
  

セセンンタターー利利用用にによよるる研研究究成成果果  

―2021年度計算機利用結果報告書から― 
 
【1010 統計科学】 

1. 春名純一, 兎子尾理貴, 中野直人： リザバー計

算機における普遍性と高次統計量： 第 24 回情

報論的学習理論ワークショップ講演要旨，発表

番号19, 2021 
【1501 生活科学一般】 

2. N. Thushara,  T. Darshani, S. R. Samarakoon, 
I. C. Perera, F. R. Fronczek, W. M. C. Sameera, 
T. Perera： Synthesis, characterization and 
biological evaluation of dipicolylamine 
sulfonamide derivatized platinum complexes 
as potential anticancer agents： RSC Adv., 
Vol.11, No., pp.17658 - 17668, 2021 

3. T. Nguyen, Y. Oba, W. M. C. Sameera, A. 
Kouchi, N. Watanabe：  Experimental and 
Computational Studies on the 
Physicochemical Behavior of Phosphine 
Induced by Reactions with H and D Atoms on 
Interstellar Ice Grains： Astrophys. J. 2021., 
Vol.198, No., pp.73 - , 2021 

4. Taiki Fujita, Mina Yamane, W. M. C. Sameera, 
Harunobu Mitsunuma, and Motomu Kanai： 
Siloxy Esters as Traceless Activators of 
Carboxylic Acids: Boron- Catalyzed 
Chemoselective Asymmetric Aldol Reaction： 
Angew. Chem. Int. Ed., Vol.60, No., pp.24598 - 
24604, 2021 

【2202 自然災害科学】 
5. Reika Nomura et al.： Multiscale Evaluation 

Method of the Drag Effect on Shallow Water 
Flow through Coastal Forests based on 3D 
Numerical Simulations ：  International 
Journal for Numerical Methods in Fluids, 
Vol.94, No.1, pp.32 - 58, 2021 

6. Asano, K., T. Iwata, K. Yoshida, N. Inoue, K. 
Somei, K. Miyakoshi, and M. Ohori ： 

Microtremor array surveys and development 
of the velocity model in the Hakodate Plain, 
Hokkaido, Japan： Earth, Planets and Space, 
Vol.74, No.94, pp.1 - 25, 2022 

【2301 基礎ゲノム科学】 
7. Kohchi T, Yamato KT, Ishizaki K, Yamaoka S, 

Nishihama R： Development and Molecular 
Genetics of Marchantia polymorpha： Annu 
Rev Plant Biol., Vol.72, pp.677 - 702, 2021 

8. Iwasaki M, Kajiwara T, Yasui Y, Yoshitake Y, 
Miyazaki M, Kawamura S, Suetsugu N, 
Nishihama R, Yamaoka S, Wanke D, 
Hashimoto K, Kuchitsu K, Montgomery SA, 
Singh S, Tanizawa Y, Yagura M, Mochizuki T, 
Sakamoto M, Nakamura Y, Liu C, Berger F, 
Yamato KT, Bowman JL, Kohchi T ： 
Identification of the sex-determining factor in 
the liverwort Marchantia polymorpha reveals 
unique evolution of sex chromosomes in a 
haploid system： Curr. Biol., Vol.31, No.24, 
pp.5522 - 5532, 2021 

9. Montgomery SA, Tanizawa Y, Galik B, Wang N, 
Ito T, Mochizuki T, Akimcheva S, Bowman JL, 
Cognat V, Maréchal-Drouard L, Ekker H, 
Hong SF, Kohchi T, Lin SS, Liu LD, Nakamura 
Y, Valeeva LR, Shakirov EV, Shippen DE, Wei 
WL, Yagura M, Yamaoka S, Yamato KT, Liu C, 
Berger F： Chromatin Organization in Early 
Land Plants Reveals an Ancestral Association 
between H3K27me3, Transposons, and 
Constitutive Heterochromatin： Curr. Biol., 
Vol.30, No.4, pp.573 - 588, 2020 

