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サブ課題B：気液二相流及び電極の超大規模解析による燃料電池設計プロセスの高度化

サブ課題代表者：鹿園直毅
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20 Physical Review B 97, 125411-1-8 国際 ○

21 国際 〇

22 国際 〇

23 国際 ◯

24 国内

25 国際 ◯

26 国内 ◯

27 国際 ◯

So Takamoto, Takahiro 
Yamasaki, Jun Nara, 
Takahisa Ohno, Chioko 
Kaneta, Asuka Hatano, and 
Satoshi Izumi

2018年3月

Development of the Fragment Molecular Orbital Method for 
Calculating Non-local Excitations in Large Molecular Systems

T. Fujita, and Y. Mochizuki J. Phys. Chem. A, 122 (2018) pp.3886-3898 2018年3月

First-Principles Analysis on Pi-Bonded Chain Structure on 
Several Polytypes of SiC Surfaces: Importance of Stacking 
Sequence on Energetics and Electronic Structures

T. Kaneko, N. Tajima, T. 
Yamasaki, and T. Ohno

J. Phys. Soc. Jpn. 86, 094708 2017年4月

フラグメント分子軌道(FMO) 法を用いた散逸粒子動力学シミュ
レーションのための有効相互作用パラメータ算出の自動化フ
レームワーク

奥脇 弘次、土居 英男 、望
月祐志

2018年2月

First-Principles Study on C=C Defects Near SiC/SiO2 
Interface: Defect Passivation by Double-Bond Saturation

Effects of Pt and ionomer ratios on the structure of catalyst 
layer: A theoretical model for polymer electrolyte fuel cells

H. Ishikawa, Y. Sugawara, G. 
Inoue, M. Kawase

2018年1月

計算科学ロードマップ白書 第三版, FMO&DPD関係部分 望月祐志 計算科学ロードマップ白書 第三版 2017年6月

Bond detached atom (BDA)を共有しているフラグメント間の相
互作用エネルギーの補正に関する試み

中野達也、 望月祐志、  福
澤薫、 沖山佳生、 渡邉千鶴

2017年8月

発表した時期
国内・国際の

別

Charge-transfer interatomic potential for investigation of the 
thermal-oxidation growth process of silicon

S.Takamoto, T.Kumagai, 
T.Yamasaki, T.Ohno, 
C.Kaneta, A.Hatano, S.Izumi

J. Applied Physics, 120, 165109-1-10 (2016). 2016年10月

フラグメント分子軌道(FMO)計算の結果の自動解析の試み 望月祐志、奥沢明 計算工学学会誌、  Vol. 22 pp3539-3542 2017年4月

散逸粒子動力学における界面付近の水の取扱
土居英男、奥脇弘次、望月
祐志、小沢拓

J. Comp. Chem. Jpn. , Vol. 16 pp28-31

査読（有り
の場合○を

Understanding formation mechanism of heterogeneous porous 
structure of catalyst layer in polymer electrolyte fuel cell

G.Inoue and M.Kawase
International Journal of Hydrogen Energy, 
Vol.41 21352-21365 (2016)

2016年9月

No. 掲載した論文（発表題目） 発表者氏名 発表した場所（学会誌・雑誌名等）

Reaction and Mass Transport Simulation of Polymer 
Electrolyte Fuel Cell for the Analysis of the Key Factors 
Affecting the Output Performance in the Catalyst Layer

Ryotaro Kotoi, Gen Inoue 
and Motoaki Kawase

ECS Trans. 2016 volume 75, issue 14, 385-
392

2016年10月

Nobuo Tajima, Tomoaki 
Kaneko, Takahiro Yamasaki, 
Jun Nara, Tatsuo Schimizu, 
Koichi Kato, and Takahisa 
Ohno

2018年3月

Application of TensorFlow to recognition of visualized results 
of
fragment molecular orbital (FMO) calculations Materials

 S. Saitou, J. Iijima,
M. Fujimoto, Y. Mochizuki, K. 
Okuwaki, H. Doi, Y. Komeiji

Fragment Molecular Orbital-based Parameterization Procedure 
for Mesoscopic Structure Prediction of Polymeric Materials", 
K. Okuwaki, Y. Mochizuki

