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東京大学 (2009.5.9-11) p.169, No.P2-11 (Poster)
S. Ahadian and Y. Kawazoe

14. Structural Stability, Magnetism and Hyperfi ne interactions of Hydrogen Monomer, 
 Dimers, Trimers and Tetramers on Graphene   732

ナノ学会第 7 回大会
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愛知県岡崎市 (2010.3.3-4) No.P02 (Poster)
西松　毅 , 牛尾二郎 , 川添良幸 , Umesh Waghmare



5. Quantum Chemical Studies on the Hydrogen Storage of Calixarene   813

文部科学省「最先端・高性能スーパーコンピュータの開発利用」プロ

ジェクト 次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発

第 4 回公開シンポジウム

愛知県岡崎市 (2010.3.3-4) No.P12 (Poster)
Venkataramanan, N. S.; Sahara, R.; Mizuseki, H.; Kawazoe, Y.;

6. The Electron Current through the Organic Molecule   814

文部科学省「最先端・高性能スーパーコンピュータの開発利用」プロ

ジェクト 次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発

第 4 回公開シンポジウム

愛知県岡崎市 (2010.3.3-4) No.P13 (Poster)
Y. Y. Liang, H. Chen, H. Mizuseki and Y. Kawazoe

7. Magneto-Optoelectronic Properties of Mn-Doped Indium Tin Oxide   815

文部科学省「最先端・高性能スーパーコンピュータの開発利用」プロ

ジェクト 次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発

第 4 回公開シンポジウム

愛知県岡崎市 (2010.3.3-4) No.P14 (Poster)
M. N. Tripathi, M. S. Bahramy, R. Sahara, H. Mizuseki and Y. Kawazoe

8. Electronic and Magnetic Properties of Doped Graphene Nanoribbons   816

グローバル COE プログラム 東北大学「材料インテグレーション国際

教育研究拠点」若手研究者研究報告会

東北大学金属材料研究所 (2010.3.9) p.15, No.O-15 (Oral)
Narjes Gorjizadeh and Yoshiyuki Kawazoe

9. First-Principles Calculations on Hydrogen Storage Properties of CS-4 Clathrate 
 Hydrate   817

グローバル COE プログラム 東北大学「材料インテグレーション国際

教育研究拠点」若手研究者研究報告会

東北大学金属材料研究所 (2010.3.9) p.55, No.P-039 (Poster)
Maaouia Souissi, R. V. Belosludov, H. Mizuseki and Y. Kawazoe



10. Structural Stability, Magnetism and Hyperfi ne Interactions of Hydrogen Monomer, 
 Dimers, Trimers, Tetramers and Hexamers on Graphene   818

グローバル COE プログラム 東北大学「材料インテグレーション国際

教育研究拠点」若手研究者研究報告会

東北大学金属材料研究所 (2010.3.9) p.56, No.P-040 (Poster)
Ahmad Ranjbar, Mohammad Saeed Bahramy, Mohammad Khazaei, 
Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe

11. Theoretical Investigation of the Hydrogen Storage Capacity of C60(OM)12 
 (M=Li and Na) Clusters   819

グローバル COE プログラム 東北大学「材料インテグレーション国際

教育研究拠点」若手研究者研究報告会

東北大学金属材料研究所 (2010.3.9) p.57, No.P-041 (Poster)
Qi Peng, Gang Chen, Ryoji Sahara, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe

12. First Principle Calculation of Langatate Piezoelectric Material with Cation Vacancies   820
グローバル COE プログラム 東北大学「材料インテグレーション国際

教育研究拠点」若手研究者研究報告会

東北大学金属材料研究所 (2010.3.9) p.58, No.P-042 (Poster)
Chan-Yeup Chung, Ritsuko Yaokawa, Hiroshi Mizuseki and 
Yoshiyuki Kawazoe

13. 全電子混合基底法第一原理計算プログラム TOMBO とその応用   821

文科省「最先端・高性能汎用スーパーコンピュータの開発利用」プロジェクト－ 

　　　　次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発 
次世代ナノ情報機能・材料分野 公開研究会「新物質とエネルギー」

東京国際フォーラム (2010.3.10-11) No.W08 (Oral)
川添良幸 , 水関博志 , 佐原亮二 , 大野かおる , Marcel Sluiter



14. 第一原理計算による持続可能なエネルギー材料評価   822

文科省「最先端・高性能汎用スーパーコンピュータの開発利用」プロ

ジェクト－次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発 
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東京国際フォーラム (2010.3.10-11) No.P-04 (Poster)
水関博志 , N. S. Venkataramanan, 陳　剛 , R. V. Belosludov, A. Suvitha, 
佐原亮二 , 川添良幸