【4103 数学一般（含確率論・統計数学）】 
10. Kengo NAKAI, Yoshitaka SAIKI： Machine-

learning construction of a model for a 
macroscopic fluid variable using the delay-
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coordinate of a scalar observable： Discrete 
and Continuous Dynamical Systems Series S, 
Vol.14, No.3, pp.1079 - 1092, 2021 

11. M. Kobayashi, K. Nakai, Y. Saiki, and N. 
Tsutsumi： Dynamical system analysis of a 
data-driven model constructed by reservoir 
computing ：  Physical Review E, Vol.104, 
No.044215, pp.1 - 7, 2021 

12. 関山 雄大： データ並列プログラムによる

Turyn 型列の分類： 第 19 回情報学ワークショ

ップ (WiNF2021) 抄録集, pp.9 - 9, 2021 
13. 関山 雄大： データ並列プログラムによる

Turyn 型列の分類： 静岡大学大学院修士論文, 
2022 

14. Araya and Tokihisa ：  The existence of 
partitioned balanced tournament designs ： 
Journal of Combinatorial Designs, Vol.30, 
pp.621 - 625, 2022 

【4303 物性 II】 
15. 春名純一, 兎子尾理貴, 中野直人： リザバー計

算機における普遍性と計算能力のサイズ依存

性： 日本物理学会 2021 秋季大会講演要旨，領

域11，講演番号22pL4-6, 2021 
【4306 生物物理・化学物理】 
16. Akihiro Kimura, Hirotaka Kitoh-Nishioka, 

Yasuteru Shigeta, Shigeru Itoh： Comparison 
between the Light-Harvesting Mechanisms of 
Type ‑ I Photosynthetic Reaction Centers of 
Heliobacteria and Photosystem I: Pigment Site 
Energy Distribution and Exciton State： The 
Journal of Physical Chemistry B, Vol.125, 
No.15, pp.3727 - 3738, 2021 

17. S Sakuraba, Q Xie, K Kasahara, J Iwakiri, H 
Kono： Extended ensemble simulations of a 
SARS-CoV-2 nsp1–5’-UTR complex： PLOS 
Computational Biology, Vol.18, No.1, pp. 
e1009804 -, 2022 

【4401 固体地球惑星物理学】 
18. Yamasaki, T., Sigmundsson, F., Iguchi, M.： 

Variable inflation rate of a magmatic 
deformation source beneath Aira caldera after 
the 1914 eruption of Sakurajima volcano: 
Inferences from a linear Maxwell viscoelastic 
model constrained by geodetic data： Journal 

of Volcanology and Geothermal Research, 
Vol.421, No.107446, 2022 

19. 菅原嵩史・大倉敬宏・成田翔平： 阿蘇火山のマ

グマだまりに対する 2016 年熊本地震の断層変

位による影響： 日本火山学会講演予稿集 2021
年度 秋季大会, 2021 

【4402 気象・海洋物理・陸水学】 
20. 越後友利果・伊藤海彦・磯田豊： 日本海深層に

おける近慣性周期 Gyroscopic Wave の海底反

射： 海の研究, Vol.31, No.3,4, pp.71 - 98, 2022 
【4601 物理化学】 
21. Tatsuya Joutsuka and Koji Ando： Efficient 

Free-energy Calculation of Proton Transfer by 
Constrained Density Functional Theory and 
Geometrically Restrained Molecular 
Dynamics Simulation：  Chemistry Letters, 
Vol.50, No.7, pp.1325 - 1328, 2021 

22. Yoshino Katsurayama, Yasuhiro Ikabata, 
Hajime Maeda, Masahito Segi, Hiromi Nakai, 
Taniyuki Furuyama ：  Direct Near ‐

Infrared‐Light‐Activatable Phthalocyanine 
Catalysts： Chemistry – A European Journal, 
Vol.28, No.2, pp.e202103223 -, 2022 

23. Ayaki Sunaga, Trond Saue： Towards highly 
accurate calculations of parity violation in 
chiral molecules: relativistic coupled-cluster 
theory including QED-effects ：  Molecular 
Physics, Vol.119, pp.e1974592 -, 2021 