K. Okuwaki、 Y. Mochizuki、 
H. Doi、 T. Ozawa

2017年4月

CBI-J, 18(2018) pp.58-69 2018年1月

散逸粒子動力学(DPD)プログラムCAMUSの新規開発と性能評
価

土居英男、 齊藤天菜、 奥脇
弘次、 内藤貴充、 望月祐志

2018年2月

Hybrid Density Functional Analysis on Distribution of Carbon 
Related Defect Levels at 4H-SiC(0001)/SiO2 Interface

Tomoaki Kaneko, Nobuo 
Tajima, Takahiro Yamasaki, 
Jun Nara, Tatsuo Schimizu, 

2018年1月

FMOプログラムABINIT-MPの開発状況と機械学習との連携

Atomistic Mechanism of Graphene Growth on a SiC Substrate: 
Large-Scale Molecular Dynamics Simulations Based on a New 
Charge-Transfer Bond-Order Type Potential

A portable code for disspative particle dynamics (DPD) 
simulation with additional specific interactions

H. Doi, S. Saitou, K. Okuwaki, 
T. Naitou, and Y. Mochizuki*

CBI-J., 18 (2018) pp.70-85 2018年6月

Theoretical Analyses on Water Cluster Structures in Polymer 
Electrolyte Membrane by Using Dissipative Particle Dynamics 
Simulations with Fragment Molecular Orbital Based Effective 
Parameters

K. Okuwaki, Y. Mochizuki*, H. 
Doi, S. Kawada, T. Ozawa, 
and K. Yasuoka

RSC Adv., 8 (2018) pp.34582-34595 2018年10月

望月祐志、 坂倉耕太、 秋永
宜伸、 加藤幸一郎、 渡邊啓
正、 沖山佳生、 中野達也、 

2018年1月

2017年12月

Dissipative particle dynamics (DPD) simulations with fragment 
molecular orbital (FMO) based effective parameters for 1-
Palmitoyl-2-oleoyl phosphatidyl choline (POPC) membrane

H. Doi、 K. Okuwaki、 Y. 
Mochizuki、 T. Ozawa、 K. 
Yasuoka

2017年9月

AIを活用した流体解析シミュレーション技術の開発
小杉範仁、 近藤修司、 秋永
宜伸、望月祐志

機械設計、 2018年7月号、 62 (2018) 42-46 2018年6月

RI-MP3 calculations of biomolecules based on the fragment 
molecular orbital method

T. Ishikawa, K. Sakakura, and 
Y. Mochizuki

J. Comp. Chem., 39 (2018) pp.1970-1978 2018年9月

Prediction of Nickel Morphological Evolution in Composite Solid 
Oxide Fuel Cell Anode Using Modified Phase Field Model

Jiao, Z. and Shikazono, N. J. Electrochem., Soc., 165(2), F55-F63 (2018) 2018年1月

X線小角散乱と散逸粒子動力学法を用いた脂質膜およびベシ
クル形成メカニズムの解明

新庄永治、 奥脇弘次、 土居
英男、 望月祐志、 古石誉
之、 福澤薫、 米持悦生

J. Comp. Chem. Jpn., 17 (2018)pp. 172-179 2018年9月

Electron Scattering in Graphene by Defects in Underlying h-
BN Layer: First-principles transport calculations

Tomoaki Kaneko and 
Takahisa Ohno

 J. Applied Physics、123, 124304-1-6 (2018). 2018年3月

Elucidation of the Atomic-Scale Mechanism of the Anisotropic 
Oxidation Rate of 4H-SiC Between the (0001) Si-Face and 
(000-1) C-Face by Using a New Si-O-C Interatomic Potential

So Takamoto, Takahiro 
Yamasaki, Takahisa Ohno, 
Chioko kaneta, Asuka 
Hatano, and Satoshi Izumi