15. 全電子混合基底法プログラム TOMBO による水素貯蔵材料の開発   823

　　　　文科省「最先端・高性能汎用スーパーコンピュータの開発利用」プロ

ジェクト－次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発 
次世代ナノ情報機能・材料分野 公開研究会「新物質とエネルギー」

東京国際フォーラム (2010.3.10-11) No.P-06 (Poster)
佐原亮二 , N. S. Venkataramanan, Marcel Sluiter, 大野かおる , 川添良幸

16. High-Pressure Polytypes of MgC2 Predicted by First-Principles Calculations   824

化学工学会 第 75 年会－ SCEJ 75th Annual Meeting (Kagoshima, 2010) －
鹿児島大学 (2010.3.18-20) p.495, No.M108
Bin Wen, Seiichi Takami, Yoshiyuki Kawazoe and Tadafumi Adschiri

17. 銅クラスターへの酸素吸着反応－サイズによるクラスターの構造転移と

 反応性変化   825

日本物理学会 第 65 回年次大会

岡山大学 (2010.3.20-23) No.20aGL-6
市橋正彦 , 平林慎一 , 川添良幸 , 近藤　保

18. Chemical Heterogeneity and Dynamics of a Multicomponent Bulk Metallic Glass 
 with High Glass-Forming Ability   826

The 2010 WPI-AIMR Annual Workshop
Sendai (2010.3.25-27) p.44, No.3A-4 (Oral)
T. Fujita, K. Konno, P. F. Guan, W. Zhang, V. Kumar, M. Matsuura, A. Inoue, 
H. W. Sheng, T. Sakurai and M. W. Chen



19. Dynamic Flow and Glass Transition in Metallic Glasses   827

The 2010 WPI-AIMR Annual Workshop
Sendai (2010.3.25-27) p.79, No.P-27 (Poster)
Pengfei Guan, Mingwei Chen and Takeshi Egami

20. グラフェンのジグザグ端とアームチェア端における Stone-Wales 転位の

 ピレンを用いたモデル計算：活性化エネルギーとその芳香族性の関係   828

日本化学会第 90 春季年会 (2010)
近畿大学 (2010.3.26-29) No.2H9-36 (Oral)
山崎　馨 , 新津直幸 , 河野裕彦

21. Tersoff ポテンシャルおよび第一原理計算によるシリコン結晶粒界評価   829

日本金属学会 2010 春期（第 146 回）大会

筑波大学 (2010.3.28-30) p.90, No.S2.23
水関博志 , Ambigapathy Suvitha, 佐原亮二 , 川添良幸

22. 第一原理計算によるアルカリ金属をドープした材料の水素貯蔵性能評価   829

　　　　日本金属学会 2010 春期（第 146 回）大会

筑波大学 (2010.3.28-30) p.125, No.S4.14
水関博志 , Natarajan S. Venkataramanan, 陳　剛 , M. Khazaei, 佐原亮二 ,
川添良幸

23. 第一原理 MD による Fe76Si9B10P5 非晶質合金の形成過程におけるダイナミク

 ス解析   830

日本金属学会 2010 春期（第 146 回）大会

筑波大学 (2010.3.28-30) p.378, No.520
緒方　真 , 竹内　章 , Rodion V. Belosludov, 牧野彰宏 , 井上明久 , 
川添良幸

24. An Atomistic Level Description of the Quantum Dot Organic Ligand Interface   830

日本金属学会 2010 春期（第 146 回）大会

筑波大学 (2010.3.28-30) p.408, No.611
R. V. Belosludov, 水関博志 , 川添良幸



25. 全電子混合基底法プログラム TOMBO による水素貯蔵材料の結合エネルギ

 ー計算   831

日本金属学会 2010 春期（第 146 回）大会

筑波大学 (2010.3.28-30) p.409, No.614
佐原亮二 , 水関博志 , Marcel H. F. Sluiter, 大野かおる , 川添良幸

26. Magneto-Optoelectronic Properties of Mn-Doped Indium Tin Oxide   831

日本金属学会 2010 春期（第 146 回）大会

筑波大学 (2010.3.28-30) p.411, No.619
Madhvendra Nath Tripathi, Ryoji Sahara, Hiroshi Mizuseki and 
Yoshiyuki Kawazoe

27. 第一原理計算による CO2 固体化学吸収材の設計   832

第 159 回 社団法人 日本鉄鋼協会 秋季講演大会

筑波大学 (2010.3.28-30) No.95 (Oral)
和久田康司 , 植田　滋 , 井上　亮 , 有山達郎 , R. Belosludov, 川添良幸



VI. 新聞記事
＜ 2009年＞
1. 第 3 の炭素結晶を計算で証明－本学教授らの研究グループ－合成実験に着手   833

東北大学新聞 (2009.4.16)