24. Kuroda, Naoya; Oho, Takumi; Senami, 
Masato; Sunaga, Ayaki： Enhancement of the 
parity-violating energy difference of H2X2 
molecules by electronic excitation： Phys. Rev. 
A, Vol.105, pp.012820 -, 2022 

25. 砂賀彩光： 相対論的量子化学計算に基づく

UO2(2+), UN2の化学結合解析： 大洗・アルフ

ァ合同研究会, 2021 
26. 砂賀彩光, Maen Salman, Trond Saue： 重元素

系の分子物性における量子電磁力学効果：高精

度相対論的分子理論の開発と応用： 第 15 回分

子科学討論会, 2021 
27. Ayaki Sunaga ：  Parity-violating energy 

difference in chiral molecules enhanced by 
electronic excitation ：  Quantum Science 
Symposium, 17th International Conference of 
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Computational Methods in Sciences and 
Engineering (ICCMSE) 2021 (Video 
Conference (Streaming)), 2021 

28. Ayaki Sunaga： Many-body calculation for the 
electron EDM searches: mechanism of 
enhancement for effective electric field and 
many-body theory including QED effects： 
Fundamental Physics Using Atoms (FPUA 
2021), 2021 

29. Ayaki Sunaga： Effective QED potentials for 
relativistic correlated molecular calculations 
including QED effects： 24nd DIRAC working 
Group Meeting, virtual via ZOOM, 2021 

30. Ayaki Sunaga, Maen Salman, Trond Saue： 
Relativistic molecular calculations of 
spectroscopic constants and chemical bondings 
including QED effects： 第23回理論化学討論

会, 2021 
31. Tatsuya Joutsuka and Koji Ando： Efficient 

Free-Energy Calculation of Proton Transfer by 
Constrained Density Functional Theory and 
Geometrically Restrained Molecular 
Dynamics Simulation：  Chemistry Letters, 
Vol.50, No.7, pp.1325-1328, 2021 

【4602 有機化学】 
32. Hisakazu Miyamoto and Hiroki Takahashi： 

Crystal structure and photoreactive behaviour 
of N,N-diisopropyl (p-phenylphenyl) 
glyoxylamide： Acta Crystallographica Section 
E, Vol.E77, pp.653 - 657, 2021 

33. Ken Yamazaki, Supriya Rej, Yusuke Ano, and 
Naoto Chatani： An Unusual Perpendicular 
Metallacycle Intermediate is the Origin of 
Branch Selectivity in the Rh(II)-Catalyzed C–
H Alkylation of Aryl Sulfonamides with 
Vinylsilanes： Organometallics, Vol.40, No.23, 
pp.3935 - 3942, 2021 

34. Ken Yamazaki, Sanjit K. Mahato, Yusuke Ano, 
and Naoto Chatani： Double 1,2-Migration of 
Bromine and Silicon in Directed C – H 
Alkynylation Reactions with Silyl-Substituted 
Alkynyl Bromides through an Iridium 
Vinylidene Intermediate： Organometallics, 
Vol.41, No.1, pp.20 - 28, 2021 

35. Ken Yamazaki, Supriya Rej, Yusuke Ano, and 
Naoto Chatani ：  Origin of the Enhanced 
Reactivity in the ortho C –H Borylation of 
Benzaldehydes with BBr3： Organic Letters, 
Vol.24, No.1, pp.213 - 217, 2021 

36. Qiyuan He, Ken Yamazaki, Yusuke Ano, and 
Naoto Chatani： Palladium-Catalyzed Site-
Selective [5 + 1] Annulation of Aromatic 
Amides with Alkenes: Acceleration of β -
Hydride Elimination by Maleic Anhydride 
from Palladacycle：  ACS Catalysis, Vol.12, 
pp.1595 - 1600, 2022 

37. Yoshino, J.; Sekikawa, T.; Hatta, N.; Hayashi, 
N.; Higuchi, H.： Photoinduced Solid-State 
Coloring Behavior of Boronium Complexes： 
Tetrahedron Lett., Vol.57, pp.5489 - 5492, 2016 