 J. Applied Physics、123, 185303-1-6 (2018). 2018年5月
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28 国際 ◯

29 国内 ◯

30 国内 ◯

31 国際 〇

32 国際 〇

33 国際 ◯

34 国内

35 国内 ○

36 国際 ◯

37 国際 ◯

Bond detached atom (BDA)を共有しているフラグメント間の相
互作用エネルギーの補正に関する試みII：ラジカル開裂補正

中野達也, 望月祐志,  福澤薫   J. Comp. Aided Chem. 20 (2019) pp.1-6 2019年2月

Anomalous carbon clusters in 4H-SiC/SiO2 interfaces

Y. Kagoyama, M. Okamoto, T. 
Yamasaki, N. Tajima, J. Nara, 
T. Ohno, H. Yano, S. Harada, 
and T. Umeda

Journal of Applied Physics 125, 065302 
(2019)

2019年2月

Repeatable and reproducible formation/rupture of oxygen 
vacancy filaments in the vicinity of a polycrystalline HfO2 
surface

Sota Hida, Takumi Morita, 
Takahiro Yamasaki, Jun 
Nara, Takahisa Ohno, and 
Kentaro Kinoshita

AIP Advances 9, 035309 (2019) 2019年3月

Accuracy of Dimer-ES Approximation on Fragment Molecular 
Orbital (FMO) Method

T. Nakano, K. Fukuzawa, Y. 
Okiyama, C. Watanabe, Y. 
Komeiji, and Y. Mochizuki

CBI-J, 18 (2018) pp.119-122 2018年10月

J. Comp. Chem. Jpn., 17 (2018) pp.144-146 2018年10月

FMOプログラムABINIT-MPのOakForest-PACS上での多層並
列化と性能評価

渡邊啓正、 佐藤伸哉、 坂倉
耕太、 齊藤天菜、 望月祐志

J. Comp. Chem. Jpn., 17 (2018)pp. 147-149 2018年10月

Destabilization of DNA through interstrand crosslinking by 

UO2
2+

André Rossberg, Takaya 
Abe, Koji Okuwaki, Astrid 
Barkleit, Kaori Fukuzawa, 
Tatsuya Nakano, Yuji 
Mochizuki, Satoru Tsushima

Chem. Comm. (DOI: 10.1039/C8CC09329F) 2019年1月

FMO計算-粗視化シミュレーション連携手法の開発と応用
奥脇弘次、 土居英男、 望月
祐志、 小沢拓、 泰岡顕治、 
福澤薫

FMO計算によるマルチスケールシミュレーション手法の開発と
材料開発への応用

望月祐志*、 奥脇弘次、 土
居英男、 小沢拓

マテリアルズ･インフォマティクスによる材料開
発と活用集、 第5章第3節、 技術情報協会

2019年1月

First principles modeling of defect free abrupt SiC/SiO2 
interfaces on a- and m-face 4H-SiC

Tomoaki Kaneko, Nobuo 
Tajima, Takahiro Yamasaki, 
Jun Nara, Tatsuo Schimizu, 
Koichi Kato, and Takahisa 

APPLIED PHYSICS EXPRESS、11（10）, 
101304-1-4 (2018).

2018年10月

Interface of Hydrated Perfluorosulfonic Acid Electrolyte and 
Platinum Catalyst: Dissipative Particle Dynamics Simulation 
Model

Nobuo Tajima, Jun Nara, 
Takahiro Yamasaki, Taku 
Ozawa, Hiroya Nitta, Kosuke 
Ohata, Takahisa Ohno

Material Processing - Theoretical and 
Experimental Approach "ECS Transactions" 
(ECST) Volume 88 (from the ECS Yonezawa 
meeting)