2. ナノ学会 第 7 回大会を東大で開催－ 5 月 9 ～ 11 日－最先端ナノテク研究が

 目白押し   834

半導体産業新聞 (2009.4.22)

3. 太陽電池発電 技術展望探る －仙台でセミナー－   835

　　　　河北新報 (2009.7.13)

4. グラフェン強磁性化－半水素化で特定安定－東北大スパコン使い確認   836

日刊工業新聞 (2009.9.29)

VII. 雑誌等掲載解説記事
＜ 2009年＞
1. 『「The Third General Meeting of ACCMS-VO」報告』   837

IMR ニュース KINKEN, Vol.59 2009 SUMMER (2009.6) p.9
川添良幸

2. 『材料科学・計算化学 “第三の炭素結晶”がさらに現実的に』   838

現代化学－ CHEMISTRY TODAY － No.459 (2009.6) p.11

3. 『JASVA Day 東北開催される－テーマは太陽電池の将来展望－』   839

( 社 ) 日本半導体ベンチャー協会 月例会報 No.99
JASVA 通信 (2009.7) pp.2-3

4. 『特集「計算材料科学・工学の最前線（１）」によせて』   840

日本金属学会誌 73[8] (2009) p.549
川添良幸 , 香山正憲



5. 『フント経験則の解釈－模型から ab initio へ戦略を転換する起点－』   841

物性研究 , 物性研究刊行会 , 92[5-6] (2009. 8,9 月合併号 ) pp.483-493
安原　洋 , 小山田隆行 , 本郷研太 , 丸山洋平

6. 『炭素の新しい金属結晶　K4』   870

IMR ニュース KINKEN, Vol.60 2009 AUTUMN (2009.10) p.4
川添良幸

＜ 2010年＞
1. 『コンピュータシミュレーションで「常識」の誤りを打ち破る』   871

まなびのめ 第 7 号 (2010.1)
川添良幸

2. 『Preface』   872

The Fourth General Meeting of ACCMS-VO (Asian Consortium on 
Computational Materials Science - Virtual Organization) 
Sendai, Matsushima, Japan (2010.1.12-14)
Yoshiyuki Kawazoe, Tamio Ikeshoji, Hiroshi Mizuseki and Ryoji Sahara

Web記事

＜ 2009年＞
1. 『New Graphene-Based, Nano-Material has Magnetic Properties』   873

Science Daily (2009.9.2)

2. 『東北大、グラフェンの強磁性化をスパコン使い確認』   874

   日刊工業新聞 Business Line (2009.9.29)

VIII. 書籍
＜ 2008年＞
1. 『Field Emission Properties of Carbon Nanotubes from First-Principles Calculations』   875

“DFT Calculations on Fullerenes and Carbon Nanotubes”,
Research Signpost (2008) pp.333-365
Mohammad Khazaei, Amir A. Farajian and Yoshiyuki Kawazoe



＜ 2009年＞
1. 『Boron Nitride Nanocage Clusters, Nanotubes, Nanohorns, Nanoparticles, and 
 Nanocapsules』   892

“Lecture Notes in Nanoscale Science and Technology, Vol. 6 
－ B-C-N Nanotubes and Related Nanostructures”
Springer (2009.5) chapter 6, pp.149-194
Takeo Oku, Ichihito Narita, Naruhiro Koi, Atsushi Nishiwaki, 
Katsuaki Suganuma, Masahiro Inoue, Kenji Hiraga, Toshitsugu Matsuda, 
Makoto Hirabayashi, Hisato Tokoro, Shigeo Fujii, Makoto Gonda, 
Masahiko Nishijima, Toshio Hirai, Rodion V. Belosludov and 
Yoshiyuki Kawazoe

2. 『Short Segment Frequency Equalization: A Simple and Effective Alternative 
 Treatment of Background Models in Motif Discovery』   915

“Lecture Notes in Computer Science 5780 － Pattern Recognition in
Bioinformatics”
Springer (2009.8) pp.354-364
Kazuhito Shida

3. 『第一原理分子動力学法』   921

“ 計算力学ハンドブック III  原子 / 分子・離散粒子のシミュレーション ”
日本機械学会 (2009.9) 第 2 章 分子動力学法 , 2.1, 分子動力学法の基礎 , 
2.1.7, 第一原理分子動力学法 , pp.64-69
川添良幸

IX. 表彰・授与

1. 『NAREGI ミドルウェアを利用した超大規模材料設計シミュレーション計算

 環境の最先端学術情報基盤への構築』   925

　　　　日立 IT ユーザ会 第 46 回大会 (2009.5.21-22)
小論文「優良賞」

一関京子 , 川添良幸 , 五十嵐伸昭 , 佐原亮二



X. その他
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