38. Yoshino, J.; Konishi, S.; Kanno, R.; Hayashi, 
N.; Higuchi, H.：  An Azide ‐Substituted 
Triarylborane: A Key Compound for the Facile 
Synthesis of Fluorescent Triarylboranes 
Bearing Triazole Moieties as Connectable π‐

Conjugated System Linkages： Eur. J. Org. 
Chem., Vol.2019, pp.6117 - 6121, 2019 

39. Yoshino, J.; Hirono, Y.; Akahane, R.; Higuchi, 
H.; Hayashi, N.： Effects of π-Conjugation on 
the Solid-State Photoresponsive Coloring 
Behavior of Bipyridine-Boronium Complexes： 
Photochem. Photobiol. Sci., Vol.19, pp.1517 - 
1521, 2020 

40. Yoshino, J.; Kawaguchi, S.; Takata, S.; Hayashi, 
N.： Triarylboranes Bearing a Benzimidazole 
or Quinoline Ring Attached to the Boron Atom: 
Synthesis, π-Conjugation, and Fluorescence： 
Results Chem., Vol.4, pp.100342 -, 2022 

【4804 高分子・繊維材料】 
41. 稲田壮偉・曽川洋光・三田文雄： アルギン酸由

来の高接着性材料の開発： 第 70 回高分子学会

年次大会, Vol.70, No.1, 2021 
42. 稲田壮偉・曽川洋光・三田文雄： カテコール基

を有するアルギン酸の合成と接着能： 日本接着

学会第59回年次大会, Vol.59, pp.105 - 106, 2021 
43. 稲田壮偉・曽川洋光・三田文雄： 海洋バイオマ

スを利活用した水溶性接着剤の開発： 日本ゴム

協会主催第 32 回エラストマー討論会要旨集, 
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Vol.32, pp.35 - 36, 2021 
【4902 薄膜・表面界面物性】 
44. Kyoichi Sawabe, Atsushi Satsum： Theoretical 

Study on Carbon Monoxide Adsorption on 
Unsupported and γ-Al2O3-Supported Silver 
Nanoparticles: Size, Shape, and Support 
Effects： ACS Omega, Vol.7, No.5, pp.4405 - 
4412, 2022 

45. 沢邊恭一、薩摩篤： γ-Al2O3(110)面に担持した

Ag 双晶ナノ粒子のCO 吸着に関する理論研究： 
第15回分子科学討論会予稿, 2021 

46. 沢邊恭一、村田和優、薩摩篤： 第一原理分子動

力学法を用いた Pd ナノ粒子と Al2O3 表面相互

作用の解明： 第128回触媒討論会予稿, 2021 
【5001 機械材料・材料力学】 
47. 篠原綾汰，西川雅章，伊藤明彦，松田直樹，北條

正樹： 熱硬化性CFRPの積層構成が熱特性およ

び燃焼挙動に与える影響についての検討： 第12
回日本複合材料会議（JCCM-12）講演論文集, 
2021 

48. 水田東吾，西川雅章，松田直樹，北條正樹： AP-
PLY 積層を用いた薄層テープ基材の半球型賦形

に関する検討： 第 46 回複合材料シンポジウム 
講演論文集, 2021 

49. Ryota Shinohara, Masaaki Nishikawa, 
Akihiko Ito, Naoki Matsuda, Masaki Hojo： 
Evaluation of heat conduction properties of 
thermoset CFRP with different laminate 
configurations during combustion： Proc. 17th 
Japan International SAMPE Symposium & 
Exhibition (JISSE-17), 2021 

【5004 流体工学】 
50. Jiangao Zhang, Yasunori Okano, Sadik Dost： 

Numerical simulation of Marangoni 
convection in a shallow rectangular cavity with 
a linear solutal boundary condition： Int. J. 
Heat Mass Transfer, Vol.178, No.121578, pp.1 - 
13, 2021 

51. Jiangao Zhang, Yasunori Okano, Sadik Dost： 
Effect of radiative heat transfer on thermal-
solutal Marangoni convection in a shallow 
rectangular cavity with mutually 
perpendicular temperature and concentration 
gradients.： Int. J. Heat Mass Transfer, Vol.183, 