2018年12月
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2．学会等における口頭・ポスター発表

1 国内

2 国内

3 国内

4 国内

5 国内

6 国内

7 国内

8 国際

9 国際

10 国際

11 国内

12 国内

13 国内

14 国内

15 国内

16 国内

17 国内

18 国内

19 国際

20 国際

21 国内 ○

22 国内 ○

23 国内

24 国内 ○

電極構造と出力特性の相関解析技術および材料・プロセス開
発への展開

井上　元 化学工学会第48秋季大会 2016年9月

No. 発表した成果（発表題目、口頭・ポスター発表の別） 発表者氏名 発表した場所（学会名等） 発表した時期
招待講演

（○を記入）

FMO 計算を援用する高分子マルチスケールシミュレーション、 
ポスター

奥脇弘次、川田修太郎、望
月祐志、大畠広介、小沢拓

第１９回理論化学討論会、早稲田大学、 東京 2016年5月

ペプトイド類のフラグメント分子軌道計算、ポスター
川田修太郎、坂口正貴、米
倉伊吹、奥脇弘次、望月祐
志、福澤薫

日本コンピュータ化学会2016年春季年会、東
京工業大学、 東京

2016年6月

国内・国際の
別

タイヤ素材に関する計算化学的研究の試み、ポスター
石川雄太郎、奥脇弘次、川
田修太郎、土居英男、望月
祐志

第77回応用物理学会秋季学術講演会、朱鷺
メッセ、新潟

2016年9月

4H-SiC/SiO2界面O2酸化の第一原理シミュレーション ～
SiC(0001)Si面と(000-1)C面の違い～、ポスター

山崎隆浩、田島暢夫、金子
智昭、奈良純、清水達雄、加
藤弘一、大野隆央

第77回応用物理学会秋季学術講演会、朱鷺
メッセ、新潟

2016年9月

フラグメント分子軌道計算に基づく粗視化シミュレーションの有
効パラメータ算定の展開、口頭

奥脇弘次、望月祐志、小沢
拓、大畠広介、土居英男、石
川雄太郎、川田修太郎、泰
岡顕治

第77回応用物理学会秋季学術講演会、朱鷺
メッセ、新潟

2016年9月

フラグメント分子軌道計算に基づく有効パラメータを用いる脂質
膜の粗視化シミュレーション、口頭

土居英男、奥脇弘次、望月
祐志、小沢拓、泰岡顕治

第77回応用物理学会秋季学術講演会、朱鷺
メッセ、新潟

2016年9月

膜・電極複合体に関するマルチスケールシミュレーション、口頭 望月祐志
第１回ポスト「京」重点課題⑥シンポジウム、
東京大学、東京

2016年10月

固体酸化物形燃料電池電極の大規模シミュレーション、口頭 鹿園直毅
第１回ポスト「京」重点課題⑥シンポジウム、
東京大学、東京

2016年10月

Carbon concentration and carbon oxides desorption at 
interfaces of 4H-SiC(0001)Si/SiO2 and (000-1)C/SiO2 in 
oxidation processes、ポスター

T.Yamasaki, N.Tajima, 
T.Kaneko, J.Nara, 
T.Schimizu, K.Kato, T.Ohno

11th European Conference on Silicon Carbide 
and Related Materials、Thessaloniki、Greece

2016年9月

Numerical simulation of PEFC stack system for design of 
configuration and control of anode systems、口頭

高山務
230th ECS Meeting、Hawaii Convention 
Center、Hawaii、USA

2016年10月

フラグメント分子軌道計算に基づく粗視化シミュレーションの有
効パラメータ算定の展開、口頭

奥脇弘次、望月祐志、小沢
拓、土居英男、泰岡顕治

高分子基礎物性研究会・高分子計算機科学
研究会・高分子ナノテクノロジー研究会 合同
討論会、東京農業大学、東京

2016年12月

タイヤゴム素材に関するマルチスケールシミュレーションの試
み、口頭

石川雄太郎、奥脇弘次、川
田将司、川田修太郎、土居
英男、望月祐志

高分子基礎物性研究会・高分子計算機科学
研究会・高分子ナノテクノロジー研究会 合同
討論会、東京農業大学、東京

2016年12月

燃料電池セル内の大規模二相流シミュレーション、口頭 米田雅一
第１回ポスト「京」重点課題⑥シンポジウム、
東京大学、東京

2016年10月

直交格子法を用いた細管内気液二相流の数値解析
大西順也、齊藤正士、鹿園
直毅

日本機械学会熱工学コンファレンス2016講演
論文集、松山

2016年10月

Fragment molecular orbital-based parameterizing procedure for 
dissipative particle dynamics simulations、ポスター

K.Okuwaki, H.Doi, 
Y.Mochizuki, T.Ozawa, 
K.Yasuoka

11th SPSJ International Polymer Conference 
(IPC2016), Fukuoka

2016年12月

Dissipative particle dynamics simulations for lipid membrane 
using fragment molecular orbital-based effective parameters、
ポスター

