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[ 座長 : 常行 真司］

14:15 – 14:30　三宅 隆（産業技術総合研究所）

  ThMn12 型希土類磁石の磁気異方性

14:30 – 14:50　合田 義弘（東京大学理学系研究科） 

  ハイブリッド密度汎関数と結晶中電子の局在性」

14:50 – 15:10　今村 穣（理化学研究所 計算科学研究機構） 

  軌道エネルギーの直線性条件を満たす軌道特定汎関数の開発

15:10 – 15:25　前園 涼（北陸先端科学技術大学院大学）

  電子正孔系に対する密度行列・対分布関数を用いた相図同定

15:25 – 15:40　吉澤 香奈子（東京大学物性研究所）

  電子ガスに埋め込まれた単一陽子系における近藤共鳴状態

  の出現

15:40 – 16:50　ポスターセッション

［座長：張 紹良］

16:50 – 17:10　高橋 大介（筑波大学システム情報工学研究科） 

  GPU クラスタにおける並列一次元 FFT の実現と評価

17:10 – 17:30　須田 礼二（東京大学情報理工学研究科） 

「大域的通信回数を削減した共役勾配法」

17:30 – 17:50　櫻井 鉄也（筑波大学情報システム工学研究科） 

  高性能並列固有値計算アルゴリズムの開発

17:50 – 18:10　星 健夫（鳥取大学工学系研究科） 

  京コンピュータにおける 1 億原子電子状態計算

18:10 – 18:30　宮田 考史（名古屋大学工学系研究科）

  電子構造計算に現れる固有値問題の数値解法について

18:45 – 20:45	 懇親会

7 月 9 日（火）

［座長：渡邉 聡］

10:00 – 10:20　倭 剛久（名古屋大学理学研究科） 

  物理量の流れを通して見たタンパク質の分子機能

10:20 – 10:40　岡本 祐幸（名古屋大学理学研究科） 

  拡張アンサンブル密度汎関数分子動力学法による

  ATP 加水分解の研究

10:40  – 11:00　重田 育照（大阪大学基礎工学研究科） 

  ナノマテリアルの非線形光学特性の分子設計に向けて

11:00  – 11:20　立川 仁典（横浜市立大学） 

  物質デザインへの展開のための量子多成分系分子理論の高度化

ポスターセッションの様子

[ 座長 : 今田 正俊 ]

11:20 – 11:40 佐藤 和則 ( 大阪大学工学研究科 ) 

  GeTe ベース磁性半導体の電子状態計算と材料設計

11:40 – 12:00 石井 史之 ( 金沢大学理工研究域 ) 

  遷移金属酸化物界面におけるスピン分裂の第一原理計算

12:00 – 12:15 明石 遼介 ( 東京大学工学系研究科 ) 

  アルカリ金属ドープフラーレン : 超伝導密度汎関数理論に

  基づく研究

12:15 – 12:30 野村 悠祐 ( 東京大学工学系研究科 ) 

  鉄系超伝導体における電子格子相互作用の軌道揺らぎへの影響
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講演の様子

[ 座長 : 中西 寛 ]

13:30 – 13:50 松井 裕章 ( 東京大学工学系研究科 ) 

  酸化物磁性量子井戸構造の形成と表面プラズモンと磁気光学

  の結合に向けて

13:50 - 14:10 篠原 正典 ( 長崎大学工学研究科 ) 

  自己組織化膜とプラズマの反応解析・制御による自己組織化膜

  への機能付与

14:10 – 14:30 小野 倫也 ( 大阪大学工学研究科 ) 

  表面欠陥による散乱ポテンシャルの第一原理計算

14:30 – 14:50 山本 貴博 ( 東京理科大学工学部 ) 

  カーボンナノチューブ薄膜の特異な熱電物性

[ 座長 : 押山 淳 ]

15:10 – 15:30 木口 学 ( 東京工業大学理工学研究科 ) 

  単一分子接合の電子輸送特性の実験的検証

15:30 – 15:50 中村 恒夫 ( 産業技術総合研究所 ) 

  第一原理計算によるナノスケール分子のエネルギー変換と

  分子スイッチ

15:50 – 16:10 辻 直人 ( 東京大学理学系研究科 ) 

  非平衡動的クラスター理論の開発

16:10 – 16:30 中西 寛 ( 大阪大学工学研究科 ) 

  第一原理量子状態計算コード "Naniwa" の開発と研究事例

勉強会
日時：2014 年 1 月 27 日（月）16:00 ～ 19:00

場所：東京大学本郷キャンパス内工学部 6 号館 3 階 

　　　セミナー室 AD

講演者 / 演題

山本有作先生 （電気通信大学）

　エクサフロップス時代に向けた線形計算アルゴリズムの

　課題と研究動向

石橋章司先生（産業技術総合研究所）

　平面波基底と PAW 法を用いた２成分スピノル形式の

　電子状態計算

日時　 2014 年 3 月 12 日 （水 ) 16:00 〜 19:00

場所 東京大学 農学部キャンパス I-REF 棟　６階　ヒロビー

講演者 / 演題

平木敬 ( 東京大学 )

　Zetta Flops は実現するか？

古家真之介 ( アルゴグラフィックス )

重田育照 ( 大阪大学 )

　実空間 Car-Parrinello Molecular Dynamics 法のマル

　チコア超並列アーキテクチャでのチューニング
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関連する研究会

物性科学領域横断研究会　　　　　　

開催日 : 2013 年 12 月 1 日 ( 日 ) 〜 2 日 ( 月 )

開催場所 : 東京大学　武田先端知ビル 5 階　武田ホール

関連する研究会等 ( 予定 )

I n t e r n a t i o n a l  W o r k s h o p  o n  E i g e n v a l u e 

ProblemsAlgorithms; Software and Applications, 

in Petascale Computing (EPASA2014), EPOCHAL

TSUKUBA,Tsukuba,Japan, March 7-9, 2014.

ニュースレター 編集部 /連絡先
名古屋大学大学院理学研究科 物質
理学専攻　　　　
倭　剛久
電話／ファックス　052-789-2914
Email: yamato@nagoya-u.jp

 領域代表
東京大学大学院工学系研究科物理工
学専攻　　
押山 淳
 領域ホームページURL
http://computics-material.jp/

ニュースレター 編集部 /連絡先
名古屋大学大学院理学研究科 物質
理学専攻　　　　
倭　剛久
電話／ファックス　052-789-2914
Email: yamato@nagoya-u.jpyamato@nagoya-u.jp

 領域代表
東京大学大学院工学系研究科物理工
学専攻　　
押山 淳
 領域ホームページURL
http://computics-material.jp/http://computics-material.jp/

Current  Topics  in  Nano S imulat ions (CT-

NanoSim2014), University of Tsukuba,

Center for Computational Sciences, Tsukuba, 

Japan. March 10,  2014. 12:30-17:00

計算物質科学インフォーマルミーティング 

開催日　2014 年 3 月 27 日 ( 木 )　17:00 〜

会場　東海大学　湘南キャンパス

　　