No.1221024, pp.1 - 13, 2021 
52. Jiangao Zhang, Yasunori Okano, Sadik Dost： 

Effect of ambient temperature on thermal-
solutal Marangoni convection in a shallow 
rectangular cavity with mutually 
perpendicular temperature and concentration 
gradients. ： The 8th Asian Symposium on 
Computational Heat Transfer and Fluid Flow 
(ASCHT2021), 2021 

【5005 熱工学】 
53. Tianyi Wei, Zhicheng Yuan, Ryoichi Kurose： 

濡れ性を考慮した平面への液滴の衝突過程に 
関する数値解析： 第 35 回数値流体力学シンポ

ジウム講演論文集, 2021 
【5102 電子・電気材料工学】 
54. Kosuke O. Hara： Discovering Low-Electron-

Affinity Semiconductors for Junction Partners 
of Photovoltaic BaSi2 by Database Screening 
and First Principles Calculations ：  The 
Journal of Physical Chemistry C, Vol.125, 
pp.24310 - 24317, 2021 

【5202 構造工学・地震工学・維持管理工学】 
55. Naotoshi Yasuda： Vibration characteristics of 

spalling defects in concrete lining： Tunnelling 
and Underground Space Technology, Vol.124, 
pp.104441 -, 2022 

【5203 地盤工学】 
56. 辻勲平，浅井光輝，笠間清伸： ISPH-DEMによ

るマウンド変形・ケーソン滑動を考慮した防波

堤浸透崩壊シミュレーション： 土木学会論文集

A2（応用力学）, Vol.77, No.2, pp.I_105-I_116, 
2022 

57. 佐伯勇輔，辻勲平，浅井光輝： SPH法による負

圧領域を含むカルマン渦現象の再現： 令和3年

度西部支部研究発表会, 2022 
58. 辻勲平，浅井光輝，笠間清伸： SPH-DEMを用

いた津波による防波堤崩壊解析および河川堤防

の浸食解析への応用： 第 9 回河川堤防技術シン

ポジウム, 2022 
59. 辻勲平，竹崎奏詠，浅井光輝，ハザリカ・へマン

タ： 蛇篭補強を施した粘り強い防波堤設計のた

めの ISPH-DEM連成シミュレーション： 令和

3年度土木学会第76 回年次学術講演会, 2022 
60. 竹崎奏詠，辻勲平，ハザリカ・へマンタ，浅井光
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輝： 粘り強い防波堤の構築に向けた捨石マウン

ドの洗掘低減効果の解析的検討： 第 56 回地盤

工学研究発表会, 2022 
61. 辻勲平，竹崎奏詠，浅井光輝，ハザリカ・へマン

タ： SPH-DEMマクロ型連成解析手法による防

波堤の浸透・洗掘破壊シミュレーション： 第26
回計算工学講演会, 2022 

62. Kumpei Tsuji, Mitsuteru Asai, Hemanta 
Hazarika： ISPH-DEM Coupled Simulation 
for Designing Resilient Breakwater with 
Gabion Reinforcements： PARTICLES 2021, 
2022 

63. Kumpei Tsuji, Mitsuteru Asai, Kiyonobu 
Kasama：SPH-DEM simulation for estimating 
seepage failure of breakwaters： ICADD15, 
2022 

64. Mitsuteru Asai, Daniel S. Morikawa, Kumpei 
Tsuji ：  Fluid-Soil-Structure interaction 
simulation for natural disaster damage 
estimation using a particle method： ICADD15, 
2022 

65. Kumpei Tsuji, Mitsuteru Asai, Kiyonobu 
Kasama： Simulation of Breakwater Failure 
induced by Tsunami Using an ISPH-DEM 
Coupled Method： COUPLED PROBLEMS 
2021, 2022 

【5204 水工水理学】 
66. 大山 純佳, 仲吉 信人, 小野村 史穂, 金子 凌, 

井戸 滉昇, 髙根 雄也, 中野 満寿男： 東京都区

部のクールルーフ導入による夏季気温低下量の

検証： 土木学会論文集B1（水工学）, Vol.77, No.2, 
pp.I_1339 - I_1344, 2021 

【5401 金属物性】 
67. T. Gake, Y. Kumagai, A. Takahashi, and F. 

