniature plasma source for a microwave 
discharge ion thruster ：  Plasma Sources 
Science and Technology, Vol.23, No.6, 
pp.064004 - , 2014 
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