H.Doi, K.Okuwaki, 
Y.Mochizuki, T.Ozawa, 
K.Yasuoka

 11th SPSJ International Polymer Conference 
(IPC2016), Fukuoka

2016年12月

固体高分子形燃料電池スタックの非定常挙動の数値解析、口
頭

高山務
第57回電池討論会、幕張メッセ国際会議場、
千葉

2016年12月

細管内二相流の数値計算における気泡形状の精度評価
齊藤正士、大西順也、鹿園
直毅

第30回数値流体力学シンポジウム講演論文
集、東京

2016年12月

第一原理計算プログラムPHASE/0による大規模シミュレーショ
ン、口頭

奈良純
第3回材料系ワークショップ、 秋葉原UDX、東
京

2017年2月

How do nano/micro structure technologies contribute to 
connect material science with device development beyond the 
"black-box"? ~Challenges and future visions~、口頭

G.Inoue 化学工学会第82年会、芝浦工大、東京 2017年3月

ABINIT-MPによるフラグメント分子軌道計算の最近の応用事例
のご紹介～粗視化シミュレーションとの連携, 機械学習による解
析など, 口頭

望月祐志
健康"いきいき"羅針盤 人材育成セミナー、理
研・兵庫県立大学、 兵庫

2017年1月

ABINIT-MPプログラムの整備状況, 先導的な応用事例, 解析の
自動化の紹介、口頭

望月祐志、加藤幸一郎
第3回材料系ワークショップ、 秋葉原UDX、東
京

2017年2月

Reaction and Mass Transport Simulation of Polymer 
Electrolyte Fuel Cell for the Analysis of the Key Factors 
Affecting the Output Performance in the Catalyst Layer

Ryotaro Kotoi, Gen Inoue 
and Motoaki Kawase

230th ECS Meeting、Hawaii Convention 
Center、Hawaii、USA

2016年10月
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25 国内

26 国内

27 国内

28 国内

29 国内

30 国内 ○

31 国際

32 国内 ○

33 国内

34 国内

35 国内

36 国際

37 国際

38 国内

39 国内

40 国内

41 国内

42 国内 ○

43 国内

44 国内

45 国内

46 国内 ○

47 国内

48 国内 ○

49 国際

50 国内

51 国内

4H-SiC/SiO2界面O2酸化の第一原理シミュレーション～界面に
おける炭素関連欠陥の電子状態～、口頭

山崎隆浩、田島暢夫、金子
智昭、奈良純、清水達夫、加
藤弘一、大野隆央

第64回応用物理学会春季学術講演会、パシ
フィコ横浜、神奈川

2017年3月

フラグメント分子軌道計算に基づく高分子粗視化シミュレーショ
ンパラメータの算定、口頭

奥脇弘次、川田修太郎、望
月祐志、小沢拓、土居英男、
泰岡顕治

日本化学会第97春季年会2017、慶応大学、
横浜

2017年3月

フラグメント分子軌道計算に基づくナノ・メソのマルチスケールシ
ミュレーションの展開、口頭

奥脇弘次、土居英男、石川
雄太郎、望月祐志、小沢拓、
泰岡顕治

第64回応用物理学会春季学術講演会、パシ
フィコ横浜、神奈川

2017年3月

電荷移動型分子動力学法による4H-SiCの熱酸化シミュレー
ション、口頭

高本聡、山崎隆浩、大野隆
央、金田千穂子、泉聡志、酒
井信介

第64回応用物理学会春季学術講演会、パシ
フィコ横浜、神奈川

2017年3月

フラグメント分子軌道計算に基づく非経験的パラメータを用いた
生体膜の粗視化シミュレーション、口頭

土居英男、奥脇弘次、望月
祐志、小沢拓、泰岡顕治

日本化学会第97春季年会2017、慶応大学、
横浜

2017年3月

ABINIT-MPの整備状況と最近の応用事例、口頭 望月祐志 FMO-DDコンソーシアム全体会議、横浜 2017年3月

A Cartesian grid method for numerical simulation of two-phase 
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