Oba：  Point defects in p-type transparent 
conductive CuMO2 (M = Al, Ga, In) from first 
principles ：  Phys. Rev. Mater., Vol.5,  
pp.104602-1 - 104602-12, 2021 

68. T. Gake, Y. Kumagai, A. Takahashi, and F. 
Oba： First-principles study of point defects in 
CuMO2 (M = Al, Ga, In) ：  The 12th 
International Conference on the Science and 
Technology for Advanced Ceramics, 2021 

69. T. Gake, Y. Kumagai, A. Takahashi, and F. 

Oba： Point defects in CuMO2 (M = Al, Ga, In): 
A first-principles study： Materials Research 
Meeting 2021, 2021 

70. S. Kiyohara, D. M. Fonz, A. Shluger, Y. 
Kumagai, and F. Oba： Analysis of unique 
atomic and electronic structures of oxygen 
vacancies in amorphous SnO2 by first-
principles calculations and machine learning： 
Materials Research Meeting 2021, 2021 

71. F. Oba：Computational design and exploration 
of ternary zinc nitride semiconductors： 2021 
MRS Fall Meeting & Exhibit, 2021 

【5402 無機材料・物性】 
72. Yoyo Hinuma, Ichigaku Takigawa, Masanori 

Kohyama, Shingo Tanaka ：  A simplified 
methodology for the modeling of interfaces of 
elementary metals： AIP Advances, Vol.11, 
No.11, pp.115020 - 115020, 2021 

73. Kazuhiro Hikima, Sou Taminato, Yoyo 
Hinuma, Keisuke Shimizu, Kota Suzuki, 
Masaaki Hirayama, Satoshi Yasuno, Kazuhisa 
Tamura, Ryoji Kanno： Influence of Chemical 
Composition and Domain Morphology of 
Li2MnO3 on Battery Properties： Batteries & 
Supercaps, Vol.4, No.3, pp.493 - 503, 2020 

74. Y Hinuma, S Mine, T Toyao, T Kamachi, K 
Shimizu： Factors determining surface oxygen 
vacancy formation energy in ternary spinel 
structure oxides with zinc ：  Physical 
Chemistry Chemical Physics, Vol.23, No.41, 
pp.23768 - 23777, 2021 

75. Hinuma, S Mine, T Toyao, Z Maeno, K 
Shimizu ：  Surface activation by electron 
scavenger metal nanorod adsorption on TiH 2, 
TiC, TiN, and Ti 2 O 3： Physical Chemistry 
Chemical Physics, Vol.23, No.31, pp.16577 - 
16593, 2021 

【5406 金属生産工学】 
76. T. Yamamoto, S. V. Komarov： Enhancement 

of oscillation amplitude of cavitation bubble 
due to acoustic wake effect in multibubble 
environment ：  Ultrasonics Sonochemistry, 
Vol.78, pp.105734 -, 2021 
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【5601 航空宇宙工学】 
77. Kazuma Emoto, Kazunori Takahashi, and 

Yoshinori Takao： Numerical investigation of 
internal plasma currents in a magnetic nozzle： 
Physics of Plasmas, Vol.29, No.9, pp.093506-1 - 
093506-11, 2021 

78. Kazuma Emoto, Kazunori Takahashi, and 
Yoshinori Takao： Axial momentum gains of 
ions and electrons in magnetic nozzle 
acceleration： Plasma Sources Science and 
Technology, Vol.30, No.11, pp.115016-1 - 
115016-11, 2021 

79. Kazuma Emoto, Kazunori Takahashi, and 
Yoshinori Takao：  Vector Resolved Energy 
Fluxes and Collisional Energy Losses in 
Magnetic Nozzle Radiofrequency Plasma 
Thrusters ：  Frontiers in Physics, Vol.9, 
pp.779204-1 - 779204-13, 2021 
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